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Аннотация. При высокотемпературном воздействии происходит изменение структуры металлов и их 

сплавов. Исследоване влияния высоких температур на изменение строения структуры твердого тела 

имеет ряд недостатков (изменение свойств и строения материалов). Изучено строения металлов на 

наноуровне с применением реальных экспериментов затруднительно из-за размеров частиц. 

Методами компьютерного моделирования изучено воздействие высоких температур на атомные 

механизмы изменения ОЦК-кристалла. Проведение исследования методом компьютерного 

моделирования является наиболее рациональным. Проведено атомистическое моделирование абляции 

структуры, происходящей при облучении материалов фемто- и пикосекудными лазерными 

импульсами. Для исследования был выбран метод молекулярной динамики. Изучено влияние 

процесса лазерной абляции на изменение внутреннего строения материалов при помощи 

компьютерного моделирования (метод молекулярной динамики). Построена модель молекулярной 

динамики, позволяющая изучить процесс абляции. Оценена доля «выброшенных» частиц в 

результате нагрева. Определено, что в процессе нагрева и охлаждения системы распределение таких 

частиц близко к распределению Гаусса. 
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Abstract. When exposed to high temperature, the structure of metals and their alloys changes. The study of the 

effect of high temperatures on changes in the structure of the structure of a solid has a number of 

disadvantages (changes in the properties and structure of materials). The study of the structure of metals at 

the nanoscale using real experiments is difficult because of the particle sizes. The use of computer modeling 

methods to study and study the effects of high temperatures on the atomic mechanisms of BCC crystal 

changes allows us to investigate problems that are difficult to solve experimentally. Conducting research by 

computer modeling is the most rational. Atomistic modeling of structure ablations occurring during 
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irradiation of materials by femto- and picosecond laser pulses has been carried out. The method of molecular 

dynamics was chosen as the research method. Using a computer model, the influence of the laser ablation 

process on the change in the internal structure of materials was studied using computer modeling (molecular 

dynamics method). A model of molecular dynamics is constructed, which allows to study the process of 

ablation. The proportion of ejected particles as a result of heating is estimated. It is determined that during the 

heating and cooling of the system, the distribution of such particles is close to normal. 

Keywords: molecular dynamic modeling, model, BCC crystal, temperature, surface 
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Введение 

Лазерная абляция имеет много потенциаль-

ных технических применений в микрообработке 

и создании поверхностных наноструктур [1 – 3]. 

Механизм лазерной абляции металлов остается 

неясным. На это указывают противоречивость 

экспериментальных данных. Отсутствует согла-

сованность между экспериментальными и тео-

ретическими данными. 

В результате воздействия на металл ультра-

короткими сверхмощными лазерными импуль-

сами создаются уникальные физические условия 

(высокая скорость нагрева материала, выделе-

ние энергии лазерного излучения). Конденсиро-

ванная среда нагревается до температур, кото-

рые превышают равновесное значение, как тем-

пературы плавления, так и температуры испаре-

ния. Длительность воздействия лазерных им-

пульсов (пикосекундных) сопоставима со вре-

менем термических разделений химических со-

единений и фазовыми превращениями в матери-

але. При этом тепловое воздействие вне зоны 

обработки минимально. Процессы неравновес-

ного нагрева вещества при лазерном воздей-

ствии представляют практический интерес и 

служат объектом различных экспериментальных 

и теоретических исследований [4 – 6]. 

Облучение материала высокомощными ла-

зерными импульсами может приводить к отрыву 

вещества от поверхности (абляции), что находит 

свое применение в различных областях. Явление 

лазерной абляции успешно изучается с помо-

щью метода молекулярной динамики [7 – 9], 

который предполагает целый ряд допущений. 

Например, в рамках классической молекулярной 

динамики необходимо рассматривать временные 

интервалы, соответствующие характеристиче-

скому времени электронно-фононной релакса-

ции.  

В настоящей работе изучали структурные 

изменения, происходящие в материале при вы-

сокотемпературном воздействии в рамках моле-

кулярно-динамического моделирования. 

Методы и принципы исследования 

Расчетная ячейка имела вид прямоугольного 

параллелепипеда размером (15×100×10) a0 (a0 – 

равновесный параметр решетки). Общее число 

моделируемых частиц 30 000. Вдоль осей X и Z 

применяли периодические граничные условия, а 

вдоль оси Y – свободные, имитирующие поверх-

ность кристалла. Ячейку разбивали на десять 

слоев вдоль оси Y, в каждом из которых задава-

лось определенное значение температуры, убы-

вающее по мере удаления от поверхности. При 

установлении теплового равновесия между 

электронами и фононами для описания распро-

странения тепла можно применять модель теп-

лопроводности. При использовании модели по-

лубесконечного твердого тела аналитически 

точное решение тепловой задачи можно полу-

чить путем интегральных преобразований [10]. 

Для выполнения расчетов использовали пакет 

XMD. Визуализацию результатов моделирова-

ния осуществляли при помощи программ 

RasMol. При этом, если интенсивность источни-

ка не зависит от времени, а физические пара-

метры постоянны и не зависят от температуры 

(линейная задача теплопроводности), то распре-

деление температуры по глубине образца на 

стадии нагрева определяется как функция коор-

динат при t < τ: 

 

2
( , )  ,

2

Aq y
Th y t at ierfc

at

 
  

  
 (1) 

 

где у – координата; A – поглощательная способ-

ность; q – плотность энергии; λ – теплопровод-

ность; a – коэффициент температуропроводно-

сти; τ – длительность воздействия. 

Функция ierfc(x), входящая в уравнении (1), 

представляет собой интеграл от функции инте-

грала вероятности: 
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Рис. 1. Расчетное изменение температуры по мере удаления от поверхности кристалла (сплошная линия) и средние значения 

температуры выделенных слоев расчетной ячейки (×) через 1 пс (а) и 12 пс (б) модельного времени (q = 5 МВт/см2) 

Fig. 1. The calculated temperature change as it moves away from the crystal surface (solid line) and the averaged temperature values 

of the selected layers of the calculated cell (×) after 1 (a) and 12 (б) ps of the model time (q = 5 MW/cm2) 
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После окончания лазерного воздействия (t > 

τ) наступает стадия охлаждения. Распределение 

температуры определяется по следующему 

уравнению: 
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  (3) 

 

Для вычисления температуры использовали сле-

дующие параметры: A = 0,68; q = 3,5 ÷ 6,5 МВт/см
2
;   

λ = 80 Вт/(м·К); а = 2,621·10
–5

 м
2
/с; τ = 10·10

–12
 с. 

Неравномерный нагрев моделируемого об-

разца может привести к формированию вблизи 

поверхности области сжатия, распространяю-

щейся вглубь в виде волны давления, при до-

стижении ею противоположной границы при 

использовании свободных граничных условий 

может способствовать эжектированию частиц. 

Чтобы избежать это, в наиболее удаленном от 

моделируемой поверхности слое, используя 

процедуру термостатирования, поддерживали 

постоянную температуру (300 К), а также 

накладывали вязкие граничные условия. 

 

Основные результаты  

На рис. 1 представлены теоретические кри-

вые распределения температуры по образцу 

вдоль оси Y, полученные по уравнениям (1), (2), 

средние значения температуры выделенных сло-

ев расчетной ячейки.   

Температура наиболее удаленных от поверх-

ности слоев не соответствует расчетным значе-

ниям. Это обусловлено использованием проце-

дуры термостатирования.  

Длительность нагрева расчетной ячейки состав-

ляет 10 пс, после чего температура начинает по-

нижаться. На рис. 2 представлено изменение 

средней температуры расчетной ячейки в про-

цессе моделирования. 

После того как локальная температура рас-

четной ячейки начинает превышать температуру 

плавления, происходит фазовый переход, сопро-

вождающийся распространением по ячейке гра-

ницы жидкой фазы. Дальнейшее повышение 

температуры приводит к отрыву частиц и удале-

нию их из основной системы. Пороговая темпе-

ратура поверхностного слоя, при которой про-

исходит отрыв частиц, составляет примерно 

4200 К. Изменение структуры расчетной ячейки 

представлено на рис. 3. 

На рис. 4 представлено распределение частиц 

вблизи поверхности моделируемого образца в 

различные моменты времени. Частицы, которые 

располагались за пределами начальных границ 

расчетной ячейки, считали пребывающими в 

газообразном состоянии. В момент времени 5 пс 

доля таких частиц составляет 3,31 %, а к моменту 

окончания нагрева – 4,91 %. На стадии охлаждения 

доля частиц, находящихся за пределами началь-

ных границ расчетной ячейки, убывает не зна-

чительно, но в рассматриваемом случае они об-

разуют агломерации вблизи поверхности. 

Увеличение плотности энергии (в рамках по-

строенной модели равносильно увеличению тем-

пературы расчетной ячейки) приводит к отрыву 

от поверхности большего числа частиц по срав-

нению с предыдущим экспериментом (рис. 5). 

На рис. 6 изображено распределения плотности 

частиц приповерхностных слоев. При q = 6,5 МВт/см
2
  

0 

а б 
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Рис. 2. Изменение средней температуры расчетной ячейки в течение моделирования при плотности энергии лазерного излу-

чения 3,5 (□), 5,0 (○) и 6,5 (◊) МВт/см2 

Fig. 2. Change in the average temperature of the calculation cell during the simulation at the energy density of laser radiation 3,5 (□), 

5,0 (○) и 6,5 (◊)MW/cm2 

 

структура имеет более неравномерное строение 

по сравнению с другими рассмотренными значе-

ниями q. В рассматриваемом случае доля частиц, 

пребывающих в газообразном состоянии, состав-

ляет 5,68 %. На рис. 7 представлено изменение 

доли таких частиц в процессе моделирования. 

Кривые имеют характерный для кривой 

Гаусса «колоколообразный» вид. Для величины 

q = 3,5 МВт/см
2
 сравнение численных значений 

асимметрии (А ≈ 0,91) и экцесса (Е ≈ –0,55) со 

значениями их дисперсий позволяет прибли-

женно считать распределение нормальным.  

 

Выводы 

В ходе проведенного исследования была по-

строена молекулярно-динамическая модель, 

позволяющая исследовать процесс абляции, 

происходящей под воздействием ультракорот-

ких лазерных импульсов низкой пиковой плот-

ности излучения, а также выполнена оценка до-

ли эжектированных частиц в результате нагрева 

расчетной ячейки. Установлено, что распреде-

ление изменения таких частиц в процессе нагре-

ва и охлаждения системы близко к нормально-

му. Выполнена оценка пороговой температуры 

эжектирования частиц. 

 

 
 

Рис. 3. Визуализация расчетной ячейки в различные моменты времени моделирования (q = 5 МВт/см2) 

Fig. 3. Visualization of the calculation cell at various points in the simulation time (q = 5 MW/cm2) 

 



Вестник Сибирского государственного индустриального университета № 2 (40), 2022 

 - 7 - 

 
Рис. 4. Распределение частиц вблизи поверхности моделируемой системы в различные моменты времени (q = 5 МВт/см2) 

Fig. 4. Particle distribution near the surface of the simulated system at different time points (q = 5 MW/cm2) 
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Fig. 5. Visualization of the calculation cell at time t = 20 ps at different energy densities of laser radiation 
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Рис. 6. Распределение частиц вблизи поверхности моделируемой системы в момент времени t = 20 пс при различной плот-

ности энергии лазерного излучения 

Fig. 6. Distribution of particles near the surface of the simulated system at time t = 20 ps at different energy densities of laser          

radiation 
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