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Аннотация. Под воздействием лазерных импульсов возможны значительные изменения микрострукту-

ры поверхностных слоев материалов, в частности под облученной поверхностью может наблюдаться протя-

женный дислокационный слой. При этом предлагаются различные механизмы образования дислокаций в 

данном случае. Очевидно, что более полное понимание первопричин возникновения дислокаций является 

актуальной задачей и ее решение может найти свое практической применение. Сложность прямых наблюде-

ний изучаемых процессов не позволяет проводить всестороннее исследование, поэтому в данном случае с 

успехом применяются численные эксперименты с применением методом компьютерного моделирования. В 

данной работе представлены результаты моделирования структурных изменений, возникающих при имита-

ции воздействия на поверхность кристалла железа лазерных импульсов с различной плотностью энергии, и 

сопровождающихся образованием дислокаций. В основе модели лежит приближение, которое предполагает, 

что воздействие лазера приводит лишь к нагреву облученного материала. Для проведения исследования 

применялся метод молекулярной динамики с использованием потенциала межчастичного взаимодействия, 

рассчитанного в рамках метода погруженного атома. В ходе моделирования в расчетной ячейке возникала 

межфазная граница, которая является источником механических напряжений. Ее особенностью является на-

личие кривизны поверхности, приводящей к неравномерности распределения напряжений. Высказывается 

предположение, что именно благодаря этому создаются необходимые условия для образования дислокаций. 

В работе визуализирован процесс зарождения и последующего роста дислокаций, а также дислокационная 

реакция. Выполнены оценки изменения длины дислокаций при различных вариациях начальных условий и 

параметров моделирования. Возможно, результаты исследования найдут свое применение при описании 

процессов, протекающих при высокоэнергетическом воздействии на твердое тело. 
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Abstract. Under the influence of laser pulses, significant changes in the microstructure of the surface layers of 

materials are possible; in particular, an extended dislocation layer can be observed under the irradiated surface. At 

the same time, various mechanisms for the formation of dislocations in this case are proposed. Obviously, a more 

complete understanding of the root causes of the occurrence of dislocations is an urgent task and its solution can 

find its practical application. The complexity of direct observations of the processes under study does not allow for a 

comprehensive study, therefore, in this case, numerical experiments using computer modeling are successfully used. 

This paper presents the results of modeling structural changes that occur when simulating the impact of laser pulses 

with different energy densities on the surface of an iron crystal, and which are accompanied by the formation of dis-

locations. The model is based on an approximation that assumes that laser exposure only leads to heating of the irra-

diated material. To carry out the study, the molecular dynamics method was used using the interparticle interaction 

potential calculated within the framework of the embedded atom method. During the simulation, an interphase 

boundary appeared in the computational cell, which is a source of mechanical stress. Its peculiarity is the presence 

of surface curvature, leading to uneven stress distribution. It is suggested that it is precisely due to this that the nec-

essary conditions for the formation of dislocations are created. The work visualizes the process of nucleation and 

subsequent growth of dislocations, as well as the dislocation reaction. The changes in the length of dislocations have 

been assessed for various variations of initial conditions and modeling parameters. Perhaps the results of the study 

will find their application in describing the processes that occur during high-energy exposure to a solid body. 
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Введение 

На сегодняшний день лазерное излучение 

применяется во многих технологиях обработки 

и модификации поверхности материалов благо-

даря возможности локализации воздействия и 

высокой скорости нагрева участка мишени. Тем 

не менее, кроме очевидных преимуществ дан-

ная технология может приводить и к ряду не-

желательных явлений в обрабатываемом мате-

риале, например, образованию высокой кон-

центрации структурных дефектов. Несмотря на 

то, что данное явление общеизвестно, до сих 

пор остаются вопросы, относящиеся к меха-

низмам образования, в частности, дислокаций. 

Традиционные представления об их генерации 

заключаются в образовании высокой концен-

трации точечных дефектов в поврежденном по-

верхностном слое, которые в дальнейшем кла-

стеризуются, образуют вакансионные диски, 

трансформирующиеся путем схлопывания в 

дислокационные петли [1]. Кроме того, в каче-

стве источника дислокационных петель рас-

сматриваются увеличивающиеся в объеме об-
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ласти расплавленного материала, и при этом 

рост петель продолжается даже после кристал-

лизации расплава [2]. Некоторые исследователи 

указывают на образование дислокаций не после 

релаксации остаточных термоупругих напря-

жений, а непосредственно в момент воздейст-

вия импульса, и которое обусловлено лазерно-

индуцированной волной напряжений [3]. Таким 

образом, можно сделать вывод о разнообразии 

механизмов генерации дислокаций, которые в 

том числе зависят и от длительности воздейст-

вия лазерного импульса. 

Ранее авторами в работах [4-6] методом 

молекулярной динамики были рассмотрены 

структурные изменения, происходящие в по-

верхностном слое монокристалла железа при 

импульсном лазерном воздействии. Было обна-

ружено, что в жидкой фазе формируются пус-

тоты, которые могут сохраняться в материале и 

после кристаллизации. Этот процесс можно 

рассматривать как начальную стадию струк-

турных изменений, происходящих в кристалле 

в процессе релаксации после воздействия ла-

зерного импульса на поверхность. Целью дан-

ной работы является исследование изменений, 

происходящих на более поздней стадии релак-

сации. 

Материалы, методы и методики 
исследования 

Молекулярно-динамическая модель пред-

ставляет собой прямоугольную расчетную 

ячейку, имитирующую монокристалл железа, и 

в которой оси координат соответствуют орто-

гональным кристаллографическим направлени-

ям [111] , [110]  и [112] . Параметры потенциала 

межчастичного взаимодействия, определенного 

в рамках модели EAM, были заимствованы из 

работы [7]. Для решения дифференциальных 

уравнений движения применялся скоростной 

алгоритм Верле с временным шагом 1 фс. Вы-

числения проводились с использованием сво-

бодно распространяемого пакета молекулярно-

динамического моделирования XMD [8]. 

В основе применяемого в данной работе 

подхода для моделирования воздействия пико-

секундного лазерного импульса лежит тепловая 

модель, которая предполагает, что воздействие 

лазерного излучения на мишень сводится лишь 

к ее термическому нагреву. Методика проведе-

ния вычислительного эксперимента изложена в 

работе [4] и на первом этапе заключается в не-

равномерном нагреве расчетной ячейки в тече-

ние 10 пс в соответствии с заданным теорети-

ческим распределением, при котором темпера-

тура убывает в направлении, перпендикуляр-

ном свободной поверхности. Для создания по-

верхности применялись свободные граничные 

условия вдоль одной из осей расчетной ячейки, 

в то время как вдоль остальных осей использо-

вались периодические граничные условия. Ос-

новным варьируемым параметром имитируе-

мого лазерного излучения, который в итоге 

влияет на величину температуры, в данном вы-

числительном эксперименте является плот-

ность энергии q. На втором этапе в течение 

90 пс температура кристалла понижается также 

в соответствии с заданным распределением. В 

ходе данных этапов проводится анализ струк-

туры кристалла при помощи различных алго-

ритмов, которые будут указаны ниже. Визуали-

зация исследуемой структуры осуществлялась 

при помощи пакета OVITO [9]. 

Результаты и их обсуждение 

Рассмотрим структурные изменения, про-

исходящие в моделируемом кристалле в ходе 

вычислительного эксперимента, при создании 

поверхности вдоль направления [110] . На этапе 

охлаждения расчетной ячейки наблюдается 

процесс кристаллизации, сопровождающийся 

образованием краевой дислокации с вектором 

Бюргерса a/2 <111> (где а – параметр решетки), 

длина которой увеличивается по мере движе-

ния фронта кристаллизации, с последующей 

трансформацией в петлю (см. рис.1). На рисун-

ке 1 представлены атомы, которые по методы 

углов и связей Экленда-Джонса [10] не иден-

тифицированы как располагающиеся в узлах 

ОЦК решетки, и в большей степени, которые 

могут быть рассмотрены как относящиеся к 

жидкой фазе. Для идентификации дислокаци-

онной линии использовался алгоритм, изло-

женный в работе [11]. Также на рисунке пред-

ставлено изображение межфазной границы в 

виде поверхности, построенной с применением 

метода триангуляционной сетки. 

При моделировании кристалла, имеющего 

поверхность вдоль направления [111] , в рас-

четной ячейке было идентифицировано две 

полные дислокации a/2 <111> с последующим 

их объединением и образованием дислокации 

a <100>, что энергетически выгодно (см. рис.2). 
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Рис.1. Визуализация образования дислокационной петли при моделируемой плотности энергии 

q = 4 МВт/см
2
. Представлены фрагменты расчетной ячейки через 32 (а), 47 (б), 62 (в), 77 (г) и 90 (д) пс 

Fig.1. Visualization of the formation of a dislocation loop at a simulated energy density q = 4 MW/cm
2
 

Fragments of the computational cell are presented through 32 (a), 47 (b), 62 (c), 77 (d) and 90 (e) ps 

 

Рис.2. Визуализация образования дислокаций при моделируемой плотности энергии q = 3,5 МВт/см
2
 

Представлены фрагменты расчетной ячейки через 40 (а), 43 (б), 45 (в), 56 (г) и 80 (д) пс. 

Цветовая дифференциация дислокационных линий выполнена в соответствии с вектором Бюргерса 

Fig.2. Visualization of dislocation formation at a simulated energy density q = 3.5 MW/cm
2
. Fragments of the com-

putational cell are presented through 40 (a), 43 (b), 45 (c), 56 (d) and 80 (e) ps. Color differentiation of dislocation 

lines is carried out in accordance with the Burgers vector 



А.В. Маркидонов, М.Д. Старостенков, А.Н. Гостевская, Д.А. Лубяной, П.В. Захаров 

 

Фунд. пробл. совр. материаловед. 2024. Т. 21. № 2. С. 164–171 

168 

При создании поверхности вдоль направ-

ления [112]  образование дислокаций зафикси-

ровано не было. 

В обоих рассмотренных случаях дислока-

ции a/2 <111> зарождаются на межфазной гра-

нице и скользят в плоскостях {112} и {110}. Но 

в численном эксперименте, результаты которо-

го представлены на рис.1, вектор Бюргерса 

дислокации коллинеарен вектору, соответст-

вующему одному из ребер расчетной ячейки, 

что в рамках модели упрощает последующие 

оценки условий, необходимых для зарождения 

дислокации. 

Общая протяженность формирующихся 

дислокационных линий увеличивается при воз-

растании плотности энергии имитируемого ла-

зерного импульса, и, следовательно, увеличе-

нии температуры расчетной ячейки (см. рис.3). 

 

                                                           а)                                                                          б) 

Рис.3. Изменение длины дислокационных линий в расчетной ячейке в ходе численного эксперимента 

при различной величине плотности энергии q. При моделировании создавалась поверхность кристалла 

вдоль направления [1 10]  (а) и [111]  (б) 

Fig.3. Change in the length of dislocation lines in a computational cell during a numerical experiment 

at different energy densities q. During the simulation, the crystal surface was created along the [1 10]  (a) 

and [111]  (b) directions 

Возможность образования дислокации обу-

словлено имеющимся недостатком атомов для 

выстраивания идеального атомного ряда в про-

цессе кристаллизации, так как часть частиц бы-

ла эжектирована со свободной поверхности на 

этапе нагревания. Этим объясняется увеличе-

ние длины дислокационной линии при возрас-

тании плотности энергии q, так как при этом 

увеличивается и число оторванных частиц. Тем 

не менее, для создания необходимых условий к 

образованию дислокации необходимо наличие 

механических напряжений. В расчетной ячейке 

при проведении численного эксперимента при-

сутствуют как температурные напряжения, 

обусловленные применением периодических 

граничных условий, так и межфазные напряже-

ния, девиаторный компонент тензора которых 

создает поверхностное натяжение межфазной 

границы. Образование дислокаций, по-

видимому, возникает из-за неравномерности 

распределения касательных напряжений в меж-

фазном слое, обусловленной его кривизной. 

Именно искривление межфазной границы мо-

жет приводить к формированию концентрато-

ров напряжений [12-14], и как следует из ри-

сунков 1 и 2 именно в области наибольшей 

кривизны начинают образовываться дислока-

ции, что способствует релаксации касательных 

напряжений (см. рис.4). 

Расчет напряжений, результаты которого 

представлены на рис.4, проводился для модели, 

с созданной поверхностью вдоль направления 

[110]  (см. рис.1), так как в данном случае, как 

уже было сказано ранее, вектор Бюргерса кол-

линеарен оси X. Вычисления осуществлялись 

для области расчетной ячейки, которая охваты-

вает одновременно обе фазы. Пока домини-

рующей фазой является жидкость, касательное 

напряжение равно нулю. По мере кристаллиза-

ции напряжение начинает расти, а затем, с мо-

мента образования дислокации, наблюдается 

его снижение. 
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Рис.4. Изменение касательных напряжений               

в расчетной ячейке в ходе вычислительного             

эксперимента на этапе охлаждения 

Fig.4. Change in tangential stresses in a computational 

cell during a computational experiment at the cooling 

stage 

На рис.4 приведены изменения касатель-
ных напряжений τxz при моделируемой плотно-
сти энергии q = 4 МВт/см

2
 как наиболее на-

глядные. При меньших рассматриваемых зна-
чениях q релаксация напряжений происходит 
не так интенсивно и в конце вычислительного 
эксперимента напряжения имеют большие зна-
чения (0,084 и 0,075 ГПа при q = 3 и 
3,5 МВт/см

2
 соответственно). 

Напряжения, необходимые для зарождения 
дислокаций в численном эксперименте, резуль-
таты которого представлены на рис.2, оценить 
при помощи выбранного пакета моделирования 
не представляется возможным, так как при вы-
числении компонентов тензора напряжений не 
допускается поворот координатных осей. 

При проведении численных экспериментов 
с различной q кривизна формирующейся меж-
фазной границы также оказывается различна. 
Так как выделение границы осуществляется с 
применением метода триангуляционной сетки, 
то можно приближенно выполнить количест-
венное сопоставление ее кривизны при различ-
ных условиях проведения моделирования. Вна-
чале определим интервал изменения координат 
точек границы вдоль оси, перпендикулярной 
поверхности, имеющий единичную длину. Для 
этого вычислялись положения точек и опреде-
лялись наибольшие и наименьшие значения, 
которые определяли границы искомого интер-
вала значений. Далее, определяя положение то-
чек на этом интервале, вычислялось их среднее 
удаление от его левой границы. Полученное 

значение, отнесенное к длине интервала, при-
нималась за меру кривизны межфазной грани-
цы (обозначим как γ). Для численного экспери-
мента c моделируемой плотностью энергии          
q = 3 МВт/см

2
 расчетная величина γ получилась 

равной 0,099, а для q = 4 МВт/см
2
 – γ = 0,105, 

что говорит о большей кривизне границы во 
втором случае. Изменение γ вдоль оси X рас-
четной ячейки представлено на рис.5. 

 

Рис.5. Изменение меры кривизны межфазной             

границы вдоль оси X в момент окончания этапа               

нагрева расчетной ячейки 

Fig.5. Change in the measure of curvature of the inter-

face along the X axis at the end of the heating stage               

of the computational cell 

Заключение 

Таким образом, в ходе проведенного чис-
ленного эксперимента продемонстрировано об-
разование дислокаций, при этом на данный 
процесс оказывает влияние как выбор кристал-
лографической плоскости, используемой в ка-
честве свободной поверхности для моделируе-
мого кристалла, так и величина плотности 
энергии имитируемого лазерного импульса, что 
оказывает влияние на температуру расчетной 
ячейки. Высказано предположение, что образо-
ванию дислокаций способствует кривизна 
межфазной границы, приводящей к неравно-
мерности распределения возникающих каса-
тельных напряжений. 
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