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脉冲激光烧蚀氩晶体颗粒的分子动力学模拟

梁小龙，　李　凌
（上海理工大学 能源与动力工程学院，上海　２０００９３）

摘要：采用分子动力学方法对氩晶体颗粒在皮秒脉冲激光照射下内部发生的传热过程以及相变现

象进行模拟研究．通过记录氩原子速度和原子位置随时间的变化情况分析了颗粒内热量的传递过

程，并计算了单位体积内氩原子数目的空间分布情况以及随时间的变化规律，从而分析了颗粒内部

的相变过程．研究结果表明：当激光强度较低时，晶体内部仅仅发生传热过程而没有熔化发生，加入

的激光能量随时间由外向内传递；当激光强度增加到足够晶体熔化的时候会发生相变，此时固液相

态之间并没有明显的界面，而是存在一个纳米级别的过渡区域；当照射的激光强度增加时，过渡区

域的移动速度和移动深度都将增加．
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　　近年来由于激光技术的飞速发展，激光烧结技

术在产品加工制造业内的应用日益广泛．激光烧结

中多以粉末作为成型材料，激光束按照计算好的扫

描路径对粉末床进行层层烧结成型，每层成型后的

粉末层层叠加最终形成所要设计的三维产品．激光

与材料相互作用的过程是一个十分复杂的物理过

程，涉及很多学科领域，虽然已有大量文献对此领域

进行研究，但是激光与物质相互作用的机制还依然

不是十分清楚［１］．目前国际上关于这方面的研究主

要有两方面：一方面是实验研究；另一方面是数值模

拟．激光烧结实验研究是随着激光技术的产生与发

展展开的，这些实验主要能够获得材料的烧结形貌

和烧结阈值等一些信息．而数值模拟则主要侧重于

对烧结过程中传热机理的研究．传统的方法是连续

介质力学，这种方法是一种宏观尺度的模拟方法，在

处理有些问题时会遇到一些困难，如状态方程的确

定、固液界面的产生、材料熔化的飞溅和高应变率下

材料的选择等［２］．而分子动力学模拟是一种在原子

尺度上的确定性模拟方法，能够有效避免连续介质

假设的局限．它将经典的牛顿运动力学应用到原子

体系中，通过对牛顿方程积分来得到每个时刻原子

的位置、速度和受力等微观信息，再用经典统计物理

的相关理论来描述系统的宏观性质［３］，这样就能避

免连续介质假设的局限性．犎犲狉狉犿犪狀狀等
［４］首次使用

分子动力学的方法模拟了超短波脉冲激光烧蚀硅的

过程．犗犺犿狌狉犪等
［５］采用分子动力学的方法得到了

脉冲激光的烧蚀深度和烧蚀的粒子数等．国内，王志

军等［６］利用双温模型模拟了飞秒激光烧蚀金属镍的

热影响区．白明泽等
［７］采用耦合一维双温模型的分

子动力学方法研究了纳米级的铝膜在飞秒激光辐照

下的熔化机制．早期的分子动力学模拟技术受到计

算机硬件水平的限制，其研究的时空尺度不够理想．

近些年来，随着计算机技术和势函数理论的发展，分

子动力学模拟技术得以推广．本文运用分子动力学

的方法来研究激光烧蚀氩晶体颗粒过程，通过对每

个氩原子进行受力分析，追踪其运动轨迹，以统计的

方法［８］来模拟激光能量被吸收后颗粒内部的传热过

程、发生相变时固液界面的产生与移动，以及激光强

度对熔化过程的影响．

１　理论模型

１．１　物理问题

本文主要以单个固态氩颗粒为对象，应用分子

动力学方法研究其在皮秒脉冲激光照射下的传热过

程．考虑实际中激光照射到粉末床时，每一个颗粒表

面都会发生反射现象，因而假设颗粒表面的热流密

度均匀［９］，如图１所示．颗粒的初始温度设为７０犓，

计算的氩原子个数为１６７５４．以球心为坐标原点建

立坐标系，原子的初始位置由面心立方晶格结构确

定．原子的初始速度根据初始温度在麦克斯韦玻尔

兹曼速度分布中随机选取［１０］．

图１　物理模型

犉犻犵．１　犘犺狔狊犻犮犪犾犿狅犱犲犾

　　模拟过程中的时间步长为１０犳狊，初始时刻为

５狆狊，结束时刻为２５狆狊，其中包括了整个脉冲宽度．

入射激光在空间中均匀分布，脉冲半高宽度为５狆狊．

激光脉冲随时间满足高斯分布，在５狆狊时开始加

载，１５狆狊时加载结束．

１．２　数学描述

分子之间势函数的正确确定是应用分子动力学

方法的关键，论文采用普遍应用的较简单的

犔犲狀狀犪狉犱犑狅狀犲狊１２－６势函数．在进行模拟的过程

中，每一个原子都要受到它周围的每一个原子的

犔犲狀狀犪狉犱犑狅狀犲狊作用力，其受到的合外力应该满足牛

顿定理，即

∑
犼≠犻

犉犻犼 ＝犿犻
犱２狉犻
犱狋２

（１）

式中，犿犻为原子犻的质量；狉犻为原子犻的位置；狋为

时间；犉犻犼为原子犻与原子犼的相互作用力，其大小可

由犔犲狀狀犪狉犱犑狅狀犲狊势求得，即犉犻犼＝－犻犼／狉犻犼．其

中犔犲狀狀犪狉犱犑狅狀犲狊势犻犼为

犻犼 ＝４ε
σ
狉犻（ ）
犼

１２

－
σ
狉犻（ ）
犼

［ ］
６

（２）

式中，ε为势能阱的深度；σ是相互作用的原子犻与

原子犼的势能为０时的距离；狉犻犼为原子犻与原子犼

的距离．因此作用力犉犻犼可以整理得到

犉犻犼＝４ε －１２
σ
１２

狉犻犼
１４＋６

σ
６

狉犻犼
［ ］８ 狉犻犼 （３）

　　在计算速度时采用犞犲狉犾犲狋算法
［１１］，即

６４２
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狉犻（狋＋δ狋）＝狉犻（狋）＋狏犻（狋＋δ狋／２）δ狋

犉犻犼（狋＋δ狋）＝－
犻犼（狋＋δ狋）

狉犻犼

狏犻（狋＋３δ狋／２）＝狏犻（狋＋δ狋／２）＋
犉犻犼（狋＋δ狋）

犿犻
δ

烅

烄

烆 狋

（４）

式中，狏犻为原子犻的速度；δ狋为计算过程中的时间

步长．

在计算过程中，为了减少计算时间，当两个原子

的距离大于０．８５１５狀犿
［１２］时忽略其相互作用力．氩

晶体颗粒对激光能量的吸收深度为２．５狀犿
［１３］，在

此深度内分层进行．在激光照射过程中，激光能量的

强度沿着颗粒表面向球心呈指数衰减［１４］，即

犐＝ １－（ ）犚犐０犲－α狕 （５）

式中，犐０为入射激光的初始光强；犚 为氩晶体表面

反射率；α为激光在氩晶体中的吸收系数；狕为距离

晶体表面的距离．沉积在每一层上的能量被平均分

配到该层的每一个原子上，原子吸收的激光能量全

部转换为原子的动能，使得温度得以升高［１５］．

当没有发生相变时，非平衡状态下不同位置处

的温度可由该位置所在区域一定厚度内的所有原子

平均平动动能狏
—
计算得到［１６］

犜＝
犿狏

—
２

３犽犅
（６）

式中，犽犅是玻尔兹曼常数．

２　模拟计算及结果分析

首先对算法和程序的正确性进行验证．当系统

达到平衡后，由式（６）得到颗粒温度为６９．７０犓．此

时给颗粒加入能量８．０２×１０－１８ 犑，并当其达到新的

平衡状态后，根据比热容犮＝狇／（犕·Δ狋）计算得到，

固态氩在７１．３６犓时的比热容为０．９３５犽犑／（犽犵·犓），

这与文献［１６］的０．８９５犽犑／（犽犵·犓）基本吻合．

２．１　入射激光强度为０．０１犑／犿２

首先模拟了入射激光强度为０．０１犑／犿２时的情

况，通过模拟发现颗粒内部没有相变发生．图２分别

显示了氩颗粒在５，１０，１５，２０和２５狆狊时内部温度的

分布情况，犾为距颗粒球心的距离．

从图２可以看出，在５狆狊时，颗粒内外温度处

于平衡状态，此时激光开始照射．到第１０狆狊时，激

光脉冲达到最大值，在此过程中，靠近颗粒表面位置

处首先升温，而靠近颗粒球心处温度基本维持不变，

这时热量还没有传递到内部去．随着激光的继续照

射，颗粒表面的温度进一步升高，颗粒内部由于分子

图２　温度分布（犐＝０．０１犑／犿２）

犉犻犵．２　犜犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犱犻狊狋狉犻犫狌狋犻狅狀（犐＝０．０１犑／犿
２）

之间的碰撞，热量逐渐被传递到更深处．到第１５狆狊

时，激光照射停止，而后外部热源消失，表面温度逐

渐降低，但由于内部温度的不平衡，热量继续向球心

传递，靠近颗粒球心部分的温度继续升高．在第

２５狆狊时，颗粒内部温度逐渐趋于一致，并且因为激

光能量的加入，此时新的平衡温度将会高于初始的

平衡温度．
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２．２　入射激光强度为０．１犑／犿２

当激光强度增加为０．１犑／犿２时，模拟结果发现

颗粒温度在升高的同时表面局部区域发生了熔化现

象．颗粒内原子在不同时刻的位置分布如图３所示．

图３　原子的位置分布（犐＝０．１犑／犿２）

犉犻犵．３　犘狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳犪狋狅犿狊（犐＝０．１犑／犿
２）

　　从图３可以看到，在狋＝５狆狊时，颗粒处于平衡

状态，此时激光开始照射，颗粒吸收能量温度开始上

升．在狋＝１０狆狊时，由于此时接受激光照射的时间只

有５狆狊，能量的传递时间还不够长，升温引起的形状

变化不够明显，所以颗粒形状基本保持不变．而后随

着激光的继续照射，颗粒的体积开始逐渐增大，靠近

颗粒表面的原子密度有所降低，到狋＝１５狆狊时，激光

停止照射．但由于之前吸收的热量使得靠近表面区

域的温度还依然很高，热量继续向内部传递，并且颗

粒的体积继续增大，靠近表面的原子分布更加稀疏．

在狋＝２０狆狊和狋＝２５狆狊时，颗粒的形状进一步发生

改变，靠近表面处的变化最为明显，能看到颗粒表面

外部大量飞散的原子．由于同一种物质的相态不同

时，其内部所含原子数的疏密程度也不同．为了对此

现象进一步分析，计算出了不同位置处的原子数密

度狀，即单位体积的原子个数．图４为颗粒内部不同

位置处的原子数密度及其随时间的变化情况．

观察图４，在狋＝５狆狊时，颗粒处于固态，其原子

数密度在球内半径方向上均匀分布，此时加入激光

照射．在狋＝１０狆狊时，靠近颗粒表面的位置处，原子

数密度相比于平衡时有所降低，这是因为表面部分

吸收了能量，温度有所上升，因而密度有所下降．在

狋＝１５狆狊时，靠近球心处的原子数密度与初始状态

基本一致，而靠近颗粒表面处原子数密度进一步降

低，在距离半径５狀犿左右的一段范围之内基本维

持不变．经过计算，此段区域的平均原子数密度为

１．０４×１０２８个／犿－３，小于固态氩的平均原子数密

度，基本接近液态氩的原子数密度的最大值１．０×

１０２８个／犿－３
［１６］，因而可以判断此处发生了熔化．在

狋＝２０狆狊和狋＝２５狆狊时，虽然激光照射已经停止，

但表面温度依然很高，熔化继续向颗粒内部移动，并

且还有一部分原子从表面处溢出形成气态的氩，因

而使得靠近表面处的原子数密度继续减小．通过计

算还发现当熔化发生时，在固态与液态之间没有明

图４　原子数密度分布（犐＝０．１犑／犿２）

犉犻犵．４　犇犻狊狋狉犻犫狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲狀狌犿犫犲狉犱犲狀狊犻狋狔狅犳

犪狋狅犿狊（犐＝０．１犑／犿２）
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显的分界线，而是一段过渡区域，此过渡区域内，

分子数密度沿径向逐渐减小．为了对相变发生时

的固液区域进行描述，确定了一个判定标准，当原

子数密度大于１．８０×１０２８个／犿－３时，为固态氩；当

原子数密度小于１．０×１０２８个／犿－３时，不考虑气态

的情况下，为液态氩；而原子数密度在两个数值之

间的为固液过渡区域［１６－１７］．根据此判断标准，在

狋＝５狆狊时，原子数密度分布均在固态范围内．狋＝

１０狆狊时，在半径３．５狀犿处开始出现固液过渡区

域，但均未小于液态的判断标准，说明相变刚开始

发生，还未形成液态．继续经过５狆狊的激光照射，

在狋＝１５狆狊时，靠近表面处有液态区域出现，固液

过渡区域的范围为距离球心２．８～３．４狀犿，固液过

渡区域的前端相比于１０狆狊时，在激光的作用下向

颗粒中心移动了０．７狀犿．激光停止照射后到狋＝

２０狆狊时，固液过渡区域范围为２．６～３．５狀犿．到

狋＝２５狆狊时，固液过渡区域范围为２．８～３．４狀犿，

说明激光照射停止后的一段时间内过渡区域的移

动也基本停止．

２．３　入射激光强度为０．１２犑／犿２

为了研究激光强度对固液过渡区域的影响，进

一步增大激光强度到０．１２犑／犿２，不同位置处原子

数密度随时间的变化情况如图５所示．

由图５可以看到，随着时间的推移，颗粒表面

也发生了熔化现象，并且熔化部分也随着激光的

照射向颗粒中心移动．与激光能量０．１犑／犿２相比，

当激光强度为０．１２犑／犿２时，在相同时刻、相同位

置的原子数密度更小．这说明当激光强度升高时，

能量的传递和温度的升高更加剧烈，使得相变过

程更加迅速．同时，通过定量计算可知，狋＝１０狆狊

时，距离半径３．２狀犿处开始出现固液过渡区域．在

狋＝１５狆狊时，固液过渡区域的范围为２．０～

３．４狀犿，说明在５狆狊的激光作用下，固液过渡区域

向颗粒内部移动了１．２狀犿，与在能量密度为

０．１犑／犿２的激光照射下，相同的时间段内移动的

０．７狀犿相比，发现更强的激光能量密度使得固液

过渡区域移动更为快速．激光停止照射后，在狋＝

２０狆狊时，固液过渡区域的范围为２．０～３．２狀犿，而

后直到在狋＝２５狆狊时，固液过渡区域位置基本没

有变化．此阶段中固液过渡区域前端到达的最深

处距离为距颗粒球心２．０狀犿，比能量密度为

０．１犑／犿２的２．６狀犿更深入，说明激光能量越强，熔

化发生的区域越深．

图５　原子数密度分布（犐＝０．１２犑／犿２）

犉犻犵．５　犇犻狊狋狉犻犫狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲狀狌犿犫犲狉犱犲狀狊犻狋狔狅犳

犪狋狅犿狊（犐＝０．１２犑／犿２）

３　结　论

通过对氩颗粒在不同强度激光照射下传热过程

的模拟研究，得到以下结论：

犪．当激光能量比较弱时，氩晶体颗粒吸收激光

能量而温度升高，但不会发生相变．靠近颗粒表面处

的原子吸收能量，温度首先升高，而后随着时间的推

移，通过原子之间的碰撞，能量被逐渐传递到颗粒更
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深的区域．

犫．当激光能量足够强时，氩晶体颗粒会发生相

变现象，此时固液相态之间并没有明显的界面，而是

一段纳米级别的固液过渡区域，并且在激光的照射

下向颗粒内部逐渐移动．

犮．当相变发生时，激光能量越强，固液过渡区

域向颗粒中心移动的速度越快，同时最终达到的位

置也越深，即熔化深度也越大．
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