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Аннотация. Более полное понимание процессов взаимодействия лазерного излучения с веществом мо-

жет способствовать развитию технологий лазерного синтеза материалов с уникальными свойствами, нано-

структурирования поверхностей обрабатываемых твердых тел и так далее. Затруднения, связанные с пря-

мыми наблюдениями различных быстропротекающих процессов, способствуют развитию применения мето-

дов компьютерного моделирования для их изучения. В данной работе представлены результаты моделиро-

вания процессов уменьшения пористости поверхностных слоев железа, которая образовалась в результате 

лазерного импульсного воздействия. Исследование проводилось с применением потенциала, рассчитанного 

в рамках метода погруженного атома. Изучаемая модель подвергалась структурному анализу с применением 

апробированных алгоритмов, позволяющему количественно оценить площадь поверхности пустот в объеме 

кристалла. Рассматривались расчетные ячейки, содержащие пустоты в аморфной области, которые остаются 

устойчивыми при охлаждении модели, соответствующему процессу естественного охлаждения твердого те-

ла в окружающей среде, что описывается математическим выражением. Очевидным подходом избавления 

от дефектов является отжиг твердого тела. Показано, что после отжига при температуре, значение которой 

не превышает половину от температуры плавления, поры сохраняются. Учитывая, что основным механиз-

мов уменьшения пористости рассматривается диффузионно-вязкое течения вещества в пустоты, и тот факт, 

что диффузия в аморфной фазе происходит более интенсивно, чем в кристаллической, необходимо было 

создать в модели условия, когда при заданной температуре процесс кристаллизации замедляется. Подобные 

условия были достигнуты путем деформирования расчетной ячейке. В результате показано, что и при сжа-

тии, и при растяжении наблюдается уменьшение пустот. 
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Abstract. A more complete understanding of the processes of interaction of laser radiation with matter can con-

tribute to the development of technologies for laser synthesis of materials with unique properties, nanostructuring of 

surfaces of treated solids, and so on. Difficulties associated with direct observations of various fast processes con-

tribute to the development of the use of computer simulation methods for their study. This paper presents the results 

of modeling the processes of reducing the porosity of the surface layers of iron, which was formed as a result of la-

ser pulsed exposure. The study was carried out using the potential calculated within the embedded atom method. 

The model under study was subjected to structural analysis using proven algorithms, which makes it possible to 

quantify the surface area of voids in the bulk of the crystal. We considered computational cells containing voids in 

the amorphous region, which remain stable when the model is cooled, which corresponds to the process of natural 

cooling of a solid in the environment, which is described by a mathematical expression. An obvious approach to get 

rid of defects is to anneal the solid. It is shown that pores are preserved after annealing at a temperature not exceed-

ing half of the melting temperature. Taking into account that the main mechanisms for reducing porosity are the dif-

fusion-viscous flow of matter into voids, and the fact that diffusion in the amorphous phase is more intense than in 

the crystalline one, it was necessary to create conditions in the model when the crystallization process slows down at 

a given temperature. Similar conditions were achieved by deforming the computational cell. As a result, it is shown 

that both under compression and under tension, a decrease in voids is observed. 
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Введение 

Наносекундные лазерные импульсы широ-

ко используются при обработке материалов. 

Взаимодействие лазерного излучения с поверх-

ностью твердого тела является достаточно 

сложным процессом и представляет собой со-

вокупность целого ряда физических явлений. 

Нагрев поверхности при таком воздействии 

приводит к лазерно-индуцированным фазовым 

переходам, кинетика которых отличается от 

кинетики подобных процессов при более мед-

ленно нагреве [1]. Кроме того, в поверхностных 

слоях материала формируются различные де-

фектные образования: абляционные кратеры, 

скопления дислокаций и трещин, поры и т.п. [2-

6]. Очевидно, что более детальное изучение 

процессов дефектообразования и последующей 

эволюции дефектной структуры является акту-

альной задачей, так как лазерные технологии 

обработки материалов обладают целым рядом 

достоинств. Но основные сложности заключа-

ются в невозможности непосредственного на-

блюдения подобных быстропротекающих про-
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цессов. Поэтому в данном случае компьютер-

ное моделирование может рассматриваться как 

один из приоритетных методов исследования. 

Ранее авторами в рамках молекулярно-

динамического моделирования был исследован 

процесс структурных изменений поверхност-

ных слоев кристалла при внешнем высокоэнер-

гетическом воздействии, приводящему к не-

равномерном нагреву с последующим естест-

венным остыванием [8, 9]. Визуализация рас-

четной ячейки, подверженной такому воздейст-

вию, продемонстрировала образование пустот в 

аморфной области, которые постепенно запол-

нялись веществом. Но, при этом были выявле-

ны значения плотности энергии лазерного из-

лучения, при которых образуемые пустоты ос-

таются не заполненными в течение всего вре-

мени моделирования. Вызывает интерес опре-

деление условий, позволяющих избавиться от 

данных пустот, чему и посвящена данная рабо-

та. 

Материалы, методы и методики 
исследования 

В качестве метода исследования был вы-

бран метод молекулярной динамики в связи с 

тем, что он позволяет осуществлять моделиро-

вание различных статистических ансамблей и 

позволяет сопоставить модельное время с фи-

зическим. Расчетная ячейка состояла из 48000 

частиц, взаимодействие между которыми опи-

сывалось с помощью потенциала, рассчитанно-

го в рамках метода погруженного атома, пара-

метры которого брались из работы [10]. Харак-

теристики модели подбирались таким образом, 

чтобы она соответствовала кристаллу α-Fe. Для 

имитации бесконечной протяженности кри-

сталла по координатным осям X и Z применя-

лись периодические граничные условия, а для 

имитации поверхности по оси Y – свободные 

граничные условия. При интегрировании урав-

нений движения использовался скоростной ал-

горитм Верле с временным шагом 1 фс. Под-

держание постоянной температуры, с учетом 

того, что моделировался канонический ан-

самбль, достигалось применением пропорцио-

нального термостата. Все вычисления осущест-

влялись при помощи свободно-

распространяемого пакета XMD [11]. 

В качестве стартовой исследуемой конфи-

гурации частиц использовались результаты мо-

делирования, полученные при проведении ис-

следований, описанных в [8, 9]. Так, на рис.1а, 

представлена расчетная ячейка, полученная по-

сле 30 пс модельного времени при плотности 

энергии лазерного излучения 465 МВт/см
2
. 

Цветом выделены частицы, идентифицируемые 

как имеющие локальное окружение, соответст-

вующее ОЦК-решетке кристалла. Идентифика-

ция осуществляется с применением метода уг-

лов и связей Экленда-Джонса [12], который 

анализирует распределение углов, образован-

ных парами соседей центрального атома. Бли-

жайшее окружение бесцветных частицы не 

идентифицируется как имеющее дальний поря-

док, и считаются принадлежащими аморфной 

фазе. Также на рис.1а наблюдаются агломера-

ции частиц, оторванных от поверхности. При 

дальнейшем исследовании они удаляются из 

системы и не рассматриваются. 

   

                       а)                                       б) 

Рис.1. Визуализация начальной конфигурации 

расчетной ячейки (а) и присутствующих 

в ней пустот (б) 

Fig.1. Visualization of the initial configuration 

of the computational cell (a) and voids present in it (b) 

На рис.1б представлена визуализация пус-

тот в расчетной ячейке с применением метода 

альфа-формы Эдельсбруннера и Мюкке, в ко-

тором геометрическое множество точек объе-

диняется поверхностной сеткой при помощи 

тетраэдризации Делоне с последующей проце-

дурой сглаживания. В данном методе иденти-

фикация пустоты в объеме осуществляется пу-

тем вписывания виртуальной сферы в межчас-

тичное пространство. При расчетах радиус сфе-

ры задавался равным межатомному расстоя-

нию, и, следовательно, непопадание частиц в 

эту сферу рассматривалось как пустота. 
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Визуализация моделируемой расчетной 

ячейки осуществлялась при помощи пакета 

OVITO [13]. 

Результаты и их обсуждение 

Как сообщалось ранее, исследуемая пусто-

та остается стабильной в процессе моделирова-

ния естественного охлаждения, которое дости-

гается путем постепенного снижения темпера-

туры расчетной ячейки в соответствии с уста-

новленной закономерностью. Поэтому на на-

чальном этапе расчетная ячейка подвергалась 

отжигу при постоянной температуре. Для того 

чтобы оценить изменения размеров пустот в 

результате постепенного наполнения их веще-

ством выполнялся расчет поверхности пор в 

объеме ячейки (без учета свободной поверхно-

сти кристалла) с применением метода Делоне, 

описанного выше. Очевидно, что в большей 

расчетной ячейке будет формироваться боль-

шее число пор, поэтому вычисленные значения 

площади поверхности переводились в безраз-

мерную величину, представляющую собой от-

ношение площади поверхности пустоты к пло-

щади поверхности расчетной ячейки. Кроме то-

го, задаваемая при моделировании температура 

отжига должна сопоставляться с каким-либо 

известным значением, в качестве которого бы-

ла выбрана температура плавления железа. Ре-

зультаты вычислений приведены на рис.2. 

 

Рис.2. Изменение относительной свободной поверхности пустот расчетной ячейки 

(Sп – площадь поверхности пустоты, S0 – площадь поверхность расчетной ячейки в начальный момент 

времени) в процессе моделирования при поддержании постоянной температуры (задается как доля темпера-

туры плавления Тпл) 

Fig.2. Change in the relative free surface of the voids of the computational cell (Sp is the surface area of the void, 

S0 is the surface area of the computational cell at the initial moment of time) during the simulation 

while maintaining a constant temperature (given as a fraction of the melting temperature Tm) 

Как следует из рис.2 при температуре от-

жига меньше 0,5·Тпл пустоты сохраняются в 

расчетной ячейке. Следовательно, непосредст-

венно отжигом избавится от пустот удается 

лишь при относительно высоких температурах. 

Ранее, в работах [8, 9], авторами в качестве ос-

новного механизма исчезновения пустот рас-

сматривалось диффузионно-вязкое течение ве-

щества в поры. Очевидно, что данный процесс 

во многом зависит от температуры расчетной 

ячейки, поэтому при не высокой температуре 

отжига пустоты остаются.   

Если визуализировать изменение структу-

ры в процессе отжига, то можно заметить, что 

распространяющийся в процессе моделирова-

ния фронт кристаллизации огибает пустоты, не 

вызывая их полного заполнения веществом (см. 

рис.3), и поры, присутствующие изначально в 

аморфной области сохраняются и после кри-

сталлизации. Учитывая, что диффузия в 

аморфном теле протекает более интенсивно 

чем в кристаллическом, и чему есть различные 

объяснения [14, 15], в кристаллической области 

пора остается стабильной при заданной темпе-

ратуре. 
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                                            а)                                              б)                                             в) 

Рис.3. Визуализация расчетной ячейки в процессе отжига при температуре 0,3·Тпл через 15 (а), 

30 (б) и 60 (в) пс 

Fig.3. Visualization of the computational cell during annealing at a temperature of 0.3·Tm after 15 (a), 

30 (b), and 60 (c) ps 

Движущей силой процесса кристаллизации 
является стремление системы достичь состоя-
ния, характеризующегося минимумом свобод-
ной энергии, при этом, чем больше разница 
свободных энергий жидкой и твердой фазы, 
тем выше скорость движения фронта кристал-
лизации. Следовательно, одним из способов 
замедления фронта может быть уменьшение 
этой разницы путем повышения свободной 
энергии твердой фазы, например, при помощи 

деформирования расчетной ячейки. Поэтому на 
следующем этапе исследования моделирова-
лось силовое воздействие на кристалл. Дефор-
мация создавалась путем изменения равновес-
ного значения параметра решетки. Рассматри-
валась двухосная деформация по осям X и Z. 
Результаты расчетов площади поверхности 
пустот при различной величине деформации 
расчетной ячейки представлены на рис.4. 
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Рис.4. Изменение относительной свободной поверхности пустот расчетной ячейки в процессе 

моделирования при различной величине деформации сжатия (а) 

и растяжения (б) (температура расчетной ячейки 0,3·Тпл) 

Fig.4. Change in the relative free surface of the voids of the computational cell during simulation at different 

values of compression (a) and tension (b) deformation (temperature of the computational cell 0.3·Tm) 

При деформации сжатия уменьшение пус-
тот идет более интенсивно, так как в данном 
случае кроме уменьшения скорости фронта 
кристаллизации происходит уменьшение сво-
бодного объема в решетке, и площадь поверх-
ности уменьшается. При деформации растяже-
ния объем пустоты увеличивается, поэтому при 
небольшой величине деформирования расчет-

ной ячейки механизм диффузионно-вязкого те-
чения вещества в пору при уменьшении скоро-
сти фронта кристаллизации не может оказать 
доминирующего воздействия, но при деформи-
ровании с величиной 5 % данный механизм на-
чинает доминировать и площадь поверхности 
поры начинает стремительно уменьшаться. 
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Для подтверждения уменьшения скорости 
фронта кристаллизации при деформировании 
расчетной ячейки была выполнена оценка доли 
атомов, локальное окружение которых соответ-

ствует ОЦК-решетке, то есть кристаллической 
фазе, в общем числе моделируемых частиц. Ре-
зультаты вычислений приведены на рис.5. 
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Рис.5. Изменение доли частиц расчетной ячейки, локальное окружение которых соответствует 

ОЦК-решетке, в процессе моделирования при различной величине деформации сжатия (а) 

и растяжения (б) (температура расчетной ячейки 0,3·Тпл) 

Fig.5. Change in the proportion of particles of the computational cell, the local environment of which corresponds 

to the bcc lattice, in the process of modeling at different values of compressive strain (a) 

and tension (b) (computational cell temperature 0.3·Tm) 

Как следует из рис.5, доля частиц, принад-
лежащих кристаллической фазе, постепенно 
увеличивается в процессе моделирования, но 
при этом увеличение величины деформации 
снижает их долю в общем числе частиц, то есть 
фронт кристаллизации движется с меньшей 
скоростью. Данный результат подтвержден и 
визуальным наблюдением за расчетной ячей-
кой. Более пологая форма кривых в конце мо-
делирования обусловлена тем, что кристалли-
зация завершается, а оставшиеся частицы, ко-
торые не идентифицируются как ОЦК-
кристалл, принадлежат поверхностному слою 
(см. рис.3в). При этом нужно отметить, что при 
растяжении, несмотря на снижении скорости 
фронта кристаллизации в начале моделирова-
ния, в конце все же наблюдается полная кри-
сталлизация. По-видимому, в данном случае 
дополнительно проявляется эффект уменьше-
ния энергии активации самодиффузии атомов 
за счет увеличения свободного объема в решет-
ке, что упрощает кристаллизацию. 

Заключение 

В представленной работе приведены ре-

зультаты молекулярно-динамического модели-

рования процесса уменьшения объема пустот в 

кристалле, возникших при неравномерном на-

греве расчетной ячейки, в результате процесса 

кристаллизации. Основным механизмом, при-

водящим к уменьшению, называется диффузи-

онно-вязкое течения вещества в пустоты. Учи-

тывая, что в аморфной фазе вещества процесс 

диффузии протекает более интенсивно, чем в 

кристаллической, одним из возможных спосо-

бов снижения пористости поверхностного слоя 

материала, подвергнутого воздействию лазер-

ных импульса, может рассматриваться его де-

формация, способствующая уменьшению ско-

рости распространения фронта кристаллизации. 
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