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В данной работе представлены результаты влия-
ния высокотемпературного воздействия на измене-
ния структуры кристаллов ОЦК. Интерес к исследо-
ванию обусловлен тем, что процессы, происходящие 
в поверхностном слое, пребывающем в жидком состо-
янии, в последующем окажут свое влияние при его кри-
сталлизации и, как следствие, скажутся на различных 
физических и геометрических характеристиках поверх-
ности материала в целом. Представленная модель дает 
возможность наблюдать несовершенства структуры, 
которые представляют собой появление пор на поверх-
ностных слоях металла. Построенная и описанная в ра-
боте модель, температура расчетной ячейки в которой 
распределяется в соответствии с решением линейной 
задачи теплопроводности, позволила выявить наруше-
ние сплошности поверхностного слоя, заключающееся 
в локализации избыточного свободного объема в виде 
группы сферических пор. Размеры этих несовершенств, 
а также длительность их существования имеют отличия 
при моделировании разной плотности энергии лазерно-
го излучения. Дальнейшее исследование позволило выя-
вить условия, при которых поры остаются стабильными 
на протяжении всего времени моделирования, а также 
выявить связь между кристаллографической ориента-
цией межфазной границы «твердое тело — жидкость» 
и размерами образуемых пор. 

Ключевые слова: ОЦК-кристалл, молекулярно-дина-
мическая модель, межфазная граница, пористость.

The paper discusses the changes in the structures 
of BCC crystals subjected to high-temperature 
exposure. The interest in the study is explained 
by the processes occurring in the liquid surface layer 
and their subsequent impact on layer crystallization. 
They will further affect various physical and geometric 
characteristics of the material surface as a whole. 
The presented model helps observe the imperfections 
of the structure caused by the appearance of pores 
on the surface layers of the metal. The computational 
cell temperature in the designed model is distributed 
according to the solution of the linear problem of heat 
conduction. The model allows for revealing a surface layer 
continuity violation when the excess free volume localizes 
in the form of a group of spherical pores.  The dimensions 
of such imperfections, as well as the duration of their 
existence, differ when modeling different laser radiation 
energy densities. Further research reveals the conditions 
for the pores to remain stable throughout the entire 
simulation time, as well as the relationship between 
the crystallographic orientation of the “solid-liquid” 
interphase boundary and the sizes of the formed pores” 
interphase boundary and the sizes of the pores formed.

Keywords: bcc crystal, molecular dynamics model, inter-
face boundary, porosity.
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Введение
Лазерная абляция, инициируемая ультракоротки-

ми лазерными импульсами, открыла новую область 
изучения, в которой было проведено много исследова-
ний из-за особенностей явлений, вызванных высоко-
энергетическими импульсами. Облучение лазерными 
ультракороткими импульсами вызывает неравновесное 
состояние. К настоящему времени известны специфиче-
ские явления, наблюдаемые в неравновесном состоянии. 
Например, облучение сверхкороткотким импульсным 
лазером поверхности твердого тела вызывает сверхбы-
строе структурное изменение [1, 2], когерентный фо-
нон [3], горячую плазму, заключенную внутри холод-
ного твердого тела, а также испускание атомов / ионов 
с чрезмерно высокой энергией [4–7]. 

Лазерное облучение поверхности металла перево-
дит электронную подсистему из основного состояния 
в возбужденное за счет поглощения одиночных фо-
тонов или фотонов более высокого порядка. Мощные 
лазерные импульсы воздействуют на материалы, при-
водя к плавлению и движению расплава при рез-
ких градиентах температуры и релаксации давления 
с дальнейшим отделением материала от поверхности 
(абляцией), что используется в различных областях.

Лазерная абляция твердых тел используется 
для прецизионной обработки материалов, увеличения 
интенсивности спектральных линий в спектроскопии 
лазерно-индуцированного пробоя [8–10], для иссле-
дования динамики факела [11], распределения нано-
частиц по размерам в вакууме [12, 13] и жидкостях 
[14, 15], а также модификации оптических свойств [16, 
17]. В течение последнего десятилетия численное мо-
делирование лазерной абляции твердых материалов 
было сосредоточено на понимании механизмов, отве-
чающих за процесс абляции [18, 19] и динамики облу-
ченных лазером наночастиц [20, 21]. Лазерная абля-
ция конденсированных сред приводит к различным 
фазовым переходам, которые можно рассматривать 
с помощью различных теоретических методов, вклю-
чая континуальный, кинетический, молекулярно-ди-
намический (МД) и другие подходы [22, 23].

Целью исследования является моделирование про-
цессов облучения ОЦК-кристалла и выявление особен-
ностей структурных изменений поверхностных сло-
ев кристалла при высокотемпературном воздействии. 

1. Методика исследования
Исследование влияния лазерной абляции на струк-

туру кристаллов ОЦК с использованием моделиро-

вания молекулярной динамики. Построенная рас-
четная ячейка представляет собой прямоугольный 
параллелепипед со сторонами 20∙a0:100∙a0:12∙a0, где a0 — 
параметр решетки, который для железа составляет 
2.866 Å. В исследуемой модели было построено 48 000 
ед. частиц. Использовались потенциалы, построен-
ные методом погруженного атома, как функция вза-
имодействий между частицами [24]. Для построения 
модели и проведения расчетов использовался пакет 
XMD [25], который предназначен для моделирова-
ния молекулярной динамики. Визуализация постро-
енной модели выполнялась с использованием паке-
та OVITO [26].

Использование модели теплопроводимости 
для представления распространения тепла возмож-
но, когда между электронами и фононами дости-
гается тепловое равновесие. Применяя модель бес-
конечных твердых тел, можно решить тепловую 
задачу с помощью интегрального преобразования 
[27]. Определение температуры по глубине металла 
можно выполнить как функцию координат (при t<τ) 
при постоянных физических параметрах, которые 
рассчитываются по формуле

              T(y, t) = 
2
λ
Aq at ∙ ierfc 

2
 
 
 

y
at

,               (1)

где T — температура, y — координата, t — текущее 
время, A — безразмерная величина, показывающая, 
какую часть излучения в интервале длин волн от λ 
до dλ на единицу поверхности тела в единицу време-
ни тело поглощает, q — плотность энергии, λ — ко-
эффициент теплопроводности, a — температуропро-
водность — параметр, характеризующий скорость 
передачи температуры в материале, τ — длительность 
воздействия.

Для расчета функции ierfc(x) используется ин-
тегральное уравнение вероятности:

                         ierfc(x) = 
∞

∫
x

ierfc(x)dx.                         (2)

При окончании воздействия лазерной абляции, 
когда текущее время больше длительности воздей-
ствия, начинается процесс охлаждения:

                                   T(y, t) = 2Aq at ierfc – ( – ) ierfc
2 at 2 ( – )

τ
λ τ
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Для расчета температуры применялись следующие показатели: A=0.68; q=3.5–6.0 МВ/см2; 
λ=80 T

M

B
K⋅

; а=2.621·10-5 м2/с; τ=10·пс.
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2. Результаты и обсуждения
Моделирование кристаллической решетки 

ОЦК-кристалла проводилось в 2 стадии. Первым 
этапом проводился нагрев моделируемого метал-
ла в течение 10 пс. Дальнейшее моделирование про-
исходило при охлаждении ячейки, которое длилось 
в течение 20 пс. Изменение температуры получен-

ных моделей представлено на рисунке 1. Как мож-
но видеть на рисунке 1, максимальная температура 
ОЦК-кристалла достигается при плотности энергии 
6,0 МВт/см2, из чего можно заключить, что при дан-
ном параметре будут наблюдаться существенные из-
менения в строении кристаллической решетки.

Рис. 1. Динамика температуры при различных плотностях энергии 
в процессе моделирования

Рис. 2. Результаты моделирования, визуализированные при помощи программы OVITO, 
через 10 пс (а), 15 пс (б), 20 пс (в) и 25 пс (г)
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На рисунке 2 представлены изображения поверх-
ностного слоя ОЦК-кристалла при различных плот-
ностях энергии через каждые 5 пс времени.

Из представленных результатов на рисунке 2 
видно, что поры в строении металла наблюдают-
ся при плотности энергии q=3.5 МВ/см2 и больше. 
Следует отметить, что поры остаются и после процес-
са охлаждения металла при q=4.0–6.0 МВ/см2. 

При расчете и моделировании различных плот-
ностей энергии излучения путем изменения параме-
тра q в поверхностном слое расчетной ячейки наблю-

даются различные структурные изменения. Оценка 
таких структурных преобразований производится 
за счет коэффициента пористости, представляемого 
как плотность аморфного и кристаллического стро-
ения. В нашем случае можно более наглядно увидеть 
коэффициент пористости, который определяется 
как доля свободной поверхности, создаваемая сво-
бодными поверхностными порами в расчетной ячей-
ке. На рисунке 3 представлен график изменения ко-
эффициента пористости в процессе моделирования 
при различных значениях плотности энергии.

Рис. 3. Динамика температуры при различных плотностях энергии в процессе моделирования

Как следует из графика на рисунке 3, при q≈3,5 
МВт/см2 пустоты, формирующиеся в ячейке, в про-
цессе моделирования растворяются. При повышении 
плотности энергии в аморфной области образуются 
протяженные пустоты, которые являются стабильны-
ми в процессе всего моделирования. Данные пусто-
ты более наглядно можно наблюдать при плотностях 

энергии q≤3,5 МВт/см2. В проведенном исследова-
нии было установлено, что критические значения 
кристаллической ячейки достигаются из-за нерав-
номерного нагрева.

Анализ полученных результатов показал, что в по-
строенной модели ОЦК-кристалла размеры и время 
существования пор меняются.

Рис. 4. Изменение содержания атомов в моделируемой объемно-центрированной кубической 
расчетной ячейке (а); структура ОЦК-кристалла при плотности энергии 6,0 МВт/см2 (б)
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Представленные графики на рисунке 4 показыва-
ют, что изменение доли частиц локального окруже-
ния ОЦК-кристалла в построенной модели возрас-
тает во время охлаждения. В наибольшей степени 
влияние границы начинает проявляться в тот мо-
мент, когда она в процессе своего смещения на ста-
дии охлаждения расчетной ячейки приближается 
к пустотам. В соответствии с этим при моделиро-
вании межфазной границы формируются наибо-
лее крупные поры, но так как скорость охлаждения 
различна, то не во всех случаях они растворяются. 
Как видно из графика, представленного на рисунке 
4a, наименьшая доля атомов ОЦК-кристалла наблю-
дается при плотности энергии 6,0 МВт/см2, где поры 
в структуре не исчезают на протяжении всего време-
ни охлаждения (рис. 4б).

Заключение
Высокоэнергетическое воздействие на поверх-

ностные слои металлов на сегодняшний день изу-
чаются и исследуются различными методами. Нами 
было проведено исследование методом молеку-
лярно-динамического моделирования процес-
сов изменения строения поверхностного слоя 
ОЦК-кристалла в результате воздействия лазерной 
абляции. В построенных моделях было установлено, 
что поры образуются в структуре при всех значе-
ниях плотности энергии q≥3,5 МВт/см2 и остаются 
в конце моделирования. Поры можно стабилизи-
ровать, увеличив скорость охлаждения моделиру-
емой ячейки.
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