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ВЫЯВЛЕНИЕ СТРУКТУРНЫХ ИЗМЕНЕНИЙ В ОЦК КРИСТАЛЛЕ ПРИ
ЛАЗЕРНОМ ВОЗДЕЙСТВИИ МЕТОДОММОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ  
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Аннотация. В представленной работе излагаются результаты молекулярно-динамического моделирования

изменения поверхностного слоя расчетной ячейки при кратковременном высокоэнергетическом

воздействии. Интерес к данной теме обусловлен тем, что процессы, протекающие в пребывающем в

жидком состоянии поверхностном слое в последующем окажут свое влияние при его

кристаллизации, и, как следствие, скажутся на различных физических и геометрических

характеристиках поверхности материала в целом. Построенная и описанная в работе модель,
температура расчетной ячейки в которой распределяется в соответствии с решением линейной

задачи теплопроводности, позволила выявить нарушение сплошности поверхностного слоя,
заключающееся в локализации избыточного свободного объема в виде группы сферических пор.
Размеры этих несовершенств, а также длительность их существования имеют отличия при

моделировании при разной плотности энергии лазерного излучения. Дальнейшее исследование

позволило выявить условия, при которых поры остаются стабильными на протяжении всего

времени моделирования, а также выявить связь между кристаллографической ориентацией

межфазной границы твердое тело – жидкость и размерами образуемых пор. 

Ключевые слова: кристалл, модель, температура, плавление, пора, поверхность, межфазная граница 

Финансирование: работа выполнена в рамках государственного задания 0809-2021-0013. 

Для цитирования: Гостевская А.Н., Маркидонов А.В. Выявление преобразования структурных измений в
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Original article  

DETECTION OF STRUCTURAL CHANGES IN A BCC CRYSTAL-LE DYNAMICS 
UNDER LASER INFLUENCE BY THE METHOD OF MOLECULAR  

© 2022 A. N. Gostevskaya1, A. V. Markidonov1, 2 
1Siberian State Industrial University (42 Kirova Str., Novokuznetsk, Kemerovo Region – Kuzbass, 654007, 
Russian Federation) 

2Kuzbass Humanitarian Pedagogical Institute of Kemerovo State University (23 Tsiolkovsky st., 
Novokuznetsk, Kemerovo Region – Kuzbass, 654007, Russian Federation) 

Abstract. The presented work presents the results of molecular dynamics modeling of changes in the surface layer of 
the computational cell under a short-term high-energy impact. Interest in this topic is because the processes 
occurring in the surface layer, which is in a liquid state, will subsequently have an impact during its 
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crystallization, and, as a result, will affect various physical and geometric characteristics of the surface of 
the material as a whole. The model constructed and described in the work, in which the temperature of the 
computational cell is distributed in accordance with the solution of the linear problem of heat conduction, 
made it possible to reveal the discontinuity of the surface layer, which consists in the localization of excess 
free volume in the form of a group of spherical pores. The sizes of these imperfections, as well as the 
duration of their existence, have differences when modeling different energy densities of laser radiation. 
Further research made it possible to reveal the conditions under which the pores remain stable throughout 
the entire simulation time, as well as to reveal the relationship between the crystallographic orientation of 
the “solid-liquid” interface and the sizes of the formed pores.  

Keywords: crystal, model, temperature, melting, pore, surface, interface 

F inancing: The work was carried out within the framework of the state task 0809-2021-0013. 

F or citation: Gostevskaya A.N., Markidonov A.V . Revealing the transformation of structural changes in a bcc 
crystal dynamics under laser exposure by the method of molecular. Bulletin of the Siberian State Industrial 
University. 2022, no. 4 (42), pp. 11 – 18. (In Russ.). https://doi.org/10.57070/2304-4497-2022-4(42)-11-18 

Введение 
Внешние высокоэнергетические воздействия на

поверхность твердого тела, например, ультракорот-
кими сверхмощными лазерными импульсами, могу
приводить к фазовым переходам, в результате кото-
рых структура поверхности претерпевает кардиналь-
ные изменения. Скорость протекания таких процес-
сов может быть настолько большой, что не позволяет
проводить их исследование путем прямого наблюде-
ния, поэтому наиболее рациональным видится при-
менение методов компьютерного моделирования,
которые в условиях возрастающей вычислительной

мощности современных компьютеров позволяют рас-
сматривать все более сложные системы. 

Практический интерес представляют процес-
сы неравновесного нагрева вещества при лазер-
ном воздействии, поэтому они служат объектом

различных экспериментальных и теоретических

исследований [1 – 3].  
Облучение материала высокомощными ла-

зерными импульсами приводит к плавлению и

движению расплава, вызванному резкими тем-
пературными градиентами и релаксацией давле-
ния, с последующим отрывом вещества от по-
верхности (абляция), что находит свое примене-
ние в различных областях. Явление лазерной

абляции успешно изучается с помощью метода

молекулярной динамики [4 – 6], хотя и предпо-
лагает целый ряд допущений. Например, в рам-
ках классической молекулярной динамики рас-
сматриваются временные интервалы, соответ-
ствующие характеристическому времени элек-
тронно-фононной релаксации.  

Структурные изменения, происходящие в

аморфной фазе на стадии остывания после прекра-
щения воздействия, несомненно, окажут влияние

на характеристики полностью или частично кри-
сталлизованной структуры. Поэтому исследования

аморфной структуры материала после лазерного

воздействия вызывают практический интерес.  
 
Материал и методы исследования  
В рамках проводимого исследования изуча-

лись структурные изменения, происходящие в

материале при высокотемпературном воздей-
ствии в рамках молекулярно-динамического мо-
делирования. Модель строилась следующим об-
разом. В прямоугольной системе координат зада-
вали размер расчетной ячейки в трех взаимно орто-
гональных кристаллографических направлениях,
совпадающих с координатными осями. Затем фор-
мировали элементарную ячейку, расположение ча-
стиц в которой соответствовало ОЦК решетке, и
путем трансляция такими ячейками заполняли весь

заданный объем. Расчетная ячейка представляла

собой прямоугольный параллелепипед размерами

(20×100×12) a0 (где a0 – равновесный параметр ре-
шетки). Предполагалось проведение исследования

на модели кристаллита железа, то a0 = 2,866 Å. Об-
щее количество моделируемых частиц – 48000 ед.
Вдоль осей X и Z использовали периодические

граничные условия, а вдоль оси Y – свободные,
имитирующие поверхность кристалла. Ориента-
цию расчетной ячейки в пространстве устанавли-
вали таким образом, чтобы ось X совпадала с

кристаллографическим направлением [100], ось Y 
– с направлением [010], а Z – c [001]. В качестве

функции межчастичного взаимодействия исполь-
зовали потенциал, построенный с использованием

метода погруженного атома [7].Для интегрирования
уравнений движения, описывающих поведение си-
стемы частиц, использовали скоростной алгоритм

Верле с временным шагом 1 фс. Для выполнения
расчетов использовали пакет XMD [8]. Визуали-
зацию результатов моделирования осуществляли

при помощи пакета визуализации OVITO [9].  
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Рис. 1. Изменение температуры расчетной ячейки в процессе моделирование при плотности энергии 6,5, 5,0 и 3,5МВт/см2 

Fig. 1. Change in the temperature of the computational cell in the process of modeling with a change                                                   

in the energy density 6,5,  5,0 и 3,5 МВт/см2 

 

Для моделирования нагрева мишени под воз-
действием лазерного излучения расчетную 
ячейку разбивали на 10 слоев равной толщины

вдоль оси Y, в каждом из которых задавали 
определенное значение температуры, убываю-
щее по мере удаления от поверхности. При

установлении теплового равновесия между

электронами и фононами для описания распро-
странения тепла можно использовать модель

теплопроводности. При использовании модели

полубесконечного твердого тела аналитически

точное решение тепловой задачи можно полу-
чить путем интегральных преобразований [9].
При этом, если интенсивность источника не за-
висит от времени, а физические параметры по-
стоянны и не зависят от температуры (линейная
задача теплопроводности), то распределение

температуры по глубине образца на стадии

нагрева определяется как функция координат

следующим образом (при t < τ): 
 

2
Th( , ) ierfc ,

2

Aq y
y t at

at

 
     

 (1) 

 
где A – поглощательная способность; q – плот-
ность энергии; λ – теплопроводность; a – темпе-
ратуропроводность; τ – длительность воздей-
ствия. 

Функция ierfc(x), входящая в зависимость (1), 
представляет собой интеграл от функции инте-
грала вероятности: 

ierfc( ) erfc( ) .
x

x x dx


  (2)

После окончания лазерного воздействия (t > τ) 
наступает стадия охлаждения и распределение

температуры определяется как 
 

2
( , )

2

Aq y
Tc y t at ierfc

at

  
      

 

( ) ierfc .
2 ( )

y
a t

a t

 
         

 (3) 

 
Для вычисления температуры использовали сле-

дующие параметры: A = 0,68; q = 3,5 ÷ 6,5МВт/см2; 
λ = 80Вт/(м·К); а= 2,621·10-5 м2/с; τ = 10·10–12

с. 
 
Результаты и их обсуждение  
Процесс моделирования состоял из двух эта-

пов. На начальном этапе расчетную ячейку под-
вергали неравномерному нагреву в течение 10 пс
модельного времени в соответствии с формулой

(1). Второй этап заключался в неравномерном 
охлаждении в течение 20 пс, при котором тем-
пература расчетной ячейки устанавливалась в

соответствии с формулой (3). На рис. 1 пред-
ставлено изменение средней температуры рас-
четной ячейки в процессе моделирования. 

После того, как локальная температура рас-
четной ячейки на этапе нагрева начинает пре-
вышать температуру плавления, происходит фа-
зовый переход и в ячейке формируется граница

раздела твердой и жидкой фаз. Последующее
повышение температуры приводит к отслоению 
частиц. Этап охлаждения сопровождается лока-
лизацией областей разряжения, сформирован-
ных  на  предыдущем этапе нагрева (рис.  2, а), 
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Рис. 2. Визуализация свободной поверхности, образующейся в расчетной ячейке, через 11, 15 19 и 22 пс                             
модельного времени (а – г) 

Fig. 2. V isualization of the free surface formed in the computational cell after 11, 15 19 and 22 ps of simulation time (а – г) 
 

их коалесценцией и образованием сферических

пор (рис. 2, б – г). 
Для идентификации пустот и в последующем

оценки площади их поверхности использовали ал-
горитм [10], основанный на методе альфа-формы
Эдельсбруннера и Мюкке, в котором геометриче-
ское множество точек объединяется поверхностной

сеткой при помощи тетраэдризации Делоне с по-
следующей процедурой сглаживания. Идентифи-
кация пустоты в объеме твердого тела определяется

радиусом виртуальной сферы, которая вписывается
в межатомные пространства. Радиус такой сферы

должен как минимум превышать половину крат-
чайшего межатомного расстояния, иначе в расчеты
будут включены «искусственные» пустоты. В

настоящей работе радиус виртуальной сферы при-
нимали равным параметру решетки.  

При моделировании различной плотности по-
глощенной энергии излучения, достигаемой измене-
нием значения q в формулах (1) и (3), наблюдаются
различные структурные изменения в приповерх-
ностных слоях расчетной ячейки. Как правило, для
количественной оценки подобного рода изменений

используют коэффициент пористости, выражае-
мый через плотности аморфной и кристалличе-

ской структур. В рассматриваемом случае более
наглядным будет являться коэффициент пори-
стости θ, определяемый как доля свободной по-
верхности, создаваемой порами, в общей свобод-
ной поверхности, идентифицируемой в расчетной

ячейке. На рис. 3 представлено изменение θ в

процессе моделирования при различных q. При
q ≤ 3,5 МВт/см2 пустоты, формирующиеся в

ячейке, в процессе моделирования растворяют-
ся. При более высоких значениях q в аморфной

области формируются протяженные пустоты,
остающиеся стабильными на протяжении всего 
моделирования.  

Механизмом растворения пор в поверхност-
ном слое расчетной ячейки является диффузи-
онно-вязкое течение материала в образовавшу-
юся пустоту. Скорость протекания диффузион-
ных процессов во многом определяется темпе-
ратурой, и, следовательно, стабильность поры

на втором этапе моделирования будет зависеть

от скорости охлаждения расчетной ячейки. Эта
величина при реализации охлаждения в соответ 
ствии с формулой (3) оценивается как 3,53·1013 К/с. 
Для достижения других скоростей в формулу

был добавлен коэффициент (τ/t)n (где n – произ-
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Рис. 3. Изменение коэффициента пористости в течении 30

пс при q = 4,5МВт/см2 (■), q = 4,0МВт/см2 (○), q = 3,5 

МВт/см2 (●), q = 3,0МВт/см2 (□) 

Fig. 3. Porosity coefficient change within 30 ps при q = 4,5 

МВт/см2 (■), q = 4,0МВт/см2 (○), q = 3,5МВт/см2 (●), q = 

3,0МВт/см2 (□) 

 

вольное рациональное число). 
Стоит отметить, что с точки зрения квази-

термодинамического подхода к описанию обра-
зования новой фазы в конденсированной среде

формирование флуктуационным путем зароды-
ша поры («фазы пустоты») с размером, превы-
шающим некоторое критическое значение,
определяемое удельной поверхностной энерги-
ей, маловероятно. В связи с этим для гомогенно-
го зарождения поры необходимы упругие растя-
гивающие напряжения, источником которых

могут являться избыточные вакансии [11]. Еще
одним источником напряжений в твердом теле

может являться ударная волна [12 – 14]. В рас-
сматриваемом случае напряженное состояние

расчетной ячейки обусловлено неравномерным

нагревом, и, кроме того, граница раздела создает
собственное поле напряжений, величина кото-
рых пропорциональна свободной поверхностной

энергии γ. Свободная энергия границы раздела

кристалл – расплав анизотропна и зависит от

кристаллографической ориентации твердой фа-
зы [15]. При этом, как следует из результатов

работы [16], для ОЦК структуры анизотропия

проявляется в гораздо меньшей степени, чем для

ГЦК. В работе [17] при выполнении расчетов

анизотропии свободной поверхностной энергии

железа с помощью различных методов исследо-
вания получены результаты с разбросом порядка

5 %. При анализе результатов можно сделать вы-
вод, что справедливо соотношение γ110 ≤ γ111 < γ100. 
Следовательно, чем выше ретикулярная плот-
ность кристаллографической плоскости, обра-

зующей поверхность раздела, тем меньше зна-
чение энергии.  

В настоящей работе проведено моделирова-
ние расчетных ячеек, содержащих границы раз-
дела различной кристаллографической ориента-
ции. Оказалось, что размеры пор и время их су-
ществования при этом также меняются, хотя

температура верхних слоев при моделировании

межфазных границ различной кристаллографи-
ческой ориентации меняется пренебрежимо ма-
ло. На рис. 4, а приведены результаты расчетов

коэффициента пористости на стадии охлажде-
ния (показан временной отрезок, содержащий
наиболее наглядный результат).  

Существует взаимосвязь между кристалло-
графической ориентацией границы и размерами

формируемых пустот (рис. 4, а), но отчетливо

она проявляется лишь на определенном времен-
ном интервале. По-видимому, в наибольшей

степени влияние границы начинает проявляться

в том момент, когда она в процессе своего сме-
щения на стадии охлаждения расчетной ячейки

приближается к пустотам. При этом межфазная

граница, обладающая большей энергией γ, дви-
жется с большей скоростью. В результате этого

уплотнение поверхностного слоя идет более ин-
тенсивно и большее количество свободного объема 
локализуется в виде пор, а не растворяется. По-
этому при моделировании межфазной границы с

кристаллографической ориентацией (100) фор-
мируются более крупные поры, но так как ско-
рость охлаждения одинакова, то во всех случаях

они растворяются за примерно равный промежу-
ток времени. Подтверждением этого механизма

является тот факт, что доля атомов с локальным

ОЦК окружением в трех верхних слоях при мо-
делировании межфазной границы с ориентацией

(100) на этапе охлаждения увеличивается гораздо
быстрей по сравнению с другими моделируемы-
ми ориентациями границ (рис. 4, б). В данном

случае для проведения структурного анализа

применялась идентификация локального окруже-
ния частиц с использованием метода углов и свя-
зей Экленда-Джонса [18].  

 
Выводы 
Быстропротекающие процессы в твердых те-

лах на сегодняшний день успешно изучаются с

помощью методов компьютерного моделирова-
ния. Построена молекулярно-динамическая мо-
дель для изучения процессов, происходящих в

поверхностных слоях материала при внешнем

кратковременном высокоэнергетическом воз-
действии. Обнаружено, что в поверхностном

слое после прекращения внешнего воздействия  
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Рис. 4. Изменение коэффициента пористости расчетной ячейки (а) и доли атомов с локальным ОЦК окружением (б) на за-
ключительной стадии моделирования при кристаллографической ориентации межфазной границы: 

□ – (110); ○ – (111); ◊ – (1100) 
Fig. 4. Changes in the porosity coefficient of the computational cell (a) and the fraction of atoms with a local bcc environment (б) at 

the final stage of modeling for different crystallographic orientations of the interfacial boundary: 
□ – (110); ○ – (111); ◊ – (1100) 

 

свободный объем локализуется в виде группы

пор, которые растворяются в процессе усадки.
Стабилизировать данные поры можно путем

увеличения скорости охлаждения расчетной

ячейки. Установлено влияние ориентации меж-
фазной границы твердое тело – жидкость на

размеры формируемых пор. 
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