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Аннотация. Под воздействием лазерных импульсов возможны значительные изменения 
микроструктуры поверхностных слоев материалов, в частности под облученной поверхностью 
может наблюдаться протяженный дислокационный слой. В работе визуализирован процесс 
зарождения и последующего роста дислокаций, а также дислокационная реакция. Выполнены 
оценки изменения длины дислокаций при различных вариациях начальных условий и 
параметров моделирования. Возможно, результаты исследования найдут свое применение при 
описании процессов, протекающих при высокоэнергетическом воздействии на твердое тело.

Ключевые слова: модель, температура, дислокации, релаксация, погруженного атома.
На сегодняшний день лазерное излучение применяется во многих технологиях 

обработки и модификации поверхности материалов благодаря возможности локализации 
воздействия и высокой скорости нагрева участка мишени. Тем не менее, кроме очевидных 
преимуществ данная технология может приводить и к ряду нежелательных явлений в 
обрабатываемом материале, например, образованию высокой концентрации структурных 
дефектов. Несмотря на то, что данное явление общеизвестно, до сих пор остаются вопросы, 
относящиеся к механизмам образования, в частности, дислокаций. Традиционные 
представления об их генерации заключаются в образовании высокой концентрации точечных 
дефектов в поврежденном поверхностном слое, которые в дальнейшем кластеризуются, 
образуют вакансионные диски, трансформирующиеся путем схлопывания в дислокационные 
петли [1]. Кроме того, в качестве источника дислокационных петель рассматриваются 
увеличивающиеся в объеме области расплавленного материала, и при этом рост петель 
продолжается даже после кристаллизации расплава [2].

Целью данной работы является исследование изменений, происходящих на более 
поздней стадии релаксации.

Молекулярно-динамическая модель представляет собой прямоугольную расчетную 
ячейку, имитирующую монокристалл железа, и в которой оси координат соответствуют 
ортогональным кристаллографическим направлениям [111], [11 0] и [112 ]. Параметры 
потенциала межчастичного взаимодействия, определенного в рамках модели EAM, были 
заимствованы из работы [3]. Для решения дифференциальных уравнений движения 
применялся скоростной алгоритм Верле с временным шагом 1 фс. Вычисления проводились с 
применением свободно распространяемого пакета молекулярно-динамического 
моделирования XMD [5]. На втором этапе в течение 90 пс температура кристалла понижается 
также в соответствии с заданным распределением. В ходе данных этапов проводится анализ 
структуры кристалла при помощи различных алгоритмов, которые будут указаны ниже. 
Визуализация исследуемой структуры осуществлялась при помощи пакета OVITO.

Атомы, которые по методы углов и связей Экленда-Джонса [4] не идентифицированы 
как располагающиеся в узлах ОЦК решетки, и в большей степени, которые могут быть 
рассмотрены как относящиеся к жидкой фазе. Для идентификации дислокационной линии 
использовался алгоритм, изложенный в работе [6]. Изображение межфазной границы в виде 
поверхности, построенной с применением метода триангуляционной сетки.

При моделировании кристалла, имеющего поверхность вдоль направления [111], в
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расчетной ячейке было идентифицировано две полные дислокации a/2 <111> с последующим 
их объединением и образованием дислокации а <100>, что энергетически выгодно.

При создании поверхности вдоль направления [112] образование дислокаций 
зафиксировано не было.

В обоих рассмотренных случаях дислокации a/2 <111> зарождаются на межфазной 
границе и скользят в плоскостях {112} и {110}. Но в численном эксперименте, результаты, 
вектор Бюргерса дислокации коллинеарен вектору, соответствующему одному из ребер 
расчетной ячейки, что в рамках модели упрощает последующие оценки условий, необходимых 
для зарождения дислокации.

Общая протяженность формирующихся дислокационных линий увеличивается при 
возрастании плотности энергии имитируемого лазерного импульса, и, следовательно, 
увеличении температуры расчетной ячейки.

Исследование проводилось в рамках государственного задания Министерства науки и 
высшего образования Российской Федерации № 075-00087-2401.
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ОЦЕНКА МЕХАНИЗМОВ УПРОЧНЕНИЯ УМЗ-ТИТАНА, 
ИМПЛАНТИРОВАННОГО ИОНАМИ АЛЮМИНИЯ
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Аннотация. Методом просвечивающей электронной микроскопии изучена тонкая 
структура технического чистого титана ВТ1 -0 в ультрамелкозернистом (УМЗ) состоянии, 
имплантированного ионами алюминия. Установлено, что в процессе имплантации 
формируется градиентная структура, состоящая из 5 различных слоев: 1 -  оксидный слой; 2 -  
ионно-легированный слой; 3 -  слой измельченной зеренной структуры; 4 -  слой остаточного 
влияния имплантации; 5 -  слой исходной зеренной структуры. Также установлено, что
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