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Аннотация. Известно, что воздействие лазерных импульсов на поверхность металла сопровождается та-
кими процессами как локальный нагрев, плавление и даже испарение металла, что приводит к различным 
структурным изменениям поверхности. Очевидно, что в связи с широким применением лазера в качестве 
инструмента обработки материалов исследование процессов, сопутствующих его воздействию, является ак-
туальной задачей, которую, впрочем, не всегда удается решить исключительно экспериментальным путем и 
в данном случае требуется применение дополнительных методов исследования. В представленной работе 
методом молекулярной динамики изучаются структурные изменения, происходящие в монокристалле желе-
за, подвергнутому относительной деформации различной величины, при моделируемом воздействии лазер-
ного импульса. Предполагается, что подобное воздействие сопровождается лишь разогревом облученного 
материала до достаточно высоких температур. Показано, что в результате последующей структурной релак-
сации в кристалле образуются дислокации, являющиеся откликом на внешнее воздействие, а по мере роста 
величины деформации формируются области разориентации. При этом для разориентации в данном случае 
не требуются большие деформации, а необходимо наличие жидкой фазы, а также избыточный свободный 
объем. Высказывается предположение, что возникновению областей разориентации также способствуют ка-
сательные напряжения, создаваемые межфазной границей. 
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Abstract. It is known that the effect of laser pulses on a metal surface is accompanied by processes such as local 
heating, melting and even evaporation of the metal, which leads to various structural changes in the surface. Obvi-
ously, due to the widespread use of lasers as a tool for processing materials, the study of processes accompanying its 
effects is an urgent task, which, however, cannot always be solved exclusively experimentally and in this case the 
use of additional research methods is required. In the presented work, the molecular dynamics method is used to 
study the structural changes occurring in an iron single crystal subjected to relative deformations of various magni-
tudes under simulated exposure to a laser pulse. It is assumed that such an effect is accompanied only by heating the 
irradiated material to sufficiently high temperatures. It is shown that as a result of subsequent structural relaxation, 
dislocations are formed in the crystal, which are a response to external influence, and as the magnitude of the de-
formation increases, regions of misorientation are formed. Moreover, for misorientation in this case, large deforma-
tions are not required, but the presence of a liquid phase, as well as excess free volume, is necessary. It is suggested 
that the appearance of misorientation regions is also facilitated by tangential stresses created by the interphase 
boundary. 
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Введение 

При импульсной лазерной обработке, когда 
длительность воздействия на поверхность об-
рабатываемого материала не превышает не-
сколько миллисекунд, но при этом локальная 
температура достигает огромных значений, в 
материале возникают зоны температурных гра-
диентов. В результате этого воздействие лазер-
ного излучения на твердое тело инициирует 
протекание различных физико-химических 
процессов, приводящих к формированию уни-
кальных микроструктур. В зависимости от 
свойств облучаемых материалов и параметров 
лазера могут возникать, в частности, локальные 

деформации [1, 2], перекристаллизации, сопро-
вождающиеся ротационным поворотом субзе-
рен [3], а также микроискажения кристалличе-
ской решетки [4], что особенно заметно для ма-
териалов, не содержащих примеси [5]. Дефор-
мации и искажения решетки возникают из-за 
неравновесного нагрева и последующего ани-
зотропного теплового расширения, что может 
способствовать понижению симметрии кри-
сталла. Но обнаружение искажений кристалла 
экспериментальным путем, к примеру с помо-
щью рентгеноструктурного анализа, является 
сложной задачей, так как прочие структурные 
дефекты, образующиеся при лазерном воздей-
ствии, вносят заметный вклад в рентгенограм-
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му. Поэтому для изучения изменений, происхо-
дящих в структуре кристалла при облучении, с 
успехом могут применяться методы компью-
терного моделирования. Актуальность данного 
направления исследований обусловлена тем, 
что без понимания сути физических процессов, 
лежащих в основе структурных изменений, 
происходящих в кристалле при высоких скоро-
стях нагрева, невозможно широкое применение 
лазерных технологий при реализации перспек-
тивных технологических процессов. 

Ранее авторами с помощью метода молеку-
лярной динамики были рассмотрены процессы 
структурных изменений, происходящие в ОЦК-
кристалле, при модельном воздействии лазер-
ного импульса [6-8]. В основе построенной мо-
дели лежит допущение, что лазерное воздейст-
вие приводит лишь к термическому нагреву 
кристалла. Численные эксперименты показали, 
что процесс релаксации моделируемой системы 
после прекращения действия лазерного им-
пульса можно разбить на этапы, которые со-
провождаются различными структурными из-
менениями. Так на начальном этапе в жидкой 
фазе наблюдается образование пустот, которые 
по мере приближения межфазной границы за-
полняются веществом. Более поздний этап со-
провождается образованием дислокаций в 
твердой фазе, источником которых является 
межфазная граница, создающая касательные 
напряжения. И если влияние деформации на 
релаксационные процессы начального этапа 
было исследовано в работе [7], то целью на-
стоящей работы является исследование ее 
влияния на позднем этапе релаксации. 

Материалы, методы и методики 
исследования 

Молекулярно-динамическая модель Иссле-
дование структурных изменений, происходя-
щих в ОЦК-кристалле при имитируемом лазер-
ном воздействии и деформации, проводилось 
при помощи метода молекулярной динамики. В 
качестве объекта исследования использовался 
монокристалл чистого железа. Численные экс-
перименты проводились на прямоугольной 
расчетной ячейке, стороны которой соответст-
вовали кристаллографическим плоскостям 
(111), (110)  и (112)  (перпендикулярные им оси 

координат обозначим как X, Y и Z соответст-
венно). При этом вдоль осей X и Z использова-
лись периодические граничные условия, а 

вдоль оси Y – комбинация свободных и вязких, 
благодаря чему создавалась поверхность кри-
сталла. 

Для описания межчастичного взаимодейст-
вия в модели применялся EAM-потенциал, па-
раметры которого указаны в работе [9]. 

Решение дифференциальных уравнений 
движения осуществлялось при помощи скоро-
стного алгоритма Верле. Используемый вре-
менной шаг равнялся 1 фс. 

В исходном состоянии межатомное рас-
стояние определяется равновесным параметром 
решетки a. Для создания одноосной деформа-
ции это расстояние уменьшалось вдоль одной 
из осей на задаваемую величину. После этого 
моделируемым частицам присваивалась кине-
тическая энергия, таким образом, чтобы ее 
среднее значение было пропорционально зада-
ваемой температуре кристалла. Для того, чтобы 
поддерживать температуру в соответствии с 
требуемыми значениями использовалась про-
цедура термостатирования Берендсена. 

Вычисления проводились при помощи сво-
бодно распространяемого программного обес-
печения для молекулярно-динамических расче-
тов XMD [10], а для визуализации моделируе-
мой структуры применялся пакет OVITO [11]. 

Имитирование нагрева кристалла из-за ла-
зерного воздействия осуществлялось путем не-
равномерного распределения кинетической 
энергии частиц, в результате которого вблизи 
поверхности кристалла температура задавалась 
выше средней, а по мере удаления от поверхно-
сти она снижалась. В результате этого распре-
деление температуры в расчетной ячейке соот-
ветствовало решению тепловой задачи, в кото-
рую закладываются такие физические парамет-
ры моделируемого материала как поглощатель-
ная способность, теплопроводность, темпера-
туропроводность, а также характеристики об-
лучения – длительность воздействия и плот-
ность энергии q. Именно варьирование послед-
ней величины в численных экспериментах по-
зволяет добиваться различных структурных 
изменений [6]. При этом начальный этап, 
включающий в себя нагрев расчетной ячейки 
моделирования (длительностью 10 пс модель-
ного времени), сопровождается эжектировани-
ем частиц со свободной поверхности и образо-
ванием жидкой фазы, соседствующей с твер-
дой. На втором этапе – этапе охлаждения (дли-
тельностью 90 пс модельного времени) – на-
блюдается процесс кристаллизации, сопровож-
дающийся смещением межфазной границы и 
образованием дислокаций. 
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Результаты и их обсуждение 

На начальном этапе исследования расчет-
ная ячейка деформировалась вдоль оси X, соот-
ветствующей кристаллографическому направ-
лению [111]. Известно, что для ОЦК-решетки 
это направление наиболее плотноупакованное и 
является направлением легчайшего скольже-
ния. Поэтому в данном случае стоит ожидать 
наиболее заметных изменений структуры кри-
сталла. 

В ходе численного эксперимента выполня-
лись вычисления длины образующихся дисло-
кационных линий. Для этого использовался ме-
тод, изложенный в работе [12]. Изменение при-
веденной длины дислокаций в течение числен-
ного эксперимента (q = 4 МВт/см2) при различ-
ной величине деформации представлено на ри-
сунке 1а. Обоснование выбора в пользу исполь-
зования приведенной величины будет пред-
ставлено ниже. 
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                                                        а)                                                                                   б) 

Рис.1. Изменение приведенной длины образующихся дислокаций в течение численного эксперимента при 
различной относительной деформации расчетной ячейки: а) сжатие вдоль оси X, б) вдоль оси Z 

Fig.1. Change in the reduced length of the resulting dislocations during a numerical experiment at different relative 
deformations of the calculation cell: a) compression along the X axis, b) along the Z axis 

При отсутствии деформации, а также при 
ее величине εX = -1 % и -2 %, на межфазной гра-
нице зарождается одна или несколько полных 
дислокаций с вектором Бюргерса b = a/2 <111>, 
которые по мере движения границы петли рас-
тут, и либо смыкаются в петлю, либо объеди-
няются с образованием дислокации 
b = a <100>. При создании деформации дисло-
кации образуются раньше, а их общая протя-
женность увеличивается. 

При εX = -3 % деформация расчетной ячей-
ки начинает оказывать более значительное 
влияние на формирование дислокаций, и они 
начинают располагаться строго в плоскости 
(111) (см. рис.2). Поэтому для избежания влия-
ния размера расчетной ячейки при построении 
зависимостей на рисунке 1 рассматривалась 
длина дислокаций L, отнесенная к площади 
грани расчетной ячейки S, по нормали к кото-
рой осуществлялась деформация. 

При построении рисунка 2 визуализирова-
лись моделируемые частицы, в виде множества 
сфер, межфазная граница, как поверхность, по-

строенная с применением метода триангуляци-
онной сетки, а также дислокационные линии (в 
данном случае b = a/2 <111>). 

На рисунке 1а график зависимости при 
εX = -6 % демонстрирует резкое уменьшение 
приведенной длины дислокаций (почти в три 
раза) с 37 по 59 пс модельного времени. Визу-
альный анализ показал, что в данный момент в 
расчетной ячейке происходит изменение кри-
сталлографической ориентации атомных рядов 
(см. рис.3). На рисунке заметны две области, 
имеющие ориентацию, отличную от исходной. 
Нижняя область разориентации, имеющая век-
тор разориентации θ = 2° [1)12 , сформирова-

лась еще на этапе нагрева и обусловлена де-
формацией решетки. Для оценки вектора разо-
риентации выполнялись аффинные преобразо-
вания координат множества частиц, в результа-
те которых их ориентация в расчетной ячейке 
возвращалась к исходной. Вторая область, ра-
зориентацию которой можно задать векторами 
θ1 = 2° [1)12  и θ2 = 1,2° [1 10] , образовалась 
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уже на этапе охлаждения и является откликом 
моделируемой системы на внешнее воздейст-
вие. В данном случае процесс разориентации 
способствует устранению дислокаций в кри-

сталле, что приводит к энергетическому выиг-
рышу в системе. Кроме того, наблюдается зна-
чительное искривление атомных рядов. 

                

                         а)                                          б)                                         в)                                          г) 

Рис.2. Фрагменты расчетной ячейки при относительной деформации εX = -3 % в различные моменты 
численного эксперимента: а) 10 пс, б) 20 пс, в) 30 пс и г) 100 пс модельного времени 

Fig.2. Fragments of the computational cell with relative deformation εX = -3 % at different moments of the numeri-
cal experiment: a) 10 ps, b) 20 ps, c) 30 ps and d) 100 ps of model time 

                

                        а)                                          б)                                          в)                                          г) 

Рис.3. Фрагменты расчетной ячейки при относительной деформации εX = -6 % в различные моменты 
численного эксперимента: а) 37 пс, б) 43 пс, в) 59 пс и г) 100 пс модельного времени 

Fig.3. Fragments of the computational cell with relative deformation εX = -6 % at different moments of the numeri-
cal experiment: a) 37 ps, b) 43 ps, c) 59 ps and d) 100 ps of model time 
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Нужно отметить, что, несмотря на, каза-
лось бы, не значительную величину угла разо-
риентации, такие области могут оказывать зна-
чительное влияние на механические свойства 
материала. Так в работе [13] приводятся дан-
ные, согласно которым в сильнодеформирован-
ных металлах, границы ячеек имеют среднюю 
разориентацию 2-3°, и оказывают сопротивле-
ние движению дислокаций по типу сопротив-
лений дислокаций «леса». 

При сжатии расчетной ячейки вдоль оси Z, 
соответствующей кристаллографическому на-
правлению, имеющему меньшую плотность 
упаковки по сравнению с предыдущим случа-
ем, приведенная длина образующихся дислока-
ций значительно меньше (см. рис.1б). При ма-
лой величине деформации характерно образо-
вание области разориентации для той части 
расчетной ячейке, в которой пребывала жидкая 
фаза (см. рис.4). Оценки показывают для дан-
ной области θ = 1,3° [1 10] . 

                

                           а)                                         б)                                        в)                                         г) 

Рис.4. Фрагменты расчетной ячейки при относительной деформации εZ = -3 % в различные моменты 
численного эксперимента: а) 20 пс, б) 26 пс, в) 29 пс и г) 100 пс модельного времени 

Fig.4. Fragments of the computational cell with relative deformation εZ = -3 % at different moments: 
a) 20 ps, b) 26 ps, c) 29 ps and d) 100 ps model time 

По мере увеличения сжатия наблюдается 
образование устойчивых конфигураций дисло-
каций с b = a/2 <111> и b =a <100> (см. рис.5, 
на котором дислокации b =a <100> имеют цвет, 
отличный от цвета дислокаций b = a/2 <111>). 
Кроме того, для данного случая характерно об-
разование в процессе структурных трансфор-
маций нескольких областей разориентации, с 
последующим их объединением. Так разориен-
тация между атомными рядами на рисунке 5б 
достигает 30°. В результате последующей ре-
лаксации к концу численного эксперимента об-
ласть разориентации имеет θ1 = 1,3° [112]  и 

θ2 = 0,5° [1 10] . 

Численные эксперименты, проводимые при 
растяжении расчетной ячейки вдоль осей X и Z, 
показали, что при таком виде деформации об-

разование дислокаций в модели не наблюдается 
вплоть до ε = 6 %. Дальнейшие эксперименты 
проводились до ε = 9 %, и они показали, что 
также имеет место разориентация кристалличе-
ской решетки. 

Кроме того, дополнительно были проведе-
ны численные эксперименты при различной 
плотности энергии q моделируемого лазерного 
воздействия, меняющейся в пределах 3-
4,5 МВт/см2. Оказалось, что и величина q ока-
зывает влияние на происходящие структурные 
изменения. Так, например, создавая деформа-
цию εX = -5 % и моделируя лазерное воздейст-
вие с q = 3 и 3,5 МВт/см2 области разориента-
ции в расчетной ячейке не наблюдаются, а при 
увеличении q до 4 и 4,5 МВт/см2 – разориента-
ция возникает. 
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                              а)                                       б)                                      в)                                        г) 

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 interface along the X axis at the end of the heating stage 
of the computational cell 

Нужно отметить следующее. Проведение 
сравнительных численных экспериментов при 
деформации расчетной ячейки и ее равномер-
ном нагреве до 1500 К показало, что приведен-
ная длина образующихся дислокаций сопоста-
вима со значениями, полученными в экспери-
ментах, приведенных выше, но при этом не на-
блюдаются строго выраженные области разо-
риентации. Поэтому можно сделать вывод, что 
образование таких областей становится воз-
можным только в результате образования в 
расчетной ячейке жидкой фазы. При после-
дующей кристаллизации атомные ряды форми-
руются с наиболее энергетически выгодной 
ориентацией. При этом увеличение q приводит 
к большему числу эжектированных с поверхно-
сти кристалла частиц и, как следствие, увели-
чению свободного объема в системе, благодаря 
чему процесс разориентации упрощается. Разо-
риентация же тех областей, которые остаются в 
твердом состоянии, по-видимому, становится 
возможным благодаря межфазной границе, 
кривизна которой, как показали наши преды-
дущие исследования, создает дополнительные 
касательные напряжения. 

Заключение 

Проведенное исследование показало, что в 
результате модельного комбинирования тепло-

вого и силового внешнего воздействия на кри-
сталл, в нем возможны структурные изменения, 
заключающиеся в образовании областей раз-
личной разориентации. При этом для формиро-
вания подобных областей не требуются боль-
шие величины деформации, но необходимы та-
кие условия как наличие жидкой фазы, сущест-
вование избыточного свободного объема и до-
полнительные касательные напряжения, созда-
ваемые кривизной межфазной границы. 
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