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Аннотация
В представленной работе методом молекулярной динамики изучаются структурные изменения, происходящие в монокристалле железа при моделируемом воздействии лазерного импульса. В ходе моделирования в расчетной ячейке возникала межфазная граница, которая является источником механических напряжений. Показано, что в результате последующей структурной релаксации в кристалле образуются дислокации. Высказывается предположение, что возникновению дислокаций способствуют касательные напряжения, создаваемые межфазной границей.    
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На сегодняшний день лазерное излучение применяется во многих технологиях обработки и модификации поверхности материалов благодаря возможности локализации воздействия и высокой скорости нагрева участка мишени. При импульсной лазерной обработке, когда длительность воздействия на поверхность обрабатываемого материала не превышает несколько миллисекунд, но при этом локальная температура достигает огромных значений, в материале возникают зоны температурных градиентов. Из-за чего воздействие лазерного излучения на твердое тело инициирует протекание различных физико-химических процессов, приводящих к формированию уникальных микроструктур. В зависимости от свойств облучаемых материалов и параметров лазера могут возникать, в частности, локальные деформации [1, 2], перекристаллизации, сопровождающиеся ротационным поворотом субзерен [3], а также микроискажения кристаллической решетки [4], что особенно заметно для материалов, не содержащих примеси [5]. Деформации и искажения решетки возникают из-за неравновесного нагрева и последующего анизотропного теплового расширения, что может способствовать понижению симметрии кристалла. Но обнаружение искажений кристалла экспериментальным путем, к примеру с помощью рентгеноструктурного анализа, является сложной задачей, так как прочие структурные дефекты, образующиеся при лазерном воздействии, вносят заметный вклад в рентгенограмму. Поэтому в качестве альтернативного метода изучения изменений, происходящих в структуре кристалла при облучении, может быть рассмотрено компьютерное моделирование [6-8]. Актуальность данного направления исследований обусловлена тем, что без понимания сути физических процессов, лежащих в основе структурных изменений, происходящих в кристалле при высоких скоростях нагрева, невозможно широкое применение лазерных технологий при реализации перспективных технологических процессов.    
Ранее авторы с помощью метода молекулярной динамики рассматривали процессы структурных изменений, протекающих в ОЦК-кристалле, в результате модельного воздействия лазерного импульса при относительно небольших временных интервалах релаксации исследуемой системы частиц, сопоставимой с длительностью воздействия импульса [9-11]. Целью представленной работы является изучение данных изменений при относительно более длительной релаксации, что можно рассматривать как позднюю стадию отклика материала на внешнее воздействие.    
В качестве объекта исследования рассматривался монокристалл чистого железа. Молекулярно-динамическая модель представляла собой прямоугольную расчетную ячейку, в которой оси координат соответствуют ортогональным кристаллографическим направлениям ,  и  (обозначим их как X, Y и Z соответственно). При этом вдоль осей X и Z использовались периодические граничные условия, а вдоль оси Y – комбинация свободных и вязких граничных условий, благодаря чему создавалась поверхность кристалла. Параметры потенциала межчастичного взаимодействия, определенного в рамках модели EAM, были заимствованы из работы [12]. Для решения дифференциальных уравнений движения применялся скоростной алгоритм Верле с временным шагом 1 фс. Вычисления проводились с применением свободно распространяемого пакета молекулярно-динамического моделирования XMD [13].  
В основе применяемого в данной работе подхода для моделирования воздействия пикосекундного лазерного импульса лежит тепловая модель, которая предполагает, что воздействие лазерного излучения на мишень сводится лишь к ее термическому нагреву. Методика проведения вычислительного эксперимента изложена в работе [9] и на первом этапе заключается в неравномерном нагреве расчетной ячейки в соответствии с заданным теоретическим распределением, при котором температура убывает в направлении, перпендикулярном свободной поверхности, в течение 10 пс. Основным параметром имитируемого лазерного излучения, который в итоге влияет на величину температуры, в данном вычислительном эксперименте является интенсивность q, варьируемая в пределах 3-4 МВт/см2. На втором этапе в течение 90 пс температура кристалла понижается также в соответствии с заданным распределением. В ходе описанных этапов проводится анализ структуры кристалла при помощи различных алгоритмов, которые будут указаны ниже. Визуализация исследуемой структуры осуществлялась при помощи пакета OVITO [14].     
Рассмотрим структурные изменения, происходящие в моделируемом кристалле после прекращения модельного воздействии лазерного импульса. На этапе охлаждения расчетной ячейки наблюдается процесс кристаллизации, сопровождающийся зарождением на межфазной границе краевой дислокации с вектором Бюргерса b = a/2 <111>, длина которой увеличивается по мере движения фронта кристаллизации за счет скольжения в плоскостях {112} и {110}, с последующей ее трансформацией в петлю (см. рис. 1). 
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Рис. 1. Визуализация образования дислокационной петли при моделируемой плотности энергии q = 4 МВт/см2. Представлены фрагменты расчетной ячейки в моменты времени 32 (а), 47 (b), 62 (c) и 90 (d) пс 

При построении рисунка 1 визуализировались моделируемые частицы, в виде множества сфер, которые по методу углов и связей Экленда-Джонса [15] идентифицировались как располагающиеся в узлах ОЦК решетки, межфазная граница, как поверхность, построенная с применением метода триангуляционной сетки, а также дислокационные линии, определенные по алгоритму, изложенному в работе [16].
Общая протяженность формирующейся дислокационной линий увеличивается при возрастании плотности энергии имитируемого лазерного импульса, и, следовательно, увеличении температуры расчетной ячейки (см. рис. 2).

[image: ]         [image: ]
                                                     (а)                                                                                (b)
Рис. 2. Изменение в ходе численного эксперимента длины дислокационных линий при различной величине плотности энергии q (а) и касательных напряжений на этапе охлаждения (q = 4 МВт/см2) (b)

В расчетной ячейке при проведении численного эксперимента присутствуют как температурные напряжения, обусловленные применением периодических граничных условий, так и межфазные напряжения, девиаторный компонент тензора которых создает поверхностное натяжение межфазной границы. Образование дислокаций, по-видимому, возникает из-за неравномерности распределения касательных напряжений в межфазном слое, обусловленной его кривизной. Именно искривление межфазной границы может приводить к формированию концентраторов напряжений [17-19], и как следует из рисунка 1, именно в области наибольшей кривизны начинают образовываться дислокации, что способствует релаксации касательных напряжений (см. рис. 2.b).  
Расчет напряжений, результаты которого представлены на рисунке 2.b, осуществлялся для области расчетной ячейки, которая охватывает одновременно обе фазы. Пока доминирующей фазой является жидкая, касательное напряжение равно нулю. По мере кристаллизации напряжение начинает расти, а затем, с момента образования дислокации, наблюдается его снижение. 
Таким образом, проведенное исследование показало, что в результате модельного теплового воздействия на кристалл, в нем возможны структурные изменения, заключающиеся в образовании дислокаций. Высказано предположение, что образованию дислокаций способствует кривизна межфазной границы, приводящей к неравномерности распределения возникающих касательных напряжений.    
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MODELING OF THE PROCESS OF DISLOCATION FORMATION IN AN IRON CRYSTAL UNDER THE INFLUENCE OF A PICOSECOND LASER PULSE BY THE METHOD OF MOLECULAR DYNAMICS
A. V. Markidonov1,2, A. N. Gostevskaya2
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Abstract 
In this paper, the structural changes occurring in an iron single crystal under the simulated action of a laser pulse are studied by the method of molecular dynamics. During the simulation, an interfacial boundary appeared in the calculation cell, which is a source of mechanical stresses. It is shown that dislocations are formed in the crystal as a result of subsequent structural relaxation. It is suggested that tangential stresses created by the interphase boundary contribute to the occurrence of dislocations.
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