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ÀÒÎÌÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ËÀÇÅ�ÍÎÉ ÀÁËßÖÈÈÇÎËÎÒÀ: ÝÔÔÅÊÒ �ÅËÀÊÑÀÖÈÈ ÄÀÂËÅÍÈß�. Ý. Íîðìàí, Ñ. Â. Ñòàðèêîâ *, Â. Â. ÑòåãàéëîâÎáúåäèíåííûé èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê125412, Ìîñêâà, �îññèÿÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 îêòÿáðÿ 2011 ã.Ïðîâåäåíî àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå àáëÿöèè çîëîòà ïðè îáëó÷åíèè ìåòàëëà �åìòî- è ïèêîñå-êóíäíûìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè. Èñïîëüçóåòñÿ àòîìèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü ñ ÿâíûì ó÷åòîì ýëåêòðîííîéïîäñèñòåìû è çàâèñèìîñòüþ ìåæèîííîãî ïîòåíöèàëà îò ýëåêòðîííîé òåìïåðàòóðû. Èñïîëüçîâàíèå òàêîãîïîòåíöèàëà ïîçâîëÿåò ó÷åñòü èçìåíåíèå �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ èîííîé ïîäñèñòåìû ïðè íàãðåâå ýëåêòðîí-íîé ïîäñèñòåìû. Ïî ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ îáíàðóæåíî ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå ìåæäó õàðàêòåðè-ñòèêàìè àáëÿöèè ïðè ðàçíûõ äëèòåëüíîñòÿõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ. Äëÿ àáëÿöèè ïðè ñóáïèêîñåêóíäíîìèìïóëüñå óäàåòñÿ âûäåëèòü äâà ìåõàíèçìà ðàçðóøåíèÿ ìåòàëëà, ñâÿçàííûõ ñ ýâîëþöèåé äàâëåíèÿ âñèñòåìå. 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅËàçåðíàÿ àáëÿöèÿ èìååò ìíîæåñòâî ïîòåíöèàëü�íûõ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé â ìèêðîîáðàáîòêåè ñîçäàíèè ïîâåðõíîñòíûõ íàíîñòðóêòóð [1�3℄. Â òîæå âðåìÿ ìåõàíèçì ëàçåðíîé àáëÿöèè ìåòàëëîâ îñòà�åòñÿ íå âïîëíå ÿñíûì. Íà ýòî óêàçûâàþò êàê ïðîòè�âîðå÷èÿ â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, òàê è îòñóò�ñòâèå õîðîøåãî ñîãëàñèÿ ìåæäó ýêñïåðèìåíòàìè èïðåäñêàçàíèÿìè òåîðèè. Îäíèì èç íàèáîëåå èçó÷àå�ìûõ ìåòàëëîâ ÿâëÿåòñÿ çîëîòî, êîòîðîå õàðàêòåðè�çóåòñÿ á�îëüøèì, ÷åì îñòàëüíûå ìåòàëëû, âðåìåíåìðåëàêñàöèè ýëåêòðîííîé òåìïåðàòóðû Te ê òåìïåðà�òóðå èîíîâ Ti [4; 5℄. Ïîýòîìó çîëîòî ÿâëÿåòñÿ óäîá�íûì ìåòàëëîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ ý��åêòà äâóõòåì�ïåðàòóðíîñòè (Te � Ti) è ïîñòðîåíèÿ îáùåé ìîäåëèëàçåðíîé àáëÿöèè ìåòàëëîâ.Íàèáîëåå èíòåðåñíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè àáëÿ�öèè ïðè åäèíè÷íîì ëàçåðíîì èìïóëüñå ÿâëÿþò�ñÿ ìèíèìàëüíàÿ ïîðîãîâàÿ âåëè÷èíà ïîãëîùåííî�ãî �ëþåíñà Fabs, íåîáõîäèìàÿ äëÿ íà÷àëà àáëÿöèè,è ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýòîìó ýíåðãîâêëàäó ãëóáèíà dêðàòåðà. Â ðàáîòå [6℄ ïîðîãîâûå çíà÷åíèÿ Fabs è d*E-mail: starikov�ihed.ras.ru

äëÿ çîëîòà áûëè íàéäåíû ðàâíûìè ïðèáëèçèòåëü�íî 10 ìÄæ/ñì2 è 10 íì ñîîòâåòñòâåííî (ãëóáèíàd îöåíåíà êàê ñðåäíÿÿ ïî ñåðèè èìïóëüñîâ). Èçìå�ðåííàÿ â ðàáîòàõ [7; 8℄ ïîðîãîâàÿ âåëè÷èíà Fabs äëÿçîëîòà ðàâíà ïðèáëèçèòåëüíî 20 ìÄæ/ñì2. Ñ äðó�ãîé ñòîðîíû, â ðàáîòå [9℄ àáëÿöèÿ çîëîòà èìåëà ïî�ðîãîâîå çíà÷åíèå Fabs � 150 ìÄæ/ñì2 (ñ ó÷åòîìðàññ÷èòàííîãî â [10℄ êîý��èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ) èd � 50 íì ïðè äàííîì ýíåðãîâêëàäå. Â ýêñïåðèìåí�òàõ [7; 8℄ èñïîëüçîâàëèñü èìïóëüñû ðåíòãåíîâñêîãîèçëó÷åíèÿ, òîãäà êàê â [6; 9℄ � îïòè÷åñêèå èìïóëü�ñû. Âî âñåõ óêàçàííûõ ðàáîòàõ èñïîëüçîâàëèñü ëà�çåðíûå èìïóëüñû ïèêî- èëè ñóáïèêîñåêóíäíîé äëè�òåëüíîñòè. Íà äàííûé ìîìåíò íå ñóùåñòâóåò çàêîí�÷åííîé òåîðèè, îïèñûâàþùåé âñå óêàçàííûå ïðîòè�âîðå÷èâûå äàííûå ïî àáëÿöèè çîëîòà.Ïðîíèêíîâåíèå èìïóëüñíîãî ëàçåðíîãî èçëó÷å�íèÿ (êàê ïðàâèëî, îïòè÷åñêîãî äèàïàçîíà èëè ìÿã�êîãî ðåíòãåíà) â âåùåñòâî ïðèâîäèò ê ñèëüíîìóíàãðåâó ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû ïðè àáëÿöèè. Òà�êèì îáðàçîì, ïðîöåññ ëàçåðíîé àáëÿöèè ïðîèñõîäèòâ êðàéíå íåðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè äâóõòåìïåðàòóð�íîãî ðàçîãðåòîãî ïëîòíîãî âåùåñòâà (warm densematter), òåîðèÿ êîòîðîãî òîëüêî íà÷èíàåò ðàçâèâàòü�ñÿ. Íàãðåòàÿ ëàçåðíûì èçëó÷åíèåì ýëåêòðîííàÿ ïîä�910



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012 Àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå : : :ñèñòåìà íà÷èíàåò îáìåíèâàòüñÿ ýíåðãèåé ñ èîííîéïîäñèñòåìîé, ÷òî â ðåçóëüòàòå ïðèâîäèò ê âûíîñóâåùåñòâà ñ ïîâåðõíîñòè. Îäíîé èç îñíîâíûõ òðóä�íîñòåé ïðè òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè è ïîñòðîåíèèàòîìèñòè÷åñêîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ òîò �àêò, ÷òî õà�ðàêòåðíîå âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ìåæäóýëåêòðîíàìè è èîíàìè ñîèçìåðèìî ñî âðåìåíåì ñà�ìîé àáëÿöèè è âðåìåíàìè ñîïóòñòâóþùèõ ïðîöåññîâ(òåïëîïåðåíîñà, �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, âîçíèêíîâåíèÿóäàðíûõ âîëí è äð.)Â ðàáîòàõ [11�13℄ äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññà àáëÿ�öèè èñïîëüçîâàëèñü ïðèáëèæåíèå ñïëîøíîé ñðåäûè äâóõòåìïåðàòóðíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ. Îäíàêîòàêîé ïîäõîä íå ïîçâîëÿåò ó÷èòûâàòü ÿâëåíèÿ íààòîìèñòè÷åñêîì óðîâíå, ñóùåñòâåííûå äëÿ îïèñà�íèÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé, ðàçðóøåíèÿ è äð., èìîæåò ïðåäñêàçûâàòü ðåçóëüòàòû òîëüêî ïðè çíà÷å�íèÿõ Fabs â íåñêîëüêî ðàç áîëüøèõ, ÷åì ïîðîãîâûéýíåðãîâêëàä.Àòîìèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü äâóõòåìïåðàòóðíîé ñè�ñòåìû, ïðåäëîæåííàÿ â ðàáîòàõ [14; 15℄, çàêëþ÷à�ëàñü â òîì, ÷òî ýëåêòðîííàÿ ïîäñèñòåìà ìîäåëèðî�âàëàñü ñïëîøíîé ñðåäîé. Ýâîëþöèÿ èîííîé ïîäñè�ñòåìû èçó÷àëàñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè. Ïåðåäà÷à ýíåðãèè îò ýëåêòðîííîé ïîäñè�ñòåìû ê èîííîé âûïîëíÿëàñü ïóòåì ââåäåíèÿ òåðìî�ñòàòà â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêóþ ìîäåëü. Òàêîéïîäõîä ïîçâîëÿåò îáúÿñíèòü íåêîòîðûå îñîáåííîñòèëàçåðíîé àáëÿöèè [15; 16℄, íî äàåò ñóùåñòâåííîå çà�âûøåíèå ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ d, ïî êðàéíåé ìåðå,äëÿ äâóõ ìåòàëëîâ, Cu [14; 17℄ è Au [16℄. Â ýòèõ èññëå�äîâàíèÿõ àáëÿöèÿ ñâÿçàíà ñ �îðìèðîâàíèåì è ðàñ�ïðîñòðàíåíèåì óäàðíîé âîëíû è âîëíû ðàçãðóçêè âãëóáü ìåòàëëà. Óêàçàííîå ïðîòèâîðå÷èå ïîêàçûâàåò,÷òî ìåõàíèçì àáëÿöèè áîëåå ñëîæåí âáëèçè ïîðîãî�âûõ çíà÷åíèé ýíåðãîâêëàäîâ.Îäíèì èç íåäîñòàòêîâ ñóùåñòâóþùåé àòîìèñòè�÷åñêîé äâóõòåìïåðàòóðíîé ìîäåëè [14; 15; 18℄ ÿâëÿ�åòñÿ íåâîçìîæíîñòü ó÷åñòü âëèÿíèå ýëåêòðîííîãîâîçáóæäåíèÿ íà ñèëû, äåéñòâóþùèå ìåæäó èîíàìè.Â òàêîé ìîäåëè íå ó÷èòûâàþòñÿ èçìåíåíèå �èçè÷å�ñêèõ ñâîéñòâ èîííîé ïîäñèñòåìû ïðè íàãðåâå ýëåê�òðîííîé ïîäñèñòåìû [19; 20℄ è ïîÿâëåíèå ýëåêòðîííî�ãî äàâëåíèÿ [21; 22℄. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ðàáîòå [12℄îòìå÷àåòñÿ, ÷òî âëèÿíèå ýëåêòðîííîãî äàâëåíèÿ íàäèíàìèêó èîíîâ ìîæåò áûòü îòâåòñòâåííî çà îñîáûéìåõàíèçì ëàçåðíîé àáëÿöèè.Çîëîòî ÿâëÿåòñÿ ìåòàëëîì ñ îäíèì s- è äåñÿòüþd-ýëåêòðîíàìè íà âíåøíåé îáîëî÷êå àòîìà. Ïîýòîìóýëåêòðîííàÿ ïîäñèñòåìà çîëîòà ñîäåðæèò ýëåêòðî�

íû, âåäóùèå ñåáÿ ïîäîáíî èäåàëüíîìó ãàçó ñâîáîä�íûõ ýëåêòðîíîâ (äåëîêàëèçîâàííûå s-ýëåêòðîíû), àòàêæå ýëåêòðîíû, ê êîòîðûì ýòî ïðèáëèæåíèå íåïðèìåíèìî (ëîêàëèçîâàííûå d-ýëåêòðîíû) [23℄. Ìå�õàíè÷åñêèå âëèÿíèÿ ýòèõ äâóõ òèïîâ ýëåêòðîíîâíà èîííóþ ïîäñèñòåìó ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ. Ýíåð�ãèÿ èäåàëüíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà çàâèñèò òîëüêîîò Te è êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ, ñëåäîâàòåëüíî,îïðåäåëÿåòñÿ ñðåäíåé êîíöåíòðàöèåé ni èîíîâ (èç-çàýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ñèñòåìû). Ïîýòîìó äåëîêàëè�çîâàííûå ýëåêòðîíû ìîãóò îêàçûâàòü ìåõàíè÷åñêîåâëèÿíèå íà èîííóþ ïîäñèñòåìó òîëüêî ïðè íàëè�÷èè ãðàäèåíòîâ òåìïåðàòóðû Te èëè êîíöåíòðàöèèni [24; 25℄. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ýíåðãèÿ ëîêàëèçîâàí�íûõ ýëåêòðîíîâ çàâèñèò ÿâíî îò êîîðäèíàò èîíîâ.Ìåæèîííûå ñèëû, ðàññ÷èòûâàåìûå êàê ïðîèçâîä�íûå ýíåðãèè ïî êîîðäèíàòàì èîíîâ, èçìåíÿþòñÿ ïðèðîñòå Te. Â ñâÿçè ñ ýòèì íàãðåâ ëîêàëèçîâàííûõýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííûì èçìåíåíèÿì�èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ èîííîé ïîäñèñòåìû äàæå â îò�ñóòñòâèå óêàçàííûõ ãðàäèåíòîâ. Íàïðèìåð, ïðè óâå�ëè÷åíèè Te ìåíÿåòñÿ �îíîííûé ñïåêòð çîëîòà è ðàñ�òåò òåìïåðàòóðà åãî ïëàâëåíèÿ [19; 26℄.Â ðàáîòå [25℄ àòîìèñòè÷åñêàÿ äâóõòåìïåðàòóð�íàÿ ìîäåëü (two-temperature model) àáëÿöèè çîëîòàáûëà äîïîëíåíà ñèëîé óâëå÷åíèÿ èäåàëüíîãî ýëåê�òðîííîãî ãàçà, êîòîðàÿ ïðîïîðöèîíàëüíà ãðàäèåíòóäàâëåíèÿ ñâîáîäíûõ (äåëîêàëèçîâàííûõ) ýëåêòðî�íîâ, rP delo
e . Òàêèì îáðàçîì, âëèÿíèå ýëåêòðîííîéïîäñèñòåìû íà èîííóþ áûëî ó÷òåíî ëèøü ÷àñòè÷íî.Äëÿ ïîëíîãî îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ ïîäñèñ-òåì íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ëîêàëèçîâàííûå ýëåêò-ðîíû, êîòîðûå íå ìîãóò áûòü îïèñàíû â ðàìêàõ ìî�äåëè èäåàëüíîãî ãàçà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåíà àòîìèñòè÷åñêàÿäâóõòåìïåðàòóðíàÿ ìîäåëü ñ ïîòåíöèàëîì ìåæèîí�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, çàâèñÿùèì îò ýëåêòðîííîéòåìïåðàòóðû Te (ETD-ïîòåíöèàë, ele
tron tempera-ture dependent potential). Èñïîëüçîâàíèå òàêîãî ïî�òåíöèàëà ïîçâîëÿåò ó÷åñòü èçìåíåíèå �èçè÷åñêèõñâîéñòâ èîííîé ïîäñèñòåìû ïðè íàãðåâå ýëåêòðîí�íîé. Ìîäåëü áûëà èñïîëüçîâàíà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿïðîöåññà ëàçåðíîé àáëÿöèè çîëîòà. Â ðàçä. 2 äå�òàëüíî îïèñàí ïðîöåññ ñîçäàíèÿ ETD-ïîòåíöèàëà èåãî âåðè�èêàöèÿ. �àçäåë 3 ñîäåðæèò èí�îðìàöèþîá îñíîâíûõ îñîáåííîñòÿõ ïðîâåäåííîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ ëàçåðíîé àáëÿöèè. Â ðàçä. 4 èçëîæåíû ðåçóëüòà�òû ìîäåëèðîâàíèÿ è ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ñ èìåþ�ùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî àáëÿöèèçîëîòà.911
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�èñ. 1. Ïîòåíöèàëüíûå �óíêöèè EAM-ïîòåíöèàëà äëÿ çîëîòà ïðè òðåõ ðàçëè÷íûõ ýëåêòðîííûõ òåìïåðàòóðàõ: ñïëîø-íûå ëèíèè � Te = 0:01 ýÂ; øòðèõïóíêòèðíûå � Te = 3 ýÂ; øòðèõîâûå � Te = 6 ýÂ. Ôóíêöèÿ �(�) îò Te íå çàâèñèò2. �ÀÇ�ÀÁÎÒÊÀ ÌÅÆÈÎÍÍÎ�ÎÏÎÒÅÍÖÈÀËÀ Ñ ÏÀ�ÀÌÅÒ�È×ÅÑÊÎÉÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜÞ ÎÒ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÛÄëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ â àòîìèñòè÷å�ñêîì ìîäåëèðîâàíèè îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ ïîòåíöè�àë ïîãðóæåííîãî àòîìà (embedded atom method,EAM) [27�29℄. Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ óêàçàí�íîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà ìîæåò áûòü ïðåä�ñòàâëåíà â âèäå ñóììû äâóõ ÷àñòåé:U =Xi<j '(rij) +Xj �(�j): (1)Ïåðâîå ñëàãàåìîå ' åñòü ïàðíûé ïîòåíöèàë âçàèìî�äåéñòâèÿ êàê �óíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ rij ìåæäó èîíà�ìè i è j. Âòîðîå ñëàãàåìîå ó÷èòûâàåò ìíîãî÷àñòè÷�íîå âçàèìîäåéñòâèå, ïîñêîëüêó �óíêöèÿ ¾ïîãðóæå�íèÿ¿ � çàâèñèò îò ý��åêòèâíîé ¾ýëåêòðîííîé ïëîò�íîñòè¿ �j â ìåñòå ðàñïîëîæåíèÿ j-ãî èîíà, íàâîäè�ìîé âñåìè îñòàëüíûìè èîíàìè ñèñòåìû:�j =Xi 6=j �(rij ); (2)ãäå �(rij) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé �óíêöèþ ¾ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè¿, íàâîäèìîé èîíîì i.ETD-ïîòåíöèàë áûë ðàçðàáîòàí êàê EAM-ïî-òåíöèàë ñ ïàðàìåòðè÷åñêîé çàâèñèìîñòüþ �óíêöèé�(rij) è '(rij ) îò Te. Íà ïåðâîì ýòàïå áûëî ñîçäàíîòðè ðàçëè÷íûõ EAM-ïîòåíöèàëà äëÿ ðàçíûõ çíà÷å�íèé Te: 0.01, 3.0 è 6.0 ýÂ. Ïîòåíöèàëû ðàçðàáàòû�âàëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû ïîäãîíêè ïî ñèëàì(for
e mat
hing) [29; 30℄. Äàííàÿ ïðîöåäóðà çàêëþ�÷àåòñÿ â ðàñ÷åòå ñèë, äåéñòâóþùèõ íà èîíû â ðàç�ëè÷íûõ ñòðóêòóðàõ, ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ ab initioè â ïîñëåäóþùåì ïîèñêå ý��åêòèâíîãî óñðåäíåííî�ãî ìåæèîííîãî ïîòåíöèàëà, íàèëó÷øèì îáðàçîì âîñ�

ïðîèçâîäÿùåãî ýòè ñèëû. Òàêèì îáðàçîì ðàçðàáî�òàííûé ïîòåíöèàë ÿâëÿåòñÿ ñîãëàñîâàííûì ñ êâàí�òîâûìè ðàñ÷åòàìè ïî ñèëàì.Äëÿ êâàíòîâûõ ðàñ÷åòîâ èñïîëüçîâàëñÿ ïðî�ãðàììíûé êîä VASP [31℄, îñíîâàííûé íà ìåòîäå�óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè è áàçèñå èç ïëîñêèõâîëí. Ïðè ðàñ÷åòå ñèë èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþ�ùèå ïàðàìåòðû: ïñåâäîïîòåíöèàë ñ ýëåêòðîííîéñèñòåìîé 5d106s1; ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîé ïëîòíî�ñòè (lo
al density approximation, LDA); �-òî÷êà âk-ïðîñòðàíñòâå; áàçèñ ïëîñêèõ âîëí äëÿ îïèñàíèÿýëåêòðîííûõ îðáèòàëåé èìåë ðàäèóñ îáðåçàíèÿ ïðèýíåðãèè 600 ýÂ. Â ðàñ÷åòàõ ïðèìåíÿëîñü ðàñïðåäå�ëåíèå Ôåðìè �Äèðàêà 
 çàäàííûì çíà÷åíèåì Te.Èñïîëüçîâàëèñü 33 ðåïðåçåíòàòèâíûõ ñèñòåìû ñ îá�ùèì ÷èñëîì èîíîâ, ðàâíûì 2930. Äàííûå ñèñòåìûâêëþ÷àëè â ñåáÿ ñîñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå æèä�êîñòè è êðèñòàëëó (ñ ó÷åòîì òåïëîâûõ ñìåùåíèé)ïðè ðàçëè÷íûõ ïëîòíîñòÿõ.Äëÿ ñîçäàíèÿ EAM-ïîòåíöèàëîâ, ïî ðåçóëüòàòàìêâàíòîâûõ ðàñ÷åòîâ, èñïîëüçîâàëñÿ ïðîãðàììíûéêîä PotFit [29℄. Â ýòîì êîäå ïîèñê ïîòåíöèàëüíûõ�óíêöèé ðåàëèçîâàí êàê ìåòîä áëóæäàíèÿ áðîóíîâ�ñêîé ÷àñòèöû ñ ïîíèæàþùåéñÿ òåìïåðàòóðîé (îò�æèã) â ãðàäèåíòíîì ïîëå ìíîãîìåðíîãî ïðîñòðàí�ñòâà ïàðàìåòðîâ, çàäàþùèõ ïîòåíöèàë. ÔóíêöèèEAM-ïîòåíöèàëîâ çàäàâàëèñü êóáè÷åñêèìè ñïëàé�íàìè, óçëû êîòîðûõ è ÿâëÿëèñü ïàðàìåòðàìè ïîòåí�öèàëîâ. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû íàéäåííûå ïîòåíöè�àëüíûå �óíêöèè �(r), '(r) è �(�) äëÿ ðàçíûõ çíà÷å�íèé Te. Ïîòåíöèàëû óäàëîñü ñêîíñòðóèðîâàòü òàêèìîáðàçîì, ÷òîáû �óíêöèÿ �(�) áûëà îäèíàêîâà äëÿâñåõ Te. Âñå òðè ïîòåíöèàëà âîñïðîèçâîäÿò ñèëû,ðàññ÷èòàííûå â êîäå VASP, ñ òî÷íîñòüþ 15�20%,÷òî ÿâëÿåòñÿ õîðîøåé òî÷íîñòüþ äëÿ äàííîãî ìåòî�äà [29℄.912



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012 Àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå : : :
2

1
2

1

1

2

0.8 0.9 1.0
V/V0

0

20

40

60

80

100
P, ГПа

V/V0

1.00

1.02

1.04

200 600 1000

T, K

0−4 4 8 12 16 20 24

P, ГПа

900

1200

1500

1800

2100

2400

2700

Tmelt, K

�èñ. 2. Èçîòåðìà ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå (âåðõ-íÿÿ âñòàâêà), êðèâàÿ òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ (íèæ-íÿÿ âñòàâêà) è êðèâàÿ ïëàâëåíèÿ çîëîòà: 1 � ðå-çóëüòàò ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðàçðàáîòàííûì ETD-ïî-òåíöèàëîì; 2 � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [38�40℄.V0 � ðàâíîâåñíûé îáúåìÑëåäóþùèé ýòàï ðàçðàáîòêè çàêëþ÷àëñÿ â ñîçäà�íèè ïàðàìåòðè÷åñêîé çàâèñèìîñòè �óíêöèé �(r) è'(r) îò Te. Ýòî áûëî ñäåëàíî ïóòåì ïðåäñòàâëåíèÿóêàçàííûõ �óíêöèé â âèäå êâàäðàòè÷íûõ ïîëèíî�ìîâ ïî Te:�(r; Te) = �0(r) + �1(r)Te + �2(r)T 2e ; (3)'(r; Te) = '0(r) + '1(r)Te + '2(r)T 2e : (4)Ôóíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòè (3) è (4) âìåñòå ñ�óíêöèåé �(�) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðàçðàáîòàííûéETD-ïîòåíöèàë, êîòîðûé â äàííîì ñëó÷àå èìååòñåìü íåçàâèñèìûõ �óíêöèé.�àçðàáîòàííûé ETD-ïîòåíöèàë ïðè íèçêîì çíà�÷åíèè Te õîðîøî âîñïðîèçâîäèò òåðìîäèíàìè÷åñêèåè ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà çîëîòà, èçâåñòíûå èç ýêñïå�ðèìåíòà (óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, êðèâóþ ïëàâëåíèÿ,óïðóãèå êîíñòàíòû è äð.). Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëå�íû ðåçóëüòàòû âåðè�èêàöèè ñîçäàííîãî ETD-ïîòåí-öèàëà ïðè Te = (0:01�0.1) ýÂ. Õîðîøåå ñîãëàñèåðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè äåìîíñòðèðóåò íàäåæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿETD-ïîòåíöèàëà íå òîëüêî äëÿ èññëåäîâàíèÿ äâóõ�òåìïåðàòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ, íî è äëÿ îïèñàíèÿ ðàâ�íîâåñíûõ ñâîéñòâ çîëîòà, êîãäà Te = Ti.Îäíèì èç ý��åêòîâ, êîòîðûé âîñïðîèçâîäèòETD-ïîòåíöèàë, ÿâëÿåòñÿ óâåëè÷åíèå òåìïåðàòóðûïëàâëåíèÿ Tmelt; i èîííîé ïîäñèñòåìû ïðè íàãðåâåýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû [19; 20; 26℄. Íà ðèñ. 3 ïðåä�

32a = 0:402 íì0:415 íì 10:408 íì0 2 4 6Te; ýÂ100020003000400050006000Tmelt;i; K

�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü Tmelt;i(Te) äëÿ çîëîòà. Ïðèâå-äåíû ðåçóëüòàòû äëÿ ðàçëè÷íûõ ïëîòíîñòåé (a �ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè): 1 � çàâèñèìîñòü èç ðàáî-òû [19℄; 2 è 3 � ðåçóëüòàòû äâóõ�àçíîãî ìîäåëè-ðîâàíèÿ â äàííîé ðàáîòåñòàâëåíû ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äàííîì èññëåäî�âàíèè è â ðàáîòå [19℄. Òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ðàñ�ñ÷èòûâàëàñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà äâóõ�àçíîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ [32; 33℄.Äðóãèì ý��åêòîì, êîòîðûé âîñïðîèçâîäèòETD-ïîòåíöèàë, ÿâëÿåòñÿ óâåëè÷åíèå äàâëåíèÿP lo
e ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ïðè ðîñòå Te. Ïðèóâåëè÷åíèè Te îò 0 äî 6 ýÂ äàâëåíèå â ñèñòåìå,îïèñàííîé ETD-ïîòåíöèàëîì, âîçðàñòàåò îò 0 äî105 �Ïà. Âìåñòå ñ äàâëåíèåì P delo
e äåëîêàëèçî�âàííûõ ýëåêòðîíîâ ñóììàðíîå äàâëåíèå â çîëîòåäîñòèãàåò 200 �Ïà ïðè Te = 6 ýÂ [19; 21℄. Íà ðèñ. 4ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ïîëíîãî äàâëåíèÿ P (âû÷èñ�ëåííîãî ñ ïîìîùüþ êîäà VASP) è äàâëåíèÿ P lo
e(âû÷èñëåííîãî ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêèñ ETD-ïîòåíöèàëîì) îò çíà÷åíèÿ Te. �àçíèöàìåæäó óêàçàííûìè çàâèñèìîñòÿìè îïðåäåëÿåòñÿâåëè÷èíîé P delo
e (Te).Îñíîâíàÿ öåëü ââåäåíèÿ ETD-ïîòåíöèàëà � îáåñ�ïå÷èòü ïðàâèëüíîå îïèñàíèå ñèë, äåéñòâóþùèõ íàèîíû, â äâóõòåìïåðàòóðíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû. Âìîäåëè îòñóòñòâóþò ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóýëåêòðîíàìè è èîíàìè, â îòëè÷èå, íàïðèìåð, îò ðà�áîòû [34℄. ETD-ïîòåíöèàë îïèñûâàåò òîëüêî èîííóþïîäñèñòåìó, íå çàìêíóòóþ ïî îòíîøåíèþ ê ýëåêòðîí�íîé ïîäñèñòåìå, êîòîðàÿ íå âõîäèò ÿâíî â ìîëåêó�ëÿðíî-äèíàìè÷åñêóþ ìîäåëü. Ýòîò �àêò ïîçâîëÿåòðàññìàòðèâàòü èîíû êàê ÷àñòèöû, äâèãàþùèåñÿ â ñè�ëîâîì ïîëå, çàâèñÿùåì îò âíåøíåãî ïàðàìåòðà Te.8 ÆÝÒÔ, âûï. 5 913
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ çîëîòà îò Te: 1 �ïîëíîå äàâëåíèå P , âû÷èñëåííîå ñ ïîìîùüþ ðàñ-÷åòîâ ab initio (èñïîëüçîâàëñÿ êîä VASP); 2 �äàâëåíèå P lo
e â ñèñòåìå, îïèñàííîé ETD-ïîòåí-öèàëîì, âîññòàíîâëåííîå ïî òåîðåìå âèðèàëà âìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîì ðàñ÷åòå. �àçíèöà ìåæ-äó çàâèñèìîñòÿìè îïðåäåëÿåò P delo
e3. ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈßÏ�ÎÖÅÑÑÀ ÀÁËßÖÈÈÄëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà ëàçåðíîé àáëÿ�öèè çîëîòà èñïîëüçîâàëàñü àòîìèñòè÷åñêàÿ äâóõ�òåìïåðàòóðíàÿ ìîäåëü ñ ETD-ïîòåíöèàëîì. Ìî�äåëü áûëà ðåàëèçîâàíà êàê ðàçâèòèå ìîëåêóëÿð�íî-äèíàìè÷åñêîãî êîäà LAMMPS [18; 35℄. Ýëåêòðîí�íàÿ ïîäñèñòåìà îïèñûâàëàñü êàê íåïðåðûâíàÿ ñðåäàñ òåìïåðàòóðîé Te [12; 15; 18℄. Ýâîëþöèÿ Te îïðåäå�ëÿëàñü âûðàæåíèåìCe �Te�t = r(kerTe)�G(Te � Ti)� I(t)e�x=ll ; (5)ãäå Ce � ýëåêòðîííàÿ òåïëîåìêîñòü, ke � ýëåêòðîí�íàÿ òåïëîïðîâîäíîñòü èç ðàáîòû [15℄, G � êîíñòàí�òà ýëåêòðîí-èîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èç ðàáîòû [15℄,I � ý��åêòèâíàÿ èíòåíñèâíîñòü ëàçåðíîãî èìïóëü�ñà äëèòåëüíîñòüþ � , l � ãëóáèíà ïîãëîùåíèÿ. Âñåîñíîâíûå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì çà�âèñèìîñòè Ce(Te) èç ðàáîòû [4℄, îäíàêî äëÿ ïðîâåð�êè ñòàáèëüíîñòè ìîäåëè áûëî ïðîâåäåíî íåñêîëü�êî ðàñ÷åòîâ ñ çàâèñèìîñòüþ Ce(Te) èç ðàáîòû [24℄.Èñïîëüçîâàëèñü äâà íàáîðà � è l: äëÿ ìîäåëèðî�âàíèÿ îïòè÷åñêèõ �åìòîñåêóíäíûõ èìïóëüñîâ [6; 9℄� = 0:1 ïñ è l = 6 íì; äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðåíòãå�íîâñêèõ ïèêîñåêóíäíûõ èìïóëüñîâ [8℄ � = 7 ïñ èl = 18 íì.

Èîííàÿ ïîäñèñòåìà îïèñûâàëàñü êàê ìîëåêóëÿð�íî-äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ñ óðàâíåíèåì äâèæåíèÿmi dvidt = Fi(Te) + FLangi (Te; Ti)� r(P delo
e )ni ; (6)ãäå ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà èîí, ñêëàäûâàëàñü èçòðåõ ñîñòàâëÿþùèõ. Ïåðâîå ñëàãàåìîå ÿâëÿåòñÿ ñè�ëîé ETD-ïîòåíöèàëà, çàâèñÿùåé îò ëîêàëüíîãî çíà�÷åíèÿ Te. Âòîðîå ñëàãàåìîå ÿâëÿåòñÿ ñëó÷àéíîé ñè�ëîé ëàíæåâåíîâñêîãî òåðìîñòàòà, îáåñïå÷èâàþùåãîïåðåäà÷ó òåïëîâîé ýíåðãèè îò ýëåêòðîííîé ïîäñè�ñòåìû ê èîííîé [15; 18℄. Ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé ñèëó óâëå÷åíèÿ èäåàëüíîãî ãàçà äå�ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ [24; 25℄, ãäå ni � èîí�íàÿ êîíöåíòðàöèÿ. Èñïîëüçîâàëàñü àïïðîêñèìàöèÿP delo
e = AT 2e , ãäå êîý��èöèåíò A îïðåäåëÿëñÿ èçðàçíèöû P è P lo
e (ñì. ðèñ. 4). �ëàâíûé âêëàä âr(P delo
e ) äàåò ãðàäèåíò ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè,êîòîðûé íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà äîñòèãàåò íàèáîëü�øåãî çíà÷åíèÿ. Áûëà èñïîëüçîâàíà ðàçíîñòíàÿ �îð�ìóëàr(P delo
e ) = Adx �T 2e (x+ dx)� xx+ lf T 2e (x)� ; (7)ãäå x � êîîðäèíàòà, îòñ÷èòàííàÿ îò ïîâåðõíîñòè âãëóáü ìåòàëëà, dx = 3 íì, lf � ý��åêòèâíàÿ äëè�íà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíà, ïðèíÿòàÿ â äàííîéðàáîòå ðàâíîé 12 íì. Äëÿ âåðè�èêàöèè ïðîâîäèëèñüòàêæå ðàñ÷åòû ïðè lf = 6 íì è lf = 18 íì, êîòîðûåïðîäåìîíñòðèðîâàëè ñëàáóþ çàâèñèìîñòü ðåçóëüòà�òîâ îò ýòîãî ïàðàìåòðà. Òàê êàê âàêóóìó ïðèïèñû�âàåòñÿ Te = 0, âûðàæåíèå (7) äàåò ìàêñèìàëüíîåçíà÷åíèå íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà. Â ãëóáèíå ìåòàë�ëà âûðàæåíèå àñèìïòîòè÷åñêè ïåðåõîäèò âr(P delo
e ) = Ar(T 2e );÷òî ñîîòâåòñòâóåò âûðàæåíèþ äëÿ ñèëû óâëå÷åíèÿýëåêòðîííîãî ãàçà â îáúåìå [24℄.�àñ÷åòíàÿ ÿ÷åéêà èìåëà ðàçìåðû 2108 íì â íà�ïðàâëåíèè x, 28.6 íì â íàïðàâëåíèè y è 8.2 íì âíàïðàâëåíèè z. Èñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðà�íè÷íûå óñëîâèÿ âäîëü íàïðàâëåíèé y è z. Èîíû çî�ëîòà íà íà÷àëüíîé ñòàäèè ìîäåëèðîâàíèÿ �îðìè�ðîâàëè �ÖÊ-ðåøåòêó â ïîëîâèíå ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè(1054 íì < x < 2108 íì). Â ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçî�âàëèñü 14422800 èîíîâ. Îòêðûòàÿ ïîâåðõíîñòü êðè�ñòàëëà áûëà ïåðïåíäèêóëÿðíà îñè x.Çíà÷åíèå Te çàâèñåëî òîëüêî îò êîîðäèíàòû x.�àñïðåäåëåíèå Te âäîëü x çàäàâàëîñü ñòóïåí÷àòîé�óíêöèåé ñ øàãîì dx = 3 íì. Ïîñëå ïðèâåäå�íèÿ ñèñòåìû â ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå (P = 0,914
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�èñ. 5. Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè Te â ðàçíûõ òî÷êàõïðîñòðàíñòâà ïðè ðåëàêñàöèè ñèñòåìû â õîäå ðàñ-÷åòà ñ � = 0:1 ïñ, l = 6 íì è Fabs = 121 ìÄæ/ñì2:1 � â ìåñòå ïåðâîíà÷àëüíîãî ðàñïîëîæåíèÿ ïîâåðõ-íîñòè çîëîòà (x = 0); 2 � â òî÷êå, ðàñïîëîæåííîéïåðâîíà÷àëüíî â âàêóóìå íà ðàññòîÿíèè 3 íì îò ïî-âåðõíîñòè (x = �3 íì); 3 � òî æå, ÷òî è çàâè-ñèìîñòü 2, íî íà ðàññòîÿíèè 6 íì îò ïîâåðõíîñòè(x = �6 íì); 4 � íà ãëóáèíå 33 íì îò ïåðâîíà÷àëü-íîãî ïîëîæåíèÿ ïîâåðõíîñòè (x = 33 íì). Çàïàçäû-âàíèå çàâèñèìîñòåé 2 è 3 îáóñëîâëåíî òåì �àêòîì,÷òî íàãðåâ â ýòèõ òî÷êàõ ìîæåò ïðîèñõîäèòü, òîëüêîêîãäà ïîâåðõíîñòü âñëåäñòâèå ðàñøèðåíèÿ ìåòàëëàäîñòèãíåò ýòèõ ïîëîæåíèéTi = Te = 300 K) íà÷èíàëñÿ íàãðåâ ïîâåðõíîñòè(ñì. óðàâíåíèå (5)) äëèòåëüíîñòüþ � . Íà ðèñ. 5 ïî�êàçàíû çàâèñèìîñòè Te îò âðåìåíè â ðàçíûõ òî÷êàõïðîñòðàíñòâà â õîäå ðàñ÷åòà.Àòîìèñòè÷åñêàÿ äâóõòåìïåðàòóðíàÿ ìîäåëü èñ�ïîëüçîâàëàñü íà ïðîòÿæåíèè ïåðâûõ 30 ïñ ðàñ÷åòà.Â òå÷åíèå ýòîãî âðåìåíè ïðîèñõîäèëà ïðàêòè÷åñêèïîëíàÿ òåðìè÷åñêàÿ ðåëàêñàöèÿ äâóõ ïîäñèñòåì. Ïî�ãëîùåííûé ïîòîê Fabs îïðåäåëÿëñÿ ÷åðåç ñóììàð�íîå èçìåíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè èîííîé ïîäñèñòåìû,âûçâàííîå äåéñòâèåì âñåõ òðåõ ñëàãàåìûõ â �îðìó�ëå (6). Çíà÷åíèå Fabs â ýòîì ñëó÷àå îêàçûâàëîñü íà10�15% áîëüøå, ÷åì âåëè÷èíà �I (òàê êàê â óðàâ�íåíèè (5) íå ó÷èòûâàåòñÿ ìåõàíè÷åñêîå âîçäåéñòâèåýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû íà èîííóþ). Äàëüíåéøèéðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ áåç ó÷åòà ýëåêòðîííîé ïîäñèñòå�ìû 
 ETD-ïîòåíöèàëîì ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷å�íèè Te = 0:1 ýÂ.4. ÀÁËßÖÈß ÇÎËÎÒÀ ÊÀÊ �ÅÇÓËÜÒÀÒ�ÅËÀÊÑÀÖÈÈ ÄÀÂËÅÍÈßÂ ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ áûëî îáíàðóæåíî,÷òî àáëÿöèÿ çîëîòà ïðè áëèçêèõ ê ïîðîãîâîìó çíà�
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�èñ. 6. Èçîòåðìû çîëîòà ïðè ðàçëè÷íûõ Ti è Te(ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ETD-ïîòåíöèàëà èáåç ó÷åòà P delo
e ): 1 � Ti = Te = 0:01 ýÂ; 2 �Ti = Te = 0:2 ýÂ (æèäêîñòü); 3 � Ti = 0:01 ýÂ,Te = 3 ýÂ. Ñòðåëêàìè ñõåìàòè÷íî ïîêàçàíà ýâî-ëþöèÿ ñîñòîÿíèÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè ïðè êîðîòêîéàáëÿöèè â õîäå ðàñ÷åòà ñ � = 0:1 ïñ, l = 6 íì èFabs = 121 ìÄæ/ñì2 (ñ ó÷åòîì P delo
e ): a � ñîñòî-ÿíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå íîðìàëüíûì óñëîâèÿì; b �áûñòðîå íàãðåâàíèå ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû ëàçåð-íûì èìïóëüñîì; 
 � ðåëàêñàöèÿ âñëåäñòâèå ðàñøè-ðåíèÿ ñèñòåìû è óìåíüøåíèÿ Te; d � êîíå÷íîå ñî-ñòîÿíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå P � �5:6 �Ïà, â êîòîðîìïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå çîëîòà÷åíèþ ýíåðãîâêëàäàõ ñâÿçàíà ñ ðåëàêñàöèåé ýëåê�òðîííîãî äàâëåíèÿ (P lo
e + P delo
e ). Òàêîé ïðîöåññ,íàçâàí ¾êîðîòêîé¿ àáëÿöèåé, â ïðîòèâîïîëîæíîñòü¾äëèííîé¿ àáëÿöèè, êîòîðàÿ îáû÷íî âîçíèêàåò ïðèáîëüøèõ ýíåðãîâêëàäàõ è ñâÿçàíà ñ �îðìèðîâàíèåìóäàðíîé âîëíû è âîëíû ðàçãðóçêè [9; 16℄. Êîðîòêàÿàáëÿöèÿ ïðîòåêàåò áûñòðåå è íà ìåíüøèõ ïðîñòðàí�ñòâåííûõ è âðåìåííûõ ìàñøòàáàõ, ÷åì äëèííàÿ àá�ëÿöèÿ. Îäíàêî ÿâíî ðàçëè÷èòü ýòè äâà ìåõàíèçìààáëÿöèè óäàëîñü òîëüêî â ðàñ÷åòàõ ñ � = 0:1 ï
. Ìå�õàíèçì àáëÿöèè, ñâÿçàííûé ñ ïðîöåññîì êèïåíèÿ, âäàííîé ðàáîòå íå ðàññìàòðèâàëñÿ (äëÿ çîëîòà ïîðî�ãîâûé ýíåðãîâêëàä ýòîãî ïðîöåññà áîëüøå, ÷åì ðàñ�ñìîòðåííûå ýíåðãîâêëàäû).Áûñòðîå äîñòèæåíèå îáëàñòè îòðèöàòåëüíûõäàâëåíèé ïðè êîðîòêîé àáëÿöèè ïðîèñõîäèò âïåðâóþ î÷åðåäü èç-çà ïåðâîíà÷àëüíîãî áûñòðîãîòåìïà ðàñøèðåíèÿ ìåòàëëà âáëèçè ïîâåðõíîñòè.915 8*



�. Ý. Íîðìàí, Ñ. Â. Ñòàðèêîâ, Â. Â. Ñòåãàéëîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012Ýòî âûçâàíî òåì, ÷òî â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìå�íè â ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå ñóùåñòâóåò âûñîêîåäàâëåíèå, îáóñëîâëåííîå âûñîêîé ýëåêòðîííîéòåìïåðàòóðîé. Îáðàçîâàíèå îáëàñòè ñ îòðèöàòåëü�íûì äàâëåíèåì è âûíîñ âåùåñòâà ïðîèñõîäÿò âðåçóëüòàòå ñóììàðíîãî äåéñòâèÿ äâóõ ïðîöåññîâ,ñíèæàþùèõ äàâëåíèå. Ïåðâûé èç ýòèõ ïðîöåñ�ñîâ � ìåõàíè÷åñêîå ðàñøèðåíèå, ïðîèñõîäÿùåå ñáîëüøîé ñêîðîñòüþ, êîãäà ýëåêòðîííîå äàâëåíèååùå âåëèêî. Âòîðîé ïðîöåññ, îòâåòñòâåííûé çàîáðàçîâàíèå îòðèöàòåëüíîãî äàâëåíèÿ, � ñíèæåíèåTe âñëåäñòâèå ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ è ñîîò�âåòñòâóþùåå èçìåíåíèå ìåæèîííîãî ïîòåíöèàëà èèñ÷åçíîâåíèå P delo
e . Ñõåìàòè÷íî ïðîöåññ èçìåíå�íèÿ ñîñòîÿíèÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè ïðè êîðîòêîéàáëÿöèè ïðîèëëþñòðèðîâàí íà ðèñ. 6. Àíàëîãè÷íûéìåõàíèçì àáëÿöèè äëÿ àëþìèíèÿ ðàññìàòðèâàëñÿ âðàáîòå [12℄.Ïðîöåññ ìîäè�èêàöèè ïîâåðõíîñòè çîëîòà ïðèêîðîòêîé àáëÿöèè â öåëîì ïîõîæ íà íàíîñòðóêòó�èðîâàíèå ìåòàëëà ïðè äëèííîé àáëÿöèè [36℄. Îñíîâ�íîå ðàçëè÷èå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïðè êîðîòêîéàáëÿöèè ñðåäíÿÿ ãëóáèíà êðàòåðà íà ïîâåðõíîñòèìåíüøå, ÷åì ïðè äëèííîé àáëÿöèè. Íà ðèñ. 7 ïîêà�çàíû �ðàãìåíòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðàñïîëîæåíèåìèîíîâ çîëîòà â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå ïðè ðàçëè÷íûõ ïà�ðàìåòðàõ ëàçåðíîãî èìïóëüñà.Â ðàñ÷åòàõ ñ � = 0:1 ï
, ïðè äîñòèæåíèè ýíåð�ãîâêëàäà 140 ìÄæ/ñì2 ïîñëå ìåõàíèçìà êîðîòêîéàáëÿöèè íà÷èíàåò ðåàëèçîâûâàòüñÿ ìåõàíèçì äëèí�íîé àáëÿöèè. Òàêèì îáðàçîì, çàâèñèìîñòü d(Fabs)(ðèñ. 8) èìååò îñîáåííîñòü, êîòîðàÿ âûðàæàåòñÿ âíàëè÷èè âòîðîãî ïîðîãà. Äåòàëüíî ìåõàíèçì äëèí�íîé àáëÿöèè ðàññìîòðåí â ðàáîòàõ [9; 16℄. Äàííûéòèï àáëÿöèè ïðîèñõîäèò íà áîëåå ïîçäíèõ âðåìå�íàõ è ñâÿçàí ñ �îðìèðîâàíèåì è ðàñïðîñòðàíåíèåìóäàðíîé âîëíû â ãëóáü âåùåñòâà. Íà ðèñ. 9 ïîêàçà�íû ïðî�èëè äàâëåíèÿ (áåç ó÷åòà P delo
e ) âäîëü x âðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè.Íóæíî îòìåòèòü, ÷òî ïîëó÷åííûå õàðàêòåðèñòè�êè äëèííîé àáëÿöèè ñîîòâåòñòâóþò ðàáîòå [9℄. Ñ äðó�ãîé ñòîðîíû, ïîðîãîâîå çíà÷åíèå Fabs è ãëóáèíà dêðàòåðà äëÿ çîëîòà, ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíîâ ðàáîòàõ [6; 7℄, áëèæå ê õàðàêòåðèñòèêàì êîðîòêîéàáëÿöèè. Òàêèì îáðàçîì, íàëè÷èå äâóõ ïîðîãîâ àá�ëÿöèè ïîçâîëÿåò ñîãëàñîâàòü ðàçëè÷íûå ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå.Äëÿ ðàñ÷åòîâ ñ äëèòåëüíîñòüþ ëàçåðíîãî èì�ïóëüñà � = 7 ïñ âûäåëèòü äâà îòäåëüíûõ ìåõàíèçìàíå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì. Â äàííîì ñëó÷àå îò�ñóòñòâóåò îäèí èç ãëàâíûõ �àêòîðîâ êîðîòêîé àáëÿ�öèè � ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå âî âðåìåíàõ íàãðåâà
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t = 70 пс�èñ. 7. Ôðàãìåíòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðàñïîëîæåíè-åì àòîìîâ çîëîòà â ðàçëè÷íûõ ðàñ÷åòàõ: a è á �ïðè � = 7 ïñ ñîîòâåòñòâåííî ñ Fabs = 65 ìÄæ/ñì2è Fabs = 130 ìÄæ/ñì2; â è ã � ïðè � = 0:1 ïñ ñFabs = 65 ìÄæ/ñì2 è Fabs = 152 ìÄæ/ñì2. Ïîêà-çàíû ïðîåêöèè àòîìîâ íà ïëîñêîñòü xy â ðàñ÷åòíîéÿ÷åéêåè ýëåêòðîí-èîííîé ðåëàêñàöèè çîëîòà. Ïðîöåññ îòêî�ëà ìåòàëëà ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå ñóììàðíîãî äåé�ñòâèÿ ìåõàíèçìîâ, çàäåéñòâîâàííûõ è â êîðîòêîé, èâ äëèííîé àáëÿöèÿõ. Ýòî ïðèâîäèò ê ïëàâíîìó ðî�ñòó d ïðè óâåëè÷åíèè ýíåðãîâêëàäà (ðèñ. 10).Íóæíî îòìåòèòü, ÷òî ý��åêò íàëè÷èÿ âòîðî�ãî ïîðîãà ïðè ñóáïèêîñåêóíäíûõ èìïóëüñàõ ðàíååáûë èññëåäîâàí ýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ ìåäè [37℄. Âíàøåì èññëåäîâàíèè ýòî ÿâëåíèå îáúÿñíÿåòñÿ òåì,÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè ñóáïèêîñåêóíäíûõ èìïóëü�ñîâ ìîæíî âûäåëèòü ÿâíî äâà ðåæèìà ëàçåðíîé àá�ëÿöèè çîëîòà (êîðîòêîé è äëèííîé). Äëÿ ïèêîñå�êóíäíûõ èìïóëüñîâ òàêîå ðàçäåëåíèå óæå íåëüçÿïðîâåñòè.916
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòü d(Fabs) ïðè ëàçåðíîé àáëÿöèèçîëîòà äëÿ � = 0:1 ïñ: 1 è 2� çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûåýêñïåðèìåíòàëüíî ñ îïòè÷åñêèìè ñóáïèêîñåêóíäíû-ìè èìïóëüñàìè [6; 9℄; 3 � ðåçóëüòàò àòîìèñòè÷åñêî-ãî ðàñ÷åòà áåç ó÷åòà ýëåêòðîííîãî äàâëåíèÿ [16℄;4 � ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ â äàííîé ðàáîòå ñçàâèñèìîñòüþ Ce(Te) èç ðàáîòû [4℄; 5 � òî æå, ÷òîè 4, íî ñ çàâèñèìîñòüþ Ce(Te) èç [24℄
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�èñ. 9. Ïðî�èëè äàâëåíèÿ (áåç ó÷åòà P delo
e ) âäîëüx â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè â õîäå ðàñ÷åòà ñ� = 0:1 ïñ, l = 6 íì è Fabs = 152 ìÄæ/ñì2:1 � t = 0:1 ïñ; 2 � t = 3:5 ïñ; 3 � t = 20 ïñ(ìàêñèìóì äàâëåíèÿ ïðè îòðèöàòåëüíîì çíà÷åíèèx ñîîòâåòñòâóåò îòêîëîâøåéñÿ ÷àñòè ìåòàëëà); 4 �t = 70 ïñ5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïðåäëîæåí ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé â ðàì�êàõ îäíîãî ðàñ÷åòà èññëåäîâàòü ðàçëè÷íûå ìåõàíèç�ìû ëàçåðíîé àáëÿöèè. Ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå ðåçóëü�òàòû.
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�èñ. 10. Çàâèñèìîñòü d(Fabs) ïðè ëàçåðíîé àáëÿ-öèè çîëîòà äëÿ � = 7 ïñ: 1 � ýêñïåðèìåíòàëü-íûå òî÷êè ïðè èñïîëüçîâàíèè ðåíòãåíîâñêèõ ïèêî-ñåêóíäíûõ èìïóëüñîâ [8℄; 2 � ðåçóëüòàòû ìîäåëè-ðîâàíèÿ â äàííîé ðàáîòå ñ çàâèñèìîñòüþ Ce(Te) èçðàáîòû [4℄; 3 � òî æå, ÷òî è 2, íî ñ çàâèñèìîñòüþCe(Te) èç [24℄1. Ïîêàçàíî, ÷òî êîðîòêàÿ àáëÿöèÿ ïðèâîäèò ê�îðìèðîâàíèþ êðàòåðîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëàñ ãëóáèíîé ïîðÿäêà äåñÿòè íàíîìåòðîâ è òðåáóåòìåíüøåãî ýíåðãîâêëàäà, ÷åì äðóãèå òèïû àáëÿöèè.Äàííûé ìåõàíèçì àáëÿöèè ñâÿçàí ñ �îðìèðîâàíèåìîáëàñòè îòðèöàòåëüíîãî äàâëåíèÿ âñëåäñòâèå ñóì�ìàðíîãî äåéñòâèÿ äâóõ ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ:ìåõàíè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ è óìåíüøåíèÿ Te. �àñ�ñìîòðåíèå ýòîãî ìåõàíèçìà ïîçâîëÿåò ñîãëàñîâàòüýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïî àáëÿöèè çîëîòà.2. Äëÿ ñóáïèêîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâêîðîòêàÿ àáëÿöèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ ÿâíî. Äàííûé òèï àá�ëÿöèè ìîæíî îòäåëèòü îò äëèííîé àáëÿöèè, âîçíè�êàþùåé ïðè áîëåå âûñîêèõ ýíåðãîâêëàäàõ.3. Äëÿ ïèêîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ðàç�äåëèòü ýòè ìåõàíèçìû àáëÿöèè çàòðóäíèòåëüíî, îä�íàêî ðàçðóøåíèå ìåòàëëà ïðè íèçêèõ ýíåðãîâêëàäàõòàêæå ñâÿçàíî ñ ðåëàêñàöèåé ýëåêòðîííîãî äàâëåíèÿâ ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå.Ïîäîáíîå èññëåäîâàíèå ñòàëî âîçìîæíûì áëà�ãîäàðÿ èñïîëüçîâàíèþ ETD-ïîòåíöèàëà, êîòîðûéó÷èòûâàåò èçìåíåíèå �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ èîííîéïîäñèñòåìû ïðè íàãðåâå ýëåêòðîííîé. Íóæíî îòìå�òèòü, ÷òî äëÿ íåêîòîðûõ ìåòàëëîâ èñïîëüçîâàíèåïîäîáíîãî ïîäõîäà äëÿ îïèñàíèÿ äâóõòåìïåðàòóð�íîãî ñîñòîÿíèÿ íå îáÿçàòåëüíî. Íàïðèìåð, äëÿàëþìèíèÿ ýëåêòðîííóþ ïîäñèñòåìó (èìåþòñÿ ââèäó âàëåíòíûå ýëåêòðîíû) ìîæíî ðàññìàòðèâàòüêàê èäåàëüíûé ãàç ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ, è äëÿ917



�. Ý. Íîðìàí, Ñ. Â. Ñòàðèêîâ, Â. Â. Ñòåãàéëîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012îïèñàíèÿ äâóõòåìïåðàòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ äîñòàòî÷�íî èñïîëüçîâàòü ñèëó óâëå÷åíèÿ äåëîêàëèçîâàííûõýëåêòðîíîâ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ ðÿäà ìåòàëëîâ(è â ïåðâóþ î÷åðåäü äëÿ áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ) ïðèàòîìèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè äâóõòåìïåðàòóðíî�ãî ñîñòîÿíèÿ íåîáõîäèìî ÿâíî ââîäèòü çàâèñèìîñòüìåæèîííûõ ñèë îò ýëåêòðîííîé òåìïåðàòóðû.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü À. ß. Ôàåíîâóçà ïðåäîñòàâëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîàáëÿöèè çîëîòà, à òàêæå Í. À. Èíîãàìîâó, È.Þ. Ñêî�áåëåâó è À. Þ. Êóêñèíó çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ.�àñ÷åòû ïðîâåäåíû íà êëàñòåðàõ ÌÑÖ �ÀÍ, ¾Ëîìî�íîñîâ¿ è ÌÔÒÈ-60. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñî�âîé ïîääåðæêå Ïðîãðàììû �óíäàìåíòàëüíûõ èññëå�äîâàíèé ïðåçèäèóìà �ÀÍ ¾Òåïëî�èçèêà è ìåõàíè�êà ýêñòðåìàëüíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ âîçäåéñòâèé è �è�çèêà ñèëüíî ñæàòîãî âåùåñòâà¿ (ðàçäåë 1), �ÔÔÈ(ãðàíòû ��10-08-00824, 09-08-01116), êîíòðàêòà ñSNL ïî ïðîãðàììå ASC (US DOE/NNSA) è ãðàíòîâÏðåçèäåíòà �Ô (ÌÊ-7192.2012.8, ÌÊ-6719.2010.8).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. E. G. Gamaly, Femtose
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