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Аннотация. Методами молекулярной динамики исследован процесс лазерной абляции при воздействии на металлы 
сверхкоротких лазерных импульсов. Выясняется действенность и применимость гибридной атомистически-
непрерывной модели для оценки оптимальных режимов обработки сверхкороткими лазерными импульсами. Пред-
ложено сочетание атомистической модели лазерно-индуцированного процесса неравновесного фазового перехода на 
атомном уровне с непрерывной двухтемпературной моделью для описания динамики фотовозбуждения свободных 
носителей. Показана применимость модели лазерной абляции на примере пленок алюминия и золота при воздейст-
вии импульсов с различной плотностью энергии и длительностью. Показано, что в зависимости от соотношения 
длительности лазерного импульса и характерного времени электрон-фононного взаимодействия материала реализу-
ются фототермический и фотомеханический режимы разрушения, которые определяют качество и производитель-
ность лазерной обработки. Установлено, что при длительности лазерного импульса меньше времени электрон-
фононного взаимодействия реализуется высокопроизводительный фотомеханический характер разрушения за счет 
возникших в области воздействия внутренних напряжений. Это подтверждается линейной  зависимостью скорости 
абляции от поглощенной энергии. При длительности лазерного импульса больше времени электрон-фононного взаи-
модействия реализуется малопроизводительный фототермический режим разрушения. Результаты работы могут 
быть полезны специалистам, занимающимся разработкой лазерных технологий. 
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Abstract. The process of laser ablation under the influence of ultra short laser pulses on metals is investigated by methods of 
molecular dynamics. The validity and applicability of the hybrid atomistic-continuous model for the estimation of optimum 
modes of ultra short laser pulses processing are explored. Combination of atomistic model of laser-induced non-equilibrium 
process of a phase transition at the atomic level with continuous two-temperature model for describing the dynamics of 
photo-excitation of free media is proposed. Applicability of laser ablation model on the example of aluminum films and gold 
under exposure to pulses with different energy density and duration is shown. It is indicated that, depending on the ratio of 
the laser pulse duration and the characteristic time of electron-phonon material interaction, photothermal and 
photomechanical modes of destruction are implemented that determine the quality and performance of the laser processing. It 
is established that at the duration of laser pulse less than the time of electron-phonon interaction high-performance 
photomechanical type of destruction is implemented by internal stresses arising in the area of exposure. This is confirmed by 
a linear dependence of the ablation rate from the absorbed energy. At the duration of laser pulse greater than the time of 
electron-phonon interaction inefficient photothermal mode of destruction is implemented. The results may be useful for 
specialists engaged in the development of laser technologies.  
Keywords: laser ablation, ultra short laser pulses, molecular dynamics, photothermal destruction, photomechanical 
destruction. 
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Введение 
 

Абляция при воздействии сверхкоротких лазерных импульсов широко используется в промышлен-
ности. Возможность локализации большого количества энергии в малом объеме хорошо зарекомендовала 
себя в качестве эффективного инструмента при лазерном сверлении, резке, сварке [1–3]. Оказалось, что 
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качество обработки сильно зависит от параметров лазерного воздействия. Например, было показано как 
экспериментально, так и теоретически, что время электрон-фононного взаимодействия, энергия и дли-
тельность импульсов могут играть важную роль в механизме лазерного разрушения металлов [4, 5]. В 
соответствии с этими работами, индуцированное изменение вещества, в том числе процессы плавления, 
откалывания, испарения и абляции, в целом определяются соотношением длительности импульса с ха-
рактерным временем электрон-фононного взаимодействия. В других работах предполагается, что при 
оценке результата воздействия не менее важны свойства материала и другие параметры. Так, в ряде экс-
периментов [6, 7] четко определены два режима скорости абляции при низких и высоких плотностях 
энергии для таких металлов, как золото и серебро. Было сделано предположение, что низкая и высокая 
скорость абляции, в зависимости от поглощенной энергии, определяется фототермическим или фотоме-
ханическим механизмом разрушения [8, 9]. 

Теоретические расчеты подтвердили, что качество и производительность обработки определяют 
преобладание фотомеханического или фототермического режима разрушения. Так, в частности, было 
определено, что условия возникновения локализации напряжений, реализующиеся при воздействии 
сверхкоротких лазерных импульсов лазерного излучения на вещество, являются основным фактором 
реализации разрушения отколом, которое носит скорее механический, нежели тепловой характер [10, 11]. 
При этом глубина удаления материала была больше, что является показателем эффективности обработки, 
с минимизацией теплового воздействия, а это является показателем качества. Условие для наступления 
соответствующего лазерное воздействия определяется соотношением [12, 13] 
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где tmech – характерное время механической разгрузки внутренних напряжений – оказывается больше, чем 
время нагрева theating, которое определяется максимальной из двух величин: либо длительностью импульса 
tp, либо характерным временем электрон-фононной релаксации te–ph. Время механической разгрузки, с 
другой стороны, зависит от эффективной глубины поглощения лазерной энергии Le–diff и скорости звука в 
материале Cs. 

Хотя уравнение (1) и определяет условия для реализации механизма откола, к сожалению, его 
трудно применить для прогнозирования обработки материала напрямую, если говорить об эффективно-
сти и качестве. Известно, что существуют два основных механизма передачи поглощенной лазерной 
энергии в материал: быстрая теплопроводность горячих электронов, определяющая глубину распределе-
ния поглощенной энергии, и электрон-фононный теплообмен, определяющий скорость нагревания ре-
шетки [14]. Их зависимость от параметров облучения и свойств материала была недавно рассмотрена на 
основе упрощенного теоретического подхода с помощью двухтемпературной модели (ДTM) в [12]. Важ-
но, что свойства материала, такие как электронная теплопроводность Ke, электронная теплоемкость Ce, и 
параметр электрон-фононного взаимодействия Ge–ph, являются функциями температуры электронов  
[15–17] (см. рис. 1). Видно, что параметр электрон-фононного взаимодействия увеличивается с ростом 
температуры для обоих металлов. Для золота это увеличение сильнее выражено из-за наличия широкой  
d-зоны в его зонной структуре. С другой стороны, зависимости электронной теплопроводности от темпе-
ратуры для этих материалов значительно отличаются. Благодаря гораздо большей температуре Ферми 
(135 000 К) алюминия его теплопроводность линейно растет с электронной температурой, по крайней 
мере, до 30 000 К, в то время как для золота, обладающего сравнительно низкой температурой Ферми 
(56 000 К), на механизмы теплопроводности оказывает сильное влияние электрон-электронное взаимо-
действие уже при 20 000 К, что приводит к уменьшению ее значения. Динамика электронной температу-
ры, в свою очередь, сильно зависит от длительности импульсов и поглощенной энергии. Исходя из этого, 
при таких сложных связях между свойствами материала и электронной температурой реализация одного 
или другого механизмов абляции в зависимости от параметров облучения неочевидна. 

В работе с помощью гибридной атомистически-непрерывной модели, основанной на молекулярно-
динамическом методе (МД), мы пытаемся выяснить действенность и применимость сделанных оценок, в 
частности, с помощью формулы (1), при определении параметров лазерного излучения для оптимизации 
режимов обработки сверхкороткими лазерными импульсами. 
 

Модель 
 

Идея построения гибридной модели основывается на способности МД метода, с одной стороны, 
отслеживать кинетику сверхбыстрых неравновесных фазовых переходов на атомном уровне и, с другой 
стороны, с помощью ДТМ в сплошной среде описывать динамику фотовозбужденных свободных носите-
лей в твердом теле. В комбинированной МД-ДТМ-модели уравнение для температуры решетки ДТМ 
полностью заменяется уравнением движения атомов МД, а энергетический обмен между решеткой и го-
рячими электронами учитывается в МД-части с помощью дополнительного коэффициента трения. Под-
робное описание МД-ДТМ-модели приведено в [5, 18]. Параметризация потенциала межатомного взаи-
модействия проведена согласно [19], что дает более точное воспроизведение свойств материала. Таким 
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образом, построенная модель, кроме присущих МД модели возможностей описания кинетики неравно-
весных процессов с атомным разрешением, способна описывать поглощение лазерного излучения, быст-
рую электронную теплопроводность и электрон-фононную неравновесность. В связи с этим она может 
быть использована для исследования процессов, индуцированных сверхкоротким лазерным импульсом, 
включая плавление, испарение, отщепление (спаляцию, откол) и абляцию тонких и толстых металличе-
ских мишеней [20]. 

Для выполнения задач нашего исследования мы выбрали два очень разных металла: алюминий и 
золото. Они относятся к так называемым переходной и благородной группам металлов соответственно. 
Алюминий имеет относительно малое (1 пс) характерное время электрон-фононной релаксации, а золото 
– большое (20 пс). В общем случае данные времена являются функцией плотности поглощенной энергии, 
однако в любом случае они различаются как минимум на порядок по величине. МД-ДТМ-
вычислительные ячейки для обоих материалов состоят из 20×20×400 узлов кристаллической решетки в 
направлениях X, Y и Z-осей, что соответствует расчету в общей сложности для 640 000 атомов. Следова-
тельно, для параметров решетки 0,405643 нм для алюминия и 0,408472 нм для золота в МД-части по-
строенная вычислительная сетка представляет пленку около 160 нм толщины. Однако, если мы применим 
динамичные граничные условия для передачи давления на границе МД-части [21], то получим возмож-
ность, как было показано в недавней работе [22], моделирования взаимодействия лазерного излучения с 
толстыми металлическими мишенями. Так, непрерывная часть модели обеспечивает расчет теплового 
потока на расстоянии более 20 мкм в глубину. Для надежного определения параметров (температура, дав-
ление, плотность и т.д.) в МД-части модели принята сетка с размером ячейки 1 нм, что дает достаточно 
высокое пространственное разрешение для ДТМ-части модели и по-прежнему удовлетворяет размеру 
приемлемого статистического ансамбля: усреднение определяемых теплофизических величин ведется 
также по всем соседним ячейкам МД-части, насчитывающим в целом около 4000 частиц. Наконец, мы 
применяем свободные граничные условия на верхней границе образца для действия лазерного импульса 
и периодические граничные условия в направлениях X и Y, перпендикулярных направлению распростра-
нения лазерного импульса. 
 

Результаты 
 

Чтобы показать различие в развитии разрушения, вызванного воздействием лазерного излучения у 
двух выбранных материалов, мы воздействуем на алюминий импульсами длительностью tp, равной 0,2 пс 
и 6,0 пс, а на золото – 6,0 пс и 60 пс. Таким образом, в обоих случаях мы имеем длительность лазерного 
воздействия значительно ниже и выше характерного времени электрон-фононного взаимодействия, даже 
с учетом его зависимости от плотности поглощенной лазерной энергии. Более того, судя по поведению 
функции электронной температуропроводности золота, существуют два крайних случая с точки зрения 
распределения поглощенной лазерной энергии по глубине (рис. 1): локализация энергии в непосредст-
венной близости от поверхности материала, вследствие ограничения влияния теплопроводности, и уве-
личение глубины поглощения при высокой степени возбуждения носителей поглощенной энергией. По-
следовательно материалы будут подвергнуты воздействию лазерного излучения с различной плотностью 
поглощенной энергии Q, что и послужит выявлению режимов, определяющих механизм разрушения. 

Мы начнем с простого случая лазерной абляции алюминия. Так как этот материал обладает харак-
терным временем электрон-фононной релаксации 1 пс, то импульс длительностью 0,2 пс можно рассмат-
ривать как сверхкороткий, а импульс 6,0 пс – как длинный. Результаты взаимодействия этих импульсов с 
алюминиевым образцом представлены в виде полей температуры и давления в веществе на рис. 2, 3 для 
сверхкороткого (рис. 2, а, и рис. 3, а) и длинного (рис. 2, б, и рис. 3, б) импульса соответственно. Видно, 
что результаты воздействия этих двух импульсов сильно отличаются для одного и того же материала и 
одной и той же поглощенной энергии. Объяснить это можно на основе рис. 1, б, где приведены зависимо-
сти электронной теплопроводности и коэффициента электрон-фононного взаимодействия для алюминия 
от электронной температуры. В частности, при воздействии короткого импульса электронный газ нагре-
вается до более высоких температур (около 30 000 К) (рис. 1, б, зеленый прямоугольник), что, в свою 
очередь, приводит к большей теплопроводности электронов. В связи с этим в случае коротких импульсов 
поглощенная энергия оказывается распределенной на большей глубине, на которой устанавливаются гра-
диенты температур и давления. Кроме того, поскольку импульс короче, чем время электрон-фононного 
взаимодействия, то материал не имеет достаточно времени для теплового расширения в ответ на быстрый 
нагрев. Таким образом, в твердом теле происходит формирование области больших внутренних напряже-
ний, что приводит к высокому давлению при относительно низкой температуре. Релаксация внутренних 
напряжений будет создавать при разгрузке волну давления, проходящую сквозь материал. Это может вы-
звать его расслоение на определенной глубине (даже в нескольких местах) там, где растягивающие на-
пряжения при заданной температуре решетки достаточно велики. Такого рода фотомеханические повре-
ждения приводят к большей абляции, т.е. более эффективны с точки зрения производительности и каче-
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ства (чистоты удаления материала) вследствие меньшего термического повреждения окружающего мате-
риала (рис. 2, а, и рис. 3, а).  

Противоположная ситуация возникает при воздействии лазерного импульса длительностью 6,0 пс 
с тем же материалом при той же поглощенной энергии. Поскольку импульс длинный, то в этом случае 
максимальная электронная температура из-за меньшей плотности мощности будет меньше (около 
20 000 К), что, в свою очередь, снижает теплопроводность (рис. 1, а, красный прямоугольник). Как след-
ствие, градиенты температуры и давления формируются на меньшей глубине по сравнению с предыду-
щим случаем, к тому же условия локализации формирования внутренних напряжений согласно формуле 
(1) в этом случае не выполняются. Высокая температура существует на меньшей глубине, что приводит к 
снижению давления и создает условия для преобладания термического разрушения. В этом режиме ре-
лаксация внутренних напряжений, сформировавшихся в приповерхностной области, вызывает активное 
разбрызгивание расплавленного материала, вклад механизма испарения в разрушение увеличивается, что 
приводит к уменьшению глубины абляции. Такой режим обработки с точки зрения эффективности и ка-
чества (рис. 2, б, и рис. 3, б) невыгоден. 

 

  
 а б 

Рис. 1. Электронная теплопроводность Ke (сплошная линия) и коэффициент электрон-фононного 
взаимодействия Ge–ph (штриховая линия) для золота (a) и алюминия (б), как функция электронной  

температуры Te [15–17] (температура атомной решетки Т = 300 К). Красные или зеленые прямоугольники 
указывают соответственно тепловой или механический режим разрушения, полученные в результате 
моделирования, для различных плотностей поглощенной энергии и времени воздействия лазерного 

 импульса, используемых в работе. Положения прямоугольников по горизонтали указывают 
на характерные значения изменения электронной температуры в процессе моделирования 

 

 
 а б 

 

Рис. 2. Температурные поля Tph внутри материала при воздействии импульсов длительностью 0,2 пс (а)  
и 6 пс (б) с толстой алюминиевой пленкой, при поглощенной плотности энергии 2,6 Дж/см2.  

Пунктирная линия – глубина максимального разрушения 
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Рис. 3. Поле давлений P внутри материала при воздействии импульсов длительностью 0,2 пс (а) и 6 пс (б)  
с толстой алюминиевой пленкой, при поглощенной плотности энергии 2,6 Дж/см2.  

Пунктирная линия – глубина максимального разрушения 
 

Далее мы рассмотрим воздействие лазерных импульсов длительностью 6,0 и 60 пс на золото при 
поглощенной плотности энергии 2,0 Дж/см2. Поскольку характерное время электрон-фононной релакса-
ции золота 20 пс, то первый импульс можно считать коротким, а второй – длинным. Рассчитанные поля 
температур и давлений внутри материала для этого случая приведены на рис. 4, 5. На первый взгляд по-
лучен результат, противоположный предыдущему. Однако, если учесть изменения электронной тепло-
проводности и электрон-фононного взаимодействия для золота от электронной температуры (рис. 1, а), 
становится ясно, что чем короче импульс, тем выше электронная температура при одинаковой поглощен-
ной энергии (рис. 4, а, и рис. 5, а). Достигнутая электронная температура (до 30 000 К) приводит к малой 
электронной теплопроводности при большом коэффициенте электрон-фононного взаимодействия из-за 
возбуждения электронов из d-зоны, что, в конечном счете, определяет малую глубину поглощения энер-
гии (рис. 1, а, красный нижний прямоугольник). Это приводит к значительному тепловому разрушению 
образца при небольшой глубине удаления материала. При длительности же импульса 60 пс, хотя дости-
гаемая электронная температура (20 000 К) ниже, электронная теплопроводность больше при меньшем 
коэффициенте электрон-фононного взаимодействия (рис. 1, а, зеленый прямоугольник). Таким образом, 
несмотря на то, что условия локализации формирования внутренних напряжений в данном случае не вы-
полняются, характер разрушений больше обусловливается существующими напряжениями, приводящи-
ми к большему фотомеханическому повреждению при меньшем участии фототеплового (рис. 4, б, и 
рис. 5, б). 

 
 

 а б 
Рис. 4. Температурные поля внутри материала при воздействии импульсов длительностью 6,0 пс (а)  

и 60 пс (б) с толстой золотой пленкой, при поглощенной плотности энергии 2,0 Дж/см2.  
Пунктирная линия – глубина максимального разрушения 
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Рис. 5. Поле давлений внутри материала при воздействии импульсов длительностью 6,0 пс (а) 
и 60 пс (б) с толстой золотой пленкой, при поглощенной плотности энергии 2,0 Дж/см2.  

Пунктирная линия – глубина максимального разрушения 
 

 
 

 а б 
Рис. 6. Температурные поля внутри материала при воздействии импульсов длительностью 6,0 пс (а)  

и 60 пс (б) с толстой золотой пленкой, при поглощенной плотности энергии 4,3 Дж/см2.  
Пунктирная линия – глубина максимального разрушения 
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Рис. 7. Поле давлений внутри материала при воздействии импульсов длительностью 6,0 пс (а) и 60 пс (б) с 
толстой золотой пленкой, при поглощенной плотности энергии 4,3 Дж/см2.  

Пунктирная линия – глубина максимального разрушения 
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Ситуация меняется при увеличении поглощенной плотности энергии до 4,3 Дж/см2 (рис. 6, 7). При 
длительности импульса 6 пс электронная температура увеличивается, что вызывает резкий рост элек-
тронной теплопроводности золота (рис. 1, а, верхний зеленый прямоугольник), а коэффициент электрон-
фононного взаимодействия при этом остается приблизительно таким же. Создаются условия для форми-
рования локализации внутренних напряжений, в результате реализуется фотомеханическое разрушение с 
высокой производительностью и хорошим качеством (рис. 6, a, и рис. 7, а). Напротив, длинный импульс 
приводит к тепловому режиму, что определяет фототермическое разрушение облученных образцов с ма-
лой производительностью и неудовлетворительным качеством (рис. 6, б, и рис. 7, б). 

 

Заключение 
 

Обобщая полученные результаты, можно сформулировать обобщенный критерий преобладания 
фотомеханического режима разрушения, используя связь Ge–ph ~ Ce/te–ph [23] для оценки времени элек-
трон-фононной релаксации, в выражении (1): 

         
max ,

e e ph e ph e e e e phe diff
p e ph heating mech

s s s s

D t t K Q C Q K Q G QL
t t t t

C C C C

  
       ,  (2) 

где Ke, Ge–ph, и Се – электронная теплопроводность, постоянная электрон-фононного взаимодействия и 
электронная теплопроводность соответственно. Для каждой длительности импульса tp все эти параметры 
зависят от электронной температуры и плотности поглощенной энергии Q. Для гарантии высокой произ-
водительности и качества обработки с участием абляции необходимо минимизировать левую часть нера-
венства путем простого сокращения длительности импульса и максимизировать правую часть неравенст-
ва путем увеличения глубины поглощенной энергии в зависимости от свойств материала, например, пу-
тем увеличения плотности поглощенной энергии для увеличения ее эффективной глубины проникнове-
ния в материал. 

Предложенная теория хорошо объясняет экспериментальные данные, полученные в работах [6–8] 
(рис. 8). В рассмотренных экспериментах по абляции длительность импульса может быть меньше, боль-
ше и порядка характерного времени электрон-фононного взаимодействия в зависимости от свойств мате-
риала. Оба импульса длительностью 0,2 пс и 10 пс – короткие для золота, а скорость абляции Vabl более 
или менее линейна в зависимости от поглощенной энергии, что подтверждает фотомеханический харак-
тер разрушения за счет локализации возникших в области воздействия внутренних напряжений. Для 
алюминия импульс длительностью 10 пс – длинный. В этом случае не будут реализованы условия воз-
никновения локализации внутренних напряжений даже при высоких плотностях энергии. Исходя из это-
го, механизм разрушения является фототермическим, тогда как при длительности импульса 0,2 пс он бу-
дет фотомеханическим. Наконец, никель с характерным временем электрон-фононного взаимодействия 
10 пс – граничный случай, поэтому задействованы оба механизма разрушения. В зависимости от погло-
щенной плотности мощности будет реализован либо фотомеханический, либо фототермический меха-
низм, либо их совокупность. 
 

  
 а б  в 

 

Рис. 8. Экспериментально измеренные скорости абляции серебра (a), никеля (б) и алюминия (в) 
в зависимости от поглощенной плотности энергии для длительности импульса 0,2 пс (круги)  

и 10 пс (квадраты) [7] 
 

Полученная формула (2) также согласуется с теоретическими результатами [12], где моелирование 
диссипации поглощенной энергии лазерного импульса электрон-фононными столкновениями и тепло-
проводностью позволило рассмотреть оптимизацию длительности импульса для получения максималь-
ной температуры на поверхности материала при лазерном облучении. Показано, что при малом коэффи-
циенте электрон-фононного взаимодействия Ge-ph  и большой электронной теплопроводности Kе  глубина 
эффективного лазерного поглощения энергии больше, что, в свою очередь, может вызвать фотомеханиче-
ское разрушение. 
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Наконец, необходимо также отметить, что в зависимости от конкретных свойств материалов, полу-
ченные результаты при определении режимов абляции с помощью предложенной модели могут немного 
отличаться. Например, влияние шероховатости поверхности и степени кристалличности облучаемой ми-
шени, рассмотренное в работе [13], может увеличить область режимов фотомеханического разрушения, в 
то время как оценки по более сложным моделям электронной теплопроводности [17] и электрон-
фононного взаимодействия [16] могут дать ее уменьшение. В любом случае, основная идея настоящей 
работы заключается в том, что для длительности импульса, меньшей, чем характерное время установле-
ния электрон-фононного равновесия, как это описано с помощью уравнения (2), существует диапазон 
поглощенной плотности энергии, в котором при резком росте теплопроводности с температурой электро-
нов можно запасать энергию лазерного излучения на глубине, достаточно большой для реализации усло-
вий возникновения локализации внутренних напряжений во время процесса абляции. Это способствует 
обработке с высокими скоростями удаления материала и одновременно с ее хорошим качеством в техно-
логических применениях короткого лазерного импульса. 
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