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摘要　采用敏感性分析方法研究了溴化氢(HBr)化学激光器的反应机理,分析了主导反应和关键参数之间的关

系.分析了温度、压力及关键中间物的敏感性系数,确定了温度对 HBr不同振动态布居的有效性调控.利用计算

流体力学(CFD)研究了 HBr化学激光增益发生器,给出了流场内部的温度、浓度分布.结果表明:当 HBr化学激

光器的内部初始反应温度在５００K左右时,能获得高振动态的输出.
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１　引　　言

连续波溴化氢(HBr)化学激光器的波长处于中

红外区,在医疗、环保以及军事防御等领域都有着广

阔的应用前景.燃烧驱动的 HBr化学激光器的结

构包含燃烧室、增益发生器、光学谐振腔和压力恢复

系统[１].调控激光器的谱线输出一直是高能 HBr
化学激光器研究的重点和难点之一.其中,增益发

生器是输运反应介质的元件,决定了介质的反应环

境(温度、压力等),其性能直接决定了激光器的输出

功率[２].合适 的 参 数 和 增 益 发 生 器 结 构 是 提 升

HBr激光器性能的关键.相比于其他的化学激光

器,HBr化学激光器的发展较为缓慢.Arnold等[３]

对HBr化学激光器进行了初步研究;Meinzer等[４Ｇ５]

实现了 HBr激光谱线输出;唐书凯等[６]采用 D２/

NF３体系进行了纯化学燃烧驱动的实验研究.与实

验研究相比,数值仿真在研究高超声速含有毒气体

的复杂体系时具有独特的优势.然而,仅有少数研

究人员针对 HBr化学激光 器 进 行 了 数 值 模 拟.

Iyoda等[７]采用 H２ＧBr２ 混合的方法对脉冲 HBr化
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学激光进行了初步的数值分析;Miller等[８]给出了

H２和Br２的混合反应机理;Aleksandrov等[９]采用

计算流体力学(CFD)的方法研究了双频率 HFＧHBr
高能化学激光.目前,关于HBr激光增益发生器中

反应环境与化学反应机理之间相互影响机制的研究

鲜有报道,而这种影响机制是设计与分析 HBr增益

发生器的重要基础.
为了分析增益发生器中化学反应环境和化学反

应机理之间的相互作用机制,本文采用敏感性分析

方法分析了影响增益产生过程的主导反应和关键参

数,重点研究了温度对 HBr不同振动态布居的影

响.根据机理分析结果,设计了一种 HBr增益发生

器,并利用CFD方法模拟了其流场结构及主要增益

特性.

２　数值模型

２．１　化学反应的动力学模型

反应机理是研究激光器内部真实反应过程的关

键,也是数值仿真准确性和合理性的决定性因素.
结合文献[６,９Ｇ１０]提供的反应动力学模型,构建了

包含１６个反应介质和５９个基元反应的 HBr化学

激光器反应包.HBr化学激光器反应机理中产生

振动态分布的HBr(υ)的主要步骤如下.

F＋H２＝HF＋H, (１)

Br＋H２＝HBr＋H, (２)

H＋Br２＝HBr(υ≤５)＋Br, (３)

F＋Br２＝Br＋BrF, (４)

H＋F２＝HF(υ≤４)＋F, (５)

Br＋F２＝BrF＋F, (６)

H＋BrF＝HF(υ≤４)＋Br, (７)

H＋BrF＝HBr(υ≤４)＋F, (８)

F＋HBr＝HF(υ≤４)＋Br, (９)
式中:υ为分子的振动能级.

超声速HBr化学激光器的结构复杂,反应介质

多,反应过程快,这些都极大地增大了实验和数值理

论研究的难度.为了研究某一输入条件对整体反应

过程的影响,本研究采用敏感性分析方法.

２．２　敏感性分析方法

敏感性分析是一种分析输入参数和化学反应过

程相互作用关系的数值方法,能够直观地描述化学

激光的关键参数对反应过程的影响机制.对于均质

反应体系,变量Y 随时间的变化可以通过求解一般

偏微分方程得出,即

dYi

dt ＝f(Y,x), (１０)

式中:x 为参数变量,如速率系数、热力学数据等.
在特定时刻,变量x 对浓度的影响可以由Taylor展

开式得到:

Yi(t,x＋Δx)＝Yi(t,x)∑
m

j＝１

∂Yi

∂xi
Δxi＋

１
２∑

m

k＝１
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ΔxkΔxj ＋, (１１)

式中:t为时间;Yi 为第i个组分的浓度项;∂Yi/∂xi

为一阶敏感性系数;∂２Yi/(∂xk∂xi)为二阶局部敏感

性系数.归一化的敏感性系数可以表示为S＝(xj/

Yi)(∂Yi/∂xj)[１１].采用均质反应模型模拟反应机理

随时间的演化过程,同时通过SENKIN[１２]程序计算

获得归一化的敏感性矩阵.敏感性分析方法能够快

速直观地给出输入参数对整体反应的影响机制,体现

从反应过程出发优化设计化学激光器结构的思路.

２．３　计算流体控制方程

化学激光的体系复杂,且运行在低压下,这对实

验研究提出了挑战.对化学激光增益发生器内化学

流场的研究主要是利用CFD的思想,模拟从燃烧室

输出的混合气流的亚跨超音速流动和化学反应.计

算系统包括可压缩NavierＧStokes方程、能量方程以

及各组分输运方程的守恒形式,可以统一为
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(１２)
式中:ρ 为密度;Φ 为通用变量,可以代表速度、内
能、组分浓度等求解变量;vi为各个方向上的速率;

Г 为扩散系数;Srad为辐射通量源项;Schem为化学反

应源项.利用２．１节介绍的包含１６个反应介质、５９
个基元反应的HBr化学激光器反应包,通过有限层

流反应模型计算化学反应源项.

３　分析讨论

３．１　反应机理分析

采用封闭均质反应器模型,分析不同初始参数

条件下HBr化学激光器的反应机理.初始温度T
为２９８~１０００K,初始压力p 为６７０~２６７０Pa.重

点分析温度和氢原子的敏感性系数.图１所示为温

度敏感性系数随时间变化的曲线,可以看出,在反应

初始阶段,F＋H２＝HF＋H、Br＋H２＝HBr(０)＋
H、H＋Br２＝HBr(０)＋Br反应对温度起着重要的
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正相关作用,也是加速反应进行的关键步骤,适当提

高反应温度能够产生更多的初始振动态 HBr(υ).

F＋H２＝HF＋H 能够极大地促进振动态 HBr(υ)
的生成[８],但是,H＋Br２＝HBr(０)＋Br的反应焓

ΔH 为－１７３kJ/mol,剧烈的放热反应极易造成激

光器内部“热堵塞”.为了进一步分析反应过程对压

力的影响,对比了t＝２．９６×１０－４s时不同压力条件

下的敏感性系数,如图２所示,可以看出,压力对反

应过程的影响几乎可以忽略不计.(３)式是产生振

动态HBr的关键反应,其中的氢原子浓度直接决定

着振动态HBr的产生.氢原子在整个反应过程中

起着承前启后的关键作用,图３给出了决定氢原子

敏感性系数的相关反应:Br＋H２＝HBr(０)＋H,

F＋H２＝HF＋H 和 H＋BrF＝HF＋Br,这些反应

也是决定产生初始振动态 HBr的关键反应.随着

反应 的 进 行,Br＋ H２ ＝ HBr(０)＋ H(ΔH ＝
７０kJ/mol)的作用增强,体系温度降低,极大地促进

了HBr(０)的生成,对调节产物配比极为不利.

图１ 温度敏感性系数随时间的变化曲线

Fig敭１ Evolutionofsensitivitycoefficientwithtime

图２ 不同压力下的温度敏感性系数 (t＝２．９６×１０－４s)

Fig敭２ Sensitivitycoefficientfortemperatureat

differentpressures t＝２敭９６×１０－４s 

燃烧驱动的 HBr化学激光体系输出的谱线比

较宽泛,为了得到相对集中布居的谱线,必须对激光

图３ 氢原子敏感性系数关系图(t＝２．９６×１０－４s)

Fig敭３ Sensitivitycoefficientforhydrogenatom

 t＝２敭９６×１０－４s 

谱线进行筛选.这本质上也是调节激光器内部反应

的过程,以尽可能得到高振动态特定产物的分布.
由敏感性结果分析可知,温度对化学激光器反应体

系的影响较大,也是影响激光器性能的关键流场参

数[１３].因此,对不同初始温度下的 HBr(υ)产物布

居进行了数值分析,结果如图４所示.可以看出:在
温度为２９８、４００、５００、８００K时,HBr(２)的物质的量

分数分别为０．０６８７、０．０７２０、０．０７３７、０．０７４６;随着温

度升高,HBr(２)与 HBr(０)的质量分数之比值逐渐

缓慢增大,当温度为５００K左右时,比值接近１．０;在
温度T＝５００K时,HBr(υ＝０,１,２,３,４)的物质的

量分 数 分 别 为 ０．０７４５、０．３０３２、０．０７３７、０．０３０２、

０．００９３,此时能够得到较高浓度高振动态的目标产

物,故以５００K作为初始反应的设计温度.

图４ 不同初始温度下 HBr(υ)产物的分布关系图

Fig敭４ DistributionofHBr υ atdifferent
originaltemperatures

３．２　内流场结果分析

由于增益发生器的前端连接着燃烧室,温度

较高,因此一般采用超音速喷管对气流膨胀降温,
并提升增益量级.根据上述反应机理的分析结

果,并考虑到温度对光学器件的影响,可以知道,

１１０１００４Ｇ３
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要得到较高浓度的 HBr(２),较为理想的温度应为

５００K以上,压力接近３０００Pa.设计的增益发生

器(即数值计算区域)如图５所示,主喷管与燃烧

室相 接,燃 烧 室 温 度 为２５００K,压 力 为１．２７×

１０６Pa.根据这样的入口条件,设计主喷管的马赫

数为５,副喷管输入Br２和 H２,边界条件如表１所

示.此气动设计基本保证了增益反应器的初始反

应温度为５００K.
表１　HBr化学激光仿真模拟边界条件

Table１　BoundaryconditionsofHBrchemicallasers

Inlet Pressure/(１０４Pa) Temperature/K Molefraction/％
Primarynozzle １２７ ２５００ ０．１６４７(F) ０．２５３２(HF) ０．０９９５(N２)０．４８２(He)

Secondarynozzle ５．３２ ３００ ０．２５０２(H２)０．７４９８(Br２)

图５ 数值计算区域示意图

Fig敭５ Schematicofnumericalcalculationarea

　　图６所示为增益发生器内流场中心线上的温度

分布,可以看出:从燃烧室输出的含氟原子的高温气

流经超音速喷管加速膨胀降温后进入超音速区,在
增益发生器内与副喷管喷出的H２发生快速、复杂的

化学反应,氢原子与Br２反应生成 HBr(υ).为了实

现HBr(２)的高浓度输出,气动设计基本保证了上

述机理分析结果所要求的５００K的反应温度.

图６ 喷管中心线上的温度分布

Fig敭６ Temperaturedistributionatthenozzlecenterline

在图７中可以看出,HBr(２)与 HBr(０)的质量

分数之比基本保持不变,与３．１节的反应机理基本

一致,说明所提设计方案能获得具有较高振动态布

居的增益发生器.

４　结　　论

通过分析 HBr化学激光器的关键参数对整体

反应结果的影响,设计了新的HBr化学激光器增益

发生器.重点分析了激光器参数和化学反应机理的

图７ HBr(２)和 HBr(０)的质量分数分布图

Fig敭７ DistributionsofmassfractionofHBr ２ andHBr ０ 

相互作用机制,以及HBr激光器内的流场结构和主

要特性.根据机理分析结果设计了 HBr激光器的

增益发生器,通过数值仿真演化了通过反应机理设

计优化激光器关键参数的过程,总结了相关目标谱

线调控的有效性和规律性.研究结果表明,增益发

生器内保持５００K左右的温度时,目标产物HBr(２)
与HBr(０)的质量分数之比约为１∶１.
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