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УДК 538.911

МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ЛАЗЕРНОЙ
АБЛЯЦИИ НА СТРОЕНИЕ МЕТАЛЛА

А.Н. Гостевская1, А.В. Маркидонов1,2, В.К. Дробышев1, И.А Панченко 1
1Сибирский государственный индустриальный университет, г. Новокузнецк, Россия

2Кузбасский гуманитарно-педагогический институт Кемеровского государственного
университета, г. Новокузнецк, Россия

е-mail: lokon1296@mail.ru
Аннотация. В представленной работе приведены результаты молекулярно-

динамического моделирования изменений поверхности ячейки при кратковременных
высокоэнергетических воздействиях. Интерес к исследуемой теме обусловлен тем, что
процессы, происходящие в поверхностном слое жидкости, влияют на ее кристаллизацию,
приводя к различным физическим и геометрическим свойствам поверхности и причинам этого
во всем материале.

Ключевые слова: ОЦК-кристалл, молекулярно-динамическое моделирование, лазерная
абляция, высокоинтенсивное воздействие.

Короткоимпульсная лазерная абляция металлических мишеней лежит в основе многих
практических приложений, начиная от высокоточной резки и сверления [1], заканчивая
наноструктурированием поверхности и генерацией наночастиц с узким распределением по
размерам и хорошо контролируемым композициям [2, 3]. Вычислительное описание этого
разнообразного диапазона процессов является сложной задачей и требует сочетания
различных вычислительных подходов, начиная от расчетов электронной структуры на основе
квантовой механики [4] и заканчивая классическим моделированием молекулярной динамики
[5], а также к кинетическому и гидродинамическому моделированию на уровне континуума
[6].

Исследования структурных изменений структуры металлов при влиянии высоких
температур исследовалось в рамках молекулярно-динамического моделирования. Ячейка для
проведения расчетов представляется в форме параллелепипеда со сторонами 15a0×100a0×10a0,
где a0 – параметр исследуемой кристаллической решетки. При построении модели
использовалось 30000 ед. частиц, которые образуют модель кристаллографической ячейки,
раздоенная на 10 слоев по оси Y, каждый из которых имел определенное значение
температуры и уменьшался по мере удаления от поверхности. После достижения равновесия
температуры между электроном и фононом модель теплопереноса применяется для описания
теплопереноса.

Для расчета температуры применялись параметры, приведенные в таблице 1.
Таблица 1 – Параметры, применяемые при расчетах

A q, МВт/см2 λ, Вт/м·К а, м2/с τ, с

0.68 3.5…6.5 80 2.621·10-5 10·10-12

Неровный нагрев образца, построенного при помощи моделирования, создает у
поверхности сжатую область, которая может распространяться внутрь в виде волн давления и
достигать противоположной границы при использовании свободных граничных условий,
способствует высвобождению частиц.

После возрастания локальной температуры выше температуры плавления происходит
фазовый переход, который приводит к росту в расчетной ячейке границы жидкой фазы.
Следующий рост температуры приводит к отрыву частиц от расчетной ячейки. Исследование
выявило что, отрыв частиц от поверхностного слоя происходит при температуре близкой к
4200 К.
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На рисунке 1 показаны изменения в структуре расчетных ячеек.

Рисунок 1 – Изображение кристаллической ячейки в различные моменты времени
моделирования (q = 5 МВт/см2)

На рисунке 1 можно наблюдать распределение частиц около поверхности образца,
построенного при помощи компьютерного моделирования в различные периоду времени.
Частицы вне начальных границ кристаллической ячейки предположительно находятся в
газообразном состоянии. При оценке было определено, что при 5 пс доля частиц насчитывает
3,31%, а ко времени окончания нагрева возрастает до 4,91%. При моделировании процесса
охлаждения доля частиц, которые были за пределами начальной границы расчетной ячейки
изменяются не сильно, но они влияют на образование агломерации около поверхности.

В результате проведенного исследования была построена модель с помощью метода
молекулярной динамики, которая дает возможность провести изучение процесс абляции,
происходящего под действием ультракоротких лазерных импульсов с низкими пиковыми
плотностями излучения.

Работа выполнена в рамках государственного задания 0809-2021-0013.
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