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Аннотация. На сегодняшний день перед исследователями и промышленностью стоит задача улучшения физико-механических свойств 

различных металлических изделий. Для упрочнения конструкций существуют различные технологии обработки поверхности мате-
риала путем высокотемпературного воздействия. Большой интерес при этом вызывает применение лазерных технологий. Высокоско-
ростной локальный лазерный нагрев поверхности материала с последующим быстрым охлаждением путем отвода тепла в глубь объема, 
а также отсутствие механического воздействия позволяют получить уникальные неравновесные структуры с широким набором свойств. 
Очевидно, что развитие этих технологий требует глубоких фундаментальных исследований. В настоящей работе методом молеку-
лярной динамики выявлялись особенности структурных изменений поверхностных слоев кристалла железа при высокотемпературном 
воздействии. Выбор такого метода обусловлен тем, что рассматриваемые явления затруднительно изучать путем реальных экспериментов 
и прямых наблюдений. Условия компьютерного эксперимента были заданы таким образом, чтобы после прохождения точки температуры 
плавления в моделируемой системе происходил фазовый переход, при котором осуществляется отрыв частиц от поверхности жидкой 
фазы. В результате проведенного исследования выполнена оценка пороговой температуры эжектирования частиц и проведено иссле-
дование механизмов образования кластеров частиц. При нагреве происходит увеличение количества кластеров, а при охлаждении – 
его уменьшение, но при этом размеры кластеров увеличиваются, что свидетельствует о реализации механизма конденсации продуктов 
абляции. Дополнительно проведено исследование влияния внешнего давления на моделируемую систему частиц. Показано, что при 
увеличении давления количество кластеров уменьшается. 
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 Введение

Под воздействием высоких температур структура 
материала претерпевает изменения. Изучение влияния 
высоких температур на структурные изменения метал-
лов в области механики конденсированных сред ставит 
множество задач, связанных с основными свойствами и 
структурными изменениями материалов. Следует отме-
тить, что в последнее время наблюдается рост интереса к 
методам получения наночастиц путем распыления мате-
риала при высокотемпературном воздействии. Облу-
чение ультракороткими лазерными импульсами имеет 
практический интерес  [1; 2], поэтому ему посвящены 
как экспериментальные, так и  теоретические исследо-
вания  [3 – 5]. В настоящее время существуют теорети-
ческие методы, которые основываются на построении 
тепловых моделей [6], разбросе баланса энергии испус
кания лазера  [7]. Это позволяет оценить воздействие 
лазерного облучения на изменение поверхностного 
строения. Следует отметить, что характерные для лазер-
ного облучения материалов явления абляции и десорб-
ции исследовали с использованием метода молекулярно-
динамического моделирования  [8; 9]. Применительно 
к твердым телам молекулярная динамика может показать 

различия десорбции от абляции, предсказать распре-
деление кластеров в образцах  [10 – 12], распределение 
частиц по радиальной и осевой скоростям и объяснить 
зависимость абляции от свойств лазера [13 – 15], таких 
как плотность энергии и длительность импульса [16; 17]. 
Известно, что для многих материалов процесс абляции 
сопровождается формированием кластеров частиц. В 
качестве механизма их образования рассматриваются 
процессы конденсации облака эжектированных частиц, 
фазовый взрыв, гидродинамическое распыление и фото-
механические эффекты  [18; 19]. В рамках настоящей 
работы было выполнено исследование механизмов 
образования кластеров частиц.

 Методика исследования

Для реализации численного эксперимента был 
выбран метод молекулярной динамики, позволяющий 
реализовать моделирование различных статистических 
ансамблей частиц, а также выполнить сопоставление 
полученных результатов в реальном времени. 

Реализация моделирования по методу молекулярной 
динамики во многом зависит от потенциала межчас
тичного взаимодействия. При вычислении потенциала 
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Abstract. Today, researchers and industry are faced with the task of improving the physical and mechanical properties of various metal products. 

To  strengthen the structures, there are various technologies for processing the material surface by high-temperature exposure. At the same time, 
the use of laser technologies is of great interest. High-speed local laser heating of the material surface followed by rapid cooling with heat removal 
into the volume depth, as well as the absence of mechanical action, allows us to obtain unique nonequilibrium structures with a wide range of proper-
ties. Obviously, the development of these technologies requires deep fundamental research. In this work, the molecular dynamics method revealed 
the features of structural changes in the surface layers of an iron crystal under high-temperature exposure. The choice of such a method is due to the fact 
that the phenomena under consideration are difficult to study through real experiments and direct observations. Conditions of the computer experi-
ment were set in such a way that after the melting point is reached, a phase transition occurs in the simulated system, during which particles are sepa-
rated from the surface of the liquid phase. As a result of the study, the threshold temperature of particle ejection was estimated and the mechanisms 
of particle cluster formation were investigated. When heated, the number of clusters increases, and when cooled, it decreases, but at the same time 
their sizes increase, which indicates the implementation of the condensation mechanism of ablation products. Additionally, the influence of external 
pressure on the simulated particle system was studied. It is shown that as the pressure increases, the number of clusters decreases. 
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применяли модель «погруженного атома», базирую
щуюся на теории расчета электронной структуры мно-
гих систем частиц в физике.

При расчете системы частиц, моделируемой в иссле-
довании, строили ячейки металла (ОЦК решетки) 
с  параметром решетки а0 = 2,855 Å, которые транс-
лировали вдоль осей х, y, z. Полученная расчетная 
ячейка имитировала кристалл железа и включала в себя 
30 000 частиц. Бесконечную протяженность кристалла 
получили при использовании периодических гранич-
ных условий, а для создания поверхности вдоль оси 
ординат применяли свободные граничные условия. 

В ходе моделирования расчетную ячейку разбивали 
на области, в каждой из которых задавали определен-
ную температуру, убывающую по мере удаления от 
поверхности. При использовании модели полубеско-
нечного твердого тела аналитически точное решение 
тепловой задачи можно получить путем интегральных 
преобразований  [20]. При этом, если интенсивность 
источника постоянна, то распределение температуры 
по глубине образца на стадии нагрева определяется как 
функция координат по формуле:

	         	 (1)

где A = 0,68 – поглощательная способность; q = 
= 3,5 ÷ 6,5 МВт/см2 – плотность энергии; λ = 80 Вт/(м·К) – 
коэффициент теплопроводности; a = 2,621·10‒5 м2/с – 
температуропроводность; τ = 10·10‒12 с – длительность 
воздействия. 

Функция ierfc(x) является интегралом от функции 
интеграла вероятности:

		    	 (2)

После того, как лазерное воздействие прекращается, 
наступает стадия охлаждения, распределение темпера-
туры определяется по следующей формуле:

	       	 (3)

 Результаты исследований и их обсуждение

Для выявления кластеров систему частиц разбивали 
на несвязанные группы на основе критерия расстояния, 
принятого равным удвоенному значению параметра 
решетки. Под отдельным кластером будем понимать 
группу частиц, каждая из которых удалена от одной 
или нескольких частиц той же группы на расстояние, 
не превышающее радиус обрезания. После выявления 
кластеров частиц они раскрашиваются в определенный 

цвет в зависимости от его размеров. Цветовая гамма 
менялась с фиолетовой на красную по мере увеличения 
количества частиц, принадлежащих кластеру.

Проведенное исследование показало, что в процессе 
нагрева идентифицируется постепенно увеличиваю
щееся количество кластеров, которые, как правило, 
представляют собой одиночные частицы (рис. 1, а). 
В процессе охлаждения количество идентифицируемых 
кластеров уменьшается, а их размеры увеличиваются, 
то есть ранее эжектированные частицы начинают объе-
диняться в группы (рис. 1, б). В рассмотренной модели 
реализуется механизм конденсации продуктов абляции.

Идентифицированные кластеры при различной плот-
ности лазерного излучения представлены на  рис. 2. 

Рис. 1. Визуализация идентифицируемых кластеров через 10 (а) 
и 18 пс (б) модельного времени (q = 5 МВт/см2; 

цветовая визуализация соответствует размерам кластеров)

Fig. 1. Visualization of identified clusters after 10 (a) 
and 18 ps (б) of model time (q = 5 MW/cm2; 
сolor visualization matches sizes of clusters)

Рис. 2. Визуализация идентифицируемых кластеров через 20 пс 
модельного времени при плотности энергии лазерного 

излучения 3,5; 5,0 и 6,5 МВт/см2 (а ‒ в) 
(цветовая визуализация соответствует размерам кластеров)

Fig. 2. Visualization of identified clusters after 20 ps of model time 
at a laser radiation energy density of 3.5; 5,0 and 6.5 MW/cm2 (а ‒ в) 

(сolor visualization matches sizes of clusters)
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Большая плотность энергии лазерного излучения спо-
собствует образованию большего количества кластеров 
(для q = 3,5, 5,0 и 6,5 МВт/см2 составляет 6, 23 и 38 
соответственно).

Было проведено исследование влияния давления 
в системе на количество формирующихся кластеров. 
Алгоритм баростатирования, применяемый при моде-
лировании, заключается в том, что объем системы 
становится переменной величиной, значение кото-
рой меняется, чтобы давление в системе оставалось 
постоянным  [20]. Кластеры при различном давлении 
представлены на рис. 3. 

Количество кластеров при увеличении давления 
уменьшается. Изменение их числа в процессе модели-
рования представлено на рис. 4.

 Выводы

В результате проведенного исследования была 
построена модель с помощью метода молекулярной 
динамики, которая дала возможность изучить процесс 
лазерной абляции, протекающий под влиянием корот-
ких импульсов с малой плотностью. Проведено иссле-
дование формирования кластеров частиц при абляции. 
Построена числовая зависимость количества сформи-
рованных кластеров от воздействующего на них дав-
ления.
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