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Аннотация 

В работе представлены результаты исследования модификации поверхности алюминия 

фемтосекундными лазерными импульсами методом двухтемпературного атомистическо-

го моделирования. Проведено моделирование на различных масштабах — от квазиодно-

мерной модели до полномасштабных трехмерных атомистических расчетов. Показано, 

что модификация поверхности может происходить вследствие абляции или плавления. 

При низкой мощности лазерного импульса на поверхности могут возникать наноразмер-

ные волны при плавлении в отсутствие абляции. В этом случае возникает наномодифика-

ция поверхности за счет расплескивания расплава из-за температурного градиента. При 

больших мощностях лазерного импульса наблюдалась абляция поверхностного слоя с 

образованием кратера. 

Ключевые слова: двухтемпературная модель, абляция, наноструктуры, молекулярная 

динамика, модификация поверхности. 
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In this work the femtosecond laser pulse modification of surface is studied for aluminum (Al) 

and gold (Au) by use of two-temperature atomistic simulation. The results are obtained for vari-

ous atomistic models with different scales: from pseudo-one-dimensional to full-scale three-

dimensional atomistic simulation. The surface modification after laser irradiation can be caused 

by ablation and melting. At low energy of laser pulse, the nanoscale ripples on surface may be 

induced by the melting without laser ablation. The nanoscale changes of the surface are due to 

the splash of molten metal under temperature gradient. The laser ablation occurs at a higher 

pulse energy when a crater is formed on the surface. 

Keywords: laser ablation, molecular dynamics, two-temperature model. 

1. Введение 

В последние годы возрастает интерес к исследованию взаимодействия лазерных им-

пульсов с веществом, особенно интересны лазерная абляция — унос вещества с поверхности 

под действием лазерного излучения — и модификация поверхности лазерным излучением. 

Обработка фемтосекундными импульсами рассматриваетя как один из методов создания по-

верхностных наноструктур: кратеров[13], наноструй, нанополостей [4], периодических 
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структур [5] и т.д. Механизмы образования наноструктур при таких воздействиях не до кон-

ца изучены, однако известно, что при облучении фемтосекундными лазерами образуются 

сильнонеравновесные состояния вещества, что необходимо учитывать в возможных моделях. 

Поглощение лазерного излучения ведёт к возбуждению электронной подсистемы мате-

риала, при этом вещество переходит в двухтемпературное (2Т) состояние, в котором темпе-

ратура электронов (Te) может на порядки превышать температуру ионов решётки (Ti). Время 

электрон-решеточной релаксации может быть сопоставимо с временами релаксационных 

процессов в ионной подсистеме — теплопереноса, фазовых переходов и т. д., что определяет 

необходимость явного включения динамики электрон-решеточной релаксации в модель воз-

действия импульса на вещество. 

Требование описания наномасштабного структурирования поверхностей обуславливает 

недостаточность континуального гидродинамического описания подобных процессов. Боль-

шой прогресс в понимании наноструктурирования поверхности может быть достигнут с по-

мощью атомистического моделирования, которое позволяет на уровне движения отдельных 

атомов описывать быстрые неравновесные процессы, такие как распад метастабильных фа-

зовых состояний. 

В последнее время стало появляться значительное число экспериментальных работ, ак-

центирующих внимание на объёмном характере процесса модификации поверхности при ла-

зерном облучении. Полноценное описание процесса может быть достигнуто только при пол-

номасштабном атомистическом моделировании с размерами порядка микрометров по трём 

направлениям (3D-моделирование). К настоящему времени, большинство компьютерных 

симуляций фемтосекундного лазерного воздействия представляют собой одномерное 

(1Dгидродинамическая модель) или квазиодномерное (атомистическое моделирование в пе-

риодических граничных условиях) моделирование. Деформация и механическая релаксация 

поверхности в таких моделях не могут быть учтены, т. е. модели упускают существенные 

особенности лазерной модификации поверхности. Шаги по направлению к расширению мо-

делей были предприняты в работах [6, 7], но полномасштабные 3Dрасчеты, на сегодняшний 

день, никем не проведены. 

В данной работе методом двухтемпературного атомистического моделирования была 

исследована абляция и модификация поверхности алюминия под действием фемтосекундных 

лазерных импульсов. Моделирование проведено для квазиодномерных, квазидвумерных и 

трёхмерных систем. 

2. Вычислительная модель 

2.1 Атомистическая модель 

Атомистическое моделирование проводилось методом молекулярной динамики (МД). 

Он представляет собой численное интегрирование уравнений движения для системы атомов 

с выбранным потенциалом взаимодействия: 
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где mi, ri,vi — масса, вектор координаты и скорости i-й частицы, соответственно;U({rk}) — 

потенциал межчастичного взаимодействия;Fext — сила, отражающее возможное внешнее 

воздействие на систему. Потенциал взаимодействия может быть как парным, так и многочас-

тичным, и его выбор определяет все динамические свойства моделируемой системы. Для мо-

делирования алюминия использовался потенциал погруженного атома в параметризации, 

предложенной в [8] 



Физико-химическая кинетика в газовой динамике, 2014 www.chemphys.edu.ru/pdf/2014-11-30-009.pdf 

3 

2.2 Модель двухтемпературного состояния 

Моделирование двухтемпературного состояния проводилось при помощи подхода, 

предложенного Даффи и Резерфордом [9]. Электронная подсистема рассматривается в рам-

ках континуального подхода и характеризуется распределением температуры Te (x,y,z), тем-

пературно-зависимыми теплоемкостью Ce(Te)и коэффициентом теплопроводности Ke(Te). Ре-

лаксация энергии электронной подсистемы описывается уравнением теплопроводности 
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, (2) 

где слагаемое ξ(Te, Ti) отвечает за электрон-ионную релаксацию, I – поглощенная интенсив-

ность лазерного излучения, l – толщина скин-слоя. Для описания релаксации в уравнения 

движения (1) для ионов добавляется внешняя сила в виде: 
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  , (3) 

где Flang — случайная сила (пространственно неоднородный термостат Ланжевена), отве-

чающая за электрон-решеточную релаксацию. Последнее слагаемое выражает т.н. «электро-

взрывную силу»[1012]. Подробнее модель описана в работах [11, 12]. Численный код реа-

лизован как расширение открытого МД-пакета LAMMPS [13]. 

3 Моделирование 

3.1 1Dмоделирование 

В квазиодномерной модели размер системы составлял 2000 × 4 × 4 нм направлениях x, y, 

z, соответственно. По направлениям yи zиспользовались периодические граничные условия, 

падение лазерного импульса моделировалось вдоль оси x. 

Исследовалось влияние величины поглощенной энергии на поведение материала. Об-

наружилось, что абляция алюминия определяется распространением ударных волн и волн 

разрежения. Пороговая поглощенная мощность для абляции оценивается в Fabl = 50 мДж/см
2
. 

При мощности F < Fab lможет происходить плавление поверхности материала при 

F > Fmelt ≈ 10 мДж/см
2
. 

Предположительно, размер области наномодификации поверхности rm определяется 

границей зоны расплава, который в предположении гауссова профиля интенсивности лазер-

ного пятна определяется формулой 

  2 ln2 2
m e e meltr = R αE πR F , (4) 

где α — коэффициент поглощения; E – полная энергия лазерного импульса; Re – характер-

ный радиус гауссова распределения; Fmelt – порог плавления, оцененный в одномерном моде-

лировании. 

Аналогичное выражение можно записать и для радиуса абляционного кратера ar . Из (4) 
следует возможность оценить экспериментальной оценки порогов абляции и плавления, из-
мерив зависимость  ar E и  mr E . 

3.2 2D- и 3D-моделирование 

В 2Dмоделировании размер расчетной области составлял 2000 × 1000 × 4 нм. Был про-
веден ряд расчетов для проверки соотношения (4). На рис. 1 показаны снимки расчетной об-
ласти в различные моменты времени после поглощения лазерного импульса с 0 32F 
мДж/см

2
 и 90eR  нм. Несмотря на то, что в экспериментах размер лазерного пятна в не-
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сколько раз больше, такие расчеты позволяют уловить основные особенности процесса мо-
дификации поверхности. 

Проведенные расчеты подтверждают предположение о том, что модификация поверх-

ности может происходить вследствие плавления без абляции. Размер области модификации 

согласуется с (4), причем наиболее существенная модификация происходит за счет сил меж-

фазного натяжения на границе области расплава. 

 
Рис. 1. 2Dатомистическое моделирование модификации поверхности импульсом с 

F0 = 32 мДж/см
2
 и Re = 90 нм. (a) t = 100 пс; (b) t = 200 пс; (c) t = 500 пс; (d) t = 1300 пс 

3Dмоделирование было проведено для расчетной области размером 

1000 × 250 × 250 нм. В этом случае в моделировании получается наиболее соответствующий 

экспериментам профиль волны сжатия, затухающий по направлению вглубь образца как x
2

. 
На модельной системе не удалось получить абляцию с полным отрывом слоя вещества с по-

верхности даже при энерговкладе в центре пятна, превышающем порог абляции 

(60 мДж/см
2
), однако удалось наблюдать нуклеацию и коалесценцию полостей на глубине 

около 40 нм, что приводит к «неполной абляции» (рис. 2).  

 
Рис. 2. Сопоставление 2Dи 3Dатомистического моделирования. F0 = 65 мДж/см

2
 и Re = 90 нм 

для 2Dи F0 = 60 мДж/см
2
 для 3Dмодели. (a), (b) t = 25 пс; (c), (d) t = 70 пс; (e), (f) t = 150 пс 
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В недавних экспериментах [4] также наблюдалась «неполная абляция», при этом TEM 

исследование сохраненных образцов показало образование полостей на глубине около 44 нм. 

По-видимому, эта характерная глубина образования пор определяется геометрией волн сжа-

тия и разгрузки и особенностями их формирования и прохождения через алюминий. 

4. Выводы 

В работе представлены результаты крупномасштабного атомистического моделирова-

ния лазерного воздействия на металл на примере алюминия. Показана возможность воспро-

извести абляцию в простейшей геометрии в одномерных моделях. При переходе к моделям 

большей размерности удается показать новые эффекты: модификация поверхности без абля-

ции и «распухание» поверхности за счет формирования нанопор в глубине материала. Эф-

фекты, обнаруженные в двухмерном и трехмерном моделировании, подтверждаются имею-

щимися экспериментальными данными. 
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