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Аннотация. Методом молекулярной динамики исследованы кинетика и механизмы плавления моно-

кристалла α-железа, индуцированного воздействием одиночного пикосекундного лазерного импульса. Для 

имитации быстрого поверхностного нагрева использовался подход, при котором начальное распределение 

температуры задавалось в соответствии с решением уравнения теплопроводности с учетом теплофизических 

свойств материала и параметров облучения. Ключевым варьируемым фактором, определяющим тепловое 

состояние системы, выступала плотность энергии лазерного импульса. В результате компьютерного экспе-

римента зафиксировано образование двухфазной системы «расплав-твердое тело» и изучена ее эволюция. С 

помощью алгоритма анализа общих соседей и последующего построения изоповерхности на основе скаляр-

ного поля локальной структурной упорядоченности проведена идентификация положения межфазной гра-

ницы в различные моменты модельного времени. Анализ показал одновременную реализацию гетерогенно-

го и гомогенного механизмов плавления, что является прямым указанием на достижение кристаллической 

решеткой существенного перегретого состояния. На основе анализа перемещения межфазной границы 

определена зависимость скорости фронта плавления от величины перегрева в широком диапазоне плотно-

стей мощности энергии облучения. Установлено, что при перегревах свыше 300 К скорость фронта достига-

ет значений порядка нескольких сотен метров в секунду. Показано, что полученная зависимость удовлетво-

рительно описывается в рамках модифицированной кинетической модели Вильсона-Френкеля, что под-

тверждает возможность применения данного феноменологического подхода для описания сверхбыстрых 

фазовых переходов. Полученные количественные данные могут быть применены для верификации контину-

альных моделей и оптимизации режимов прецизионной лазерной микрообработки и абляции, где критиче-

ски важен контроль глубины и морфологии расплавленной зоны. 

Ключевые слова: лазерный импульс, молекулярная динамика, железо, фазовый переход, плавление, 

скорость межфазной границы  
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Abstract. The kinetics and mechanisms of melting of an α-iron single crystal induced by a single picosecond 

laser pulse were studied using molecular dynamics simulation. To simulate rapid surface heating, an approach was 

used in which the initial temperature distribution was specified in accordance with the solution of the heat conduc-

tion equation, taking into account the thermophysical properties of the material and the irradiation parameters. The 

key variable factor determining the thermal state of the system was the energy density of the laser pulse. A computer 

experiment detected the formation of a two-phase "melt-solid" system and studied its evolution. Using a common 

neighbor analysis algorithm and subsequent construction of an isosurface based on a scalar field of local structural 

ordering, the position of the interphase boundary was identified at various points in the simulation time. The analy-

sis revealed the simultaneous occurrence of heterogeneous and homogeneous melting mechanisms, which directly 

indicates that the crystal lattice has reached a significant superheated state. Based on an analysis of interphase 

boundary displacement, the dependence of melting front velocity on superheating was determined over a wide range 

of irradiation power densities. It was found that at superheats above 300 K, the front velocity reaches values on the 

order of several hundred meters per second. It was shown that the resulting dependence is satisfactorily described by 

the modified Wilson-Frenkel kinetic model, confirming the applicability of this phenomenological approach to de-

scribing ultrafast phase transitions. The obtained quantitative data can be used to verify continuum models and op-

timize precision laser micromachining and ablation modes, where control of the depth and morphology of the melt-

ed zone is critical. 
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Введение 

Лазерная импульсная обработка 

материалов является одним из наиболее 

динамично развивающихся направлений 

современной лазерной физики и 

материаловедения. Особый интерес в 

последние десятилетия представляет переход к 

ультракоротким (пико- и фемтосекундным) 

лазерным импульсам, что кардинально 

изменяет характер взаимодействия излучения с 

веществом. В отличие от длинных 

(наносекундных) импульсов, где доминируют 

тепловые процессы, ультракороткие импульсы 

обеспечивают сверхбыструю доставку энергии 

непосредственно в электронную подсистему 

материала. Это приводит к реализации 

нестационарных и неравновесных режимов, 

при которых релаксационные процессы 

(электрон-фононное взаимодействие, 

теплопроводность) начинают играть 

определяющую роль в последующей 

трансформации вещества. 
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Исследование фазовых переходов, в 

частности, плавления металлов под 

воздействием пикосекундных лазерных 

импульсов, представляет собой 

фундаментальную научную задачу. 

Классические модели плавления, основанные 

на концепции квазистатического нагрева, 

оказываются неприменимыми в условиях 

экстремально высоких скоростей нагрева и 

существенного отклонения от 

термодинамического равновесия между 

электронами и кристаллической решеткой. В 

таких условиях возможно возникновение таких 

явлений, как фазовый взрыв, гомогенное 

зарождение центров плавления, подавление 

испарения за счет инерционного удержания 

вещества, а также реализация метастабильных 

состояний (например, перегретого твердого 

тела) [1-3]. 

Актуальность данной работы обусловлена 

не только необходимостью углубления 

понимания физики сверхбыстрых процессов, но 

и широкими практическими приложениями. 

Управляемое пикосекундное лазерное 

воздействие на железо открывает широкие 

возможности для реализации таких 

высокоточных технологий, как сверхбыстрая 

закалка с формированием неравновесных 

структур, поверхностное упрочение без 

существенного изменения геометрии изделия, 

импульсное легирование путем перемешивания 

материала в расплавленной зоне, а также 

лазерная абляционная очистка поверхности от 

оксидов и загрязнений. Эффективность и 

качество этих технологий напрямую зависят от 

точного контроля над процессами плавления и 

последующей перекристаллизации, что 

невозможно без детального знания их кинетики 

и механизмов на микро- и наноуровне. 

Целью настоящего исследования является 

моделирование и анализ процесса 

инициирования и развития плавления в 

металлической мишени (на примере железа) 

под воздействием одиночного пикосекундного 

лазерного импульса. 

Новизна исследования заключается в 

получении новых количественных данных о 

зависимости скорости фронта плавления 

железа от величины перегрева в диапазоне 

температур, который ранее был исследован 

недостаточно. 

Материалы, методы и методики 

исследования 

Моделирование методом молекулярной 

динамики проводилось на прямоугольной рас-

четной ячейке, представляющей собой моно-

кристалл железа. Ориентация ячейки была вы-

брана таким образом, чтобы координатные оси 

совпадали с ортогональными кристаллографи-

ческими направлениями: [100], [010] и [001]. 

Для имитации поверхности вдоль одного из 

направлений использовались свободные гра-

ничные условия, а вдоль оставшихся двух – пе-

риодические. Описание межатомных взаимо-

действий осуществлялось при помощи потен-

циала погруженного атома (EAM), параметры 

которого взяты из работы [4]. Интегрирование 

уравнений движения выполнялось по скорост-

ному алгоритму Верле с временным шагом 1 

фс. Все расчеты были проведены с использова-

нием открытого программного пакета для мо-

лекулярной динамики XMD [5]. Визуализация 

атомных конфигураций и результатов анализа 

структуры с применением специализированных 

алгоритмов, выполнялась с помощью про-

граммного пакета OVITO [6]. 

Лазерный нагрев имитировался созданием 

пространственно-неоднородного распределе-

ния кинетической энергии атомов, формирую-

щего температурный градиент от поверхности 

вглубь кристалла. Это распределение соответ-

ствовало решению уравнения теплопроводно-

сти с учетом поглощательной способности ма-

териала, его теплофизических свойств и пара-

метров облучения (длительности импульса и 

плотности мощности q). Более подробно про-

цедура моделирования описана в [7, 8]. 

Необходимо оговорить, что для моделиро-

вания воздействия лазерного импульса на ме-

талл часто используют комбинацию классиче-

ского метода молекулярной динамики и урав-

нения двухтемпературной модели [9]. При этом 

для учета обмена энергией между электронами 

и решеткой вводится дополнительный член в 

уравнения движения. Применение такого ги-

бридного подхода оправдано при изучении воз-

действия фемтосекундных лазерных импульсов 

[10-13]. Так как мы рассматриваем лазерный 

импульс длительностью 10 пс, которое на по-

рядок превышает время установления равнове-

сия между электронами и решеткой атомов, то 

внесение корректировок в уравнения движения 

не требовалось. 
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Результаты и их обсуждение 

Процесс моделирования характеризовался 

быстрым нагревом приповерхностной области 

расчетной ячейки, испарением атомов с по-

верхности и формированием двухфазной си-

стемы «расплав–твердое тело». 

Для идентификации границы раздела твер-

дой и жидкой фазы можно воспользоваться ме-

тодом построения изоповерхности на базе ска-

лярного поля локальной структурной упорядо-

ченности. В данном случае строится непрерыв-

ная трехмерная сетка, которая разделяет обла-

сти с «идеальной» кристаллической структурой 

и с нарушенной упорядоченностью [14]. Для 

этого производится анализ общих соседей, что-

бы идентифицировать тип упаковки (при по-

мощи метода CNA), и для каждого атома вы-

числяется показатель, характеризующий сте-

пень соответствия его локального окружения 

эталонной кристаллической решётке. Далее по-

лученные значения упорядоченности в точках 

расположения атомов интерполируются на 

трехмерную сетку, что создает непрерывное 

скалярное поле, а затем строится треугольная 

сетка, аппроксимирующая поверхность некото-

рого уровня, который определяет порог между 

рассматриваемыми областями («расплав–

твердое тело»). 

На рисунке 1 представлен фрагмент рас-

четной ячейки в различные моменты времени, 

демонстрирующий наличие поверхности разде-

ла фаз, и из которого видно, что в течение чис-

ленного эксперимента межфазная граница 

смещается от поверхности вглубь кристалла, 

так как в данном случае температура модели-

руемой системы превышает температуру плав-

ления железа. Кроме того, применяемый метод 

визуализации показывает, что существуют об-

ласти плавления, формирующиеся непосред-

ственно в твердой фазе. Это свидетельствует о 

том, что моделируемая система пребывает в 

перегретом состоянии, при котором реализует-

ся еще один механизм плавления – объемный. 

Таким образом, в нашем случае нагрев осу-

ществляется со скоростью, при которой реали-

зация только поверхностного механизма плав-

ления становится не достаточным откликом на 

внешнее воздействие – к моменту приближения 

межфазной границы в объеме кристалла уже 

происходят структурные преобразования. 

 

Рис.1. Визуализация межфазной границы «твердое тело - жидкость» в различные моменты компьютерного 

эксперимента (q = 5 ГВт/см
2
): 4 (а), 6 (б) и 8 (в) пс модельного времени 

Fig. 1. Visualization of the solid-liquid interface at different moments of the computer experiment (q = 5 GW/cm
2
): 

4 (a), 6 (b) and 8 (c) ps of model time

Напомним, что плавление твёрдых тел 

представляет собой сложный физический про-

цесс, для описания которого традиционно рас-

сматривается два механизма – гетерогенный 

(поверхностный) и гомогенный (объёмный).  

Гетерогенное плавление рассматривается 

как движение сплошной среды с поверхностью 
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разрыва, на которой происходит скачкообраз-

ное изменение термодинамических и теплофи-

зических параметров вещества. В рамках клас-

сической термодинамики этот процесс отно-

сится к фазовому переходу первого рода, про-

текающему при определённой равновесной 

температуре плавления Tпл, при которой сво-

бодные энергии Гиббса твёрдой и жидкой фаз 

равны. 

Гомогенный механизм плавления предпо-

лагает флуктуационное зарождение новой фазы 

(жидкости) внутри некоторого объёма кристал-

ла, усиливающееся при повышении температу-

ры. Данный механизм возможен при условии 

перегрева кристаллической решётки выше Tпл. 

Необходимо отметить, что процессы ла-

зерного плавления при условии длительного 

воздействия и медленного нагрева образца, 

рассматриваются в рамках квазистационарных 

условий, т.е. когда фазовый переход происхо-

дит при постоянной Tпл и вся подводимая энер-

гия тратится на перестройку структуры решет-

ки. Однако при быстром лазерном нагреве ско-

рость подвода энергии настолько велика, что 

кристаллическая решётки просто не успевает 

перестраиваться при постоянной температуре и 

фазовый переход происходит в некотором диа-

пазоне температур. 

Основной кинетической характеристикой 

гетерогенных фазовых переходов является ско-

рость межфазной границы. Согласно термоди-

намическому подходу, эта величина при малых 

отклонениях от равновесного состояния линей-

но пропорциональна величине перегрева: 

v(Т) ≈ μΔT,  (1) 

где ΔT = T – Tпл, Т – текущая температура об-

разца, μ – константа пропорциональности (ки-

нетический коэффициент). 

В работе [15] показано, что температурная 

зависимость скорости (1) остается справедли-

вой в том числе и для некоторого малого тем-

пературного диапазона перегретых состояний 

твердой фазы вблизи Tпл, при котором она во 

многом определяется разницей свободных 

энергий кристалла и жидкости, а аналитическое 

выражение для μ может быть получено исходя 

из кинетического подхода в рамках феномено-

логической теории Вильсона-Френкеля, со-

гласно которой скорость межфазной границы 

связана с диффузией атомов в жидкой фазе. 

Лазерное облучение материала приводит к 

неоднородному и нестационарному нагреву. 

Фронт плавления обычно распространяется от 

облучаемой поверхности вглубь материала, а 

после окончания действия импульса происхо-

дит затвердевание, при которой фронт кристал-

лизации движется в обратном направлении. В 

данном случае для определения распределения 

температурных полей в твёрдой и жидкой фа-

зах, а также для определения положения меж-

фазной границы в каждый момент времени, 

требуется решение задачи Стефана, при поста-

новке которой делается обобщение квазистаци-

онарных моделей плавления на случай неста-

ционарного и неоднородного нагрева. Анали-

тическое решение задачи Стефана для условий 

лазерного нагрева является сложной математи-

ческой задачей, и обычно его получают с при-

менением численных методов. Тем не менее, в 

рамках молекулярно-динамического моделиро-

вания достаточно успешно осуществляется ис-

следование кинетики быстрых фазовых пере-

ходов. Так, например, в работах [16, 17] авторы 

демонстрируют удовлетворительное соответ-

ствие результатов моделирования металлов, 

пребывающих в перегретых состояниях (в 

среднем температура моделируемой системы 

превышает Tпл на 20%), со значениями скорости 

межфазной границы, вычисленной в рамках 

модифицированной кинетической модели 

Вильсона-Френкеля: 

 
где ,  – параметры аппроксимации, k – 

Постоянная Больцмана, m – масса частицы, Lпл 

– скрытая теплота плавления. 

В нашем случае оценка скорости фронта 

межфазной границы выполнялась следующим 

образом. В расчетной ячейке определялось по-

ложение границы раздела в различные момен-

ты времени (см. рис. 2.а), затем, зная за какой 

временной интервал граница переместилась че-

рез выбранную область, вычислялась средняя 

температура данной области на этом же интер-

вале. Таким образом, варьируя q и, как след-

ствие, нагрев расчетной ячейки, вычислялось 

множество точек зависимости v(T). Влияние q 

на скорость фронта плавления можно оценить 

по уменьшению доли атомов, принадлежащих 

ОЦК-фазе в течение вычислительного экспе-

римента (см. рис. 2.б). 



Оценка скорости распространения фронта плавления в железе, подвергнутом  

воздействию пикосекундного лазерного импульса 

 

BPMS. 2026; 23(2): 180-188 

185 

 

Рис.2. Изменения положения фронта межфазной границы «расплав–твердое тело» относительно  

поверхности кристалла (а) и доли атомов расчетной ячейки, принадлежащих ОЦК-фазе (б),  

в течение компьютерного эксперимента при различной плотности мощности излучения 

Fig. 2. Changes in the position of the melt-solid interphase boundary front relative to the crystal surface (a) and the 

proportion of atoms in the computational cell belonging to the bcc phase (b) during a computer experiment  

at different radiation power densities

Для сопоставления результатов моделиро-

вания с модифицированной кинетической мо-

дели Вильсона-Френкеля методом наименьших 

квадратов по полученным значениям (добавля-

лась еще очевидное условие, что при Т = Тпл 

скорость фронта равна 0) определялись пара-

метры аппроксимации в уравнении (2) и стро-

ился график функции v(T) (см. рис. 3) (на гра-

фике заданы планки 10%-погрешности). 
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Рис.3. Зависимость скорости фронта межфазной 

границы «расплав–твердое тело» от величины  

перегрева моделируемой системы 

Fig. 3. Dependence of the velocity of the melt-solid  

interphase boundary front on the superheating value of 

the simulated system 

 

В нашем случае удалось определить ско-

рость фронта при большем перегреве модели-

руемой системе по сравнению с работами [16, 

17] (поэтому для наглядности по оси абсцисс 

приводится ΔT), и полученное значение скоро-

сти выше, но не противоречащее результатам 

сторонних авторов (например, можно сделать 

вывод из графика, представленного в работе 

[16], что при ΔT ≈ 300 К скорость равна 280 

м/с). Различия в полученных значениях α и β 

вряд ли можно считать большим недостатком, 

так как сами авторы [16] указывают на то, что 

эти параметры необходимы лишь для достиже-

ния точности зависимости v(T) на широком 

температурном интервале. И, кроме того, необ-

ходимо учесть наличие объемного механизма 

плавления, из-за которого в отдельных случаях 

наблюдалось скачкообразное изменение поло-

жения межфазной границы (см. рис. 2.а), что в 

итоге привело к более высоким скоростям 

фронта.  

Также необходимо оговорить, что в ряде 

работ [15, 18] приводятся результаты, свиде-

тельствующие о том, что скорость фронта 

межфазной границы зависит от кристаллогра-

фического направления, по крайней мере, для 

температурного диапазона вблизи Тпл. Для изу-

чения этого вопроса нами было проведено до-

полнительное исследование при изменении 

кристаллографической ориентации расчетной 

ячейки (рассматривалась поверхности вдоль 
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направлений [111], [110]  и [112] ), но полу-

ченные различия в скорости можно свести 

лишь к статистической погрешности и, таким 

образом, следует признать, что при высокой 

степени перегрева системы этот фактор стано-

виться не существенным. 

Заключение. 

В рамках молекулярно-динамического мо-

делирования проведено исследование кинетики 

плавления монокристалла железа, индуциро-

ванного пикосекундным лазерным импульсом.  

Визуализация процесса с использованием 

метода построения изоповерхности на основе 

поля локальной упорядоченности позволила 

однозначно идентифицировать межфазную 

границу «твердое тело–жидкость» и отследить 

ее эволюцию во времени. Обнаружено одно-

временное протекание двух механизмов плав-

ления: гетерогенного (с движением четкой гра-

ницы из приповерхностной области) и гомо-

генного (с флуктуационным зарождением жид-

кой фазы в объеме). Это является прямым сви-

детельством достижения перегретого состояния 

кристаллической решетки при моделируемых 

скоростях нагрева.  

Количественная оценка скорости движения 

фронта плавления v(T) в зависимости от вели-

чины перегрева системы ΔT, индуцированного 

варьированием плотности мощности энергии 

лазерного импульса q, показала, что достигае-

мые значения составляют нескольких сотен 

метров в секунду. Полученная температурная 

зависимость скорости удовлетворительно ап-

проксимируется модифицированным уравнени-

ем кинетической теории Вильсона-Френкеля. 

Это подтверждает применимость данного фе-

номенологического подхода для описания ки-

нетики фазовых переходов не только вблизи 

равновесия, но и в условиях значительного пе-

регрева.  

Таким образом, проведенное исследование 

вносит вклад в понимание механизмов и кине-

тики сверхбыстрого лазерного плавления ме-

таллов. 
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