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Изложены результаты молекулярно-динамического моделирования изменения поверхностного 
слоя α-Fe при кратковременном высокоэнергетическом воздействии. Построенная модель позво-
лила выявить нарушение сплошности поверхностного слоя, заключающееся в локализации избы-
точного свободного объема в виде группы сферических пор. Размеры этих несовершенств, а также 
длительность их существования зависят от плотности энергии лазерного излучения, а также от де-
формации расчетной ячейки.
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1.  Введение

В результате воздействия на металл уль-
тракороткими сверхмощными лазер-
ными импульсами создаются уни-

кальные физические условия  — высокая 
скорость нагрева материала и объемный ме-
ханизм выделения энергии лазерного излу-
чения. Все это приводит к тому, что конден-
сированная среда нагревается до  темпера-
тур, превышающих равновесное значение 
температуры как плавления, так и  испаре-
ния. Длительность воздействия пикосекунд-
ных лазерных импульсов сопоставима с ха-
рактеристическими временами термализа-

ции и  фазовых превращений в  материале, 
но при этом тепловое воздействие вне зоны 
обработки минимально. Несомненно, что 
процессы неравновесного нагрева вещест-
ва при лазерном воздействии представляют 
практический интерес, и  поэтому являют-
ся объектом различных экспериментальных 
и теоретических исследований [1–4].

Облучение высокомощными лазерными 
импульсами может приводить к  плавлению 
материала и  движению расплава, вызван-
ного резкими температурными градиента-
ми и релаксацией давления, с последующим 
отрывом вещества от поверхности (абляци-
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ей), что находит применение в  различных 
областях [5–9]. Скорость протекания этих 
процессов может быть настолько большой, 
что не позволяет проводить их исследование 
путем прямого наблюдения. В  данном слу-
чае наиболее рациональным представляется 
применение методов компьютерного моде-
лирования, которые в  условиях возрастаю-
щей вычислительной мощности современ-
ных компьютеров позволяют рассматривать 
все более сложные системы. Явление лазер-
ной абляции успешно изучается с помощью 
метода молекулярной динамики  [10—12], 
хотя и предполагает ряд допущений [13, 14]. 
Так, например, в  рамках классической мо-
лекулярной динамики необходимо рассма-
тривать временные интервалы, соответству-
ющие характеристическому времени элек-
тронно-фононной релаксации.

Структурные изменения, происходящие 
в  аморфной фазе на  стадии остывания по-
сле прекращения воздействия, несомнен-
но, окажут влияние на  различные физиче-
ские и геометрические характеристики пол-
ностью или частично кристаллизованной 
структуры, и, как следствие,  — на  форми-
рование поверхности материала. С  учетом 
этого исследование аморфной структуры 
материала, подверженного лазерному воз-
действию, вызывает практический интерес. 
В  настоящей работе в  рамках проводимого 
исследования изучались структурные изме-
нения, происходящие в материале при высо-
котемпературном воздействии методом мо-
лекулярной динамики.

2.  Модель

Модель строилась следующим образом. 
В  прямоугольной системе координат зада-
вался размер расчетной ячейки в  трех вза-
имно ортогональных кристаллографических 
направлениях, совпадающих с  координат-
ными осями. Затем формировалась элемен-
тарная ячейка, расположение атомов в кото-
рой соответствовало ОЦК-решетке с равно-
весным параметром a0, и путем трансляция 

такими ячейками заполнялся весь заданный 
объем. Расчетная ячейка представляла со-
бой прямоугольный параллелепипед с соот-
ношением сторон 3:4:25 и  включала в  себя 
48000 атомов. Поскольку предполагалось 
проведение исследования на  модели кри-
сталлита железа, то параметр решетки зада-
вался равным 2,866 Å.

Вдоль осей X и  Z использовались пери-
одические граничные условия, а  вдоль оси 
Y — свободные, имитирующие поверхность 
кристалла. Ориентация расчетной ячейки 
в пространстве устанавливалась таким обра-
зом, чтобы ось X совпадала с кристаллогра-
фическим направлением [100], ось Y — с на-
правлением [010], а  Z  — c направлением 
[001].

В  качестве функции межчастичного вза-
имодействия использовался потенциал, по-
строенный с  применением метода погру-
женного атома [15]. Для интегрирования 
уравнений движения, описывающих пове-
дение системы частиц, был выбран скорост-
ной алгоритм Верле с  временным шагом 
1  фс. Расчеты выполнялись в  пакете про-
грамм XMD [16]. Визуализация результатов 
моделирования осуществлялась при помо-
щи пакета визуализации OVITO [17].

Для моделирования нагрева мишени под 
воздействием лазерного излучения расчет-
ная ячейка разбивалась на  10 слоев равной 
толщины вдоль оси Y, в каждом из которых 
задавалось определенное значение темпера-
туры, убывающее по  мере удаления от  по-
верхности. При установлении теплового 
равновесия между электронами и фононами 
для описания распространения тепла можно 
применять модель теплопроводности. Для 
полубесконечного твердого тела аналитиче-
ски точное решение тепловой задачи мож-
но получить путем интегральных преобра-
зований [18]. При этом если интенсивность 
источника не  зависит от  времени, а  физи-
ческие параметры постоянны и  не  зависят 
от  температуры (линейная задача тепло-
проводности), то распределение температу-
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ры по  толщине образца на  стадии нагрева 
(при t < τ, где τ — длительность воздействия) 
определяется как функция координат следу-
ющим образом:
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где A  — поглощательная способность; q  — 
плотность энергии; λ  — теплопроводность; 
α — температуропроводность.

Функция ierfc(x), входящая в  (1), пред-
ставляет собой интеграл от дополнительно-
го интеграла вероятности:
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После окончания лазерного воздействия 
(t > τ) наступает стадия охлаждения, и рас-
пределение температуры определяется как
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Для вычисления температуры использо-
вали следующие значения параметров, со-
ответствующие моделируемому материа-
лу и  пикосекундным лазерным импульсам: 
A = 0,68; q = 3,0—6,5 МВт / см2; λ = 80 Вт / м·К; 
α = 2,621·10–5 м2 / с; τ = 10·10–12 с.

Неравномерный нагрев моделируемого 
образца может привести к  формированию 
вблизи поверхности области сжатия, рас-
пространяющейся вглубь в виде волны дав-
ления, и при достижении ею противополож-
ной границы в случае свободных граничных 
условий способствовать эжектированию 
атомов. Во избежание этого в наиболее уда-
ленном от  моделируемой поверхности слое 
при помощи процедуры термостатирова-
ния поддерживалась постоянная температу-
ра 300 К, а также накладывались вязкие гра-
ничные условия.

Процесс моделирования состоял из  двух 
этапов. На начальном этапе расчетная ячей-

ка подвергалась неравномерному нагреву 
в течение 10 пс модельного времени в соот-
ветствии с формулой (1). После чего следо-
вал второй этап, заключающийся в  нерав-
номерном охлаждении в течение 20 пс, при 
котором температура расчетной ячейки уста-
навливалась в соответствии с формулой (3).

Для количественной оценки структурных 
изменений в  приповерхностных слоях рас-
четной ячейки использовался коэффициент 
пористости θ, определяемый как доля сво-
бодной поверхности, создаваемой форми-
руемыми пустотами, в общей свободной по-
верхности, идентифицируемой в  расчетной 
ячейке.

Двухосная деформация кристалла созда-
валась путем изменения межатомного рас-
стояния в  расчетной ячейки, вдоль осей X 
и Z.

3.  Результаты моделирования

Теоретические кривые распределения 
температуры по образцу вдоль оси Y, вычи-
сленные по формуле (1), и усредненные зна-
чения температуры выделенных слоев рас-
четной ячейки при плотности энергии лазер-
ного излучения q = 3,5 МВт / см2 приведены 
на рис. 1. Согласно этим данным, темпера-
тура наиболее удаленных от  поверхности 
слоев не  соответствует расчетным значени-
ям, что обусловлено использованием про-
цедуры термостатирования. С  учетом этого 
структура нижних слоев в работе не рассма-
тривалась. Изменение средней температуры 
расчетной ячейки в  процессе моделирова-
ния иллюстрируют данные рис. 2.

После того как локальная температура 
расчетной ячейки на этапе нагрева начина-
ет превышать температуру плавления про-
исходит фазовый переход и  в  ячейке фор-
мируется граница раздела твердой и жидкой 
фаз, смещающаяся в  область более низких 
температур. Последующее повышение тем-
пературы приводит к тому, что от поверхно-
сти расчетной ячейки начинают отрывать-
ся (испаряться) атомы, формируя облако. 
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Этап охлаждения сопровождается локали-
зацией областей разряжения, сформирован-
ных на предыдущем этап нагрева (рис. 3, а), 
их коалесценцией и образованием сфериче-
ских пор (рис. 3, б—г). Отметим, что форми-
рование нанопор в поверхностном слое при 
лазерном воздействии наблюдали также ав-
торы работы [19].

Для идентификации пустот и  последу-
ющей оценки площади их  поверхности ис-
пользовался алгоритм [20], основанный 
на  методе альфа-формы Эдельсбруннера 
и  Мюкке, в  котором геометрическое мно-
жество точек объединяется поверхностной 
сеткой при помощи тетраэдризации Делоне 
с  последующей процедурой сглаживания. 

Идентификация пустоты в  объеме твердо-
го 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 вирту-
альной сферы равнялся параметру решетки.

При моделировании различной плотности 
поглощенной энергии излучения, достигае-
мой варьированием параметра q в формулах 
(1) и (3), наблюдаются различные структур-
ные изменения в  приповерхностных слоях 
расчетной ячейки. Так, при q ≤ 3,5 МВт / см2 
пустоты, формирующиеся в  ячейке, в  про-
цессе моделирования растворяются (рис. 4). 
При больших значениях q в аморфной обла-
сти образуются протяженные пустоты, оста-
ющиеся стабильными на протяжении всего 
моделирования (дефекты подобного рода — 
объект дальнейшего изучения).

Механизмом растворения пор в  поверх-
ностном слое расчетной ячейки являет-
ся диффузионно-вязкое течение материала 
в  образовавшуюся пустоту. Скорость про-
текания диффузионных процессов во  мно-
гом определяется температурой, и, следова-
тельно, стабильность поры на втором этапе 
моделирования будет зависеть от  скорости 
охлаждения расчетной ячейки. Данная ве-

Рис. 1. Расчетное изменение температуры по мере удаления от поверхности кристалла (сплошная линия) 
и усредненные значения температуры выделенных слоев расчетной ячейки (маркеры) через 1 (а) и 12 (б) 
пс модельного времени (q = 3,5 МВт / см2)

Рис. 2. Временные зависимости средней темпера-
туры расчетной ячейки при различной плотности 
энергии лазерного излучения
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личина, при реализации охлаждения в  со-
ответствии с формулой (3), оценивается как 
3,53·1013 К / с. Для достижения других скоро-
стей в формулу был добавлен коэффициент 
(τ / t)n, где n  — произвольное рациональное 
число. При варьировании n были получены 
более высокие скорости охлаждения, при 
которых пористость верхних слоев сохраня-
лась. Результаты моделирования приведены 
на рис. 5.

При локальном воздействии на материал 
с помощью источников концентрированной 
энергии неизбежно возникают высокогра-
диентные температурные поля, приводящие 
к развитию различных деформаций [21, 22]. 
В связи с этим интерес представляет иссле-
дование эволюции образующихся пор в по-

верхностном слое кристалла, подвергнутого 
деформированию. Для того чтобы коэффи-

Рис. 3. Визуализация свободной поверхности, образующейся в расчетной ячейке (представлен ее фраг-
мент), через 11 (а), 15 (б), 19 (в) и 22 (г) пс модельного времени (q = 3,5 МВт / см2)

Рис. 4. Временные зависимости коэффициента по-
ристости расчетной ячейки при различной плотно-
сти энергии лазерного излучения
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циент пористости более наглядно характе-
ризовал процесс развития пор, использова-
лась обрезка малых значений пустот путем 
удвоения радиуса виртуальной сферы, ис-
пользуемой для их идентификации.

Результаты вычислений при различной 
величине деформации приведены на рис. 6. 
Как  следует из  этих данных, деформация 
растяжения способствует формированию 
более крупных пор в  поверхностном слое, 
а также стабилизирует их, в результате чего 
поры сохраняются более длительное время 
по сравнению с порами в недеформирован-
ном кристалле. Сжатие расчетной ячейки, 
наоборот, способствует быстрейшему рас-
творению пор, а дальнейший рост величины 
деформации предотвращает их  формирова-
ние.

4.  Заключение

Внешнее высокоэнергетическое воздей-
ствие на поверхность твердого тела, напри-
мер, ультракороткими сверхмощными ла-
зерными импульсами, может приводить 
к фазовым переходам, в результате которых 
структура поверхности претерпевает карди-
нальные изменения. Подобные быстропро-
текающие процессы в твердых телах успеш-
но изучаются с  помощью методов ком-
пьютерного моделирования. В  настоящей 

работе построена молекулярно-динамиче-
ская модель для изучения процессов, про-
исходящих в поверхностных слоях материа-
ла при внешнем кратковременном высоко-
энергетическом воздействии. Обнаружено, 
что в  поверхностном слое после прекра-
щения внешнего воздействия свободный 
объем локализуется в  виде группы пор, ко-
торые растворяются в  процессе усадки. 
Стабилизировать данные поры можно путем 
увеличения скорости охлаждения расчетной 
ячейки или же путем создания деформации 
растяжения. Сжатие  же расчетной ячейки 
позволяет вообще избежать процесса пороо-
бразования. Результаты данного исследова-
ния могут найти применение при изучении 
процессов лазерной абляции и  модифици-
ровании поверхности.

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке Министерства образования и  на-
уки Российской Федерации в рамках научного 
проекта № 0809-2021-0013.
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