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Пластические деформации лежат в основе такой промышленной технологии, как 

лазерное термоупрочнение или лазерный пиннинг (LSP, laser shock peening).             

В данной работе методом классической молекулярной динамики исследована 

возможность упрочнения поверхностного слоя алюминиевого образца, облученного 

единичным фемтосекундным лазерным импульсом. Рассмотрены три ориентации 

кристаллической решетки — [1, 0, 0] (первая ориентация кристаллической 

решетки), [1, 1, 0] (вторая ориентация кристаллической решетки), [1, 1, 1] 

(третья ориентация кристаллической решетки).  Проведено численное 

исследование влияния различных величин вложенной энергии в диапазоне от 120,98 

Дж/м2 до 2540,01 Дж/м2 лазерного импульса на глубину залегания пластических 

деформаций, влияющих на упрочнение исследуемого материала. Построена 

зависимость максимальной глубины залегания пластических деформаций от 

вложенной энергии. Значения энергий подобранны таким образом, что 

пластический фронт УВ (ударной волны) останавливался до того, как достигнет 

правой границы моделируемого образца. Необходимость соблюдения этого условия 

обусловлена тем фактом, что                отразившаяся от правой границы образца 

волна растяжения может тормозить пластический ударный фронт, выступая в 

роли волны разгрузки. С помощью              построенной в работе зависимости 

максимальной глубины залегания пластических деформаций от вложенной энергии 

определено пороговое значение вложенной энергии, при превышении которого 

алюминий начинает пластически деформироваться.  
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Введение. В настоящее время существует множество областей 

применения лазерных технологий, одним из которых является 

обработка поверхностей материала (лазерное структурирование). 

Лазерному структурированию посвящено большое количество работ 

[1–9]. При помощи лазеров можно получать различные узоры на 

поверх-ности обрабатываемого вещества (технология LIPSS) [3]. 

Можно добывать наночастицы путем лазерной абляции вещества, 
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покрытого слоем жидкости [4, 5, 6]. Одним из наиболее 

технологически актуальных процессов является так называемое 

лазерное термоупрочнение или лазерный пиннинг (laser shock 

peening, LSP). Термоупрочнение может проводиться лазерными 

импульсами как наносекундного порядка [7–9], так и 

фемтосекундного диапазона [10–12]. В случае наносекундного 

импульса в качестве защитного покрытия необходимо использовать 

слой воды, либо же другое оптически прозрачное вещество. После 

данной процедуры прочность детали на поверхности возрастает в 

несколько раз при сравнительно малых финансовых затратах [9]. 

В последнее время изучается влияние фемтосекундных лазерных 

импульсов на облучаемый в процессе лазерного термоупрочнения 

[10–12]. При облучении металлического образца фемтосекундными 

лазерными импульсами в пятне нагрева возникает более высокое 

давление, чем при воздействии наносекундными импульсами.                    

Поэтому использование фемтосекундных лазеров дает 

потенциальную возможность не только точнее, но и глубже 

упрочнять металл. 

Давление, которое возникает при облучении лазером, является 

движущей силой образования пластических деформаций, которые 

упрочняют материал [13]. Известно [13], что упругая волна не 

создает никаких пластических деформаций, которые являются 

основными в лазерном термоупрочнении. Поэтому необходимо 

исследовать свойства упруго пластических волн, возникающих при 

лазерном облучении металлов и формирующих пластические 

деформации. Более того, ответы на вопросы — как зависит глубина 

залегания пластических деформаций в зависимости от начальной 

температуры в пятне нагрева (или от вложенной энергии), а также — 

какова минимальная энергия, превышая которую, возникают 

пластические деформации, позволят определить глубину лазерного 

упрочнения. В этой статье предпринята попытка ответить на эти 

вопросы. 

Математическая постановка и численная методика. 

Численное исследование проводилось с использованием метода 

молекулярной динамики (МД). Данный метод позволяет имитировать 

движение атомов (молекул) с помощью решения классических 

уравнений движения, учитывая взаимодействие атомов между собой. 

Лазерный нагрев имеет три вида характеристик — 

пространственные, временные и энергетические. В качестве 

временной характеристики выступает длительность фемтосекундного 

лазерного импульса порядка 100 фс. Пятно нагрева имеет диаметр 

100 нм (острая фокусировка), толщина прогрева составляет 20 нм 

(скин-слой). Эти параметры отличаются от параметров, которые 

используются в           эксперименте. Однако использование теории 
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подобия позволяет масштабировать систему до экспериментальной, 

сохранив при этом точность расчетов. Энергетическая 

характеристика определяется вложенной энергией в пятно нагрева и 

является важнейшей характеристикой, благодаря которой можно 

предсказать максимально возможную глубину и ширину залегания 

пластических деформаций. 

Опишем кратко алгоритм молекулярного моделирования (МД). В 

основе метода МД лежит Второй закон Ньютона, уравнения которого 

решаются при помощи выбранной расчетной схемы. 

В традиционном варианте метода решаются классические 

уравнения движения. Это означает, что моделируемая система 

представляет собой замкнутую систему, в которой сохраняется 

полная энергия (сумма кинетической и потенциальной энергий). 

В качестве решения уравнений Второго закона Ньютона 

применяется метод Верле в скоростной форме [14]: 
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Данная расчетная схема обладает свойствами, которые 

необходимы для её применения в методе молекулярной динамики — 

сохранение фазового объема и обратимость по времени. 

Для тонкой пленки из алюминия с гранецентрированной 

кубической решеткой (постоянная решетки 0, 405 нмa  ) и 

размерами 200 640 20 нмx y zL L L     , примерное число частиц 

равно   3 64 154 10x y zL L L a    . 

Для проведения расчетов используется разработанный 

параллельный алгоритм. В самом начале расчетная область 

разбивается на домены в трехмерном пространстве по методу 

разбиения на ячейки Вороного [15]. Внутри этих ячеек атомы 

взаимодействуют как друг с другом, так и с атомами, которые 

находятся возле границ ячейки (то есть, существует взаимодействие с 

соседними ячейками). Каждая из ячеек попадает на свой вычислитель 

суперкомпьютера. 

Начальные условия. Для решения системы уравнений, 

необходимо задать координаты частиц и их скорости в начальный 

момент времени 0t  . Так как моделируется монокристалл 

алюминия, то сначала строится его кристаллическая решетка. Мы 

исходим из следующих представлений — кристалл имеет 

гранецентрированную    кубическую решетку (ГЦК); решетка 

строится путем размножения элементарных ячеек во всех трех 



Молекулярно-динамическое моделирование модификации алюминия… 

77 

направлениях; элементарная ячейка состоит из некоторого 

количества атомов, координаты которых определяются в 

соответствии с формулами [16]: 

 
1 1 1

( ), ( ), ( ).
2 2 2

x a a c y a a b z a b c             (2) 

где x , y  и z  — координаты атома в пространстве; a  — постоянная 

кристаллической решетки (у алюминия она равна 104,050 10 м );      

a , b  и c  — целые числа, которые могут лежать в диапазоне             

от   до  . 

Для установления стационарного состояния системы проводится 

релаксация моделируемой системы. Для этого применяется термостат 

Ланжевена [17], который вводит в систему две дополнительные            

компоненты сил. Одна из компонент вызывает нагрев частиц и 

называется случайной силой rF . Для компенсации температур и 

защиты от перегрева частиц используется вторая компонента — сила 

трения fF : 
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У случайной силы rF  имеется Гауссово распределение с 

дисперсией 2

l ; tT  — желаемая температура, которую мы хотим 

достигнуть; t  — оптимальное время взаимодействия с тепловым 

резервуаром, за это время система должна достигнуть равновесного 

состояния; tv  — скорость потока частиц. 

Граничные условия. В работе рассматривается кристалл 

алюминия, который представляет из себя тонкую алюминиевую 

пленку, бесконечную в направлениях осей Y  и Z . Для 

моделирования выделяется некоторый объем этой пленки размером 

x y zL L L  . Чтобы учесть воздействие от области, которая не входит 

в расчетную область, используются периодические граничные 

условия вдоль осей Y  и Z , а период равен yL  и zL  соответственно. 

Периодические граничные условия подразумевают, что при 

пересечении частицы некоторой границы 0x   или xx L , 

координата этой частицы меняется на xx x L  , в зависимости от 

того, какая граница была пересечена.  

Необходимо учитывать периодичность при расчете сил 

взаимодействия частиц из приграничных областей. Частицы, которые 

находятся в области 0 cx r  , где cr  — радиус обрезки потенциала 
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взаимодействия, взаимодействуют с частицами в области 

x c xL r x L   , путем коррекции соединяющего их радиус-вектора 

ij j ir r r  . То есть, частица с индексом i , лежащая в одной 

приграничной области, располагается от частицы с индексом j  из 

противоположной приграничной области, на расстоянии, 

определяемом следующими соотношениями: 
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Правило периодичности аналогично работает для y  и z  

компонент координат ijr . 

Система перед началом моделирования фемтосекундного 

лазерного импульса приведена к равновесному состоянию при 

температуре 300 К  и плотности 
31,43 г см .  

По осям Z  и Y  установлены периодические граничные условия. 

Вдоль оси X  на границе расчетной области установлены 

поглощающие граничные условия. Это означает, что атом, который 

достигает этой границы, удаляется из расчетной области.  

Поскольку при моделировании используется классический метод 

молекулярной динамики, то вклад электронной подсистемы в 

передаче энергии не учитывается. Нагрев моделируется при помощи 

термостата Ланжевена. Вложенная энергия при этом меняет своё 

значение от 
2120,98 Дж м  до 

23709,46 Дж м . Толщина пятна 

нагрева равна 20 нм, энергия в пятне распределяется при помощи 

Гауссового распределения в 16 степени, и имеет форму, близкую к 

прямоугольнику. 

Потенциал взаимодействия. Ключевым вопросом метода 

молекулярной динамики является выбор потенциала взаимодействия, 

так как оно описывает реальное физическое взаимодействие частиц 

друг с другом. Существует большое количество потенциалов, для 

каждой конкретной задачи выбирается свой. Выбор потенциала 

определяется тем, какие именно параметры или какую именно 

постановку задачи надо смоделировать. Также играет роль тип 

исследуемого материала (металлы или неметаллы) [18, 19]. Для 

моделирования взаимодействия атомов металла применяют EAM-

потенциалы. EAM — аббревиатура от «embedded atom model» или 

«модель погруженного атома». Классические парные потенциалы 
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дают не вполне корректные результаты при моделировании металлов 

и некоторых других материалов по причине учета лишь 

электромагнитных сил парного взаимодействия. Такие потенциалы 

не позволяют получить устойчивую конфигурацию для 

кристаллических решеток, не относящихся к плотноупакованным. 

Например, ОЦК или простая гексагональная решетки оказываются 

неустойчивыми при использовании большинства парных 

потенциалов. В EAM в отличие от парного потенциала учитываются 

не только взаимодействия между атомами, но и взаимодействия 

электронных облаков с атомами и атомов с электронными облаками. 

Общая формула такого потенциала имеет вид: 

 ( ) ( ),  ( ),tot i i

i i j i j

j i i jE F n V r n n r
 

       (5) 

здесь  ijV r  — парный потенциал взаимодействия,  iF n  — энергия 

погружения i -го атома в электронное облако,  ijn r  — функция 

плотности электронного облака. В данной статье использован EAM 
потенциал В.В. Жаховского [20], определяемый следующими 
соотношениями: 
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где cr  — радиус обрезки потенциала взаимодействия и равен             

0,6874 нм. Параметры Na , Nb , Nc  подобраны экспериментально. 

Макроскопические параметры. Во время молекулярно-
динамического моделирования конденсированной среды, 
характерное время установления термодинамического равновесия 
составляет единицы пикосекунд. Основные макроскопические 
параметры, такие как давление, температура и т. д. определялись при 
помощи процедуры осреднения. Таким образом, давление 
(напряжения в кристалле) можно получено при помощи осреднения 
мгновенной функции давления [21]: 
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Здесь величины , ,T N V  — температура, количество атомов, объем; 

bk  — константа Больцмана; ijr  — разность между положениями i  и 

j  частицами; ijF  — сила, с которой частица j  воздействует на 

частицу i . Данная формула получена при помощи вириального 

разложения Клаузиуса [22]:  
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где ip  — импульс i -ой частицы, iF  — суммарная сила, действующая 

на i -ую молекулу со стороны стенок и других молекул, ir  — 

пространственный вектор i -ой частицы. 

Температура рассчитывается по формуле: 
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где kinE  — тепловая кинетическая энергия атомов, . .c mv  —– скорость 

центра масс системы, bk  — константа Больцмана. 

Напряжения. В данной работе исследовалась эволюция 

упругопластической ударной волны и её распад на пластическую и 

упругую части. Волна распространяется перпендикулярно 

плоскостям, которые определяются при построении кристаллической 

решетки. Эти плоскости задаются при помощи индексов Миллера. 

Всего рассматривалось три различные модификации (здесь и            

далее под модификациями или ориентациями кристалла понимается 

набор плоскостей, очерченных при помощи индексов Миллера).          

В первой модификации у плоскостей следующие координаты: [1, 0, 

0], [0, 1, 0], [0, 0, 1] (плоскости, перпендикулярно которым 

распространяется воздействие от ударной волны вдоль осей X , Y , и 
Z                    соответственно). Координаты второй модификации — 

[1, 1, 0],               [–1, 1, 0], [0, 0, 1]; третьей — [1, 1, 1], [–1, 1, 0], [–1, –

1, 2]. Координаты плоскостей подбирались таким образом, чтобы 

ударная волна воздействовала на вещество во всех трех направления, 

то есть, чтобы полностью охватывало вещество. Далее, обозначения 

(100), (110) и (111) будут использоваться для описания ориентаций 

кристалли-ческой решетки — первой, второй и третьей 

соответственно. 

Целью численных исследований являлось определение глубины 

прохождения пластической ударной волны при вышеописанных 

начальных условиях. Динамика распространения и затухания 

пластической ударной волны определялась путем исследования 
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эволюции продольных и поперечных напряжений. Формулы расчета 

напряжений по осям имеют следующий вид: 
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где xxr  означает расстояние между i  и j  частицей по оси X  (для yyr  

и zzr  по осям Y  и Z  соответственно), а xxF  означает силу воздействия 

от j  частицы на i  частицу по оси X  (для yyF  и zzF  по осям Y  и Z  

соответственно). 
Ещё одним критерием определения глубины прохождения 

пластического фронта ударной волны, является локальный параметр 
центральной симметрии [23]: 
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где ikr  — расстояние между i  и k  атомами, jkr  — расстояние между 

j  и k  атомами, kr  — радиус, вокруг которого ищутся пары, c  — 

константа Линдеманна для критерия плавления (численно находится 

в диапазоне 0,1 0, 2 ) [24]. Этот параметр означает количество 

симметрично расположенных пар у каждого атома кристаллической 
решетки в некотором объеме. У пластически недеформированной 
кристаллической решетки алюминия этот параметр равен 6. 

Пластические деформации возможны в том случае, когда 
прикладываемое к материалу напряжение больше предела упругости 
(предел Гюгонио) [25]. Сдвиговые напряжения пластически 
деформируют материал. Когда прекращаются сдвиговые напряжения, 
тогда же и прекращается возникновение пластических деформаций. 
Этот момент можно определить по значению параметра симметрии 
—         если он не равен 6 в данной кристаллической решетке, 
значит, в рассматриваемой части вещества присутствуют 
пластические деформации. Момент затухания пластической ударной 
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волны можно найти, проследив за эволюцией продольных и 
поперечных напряжений.         Когда они начинаются приближаться 
друг к другу, это означает, что фронт пластической ударной волны 
ослабляется и затухает. 

Результаты моделирования Ударная волна, в процессе своей 
эволюции, совершает переход от плоской волны к сферической. Во 
время этой эволюции происходит распад упругопластической волны 
на пластическую и упругую часть с последующим затуханием 
пластической части [13]. Рис. 1 показывает данный процесс для 
ориентации кристалла (100), рис. 2 — для ориентации (110), рис. 3 — 
для (111). 
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Рис. 1. Эволюция УВ для ориентации кристалла (100) при различных временах: 

а — 2,4 пс; б — 7,2 пс; в — 19,2 пс; г — 24 пс 
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Рис. 2. Эволюция УВ для ориентации кристалла (110) на временах: 

а — 2,4 пс; б — 7,2 пс; в — 19,2 пс 
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Рис. 3. Эволюция УВ для ориентации кристалла (111) на временах: 

а — 2,4 пс; б — 7,2 пс; в — 19,2 пс 

 

Значения параметров определялись вдоль линии симметрии, 

которая направлена вдоль оси X  и проходит через центр пятна 

нагрева (синяя линия на рис. 4). 
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Рис. 4. 2D-картинки давления (общего) в разрезе плоскости XY, ориентации: 

а — (100); б — (110); в — (111) 

 

У ориентации кристалла (100) при численном моделировании не 

переход к сферическому ударному фронту ударной волны не 
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деформированного слоя находится на примерно одинаковой глубине, 

из чего можно сделать вывод, что волна проходит полный цикл 

перехода от плоской к сферической. Однако у ориентации кристалла 

(111) наблюдается более сферический фронт волны, поэтому далее        

рассмотрена только эта ориентация. 

Сравним влияние различных значений вложенных энергий на 

распространение ударной волны в момент времени, равный 19,2 пс.  
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К этому моменту ударная волна достигает дальнего края пленки для 

всех вариантов значений вложенной энергии. На рис. 5 представлены 

2D-карты давления. 
 

   

а б в 

Рис. 5. 2D-карты давления для момента времени 19,2 пс с ориентацией  

кристалла (111) и вложенными энергиями: 

а — 685,641 Дж/м2; б — 1354,66 Дж/м2; в — 2540,01 Дж/м2 

 

На рис. 6 показано распределение деформаций для двух 

вариантов вложенной энергии. 
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Рис. 6. 2D-карты параметра порядка Cs  для энергий: 

а — 686 Дж/м2; б — 2540 Дж/м2 

 

Площадка, на которую воздействует единичный лазерный 

импульс, имеет площадь 200 нм
2 

(100 нм в ширину и 20 нм в 

глубину). Так как площадка нагрева в глубину имеет размер 20 нм, то 

начало модификации происходит, начиная с 20 нм. Значение 

пороговой вложенной энергии находится на пересечении линий оси 

ординат и кривой, характеризующей рост глубины модификации 

кристаллической решетки (синяя точка). Немонотонный рост 

глубины и ширины области пластических деформаций происходит 

при превышении пороговой энергии в 188,36 Дж/м
2
. 

На рис. 7 показаны максимальные глубина и ширина области 

пластической модификации алюминия от вложенной энергии. 

 

 
 

 

Рис. 7. Максимальные глубина и ширина области пластической  

модификации алюминия от вложенной энергии 
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Заключение. В данной работе исследовано влияние величины 
вложенной начальной энергии лазерного импульса на глубину 
залегания пластических деформаций. Проведено прямое 
атомистическое моделирование монокристалла алюминия при 
различных модификациях кристаллической решетки. Результаты 
расчетов позволяют           построить зависимость максимальной 
ширины и глубины залегания пластических деформаций от 
вложенной энергии, а также определить её пороговое значение, при 
превышении которого, алюминий начинает пластически 
деформироваться. Данная зависимость имеет большое значение для 
планирования и проведения физических               экспериментов по 
лазерному упрочнению, так как позволяет определить значения 
вложенной энергии для упрочнения материала на определенную 
глубину. 

Работа выполнена в рамках госзадания ИАП РАН (Шепелев В.В., 
Фортова С.В.), госзадания ИТФ им. Л.Д. Ландау РАН (Иногамов Н.А.) и 
госзадания ОИВТ РАН (Перов Е.А., Долуденко А.Н.). 
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Plastic deformations are the basis of such industrial technology as laser thermal 

hardening or laser pinning (LSP, laser shock peening). In this paper, the possibility of 

hardening the surface layer of an aluminum sample irradiated by a single femtosecond 

laser pulse is investigated by the method of classical molecular dynamics. Several initial 
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states of the film are simulated; three orientations of the crystal lattice are investigated 

—  [1, 0, 0] (the first orientation of the crystal lattice), [1, 1, 0] (the second orientation 

of the crystal lattice), [1, 1, 1] (the third orientation of the crystal lattice).  A numerical 

study of the effect of various values of the invested energy in the range from 120,98 J/m2 

to 2540,01 J/m2 of a laser pulse on the depth of plastic deformations affecting the 

hardening of the material under study was carried out. The energy values were selected 

in such a way that the plastic front of the UV (shock wave) stopped before it reached the 

right boundary of the simulated film. If this condition is not observed, then the 

dependence cannot be considered correctly constructed, since the stretching wave 

reflected from the right boundary of the sample will slow down the plastic shock front, 

acting as an unloading wave. With the help of this dependence, the threshold value of the 

invested energy is determined, when exceeded, aluminum begins to deform plastically. 
 

Keywords: femtosecond laser pulse, shock wave, plastic deformations, molecular 

dynamic modeling, embedded energy, laser thermal hardening 
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