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Введение

Актуальность. В последние десятилетия развитие лазерных технологий

открыло новые перспективы в области модификации и обработки материалов

на микро- и наноуровне. Особый интерес представляют короткие (наносе­

кундные) и ультракороткие (фемтосекундные) лазерные импульсы, которые

позволяют осуществлять высокоточное воздействие на твердотельные структу­

ры, а в случае фемтосекундных импульсов ещё и без значительного теплового

повреждения окружающих областей. Такие импульсы вызывают сложные про­

цессы, которые приводят к структурным модификациям в кристаллических

решетках.

Исследование механизмов взаимодействия коротких и ультракоротких ла­

зерных импульсов с твердыми телами является актуальной задачей как для

фундаментальной науки, так и для практических приложений. В частности,

понимание этих процессов необходимо для разработки новых методов лазерной

микрообработки, создания наноструктурированных материалов, а также для

применения в фемтосекундной оптике, фотонике и квантовых технологиях.

Однако, экспериментальное изучение динамики атомных и электронных

процессов при лазерном воздействии сопряжено с существенными трудностями

из-за экстремально малых временных и пространственных масштабов явлений.

В этой связи молекулярно-динамическое моделирование становится мощным

инструментом, позволяющим детально исследовать эволюцию кристалличе­

ской структуры под действием лазерного излучения, включая такие сложные

физические процессы, как фазовые переходы, образование дефектов в кристал­

лической решетке и плавление.

Актуальность настоящего исследования обусловлена необходимостью раз­

работки теоретических и вычислительных подходов для описания нестационар­

ных процессов в твердых телах при воздействии коротких и сверхкоротких

лазерных импульсов. Полученные результаты могут внести вклад в понимание

механизмов лазерно-индуцированных структурных изменений и способствовать

оптимизации параметров лазерной обработки для новых технологических при­

ложений.
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Целями данной работы являются:

1. Моделирование и анализ воздействия ультракоротких лазерных им­

пульсов на кристаллические материалы разного рода (алюминий, медь,

фторид лития) с учетом вариаций параметров импульса (длительно­

сти, вложенной энергии, пространственного профиля) и характеристик

образцов (кристаллографической ориентации, количества зерен в кри­

сталле, природы материала). Комплексное изучение воздействия поз­

волит выявить механизмы модификаций кристаллической структуры,

вызванные лазерным излучением.

2. Установление количественных закономерностей модификации кристал­

лической решетки в монокристаллическом алюминии и исследование

зависимости глубины пластически деформированного слоя от парамет­

ров лазерного воздействия (вложенной энергии) и термомеханических

свойств материала. Результаты могут лечь в основу прогностических

моделей для управления глубиной модификации при лазерной обработ­

ке материала.

3. Изучение динамики образования цилиндрической полости в кристалле

фторида лития (LiF) под действием лазерного излучения в рентге­

новском диапазоне. Акцент делается на анализе образования и роста

полости внутри материала. Это направление имеет значение для раз­

работки радиационно-стойких оптических материалов.

4. Исследование механизма рельефообразования в поликристаллической

меди при многократном термоциклировании наносекундными импуль­

сами. Ключевыми аспектами анализа являются роль границ зерен,

накопление пластических деформаций и формирование поверхностных

структур.

Для достижения поставленных целей необходимо было решить следую­

щие задачи:

1. Проведение серии атомистических моделирований методом молеку­

лярной динамики (МД) с использованием высокопроизводительных

вычислений. Моделирование включало:

а) Построение вычислительных моделей для каждого материа­

ла (Al, Cu, LiF) с учетом их кристаллической структуры и

термодинамических свойств.
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б) Выбор и адаптацию потенциалов межатомного взаимодей­

ствия, адекватно описывающих поведение материалов при

высоких темпах нагрева и деформации.

в) Имитацию воздействия лазерных импульсов различной дли­

тельности (фемто- и наносекундного диапазона).

2. Обработка и систематизация результатов МД-моделирования, вклю­

чая:

а) Автоматизированный анализ временных рядов атомных

конфигураций (распределения температуры, напряжений,

дефектов кристаллической решетки) с использованием специ­

ализированных программных инструментов.

б) Построение количественных зависимостей (глубина деформи­

рованного слоя от энергии импульса, диаметр поры от времени

моделирования, величина сдвиговых напряжений от стадии

термоциклирования) с оценкой статистической значимости ре­

зультатов.

3. Сопоставление предсказанных МД-моделью параметров (топография

поверхности, размеры пор, глубина залегания пластических деформа­

ций) с данными, полученными экспериментальным путем (электронной

микроскопией).

Научная новизна:

1. Установление взаимосвязи между динамикой ударных волн и поро­

говыми параметрами лазерного воздействия в монокристаллическом

алюминии:

а) Методом молекулярной динамики изучена эволюция ударных

волн, генерируемых ультракороткими лазерными импульса­

ми, с учетом анизотропии кристаллической решетки (направ­

ления [100], [110], [111]).

б) Определены критические значения вложенной энергии им­

пульса, необходимые для инициирования необратимой пла­

стической деформации. Показано, что пороговые значения

энергии существенно зависят от начальной температуры кри­

сталла.
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2. Исследование механизма образования цилиндрических полостей в кри­

сталле LiF при рентгеновском лазерном воздействии:

а) Экспериментально наблюдаемые цилиндрические полости в

ионных кристаллах интерпретированы при помощи молеку­

лярно-динамического моделирования. Их форма обусловлена

цилиндрической ударной волной, расходящейся от оси прогре­

ва.

б) Обнаружено, что процесс происходит в две стадии: сначала,

в жидком состоянии системы, за наносекунды образуются пу­

стоты, а затем они объединяются в более крупные поры под

действием термоупругих напряжений в процессе кристаллиза­

ции.

3. Определение механизма формирования лазер-индуцированного нано­

рельефа поликристаллической меди, основанный на кумулятивном

эффекте термоциклирования:

а) Показано, что многократное наносекундное воздействие при­

водит к миграции границ зерен вследствие термоактивирован­

ного скольжения дислокаций и дислокационной релаксации

напряжений, связанных с анизотропией теплового расшире­

ния различно ориентированных зерен.

б) Наблюдается накопительный эффект пластической деформа­

ции материала в процессе термоциклирования.

Практическая значимость. Результаты диссертационной работы обла­

дают прикладным потенциалом в различных областях высокотехнологичных

производств и научно-технических разработок:

1. Улучшение процесса лазерной обработки алюминия:

а) Установленные закономерности формирования пластически

деформированного слоя в монокристаллическом алюминии

позволяют контролировать глубину модификации материала

при лазерной резке, гравировке и упрочнении. Это способ­

ствует созданию деталей с повышенной механической ста­

бильностью и износостойкостью (например, в авиационной

промышленности).

б) Определение пороговых энергий для необратимой деформа­

ции решетки минимизирует риск термического повреждения
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окружающих областей, что повышает точность обработки тон­

кослойного материала.

2. Разработка радиационно-стойких оптических материалов на основе

фторида лития:

а) Выявленный механизм образования полости под действием

лазерного излучения в рентгеновском диапазоне энергий поз­

воляет прогнозировать деградацию оптических элементов в

экстремальных условиях (например, в космических аппара­

тах).

б) Полученные данные могут быть использованы для созда­

ния LiF-структур с управляемой плотностью дефектов, что

актуально при создании дифракционных решеток, сцинтил­

ляторов и УФ-оптики с повышенным ресурсом эксплуатации.

3. Сохранение оптических характеристик медных зеркал при экстремаль­

ных тепловых режимах:

а) Результаты исследования механизма рельефообразования в

поликристаллической меди позволяют разработать режимы

лазерной обработки, направленные на минимизацию деграда­

ции поверхности. Это важно для медных зеркал, использу­

емых в высокоэнергетических лазерных системах, где даже

незначительное образование рельефа приводит к снижению

отражательной способности

б) Установленные закономерности влияния термоциклирования

на миграцию границ зерен и накопление остаточных напряже­

ний помогают прогнозировать долговременную стабильность

зеркал в условиях повторяющегося термического воздействия.

Это способствует созданию приповерхностного слоя, менее

подверженному к рекристаллизации.

Методология и методы исследования. Работа основывается на ме­

тоде классической молекулярной динамики (МД), который заключается в

численном решении уравнений движения Ньютона для системы атомов. Эво­

люция моделируемых кристаллов во времени рассчитывалась с помощью

дискретных временных шагов, на каждом из которых силы взаимодействия

между частицами определялись с помощью потенциальной функции, описыва­

ющей взаимодействие, характерное для конкретного материала. В специальной
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программе для расчетов [1] реализован эффективный алгоритм параллельных

вычислений, что позволило моделировать системы, содержащие до полутора

десятков миллионов атомов. Все расчеты выполнялись на мощном вычисли­

тельном кластере. Ключевое преимущество метода – атомистическое описание

процессов, что исключает приближения сплошных сред и обеспечивает точ­

ность при анализе наноразмерных эффектов.

Ограничения классического метода:

1. Игнорирование квантовых эффектов — неприменимость для систем,

где квантовые эффекты играют большую роль (сверхмалые расстоя­

ния между атомами, сверхбыстрые процессы, экстремально низкие и

высокие температуры).

2. Вычислительные ресурсы — ограничение размеров моделируемых обла­

стей (порядка микрометра) и временных масштабов (порядка десятков

наносекунд), что требует оптимизации условий и параметров модели­

рования.

Несмотря на ограничения, метод МД остаётся ключевым инструментом

для изучения лазер-индуцированных процессов в кристаллах, дополняя экспе­

риментальные данные микроскопической картиной эволюции дефектов.

Основные положения, выносимые на защиту:

1. Исследование эволюции ударной волны в монокристалле алюминия при

различных начальных условиях. Рассмотрены различные начальные

условия, такие как величина вложенной энергии, ориентация кристал­

лической решетки относительно направления распространения волны,

а также влияние температуры системы. Полученные данные позволили

определить результат воздействия ударной волны на кристаллическую

решетку.

2. Механизм образования полости в кристалле фторида лития при ла­

зерном воздействии в рентгеновском диапазоне энергии, описываемый

кинетикой зарождения и коалесценции пустотных кластеров (кавитаци­

онных пузырьков) с учетом анизотропии диссипации энергии в ионной

решетке на основе данных молекулярно-динамического моделирования.

3. Модель рельефообразования в поликристаллической меди при термо­

циклировании наносекундными лазерными импульсами, учитывающая

миграцию границ зерен, накопление остаточных напряжений и форми­
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рование структур на поверхности в рамках атомарного подхода с явным

описанием термомеханических свойств материала.

Достоверность полученных результатов подтверждается их согласован­

ностью с данными реальных экспериментальных исследований. Результаты

моделирования характеризуются высокой степенью обоснованности с учетом

допущений и ограничений, присущих используемому методу атомистического

моделирования. Несмотря на то, что численные эксперименты проводились

на относительно малых пространственно-временных масштабах, принятые

физические модели позволяют с достаточной уверенностью экстраполиро­

вать полученные закономерности на более крупные системы и длительные

временные интервалы. Полученные данные согласуются с результатами, пред­

ставленными в литературе и полученными независимыми исследовательскими

группами, что дополнительно подтверждает корректность и воспроизводимость

проведенного моделирования.

Апробация работы. Основные результаты работы докладывались на:

1. XXII Международная конференция по Вычислительной механике и со­

временным прикладным программным системам (ВМСППС’2021) 4-13

сентября 2021, г. Алушта, Крым;

2. Восьмая Российская национальная конференция по теплообмену

(РНКТ-8), Москва, 17-22 октября 2022 года;

3. VIII Международная конференция «Лазерные, плазменные исследо­

вания и технологии» ЛаПлаз-2022, посвященная 100-летию со дня

рождения лауреата Нобелевской премии по физике Басова Николая

Геннадиевича, 22 марта - 25 марта 2022 г.;

4. VII Всероссийская научная конференция «Теплофизика и физическая

гидродинамика» с элементами школы молодых учёных, г. Сочи, 5-14

сентября 2022 г.;

5. XIII Всероссийский съезд по теоретической и прикладной механике,

Санкт-Петербург, 21–25 августа 2023 года;

6. XXIII Международная конференция по Вычислительной механике и со­

временным прикладным программным системам (ВМСППС’2023) 4-10

сентября 2023, г. Алушта, Крым;

7. XXXIX Фортовская международная конференция "Уравнения состоя­

ния вещества Терскол, Кабардино-Балкария, 1 - 6 марта 2024 года;
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8. XХIII Всероссийская конференция "Проблемы физики твердого тела

и высоких давлений". пос. Вишневка, пансионат МГУ "Буревестник 20

сентября 2024 г.- 29 сентября 2024 г.;

9. XIII Международная конференция "Фазовые превращения и прочность

кристаллов"(ФППК-2024) памяти академика Г.В. Курдюмова 28 октяб­

ря – 1 ноября 2024 г., г. Черноголовка, Россия;

10. XXXX Фортовская международная конференция "Уравнения состоя­

ния вещества Терскол, Кабардино-Балкария, 1 - 6 марта 2025 года.

Личный вклад. Автор диссертационной работы самостоятельно прово­

дил численные эксперименты с использованием методов атомистического моде­

лирования. Постановки задач и согласование с экспериментальными данными

проводились в совместно с соавторами. В рамках исследований были реализова­

ны алгоритмы подготовки исходных моделей, задания граничных и начальных

условий, выбора подходящих потенциалов межатомного взаимодействия, а так­

же проведены расчёты на высокопроизводительных вычислительных системах.

Автор самостоятельно проводил обработку данных, включая результаты моде­

лирования, построение зависимостей, визуализацию структурных изменений.

Анализ и интерпретация физических процессов проводились совместно с со­

авторами.

В процессе подготовки публикаций автор как самостоятельно, так и

в коллективе авторов, оформлял текстовые разделы, посвященные методике

атомистического моделирования, описанию модельных подходов, а также в

формулировке выводов на основе проанализированных данных. Научное осмыс­

ление и общее направление исследований определялись совместно в рамках

коллектива исполнителей.

Публикации. Основные результаты по теме диссертации изложены в 17

печатных изданиях, 5 из которых изданы в периодических научных журналах,

индексируемых Web of Science и Scopus, а также рекомендованных ВАК; 12 —

в тезисах докладов. Публикации, изданные в периодических журналах:

1. V. Shepelev, Yu. Petrov, N. Inogamov, V. Zhakhovsky, E. A. Perov, S.

Fortova. Attenuation and inlection of initially planar shock wave generated

by femtosecond laser pulse. Optics and Laser Technology, vol. 152, p.

108100, 2022. DOI: 10.1016/j.optlastec.2022.108100.

2. N. Inogamov, E. Perov, V. Zhakhovsky, V. Shepelev, Yu. Petrov, S.

Fortova. Laser Shock Wave: The Plasticity and Thickness of the Residual

https://doi.org/10.1016/j.optlastec.2022.108100
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Deformation Layer and the Transition from the Elastoplastic to Elastic

Propagation Mode. JETP Letters, vol. 115, pp. 71–78, 2022. DOI:

10.1134/S0021364022020047.

3. E. A. Perov, V. V. Zhakhovsky, N. A. Inogamov, V. V. Shepelev, S. V.

Fortova, A. N. Doludenko. Молекулярно-динамическое моделирование

модификации алюминия лазерной ударной волной. Математическое мо­

делирование и численные методы, no. 4, pp. 74–92, 2023.

4. I. V. Nelasov, S. S. Manokhin, Yu. R. Kolobov, V. V. Zhakhovsky, E. A.

Perov, Yu. V. Petrov, Yu. V. Khomich, T. V. Malinsky, N. A. Inogamov, V.

E. Rogalin. Эволюция микроструктуры приповерхностного слоя меди

при термоциклировании лазерными импульсами наносекундной дли­

тельности. Журнал экспериментальной и теоретической физики, vol.

167, no. 6, pp. 782–797, 2025.

5. S. S. Makarov, S. A. Grigoryev, V. V. Zhakhovsky, P. Chuprov, T. A. Pikuz,

N. A. Inogamov, V. V. Khokhlov, Yu. V. Petrov, E. Perov, V. Shepelev,

T. Shobu, A. Tominaga, L. Rapp, A. V. Rode, S. Juodkazis, M. Makita,

M. Nakatsutsumi, T. R. Preston, K. Appel, Z. Konopkova, V. Cerantola,

E. Brambrink, J.-P. Schwinkendorf, I. Mohacsi, V. Vozda, V. Hajkova,

T. Burian, J. Chalupský, L. Juha, N. Ozaki, R. Kodama, U. Zastrau, S.

A. Pikuz. Formation of high-aspect-ratio nanocavity in LiF crystal using

a femtosecond of x-ray FEL pulse. arXiv: 2409.03625 [physics.plasm-ph],

2024.

Объем и структура работы. Диссертация состоит из введения, 5 глав,

заключения. Полный объём диссертации составляет 115 страниц, включая

41 рисунок и 1 таблицу. Список литературы содержит 214 наименований.

https://doi.org/10.1134/S0021364022020047
https://arxiv.org/abs/2409.03625
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Глава 1. Обзор литературы

Развитие лазерных технологий за последние десятилетия существенно по­

влияло на фундаментальную науку и инженерию, открыв новые возможности

для модификации материалов и создания инновационных решений. Многие

направления, связанные с применением лазеров, уже выделились в самостоя­

тельные научные или технологические дисциплины. Особое внимание уделяется

таким областям, как лазерное структурирование поверхностей [2—9], включая

формирование лазерно-индуцированных периодических структур [10], а также

аддитивные технологии, например, селективное лазерное плавление, которые

активно используются в современной промышленности [11; 12]. Кроме того,

значительный интерес вызывает метод лазерной абляции в жидкости, позволя­

ющий эффективно получать наночастицы различного типа [13—27].

Одним из перспективных направлений является лазерное ударное упроч­

нение, реализуемое с помощью наносекундных лазерных импульсов [28—32].

Этот метод предполагает использование защитного покрытия и облучения че­

рез воду, что позволяет значительно повысить долговечность металлических

деталей. По данным компании LSP Technologies [33], срок службы изделий

увеличивается в 2–5 раз при затратах, не превышающих 1% от их стоимо­

сти. Лазерное упрочнение также снижает риск образования микротрещин и

повышает сопротивляемость материала усталостным нагрузкам. Поскольку

микротрещины чаще всего зарождаются на поверхности, её упрочнение ста­

новится ключевым фактором для повышения надежности деталей. Принципы

лазерного ударного упрочнения тесно связаны с процессами лазерной абляции

в жидкостях [29; 30], так как вода используется для усиления воздействия на

материал.

В последние годы в ряде работ [34—38] было предложено и успешно

протестировано применение фемтосекундных лазерных импульсов для лазер­

ного ударного упрочнения. Важно отметить, что этот метод реализуется без

использования защитной ленты и воды, что принципиально отличает его от

традиционного лазерного упрочнения с использованием наносекундных импуль­

сов. Тем не менее, физические механизмы, лежащие в основе упрочнения с

использованием фемтосекундных импульсов, всё ещё остаются недостаточно
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изученными, несмотря на то, что пластические деформации, вызванные удар­

ным воздействием, давно и подробно изучаются в машиностроении [39].

Давление, создаваемое фемтосекундным лазерным импульсом, существен­

но превышает величину давления, получаемую при использовании наносе­

кундных импульсов. При этом в процессе с фемтосекундными импульсами не

используются ни защитные покрытия, ни вода, поскольку нагревания слоя ма­

териала-мишени происходит почти изохорически (очень быстро). Наличие воды

не оказывает влияния на эволюцию лазерной ударной волны, которая обеспе­

чивает упрочнение материала. Более того, удаление водяного слоя позволяет

достичь более интенсивного освещения поверхности, так как порог оптического

пробоя воздуха выше, чем у жидкости. В работе [40] более подробно объясняет­

ся, почему отпадает необходимость в использовании воды как защитного слоя.

Объяснение основано на теории волн Римана и на том факте, что волна имеет

треугольную форму.

Поскольку эффект упрочнения материала напрямую связан с величи­

ной напряжений в приповерхностном слое, расчет пространственной эволюции

напряжений в индуцированной лазером ударной волне в металлах имеет

первостепенное значение. Сильные ударные волны разделяются на пластиче­

скую ударную волну и упругую с давлением ниже PHEL, которое называется

пределом упругости Гюгонио [41—44]. В отличие от ударных волн боль­

шой длительности, характеризующихся относительно низким значением PHEL

в упругом предвестнике, сверхкороткие ударные волны, генерируемые фем­

тосекундными лазерными импульсами, создают значительно более сильный

упругий предвестник [45—50]. Такое мощное упругое сжатие становится воз­

можным благодаря крайне короткой длительности нагружения.

Упругая волна, проходящая через металл, не создает модификаций [51;

52], в отличие от пластической ударной волны, которая приводит к необра­

тимым деформациям твердого тела. Именно такие остаточные деформации

играют ключевую роль в процессе ударного упрочнения. Для инициирования

процесса упрочнения необходимо создать сдвиговое напряжение, превышающее

предел текучести материала. Это является пороговым условием для создания

пластических деформаций [40]. В этой работе на примере кристалла алюминия

рассматривается определения порога вложенной энергии, после которой начи­

наются пластические деформации в веществе.
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Интенсивно развивающаяся область исследований, направленная на по­

иск новых способов формирования наноканалов с высоким соотношением

длины к диаметру (более 1000), обусловлена запросом на создание нового

поколения нанофлюидных аналитических инструментов для биологических

применений [53—55]. Наносистемы, состоящие из массивов плотно упакованных

наноканалов, обладают значительным потенциалом для обеспечения точного и

высокоселективного молекулярного транспорта, а также высокочувствительно­

го анализа на уровне отдельных клеток и молекул [56—58]. Небольшие объемы

образцов на наноуровне, необходимые для диагностики, такие как картирование

и разделение ДНК, растущий спрос на технологии высокопроизводительного

скрининга и передовые лаборатории-на-чипе, являются основными движущи­

ми силами поиска новых экономически эффективных методов изготовления.

Эти методы должны обеспечивать меньшие поперечные сечения каналов, более

высокую точность и воспроизводимость устройств [54; 57—59].

С фундаментальной точки зрения химические реакции, синтетическая

химия и динамика белков в наноканалах существенно отличаются от их ана­

логов в более крупных каналах. Некоторые транспортные свойства жидкостей,

находящихся в ограниченном пространстве наноканалов, демонстрируют значи­

тельные отклонения от значений в объемной фазе. К таким свойствам относятся

коэффициент диффузии, сдвиговая вязкость и теплопроводность [60; 61]. Уни­

кальные особенности течения жидкости в наноканалах включают нелинейный

перенос за счет поверхностного заряда на границе раздела раствора и стен­

ки наноканала, кулоновскую блокаду и сверхбыстрый перенос воды [62; 63].

Новые электрохимические явления открывают возможности для исследования

фундаментальных законов физики и химии в наномасштабе, новых принципов

физики жидкостей и механизмов, управляющих переносом вещества в нано­

каналах [62; 64; 65].

Среди различных технологий изготовления наноканалов сверхбыстрая

лазерная обработка занимает особое место благодаря своей гибкости, уни­

версальности, высокой точности и возможности трехмерного формирования

структур [66—68]. Сверхбыстрые лазеры представляют собой категорию им­

пульсных лазеров с ультракороткой длительностью импульса — от нескольких

пикосекунд до десятков фемтосекунд. Благодаря крайне короткой длительно­

сти импульса они обеспечивают высокую пиковую интенсивность, что позволяет

модифицировать прозрачные материалы за счет многофотонного поглощения.
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Кроме того, под действием мощных ударных волн и волн разрежения внутри

материала могут формироваться полости — эффект, недостижимый с исполь­

зованием других технологий.

Ультракороткие лазерные импульсы широко применяются в промыш­

ленности для выполнения различных технологических задач [69]. Например,

высокоинтенсивное лазерное излучение используется в литографии [70], для

обработки светодиодных компонентов с целью повышения эффективности све­

чения и управления цветовой температурой [71], а также для производства

волоконно-оптических датчиков температуры с высокой чувствительностью

[72]. В дополнение к этому, данная технология позволяет выполнять гибридную

обработку прозрачных, твердых и хрупких материалов [73], а также осуществ­

лять сварку керамики с локализованным расплавлением [74].

Впервые было продемонстрировано, что наноканалы с высоким соотно­

шением длины к диаметру могут быть созданы в условиях микровзрыва с

помощью фемтосекундных лазерных импульсов, преобразованных в игольча­

тый недифрагирующий пучок Бесселя-Гаусса [75]. Такой пучок представляет

из себя цилиндрически симметричное интерференционное поле, которое форми­

руется за счет когерентной суперпозиции конических плоских оптических волн

[76]. Использование импульса в форме Бесселя позволяет эффективно перестра­

ивать значительные объемы материала, создавая наноканалы с исключительно

высоким соотношением сторон (∼ 1 : 100) [75; 77]. Благодаря цилиндриче­

ской геометрии распространения ударной волны достигается более высокая

плотность энергии по сравнению с традиционными методами, использующими

сферически расширяющиеся ударные волны, генерируемые остро сфокусиро­

ванными гауссовыми пучками [75; 77; 78].

Однако, как и в случае микровзрывов с использованием гауссовых пучков,

происхождение пучков Бесселя-Гаусса возможно только в материалах, прозрач­

ных для длины волны лазерного излучения. Это требуется для достижения

высокой плотности энергии более 1 МДж/см3 (или давления более 1 ТПа, где

1 МДж/см3 = 1 ТПа), что зависит от модуля Юнга и прочностных характе­

ристик материала [79; 80].

Несмотря на прогресс в формировании наноканалов с использованием уль­

тракоротких лазерных импульсов в форме Бесселя, создание наноканалов с

контролируемыми размерами и свойствами поверхности остается сложной за­

дачей. Основные ограничения связаны с возможностью формирования пучков
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Бесселя только в оптически прозрачных материалах и отсутствием экономиче­

ски эффективных технологий для массового производства с воспроизводимыми

результатами. Это подчеркивает необходимость дальнейших исследований для

совершенствования существующих методов и разработки новых подходов к со­

зданию наноканалов с заданными характеристиками.

Появление рентгеновских лазеров на свободных электронах (XFEL) предо­

ставляет уникальные возможности для исследования воздействия фемтосе­

кундного рентгеновского излучения высокой интенсивности на различные

материалы. Это способствует определению порога радиационной стойкости, мо­

делированию процессов разрушения материалов и развитию новых технологий.

Ключевым преимуществом XFEL является сочетание уникальных характери­

стик: высокая энергия фотонов, обеспечивающая глубокое проникновение в

материал; высокая пространственная когерентность, гарантирующая направ­

ленность и возможность фокусировки до наноразмерного сечения; высокая

пиковая мощность, позволяющая эффективно аккумулировать энергию в объ­

еме материала [81].

Современные технологии фокусировки пучков XFEL позволяют достигать

области размеров от нескольких десятков до сотен нанометров при энергии

импульса от десятков до сотен микроджоулей и длительности импульса в

несколько десятков фемтосекунд. Это обеспечивает интенсивность излучения в

диапазоне ∼ 1018−22 Вт/см2 [82—86], что уже сопоставимо с современными пе­

таваттными лазерными системами, работающими в оптическом диапазоне [87].

В этой работе проводится молекулярно-динамическое моделирование

образования поры и наноканала субмикронного диаметра с увеличенным со­

отношением сторон более чем в 1000 раз в объеме кристалла LiF, которые

формируются под воздействием единичного лазерного импульса в рентге­

новском диапазоне энергии. Кристалл LiF широко используется в качестве

флуоресцентного рентгеновского детектора благодаря возможности создания

центров окраски под воздействием электромагнитного излучения с энергией

фотонов выше 14 эВ [88—90]. Низкая атомная масса LiF обеспечивает глубокое

проникновение рентгеновских фотонов в образец (коэффициент поглощения

µ = 8,865 см−1 при энергии 9 кэВ) и позволяет наблюдать результат воздей­

ствия рентгеновского пучка в материале с субмикронным пространственным

разрешением с помощью флуоресцентного оптического микроскопа.
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Кроме того, этот материал представляет особый интерес из-за низкой

атомной массы и значительной разницы в массах между составляющими его

атомами лития и фтора (6,94 а.е.м. и 18,99 а.е.м., соответственно). Большое

пространственное разделение атомов Li и F, обусловленное различием в скоро­

стях диффузии ионов, способствует образованию необычных кристаллических

структур лития. Это явление аналогично формированию алюминия с объем­

ноцентрированной кубической решеткой, наблюдаемому в экспериментах по

лазерному микровзрыву сапфира [91].

Благодаря значительным достижениям в разработке высококачественных

источников лазерной накачки и керамических активных элементов, произошло

интенсивное развитие твердотельных лазерных систем [92]. Это привело к со­

зданию экономически выгодных установок, способных генерировать мощные

наносекундные импульсы с частотой повторения до 50 кГц. В фундаментальном

обзоре [93] представлен всесторонний анализ современного состояния техно­

логий лазерной микрообработки металлов с использованием наносекундных

комплексов. Основным механизмом воздействия технологиях обработки ма­

териала лазерными импульсами выступают абляционные процессы [94; 95],

инициируемые при достижении температур, существенно превышающих точки

плавления и испарения обрабатываемых материалов.

Значительное внимание привлекают явления, происходящие в твердых

телах при предпороговых нагрузках, когда материал сохраняет твердое состо­

яние, но температура его поверхностного слоя достигает значений, близких к

температуре плавления. Процессы нагрева и последующего охлаждения реали­

зуются на временной шкале десятков наносекунд. При этом в поверхностном

слое материала наблюдаются существенные термомеханические преобразова­

ния, оказывающие влияние на дефектную структуру кристаллической решетки.

Пионерские работы в данном направлении были выполнены Мирзоевым [96],

который теоретически рассмотрел данные явления. До недавнего времени от­

сутствовали систематические экспериментальные исследования, несмотря на

единичные публикации [95; 97—101], которые не получили исчерпывающего

теоретического обоснования.

Медь и ее сплавы характеризуются хорошо изученными физико-хими­

ческими свойствами, что обусловлено их выдающимися техническими харак­

теристиками. Высокие значения тепло- и электропроводности делают медь

ключевым материалом в электротехнической отрасли, а также удобным мо­
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дельным объектом для исследования новых физических явлений. В последние

годы было выявлено уникальное поведение меди и ее сплавов под воздей­

ствием наносекундных лазерных импульсов в ультрафиолетовом диапазоне

[102—106]. Наблюдаемый эффект был назван оптикопластическим, поскольку

он демонстрирует аналогии с известными электропластическим [107; 108], маг­

нитопластическим [108; 109] и акустопластическим [110] эффектами.

Оптикопластический эффект проявляется при воздействии на металличе­

скую поверхность лазерного импульса с интенсивностью порядка ∼ 108Вт/см2,

что значительно ниже порога оптического пробоя воздуха (∼ 1010−1011Вт/см2)

[111]. Этот эффект характеризуется развитием высокотемпературной пластиче­

ской деформации в приповерхностном слое металла. Ключевым результатом

данного явления является существенная трансформация структуры поверх­

ностного слоя материала, происходящая без перехода вещества в жидкое или

газообразное состояние.

Особую значимость представляет изучение устойчивости приповерхност­

ного слоя меди к доабляционным лазерным воздействиям, что обусловлено

широким применением цельнометаллических зеркал из меди в мощных газовых

CO2- и CO-лазерах [112]. Режим эксплуатации таких зеркал в мощных им­

пульсных газовых ИК-лазерах характеризуется экстремальными нагрузками,

близкими к порогу оптического пробоя, но не превышающими его. Тем не ме­

нее, длительное воздействие высокоинтенсивного излучения на металлические

зеркала частотно-импульсных лазеров приводит к возникновению пластической

деформации поверхности. Данное явление, известное как оптическая усталость

(эффект "апельсиновой корки"), оказывает негативное влияние на качество от­

ражаемого излучения.

Для поддержания высоких эксплуатационных характеристик лазерной

системы требуется регулярное восстановление качества отражающих поверх­

ностей зеркал путем их переполировки. Данная процедура является техноло­

гически сложной и экономически затратной. Это подчеркивает актуальность

исследований, направленных на понимание механизмов возникновения оп­

тической усталости, а также разработку методов ее предотвращения или

минимизации. Решение данной проблемы позволит повысить надежность и

эффективность использования металлических зеркал в мощных лазерных систе­

мах, что имеет важное значение для современных технологий лазерной физики

и оптики.
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Проявление оптикопластического эффекта определяется следующим об­

разом: в области воздействия лазерного излучения наблюдалось неравномер­

ное поднятие поверхности материала. Основной причиной данного явления

является значительная термически индуцированная активизация зерен (кри­

сталлитов) поликристаллической структуры. Последующие лазерные импульсы

усиливали деформацию поверхности, что выражалось в увеличении высоты

и площади поднятых участков, а также в появлении признаков движения

границ зерен и кристаллографического скольжения внутри них. По мере уве­

личения числа импульсов наблюдалась кумулятивная динамика изменений.

В поверхностном слое материала происходило резкое возрастание концентра­

ции структурных дефектов, что, как предполагается, оказывает существенное

влияние на оптические свойства материала. В настоящей работе проводится

моделирование поведения медных образцов [102—106] под воздействием интен­

сивного лазерного излучения наносекундного диапазона [113].
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Глава 2. Объекты исследований и методы моделирования.

В данной работе проводится моделирование воздействия лазерной удар­

ной волны при различных начальных условиях. Численный эксперимент

проводится при помощи метода классической молекулярной динамики. Иссле­

дуется воздействие на такие материалы, как алюминий, медь и фторид лития.

2.1 Математические методы моделирования

Используя методы математического моделирования, можно показать эво­

люцию разнообразных физических процессов. В случае исследования ударно­

волнового взаимодействия применяются различные подходы: континуальный

(гидродинамика или кинетический метод на основе уравнений Больцмана) и

атомистический (молекулярная динамика или прямое моделирование методом

Монте-Карло). Кинетический метод на основе уравнений Больцмана и метод

Монте-Карло применимы только для разреженных газов, поэтому в работе ис­

пользуется метод молекулярной динамики в классическом представлении. В

данной главе проводится описание метода и его связь с континуальными ме­

тодами моделирования.

2.1.1 Молекулярная динамика

В этой работе все системы моделируются при помощи классического мето­

да молекулярной динамики, поэтому он будет рассмотрен наиболее подробно. В

этом вычислительном методе учитываются взаимодействия отдельных атомов

друг с другом в зависимости от расстояния между ними, то есть, система не

рассматривается как сплошная среда. Данный метод считается методом прямо­

го атомистического моделирования, так как производятся расчеты напрямую

над атомами.
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2.1.1.1 Описание классического метода молекулярной динамики.

Классический метод молекулярной динамики (МД) – метод, который

позволяет имитировать движение атомов (молекул) с помощью решения клас­

сических уравнений движения, учитывая взаимодействие атомов между собой.

Начиная расчет с некоторой начальной конфигурации, рассчитываются новые

координаты и скорости всех атомов системы при интегрировании в течение неко­

торого временного шага δt. Полученные данные можно применять для расчета

термодинамических характеристик системы, для исследования её поведения и

изменения её структуры во времени.

При помощи метода молекулярной динамики можно исследовать по­

лимеры (цепочки и кольца молекул), биомолекулы (структура белков и их

сворачивание), динамику жидкости (различные виды течений, неньютоновские

жидкости), а также деформации твердых тел (распределение дислокаций и

их миграцию, структурные изменения, разрушения, изучение упругих и пла­

стических свойств) [114]. Метод МД наиболее интересен тем, что позволяет

рассматривать вещество не как сплошную среду, а как набор взаимодействую­

щих друг с другом атомов. Модель расчета разрабатывается исходя из того, что

в методе учитывается расстояние между атомами, из которых состоит вещество.

У классического метода молекулярной динамики есть существенные огра­

ничения. Первое ограничение заключается в том, что данный метод нельзя

применять для исследования материалов, где квантовые эффекты играют боль­

шую роль (сверхмалые расстояния между атомами, сверхбыстрые процессы,

экстремально низкие и высокие температуры) [115; 116], так как движение

атомов описывается только при помощи второго закона Ньютона (в фор­

ме уравнений Гамильтона). Второе ограничение накладывается из-за высоких

вычислительных затрат метода. Из-за того, что у МД высокая вычислитель­

ная сложность, рассчитывать процессы в макромасштабе не представляется

возможным, поэтому ограничения расчетной области составляют порядка мик­

рометра [117]. В настоящее время число атомов, которое можно включить в

расчет, сохранив вычислительную скорость, составляет максимум 106 единиц

на процессорное ядро.

Несмотря на то, что размер моделируемой системы сравнительно мал (от­

носительно других методов моделирования), результаты расчетов переносят на
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макроскопические системы. Это можно сделать, поскольку при расчете тер­

модинамических параметров на макроскопическом уровне нет необходимости в

огромном количестве атомов, если использовать периодические граничные усло­

вия. В этом случае принимается, что вокруг моделируемой системы находятся

её копии, создаваемые при помощи операции трансляции. Каждая отдельная

копия включает в себя копии всех атомов исходной системы, но расчеты про­

изводятся только над теми частицами, что находятся в исходном объеме. Всё

пространство заполнено атомами, а воздействие стенки можно не учитывать,

так как мы принимаем, что взаимодействие происходит не с ней, а с атомами­

копиями.

В основе метода МД лежит второй закон Ньютона, уравнения которого

решаются при помощи выбранной расчетной схемы. В традиционном вариан­

те метода используются классические уравнения движения. Это означает, что

моделируемая система представляет собой замкнутую систему, в которой со­

храняется полная энергия (сумма кинетической и потенциальной энергий). В

статистической физике такая система называется микроканоническим ансам­

блем и имеет обозначение NV E (постоянные число частиц, объем и энергия).

Существуют системы, которые находятся при постоянных значениях давления

и температуры (NPT ) или при постоянных значениях объема и температуры

(NV T ). Такие ансамбли называются каноническими. Для их моделирования

применяют алгоритмы, которые поддерживают давление и/или температуру

постоянными. Для поддержания давления используют функции баростата, для

температуры – термостата. В этой работе используется метод неравновесной

молекулярной динамики, поскольку происходит внешнее воздействие на моде­

лируемую систему. Когда нет внешнего воздействия, то систему можно описать

как NV E ансамбль.

Поскольку при применении метода МД приходится решать большое коли­

чество уравнений, прибегают к некоторым методам ускорения расчетов. Ищется

компромисс между точностью вычислений, надежностью расчетной модели,

скоростью расчета и вычислительными затратами. Необходимо задавать ра­

зумный размер модели и выбирать оптимальный шаг интегрирования ∆τ.

Проверкой, что расчет выполняется верно, является сохранение полной энер­

гии системы и полного импульса (при отсутствии воздействия извне). Из-за

того, что на дальних расстояниях атомы практически не оказывают влияния

друг на друга, при расчете можно не решать уравнения, связанные с этими ато­
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мами. Для этого вводится такая величина, как радиус обрезания потенциала

взаимодействия. Это существенно ускоряет расчет, поскольку основное время

занимает расчет сил взаимодействия между атомами.

2.1.1.2 Численные методы решения уравнений молекулярной

динамики.

Основу расчетной схемы для решения системы уравнений МД составля­

ют обыкновенные дифференциальные уравнения Гамильтона. В данной работе

исследуются физические явления, происходящие в конденсированных средах,

поэтому используются уравнения Гамильтона, которые можно использовать

для атомов твердого тела. У таких уравнений есть очень важная особенность,

необходимая для МД. Они обладают симплектическими свойствами, вслед­

ствие чего сохраняется фазовый объем системы атомов, и система является

обратимой по времени [118—121]. В общем виде уравнения Гамильтона реша­

ются численным методом при помощи выбранной расчетной схемы. В таком

случае дифференциальный оператор меняют на разностный. Симплектические

свойства расчетной схемы важны, иначе может развиться неустойчивость, при

которой задача не будет верна физически [122]. Разностные схемы, сохраня­

ющие симплектические свойства уравнений Гамильтона, строят при помощи

операторного метода [123] и метода Рунге–Кутты [124].

Гамильтониан системы из N частиц массой m имеет вид H = K + V , где

K – кинетическая энергия, а V – потенциальная энергия взаимодействия. В

явном виде:

H =
3N︁

i=1

p2i
2m

+ V (x1, x2, . . . , x3N), (1)

где xi – координаты, pi – импульсы, а индекс i = 1, . . . , 3N означает степени

свободы системы. Уравнения Гамильтона, получаемые из (1), имеют вид:

dxi
dt

=
∂H

∂pi
=

pi
m
,

dpi
dt

= −
∂H

∂xi
= −

∂V

∂xi
= fi, (2)

где fi – сила, соответствующая i-й степени свободы. Рассмотрим операторный

метод, при помощи которого можно построить подходящую разностную схему.
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Рассмотрим решение задачи Коши для системы уравнений (2) с использовани­

ем такого метода [123]. Примем, что при t = 0 нам известны координаты и

импульсы частиц, то есть, мы знаем x0i и p0i . Необходимо найти решение для

(2) при t > 0. Для этого мы разбиваем интервал времени (0, t) на M равных

отрезков длиной τ = t/M . Получаем следующие решение системы уравнений

(2) в операторном виде:

ϕ(xi,pi) = Ûϕ(x0i ,p
0

i ), Û = exp(L̂t) = ÛM
n = (exp(L̂τ))M ,

L̂ = L̂1 + L̂2, L̂1 =
︁

i

pi
m

∂

∂xi
, L̂2 =

︁

i

fi(xi)
∂

∂xi
,

(3)

гдеϕ – вектор состояния, L̂ – оператор Лиувилля, Û – оператор эволюции, он же

пропагатор, связывающий вектор в начальном и конечном состояниях системы,

ÛM
n – пропагатор, связывающий n-ый шаг по времени с шагом (n+1) [125].

Разложим пропагатор из (3) на произведение операторов [126] при помощи

формулы Бейкера–Кемпбелла–Хаусдорфа [127] и получим следующее выраже­

ние:

Ûn = exp((L̂1 + L̂2)τ) = exp(
L̂1τ

2
)exp(L̂2τ)exp(

L̂1τ

2
) + Cτ3, (4)

где C ∼ [L̂1[L̂1,L̂2]]/12 + [L̂2[L̂2,L̂1]]/12. Комбинируя (4) и (3), получаем:

ϕn+1 = Ûnϕn, Ûn = exp(
τ

2
f(x)

∂

∂p
)exp(τ

p

m

∂

∂x
)exp(

τ

2
f(x)

∂

∂p
). (5)

Для простоты понимания, (5) было записано без использования индекса i

(здесь и далее) [125]. Прежде чем записать окончательную форму разностной

схемы, необходимо также определить действие операторов сдвига на вектор

состояния:

exp

︂

τ

2
f(x)

∂

∂p

︂

ϕn(xn, pn) = ϕ
︁

xn, pn +
τ

2
f(xn)

︁

,

exp

︂

τ
p

m

∂

∂x

︂

ϕn(xn, pn) = ϕ

︂

xn + τ
pn

m
, pn
︂

.

(6)

Считая, что в (5) ϕn = (xn,pn/m), а ещё учитывая (6), получаем скорост­

ную разностную схему Верле второго порядка точности [128], с использованием

которой были выполнены все расчеты в этой работе:

xn+1 = xn + τẋn +
τ2

2m
f(xn), ẋn+1 = ẋn +

τ

2m
(f(xn) + f(xn+1)). (7)



27

Форма (7) не является единственно верной записью разностной схемы.

Эту схему можно записать в координатном варианте:

xn+1 = 2xn + xn−1 +
τ2

m
f(xn), ẋn =

1

2τ
(xn+1 − xn−1). (8)

2.1.1.3 Сравнение молекулярной динамики и гидродинамики.

Рассмотрим особенности гидродинамического и молекулярно-динамиче­

ского подходов в моделировании и определим, какой метод лучше всего

подходит для той или иной ситуации.

Гидродинамика рассматривает моделируемую среду как область с непре­

рывным распределением вещества. Такой подход называется макроскопиче­

ским, так как влияние отдельных молекул/атомов не учитывается. Основные

физические величины, используемые в таком подходе – это плотность, ско­

рость, давление, температура [129]. Например, гидродинамика используется

для описания взаимодействия жидкости с твердыми поверхностями [130]. В

основе математической модели гидродинамики лежат уравнения сохранения

массы, энергии, импульса. Они описывают, как происходит изменение плотно­

сти, давления и полей скоростей в процессе расчета [129]. Гидродинамика, как

макроскопический метод, может применяться на произвольных временных и

пространственных масштабах [130]. Поэтому гидродинамика применяется для

моделирования крупномасштабных явлений и процессов, таких как течение

жидкостей и газов, аэродинамические расчеты, гидравлика [131]. Вычислитель­

ная сложность зависит от размеров и разрешения расчетной сетки. Метод

конечных элементов позволяет рассчитывать большие системы [129].

Классическая молекулярная динамика учитывает взаимодействие всех

атомов/молекул системы. Такой метод работает на микроскопическом уровне

и позволяет исследовать влияние отдельных атомов на макроскопические свой­

ства системы [132]. МД применяют для исследования полимеров, биологических

структур [133], ударно-волнового воздействия [134; 135]. Математическая мо­

дель молекулярной динамики в классическом представлении предполагает

решение уравнений движения Ньютона для каждой из частиц системы. Сила

воздействия одной частицы на другую рассчитывается при помощи потенциа­
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ла взаимодействия, например, потенциал Леннард-Джонса [132]. МД исследует

микроскопические процессы, длительностью от фемтосекунд до наносекунд, а

пространственный масштаб ограничен размерами от ангстремов до сотен нано­

метров [136] (в некоторых случаях размер системы вдоль одной из осей может

принимать размеры порядка микрометра [137]). Молекулярная динамика явля­

ется прямым атомистическим методом. Она исследует процессы на атомарном

уровне, такие как фазовые переходы, диффузия, взаимодействие биологических

структур [133]. У МД большие требования к вычислительным ресурсам из-за

необходимости решать огромное количество уравнений движения, особенно для

задач с большими размерами системы и на длительном временном интервале.

Для ускорения используют алгоритмы параллельных вычислений и специаль­

ное оборудования для счета, например, графические процессоры [132].

При всех своих различиях, методы имеют связь между собой. Гидродина­

мика может быть предельным случаем МД при переходе к макроскопическим

масштабам. Для этого выполняется усреднение макроскопических величин

по всему ансамблю частиц. Если в МД использовать методы более грубого

представления системы, то возможен переход от микроскопического уровня к

масштабам, близким к гидродинамическим [138].

Классическая молекулярная динамика и гидродинамика являются подхо­

дами, взаимно дополняющими друг друга. МД описывает систему на атомарном

уровне и позволяет исследовать фундаментальные процессы. Гидродинамика

эффективна для описания системы на макроскопическом уровне. Выбор ме­

тода зависит от задачи, доступных вычислительных ресурсов и необходимой

точности расчета.

2.1.1.4 Получение континуальных величин в молекулярной

динамике.

Базовые величины, используемые в расчете методом классической мо­

лекулярной динамики, являются координаты и скорости атомов. Многие

физические величины (давление, плотность, температура и т.д.) описываются

в рамках континуального подхода, в котором отдельные атомы неинтересны,
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а вещество рассматривается как сплошная среда; работа проводится здесь с

полями – непрерывными функциями координат и времени.

Молекулярная динамика моделирует движение атомов под действием

межатомых сил при помощи интегрирования второго закона Ньютона. Полу­

ченные траектории дают полное представление о системе из N атомов на

микроскопическом уровне. Для сопоставления с макроскопическими исследо­

ваниями и континуальными моделями необходимо перейти от атомистического

описания к непрерывными полям. Такой переход осуществляется при помощи

локального усреднения, которое позволяет сопоставить каждой точке простран­

ства континуальную величину, усредненную по частицам в окрестности этой

точки.

Рассмотрим получение континуальных величин, которые используются в

этой работе. Параметром, который используется при оценке эволюции фронта

ударной волны, является гидростатическое давление:

P =
Px + Py + Pz

3
. (9)

В его основу входят напряжения вдоль всех трех осей, которые рассчи­

тываются следующим образом:

Pxx =
kbTxN

V
+

︀N
i=0,j=0

rxFx

6V
,

Pyy =
kbTyN

V
+

︀N
i=0,j=0

ryFy

6V
,

Pzz =
kbTzN

V
+

︀N
i=0,j=0

rzFz

6V
,

(10)

где rx, ry, rz означают расстояния между i-й и j-й частицами по осям X, Y, Z, а

Fx, Fy, Fz – силы воздействия j-й частицы на i-ю частицу по соответствующим

осям; kb – константа Больцмана, описывающая связь энергии и температуры;

Tx, Ty, Tz – температуры вдоль осей X, Y и Z; V – контрольный объем вокруг

точки, где будет происходить усреднение, а N – число атомов в объеме.

В работе используется величина среднего сдвигового напряжения, ха­

рактеризующее внутреннее сопротивление среды деформации сдвига. Среднее

сдвиговое напряжение в кристалле имеет вид:

⟨τ⟩ = −
1

2
(⟨Pz⟩ − (⟨Py⟩+ ⟨Px⟩)/2). (11)
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Средняя температура системы имеет вид:

T =
Tx + Ty + Tz

3
, (12)

где Tx, Ty, Tz – температуры поступательных степеней свободы по осям X, Y и

Z. Эти температуры определяются через среднюю кинетическую атомов, исхо­

дя из закона равномерного распределения энергии по степеням свободы. В этой

работе предполагается, что все частицы имеют по 3 степени свободы на части­

цу, тогда общее число степеней равно 3N , на одну ось приходится N . Расчет

температур по осям выглядит следующим образом:

Tx =
1

Nkb

N︁

i=1

mv2x,

Ty =
1

Nkb

N︁

i=1

mv2y,

Tz =
1

Nkb

N︁

i=1

mv2z ,

(13)

где N – число атомов в контрольном объеме, kb – константа Больцмана, m

– масса i-ой частицы, vx, vy, vz – скорости i-ой частицы вдоль осей. Средняя

температура в контрольном объеме будет иметь вид:

⟨T ⟩ =
1

3Nkb

⟨

N︁

i=1

miv
2

i

⟩

. (14)

В молекулярной динамике можно получить значения континуальных ве­

личин, если они являются функциями координат. К ним относятся величины,

которые зависят от положений атомов в системе Они могут быть скалярными

(энергия), векторными (сила), тензорными (тензор напряжений), функциями

распределения (плотность). Но из значений координат нельзя получить величи­

ны, которые требуют квантовых подходов (электронная структура, магнитные

свойства, квантовые эффекты, химические реакции).

2.2 Описание проведения расчетов

Для изучения ударно-волновых процессов в веществе используется специ­

альный расчетный код [1]. При помощи этого кода было посчитано множество
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различных задач [4; 6; 23; 40; 46; 48; 134; 135; 139—143]. В этом пункте будут

рассмотрены основные понятия, используемые при проведении молекулярно­

динамического моделирования.

2.2.1 Расчетная схема

Как говорилось ранее, для метода молекулярной динамики необходимо ис­

пользовать расчетную схему, которая обладает симплектическими свойствами

(сохраняется фазовый объем и обратима по времени). В данном коде использу­

ется схема Верле второго порядка точности. Её преимущество перед схемами

более высокого порядка заключается в том, что для неё требуется решать

меньшее количество уравнений. Из этого следует, что для её работы требуется

меньшее количество памяти для хранения данных.

2.2.2 Кристаллическая решетка

Кристаллическая решетка вещества состоит из атомов, расположенных в

определенном порядке. Эти атомы являются структурными единицами решет­

ки. Идеальный кристалл можно построить путем бесконечного закономерного

повторения в пространстве одинаковых структурных единиц. Далее будем опи­

сывать кристаллическую структуру вещества с помощью повторяющихся в

пространстве элементарных ячеек (элементарной части кристаллической решет­

ки). В такую элементарную ячейку может входить один или несколько атомов,

каждая ячейка привязана к определенной точке пространства. Такая группа

атомов называется базисом кристаллической решетки [144].
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2.2.2.1 Трансляции и кристаллические решетки

Обозначим идеальный кристалл как тело, состоящее из атомов, которые

расположены в пространстве так, что можно ввести три вектора трансляций

a, b и c. Если рассматривать решетку из некоторой произвольной точки r, то

решетка будет иметь такой же вид, что и из точки r
′

:

r
′

= r + n1a+ n2b+ n3c, (15)

где n1, n2, n3 – произвольные целые числа. Используя их в различной вариации,

можно получить множество точек r
′

, которые определяют кристаллическую

решетку вещества. Кристаллическая решетка представляет из себя математи­

ческую абстракцию, и решетку можно считать образованной в том случае, если

с каждой точкой r
′

связан базис решетки [144].

В качестве ортов кристаллографических осей координат выбираются век­

торы примитивных трансляций. Эти векторы a, b, c составляют смежные углы

элементарного параллелепипеда. Параллелепипед считается примитивным, ес­

ли точки решетки расположены в его углах [144].

Трансляцией называется операция перемещения кристалла как единого

целого параллельно самому себе. Вектор трансляции кристаллической решетки

имеет смысл связи двух любых точек решетки и имеет следующий вид [144]:

T = n1a+ n2b+ n3c. (16)

2.2.2.2 Операции симметрии

Для построения кристаллической решетки необходимо выполнить опера­

ции, описанные в п. 2.2.2.1, и произвести некоторый набор операций симметрии,

при помощи которых выполняется параллельный перенос кристаллической

структуры материала. К таким операциям относятся трансляционные преобра­

зования, операции вращения и отражения. Последние две операции относятся

к типу точечных операций симметрии, которые являются дополнением к транс­

ляционным.
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Рисунок 1 — Часть кристалла, состоящего из некоторых молекул. Изображение

взято из [144].

На рисунке 1 изображена кристаллическая структура некоторого веще­

ства. Расположение атомов не меняет своего вида в зависимости от того, из

какой точки пространства на него смотреть. То есть, расположение имеет оди­

наковый вид из точки r и r
′

, а вектор трансляции T , который связывает эти

две точки, является кратным векторов примитивных трансляций a и b. Здесь

T = −a + 3b.

2.2.2.3 Базис и кристаллическая структура

Каждая точка кристаллической решетки связана минимум с одним ато­

мом или некоторой группой атомов. Такой атом или группа атомов называются

базисом кристаллической решетки. Их состав, ориентации и расположение от­

носительно друг друга являются идентичными. Базис, в чей состав входит N

атомов, определяется точно таким же количеством векторов:

ri = xia+ yib+ zic. (17)

Эти векторы определяют положения центров атомов базиса относительно

той точки, с которой связан базис решетки. Обычно принимается, что 0 ⩽

xi, yi, zi ⩽ 1 [144].
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2.2.2.4 Примитивные ячейки кристаллической решетки

Примитивной ячейкой кристаллической решетки называется такая эле­

ментарная ячейка, чьи размеры ребер равны векторам a, b и c.

Рисунок 2 — Пример примитивной ячейки. Изображение взято из [144].

Примитивная ячейка является примером элементарной ячейки с мини­

мально возможным объемом. Подобными ячейками, применяя трансляционные

операции, можно заполнить всю кристаллическую структуру. Так как число

атомов в примитивной ячейке кристаллической решетки равно числу атомов

базиса этой решетки, то на одну такую ячейку будет приходится одна точка

кристаллической решетки. На рисунке 2 видно, что в каждом углу примитив­

ной ячейки расположена точка решетки, но каждая такая точка принадлежит

одновременно всем восьми ячейкам, что сходятся в наблюдаемой точке кристал­

лической решетки. Объем примитивной ячейки можно определить так:

Vc = |a× b · c|. (18)

Базис такой примитивной ячейки тоже имеет название примитивный, чис­

ло атомов в нем минимально.

Способ выбора примитивной ячейки не является единственным. В п.

2.2.4.1 рассматривается декомпозиция расчетной области на ячейки Вороного.

Эти ячейки также носят название ячеек Вингера-Зейтца, и способ их построе­

ния может быть взят за основу для примитивной ячейки [144].
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2.2.2.5 Кристаллические решетки исследуемых материалов

Все кристаллические решетки обладают симметрией в пространстве, сле­

довательно, над ними можно проводить операции симметрии. Такой операцией

является вращение вокруг оси, проходящей через некоторую точку кристал­

лической решетки. Такая ось называется поворотной, и имеет определенный

порядок, такой, чтобы ячейки, из которых состоит кристаллическая структура,

могли вплотную прилегать друг к другу. То есть, могут существовать оси, у

которых порядок поворотной оси равен 1, 2, 3, 4, 6. Нет осей с порядком 5 и

7, так как пятиугольники и семиугольники не могут прилегать друг к другу

вплотную в кристаллической структуре.

Совокупность всех операций симметрии определяет кристаллическую си­

стему и тип решетки. В трехмерном пространстве существует четырнадцать

типов кристаллических решеток, известных как решетки Браве. Они разде­

ляются на семь систем, в зависимости от типа элементарной ячейки. Ячейка

может быть триклинной, моноклинной, ромбической, кубической, гексагональ­

ной, тетрагональной, тригональной. Форма определяется из соотношения осей

a, b и c, а также углов между ними.

Среди кубических решеток широко распространена гранецентрированная

кубическая (ГЦК) решетка, в которой узлы расположены в вершинах куба и в

центрах всех его граней. Такая структура характеризуется высокой плотностью

упаковки атомов и распространена среди металлов. В данной работе иссле­

дуются алюминий и медь, которые имеют гранецентрированную кубическую

кристаллическую решетку. У фторида лития, чей базис состоит из двух атомов

(лития и фтора), решетка тоже имеет форму ГЦК. На рисунке 3 представлено

схематическое изображение ГЦК решетки для металлов [144], а на рисунке 4

представлена решетка для фторида лития.

2.2.2.6 Ориентация плоскостей в кристаллах

Ориентация плоскости в кристалле определяется по координатам трёх ато­

мов, лежащих в этой плоскости. Положение такой атомной плоскости задается
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Рисунок 3 — Схематическое изображение ГЦК решетки у металлов (прими­

тивная ячейка). Черные точки здесь обозначают атомы металла. Изображение

взято из [144].

Рисунок 4 — Схематическое изображение ГЦК решетки (примитивная ячейка).

Черные точки здесь обозначают атомы фтора, красные – лития.

координатами каждого из трех атомов, лежащих на каждой из трех кристалло­

графических координатных осей. Например, если у таких атомов координаты

равны (1, 0, 0), (0, 1, 0), (0, 0, 1) в некоторой кристаллографической системе

координат, то эту плоскость можно охарактеризовать тремя единицами.

Метод для описания плоскости, которым пользуются при структурном

анализе кристаллов, называется индексы Миллера [144]. Их определяют сле­

дующим образом:

1. Находим точки на кристаллографических осях, в которых рассматри­

ваема плоскость пересекает основные координатные оси;

2. Возьмем обратные значения полученных чисел и приведем их к

наименьшему целому числу, кратному каждому из них, заключив ре­

зультат в круглые скобки.

На рисунке 5 показана плоскость, для которой определяются индексы

Миллера. Здесь она отсекает отрезки на осях размером 3a, 2b, 2c. Следова­

тельно, обратные числа равны 1/3, 1/2, 1/2. Наименьшие кратные целые числа

– 2, 3, 3. Получается, индексы Миллера для такой плоскости – (233).

Набор индексов можно обозначить как (hkl). В случае, если плоскость

пересекает ось в отрицательной области, то знак минуса ставится над индексом,
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Рисунок 5 — Определение индексов Миллера. Изображение взято из [144].

Рисунок 6 — Индексы Миллера для наиболее распространённых плоскостей.

(200) параллельна (100). Изображение взято из [144].

а не перед ним. Например, в случае кубического кристалла, индексы Миллера

для его плоскостей равны (100), (010), (001), (100), (010), (001).

Для направлений в кристаллах используются числа, которые соотносят­

ся между собой как компоненты вектора, являющегося параллельным для

рассматриваемого направления в соответствующей системе координат. Они

представляют из себя набор наименьших целых чисел. Направления записы­

ваются в квадратных скобках в виде [hkl]. Если направление направлено в

отрицательную сторону, то знак минус ставится над индексом, так же, как

и для индексов Миллера. В кубических кристаллах направление [hkl] всегда
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будет перпендикулярным к плоскости (hkl), но для других типов кристаллов

это не соблюдается [144].

2.2.3 Термостат

Для задания определенной температуры системе, а также для моделиро­

вания нагрева, используется термостат. Существует множество термостатов –

термостат с масштабированием скоростей, термостат Берендсена [145], термо­

стат Нозе-Гувера [146—149], термостат Ланжевена [150]. Последний имеет ряд

преимуществ перед термостатами Берендсена и Нозе-Гувера.

Термостат Ланжевена превосходит термостат Берендсена своей физи­

ческой обоснованностью и корректностью в воспроизведении статистических

свойств термодинамического равновесия. Термостат Берендсена действует за

счет искусственного масштабирования скоростей частиц с целью приближе­

ния температуры к заданному значению, а термостат Ланжевена моделирует

реальное взаимодействие системы с окружающей средой через комбинацию си­

лы трения и случайных столкновений, что соответствует физической картине

динамики в вязкой среде. Это позволяет системе не только достигать задан­

ной температуры, но обеспечивать корректные флуктуации энергии и других

термодинамических величин. Термостат Берендсена подавляет естественные

флуктуации, что приводит к искажению статистики и делает его пригодным

лишь для начальной стадии моделирования, когда производится релаксация

системы и доведение до определенной температуры.

Термостат Ланжевена лучше термостата Нозе-Гувера в отношении устой­

чивости и эргодичности. Термостат Нозе-Гувера детерминирован и расширяет

фазовое пространство системы за счет введения дополнительной динамической

переменной, отвечающей за термостатирование. Это позволяет точно воспро­

изводить каноническое распределение. На практике этот термостат может

сталкиваться с проблемами недостаточной эргодичности (способность системы

полностью пройти все свое фазовое пространство за достаточно долгое время).

Так происходит, если в системе малое число степеней свободы или используется

жесткая потенциальная функция, когда система не может достичь устойчиво­

го равновесного распределения. Термостат Ланжевена обеспечивает постоянное
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случайное возбуждение степеней свободы благодаря включению стохастическо­

го шума, что способствует эффективному перемешиванию и выходу системы

на необходимую температуру. Параметр трения в термостате Ланжевена имеет

ясную физическую интерпретацию. Он связан со временем релаксации скоро­

стей и может быть подобран в соответствии с реальными условиями, например,

вязкостью, в отличие от абстрактных параметров Нозе-Гувера.

Во всех моделированиях, которые проводятся в этой работе, используется

термостат Ланжевена. Уравнение движения частицы массой m с использовани­

ем термостата Ланжевена записывается в виде:

m
dv

dt
= Fpot + Fr + Ff , (19)

где Fpot – сила, определяемая потенциалом межатомного взаимодействия; Fr —

случайная (стохастическая) сила, моделирующая взаимодействие с тепловым

резервуаром; Ff – сила трения, обеспечивающая диссипацию энергии.

Случайная сила Fr имеет гауссово распределение с нулевым средним и

дисперсией σ2
t :

Fr ∼ N(0;σ2

t ), σ2

t =
2kbTtm

τtδt
, (20)

где kb – постоянная Больцмана (1,380649×10−23 Дж/К), связывающая темпера­

туру с кинетической энергией; Tt – целевая температура системы в Кельвинах;

m – масса частицы в кг; τt – характерное время термостатирования в секундах;

δt – шаг интегрирования в МД-моделировании в секундах.

Сила трения вводится для компенсации стохастического нагрева (случай­

ной силы) и выглядит следующим образом:

Ff = −
m(v − vf)

τt
, (21)

где: v – текущая скорость частицы (м/с); vf – скорость потока (используется

при моделировании течения, иначе vf = 0).

Время термостатирования τt определяет скорость достижения теплового

равновесия. Если значение τt мало, то это соответствуют жесткому термо­

статированию (быстрая релаксация, но возможно нарушение стабильности

кристалла при Fr ≫ Fpot). Если значение τt велико, то термостатирование про­

исходит мягче (медленное приближение к равновесию, но более естественная

динамика).
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Дисперсия случайной силы σ2
l зависит от температуры, массы частицы и

шага интегрирования. Она обеспечивает выполнение флуктуационно-диссипа­

ционного соотношения между стохастическим нагревом и диссипацией энергии,

то есть, воздействия случайной силы (которая разгоняет частицы) и силы тре­

ния (которая тормозит частицы) должны быть сбалансированны.

Рассмотрим связь термостата Ланжевена и расчетной схемой Верле в

скоростном виде, используемой в этой работе. Стохастическая (случайная) и

диссипативная (сила трения) силы добавляются на этапе обновления скоростей.

Стандартный алгоритм выглядит следующим образом:

1. Обновление скоростей на половине шага и координат на полный шаг;

2. Расчет новых сил с использованием потенциальной функции взаимо­

действия атомов;

3. Обновление скоростей на второй половине шага с учетом новых сил.

Теперь в расчет добавляются случайная сила Fr и сила трения Ff . Фор­

мулы для расчета в таком случае имеют новый вид. Обновление скоростей на

половине шага и координат на полный шаг:

v

︂

t+
δt

2

︂

= v(t) +
F (t)

2m
δt,

F (t)

2m
δt =

Fpot(t)

2m
δt−

v(t)

2τt
δt+

Fr(t)

2m
δt,

r(t+ δt) = r(t) + v

︂

t+
δt

2

︂

δt,

(22)

где F (t) – полная сила, r(t) – координаты частицы в момент t, v(t) – скорости,

Fpot(t) – потенциальные силы, Fr(t) – случайная сила, обновляемая на каждом

шаге (из гауссова распределения N(0,σ2
l )); сила трения Ff уже поделена на m,

поэтому она здесь имеет вид Ff/m = −(v/τt).

Затем происходит вычисление Fpot(t + δt) исходя из r(t + δt). После вы­

числяются обновленные скорости на второй половине шага:

v(t+ δt) = v

︂

t+
δt

2

︂

+
F (t+ δt)

2m
δt,

F (t+ δt)

2m
δt =

Fpot(t+ δt)

2m
δt−

v
︀

t+ δt
2

︀

2τt
δt+

Fr

︀

t+ δt
2

︀

2m
δt.

(23)

Из выражений (22) и (23) можно сделать следующие выводы о добавле­

нии стохастической и диссипативной сил. Случайная сила Fr используется на
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каждом полном шаге δt и применяется дважды за шаг (на обоих полушагах

обновления скорости). Её дисперсия

σ2

l =
2kBTtm

τtδt

уже включает δt, поэтому умножение на δt в формуле компенсирует это. Если

Fr добавлять только один раз за шаг, дисперсия должна быть вдвое больше:

σ2

l =
4kBTtm

τtδt
.

Сила трения Ff используется на обоих полушагах обновления скорости и

зависит от текущей скорости v [150].

Стоит отдельно пояснить, как именно получается такая форма дисперсии

σ2
l . Из уравнения движения (19) величину Fr(t) можно выразить следующим

образом:

⟨Fr(t)Fr(t
′)⟩ = 2γmkBTtδ(t− t′), γ =

1

τt
, (24)

где γ – коэффициент трения. Так как случайная сила добавляется дважды за

шаг δ(t) (на половине шага), то интеграл от функции δ(t− t′) можно заменить

следующим выражением:
︁ δt

0

⟨Fr(t)Fr(t
′)⟩dt′ ≈ σ2

l · δt.

Для сохранения флуктуационно-диссипационного соотношения необходимо со­

блюдение следующего выражения:

σ2

l · δt = 2γmkBTt,

откуда получается:

σ2

l =
2γmkBTt

δt
=

2mkBTt

τtδt
. (25)

2.2.4 Потенциалы взаимодействия

Ключевым вопросом в методе молекулярной динамики является выбор

правильного потенциала межатомного взаимодействия U(r). Именно потенци­

ал определяет физическое взаимодействие атомов друг с другом. Существует
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множество потенциалов, описывающих межатомное взаимодействие. Выбор

потенциала обуславливается тем, какую задачу необходимо решить, то есть, по­

тенциал должен физически верно описывать те или иные свойства и процессы,

которые необходимо рассмотреть. В случае ударно-волнового взаимодействия,

такими параметрами могут быть: ударная адиабата, свойства фазовых пере­

ходов, свойства дефектов кристаллической решетки, упругие характеристики

кристаллической решетки и другие.

2.2.4.1 Краткое описание потенциалов взаимодействия

На заре создания классического метода молекулярной динамики суще­

ствовали парные потенциалы взаимодействия, в основе которых лежит идея

о взаимодействии пары частиц друг с другом. Например, к таким потенциалам

относится потенциал Леннард-Джонса [151], который подходит для описания

взаимодействия между сферическими неполярными молекулами; для описания

энергии двухатомной молекулы – потенциал Морзе [152]; если у молекул обра­

зуется постоянный дипольный момент – потенциал Штокмайера [153].

С дальнейшим развитием вычислительного метода и науки в целом, появ­

ляются вопросы к уже существующим потенциалам взаимодействия. Известно,

что парные потенциалы не могут достаточно корректно описывать некоторые

виды материалов, например, металлы. Это происходит по причине того, что

данный вид потенциалов учитывает лишь только вклад электромагнитных сил

парного взаимодействия. Такого рода потенциалы не позволяют получить фи­

зически верную конфигурацию кристаллических решеток, чей тип не относится

к плотноупакованным. То есть, если применять данные потенциалы к типу ре­

шетки объемно-центрированная кубическая (ОЦК), то построенный кристалл

не будет обладать реальными физическими свойствами в большинстве случаев

применения парных потенциалов взаимодействия.

Существует такой подход к моделированию взаимодействия атомов внут­

ри металлов и полупроводников, как метод погруженного атома (EAM). В его

основе лежит предположение о взаимодействии не только между атомами, но

и о взаимодействии атомов с электронной плотностью.
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Если вещество состоит из более чем одного типа атомов, ситуация обстоит

несколько иным образом. Большинство конструкционных материалов являются

многокомпонентными веществами, например, сплавы металлов. Они способны

менять свои прочностные свойства в зависимости от состава. Таким образом, со­

здание новых или модификация существующих конструкционных материалов

позволит обеспечить технологическое развитие промышленности. В создании

может помочь прямое атомистическое моделирование, но для работы этого ме­

тода необходим потенциал взаимодействия.

В случае с многокомпонентными системами, создание такого потенциала

является трудновыполнимой задачей, так как необходимо учитывать множество

разнообразных взаимодействий внутри вещества. Для получения физически

верных результатов моделирования необходимо использовать такой потенци­

ал взаимодействия, который наиболее точно отобразит исследуемые свойства.

Определение, что потенциал является достаточно точным в описании необходи­

мых свойств вещества, происходит следующим образом: проводят сравнение

реальных экспериментальных свойств с тем, что было посчитано при ис­

пользовании данного потенциала. В случае с многоатомными потенциалами

наблюдается недостаток натурных экспериментов.

В данной работе проводится моделирование с использованием таких мате­

риалов, как алюминий, медь и фторид лития. Далее будет описана связь между

исследуемыми объектами и их потенциалами взаимодействия.

2.2.4.2 Потенциалы взаимодействия исследуемых материалов

В работе [154] было предложено разделение полной потенциальной энер­

гии атомов на энергию парного взаимодействия электромагнитных сил и

энергию погружения. Предполагается, что каждый атом окружён некоторым

облаком электронного газа и испытывает влияние от соседних электронных об­

лаков. Плотность облака рассчитывается согласно теории Хартри-Фока [155],

по которой многочастичная задача сводится к одночастичной, предполагая, что

каждая частица движется в усреднённом поле, которое создано остальными ча­

стицами. Энергия погружения считается как избыточная энергия, которая есть

у атома в однородном электронном газе в сравнении с потенциальной энергией
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взаимодействия атома, разделенного с этим газом. Полная энергия системы,

рассчитанная при помощи EAM-потенциала, будет иметь вид:

Etot =
︁

i

Ei,

Ei = Fi(ρ̄i) +
1

2

︁

j,j ̸=i

ϕij(rij),

ρi =
︁

j

ϕ(rij),

(26)

где Ei – потенциальная энергия атома, взаимодействующего с окружающей

его средой; Fi – функция погружения; ρ̄i – электронная плотность в ближай­

шей окрестности рассматриваемого атома;ϕij – парная энергия взаимодействия

двух разных атомов (не учитывая влияние электронного газа); rij – расстояние

между двумя рассматриваемыми атомами; ϕ – вклад плотности заряда элек­

тронов от атома с индексом j в месте расположения атома с индексом i; ρi –

электронная плотность, которая получается при этом вкладе.

Используя такой подход построения потенциала межатомного взаимо­

действия при решении поставленных задач, получаются результаты, которые

достаточно хорошо описывают ряд физико-механических свойств (упругие свой­

ства, свойства дефектов). Данный вид потенциалов хорошо описывает свойства

материалов с гранецентрированной-кубической решеткой (ГЦК) [156].

Алюминий в чистом виде имеет гранецентрированную кубическую (ГЦК)

решетку, шаг которой равен a = 0,405 нм. Так как алюминий является метал­

лом, то его кристаллическая решетка относится к типу металлической и имеет

в своем составе свободные электроны, что накладывает определенные условия

для физически верного моделирования: необходимо выбрать подходящий по­

тенциал взаимодействия между атомами.

Сам алюминий является хорошо изученным веществом как с практиче­

ской, так и с теоретической точки зрения. С помощью метода молекулярной

динамики был проведен расчет ударной адиабаты и определена зависимость

температура алюминия от давления при ударном сжатии, а полученные дан­

ные хорошо совпали с результатами экспериментов [157]. При расчетах также

определяют другие физические параметры, например, теплоемкость [158] или

теплопроводность [159]. Метод молекулярной динамики позволяет изучить из­

менение кристаллической структуры алюминия при его различных фазовых
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состояниях [160; 161], причем не только в чистом виде [162]; существуют исследо­

вания для других процессов, которые происходят в многокомпонентной системе,

например, твердофазное горение в сплаве T iAl [163]. Использование прямого

атомистического моделирования дает возможность смоделировать образование

дефектов в кристаллической структуре, проявляющиеся при бомбардировке

ионами низких энергий [164].

В Главе 3 исследуется пороговая энергия образования пластических де­

формаций в кристаллической решетке алюминия, а также эволюции ударной

волны в веществе. Для описания взаимодействия между атомами используется

хорошо отработанный EAM-потенциал для алюминия [139]. Потенциал имеет

следующий вид:

x = a1r
2, xc = a1r

2

c ,

V (r) = (
1

x
− ac)(x− xc)

10((x− xc)
6 + a3x

6),

F (n) =
b1n(b2 + (b3 + n)2)

1 + b4n
,

n(r) =
c1(r

2 − r2c)
2

1 + (c2r2)3
,

(27)

где rc – радиус обрезки потенциала взаимодействия и равен 0,6874 нм.

Параметры aN , bN , cN подбирались с помощью подгонки, V (r) – парный потен­

циал взаимодействия, F (n) – энергия погружения атома в электронное облако,

n(r) – функция плотности электронного облака, r - расстояние между двумя

атомами. Параметры подгонки aN , bN , cN были найдены путем минимизации

суммы отклонений от компонент тензора холодного давления и представлены

в работе [139].

Вторым из исследуемых металлов в работе является медь. Кристалличе­

ская решетка меди относится к типу ГЦК, шаг решетки равен a = 0,3615 нм.

Вещество относится к металлам, поэтому особенности моделирования будут та­

кими же, как и для алюминия.

Медь, как и алюминий, является хорошо изученным и достаточно

популярным материалом для проведения моделирования и экспериментов.

Моделирование методом молекулярной динамики тоже проводится с исполь­

зованием EAM потенциала [165]. Такая методика расчета хорошо согласуется
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с экспериментальными данными, например, при сравнении результатов мо­

делирования зависимости температуры плавления от давления [166—168] с

данными, полученными экспериментальным путём [169—172]. При помощи ме­

тода молекулярной динамики можно изучать механическое поведение медного

кристалла в нанометровом масштабе на атомарном уровне [173; 174]. Также су­

ществуют моделирования воздействия лазерного излучения на кристалл меди,

например, исследование процесса плавления меди при определенной объемной

плотности вложенной энергии [175]; исследование изменения поверхности ма­

териала перед диффузионной сваркой под воздействием лазерных импульсов

для улучшения адгезии [176—178].

В Главе 5 исследуется процесс термоциклирования на примере поли­

кристалла меди. Для описания взаимодействия атомов используется EAM

потенциал, описанный в работе [179; 180]. Общая форма у него остается такая

же, как и в (26). Потенциальная функция имеет следующий вид:

V (r) = v1
︀

r−2

0 − r−2
︀ ︀

r2c − r2
︀10
︁

︀

r2c − r2
︀4

+ v2r
6

︁

+

8
︁

m=1

em
︀

r2c − r2
︀m+2

︃

1 +
8
︁

m=1

fm
︀

r2c − r2
︀m

︃−1

,

F (n) =

︀

11

m=2
cm [(n− 1)m − (−1)m]

1 +
︀

11

m=2
dm [(n− 1)m − (−1)m]

,

n(r) =
10
︁

m=1

am(r
2

c − r2)m+2

︃

1 +
10
︁

m=1

bm(r
2

c − r2)m

︃−1

,

(28)

где rc – радиус обрезки потенциала взаимодействия и равен 0,5859

нм. Параметры v1, v2, r0, am, bm, cm, dm, em, fm подбирались с по­

мощью подгонки, V (r) – парный потенциал взаимодействия, F (n) –

энергия погружения атома в электронное облако, n(r) – функция плот­

ности электронного облака, r – расстояние между двумя атомами.

Подгонка проводилась путём минимизации целевой функции, состоящей из от­

клонений от базы данных подгонки и штрафов за нарушение монотонности кри­

вых напряжение–деформация, с использованием алгоритма Нелдера–Мида

[181; 182].

В Главе 4 исследуется процесс образования полости на примере кристал­

ла фторида лития. Этот кристалл имеет химическую формулу LiF, что говорит

о его неметаллической природе. Для его моделирования используется парный

потенциал.
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За основу потенциала взаимодействия, который используется в данном

моделировании, взят потенциал Букингема [183]. Он относится к парному типу

потенциалов взаимодействия. Но в отличие от стандартных парных потенциа­

лов, в которых взаимодействие двух частиц зависит только от их положения

относительно друг друга, потенциал Букингема можно считать более обосно­

ванным с теоретической точки зрения. Он включает в себя дополнительное

слагаемое, которое описывает притяжение за счет диполь-квадрупольного взаи­

модействия (∼ r−8). В потенциал также входят экспоненциальное отталкивание

(Ae−Br) и слагаемое притяжения (∼ r−6):

U(r) = Ae−Br −
λ

r6
−

λ′

r8
. (29)

Здесь величины A, B, λ – некоторые параметры потенциала, r – рассто­

яние между двумя частицами. Более подробная информация представлена в

Главе 4, так как данная потенциальная функция была впервые апробирована

на описываемой в главе задаче.

2.2.5 Декомпозиция расчетной области и параллелизация

Самой трудозатратной операцией в методе молекулярной динамики яв­

ляется расчет большого количества расчета межатомных расстояний, необхо­

димых для расчета сил взаимодействия, а также подсчет новых скоростей,

координат и ускорений. Для ускорения используются как программные методы

(применение различного рода алгоритмов), так и аппаратные методы (примене­

ние большего количества вычислительных узлов в кластере или использование

GPU). В данной работе расчетная область декомпозируется на ячейки Вороно­

го, параллелизация обеспечивается использованием библиотеки MPI, расчёты

проводятся на вычислительном кластере.
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2.2.5.1 Разбиение расчетной области на ячейки Вороного

В качестве программного метода ускорения расчетов рассматривается об­

резание радиуса потенциала взаимодействия. Для этого выбирается некоторая

величина rcutoff , такая, что при rij > rcutoff взаимодействием между атома­

ми можно пренебречь, и тогда сила взаимодействия становится равной нулю.

Расчет уравнений производится только с теми частицами, которые удовлетво­

ряют условию rij < rcutoff . Но такой вариант предполагает перебор частиц всей

системы для определения тех, кто удовлетворяет условию.

Можно воспользоваться следующим допущением. Предполагается, что

за малый промежуток времени положение частиц в пространстве не успевает

сильно измениться. Тогда, можно принять, что список наблюдаемых соседей,

удовлетворяющих условию rij < rhor, достаточен для определения взаимодей­

ствующих пар на некотором интервале времени. Радиус наблюдения rhor =

rcutoff + rbuff представляет из себя увеличенный на некоторый буффер радиус

обрезания, размер буффера определяется условиями задачи. Отпадает необхо­

димость выполнять проверку частиц всей системы на предмет удовлетворения

условия. После 10-15 шагов расчета, данный список соседних атомов или же,

другими словами, список соседей, перестраивается. Происходит это следующим

образом.

Рассмотрим моделируемую область с размером LxLyLz, разбитую на ячей­

ки размером rhor. Тогда число ячеек в направлении всех трех осей будет равно:

Ni =
Li

rhor
, i = x,y,z. (30)

Общее число ячеек Nall = NxNyNz. Линейные размеры ячеек вычисля­

ются как:

li =
Li

Ni

, i = x,y,z. (31)

Построение такой структуры данных происходит следующим образом.

Выбранная область разбивается на ячейки с некоторым размером, не больше ра­

диуса наблюдения rhor. Считается, что атом в ячейке может взаимодействовать

только с атомами, находящимися в этой ячейке, а также с атомами из сосед­

них ячеек. Для нумерации ячеек используется декартовая нумерация [i, j, k].
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Зная индекс выбранной ячейки, мы можем найти 26 её соседей (в трехмерном

случае), у которых будут следующие номера: [i− 1, j − 1, k − 1], [i, j − 1, k −

1],..., [i + 1, j + 1, k + 1]. У выбранной ячейки индекс равен [i, j, k]. Ячейки,

которые находятся на границе моделируемой области, получают своих соседей

исходя из используемых граничных условий.

Возможно применение комбинации алгоритмических методов ускорения

расчета с аппаратными. В таком случае, при использовании большого числа

вычислительных машин, можно уменьшить количество рассчитываемых ато­

мов. Число уравнений по отношению к одной вычислительной единице тоже

уменьшится. Для определения числа атомов, которые должна считать одна вы­

числительная машина, проводится декомпозиция расчетной области. В данной

работе область разбивается на ячейки Вороного.

Ячейки Вороного представляют из себя выпуклые многоугольники, ко­

торые затем собираются в диаграмму Вороного. Выпуклые многоугольники

образуются пересечением конечного числа замкнутых полуплоскостей. В ячей­

ках находятся атомы, которые ближе всего к выбранной точке в пространстве,

вокруг которой строится ячейка. Для построения одной ячейки произволь­

но выбираются две точки. Затем проводится отрезок, соединяющий эти две

точки, и прямая, которая пересекает этот отрезок в качестве серединного пер­

пендикуляра. Эта прямая разделяет плоскость на полуплоскости, где одной

полуплоскости принадлежит одна из выбранных точек, а другой – другая. Если

ячейка строится для первой точки, то выбирается новая точка из первой полу­

плоскости, и выполняются те же самые операции. Так происходит до тех пор,

пока выбранная точка не окажется внутри выпуклого многоугольника. Полу­

ченный многоугольник и есть ячейка Вороного. Данная операция повторяется

для оставшихся точек до тех пор, пока каждая выбранная точка не окажется

внутри своего многоугольника.

В математической постановке это выглядит следующим образом. Пред­

ставим, что у нас есть некоторое множество P , состоящее из n точек на

плоскости. Эти точки называются являются центрами ячеек. Применим некото­

рый алгоритм к этому множеству точек, такой, чтобы каждый из сайтов имел

подмножество точек, расстояние до которых является меньше, чем до других

центров. Иными словами, dist(x,s) ⩽ minZ∈P (dist(x,z)) → x ∈ V (a), где V (a)

обозначает ячейку.
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Рисунок 7 — Схематическое изображение ячеек Вороного. На плоскости a –

центр ячейки, V (a) – сама ячейка.

Выбор разбиения расчетной области на ячейки Вороного обусловлен спо­

собностью автоматически адаптироваться к пространственному распределению

частиц. Диаграмма Вороного способна измельчаться в областях с высокой

плотностью частиц и укрупняться в разреженных областях. Это свойство

обеспечивает балансировку вычислительной нагрузки между процессами в па­

раллельных алгоритмах, минимизируя объем межпроцессорного обмена.

2.2.5.2 Библиотека MPI

Кроме алгоритмического ускорения применяется аппаратное ускорение.

В этом случае расчет проводится не на одном вычислительном узле, а на

нескольких. Таким образом, задача решается в параллельном режиме, когда

происходит разбиение основной задачи на подзадачи, которые решаются од­

новременно.

Для правильной параллелизации необходимо настроить взаимодействие

между вычислительными машинами. Настройка производится при помощи про­

граммной библиотеки MPI (message passing interface). Эта библиотека содержит

набор функций, которые предназначены для поддержки работы параллельных

вычислений. MPI предоставляет единый механизм взаимодействия процессов

внутри параллельного приложения. Программа, написанная с использованием

MPI, является более простой в плане отладки и переноса на другие платформы.
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В минимальном виде в состав MPI входят заголовочные и библиотечные

файлы, а также загрузчик приложений. Библиотека используется для языков

программирования C, C++ и FORTRAN. Взаимодействие вычислительных ма­

шин друг с другом может быть настроено тремя разными способами:

1. Через общую память;

2. Через скоростную сеть многопроцессорных систем;

3. Через протокол TCP/IP.

Параллельное приложение состоит из нескольких процессов, которые

выполняются одновременно. Каждому процессу присваивается уникальный но­

мер. Не имеет значения, на одном или нескольких процессорах выполняются

процессы, так как алгоритм обмена данными будет одинаковым. Каждому про­

цессу присваивается свой уникальный номер.

В вычислительной задаче процессы обмениваются следующей информа­

цией. Так как расчетная область разбивается на ячейки Вороного, то каждый

процесс производит расчет над одной ячейкой. В процессе вычисления частицы

меняют свои координаты, следовательно, и меняется принадлежность частиц

к ячейкам Вороного. По прошествии некоторого количества шагов по времени

происходит перестроение ячеек, и процессы передают своим соседям о части­

цах, которые теперь принадлежат не им, а соседним процессам. Происходит

передача частиц соседям, при этом передаются значения координат, скоростей

и ускорений атомов. Кроме того, происходит передача информации об атомах,

которые находятся в приграничной области ячейки, так как они оказывают

влияние на соседние ячейки. Передается информация о координатах таких

частиц, так как это необходимо для расчета сил взаимодействия. Толщина при­

граничного слоя не превышает значения радиуса наблюдения взаимодействия

потенциала.
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Глава 3. Численное исследование воздействия ультракороткого

лазерного импульса на алюминий

При мощном лазерном воздействии возможны необратимые изменения в

кристаллической решетке облучаемого материала. При воздействии лазерного

излучения на материал в веществе возникает ударная волна. Ударная волна

может быть чисто упругой, создавая только упругие деформации, а может

иметь двухволновую конфигурацию, то есть, состоять из упругой и пластиче­

ской волн. Такая конфигурация возникает в том случае, если ударная волна

обладает давлением выше предела пластичности материала. Если лазерный им­

пульс имеет достаточно энергии для образования двухволновой конфигурации,

то пластическая ударная волна сможет создать пластические деформации в

глубине вещества.

Исследование ударной волны в реальном времени экспериментальными

методами является трудоемким процессом, который требует наличия сложного

оборудования и постобработки. Для того, чтобы увидеть движение ударной вол­

ны в каком-либо веществе, необходимо использовать рентгеновский микроскоп.

В таком микроскопе излучение необходимой мощности и длительности получа­

ют при использовании лазера на свободных электронах [184]. Также существует

система VISAR, которая использует лазерную интерферометрию для измерения

скорости поверхности твердых тел, движущихся с высокой скоростью [185]. Та­

ких установок в мире мало, поэтому использование моделирования является

наиболее подходящим вариантом для исследования эволюции ударной волны.

Моделирование позволяет нам оценить результаты воздействия на вещество со

стороны ударно-волнового фронта.

3.1 Сравнительный анализ двумерных плоской и осесимметричной

геометрий

При помощи прямого атомистического моделирования в двумерной поста­

новке исследовано множество различных задач воздействия УВ на вещество

[186—195]. В контексте данной работы представляют интерес исследования в
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области высокоэнергетических ударно-волновых процессов, а именно исследо­

вание ультракороткого лазерного воздействия на вещество [4; 196]. В данных

работах описание эволюции ударной волны в двумерной постановке проводит­

ся при помощи метода молекулярной динамики. Этот метод используется из-за

возможности провести прямое атомистическое моделирование процесса волно­

образования, возникающего при облучении мишени ультракоротким лазерным

импульсом, и исследовать последствия облучения: изменение поверхности и

приповерхностного слоя материала, а также его кристаллическую структуру

в глубине вещества [40; 140; 197; 198].

При ультракоротком лазерном воздействии источником ударной волны

является часть вещества, поперечный размер которого равен некоторому диа­

метру DL. Толщина прогретого слоя составляет dT . Такой нагрев происходит

очень быстро, за время, много меньшее ts = dT/cs, где cs – скорость звука, ts

– время, за которое звук проход толщину прогретого слоя dT . То есть, нагрев

слоя толщиной dT происходит за время, которое меньше звукового масштаба

времени ts.

В реальных условиях при лазерном облучении возникает двухтемператур­

ный режим, когда энергия сначала поглощается электронной подсистемой, а

затем передается кристаллической решетке через электрон-фононную релакса­

цию [199]. Характерное время этой релаксации для металлов составляет сотни

фемтосекунд. В данной работе не используется двухтемпературная модель, по­

скольку время нагрева во всех расчетах этой работы превышает характерное

время электрон-фононной релаксации, что позволяет считать процесс нагрева

однотемпературным. Электронная и ионная подсистемы находятся в состоянии

локального теплового равновесия к моменту формирования ударной волны. Глу­

бина прогрева в моделировании подразумевает, что электронная подсистема

прорелаксировала до этого значения. К тому же, классическая молекулярная

динамика имеет ограничения при моделировании электронов.

В двумерном моделировании можно рассматривать плоскую и осесим­

метричную геометрии. Выбор зависит от того, в какой области образца и

какие процессы рассматриваются. Благодаря правильному выбору геометрии,

можно значительно упростить расчет, снизив нагрузку на вычислительную

машину [134], или расширить своё представление о процессе, если требуется

понимание пространственных эффектов явления. В случае, если пятно нагре­

ва тонкое (dT ≪ RL) и рассматриваемые процессы находятся в ближней зоне
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(LSW ≪ RL), то отличий в плоской и осесимметричной геометриях нет. Здесь

RL – радиус пятна фокусировки на поверхности облучаемого материала, LSW

– дистанция распространения ударной волны. Отличия будут наблюдаться в

дальней зоне, когда ударная волна пройдет глубже в вещество. Это объясняет­

ся тем, что асимптотические законы затухания зависят от геометрии [40; 200].

Рисунок 8 — Схематичное изображение моделируемого нагрева. Черная пунк­

тирная линия есть граница LSW .

Рассмотрим подробнее основные отличия плоской и осесимметричной гео­

метрий. Движение плоской волны направлено вдоль одной из координатных

осей, совпадающей с направлением воздействия ударной волны. Осесимметрич­

ная ударная волна направлена от поверхности вглубь вещества. Направления

воздействия подбираются, исходя из индексов Миллера (пункт 2.2.2.6). Индек­

сы определяют плоскости, перпендикулярно которым происходит воздействие

на материал. Выбор конкретной кристаллографической ориентации позволяет

исследовать анизотропные эффекты – различия в скорости распространения,

структуре фронта волны или механизмах пластической деформации в зависи­

мости от направления.

Плоский фронт ударной волны можно получить на начальной стадии, ес­

ли пятно нагрева будет иметь размеры, при которых глубина прогрева меньше

ширины прогрева. В нашем случае, глубина прогрева составляет dT = 20 нм,

а ширина прогрева RL = 50 нм. При этом пятно нагрева представляет из себя
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тонкий и широкий прямоугольник. В самом начале скорость волны одинако­

вая во всех её точках. По мере прохождения ударной волны вглубь вещества,

происходит уменьшение скорости волны по краям, в центре ударного фронта

скорость так быстро не угасает. Это происходит из-за того, что на краях фронта

возникают волны разгрузки, которые формируются, когда ударное возмуще­

ние достигает границы нагретой области и взаимодействует с невозмущенным

материалом. На центральную часть волны оказывает влияние разгрузка, возни­

кающая только от прохождения волны вглубь вещества, поэтому фронт волны

закругляется. Окончательное завершение перехода к осесимметричной геомет­

рии происходит тогда, когда волна проходит расстояние, примерно равное

диаметру пятна нагрева. Далее будут рассмотрены процессы, которые проис­

ходят при эволюционном развитии ударно-волнового воздействия.

3.2 Моделирование модификации кристалла алюминия

В качестве примера исследования ударной волны и результатов её воздей­

ствия на вещество рассмотрим следующее. Определим, как влияют различные

начальные условия образца на глубину залегания пластически деформирован­

ного слоя, а также определим энергию, при которой эти самые деформации

начинаются.

3.2.1 Постановка задачи

Численное моделирование проводилось с использованием метода молеку­

лярной динамики. В качестве образца выступает тонкая пленка из алюминия

с гранецентрированной кубической решеткой (ГЦК, постоянная решетки a =

0,405 нм, обозначающая размер элементарной ячейки во всех трёх направлени­

ях) и размерами Lx *Ly *Lz = 200 * 640 * 20 нм, примерное число частиц равно

4 * (Lx * Ly * Lz)/a
3 ≈ 154 * (106).

В поперечном направлении образец обладает малыми размерами по

сравнению с другими направлениями. Поэтому эта задача условно называет­
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Рисунок 9 — Схематическое изображение моделируемого кристалла.

ся двумерной. Задание малого размера образца в поперечном направлении

обусловлено необходимостью уменьшения флуктуаций некоторых физических

величин, это является особенностью метода молекулярной динамики. Предпо­

лагается, что по оси Z образец имеет периодические граничные условия, что

делает его бесконечным в этом направлении. Для того, чтобы вдоль оси Z не

было никакого влияния на моделирование, в этом направлении должны отсут­

ствовать какие-либо течения, поэтому образец греется по всей оси. Благодаря

этому условию в сочетании с периодическими граничными условиями, можно

считать, что наша задача является двумерной.

Направления воздействия ударной волны вдоль всех трех осей выбира­

лись из соображений удобства демонстрации её полной эволюции. Это дает

возможность проследить смену режима её перехода из плоского состояния в

полусферический. Такая конфигурация кристаллической решетки имеет следу­

ющие индексы Миллера: [1, 1, 1], [-1, 1, 0], [-1, -1, 2]. Для демонстрации фронта

ударной волны разной формы, были рассмотрены ещё две модификации кри­
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сталлической решетки. Первая – [1, 0, 0], [0, 1, 0], [0, 0, 1]; вторая – [1, 1, 0],

[-1, 1, 0], [0, 0, 1]. Как выглядят плоскости, очерченные по индексам Милле­

ра, указано в 2.2.2.6.

3.2.2 Молекулярно-динамическое моделирование модификации

алюминия лазерной ударной волной при разных температурах

образца

В данном разделе дается сравнительный анализ распространения ударной

волны в образце алюминия при различных температурах образца.

На рисунке 10 ниже представлено общее давление для всех трех конфи­

гураций. Здесь представлена финальная эволюционная форма ударной волны.

Названия конфигурациям даны, исходя из первых индексов плоскостей каж­

дой конфигурации кристаллической решетки.

Здесь хорошо видна зависимость формы ударной волны от направления

ударного воздействия. Ориентация (100) имеет ярко выраженную плоскую фор­

му, это происходит из-за того, что воздействие идет строго вдоль оси X. Края

волны закругляются, но это закругление не так ясно выражено, как для ориен­

тации (111), где воздействие происходит вдоль всех трёх осей. Такая форма

ударной волны (ориентация (111)) наиболее точно описывает задачу в осе­

симметричной геометрии. Поэтому для дальнейшего рассмотрения выбирается

именно эта ориентация.

Температура кристалла не оказывает влияния на форму ударной волны,

но она влияет на некоторые физические параметры и величины. Например, в

более горячем образце скорость ударного фронта волны будет меньше относи­

тельно холодного образца, потому что плотность у горячего вещества меньше.

На рисунке 11 представлено сравнение ударно-волнового фронта в горячем,

близком к плавлению, (850 К) и холодном, комнатной температуры, (300 К)

образцах. За один и тот же промежуток времени в горячем образце волна про­

шла расстояние меньше, чем в холодном. Это происходит по причине того, что

скорость ударной волны в веществе v =
︀

K/ρ зависит от модуля упругости K

и плотности ρ. Значение модуля упругости уменьшается быстрее, чем величина

плотности материала.
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Рисунок 10 — 2D-картинки давления (общего), ориентации (100), (110), (111)

в разрезе плоскости XY, момент времени 19,2 пс, температура 300 К. Мак­

симальное давление на фронте ударной волны для каждой конфигурации

соответственно – 10,99 ГПа, 10,19 ГПа, 8,54 ГПа.

Рисунок 11 — 2D-картинки давления (общего), ориентация (111) в разрезе плос­

кости XY, момент времени 19,2 пс, температура 300 К (слева) и 850 К (справа).

Максимальные давления равны 8,54 ГПа и 8,16 ГПа соответственно.
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3.2.3 Молекулярно-динамическое моделирование модификации

кристалла алюминия лазерной ударной волной (при температуре

образца 850 К)

Лазерное ударное воздействие тесно связано с таким явлением, как ла­

зерное термоупрочнение. Стойкость материала к внешним воздействиям повы­

шается из-за того, что происходит изменение его кристаллической структуры.

Ударная волна состоит из двух частей: упругой и пластической. Пластическая

часть ответственна за упрочнение облучаемого материала [40]. Предел Гюгонио

[201] является пределом упругости данного вещества, ниже которого пластиче­

ские деформации невозможны. Другими словами, он показывает минимально

возможную величину сдвиговых напряжений, без которых вещество не изме­

нит свою структуру и не упрочнится.

Ударная волна, проходя по веществу, затрачивает свою энергию на дефор­

мацию кристаллической структуры материала. Если нагреть вещество, то его

предел упругости станет меньше, следовательно, зона возможных пластических

деформаций будет больше. Определить глубину залегания пластических дефор­

маций можно при помощи локального параметра центральной симметрии [202]:

Cs =
︁

i<j

︃

1 +

︂

rik − rjk
c× rk

︂8
︃−1

(32)

где rik – расстояние между i и k атомами, rjk – расстояние между j и k ато­

мами, rk – радиус, вокруг которого ищутся пары взаимодействующих друг с

другом атомов, c – константа Линдеманна для критерия плавления (числен­

но находится в диапазоне 0,1∼0,2) [203]. Этот параметр означает количество

симметрично расположенных пар у каждого атома кристаллической решетки в

некотором объеме. У пластически недеформированной кристаллической решет­

ки алюминия этот параметр равен 6.

На рисунке 12 представлено распределение пластических деформаций для

образца алюминия с температурой 300 К и 850 К, когда пластический фронт

окончательно затух, и волна перешла в упругий режим распространения. Це­

левая температура в пятне нагрева составляет 20000 К, что соответствует

значению вложенной энергии в 686 Дж/м2 для 300 К и 630,5 Дж/м2 для 850 К.
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Рисунок 12 — 2D-картинки локального параметра центральной симметрии для

ориентации кристалла алюминия (111). Слева температура образца 300 К, спра­

ва – 850 К. Серая область – не подвергшаяся воздействию пластической УВ.

На рисунке 12 видно, что у более горячего образца глубина залегания

деформаций больше, при условии, что вложенная энергия меньше, чем у холод­

ного. В следующем пункте подробно объясняется, из-за чего так происходит.

3.2.4 Сравнительный анализ влияния различной вложенной

энергии на процесс модификации алюминия лазерной ударной

волной

Прочность приповерхностного слоя материала тесно связана с глубиной

залегания пластически деформированного слоя. Добиться более глубокого за­

легания можно не только путем нагрева материала до температуры, близкой

к температуре плавления, но и с увеличением вложенной энергии в пятне на­

грева. Минимальная вложенная энергия, при превышении которой вещество

начинает пластически деформироваться, есть важнейшая характеристика ла­

зерного термоупрочнения.

В качестве примера проведем сравнительный анализ двух одинаковых ори­

ентаций кристалла алюминия – (111), но при разной температуре образца – 300

К и 850 К. Для начала покажем, как сильно изменяется максимальная глуби­

на залегания деформаций. Для этого нужно определить значение локального
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Рисунок 13 — Максимальная глубина залегания пластических деформаций для

образца с температурой 300 К и 850 К. Значения глубин равны ∼100 нм и ∼143

нм соответственно (данные взяты вдоль черной линии).

порядка центральной симметрии вдоль центральной оси симметрии (черная ли­

ния на 2D-картинках на рисунке 13).

На рисунке 13 глубина залегания представлена для вложенной энергии со

значением в 686 Дж/м2 для 300 К и 630,5 Дж/м2 для 850 К. Разница обуслов­

лена тем, что область пятна нагрева во втором случае имеет более высокую

температуру перед началом лазерного воздействия, поэтому, для достижения

целевой температуры, необходимо затратить меньшее количество энергии по

сравнению с первым случаем. Видно, что глубина залегания отличается почти

в полтора раза – около 100 нм для 300 К против 143 нм для 850 К. Теперь

определим минимальную вложенную энергию, после которой начинаются пла­

стические деформации для экспериментов с разными температурами. Для этого
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необходимо построить зависимость глубины залегания деформаций от значения

вложенной энергии.

Рисунок 14 — Зависимость максимальных глубины (слева) и ширины (справа)

залегания пластических деформаций для образца с температурой 300 К и 850

К.

На рисунке 14 представлено сравнение глубины и ширины залегания пла­

стических деформаций в зависимости от вложенной энергии. На левом графике

показаны значения минимальных вложенных энергий для двух случаев (синие

точки). Эти точки определяются на пересечении линии 20 нм, так как размер

области лазерного воздействия, в которую «вкладывается» энергия, имеет раз­

меры 100 нм в диаметре и 20 нм в глубину. Это означает, что деформации могут

начинаться только с глубины в 20 нм. Значения минимальных вложенных энер­

гий, которые получились при этом, равны 188,36 Дж/м2 и 166,02 Дж/м2 для

300 К и 850 К соответственно (разница составляет примерно 13%).

Отдельно стоит упомянуть, как выглядит модифицированная структура

алюминия после лазерного облучения в реальности. В качестве примера рас­

смотрим кристалл алюминия марки АД1. Алюминий такой марки обладает

высокой чистотой. Размер зерен у такой марки порядка 2 мкм, что отлично

подходит под рассматриваемое в работе моделирование.

Лазерное облучение проводилось на установке «Лазерный тераваттный

фемтосекундный комплекс» в ОИВТ РАН. Интенсивность импульса составляла

1,25E+14 Вт/см2, длительность 110 фемтосекунд [204], показано на рисунке 15.

Исследование микроструктуры образца, вырезанного из центра кратера,

проводилось просвечивающей электронной микроскопией. В приповерхност­

ном слое толщиной 500 нм наблюдается столбчатая структура, направленная

перпендикулярно поверхности. Такая структура характерна для расплава. В



63

Рисунок 15 — Микроструктура образца, который был вырезан из центра кра­

тера [204].

дополнении к этому, можно видеть малоугловые границы и повышенную плот­

ность дислокаций [204].

3.3 Влияние граничных условий на модификацию алюминия

лазерной ударной волной

Правильный выбор граничных условий (ГУ) для моделируемого кристал­

ла является важным пунктом в решении задачи. В моделировании используют­

ся поглощающие, периодические и свободные граничные условия. Вдоль осей

Y и Z выбраны периодические граничные условия, на левой границе расчетной

области стоят поглощающие граничные условия; свободные граничные условия

находятся на границе «вещество-вакуум» (рисунок 16).

3.3.1 Молекулярно-динамическое моделирование при

поглощающих граничных условиях

Поглощающие граничные условия в этом моделировании установлены в

отрицательном направлении оси X. При моделировании фемтосекундного ла­
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Рисунок 16 — Красные линии – поглощающие ГУ, розовые линии – свободные

ГУ, синие линии – периодические ГУ. В качестве примера взята карта 2D-дав­

ления для образца 300 К, момент времени 19,2 пс.

зерного воздействия, происходит резкий нагрев вещества за очень короткое

время. За время порядка 200 фс алюминий «нагревается» до целевой темпе­

ратуры 20000 К в области лазерного воздействия, что соответствует вложенной

энергии 686 Дж/м2 (данная конфигурация выбрана в качестве примера). При

этом, в области воздействия образуется высокое давление ∼35 ГПа. Так как

предполагается, что наш образец находится в вакууме, то происходит «взрыв»

вещества в направлении вакуума. В зависимости от количества вложенной энер­

гии, вещество может вспениться или вылететь в отрицательном направлении

оси X в виде плазменного факела.

Зеленый цвет на рисунке 17 означает, что вещество находится в твердом

состоянии, оттенки синего – в состоянии жидкости или газа.

Когда вещество движется с большой скоростью по направлению к границе

области моделирования, оно может достигнуть этой границы ещё до того, как

будет завершено моделирование интересующего процесса. Поэтому, необходи­

мо подобрать правильные граничные условия, при которых эта часть вещества

не окажет влияние на моделирование УВ. Наиболее подходящим вариантом

граничных условий будут поглощающие. При таких условиях, частицы, дости­

гающие некоторую границу, пересекая её, удаляются из системы.

Если выбирать упругие граничные условия, то частицы, достигнув грани­

цы, начнут движение в обратную сторону. Это окажет серьезное влияние при
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Рисунок 17 — Вспененное вещество (слева) и плазменный факел (справа).

2D-изображение параметра локальной симметрии Cs. У вспененного вещества

параметр симметрии в этой области равен ∼1-2. У факела этот параметр нахо­

дится в диапазоне 0,1-1.

рассмотрении боковых волн, которые возникают у свободной поверхности, так

как частиц много, и они обладают большой энергией.

В случае с периодическими граничными условиями, в которых предпола­

гается, что с рассматриваемой областью граничат идентичные области, может

возникнуть следующая ситуация. Атомы, вылетевшие из плазменного факела,

придут на свободную границу, противоположную той, где находится пятно на­

грева. Эти атомы, передав энергию, могут образовать упругую ударную волну,

которая пойдет навстречу исследуемой волне, что окажется сильное влияние

на правильность результатов моделирования.

3.3.2 Молекулярно-динамическое моделирование при

периодических граничных условиях

Так как метод молекулярной динамики обладает ограничениями в раз­

мерах моделируемой области, то для представления того, что моделируется

некоторый большой образец, используются периодические граничные условия.

В их основе лежит утверждение, что вокруг моделируемой ячейки находятся

точно такие же ячейки, и воздействуют они друг на друга одинаково.

Периодические граничные условия используются для двумерного моде­

лирования. Так как в основе молекулярной динамики лежит моделирование
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взаимодействия атомов, то нельзя построить образец с единичной толщиной

вдоль одной из осей так, чтобы не возникло больших флуктуаций физических

величин. Поэтому, как и в описываемом моделировании, задается некоторая

толщина по оси Z, такая, чтобы процент флуктурирования составлял не более

1%. Использование периодических граничных условий в данном направлении

гарантирует нам, что вдоль этой оси не будет течений и воздействия вдоль этой

оси, при условии, что образец полностью нагревается в этом направлении.

Использование периодических граничных условий позволяет избежать

влияния на эволюцию ударной волны в случае, когда её боковые части до­

стигают границ расчетной системы в направлении оси Y . В таком случае не

происходит отражения от боковых граней кристалла, и, соответственно, зарож­

дения новой ударной волны (рисунок 18).

Рисунок 18 — Ударная волна, подходящая к периодической границе (картинка

слева) и пересекающая её (картинка справа). Черными кругами отмечено, в

какой области происходит срабатывание периодических условий.
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Глава 4. Исследование образования полости в кристалле фторида

лития под действием жесткого рентгеновского излучения

В этой главе будет рассмотрен процесс образования наноразмерного

канала в веществе на примере кристалла фторида лития (LiF), а также про­

демонстрирован потенциал взаимодействия, впервые апробированный на этой

задаче.

4.1 Потенциал взаимодействия для фторида лития

Общее описание формы потенциальной функции, которая используется

для расчета фторида лития, описана в пункте 2.2.4.2. В этом разделе представ­

лена окончательная форма потенциала, которая используется для описания

взаимодействия атомов друг с другом.

Фторид лития относится к ионным кристаллам. Ионы в ионных кри­

сталлах взаимодействуют посредством дальнодействующих кулоновских сил,

однако благодаря нейтральности суммарного заряда и периодичности кристал­

лической решетки эффективный межатомный потенциал затухает с расстоя­

нием гораздо быстрее. С использованием суммирования Эвальда его можно

представить потенциалом типа Дебая с некоторой длиной экранирования. Что­

бы избежать трудоемких вычислений дальнодействующих кулоновских сил,

используется короткодействующий межатомный потенциал, воспроизводящий

основные свойства конденсированной фазы фторида лития. К ним относятся

равновесная плотность твердого тела при комнатной температуре, холодная

кривая, температура плавления, а также плотности твердой и жидкой фаз в

точке плавления [137].

Парный потенциал типа Дебая для взаимодействия между ионами с элек­

трическими зарядами qi,j = ±1 может быть записан в виде:
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(33)

где r – межатомное расстояние, кулоновская постоянная e2/(4πε) =

138,935457645199 кДж·нм, d – подобранная длина экранировки Дебая, а

a4, a6, a8 – подгоночные параметры для дополнительных членов более высокого

порядка энергии. Благодаря сглаживающей функции f(r, rc) потенциал плавно

приближается к нулю, когда расстояние между атомами становится равным

rc = 0,875 нм. Параметры потенциала были подобраны по известной холодной

кривой в широком диапазоне сжатия и растяжения с использованием метода

согласования напряжений [139]. На рисунке 19 показаны экспериментальные

значения давления при сжатии [205] и данные, рассчитанные при помощи

теории функционала плотности (DFT) [206] при растяжении твердого фторида

лития, а также давления, полученные с помощью подобранного потенциала,

параметры которого приведены в таблице 1. Длина экранировки Дебая d была

определена совместно с другими параметрами в процессе подгонки.

Рисунок 19 — Холодная кривая для фторида лития. Справа представлены боль­

шие сжатия.

Чтобы избежать трудоемкого расчета экспоненты в потенциале вида 33,

потенциальная функция аппроксимируется рациональной функцией:
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Подгоночные параметры b1 и b2 в рациональной функции, которая

представляет экранирование Дебая, представлены в таблице 1. Остальные па­

раметры потенциала, представленного в виде (34) такие же, как и в форме (33).

На рисунке 19 изображены холодные кривые, полученные с использо­

ванием обоих форм потенциалов, их вид идентичен друг другу. Вириалы

межатомных сил, изображенные на рисунке 20, тоже имеют практически один

и тот же вид. Как видно из рисунка 19, потенциал ведет себя физически верно,

как в области растяжения (левый график, часть с отрицательным давлением),

так и в области сжатия (правый график). Эти графики являются разными ча­

стями холодной кривой, которая разделена для наглядности.

Рисунок 20 — Потенциальное взаимодействие для пар атомов F-F, Li-Li и Li-F.

Обе формы потенциала воспроизводят экспериментально наблюдаемую

разницу в 25% между плотностями жидкого и твердого фторида лития в точке

плавления. Эта особенность важна для процесса кавитации растянутой мета­

стабильной жидкости при быстром охлаждении, как будет показано далее.

Потенциал вида (33) температуру плавления 910 К, что существенно ниже

температуры Tm = 990 К, полученной для потенциала вида (34). Поскольку
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значение, полученное с формой потенциальной функции (34), ближе к экспери­

ментальной температуре плавления фторида лития, которая равна Tm = 1118

К, то для расчетов использовалась эта версия потенциала.

Таблица 1 — Коэффициенты для модифицированного потенциала Букингема.

Коэффициенты

Пары атомов
F-F Li-F Li-Li

a4[кДж/моль · нм4] -2.89488E-02 1.09777E-02 -3.38356E-02

a6[кДж/моль · нм6] -2.08844E-04 1.91661E-03 7.55017E-04

a8[кДж/моль · нм8] 2.62536E-06 3.49017E-12 2.67985E-10

b1 1.15

b2 0.569

d[1/нм] 4.96167

rc[Å] 0.875

4.2 Эксперимент с образованием полости

В качестве экспериментов, на которые опирается моделирование, были

выбраны эксперименты, проведенные на EuXFEL (Европейская рентгеновская

лазерная установка на свободных электронах). Воздействие импульсного рент­

геновского излучения на твердотельные материалы создает высокую плотность

поглощенной энергии, которая приводит к течению вещества, абляции, кавита­

ции и отколу [142; 207; 208].

На рисунке 21 показаны результаты сканирующей электронной микро­

скопии, которые позволили получить изображения образованной полости. При

воздействии излучения произошло вдавливание вещества в радиальном направ­

лении. Материал начинает повреждаться тогда, когда происходит превышение

порога по плотности энергии на единицу объема за единичный импульс [208].

Условия эксперимента были следующие. Был взят кристалл фторида ли­

тия диаметром 20 мм и толщиной 2 мм. Образец был установлен в точку с

наибольшей фокусировкой луча и облучался единичным импульсом. Энергия

импульса, который представлял из себя пучок фотонов, имел энергию 9 кэВ,
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Рисунок 21 — Изображения поверхности образца и выреза вдоль оси полости,

образованной рентгеновским пучком во фториде лития. Левое изображе­

ние получено при помощи сканирующего электронного микроскопа. Правое

изображение было получено при сочетании электронной микроскопии и фоку­

сированного ионного пучка [137].

длина волны λ = 0.138 нм. Импульс длился 20 фс и был сфокусирован в пятне

размером 0.41 µm [137].

После облучения и релаксации, кристаллическая структура образца бы­

ла сильно нарушена. Образовался кратер ∼2-3 µm, за ним, в глубину, следует

слой вещества ∼7-10 µm, который образовался при кристаллизации материала

в процессе релаксации. Сама полость имеет длину ∼1000 µm и диаметр ∼0.5-1

µm. Видно, что отношение длины кратера к его радиусу составляет величину

порядка 1000. Сам размер канала является слишком большим для прямого ато­

мистического моделирования из-за ограниченности вычислительных ресурсов.

Поэтому моделирование было разбито на два этапа – как происходит образо­

вание полости в плоскости, перпендикулярной лучу нагрева, и как происходит

тот же самый процесс в конце полости [137].

4.3 Образование полости в плоскости, перпендикулярной лучу

нагрева

В данном разделе будет рассмотрен первый этап моделирования на при­

мере образца цилиндрической геометрии.
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4.3.1 Постановка задачи

Канал, который образовался при облучении кристалла LiF, в масштабах

молекулярной динамики можно считать бесконечно длинным вдоль направле­

ния распространения пучка фотонов. Для исследования процессов, происходя­

щих в направлении, перпендикулярном направлению облучения, моделируется

образец цилиндрической формы (рисунок 22). Он имеет радиус 300 нм (плос­

кость XY, перпендикулярно направлению облучения) и толщину 8 нм (ось Z,

вдоль направления луча).

Рисунок 22 — Схематическое изображение выреза образца.

Физически моделирование можно считать двумерным, так как у нас от­

сутствуют течения вдоль оси Z. Нагрев моделировался при помощи термостата

Ланжевена, радиус пятна нагрева составляет 30 нм, распределение температу­

ры по Гауссу. Материал расплавился до радиуса 23 нм.

На рисунке 23 изображено начальное состояние системы после завершения

нагрева. Максимальная температура равна примерно 30 кК, давление около 90

ГПа, эти величины достигаются на центральной оси. Данное состояние соот­

ветствует величине вложенной энергии 26,96 ГДж/м3. Происходит образование

сильной ударной волны, которая уходит вглубь вещества.
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Рисунок 23 — Начальное состояние системы.

4.3.2 Результаты моделирования процесса образования полости в

перпендикулярной плоскости

Высокое давление в центральной горячей зоне создает расходящуюся

цилиндрическую ударную волну и сходящуюся волну разрежения, что в сово­

купности вызывает радиальное течение материала, приводящее к снижению

давления и температуры внутри вещества. Через некоторое время расхо­

дящаяся ударная волна разделяется на быструю упругую ударную волну

(предвестник) и медленную пластическую ударную волну. Окружающий холод­

ный кристалл повреждается этой пластической ударной волной до тех пор, пока

она достаточно не ослабнет. После прохождения достаточного расстояния от

центральной оси расходящаяся ударная волна затухает и становится чисто упру­

гой. Затем необратимое повреждение прекращается, и холодное твердое тело

начинает упруго сопротивляться радиальному истечению материала из канала.

Вскоре скорость течения снижается до нуля, и остаточное давление в

горячей жидкости внутри канала приходит в механическое равновесие с уси­

ливающимся упругим напряжением в окружающем холодном твердом теле.

Таким образом, цилиндрическая полость все еще не формируется в канале, за­

полненном горячей жидкостью с плотностью в 2-3 раза меньше, чем в твердом

состоянии. На этом этапе акустическая стадия трансформации материала за­
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канчивается и начинается длительная стадия охлаждения жидкости в канале,

приводящая к кристаллизации расплава.

На момент времени 36 пикосекунд ударная волна достигает края кри­

сталла. На рисунке 24 ясно видно анизотропное воздействие материала. Из-за

кубической кристаллической решетки формируются четыре угловых сектора

повреждения вокруг радиальных трещин, что видно на рисунке 24а. Тонкие

красные полосы – повреждения кристаллита, которые вызывают сдвиговые на­

пряжения, изображенные на рисунке 24б. На рисунке 25 изображены значения

величин, срез берется параллельно оси абсцисс (горизонтальное направление

на рисунке 24), исходя из центра пятна нагрева.

Процесс образования полости занимает очень много времени. За это время

ударная волна, отраженная от свободной границы, дойдет до центра образца

и окажет сильное влияние на процесс образования полости. Чтобы этого избе­

жать, проводится обрезка образца. Обрезается образец в той точке радиуса, в

которой радиальные напряжения и скорость близки к нулевым значениям, и

не наблюдается градиента этих величин. Соблюдение таких условий необходи­

мо для того, чтобы после обрезания не образовался скачок давления, который

будет направлен вглубь материала.

На рисунке 26 показано, как меняло свою форму область пятна нагрева

в процессе эволюции системы. Изначально граница области, из которой потом

образовалась полость, находится на отметке 30 нанометров – это граница пятна

нагрева. Тепло от пятна передается прилегающему материалу, плавя его. Ради­

ус расплава достигает своего пика на момент времени 60 пикосекунд, после чего

начинается кристаллизация с последующем уменьшением жидкой фазы. Весь

процесс образования полости занимает большое время с точки зрения моделиро­

вания. Поэтому для ускорения расчёта, применялся термостат для охлаждения

системы. Конечный радиус полости составляет около 25 нанометров, что на

16% меньше, чем пятно нагрева.

На рисунке 27 изображена полость в кристалле фторида лития, которая

полностью сформировалась. Видно, что сила сдвиговых напряжений оказалась

достаточной для того, чтобы разорвать образец вдоль повреждений, который

образовались в самом начале моделирования.
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4.4 Образование полости в плоскости, расположенной вдоль луча

нагрева

В этом разделе будет описан второй этап моделирования процесса обра­

зования полости. Рассмотрим этот процесс вдоль канала, который образуется

вследствие резкого нагрева вещества.

4.4.1 Постановка задачи

В этой части моделирования исследуются процессы, происходящие на

поздней стадии эволюции образования полости. Моделируется одномерное те­

чение в плоскости, расположенной вдоль направления пучка фотонов. Канал

имеет форму цилиндра диаметром 20 нм (плоскость YZ, свободные граничные

условия), длину 1000 нм (ось X, периодические граничные условия) и жесткие

стенки (рисунок 28).

В данном моделировании представляет интерес процесс кристаллизации

вещества вдоль канала при наличии градиента температуры, а не эволюция

ударно-волнового воздействия. Так как с увеличением глубины прохождения

излучения уменьшается количество вложенной энергии в вещество, то и темпе­

ратура канала по всей длине будет отличаться.

Процесс моделирования проводился следующим образом. После создания

длинного кристалла происходило его плавление. Для этого к системе применял­

ся термостат Ланжевена, с помощью которого задается градиент температуры.

В нижней точке канала температура, до которой нагревается образец через

некоторое время, равна 1300 К, в верхней – 1500 К. Границы вдоль оси X перио­

дические, но их влиянием на систему можно пренебречь, так как интересующие

нас процессы происходят в средней области кристалла. По всему цилиндру бы­

ло установлено давление около 1,5 ГПа (рисунок 30), что близко к значению,

сохранившемуся после остановки движения материала в МД-моделировании

ранней стадии эволюции.

После того, как образец расплавился, градиент температуры, который за­

дает термостат, меняется. В верхней точке канала температура теперь задается
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равной 400 К, а в нижней точке канала – 900 К, характерное время охлажде­

ния составляет 200 пс. Таким образом, мы моделируем отдачу тепла из канала в

остальной объем вещества, который происходит при реальном процессе кристал­

лизации. Так как температура в верхней части канала ниже, чем в нижней, то

кристаллизация начинается там раньше.

4.4.2 Результаты моделирования процесса образования полости в

перпендикулярной плоскости

На глубине процесс образования полости происходит медленнее. Это обу­

славливается медленной потерей тепла из горячего расплава, заполняющего

цилиндрический канал, в окружающий холодный кристалл. На поздней стадии

давление в канале снижается из-за охлаждения расплава, но радиус канала

остается практически неизменным, поскольку упругие напряжения, возникшие

в окружающем твердом материале, препятствуют его сужению. Это означает,

что давление в расплаве может стать отрицательным ещё до его затвердева­

ния, что создает условия для кавитации, приводящей к образованию полостей

внутри канала.

На рисунке 29 продемонстрирован весь процесс кристаллизации и кави­

тации в цилиндрическом канале с фиксированными твердыми стенками, через

которые теплоотвод происходит одновременно по всей длине канала. Здесь ле­

вая часть соотносится с верхней частью на рисунке 28, а правая с нижней.

Механизм образования полости заключается в следующем. Расплав имеет

продольный градиент температуры вследствие неоднородности прогрева. Из-за

этого градиента (примерно 0,5 градуса на нанометр) первым начинает процесс

кристаллизации левая часть канала (рисунок 29). Скорость движения фрон­

та кристаллизации контролируется степенью переохлаждения расплава и, в

принципе, может превышать скорость звука, если теплоотвод к стенкам канала

происходит достаточно быстро. Однако скорость охлаждения в данном случае

мала, поэтому процесс кристаллизации протекает со скоростью ниже скорости

звука. Температура опускается ниже точки плавления при движении слева на­

право, а давление равномерно падает, достигая порога кавитации на горячей

стороне (рисунок 30).
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Кавитация начинается, когда отрицательное давление в расплаве опуска­

ется ниже предела прочности жидкости на разрыв. Эта прочность уменьшается

с ростом температуры, поэтому кавитация распространяется справа налево по

каналу в направлении к фронту кристаллизации. Первый разрыв вещества

происходит в районе 1 наносекунды. Расплав рвется с образованием пустого про­

странства. При дальнейшей эволюции процесса кристаллизации разрыв только

увеличивается. Продолжается это до тех пор, пока вся жидкая фаза между

пустотой и твердой фазой не станет кристаллом. Когда встречается фронт

кристаллизации с фронтом кавитации, происходит образования дна полости,

которое имеет плоскую форму.

Следует отметить, что в моделировании кавитация начинается с независи­

мого зарождения нескольких малых полостей на ограниченном участке, однако

вскоре они сливаются в единый пузырь диаметром, соответствующим диамет­

ру канала (20 нм). В экспериментальных условиях диаметр составляет около

600 нм, и кавитация может приводить к образованию похожего на пену мате­

риала, который распадается с образованием капель. В конечном итоге такие

капли достигают холодных стенок полости и затвердевают, как это наблюда­

лось в работе [77]. Однако, такое реализуется только в случае, если стенки уже

находятся в твердом состоянии, то есть при достаточно высокой скорости охла­

ждения расплава в канале. Иначе стенки должны оставаться гладкими.

Таким образом, полость не образуется мгновенно. В основе процесса её

образования лежит кавитация и дальнейшее расширение образовавшегося пу­

зырька. Развитие прекращается тогда, когда происходит встреча с фронтом

кристаллизации и образуется дно полости. Ниже основного дна образуются на­

нополости между твердыми зернами (рисунок 30). Это происходит в результате

быстрой гомогенной кристаллизации, что обусловлено значительно более низ­

кой плотностью расплавленного фторида лития по сравнению с твердым (на

25%).
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а) Центральная симметрия б) Сдвиговые напряжения

в) Радиальное напряжение г) Радиальная скорость

Рисунок 24 — Ударная волна достигла края кристалла, время – 36 пикосекунд.

Цилиндр 24а - параметр центральной симметрии (зеленое – кристалл, красное –

неупорядоченная структура); цилиндр 24б - сдвиговые напряжения, поврежда­

ющие кристалл (более светлый цвет - более высокие значения); цилиндр 24в -

радиальное напряжение (зеленый цвет - отрицательные значения напряжения);

цилиндр 24г - радиальная скорость, уносящая вещество от центра (зеленый цвет

означает направление скорости к центру). Наблюдаемая крестообразная струк­

тура является следствием анизотропии решетки монокристалла фторида лития

и действия ударной волны.
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Рисунок 25 — Срезы цилиндров, изображенные на рисунке 24. Параметр сим­

метрии (1 Цил.) не имеет размерности, сдвиговые напряжения (2 Цил.) и

радиальное напряжение (3 Цил.) – ГПа, радиальная скорость (4 Цил.) – км/с.

Рисунок 26 — Радиус начала твердой фазы относительно центра образца. 30 нм

– граница пятна нагрева в начальный момент времени.
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Рисунок 27 — Конечная картина образования полости, 2D-изображение па­

раметра центральной симметрии. Наблюдаемая крестообразная структура

является следствием анизотропного воздействия ударной волны.

Рисунок 28 — Схематическое изображение канала.
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Рисунок 29 — Процесс кристаллизации и образования полости. Вырезанная

часть канала длиной 280 нм.

Рисунок 30 — Процесс кристаллизации.
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Глава 5. Пластическое термоциклирование поликристалла меди

лазерными импульсами

Мощные лазерные комплексы, способные излучать сильные наносекунд­

ные импульсы с частотой повторения до 50 кГц, нашли своё применение во

многих областях промышленности. Такие комплексы применяют в резке, пайке,

сварке металлов [209; 210], наноструктурировании [211], лазерном термоупроч­

нении [212]. Данные технологические применения основаны на абляционных

явлениях, возникающих при облучении металла [94; 95].

Однако, есть не менее интересные явления, происходящие в твердой фазе

при температурах, близких к температуре плавления. В этом случае вещество

всё ещё находится в твердом состоянии, когда температура тонкого приповерх­

ностного слоя приближается к температуре плавления. В этом слое происходят

термомеханические явления, которые приводят к пластической деформации

кристаллической структуры [96].

Для получения таких эффектов, исследуемое вещество периодически

нагревают и охлаждают. В этой главе будет рассмотрено, какие процессы про­

исходят при подобном воздействии на примере поликристалла меди.

5.1 Оптикопластический эффект

5.1.1 Проявление оптикопластического эффекта в эксперименте

Оптикопластический эффект был обнаружен при исследовании воздей­

ствия мощного наносекундного УФ лазера на поверхность меди [102—106]. Этот

эффект проявляется при воздействии излучения с интенсивностью ниже порога

оптического пробоя. В данной работе рассматривается случай, когда плотность

энергии равна 0.6 Дж/см2 [113; 213]. Результатом проявления эффекта являют­

ся высокотемпературные пластические деформации в приповерхностном слое.

Такая устойчивость меди находит своё применение в цельнометаллических зер­

калах, которые используются в лазерах большой мощности [112].
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Во время работы таких лазеров зеркала подвергаются предельной нагруз­

ке. Значение энергии при этом не выше порога оптического пробоя. Из-за того,

что нагрузка является циклической, через некоторое время поверхность меди

покрывается следами пластической деформации. Такие следы ухудшают опти­

ческие качества меди.

Проявление оптикопластического эффекта заключается в следующем. В

зоне, находившейся под воздействием лазерного излучения, наблюдается нерав­

номерное изменение высоты поверхности. Образуется некоторый перепад высот,

в несколько раз больший, чем изначальная шероховатость образца. Происходит

это по причине активизации дефектов кристаллической структуры, которая

вызывается интенсивным лазерным излучением, воздействующем циклически.

Причем максимальный перепад высот образуется не сразу, происходит его на­

копление.

5.1.2 Проявление оптикопластического эффекта в эксперименте

В качестве экспериментального материала выступила бескислородная

медь с ГЦК решеткой. Образцы были подготовлены так же, как и в работах

[102—106], методика и режимы воздействия были такими же. Облучение прово­

дилось лазером Nd:YAG (355 нм, 10 нс) при частоте повторения импульсов 10

Гц. В результате была получена серия пятен при различной плотности энергии

(от 0,6 до 2,9 Дж/см2). Для исследования был выбран режим с плотностью

энергии 0,6 Дж/см2) [113; 213].

Каждый последующий импульс воздействовал на поверхность, которая

полностью остыла после предыдущего воздействия. Отчетливо наблюдалось,

как лазерное пятно постепенно преобразуется в зависимости от числа импуль­

сов и плотности их энергии. При увеличении количества импульсов и их энергии

пятно становилось всё более похожим на классический лазерный кратер. Обра­

зец, радиусом 20 мм и толщиной 10 мм, имеет на поверхности серию пятен

размером ∼180 мкм. Их отличие друг от друга заключается в количестве им­

пульсов, воздействовавших на них [113; 213].

Для исследования структуры приповерхностного слоя был вырезан обра­

зец из места, которое подвергалось воздействию лазерного излучения. Образец
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представляет из себя тонкую фольгу, вырезанную перпендикулярно к поверх­

ности при помощи метода ионного утонения сфокусированным ионным пучком

в колонне растрового электронно-ионного микроскопа [214].

В результате, было обнаружено, что на поверхности образца (при много­

кратном облучении лазерными импульсами) образуются выступы и впадины

на границах зерен (рисунок 31). Перепад высот этих выступов и впадин может

достигать 1000 нм. Зеленый прямоугольник на рисунке 31 означает место вы­

реза фольги. Её общий вид представлен на рисунке 32, где ясно виден выступ

на поверхности и граница между зернами.

Protrusion

a b

30 mkm 10 mkm

Рисунок 31 — а - лазерный кратер с выступами и впадинами, плотность энер­

гии составляет 0,6 Дж/см2, серия из 15 импульсов; b - в увеличенном масштабе,

зеленый прямоугольник означает область выреза фольги, чья структура демон­

стрируется на рисунке 32.

5.2 Молекулярно-динамическое моделирование

оптикопластического эффекта у поликристалла меди

5.2.1 Постановка задачи

Эксперимент показал, что высота выступов на поверхности меди увели­

чивается с ростом количества импульсов. Предположительно, такой эффект

проявляется из-за циклического нагрева и остывания приповерхностного слоя

меди. Такой процесс ещё называется термоциклированием. На материал воз­

действует лазерный импульс, который приводит к повышению температуры
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GB

Surface 
protrusion

Рисунок 32 — Общий вид фольги с выступом и границей между зернами (обо­

значена буквами "GB"), плотность энергии составляет 0,6 Дж/см2, серия из 15

импульсов.

поверхности от комнатной (около 300 К) до 0,9Tm, где Tm есть температура

плавления. Остальной же материал остается в холодном состоянии.

Для проведения моделирования был создан поликристалл меди с размера­

ми Lx = 46 нм, Ly = 40,7 нм, Lz = 100,1 нм. Граничные условия вдоль осей X

и Y периодические, по оси Z свободные. Всего в кристалле 16 зерен ячеистой

структуры в сечении XY , перпендикулярной по отношению к оси Z. Количе­

ство атомов в моделируемой системе составляет 15771035, в среднем на каждое

зерно 1 миллион атомов. Ориентация зерен задавалась случайным образом че­

рез поворот относительно осей расчетной области.

5.2.2 Первичная подготовка поликристалла перед облучением

После создания кристалла был проведен отжиг. Отжиг и последующие ла­

зерные воздействия моделировались с использованием термостата Ланжевена.

Образец нагревался до температуры T = 1200 K, эта температура держалась

около 1 нс, а затем кристалл охлаждался до температуры 300 К. Этот про­

цесс был необходим для релаксации исходной атомной конфигурации, которая

была неравновесной сразу после создания поликристалла. Когда отжиг был
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завершен, в кристаллической структуре возникли дислокации и межзеренные

границы изменили своё начальное положение. В ходе отжига на поверхности

кристалла образовался перепад высот примерно 1 нм. Ячеистая структура до

и после отжига представлена на рисунке 33.

х

L
y

=
 

Lx =

y

Рисунок 33 — Ячеистая структура до (слева) и после (справа) отжига. Параметр

центральной симметрии решетки без дефектов представлен зеленым цветом;

черный/красный цвет представляет межзеренные границы, в которых общий

порядок нарушен.
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Рисунок 34 — Эволюция ⟨P ⟩ и ⟨T ⟩, усредненных по образцу. Термостат Лан­

жевена применяется вдоль осей X и Y. Тепловое расширение вдоль оси Z

происходит свободно, а продольные напряжения вдоль этой оси равны 0.

5.2.3 Эволюция приповерхностного слоя

После такой подготовки образец подвергался термоциклированию. Моде­

лировалось воздействие, подобно импульсному лазерному нагреву, с последу­
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ющим полным охлаждением до комнатной температуры. За начало расчета

принимается момент, когда был завершен процесс отжига. Всего было смодели­

ровано 5 импульсов. Образец 5 раз нагревался до температуры T ∼ 1300 K и 5

раз охлаждался до температуры T ∼ 300 K. Нагрев занимал примерно 1,2 нс,

столько же затрачивалось времени на остывание. На рисунке 34 демонстриру­

ется, как менялись давление и температура в процессе термоциклирования.

Так как по оси Z граничные условия свободные, то вдоль этой оси сред­

нее напряжение было в районе нуля (⟨Pzz⟩ ∼ 0). Напряжения вдоль осей X

и Y следовали за температурой, так как граничные условия вдоль этих осей

периодические.

Сдвиговое напряжение в течение процесса термоциклирования менялось

значительно. Это вызывало перестройку кристаллической решетки и спо­

собствовало созданию перепада высот поверхности. На рисунке 35 можно

наблюдать, как менялась кристаллическая структура на примере параметра

центральной симметрии. Его величина значительно меньше на стыке границ

зерен, чем у недеформированного материала. В этих местах кристалличе­

ская решетка наиболее подвержена перестроению. Движение границ становится

быстрее при приближении к температуре плавления. При перестройке некото­

рые зерна увеличиваются в размерах, другие же, напротив, уменьшаются и/или

исчезают. В результате моделирования осталось 3 крупных и 7 малых зерна по­

сле 5 импульсов (в начале было 16 зерен).

Для моделируемого поликристалла из 16 зерен оказалось достаточным 5

импульсов, чтобы перепад высот вышел на некоторый уровень и перестал увели­

чиваться. Но в эксперименте такой эффект не наблюдается, так как реальный

кристалл состоит из намного большего количества зерен. В эксперименте рост

продолжался и после 30 импульсов.

Рост высот и углублений низин, из которых получается перепад высот,

наблюдался лишь в некоторых частях моделируемого кристалла. На рисунке

36 показана динамика этого процесса на момент завершения остывания после

импульса. Растут и опускаются одни и те же области кристалла. Лучше всего

перепад высот виден на рисунке 37. Здесь брались вертикальные сечения вдоль

прямой, проходящей через максимум и минимум высоты поверхности. На ри­

сунке 38 показана динамика роста перепада высот. График начинается с точки,

равной 10 Å, что является шероховатостью после отжига. В эксперименте на­

чальная шероховатость составляла 15-20 нм [113; 213].
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Рисунок 35 — Эволюция параметра центральной симметрии у моделируемого

поликристалла меди. Здесь представлены 2D-карты параметра после каждого

цикла нагрева-охлаждения. Исходная структура образца сильно нарушается к

концу моделирования.

5.2.4 Динамика сдвиговых напряжений в поликристалле меди

Поверхность, которая подвергается воздействию лазерного излучения, ис­

пытывает на себе действие сдвиговых напряжений. Эти напряжения возникают

вследствие теплового одноосного сжатия или расширения при охлаждении или

нагреве вещества. При превышении предела текучести происходит сбрасывание

напряжений. Этот предел зависит от ориентации зерен, а также от плотности

дислокаций (которые могут быть накоплены в процессе термоциклирования).

Сброс напряжений происходит в виде пластических деформаций в кристал­

ле. Этот сброс затрагивает и близлежащие зерна, так как от пластически

деформируемого зерна идёт сдвиговая волна. Из-за того, что зерна по-разно­

му реагируют на такое пластическое воздействие, и происходит накопление

перепада высот.

Образец деформируется только вдоль оси Z. Вдоль остальных осей расши­

рения не происходит, так как кристалл находится в периодических граничных
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Рисунок 36 — Эволюция процесса накопления перепада высот. Момент време­

ни t = 0 показывает поверхность перед первым импульсом (после отжига).

Следующие изображения показывают поверхность после полного охлаждения.

На последней картинке изображена линия, вдоль которой брался разрез на ри­

сунке 37.

условиях, поэтому невозможно изменение размеров кристалла в этих направ­

лениях. Такая постановка имитирует одноосное тепловое расширение в пятне,
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Рисунок 37 — Рельеф свободной поверхности в сечении, взятом по черной линии

на рисунке 36. Цветная линия есть иллюстрация высоты относительно нулевого

уровня.
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Рисунок 38 — Накопление перепада высот. Высота измерялась после охлажде­

ния образца.

нагреваемым лазером. Толщина этого пятна намного меньше его радиуса. На ри­

сунке 39 демонстрируются сдвиговые напряжения в образце после завершения

нагрева или остывания. Сдвиговые напряжения в холодном кристаллите ока­

зываются больше, чем в горячем, потому что для пластической деформации

горячего вещества надо приложить меньше усилий. На рисунке 40 продемон­

стрированы значения компонент тензора напряжений вдоль каждой из осей.

Проводилось усреднение значений из центральной области кристалла в коор­

динатах от -10 нм до 10 нм.
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Рисунок 39 — Эквивалентное сдвиговое напряжение σe/2. Значение усредняется

в центральной области образца −10 < X < 10 нм. Красная линия означает

образец после нагрева, синяя - после охлаждения. Штриховой линией показана

последовательность процессов.

Величина перепада высот, как и величины напряжений, через некоторое

время выходят на постоянный уровень. Это означает, что после определенного

цикла нагрева-остывания зерна кристалла перестают реагировать пластически

на воздействие сдвиговых напряжений. В нашем моделировании поликристалл

перестает реагировать после 3 циклов термоциклирования. Сдвиговых на­

пряжений, которые возникают при последующих циклах термоциклирования,

оказывается недостаточно для пластических деформаций. Их максимальная

амплитуда достигает ∼ 0,2 − 0,3 ГПа в горячем состоянии, как видно на ри­

сунке 39. Но такого значения сдвиговых напряжений оказывается достаточным

для изменения положения границ зерен. На рисунке 41 продемонстрирова­

но распределение остаточных напряжений относительно расположения зерен.

Темно-зеленый цвет на рисунке 41С означает величину ∼ 0,1 ГПа, такое

значение имеют межзеренные границы и большая часть мест прохождения

дислокаций (толстые светло-серые полосы на рисунке 41А). На рисунке 41B

показана ориентация зерен относительно друг друга. Все атомы каждого зерна

повернуты на определенный угол, который меняется при прохождении дислока­

ции через кристалл. Светло-зеленый цвет на рисунке 41С имеет значение ∼ 0,5

ГПа. Такую величину сдвиговых напряжений имеет большая часть зерен, по­

этому при последующих циклах термоциклирования максимальной амплитуды

напряжений в горячем состоянии оказывается недостаточной для явных пла­

стических деформаций.
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Рисунок 40 — Изменение значений компонентов тензора напряжений в цен­

тральной области образца, средние значения. Штриховые линии относятся к

моменту времени после нагрева, сплошные линии - после охлаждения. Из-за

периодических ГУ напряжения вдоль осей X и Y отличны от нуля. Вдоль оси

Z напряжения нулевые, так как ГУ вдоль этой границы свободные.

y
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Рисунок 41 — Центральное поперечное сечение холодного образца на момент

времени 9,388 нс (после 4 импульса и охлаждения). A) параметр центральной

симметрии, B) раскраска зерен с различной ориентацией, C) распределение

остаточного эквивалентного напряжения, минимальное σe = 0,1 ГПа напря­

жение в темно-зеленых зернах, максимальное σe = 0,5 ГПа в светло-зеленых.
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Заключение

Основные результаты работы заключаются в следующем.

1. Было проведено большое количество численных расчетов методом

классической молекулярной динамики, которые позволили детально

рассмотреть разные процессы, происходящие при воздействии корот­

кими и ультракороткими лазерными импульсами на конденсированные

среды: формирование ударных волн и пластических деформаций в

алюминии при ультракоротком лазерном воздействии, образование

нанопоры и наноканала в кристалле фторида лития под действием

лазерного излучения в рентгеновском диапазоне энергий, перестройку

зеренной структуры и накопление пластических деформаций в поли­

кристалле меди при термоциклировании лазерными импульсами.

2. Было проведено численное исследование воздействия ультракоротко­

го лазерного импульса на алюминий методом молекулярной динамики.

Показано, что форма ударной волны зависит от выбранной геометрии

(плоская или осесимметричная), причем переход между ними завер­

шается при прохождении волной расстояния, сравнимого с диаметром

пятна нагрева. Установлено, что температура образца влияет на ско­

рость ударного фронта и глубину пластических деформаций: при 850

К глубина деформаций достигает 143 нм против 100 нм при 300 К,

несмотря на меньшую вложенную энергию, так как более горячий

материал легче подвержен пластическим деформациям. Определены

минимальные энергии для начала пластических деформаций: 188,36

Дж/м➨ (300 К) и 166,02 Дж/м➨ (850 К). Результаты согласуются с

экспериментальными данными, демонстрируя образование дислокаций

и модифицированной структуры в приповерхностном слое алюминия.

Полученные результаты важны для разработки методов лазерного тер­

моупрочнения материалов.

3. Было проведено исследование образования нанопоры в кристалле

фторида лития под действием жесткого рентгеновского излучения.

На основе модифицированного потенциала Букингема выполнено мо­

делирование двухэтапного процесса: в перпендикулярной плоскости

ударная волна создает анизотропные повреждения, приводящие к фор­
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мированию поры, а вдоль направления излучения кавитация в расплаве

и последующая кристаллизация формируют протяженный наноканал.

Результаты согласуются с экспериментальными данными EuXFEL и

подтверждают возможность управления наноструктурированием мате­

риалов с помощью сверхкоротких рентгеновских импульсов.

4. Проведено исследование термоциклирования поликристалла меди под

действием лазерных импульсов наносекундной длительности. Экспе­

риментально выявлен оптикопластический эффект, проявляющийся в

образовании выступов и впадин на поверхности. Методом молекулярно­

динамического моделирования установлено, что циклический нагрев

и охлаждение приводят к перестройке зеренной структуры, накопле­

нию сдвиговых напряжений и пластическим деформациям, которые

стабилизируются после нескольких циклов нагрева/охлаждения в рас­

чете, но в эксперименте продолжаются и через несколько десятков

циклов. Полученные результаты имеют важное значение для понима­

ния поведения меди в условиях многократного лазерного воздействия,

в частности, при создании устойчивых оптических элементов и управле­

нии технологическими процессами, например, диффузионной сваркой.

Таким образом, были продемонстрированы различные моделирования для раз­

личных веществ в конденсированном состоянии. Все проделанные расчеты

имеют связь с экспериментами и с реальными технологическими приложени­

ями.
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