附件4
“实现高能化学激光的动力学基础研究”

重大项目指南
目前，高能化学激光发展的首要需求是实现氟化氢化学激光波长调节，尽可能提高那些具有良好大气透过率的目标激光谱线强度；另一重大需求是进一步提高其化学效率（即所输出的激光能与所输入的化学能之比）和发展新的化学激光体系或基于新反应途径的激光。本重大项目将通过深入研究氟化氢和氧碘化学激光中主要化学反应的动力学过程，发展调控这些化学反应的可靠手段，发现新的有效反应途径，为高能化学激光的进一步发展提供理论基础，并进一步推动我国反应动力学研究由简单反应到复杂多原子反应、由基态到激发态、从目前的理想状态下的单一基元反应向真实反应体系的研究方向发展，形成我国动力学研究与重要应用相结合的新特色。

一、科学目标

发展和利用国际先进的动力学实验技术、高灵敏度原位动态探测手段，以及有效的高精度理论计算和模拟方法，通过对氟化氢化学激光中HF生成及振转态弛豫过程，对氧碘化学激光主要化学过程，以及对一些具有HF产物布局数反转现象化学反应的深入研究，解决这些反应动力学研究上的一系列挑战性问题，结合真实激光器中对各种反应物的原位测量，揭示高能化学激光的化学微观机理，探索这些过程的调控手段和途径，为高能化学激光高效转化以及波长调控技术的发展，特别是为HF激光P2-1(J>6)目标谱线的增强，以及新激光体系或基于新反应途径激光体系的发展，提供理论基础和技术储备，并进一步推动我国反应动力学研究的发展。

二、研究内容

（一）氧碘激光器中重要反应机理与动力学。

发展和利用激发态电子结构理论以及非绝热动力学方法，特别是适用于凝聚相反应的方法，研究氧碘化学激光中关键反应的微观机理与动力学，探索提高O2(1)产生效率的新途径，控制用最少量的O2(1)来实现碘分子的解离，并增强O2(1)与碘原子的传能效率，为发展高效氧碘化学激光提供理论基础。

（二）氟化氢振转分辨水平的反应动力学。

针对产物为HF的重要化学反应，发展有效的高能分子束与分子量子态制备技术以及高灵敏度高选择性的分子探测方法，开展HF振转态分辨水平的实验研究。理论上进一步发展量子动力学方法，实现对这些反应体系的精确量子动力学研究。通过理论与实验的密切结合，实现HF特定振转量子态布居的有效选控，为提高HF化学激光P2-1(J >6)目标谱线强度提供依据。

（三）氟化氢振转弛豫动力学。

构建HF分子与氟化氢激光腔内可能存在的各种原子分子相互作用的高精度势能面，研究HF分子与这些原子分子的非弹性碰撞过程，并结合高分辨的分子束实验，深入研究不同碰撞粒子及温度对HF振动弛豫速率以及振转态布居的影响，寻找实现HF振转态选控的有效手段。

（四）氟化氢激光波长调控及氧碘激光效率提升的数值仿真模型和实验演示验证。

发展激光器中相应粒子的高灵敏原位测量技术，实现对激光腔体内各种原子分子的原位测量，并根据对氟化氢化学激光与氧碘化学激光关键反应的微观机理和动力学研究成果，建立氟化氢与氧碘化学激光全新的仿真动态模型，研究超音速气体流动、化学反应、振转弛豫和激射出光过程的相互影响。实现激光器有关部件，特别是氟化氢化学激光超音速混合喷管的气动参量设计，完成数值验证，并在此基础上开展氟化氢化学激光P2-1(J>6)目标谱线增强和氧碘激光器效率提高的实验演示研究。

三、资助期限  5年（2016年1月至2020年12月）
四、资助直接费用  1700万元
五、申请注意事项     

（一）申请书的附注说明选择“实现高能化学激光的动力学基础研究”（以上选择不准确或未选择的项目申请不予受理）。
（二）本项目由化学科学部负责受理。
国家自然科学基金委员会办公室           2015年6月19日印发
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