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Аннотация 
В настоящей работе проведено атомистическое моделирование абляции золота при облучении металла    

фемто- и пикосекудными лазерными импульсами.. Используется атомистическая модель с явным учетом 
электронной подсистемы и зависимостью межионного потенциала от электронной температуры. Использо-
вание такого потенциала позволяет учесть изменение физических свойств ионной подсистемы при нагреве 
электронной подсистемы. Ионная подсистема описывается классической молекулярной динамикой, в то 
время как электронная подсистема рассматривается в приближении сплошной среды. По результатам моде-
лирования обнаружено существенное различие между характеристиками абляции при разных длительно-
стях лазерных импульсов. Для абляции при субпикосекундном импульсе удается выделить два механизма 
разрушения металла, связанных с эволюцией давления в системе. 
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An atomistic model of ablation is developed that reveals the ultra-low threshold fluence values of this process to 

be an effect of the high electronic pressure build-up and the comparatively low electron-ion energy relaxation rate 
in gold. The calculated ablation depth as a function of irradiation fluence is in good agreement with the experimen-
tal data. The atomistic model with electronic-temperature-depended ionic potential is developed. The use of this po-
tential makes it possible to take into account the effect of the electron pressure on the behavior of ions. The two var-
ious mechanisms of ablation are found from the results of the simulation at sub-picosecond laser pulse. 

 
 

1. ВВЕДЕНИЕ 

Лазерная абляция имеет множество потенциальных 
технологических применений в микрообработке и соз-
дании поверхностных наноструктур [1−2]. В то же 
время, механизм лазерной абляции металлов остается 
не вполне ясным. На это указывают как противоречия в 
экспериментальных данных, так и отсутствие хорошего 
согласия между экспериментами и предсказаниями тео-
рии. Одним из наиболее изучаемых металлов является 
золото, которое характеризуется большим, чем осталь-
ные металлы, временем релаксации электронной темпе-
ратуры eT  к температуре ионов iT  [3,4]. Поэтому золо-
то является удобным металлом для исследования эф-
фекта двухтемпературности ( e iT T ) и построения об-
щей модели лазерной абляции металлов. 

Проникновение импульсного лазерного излучения 
(как правило, оптического диапазона или мягкого 
рентгена) в вещество приводит к сильному нагреву 
электронной подсистемы при абляции. Таким образом, 
процесс лазерной абляции происходит в крайне нерав-
новесном состоянии двухтемпературного разогретого 
плотного вещества (warm dense matter), теория которо-
го только начинает развиваться. Нагретая лазерным 
излучением электронная подсистема начинает обме-
ниваться энергией с ионной подсистемой, что в ре-

зультате приводит к уносу вещества с поверхности. 
Одной из основных трудностей при теоретическом 
описании и построении атомистической модели явля-
ется тот факт, что характерное время установления 
равновесия между электронами и ионами соизмеримо 
со временем самой абляции и временами сопутствую-
щих процессов (теплоперенос, фазовые переходы, воз-
никновение ударных волн и др.) 

В данной работе была предложена атомистическая 
двухтемпературная модель абляции золота с потен-
циалом межионного взаимодействия, зависящим от Te 
(ETD-потенциал от electronic temperature depended). 
Использование такого потенциала позволяет учесть 
изменение физических свойств ионной подсистемы 
при нагреве электронной. 

2. МОДЕЛЬ 

Используется атомистическая модель, в которой 
ионная подсистема описывается классической молеку-
лярной динамикой, а электронная подсистема рас-
сматривается в приближении сплошной среды [3−5]. 
Таким образом, выполняется явный учет электронной 
подсистемы. Межионный потенциал имеет парамет-
рическую зависимость от электронной температуры. 
Данный ETD-потенциал разработан по методу “согла-
сование по силам”. Эта процедура заключается в рас-
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чете сил, действующих на ионы, в различных структу-
рах с помощью ab initio расчетов и последующем по-
иске эффективного межионного потенциала, наилуч-
шим образом воспроизводящего эти силы. Таким об-
разом, разработанный потенциал является согласован-
ным с квантовыми расчетами по силам. Использова-
ние такого потенциала позволяет учесть изменение 
физических свойств ионной подсистемы при нагреве 
электронной подсистемы. В частности, учитывается 
возникновение электронного давления в системе. 

В нашей модели, в уравнение движения иона вхо-
дят три вида сил : 
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где первая сила определяется ETD-потенциалом. Вто-
рая сила является случайной силой Ланжевеновского 
термостата, обеспечивающего передачу тепловой 
энергии от электронной подсистемы к ионной подсис-
теме [3−5]. Последнее слагаемое в формуле представ-
ляет собой силу увлечения газа делокализованных 
электронов [6], где eP  и in  – давление делокализован-
ной энергии электронов (подобно давлению газа сво-
бодных электронов) и ионная концентрация. 

Расчетная ячейка имела размеры 2108 нм в направ-
лении x, 28.6 нм в направлении y и 8.2 нм в направле-
нии z. Использовались периодические граничные ус-
ловия вдоль направлений y и z. Ионы золота на на-
чальной стадии моделирования формировали. решетку 
в половине расчетной ячейки (1054 < x < 2108 нм). В 
моделировании использовалось 14422800 иона. От-
крытая поверхность кристалла была перпендикулярна 
оси x. Лазерный импульс, падающий на поверхность 
металла, нагревал электронную подсистему, которая 
описывалась уравнением теплопроводности с источ-
ником. Моделировались различные импульсы, разли-
чающиеся по длительности и глубине проникновения. 

3. РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ 

По результатам моделирования обнаружено суще-
ственное различие между характеристиками абляции 
при разных длительностях лазерных импульсов. Абля-
ция золота при малых энерговкладах связана с релак-
сацией электронного давления. Такой процесс назван 
“короткой” абляцией, в противоположность “длинной” 
абляции, которая обычно возникает при больших 
энерговкладах и связана с формированием ударной 
волны и волны разгрузки. “Короткая” абляция проте-
кает быстрее и на меньших пространственных и вре-
менных масштабах, чем “длинная” абляция. Однако 
явно различить эти два механизма абляции удалось 
только в расчетах с длительностью лазерного импуль-
са меньшим, чем 1 пc.  

Быстрое достижение области отрицательных дав-
лений при “короткой” абляции происходит в первую 
очередь из-за быстрого первоначального темпа расши-
рения металла вблизи поверхности. Это вызвано тем, 
что в начальный момент времени в приповерхностном 
слое существует высокое давление, обусловленное 
высокой электронной температурой. Образование об-
ласти с отрицательным давлением и унос вещества 
происходят в результате суммарного действия двух 

процессов, снижающих давление. Первый из этих 
процессов – механическое расширение, происходящее 
с большой скоростью, когда электронное давление 
еще велико. Второй процесс, ответственный за образо-
вание отрицательного давления – снижение электрон-
ной температуры вследствие релаксационных процес-
сов и соответствующее изменение межионного потен-
циала и исчезновение электронного давления. Процесс 
модификации поверхности золота при “короткой” аб-
ляции в целом похож на наноструктуирование металла 
при “длинной” абляции. Основное различие заключа-
ется в том, что при “короткой” абляции средняя глу-
бина кратера на поверхности меньше, чем при “длин-
ной” абляции. Пороговое значение поглощенного пото-
ка энергии Fabs для “короткой” абляции было найдено 
равным приблизительно 50 мДж/см2 при длительности 
импульса 0.1 пс и глубине поглощения 6 нм (характер-
ное значение для оптического импульса в золоте).  

В расчетах с субпикосекундными импульсами при 
достижении Fabs в 140 мДж/см2 вместе с механизмом 
“короткой” абляции начинает реализовываться меха-
низм “длинной” абляции. Таким образом, зависимость 
глубины кратера d от Fabs имеет особенность, которая 
выражается в наличии второго порога (резкое измене-
ние угла наклона). Детально механизм “длинной” аб-
ляции рассмотрен в работе [5]. Данный тип абляции 
происходит на более поздних временах и связан с 
формированием и распространением ударной волны 
вглубь вещества 

Для расчетов с длительностью лазерного импульса 
большим, чем 1 пс выделить два отдельных механизма 
не представляется возможным. В данном случае от-
сутствует один из главных факторов “короткой” абля-
ции – существенное различие во временах нагрева и 
электрон-ионной релаксации золота. Процесс откола 
происходит в результате суммарного действия меха-
низмов, задействованных и в “короткой” и в “длин-
ной” типах абляции. Это приводит к плавному росту 
глубины кратера при увеличении энерговклада. Надо 
заметить, что пороговое значение остается примерно 
таким же и меняется только вид зависимости глубины 
кратера от энерговклада. На рис. 1 систематизированы 
полученные результаты. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В работе предложен подход, позволяющий в рам-
ках одного расчета исследовать различные механизмы 
лазерной абляции. Получены следующие результаты:  

1. Показано, что “короткая” абляция приводит к 
формированию кратеров на поверхности металла с 
глубиной порядка десяти нанометров. Данный меха-
низм абляции связан с формированием области отри-
цательного давления вследствие суммарного действия 
двух релаксационных процессов: механического рас-
ширения и уменьшения Te. 

2. Для субпикосекундных лазерных импульсов 
“короткая” абляция проявляется явно и данный тип 
абляции можно отделить от “длинной” абляции, воз-
никающей при более высоких энерговкладах. 

3. Для пикосекундных лазерных импульсов разде-
лить эти механизмы абляции затруднительно, однако 
разрушение металла при низких энерговкладах также 
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связано с релаксацией электронного давления в при-
поверхностном слое. 

Подобное исследование стало возможно благодаря 
использованию ETD-потенциала, который учитывает 
изменение физических свойств ионной подсистемы 
при нагреве электронной.  

 
Рис. 1. Зависимость глубины кратера от энерговклада при 
лазерной абляции золота. Экспериментальные данные: 1 – 
для рентгеновского импульса с длительностью 7 пс [7]; 2 – 
для оптического импульса с длительностью 0.08 пс [8]; 3 – 
для оптического импульса с длительностью 0.1 пс [9]. Ре-
зультаты расчета: 4 - молекулярно-динамический расчет без 
учета электронного давления из работы [5]; 5 и 6 – результа-
ты данного исследования для импульсов длительностью 7 пс 
(глубина поглощения 18 нм – мягкий рентген) и 0.1 пс (глу-
бина поглощения 6 нм – оптический импульс) 
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СПИСОК ОБОЗНАЧЕНИЙ 
ETD-потенциал — межчастичный потенциал, зависящий от 

электронной температуры; 
Te  — электронная температура; 
Ti  — ионная температура; 
m  — масса иона; 
v  — скорость иона; 
F  — сила, действующая на ион; 
Pe  — давление делокализованной энергии электронов; 
ni  — концентрация ионов; 
Fabs  — поглощенный поток энергии; 
d   — глубина кратера; 
x,y,z — орты системы координат 
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