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پرداخته دودمایی و دینامیک مولکولی  با استفاده از مدل تلفیقیاین پژوهش به شبیه سازی برهم کنش لیزر فمتوثانیه با فلز آلومینیوم 

که در شرایط بسیار غیر تعادلی  فازی تبدیلات توصیف  بهدینامیک مولکولی و  الکترونها دمایی به توصیف تحولاتمدل دو دمایی  است.

 شبیه سازی برای اند. . این دو زیرسیستم توسط جمله جفتشدگی با هم ترکیب شده می پردازدکه با تابش لیزر فوق کوتاه القا شده است، 

 ه شده است.ئلات فازی ارایتبدو ، تغییرات انرژی الکترون و شبکه یدما تحولات نجام شده وا 2mJ022جذب شده  شار

 .:  دینامیک مولکولی، مدل دو دماییکلید واژه

 

 

Atomistic simulation of femtosecond laser pulse interaction with Al target  

Sahar Sadat Shariati, Arham Amouie, Ali Reza Niknam 

Laser and Plasma Research Institute, Shahid Beheshti University, Tehran 

 

In this study, simulation of femtosecond laser interaction with aluminum has been investigated using the combined two –

temperature model and molecular dynamics. The two-temperature model describes the evolution of the electron temperature 

and molecular dynamics is used to describe phase transformations occurring under highly non-equilibrium condition induced 

by ultrashort laser irradiation. These two subsystem are combined using a coupling term. The simulation is performed for an 

absorbed fluence of 200 2mJ  and the evolution of electron and lattice temperatures, energy changes and phase 

transformations are presented. 

 

Keywords: molecular dynamics, two temperature model. 

 

 

 

 

  آلومینیومهدف ثانیه با لیزر فمتوپالس کنش برهماتم گرایانه سازی شبیه

 علیرضا نیکنام ، ارحام عمویی، سحرسادات شریعتی 

 پژوهشکده لیزر و پلاسما، دانشگاه شهید بهشتی، تهران 
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 مقدمه-۳

تواند  تابش لیزرهای پالس کوتاه بر مواد مختلف می 

ها را به حالت غیرتعادلی برساند و فرصت مناسبی  آن

رای بررسی رفتار مواد فراهم کند. در میان لیزرهای ب

از بعضی جهات می تواند لیزر فمتوثانیه پالس کوتاه، 

ماده را به طور بنیادی  -کنش لیزرمکانیزم برهم

-بنابراین بررسی برهم .[۳,3]کندغییر دست خوش ت

اهمیت بسیاری )کندوسوز لیزری(  کنش لیزر با ماده

های کندوسوز لیزری با فعالیتدر گذشته  .[2]دارد

روش آزمون خطا و بدون مدل نظری قاطع توسعه 

سازی کامپیوتری نقش اما امروزه شبیه .بودیافته 

، اردکنش لیزر با ماده دموثری در مدل سازی برهم

که اغلب به شرایط تجربی بسیار نزدیک است. با 

توجه به مطالب فوق این مقاله به اختصار به بررسی 

ثانیه با آلومینیوم به کنش لیزر فمتوشبیه سازی برهم

 دماییو دو MDمولکولی روش ترکیبی دینامیک

TTM پردازد.می 

 معادلات اساسی-0

زین جایگ مولکولیدر این مدل ترکیبی، دینامیک

-شود تا توصیفی واقعبرای شبکه می دودماییمعادله 

 .[4]کنش لیزر با فلز ارائه دهدگرایانه  از فرآیند برهم

روش  باله پخش برای دمای الکترونی، معاداز طرفی 

گیری با انتگرال  به طور همزمان FD تفاضل متناهی

دمای الکترونی  شود.از معادله حرکت نیوتن حل می

شود که وظیفه مبادله شدگی میتوارد جمله جف

 .[6,2]شبکه را دارد انرژی میان الکترون و
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چون قطر لکه لیزر از عمق نفوذ بیشتر است نسخه یک     

 ش استفاده شده است.بعدی معادله پخ    

فیزیکی الکترون در این مدل ترکیبی همه خواص ترمو    

 سانایی گرمایی الکترون وابسته بهمثل ظرفیت گرمایی و ر

 و ظرفیت گرمایی رابطه خطی با دما دارد .[2]دما است

                                            .ضریب ثابت است
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که  از طرفی رسانایی گرمایی به شکل زیر تعریف می شود.

Fv سرعت فرمی است وزمان واهلش ممنتوم الکترون               

 ضرایب ثابت هستند. Bو A ،است
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-به شکل یک پالس گاوسی  تعریف شدهنیز  منبع گرما 

                است.
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وسی فرودی است که به شکل اهمان پالس گ I(0,t)که 

، ماکزیمم توان چگالی لیزر 0Iشود و در آنزیر تعریف می

 است. 
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 ضریب جذب هدف است. b و پذیریجذب که
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و معادله     ( 6( در معادله )8( و )7)گذاری معادلات با جای
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B

k thF

3

)1(2

0

 


 ،
004 IC   و

0004  cD  در نظر گرفته شده است وG   پارامتر

ضریب مقاومت  ثابت فرض شده است و  ،شدگیجفت

 .[2] حرارتی فلز است

 نتایج -3

 ثانیه با پهنای پالسسازی مورد نظر با لیزر فمتوشبیه
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 fs  383228  برای مدتps25 و ابعاد قطعه انجام شده 

nm  82۳×82۳ ×۳63 اتم می 645555و دارای  است-

 عبارت است در برنامه  مقادیر ثابت مورد استفاده باشد.
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 اجرا و مورد 2mJ355 شده جذب شار این مدل برای

دمای  بستگی فضایی 2و۳،3 است. شکلگرفتهقراربررسی 

برای شار  های مختلفدر زمان را و دمای شبکه الکترونی

 .فوق نشان می دهد

 

 

شبکه:دمای ۳شکل 
lT و دمای الکترونی

eT  مکان در بر حسب       

 .ps ۳زمان

 

:دمای شبکه 3شکل 
lT  و دمای الکترونی

eT  مکان در بر حسب

 ps 32 5زمان

 

شبکه:دمای 2شکل 
lT و دمای الکترونی

eT  مکان در   بر حسب

 .ps 25زمان

مشخص است که با گذشت زمان دمای  2و۳،3در شکل 

متفاوتی  کنند و نوساناتیر مییالکترونی و شبکه نیز تغ

 ،در ادامه. رسندیکسانی میو در نهایت به مقدار  دارند

تحول زمانی سطوح پشت و جلوی قطعه  برای شار جذب 

 د است.به خوبی مشهو 4در شکل  2mJ355 شده

 

:دمای شبکه و الکترونی در جلو و پشت قطعه بر حسب 4شکل   

 زمان

شود که دمای مشاهده می 4با کمی دقت در شکل 

هستند و هم منطبق الکترونی در جلو و پشت قطعه بر

-هم منطبق میشبکه نیز با کمی اختلاف نوسان بر دمای

توان تغییرات انرژی می  6و 2شکل  با بررسی باشند.

 کرد.تانسیل قطعه را در حین فرآیند مشاهدهپبشی و جن

شود دچار فرورفتگی می 20tحدود در  پتانسیلانرژی 

 یابد.در همین زمان افزایش می جنبشیکه انرژی 
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 رات انرژی جنبشی بر حسب زمان ی: تغی2شکل 

 

 یرات انرژی پتانسیل بر حسب زمانی: تغ6شکل 

ی جنبشی و پتانسیل نیز مطابق قانون تغییرات انرژ

، نمودار 7در انتها شکل پایستگی انرژی است. 

سیستم و تغییرات فاز را  تغییرات چگالی یکانتور

این نمودار حاوی اطلاعات  گذارد.به نمایش می

مهمی از پدیده های مختلف در این شبیه سازی 

که چگالی آلومینیوم جامد  بدانیم ستلازم ا است.

است و در حالت ذوب  3mg 3275مای اتاق در د

یافته و با افزایش دما کاهش   3mg32272به 

، بنابراین با کمک چگالی یابدکاهش بیشتری می

 توان فاز سیستم راتشخیص داد.می

 

 ن بر حسب مکان، زما2mJ355قطعه برای: تغییرات فاز در 7شکل  

 نتیجه گیری

 (TTM)دماییو دو (MD)مولکولیمدل ترکیبی دینامیک

-همسازی برای برهای شبیهترین روشهمواره یکی از مهم

مدل  ما در این مقاله با استفاده ازکنش لیزر با مواد است. 

سازی شبیه بهمولکولی، دمایی و تلفیق آن با دینامیکدو

تغییرات فاز و و  پرداختیم لومینیومآ ثانیه با فلزلیزر فمتو

را  دمای الکترونی و شبکهتغییرات و  کندوسوز لیزری

 .بررسی کردیم
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