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掺氧化镁铌酸锂晶体的损伤阈值分析

苏卓琳 孟庆龙 于军立 张 彬
四川大学电子信息学院 , 四川 成都 610065

摘要 在经典的双温模型中引入电子激发、载流子吸收等电离过程，建立了飞秒激光和晶体材料相互作用的理论模

型。采用有限差分法数值模拟了在飞秒激光作用下，不同掺杂摩尔分数的 MgO∶LiNbO3晶体内电子、晶格温度随飞

秒激光脉宽、激光能量密度的变化规律。并定量分析了不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体材料的损伤阈值随脉

宽的变化规律，以及掺杂浓度对晶体损伤阈值的影响。结果表明，在 LiNbO3晶体中掺入适量的 MgO将使载流子迁

移率发生变化，进而会影响晶体的损伤阈值。在适当掺杂范围内，掺MgO的摩尔分数越高，载流子迁移率越大，晶体

的损伤阈值越高。因此，实际应用中可通过在 LiNbO3晶体中掺入适量的MgO来提高晶体的抗损伤能力。
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Analysis of Damage Threshold of MgO-Doped LiNbO3 Crystals
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Abstract The theoretical model of the interaction between femtosecond lasers and crystal materials is established,

in which the effects of electron excitation, carrier absorption and other ionizing process are coupled into the

classical double-temperature model. The variations of the electron and lattice temperature with the pulse duration

and fluence of femtosecond lasers in MgO∶LiNbO3 crystals with different doping concentration are numerically

simulated by the finite-difference method. Furthermore, the variation of damage threshold with the femtosecond

pulse width and influence in different doping concentration MgO∶LiNbO3 crystals, as well as the influence of doping

concentration on damage threshold are analyzed quantitatively. Results show that, in appropriate doping range, with

relatively higher MgO-doped concentration, the carrier mobility of MgO∶LiNbO3 crystals increases, and the damage

threshold of the crystals becomes higher. Consequently, the resist damage capability of LiNbO3 crystal may be raised

by appropriate MgO doping in practical applications.
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1 引 言
铌酸锂 (LiNbO3)晶体是一种集压电、铁电、电光、非线性等性能于一体的多功能晶体材料，具有良好的热

稳定性和化学稳定性，在激光技术中有着广泛的应用 [1]。然而，由于 LiNbO3晶体的损伤阈值较低，在高功率

激光作用下，很容易产生不可逆损伤 [2]。20世纪 80年代以来，人们发现在 LiNbO3晶体中掺入微量的杂质会

改变其微观机理，从而优化其某些性能 [3-6]。然而，对 LiNbO3晶体及其掺杂后，飞秒激光作用下晶体损伤特性

的研究，目前仍处于探索阶段。

飞秒激光与材料的相互作用会产生诸如电子的光电激发(带间吸收、双光子吸收)、电子散射截面吸收、电
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子向晶格能量弛豫等一系列的复杂的物理过程，促使材料温度升高，产生热扩散、热膨胀等物理现象。其中，

热效应是激光辐照效应的重要过程，也是引起材料损伤的“元凶”之一 [7]。对此，众多学者建立了相关模型来模

拟飞秒激光作用于材料的热效应，例如，热传导模型、傅里叶模型、双温模型等[8-10]。其中，经典的双温模型在模

拟飞秒激光烧蚀金属材料的热传导过程方面独树一帜。但是，由于晶体和金属在很多特性上都大相径庭，因

此，在研究飞秒激光与晶体材料的相互作用时，经典的双温模型不再适用，需要对其做适当的修正。

对此，本文将电子激发[11-12]、载流子吸收[13]等电离过程的影响因素引入经典的双温方程，对双温模型进行了

修正，从而建立了飞秒激光和晶体材料相互作用的理论模型；采用有限差分法数值模拟了在飞秒激光作用下，

不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体 [14-20]内电子、晶格温度随飞秒激光脉宽、激光能量密度的变化情况；并以

晶体内的电子、晶格系统平衡温度达到晶体的熔点作为晶体产生损伤的判断依据，在此基础上，进一步分析了

不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体的损伤阈值随脉宽的变化规律以及掺杂对晶体损伤阈值的影响。

2 理论模型
飞秒激光辐照晶体表面后，趋肤层中电子吸收激光能量温度急剧升高，电子通过热传导方式将能量传

递给周围的晶格，致使晶格温度随之上升，而电子温度则逐渐降低，最终电子与晶格达到热平衡状态。如果

电子与晶格热平衡时的温度达到晶体的熔点，晶体就会发生不可逆损伤，因此，本文以晶体的晶格温度达到

晶体的熔点作为晶体发生损伤的判定依据。

根据上述对飞秒激光作用于晶体的物理过程的描述，晶体中电子与晶格之间的传热过程可以采用双温

模型来模拟 [21-24]：

C e
∂
∂t Te = κe∇(∇Te) - φ(Te - T l) + S , (1)
C l

∂T l
∂t = κ l∇(∇T l) + φ(Te - T l), (2)

式中 Ce和 Cl分别为电子和晶格系统热容，且 Ce=3Kbnt，C l = ρcp，Kb是 Boltzmann常数，nt为晶体中自由载流子浓

度，ρ 为材料的密度，cp为晶格系统单位体积的比热容；Te和 Tl分别为电子和晶格温度；κe与 κl则为电子和晶

格的热传导系数，且 κe = 3K 2
b μ0Te /2e， μ0 为真空磁导率 , e为电子电量；φ( )Te - T l 为电子系统在单位体积单

位时间内耗散的能量；φ为电子与晶格的耦合系数，并且 φ = 3Kbn t /2τξ，τξ 为电子与晶格相互作用的弛豫时

间常数；S为激光热源项，即晶体吸收入射激光的能量。

晶体中自由载流子通过电离过程产生，其描述方程为 [11]

∂n t
∂t = η(E)n t + w PI (E), (3)

式中 E是入射激光的场强；η(E) 是雪崩电离速率；w PI (E) 是光致电离速率。

雪崩电离速率 η(E) 可以表示为

η( )E = v seE
E g

expé
ë
ê
ê

ù

û
ú
ú- E I

E ( )1 + E/E phonon + EKT
, (4)

式中 v s 为饱和漂移速率；E g 为禁带宽度；Ephonon、Ei、EkT分别为载流子克服光学声子散射、电离散射以及热散

射效应所需的电场强度。

光致电离速率 w PI (E) 可以表示为

w PI( )E = 2ω
9π

æ

è
çç

ö

ø
÷÷

ωm*

γ1 ℏ

3
2
Q( )γ,x × expé

ë
êê

ù

û
úú-π x + 1 κ( )γ1 - ζ ( )γ1

ζ ( )γ2
, (5)

式中 ω 为入射激光频率；m* 为电子有效质量；γ 为晶体的 Keldysh 参数，且 γ = ω(m*E g )1/2 /eE，γ1 = γ2 /(1 + γ2)，
γ2 = 1 - γ1 = 1/(1 + γ2)，<x+1>表示 x+1的整数部分；κ、ζ 分别表示第一类、第二类完全椭圆积分。此外，
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κ( )γ2 ζ ( )γ2

x = 2E g
πℏω

1 + γ2

γ
ζ 1
1 + γ2

ϕ( )z = ∫
0

z exp( )y2 - z2 dy

. (6)

激光热源项 S为

S = I0( )1 - R α exp( )-αz expé
ë
ê

ù

û
ú-4 ln 2æ

è
ö
ø

t - 1.5τ
τ

2 , (7)
式中 I0为入射激光光强；R为晶体材料的表面反射率；z为激光的入射方向；τ 为飞秒激光的脉冲宽度；α 为

晶体对入射飞秒激光的吸收系数 [13]，可表示为

α = e3λ2nt

4π2ε0 c
2nm* μ

, (8)
式中 λ为入射激光波长；ε0 为真空绝对介电常数；c为真空中光速；n为折射率；μ 为载流子迁移率。

为了简化模型，假设飞秒激光沿 x方向垂直入射到晶体表面，该过程中没有其他磁场作用，且在飞秒脉冲

激光作用时间内，忽略晶体与周围环境的热交换，采用绝热边界条件。经过上述处理后，(1)、(2)式可简化为

C e
∂
∂t Te = κe

∂
∂x

æ
è
ç

ö
ø
÷

∂Te
∂x + S - φ(Te - T l), (9)

C l
∂T l
∂t = κ l

∂
∂x

æ
è
ç

ö
ø
÷

∂T l
∂x + φ(Te - T l). (10)

3 计算方法
采用有限差分法结合初始条件和边界条件对双温方程进行数值求解 [18-19]。用两簇平行直线 x = xk = kΔx

(k = 0,1,2,…)，t = tj = jΔt( j = 0,1,2…) 对 xt平面进行网格剖分，Δx 和 Δt 为 x方向与 t方向的空间步长、时间步

长，k和 j分别表示第 k层与第 j个时间，节点为 (xk , tj) ，其具体向前差分格式如图 1所示。

图 1 向前差分格式示意图

Fig.1 Chart of forward difference method
差分格式的数学表达式为

C e
T e

k.j + 1 - T e
k, j

Δt = κe
T e

k + 1, j - 2T e
k, j + T e

k - 1, j
Δx2 - φ(T e

k, j - T l
k, j) + I0 (1 - R)α exp(-αkΔx), (11)

C l
T l

k, j + 1 - T l
k, j

Δt = κ l
T l

k + 1, j - 2T l
k, j + T l

k - 1, j
Δx2 + φ(T e

k, j - T l
k, j). (12)

整理后可得：

T e
k, j + 1 = Δtκe

C eΔx2T
e
k + 1, j - æ

è
ç

ö

ø
÷

2Δtκe
C eΔx2 + Δtφ

C e
- 1 T e

k, j + Δtκe
C eΔx2T

e
k - 1, j + Δtφ

C e
T e

k, j + Δt
C e

I0 (1 - R)α exp(-αkΔx) , (13)
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T l
k, j + 1 = Δtκ l

C lΔx2T
l
k + 1, j - æ

è
ç

ö

ø
÷

2Δtκ l
C lΔx2 + Δtφ

C l
- 1 T l

k, j + Δtκ l
C lΔx2T

l
k - 1, j + Δtφ

C l
T e

k, j . (14)
初始条件：Tk,0=300 K k=(1,2 3,…,n)，
边界条件：Tn,j=300 K j=(0,1,2,…,t)。
根据初始条件和边界条件，由于第 0层 (j=0)上的节点处的温度 Tk,0已知，通过 (13)、(14)式即可算出第一层

(j=1)节点处的温度值 Tk,1。重复运用该方程组，就可以解得整个时间域、空间域内的电子和晶格温度。

4 数值模拟与分析
4.1 激光和材料参数

对不同掺杂摩尔分数的MgO(0%)∶LiNbO3、MgO(0.5%）∶LiNbO3和MgO(6%)∶LiNbO3晶体分别在单脉冲飞秒

激光辐照下产生的损伤进行了研究。入射激光中心波长为 800 nm，工作温度为常温 300 K。由于折射率属于

材料的基本性能参数，基本上不受掺杂摩尔分数的影响 [25]，因此，在晶体中掺入锂离子与铌离子的物质的量之

比约等于 1的情况下，入射激光中心波长为 800 nm的飞秒激光所对应 LiNbO3晶体材料折射率 n=2.25[17]，并由 R=
(n1-n2)2/(n1+n2)2可知，所对应 LiNbO3晶体的反射率 R=0.148，其他主要参数 [14,17]见表 1。

表 1 晶体的主要参数

Table 1 Main parameters of crystals

MgO(0%)∶LiNbO3

MgO(0.5%)∶LiNbO3

MgO(6%)∶LiNbO3

CP /(J·kg-1·K-1)

648

ρ /(kg·m-3)

4630

κl /(W·m-1·K-1)

4.5

τξ /ps

1

T /K

1530

m /(cm·V-1·s)
0.8
30.6
70

4.2 脉宽对电子和晶格温度分布的影响

图 2给出了在入射激光能量密度相同 (0.297 J/cm2)的情况下，脉冲宽度分别为 200、500、800 fs时，MgO
(0.5%)∶LiNbO3晶体中电子和晶格系统的温度随时间的变化。

图 2 不同脉宽的飞秒激光作用于MgO(0.5%)∶LiNbO3晶体时电子和晶格温度随时间的变化

Fig.2 Evolution of election and lattice temperature of MgO(0.5%)∶LiNbO3 crystals with time for different pulse durations
从图 2可以看出，电子在极短时间内迅速达到最高温度，然后将能量传递给晶格，使其温度上升，最后电

子和晶格处于热平衡状态。进一步分析图 2可知，飞秒激光的脉冲宽度越大，晶格和电子达到热平衡态时的

温度越高。由此可见，当给定能量密度的飞秒激光作用于 LiNbO3晶体时，选取适当脉冲宽度的入射激光可

以防止对晶体造成不可逆损伤。

图 3给出了在入射激光能量密度相同 (0.297 J/cm2)的情况下，不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体中电

子、晶格达到热平衡状态时，晶格温度随脉冲宽度的变化趋势。从图 3可知，即使掺杂摩尔分数不同，MgO∶
LiNbO3晶体的晶格温度均随脉冲宽度的增大而升高。并且，在脉宽相同的情况下，掺 MgO的 LiNbO3晶体的

晶格温度远远低于纯 LiNbO3晶体的晶格温度，且随着脉冲宽
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图 3 不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体的晶格温度随激光脉宽的变化趋势

Fig.3 Evolution of lattice temperature of MgO∶LiNbO3 crystals with different pulse durations of laser for different doping concentrations
度增大，掺杂摩尔分数越高的 LiNbO3晶体的晶格温度也明显低于低掺杂摩尔分数的 LiNbO3晶体的晶格温

度。由此可见，当飞秒激光脉宽相同时，在 LiNbO3晶体中掺入MgO会影响平衡态时的晶格温度，且掺入MgO
的摩尔分数越高，晶体晶格温度越低。主要原因是：随着掺杂摩尔分数升高，MgO∶LiNbO3晶体中载流子的迁

移率增大，致使平均自由时间延长，即一个载流子在相邻两次碰撞之间需要的平均时间增大 [16]。飞秒激光在

整个脉宽持续时间内，载流子之间的碰撞次数减少，电子传递给晶格的能量也随之下降，从而导致电子、晶

格达到平衡态时晶格温度下降。

4.3 能量密度对电子和晶格温度分布的影响

图 4是在入射激光脉冲宽度相同的情况下(100 fs)，能量密度分别为 0.3、0.4、0.5 J/cm2时，MgO(0.5%)∶LiNbO3

晶体中电子和晶格温度随时间的演变过程。

由图 4可知，当电子和晶格达到热平衡时，晶格温度随入射激光能量密度增加而单调上升。这是因为激

光脉宽相同时，入射激光能量密度越高，电子在短时间内吸收能量越多，晶格从电子处获得的能量也越多，

因而达到平衡时晶格温度就越高。由此可见，对于给定脉宽的飞秒激光作用于 LiNbO3晶体时，选取合适的

能量密度的入射激光可以避免对晶体造成损伤。

图 5给出了在入射激光脉宽为 100 fs时，不同掺杂摩尔分数 MgO∶LiNbO3晶体的电子、晶格温度达到热

平衡态时，晶格温度随入射激光能量密度的变化趋势。

由图 5可知，随着入射激光能量密度的增加，不同掺杂摩尔分数的 MgO∶LiNbO3晶体的晶格温度均呈现

上升趋势。然而，掺MgO的 LiNbO3晶体的晶格温度及其上升幅度均远小于纯 LiNbO3晶体的晶格温度及其上

升幅度，且随着激光能量密度的增加，二者差距越加明显。由此可见，当激光脉宽相同时，要达到相同的晶

格温度 (如熔点)，掺入MgO摩尔分数度越高的 LiNbO3晶体所需要的激光能量密度越高，其抗损伤能力也相对

图 4 不同能量密度的的飞秒激光作用于MgO(0.5%)∶LiNbO3

晶体时电子和晶格温度随时间的变化

Fig.4 Evolution of election and lattice temperature of MgO
(0.5%)∶LiNbO3 crystals with time for different laser fluences

图 5 不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体晶格温度

随激光能量密度的变化

Fig.5 Evolution of lattice temperature of MgO∶LiNbO3 crystals
with laser fluence for different doping concentrations
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更强。分析其原因是：在 LiNbO3晶体中掺入MgO的摩尔分数越高，载流子迁移率越大，载流子在相邻两次碰

撞之间的平均时间越长，致使载流子碰撞几率降低，在飞秒激光脉冲持续期间，为了让不同掺杂摩尔分数的

MgO∶LiNbO3晶体中的晶格温度上升至相同温度 (如熔点)，对于掺杂摩尔分数越高的 MgO∶LiNbO3晶体，只有

通过提高激光的能量密度，使电子在极短时间内吸收更多的激光能量，从而使晶格在每次碰撞中从电子处

获得的能量增大。

4.4 损伤阈值与脉宽的关系

为了进一步探究飞秒激光参数对 LiNbO3晶体抗损伤能力的影响，图 6给出了在入射激光中心波长为

800 nm飞秒激光作用下，不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体的损伤阈值随激光脉宽的变化。

图 6 不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体的损伤阈值随脉宽的变化

Fig.6 Variations of damage thresholds of MgO∶LiNbO3 crystals with different pulse durations of laser for different doping concentrations
从图 6可以看出，即使在 LiNbO3晶体中掺入的MgO摩尔分数不同，MgO∶LiNbO3晶体的损伤阈值均随脉冲宽

度的增加而减小。并且，在整个脉宽变化范围内，掺杂LiNbO3晶体损伤阈值均明显高于纯LiNbO3晶体的损伤阈值。

同时，当激光脉宽相同时，掺MgO摩尔分数越高，MgO∶LiNbO3晶体的损伤阈值也越高。例如，当脉宽为 100 fs时，

MgO(0%)∶LiNbO3、MgO(0.5%)∶LiNbO3、MgO(6%)∶LiNbO3晶体的损伤阈值依次为 0.308、0.588、0.684 J/cm2。这是

因为在 LiNbO3晶体中掺入适量的MgO后，会引起晶体中载流子迁移率的增大，根据(8)式可知，晶体对入射激光

的吸收系数随着载流子迁移率的增大而减小，进而导致晶体对入射激光的吸收减弱。因此，在相同脉宽的飞

秒激光作用下，晶格温度达到晶体熔点所需的激光能量提高，从而导致晶体的损伤阈值随着掺杂摩尔分数的

增大而升高。因此，在三种晶体中，对于载流子迁移率最大的MgO(6%)∶LiNbO3，其损伤阈值也最高，其次为MgO
(0.5%)∶LiNbO3晶体，最后，MgO(0%)∶LiNbO3晶体的载流子迁移率最小，其损伤阈值也最低。

5 结 论
将电子激发、载流子吸收等电离过程的影响因素引入经典的双温方程，建立了飞秒激光和晶体相互作用

的理论模型，进而以晶体内的电子、晶格系统平衡温度达到晶体的熔点作为晶体产生损伤的判定依据，建立了

掺氧化镁铌酸锂晶体的损伤阈值预估模型。数值模拟了不同脉冲宽度和能量密度的入射激光作用下，不同掺

杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体表面电子与晶格的温度的变化趋势。分析了不同掺杂摩尔分数的MgO∶LiNbO3

晶体材料的损伤阈值随脉宽的变化规律，以及掺杂摩尔分数对晶体损伤阈值的影响。结果表明，当入射激光

能量密度一定时，不同掺杂摩尔分数MgO∶LiNbO3晶体的晶格温度均随脉冲宽度的增大而升高；在入射激光脉

宽相同的情况下，即使掺杂摩尔分数不同，MgO∶LiNbO3晶体的晶格温度均随入射激光能量密度增加而单调上

升；当晶格温度达到晶体熔点时，掺不同摩尔分数的MgO∶LiNbO3晶体的损伤阈值也均随脉冲宽度增加呈减小

趋势；在 LiNbO3晶体中掺入适量的MgO会影响晶体中载流子的迁移率，进而影响晶体的损伤阈值。并且，在适

当掺杂范围内，掺MgO摩尔分数越高，载流子迁移率越大，晶体的损伤阈值也越高。
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