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Внешнее высокоэнергетическое воздействие на по-
верхность твердого тела, например, ультракороткими 
сверхмощными лазерными импульсами может при-
водить к фазовым переходам, в результате которых 
структура поверхности претерпевает кардинальные 
изменения. В представленной работе излагаются ре-
зультаты молекулярно-динамического моделирова-
ния изменения поверхностного слоя расчетной ячейки 
при кратковременном высокоэнергетическом воздей-
ствии. Построенная и описанная в работе модель, тем-
пература расчетной ячейки в которой распределяется 
в соответствии с решением линейной задачи тепло-
проводности, позволила выявить нарушение сплош-
ности поверхностного слоя, заключающееся в локали-
зации избыточного свободного объема в виде группы 
сферических пор. Размеры этих несовершенств, а так-
же длительность их существования имеют отличия 
при моделировании разной плотности энергии лазер-
ного излучения. Дальнейшее исследование позволило 
выявить условия, при которых поры остаются стабиль-
ными на протяжении всего времени моделирования, 
а также выявить связь между кристаллографической 
ориентацией межфазной границы «твердое тело — 
жидкость» и размерами образуемых пор.

An external high-energy impact on the surface of a so-
lid, for example, by ultrashort ultra-high-power laser 
pulses, can lead to phase transitions, as a result of which 
the surface structure undergoes cardinal changes. This 
paper presents the results of molecular dynamics modeling 
of changes in the surface layer of the computational cell 
under a short-term high-energy impact. The model 
constructed and described in the paper, 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 a violation 
of the continuity of the surface layer, which consists 
in the localization of excess free volume in the form of a gro-
up 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.

*Работа выполнена в рамках государственного задания: 0809-2021-0013.
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Введение 
Короткоимпульсная лазерная абляция металличе-

ских мишеней лежит в основе многих практических 
приложений, начиная от высокоточной резки и свер-
ления [1–3], заканчивая наноструктурированием по-
верхности [4–6] и генерацией наночастиц с узким рас-
пределением по размерам и хорошо контролируемым 
композициям [7–10]. Оптимизации параметров лазер-
ной обработки в текущих приложениях и появлению 
новых методов, основанных на лазерной абляции, спо-
собствовали вычислительные усилия, направленные 
на понимание каскада неравновесных процессов, запу-
скаемых быстрым выделением лазерной энергии и от-
ветственных за выброс материала [11–14]. Большая роль 
компьютерного моделирования в развитии теоретиче-
ского понимания лазерно-индуцированных процессов 
и развитии лазерных приложений определяется сложно-
стью реакции материала на лазерное возбуждение, кото-
рая включает в себя переходную модификацию свойств 
материала при сильном электронном возбуждении, фо-
томеханические эффекты, обусловленные релаксацией 
лазерно-индуцированных напряжений, быстрые нерав-
новесные фазовые превращения, происходящие в усло-
виях быстрого ввода лазерной энергии и расширения 
материала, ионизации и плазмообразования, а также 
сложные процессы, происходящие в расширяющемся 
абляционном факеле. Вычислительное описание этого 
разнообразного диапазона процессов является слож-
ной задачей и требует сочетания различных вычисли-
тельных подходов, начиная от расчетов электронной 
структуры на основе квантовой механики [11–15] и за-
канчивая классическим моделированием молекуляр-
ной динамики [16–18], а также кинетическим и гид-
родинамическим моделированием на уровне контину-
ума [19–23]. 

1. Методика исследования 
В рамках работы проводилось исследование из-

менения структуры, которое наблюдается в метал-

лах при влиянии высоких температур при построе-
нии моделей методом молекулярной динамики. В ходе 
проведения исследования была построена расчетная 
ячейка в виде параллелепипеда прямоугольной фор-
мы со сторонами 15a0×100a0×10a0, где a0 — это рав-
новесный параметр решетки. Количество частиц, 
которые были смоделированы, составляют 48 000 ед. 
В работе для направлений по X и Z применяются пе-
риодические граничные условия, для оси Y свобод-
ные. Расчетная ячейка подразделялась на слои по оси Y 
(10 слоев) с определенной температурой, которая 
уменьшалась при углублении в глубь моделируемо-
го кристалла. Применение модели теплопроводимо-
сти для представления распространения тепла воз-
можно в период достижения теплового равновесия 
между электронами и фононами. При применении 
модели полубесконечного твердого тела возможно 
получение решения тепловой задачи за счет интег-
ральных преобразований [24]. Определение тем-
пературы по глубине металла можно обусловить 
как функцию координат (при t<τ) при постоянных 
физических параметрах, которые рассчитывают-
ся по формуле:

              
2( , )

2λ

  = ⋅    c
Aq yT y t at ierfc

at
,                 (1)

где A — поглощательная способность, q — плотность 
энергии, λ — теплопроводность, a — температуропро-
водность, τ — длительность воздействия.

Функция ierfc(x), входящая в уравнение (1), вы-
ражается через интеграл от функции интеграла ве-
роятности:
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∞
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После завершения влияния лазером (t>τ) идет ста-
дия охлаждения, когда распределение температуры 
высчитывается как:
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Температура определялась по параметрам, приведенным в таблице.

Физические параметры, используемые при расчетах
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Неравномерный нагрев моделируемого металла мо-
жет повлиять на образование зоны сжатия около по-
верхности, которая уходит вглубь, как волны давления, 
и при достижении ею противоположной границы при ис-
пользовании свободных граничных условий способству-
ет эжектированию частиц. Для избежания такого явления 
на участках, находящихся более удаленно от поверхно-
сти моделируемого образца, с помощью процесса термо-
статирования поддерживалась постоянная температура 
T=300 К и применялись вязкие граничные условия.

2. Результаты и обсуждения 
Моделирование проводилоcь в два этапа. Первый 

этап — воздействие на расчетную ячейку путем на-
грева моделируемого образца в течение 10 пс моде-
лируемого времени в соответствии с формулой (1). 
Второй этап — охлаждение модели длительностью 
20 пс. Изменение температуры моделируемой кри-
сталлической ячейки решетки представлено на ри-
сунке 1.

Рис. 1. Изменение температуры моделируемого кристалла в различные промежутки времени

Из графика, приведенного на рисунке 1, можно уви-
деть, что при достижении температуры плавления ме-
талла идет фазовый переход, во время которого про-
исходит образование границы твердой и жидкой фазы 
при более низких температурах. При дальнейшем по-
вышении температуры происходит отслоение атомов, 
образуя область частиц испарения. При охлаждении 

выявляется зависимость областей разряжения, образо-
ванных при нагреве моделируемого металла, представ-
ленного на рисунке 2а, слияние частиц и появление пор 
сферической формы изображены на рисунке 2б, в, г. 
Более подробно образование пор на наномасштабном 
уровне под влиянием лазерной абляции на поверхность 
образцов можно увидеть в работе [25].

Рис. 2. Изображение поверхностного слоя расчетной ячейки через 10 пс (а), 15 пс (б), 19 пс (в) и 22 пс (г) 
времени моделирования при плотности энергии лазера q=3.5 МВт/см2
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Для определения пустот и дальнейшего оценива-
ния площади (S) поверхности применялся алгоритм 
[26], который базируется на основе метода альфа-фор-
мы Эдельсбруннера и Мюкке, где геометрические точ-
ки связываются поверхностной сеткой. Определение 
пустот в объеме металла происходит за счет подсчета 
радиуса виртуальной сферы. Радиус должен превышать 
расстояние между атомами. В данной работе радиус вир-
туальной сферы равнялся значению параметра решетки.

Изучение построенной модели и проведенных вы-
числений позволило наблюдать структурные изме-
нения в поверхностном слое моделируемого образца 
расчетной ячейки. Для проведения оценки подобных 

измерений применяется коэффициент пористости, 
который высчитывается через плотность кристалли-
ческой и аморфной структуры. В случае проведения 
нашего исследования коэффициент пористости θ вы-
числялся как доля свободной поверхности, появляю-
щейся за счет пор в свободном поверхностном слое, 
определяемом в кристаллической решетке. На рисун-
ке 3 можно наблюдать изменения коэффициента по-
ристости со временем.

Из приведенного графика на рисунке 3 видно, 
что пустоты, образующиеся в расчетной ячейке, рас-
творяются. Более подробное изучение таких дефек-
тов планируется в дальнейших работах.

Рис. 3. Изменение коэффициента пористости со временем 

Одним из основных источников напряжения ме-
талла являться ударная волна [26–28]. В данной рабо-
те критическое состояние кристаллической ячейки 
связано с неравномерным нагревом и образованием 
особой границы раздела после напряжений с величи-
ной, пропорциональной свободной поверхностной 
энергии γ. Энергия γ границы раздела кристалл — 
расплав анизотропна и зависит от ориентации кри-
сталлической решетки твердого тела [29]. Следует 
отметить, что, исходя из анализа проведенной ав-

торами работы [30], было определено, что для объ-
емно-центрированной кристаллической структуры 
анизотропия выражается меньше чем в ГЦК. 

В данном исследовании было приведено модели-
рование кристаллической ячейки, в котором присут-
ствуют границы раздела. Установлено, что при таких 
условиях размер и время существования пор изме-
няется, хотя температура практически остается не-
изменной.

Рис. 4. Изменение доли атомов с локальным ОЦК окружением на стадиях охлаждения 
моделируемого ОЦК-кристалла
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На рисунке 4 приведен график изменения доли 
атомов в ОЦК-кристалле при омоложении. Было 
выявлено, что доля атомов металла со строением 
ОЦК в поверхностных слоях возрастает при постро-
ении модели межфазовой границы во время охлаж-
дения. Чтобы провести оценку атомов металла со 
строением ОЦК, применялся структурный анализ, 
который состоит в идентификации окружения ча-
стиц с применением связей Экленда-Джонса и ме-
тода углов [31].

Заключение 
Во время исследования при помощи метода моле-

кулярной динамики была построена модель для изу-
чения влияния процесса лазерной абляции на обра-
зование пор. Проведенное исследование показало, 
что в слоях на поверхности по завершении воздей-
ствия лазера свободный объем формируется в группе 
пор, которые растворяются при усадке. Одним из спо-
собов стабилизации полученных пор является повы-
шение скорости охлаждения кристаллической ячейки. 
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