КОНТИНУАЛЬНО-АТОМИСТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ АБЛЯЦИИ МЕТАЛЛОВ ПОД ВОЗДЕЙСТВИЕМ ФЕМТОСЕКУНДНЫХ ЛАЗЕРНЫХ ИМПУЛЬСОВ
В.Б. Фокин1, П.Р. Левашов1,2, М.Е. Поварницын1, К.В. Хищенко1,2
1Объединенный институт высоких температур РАН, 
ул. Ижорская, д. 13, стр. 2, Москва 125412, Россия 
2Московский физико-технический институт, 
Институтский пер., д. 9, Долгопрудный 141707, Россия

Изучается взаимодействие фемтосекундных лазерных импульсов с металлом путем численного моделирования. Используется улучшенная версия комбинированной модели [1], которая основана на молекулярно-динамическом моделировании для ионов и решении уравнения теплопроводности для электронов. В нашей версии модели учитывается поглощение лазерного излучения в соответствии с уравнением Гельмгольца, а также зависимости коэффициентов электронной теплопроводности и электрон-ионного обмена от плотности и температуры [2]. Электронная теплоемкость описывается моделью Томаса–Ферми, взаимодействие ионов определяется посредством межчастичного потенциала EAM.
Для описания взаимодействия лазерного импульса с веществом также можно использовать двухтемпературную гидродинамическую модель [3], для замыкания в которой необходимо двухтемпературное многофазное уравнение состояния металлов. С этой моделью [3] мы производили сравнение результатов наших расчетов. Построена фазовая диаграмма, которая показывает хорошее согласие по термодинамическим свойствам используемого потенциала EAM и многофазного уравнения состояния для алюминия.
Рассматриваемая комбинированная модель более корректно (по сравнению с гидродинамической моделью [3]) воспроизводит динамику лазерной абляции, процессы плавления, испарения, нуклеации, распространения ударных волн и волн разрежения, а также формирования наночастиц. В данной работе мы проводим моделирование абляции алюминия под воздействием импульса длительностью 100 фс с интенсивностью вплоть до 20 Дж/см2 и находим зависимость глубины кратера от плотности энергии лазерного излучения. Одновременно мы исследуем режимы формирования наночастиц и их распределение по размерам. Результаты моделирования хорошо согласуются с экспериментальными данными.
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CONTINUAL-ATOMISTIC SIMULATION OF ABLATION OF METALS UNDER THE ACTION OF FEMTOSECOND LASER PULSES 
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An interaction of femtosecond laser pulses with metal is investigated using the method of the numerical simulation. An improved version of the combined model [1] is used which is based on the molecular-dynamics simulation for ions and on the heat conduction equation solution for electrons. Our version of this model takes into account laser absorption according to Helmholtz equation as well as dependencies of electron thermal conductivity and electron-ion coupling on density and temperature [2]. The Thomas–Fermi model is used for describing the electronic heat capacity, the inter-ions interaction is defined using inter-particle EAM-potential. 
We can also use a two-temperature one-velocity hydrodynamic model [3] for describing laser-matter interaction, in which the two-temperature multiphase equation of state of metals is needed for closing. We made a comparison of results of our calculations with this model [3]. A phase diagram showing the good agreement on the thermodynamic properties of the EAM potential used and multiphase equation of state of aluminum is represented.
This combined model considered represents the dynamics of laser ablation, melting, evaporation, ionization, nucleation, shock and rarefaction wave propagation more accurately (corresponding with the model [3]), as well as nanoparticles formation. In the present work, we perform simulation of laser ablation of aluminum by 100 fs pulses with fluence up to 20 J/cm2 and find out the ablation crater depth as a function of laser fluence. Besides, we investigate regimes of nanoparticle formation and their size distribution. Results of modeling are in good agreement with experimental data.
1. Ivanov D.S., Zhigilei L.V. Combined atomistic-continuum modeling of short-pulse laser melting and disintegration of metal films // Phys. Rev. B. 2003. V. 68. P. 064114.
2. Povarnitsyn M.E., [et al] // Appl. Surf. Sci. 2012. V. 258. P. 9480.
3. Povarnitsyn M.E., Itina T.E., Sentis M., Khishchenko K.V., Levashov P.R. Material decomposition mechanisms in femtosecond laser interactions with metals // Phys. Rev. B. 2007. V. 75. P. 235414.
