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摘 要: 应用 CFD 技术，发展三维多组分化学反应流计算程序，对 采 用 超 声 速 段 射 流 方 式 的 氧 碘 化 学 激 光 进 行

数值模拟，考察分解率与增益等参考变量的详 细 三 维 分 布 . 计 算 结 果 说 明，超 声 速 区 域 的 高 速 流 动 以 及 混 合 效

率降低使 COIL 无法在有限空间内完成整个运转流程; 提高碘含量以加快反应速度的手段导致主流无法提供足够

的载能介质，无法形成合理增益 . 在不改变喷管 长 度 的 前 提 下，提 出 主 流 无 载 气 方 式 的 探 索，结 果 证 明 了 超 声

速段射流方式采用无载气主流配置的 可 行 性 与 优 势，通 过 减 小 气 流 速 度 保 证 混 合 与 化 学 反 应 在 光 腔 上 游 完 成，

在合理的流量配比下光腔位置处可得到 1. 3% cm － 1
的增益峰值 .
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0 引言
氧碘化学激光 COIL(Chemical Oxygen-Iodine Laser)1977 年由美国空军武器实验室首次研制成功

［1］，其

利用亚稳态的单重态氧 O2 ( 1Δ) 与基态碘原子之间的近共振传能过程产生激发态碘原子 I* 作为增益介质

(O2 ( 1Δ) + I→I* + O2 ( 3 Σ ) ) ，I* 受激辐射产生近红外激光束( I* + hν→ I + 2hν) ，输出波长 λ≈1. 315 μm，

是目前已实现的化学激光系统中唯一能够利用电子跃迁而不是振动跃迁释能出光的 .
氧碘化学激光广泛采用的运作方案是利用超声速喷管进行混合与反应，通过超声速膨胀过程降低腔内

介质温度，从而降低单重态氧阈值以实现粒子数反转，同时使腔压维持在低水平 . 部分实验和数值计算结果

都表明，若在喷管超声速段、水蒸汽基本凝结位置的下游喷碘进行混合，则可通过调整喷碘位置降低水蒸汽

凝结过程的负面作用
［2］. 另外，传统的亚声速段射流方式 COIL，光腔位于喷管下游，混合发生在亚声速区域，

故须适当抑制分解反应，确保其在光腔上游附近进行完全，以便在超声速区达到增益峰值，即需要低碘含量

的配比条件
［3］. 这样不仅无法有效利用载能介质，也不利于形成高增益 . 因此，综合以上几种原因，在喷管超

声速段进行碘射流是一种较为理想的混合方式 .
文［4］针对超声速段射流方式进行了初步研究，证明其确实有利于提高激光器性能，文［5］也有类似的

结论，但大量实验的表现却不能使人满意
［6］. 鉴于试验获得信息的平均性与有限性，很难对这一问题进行深

入、详细的分析 . 本文利用数值模拟方法的优势，通过对完整的混合喷管以及谐振腔模型，采用三维 N-S 方

程、基元化学反应模型以及双元等效扩散模型，进行细致的三维流场与化学反应过程的模拟与研究，探讨造

成超声速段喷流式氧碘化学激光实际性能不佳的可能原因，并提出优化建议，对提高 COIL 工作效率以及完

善对超声速段射流方式工作状态的认识都有重要意义 .

1 模型与计算方法
1. 1 物理模型与计算模型

物理模型参考 RADICL(Research Assessment Device Improvement Chemical Laser) 狭缝喷管，模型尺寸来

自于文［7］，射流喷孔改在超声速区域，见图 1 所示 . 大孔 (Φ = 0. 081 28 cm) 中心位于 x = 2. 0 cm，z = 0 cm
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处，小孔(Φ = 0. 040 64 cm) 中心位于 x = 2. 2 cm，z = 0. 05 cm 处 . 因考虑到喷管上下壁面和射流喷孔完全对

称，故计算区域在竖直方向上只选取一半，对称面处取对称条件 . 横向上模型喷孔为重复性阵列设置，故在合

理节约计算资源的考虑下，在横向上也将模型划分到最小单元，即半个大孔和一个小孔，边界取对称条件 . 这

样虽简化了靠近小孔边界的原周期性条件，但对结果影响不大 . 整个计算区域的网格总数为 350 × 60 × 30.

图 1 RADICL 狭缝喷管简化计算模型

Fig. 1 Computational model of a RADICL nozzle

1. 2 控制方程与数学模型

COIL 系统运行在低压低密度环境，Reynolds 数为 102 ～ 103 ，流动具有复杂的三维特性，因此本文应用三

维层流 N-S 方程描述流动过程，考虑对流、粘性耗散和分子扩散 . 在直角坐标系下三维可压缩层流 N-S 方程

可写为

U
t

+
Fi

xi

=
Di

xi

+ S c ( i = 1，2，3) ， (1)

其中 U 为守恒型独立变量，Fi( i = 1，2，3) 分别为 x，y，z 方向的对流通量，Di ( i = 1，2，3) 分别为 x，y，z 方向的

耗散通量，S c 为化学反应源项 . 具体为

U = ［ρ1 ρ2 … ρns ρu1 ρu2 ρu3 ρe］T，

Fi = ［ρ1ui ρ2ui … ρns u i ρuiu1 + δ i，1 p ρuiu2 + δ i，2 p ρuiu3 + δ i，3 p ( ρe + p)ui］
T，

Di = ［ρ1 vD1，i
ρ2 vD2，i

… ρns vDns，i
τ i，1 τ i，2 τ i，3 ujτ i，j + qi］

T，

S c = ［ω1
ω2 … ω ns 0 0 0 0］T .

在上述方程中，ρ = Σ
ns

1
ρ sp 代表总密度，ρ sp( sp = 1，…，ns) 代表各组分密度 . u i( i = 1，2，3) 表示 x，y，z 三

个方向的速度分量，e 和 p 分别代表总能与混合气体的压力 . vDsp，i
代表第 sp 种组分气体在 xi 方向的扩散速度 .

τ 和 q 是粘性应力和热传导项，ω sp 表示第 sp 种组分气体的变化率 . 组分物性参数包括粘性系数、热传导系数

以及比热、比焓等热力学参数采用温度多项式拟合的方法得到 .
化学反应采用基元反应模型，考虑 I2 ，I*2 ，I，I* ，O2 ( 1Δ) ，O2 ( 1Σ) ，O2 ( 3Σ) ，H2O，Cl2 ，He 共 10 种组分，21

个基元反应，详细见表 1［8］.
在低压环境下，准确的分子扩散模型对于计算结果的正确性是至关重要的 . 由于 COIL 中碘、氧、氦等原

子质量差别很大，故本文采用考虑浓度驱 动 机 制 和 压 力 驱 动 机 制 的 Ramshaw-Dukowicz 多 组 分 扩 散 输 运 公

式，其中扩散系数通过等效双元扩散模型计算而得 . 具体方程为

ρ spDsp = － γ t［G χ
sp －

ρ sp

ρ Σ
ns

i = 1
G χ

i ］－ γ t［Gp
sp －

ρ sp

ρ Σ
ns

i = 1
Gp

i ］，

Gxp
χ = wspDsp

Δ

χ sp， Gp
sp = wspDsp( χ sp － ρ sp /ρ)

Δ

p / p，

(3)

其中 w 和 χ 分别代表组分的分子量及摩尔浓度 . γ t 代表总摩尔浓度，Dsp代表组分 sp 的平均扩散系数 .
1. 3 数值方法

上节所述三维 N-S 方程所对应的空间半离散差分方程表述为

ΔU
Δt

= － CONVn
i，j，k + VISCn

i，j，k + Sn
c ，
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其中 CONV 为对流项，采用具有二阶精度、结构简单且鲁棒的频散可控耗散格式 (DCD) 进行离散
［9］，VISC

为耗散项，包括分子扩散、粘性效应和热传导项，采用中心差分格式离散 .
表 1 COIL 化学反应计算采用的 21 个基元反应

Table 1 21 reactions in COIL chemical computation

Reaction equations Rates / cm3·mol － 1·s － 1

1 O2 ( 1Δ) + O2 ( 1Δ) →O2 ( 1Σ) + O2 ( 3Σ) 2. 7 × 10 － 17

2 O2 ( 1Σ) + H2 O → O2 ( 1Δ) + H2 O 6. 7 × 10 － 12

3 O2 ( 1Δ) + O2 ( 3Σ) → O2 ( 3Σ) + O2 ( 3Σ) 1. 6 × 10 － 18

4 O2 ( 1Δ) + H2 O → O2 ( 3Σ) + H2 O 4. 0 × 10 － 18

5 O2 ( 1Δ) + Cl2→ O2 ( 3Σ) + Cl2 6. 0 × 10 － 18

6 O2 ( 1Δ) + He → O2 ( 3Σ) + He 8. 0 × 10 － 21

7 I2 + O2 ( 1Σ) → 2I + O2 ( 3Σ) 4. 0 × 10 － 12

8 I2 + O2 ( 1Σ) → I2 + O2 ( 3Σ) 1. 6 × 10 － 11

9 I2 + O2 ( 1Δ) → I*2 + O2 ( 3Σ) 7. 0 × 10 － 15

10 I2 + I* → I + I*2 ♂ 3. 8 × 10 － 11

11 I*2 + O2 ( 1Δ) → 2I + O2 ( 3Σ) 3. 0 × 10 － 10

12 I*2 + O2 ( 3Σ) → I2 + O2 ( 3Σ) 4. 9 × 10 － 12

13 I*2 + H2 O → I2 + H2 O 1. 7 × 10 － 11

14 I*2 + He → I2 + He 9. 8 × 10 － 12

15 I + O2 ( 1Δ) → I* + O2 ( 3Σ) 7. 8 × 10 － 11

16 I* + O2 ( 3Σ) → I + O2 ( 1Δ) 1. 0277 × 10 － 10·e( － 401. 4 /T)

17 I + O2 ( 1Δ) → I + O2 ( 3Σ) 1. 0 × 10 － 15

18 I* + O2 ( 1Δ) → I + O2 ( 1Σ) 1. 1 × 10 － 13

19 I* + O2 ( 1Δ) → I + O2 ( 1Δ) 1. 1 × 10 － 13

20 I + I* →I + I 1. 6 × 10 － 14

21 I* + H2 O → I + H2 O 2. 0 × 10 － 12

2 计算结果与讨论
2. 1 计算条件

本文的模拟中主流采用 O2 ( 1Δ) ，O2 ( 3Σ) ，H2O，Cl2 的混合气，为基态氧、单重态氧、水蒸汽和氯气，分别

采用氦气作为载气(Case 1 和 Case 2) 和无载气(Case 3) 两种工况，摩尔配比分别为 1∶ 1. 5∶ 0. 16∶ 0. 24∶ 19. 72

和 1∶ 1. 5∶ 0. 16∶ 0. 24，Ma 不同以保持单重态氧流量不变 . 副流为 I2 和 He 的混合气，Case 1 和 Case 2 射流采

用声速条件，Case 3 射流采用压力匹配条件，以避免斜激波影响，与主流方向成 45°角，摩尔配比参考不同流

量配比 . 具体参数见表 2，其中下标 p 代表主流，s 代表副流 .
表 2 模拟采用的计算条件

Table 2 Computational conditions in simulation
np ∶ n s n1 ∶ nHe pp / kPa Tp /K M p P s / kPa T s /K M s

1 5 1∶ 104 9. 961 7 315 0. 35 60 319 1. 0

2 8 1∶ 182 9. 961 7 315 0. 35 60 319 1. 0

3 15 1∶ 31 9. 961 7 315 0. 17 5 319 2. 5

2. 2 参考量定义

I2 分解率(Dissociation)、I 泵浦率(Pump) 以及 O2 ( 1Δ) 生成率(Yield) 的计算公式如下:

ηdiss =
ρ I + ρ I*

ρ I2
+ ρ I*2

+ ρ I + ρ I*
， ηpump =

ρ I*

ρ I + ρ I*
， η yield =

ρO2( 1Δ)

ρO2( 1Δ) + ρO2( 1Σ) + ρO2( 3Σ)

.

在氧碘化学激光的光学谐振腔中，I* 达到粒子数反转后的激射发生在最大增益跃迁线，故激光功率与小

信号增益系数有重要的关系 . 其具体的表达式如下:

g = σ( ［I* ］－ 1
2

［I］) = Aλ3

8π
m

2πkb槡 T
7
12

( ［I* ］－ 1
2

［I］) ， (5)
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其中 A 为爱因斯坦自发辐射系数; λ 为激光波长; ［I* ］，［I］分别为平衡时激发态和基态碘原子浓度;m 为

碘原子质量; kb 为玻尔兹曼系数; T 为绝对温度 .
2. 3 Case 1:亚声速段射流条件下的最佳流量配比

有载气条件下，参考文［10］结果，在喷管构型及单重态氧流量相同的条件下，最佳流量配比大约为 8. 在

此条件下得到 j = 25 网格线上各参量沿流向的变化规律，如图 2，其中各分布的每条曲线代表不同的横向位

置，即不同的 k 方向网格点 . 可见单重态氧产率沿流向逐渐减少至 50% ，泵浦率则维持于 75% 上下，说明载

能介质供给充足，数值与变化规律均可比于亚声速段射流条件下的最佳流量配比算例 . 分解率仅缓慢加速至

20% ，在喷管中部及上游十分低，造成增益系数不到 0. 5% cm － 1 ，增长缓慢 .

图 2 分解率、泵浦率、产率及增益沿流向在 j = 25 网格线的分布

Fig. 2 Distribution of dissociation，pump，yield rate and gain along x at j = 25

亚声速段射流条件下的最佳流量配比并未产生合理的增益分布，这种流量配比在化学反应完全的条件

下是合理的，但此处出现了时间与空间的不匹配现象，推测其原因主要是由于超音速段射流方式导致混合效

率不高，并且混合区域主流速度显著加快，都导致混合过程占据的流向空间拉长，混合时间加长，化学反应起

始及完成位置被推后 .

图 3 分解率、泵浦率、产率及增益沿流向在 j = 25 网格线的分布

Fig. 3 Distribution of dissociation，pump，yield rate and gain along x at j = 25

2. 4 Case 2:提高碘含量条件

在混合时间与占据的空间长度不变的条件下，通过链式反应机制加快化学反应进程、提高整个进程运行

速度，结果如图 3 所示 . 分解率得到显著提高，上升到 40% ，并体现出明显的加速现象，说明碘含量的提高确

实使反应得到加速，增益系数因而达到 0. 5% ～ 0. 8% cm － 1
的峰值大小 . 但碘含量的提高增加了载能介质的

消耗，单重态氧产率沿流向逐渐减少至 10% ，泵浦率相应呈逐渐减小的变化规律，最终下降到 35% ，导致增

益出现负值 .
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减小流量配比可加速分解反应，但造成载能介质不足，无法形成合理增益 . 在喷口下游分解速度并未迅

速提高，说明混合效果不好的影响依旧存在，造成喷管长度的相当一部分空间未有效利用 . 说明性能难以提

高的主要矛盾在于超声速剪切流动的混合变差与流速增高以及载能介质供给不足，在不考虑单重态氧发生

器改进与新的高效增混方式的条件下，降低流速成为较易实现的手段之一 .
2. 5 Case 3:主流无载气方式

图 4 所示为主流有、无载气条件下流向速度分量的分布图 . 无载气时由于省去摩尔量占大部分的载气

He，造成平均分子量上升，混合气体声速减小 . 虽为保持单重态氧流量不变，主流马赫数降至 0. 17，但流向速

度依旧在超声速段明显减小，u≈650 m·s － 1 ，与有载气情况相比减小将近 1 倍，为混合过程与化学反应提供

了时间保障 .

图 4 有、无载气条件下流向速度分量在 j = 25 网格线沿流向的分布

Fig. 4 Distribution of U component of velocity along x axis at j = 25

with and without primary buffer gas

图 5 分解率、泵浦率、产率及增益沿流向在 j = 25 网格线的分布

Fig. 5 Distribution of dissociation，pump，yield rate and gain along x at j = 25

图 5 是主流无载气条件下流量配比为 15 时得到的产率、分解率、泵浦率和增益系数沿流向的分布 . 可见

分解反应由于混合不佳所导致的缓慢变化阶段沿流向的距离变短，随后快速上升到 100% . 产率在分解反应

快速进行后下降至 45% ，随后缓慢下降至 40% . 泵浦率相应下降到 65% 后缓慢下降至 55% . 缩短混合过程

占据的喷管流向长度空间后，化学反应过程所需的空间得到保障，使增益峰值达到 1. 3% cm － 1 ，喷管下游的

增益沿流向变化不剧烈 .
图 6 根据 I 密度计算得到了平均混合效率沿流向的分布，计算公式如下:
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ηmix =
∫

H /2

－H /2
χ I( y)dy

( χ I) maxH
， (6)

其中 χ I 为 I 原子密度，正比于 I2 密度，H 为流向位置处喷管的纵向高度 . 可见压力匹配条件下的混合效率只

有声速射流的一半，大约为 40% . 说明此射流方式仍有提高的潜力，优化射流与混合方式将是下一步工作的

重点之一 .

3 结论

图 6 混合效率与增益分布相对标准差

Fig. 6 Average mix efficiency along flow direction

本文以求解三维 N-S 方程并耦合化学反应与扩散

方程的计算流体力学方法，模拟了氧碘化学激光在超

音速段射流方式下的混合与化学反应过程 . 得到以下

结论:超声速段射流方式下，混合与反应区中气流速度

加快及混合效率不高增加了混合时间，延长了混合发

展阶段占据的喷管流向距离，致使系统进程无法运行

完整、增益不理想 . 为达到合理增益，要求化学反应加

快进行，即需提高碘含量，但主流无法提供足够载能介

质成为限制瓶颈 . 说明传统以氦气为载气的单重态氧

供给系统，不适宜采用超声速段射流方式 . 采用主流无

载气方式可使主流速度减慢，为混合过程提供充足时

间，促使化学反应完全进行 . 结果证明，在合理的流量

配比条件下，使用主流无 载 气 方 式 的 COIL，光 腔 位 置

处的增益 峰 值 可 达 1. 3% cm － 1 ，沿 流 向 分 布 基 本 均

匀，有效提高增益利用率与系统化学效率 .
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Abstract: Three-dimensional algorithms solving laminar Navier-Stokes equations coupled with chemical reaction and transportation

equations are developed. Detailed flow field and distribution of yield，dissociation and pumping rates and small signal gain are obtained

which cannot easily be got in experiments. The reason that experimental results are not as good as that in theories is analyzed.

Furthermore，a better way to operate the system is suggested. It is shown that the mixing and chemical process in a nozzle of limited

length is not complete due to the high speed in supersonic mixing zone and low mixing efficiency. Higher iodine concentration for

speeding up chemical reaction causes insufficient of singlet oxygen，so as an unreasonable gain. A primary flow without buffer gas is

claimed necessary and essential to reduce flow velocity and assure mixing process and chemical reaction accomplished before arriving

the cavity. With an appropriate flow rate ratio，a small signal gain can reach 1. 3% cm － 1 .
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