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摘要　超快激光具有脉冲能量高、加工精度高、热影响区小等特性,在材料加工尤其是微纳加工和表面改性中具有

独特优势.介绍了超快激光加工金属材料的典型数值模拟方法,综述了近十几年来关于超快激光加工金属材料过

程中烧蚀、等离子体效应和周期性表面结构形成机理的数值模拟研究进展,讨论了阐述三种机理的若干种模型和

局限,总结了当前超快激光加工数值模拟所面临的挑战,并对今后的研究重点进行了展望.
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１　引　　言

超快激光又称超短脉冲激光,是指脉冲宽度在

百皮秒(１０－１０s)至几飞秒(１０－１５)范围内的脉冲激

光.１９６４年,美国贝尔实验室的 Hargrove等[１]发

明了被动锁模红宝石激光器,使激光脉宽第一次进

入皮秒(１０－１２s)量级.随着锁模技术、啁啾脉冲放

大(CPA)技术的发展和应用[２Ｇ４],高功率超快激光脉

冲更易于获得,使其拥有广阔的应用空间和发展前

景.１９８７年,Srinivasan等[５]首次将超快激光应用

于材料加工过程中.由于其极小的热影响区[６]和较

小的碎屑污染,在之后的几十年中,超快激光被广泛
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用于高精度的微纳加工[７],如表面改性、纳米粒子加

工、特殊材料加工等[８Ｇ１０].
随着超快激光加工技术的广泛应用,人们开始

对激光与材料相互作用过程中的能量耦合、快速相

变和非线性过程[１１]等展开研究.然而,在亚皮秒级

时间尺度和亚微米级的相互作用区域下,通过诊断

性实验难以对晶格温度、电子温度等物理量进行直

接测量,也难以对激光加工的复杂过程进行精确描

述.数值模型则可以解决信息缺失的问题,为解决

超快激光与材料之间相互作用机制的问题提供方

法,因而吸引了许多研究者的关注,如国内的陈烽课

题组对飞秒激光双脉冲辐照金膜的过程进行模拟,
以探究烧蚀的超快热力学过程[１２Ｇ１３];姜澜课题组对

超快激光脉冲串加工金属薄膜进行了深入的研

究[１４Ｇ１５];美国罗彻斯特大学郭春雷课题组分别通过

实验和数值建模的角度研究超快激光烧蚀金属过程

中纳米结构形成等的动力学机理[１６Ｇ１７]等.本文围绕

超快激光加工过程中的烧蚀、等离子体效应和周期

性表面结构形成三种机理,综述了近十几年来对超

快激光加工金属过程的数值模拟研究进展,介绍了

用于模拟超快激光加工的若干种数值模型及其局

限,总结了超快激光加工数值模拟在当前面临的主

要挑战,并对今后的研究重点进行了预测和展望.

２　主要数值模型

２．１　双温模型

超快激光和金属材料相互作用并产生烧蚀可以

被看作三个阶段:１)金属中的自由电子通过反向轫

至辐射效应吸收激光辐射[１８];２)电子和晶格相互作

用,完成能量传递;３)晶格间建立热平衡,此时晶格

的温度和动能上升.由于电子热容很小,电子与电

子相互作用的时间极短(以百飞秒计),远少于电子

系统和晶格系统之间的能量交换时间(几皮秒到几

十皮秒),因此会出现强烈的非热平衡.１９７４年,

Anisimov等[１９]首次使用双温模型(TTM)描述这一

非平衡过程.该模型通过求解一组耦合的非线性微

分方程描述电子Ｇ声子能量传递的时空演化,由于晶

格间的热导率远小于电子热导率,在双温模型中可以

忽略不计,晶格中的热扩散不予考虑,因此离子只能

与电子进行局部的能量交换.在双温模型创建之初,
该模型仅适用于金属材料,随着研究者们将电子Ｇ声
子耦合过程推广到声子Ｇ声子耦合,该模型可被广泛

用于对电解质、半导体、气体等多种类型材料的模

拟[２０].可以通过两个偏微分方程来描述双温模型:
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式中:Ce和Cl分别为电子热容和晶格热容;Te 为电

子温度;Tl为晶格温度;Ke为电子热导率;g 为电

子Ｇ声子耦合系数;S(z,t)为吸收激光能量(单位时

间密度).
为使双温模型更加准确地模拟激光和材料间的相

互作用,韩国中央大学的Lee等[２１]研究了电子Ｇ声子耦

合系数对模拟结果的影响.结果表明,在高激光强度

下,恒定的电子Ｇ声子耦合不能考虑激发的d带电子的

增加对能量传递的影响,该研究者通过将电子Ｇ声子耦

合系数修正为温度的函数,更准确地模拟高激光通量

下的相爆过程.上海交通大学的Zhang等[２２]在２０１５
年对三维双温模型进行改进,用以模拟在真空条件下

多脉冲飞秒激光烧蚀厚铝膜、加工高深宽比孔洞的过

程.改进的模型将光斑尺寸从常数w０替换为轴向位

置z的函数w(z),更准确地描述了激光束的传播,通
过图１可以观察出改进前后的显著差异.

图１ 激光在焦点区传播强度的比较[２２].
(a)改进前;(b)改进后

Fig敭１Comparisonoflaserbeampropagationintensityin

focal region ２２ 敭  a Before improvement 
　　　　　　 b afterimprovement

双温模型预测的热弛豫时间尺度为皮秒量级,当
脉冲时间大于这个范围时,金属中电声弛豫过程结

束,傅里叶热扩散机制会成为主要传热机制,因此,双
温模型的适用范围为脉冲持续时间小于等于皮秒量

级的脉冲激光.由于超快激光脉冲周期极短,在脉冲

周期时间内电子Ｇ晶格间的能量不平衡的问题更加突

出,因此双温模型广泛应用于超快激光仿真领域.由
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于在超快激光和材料的作用过程中,许多物理参数会

随着加工时间和温度变化发生改变,目前研究者们的

研究重点集中在对相关参数变化规律的探索和对双

温模型的修正.通过双温模型对超快激光加工金属

材料进行模拟,研究者们发现超快激光加工过程涉及

烧蚀、散裂、相爆、蒸发多种机制,是一种复杂的材料

去除过程.双温模型也存在着一些局限.例如,在构

建双温模型时需要借助很多拟合参数和假设条件,这
将严重影响模拟的准确度,并且双温模型无法模拟出

微观层面上分子振动、形核过程.

２．２　分子动力学模型

分子动力学(MD)模拟是一种利用计算机模拟

分子和原子相互作用,然后记录它们行为的方法,其
发展 基 于 经 典 力 学、量 子 力 学 和 统 计 力 学 等 理

论[２３].通常情况下,系统的传热过程因其自身复杂

性难以通过解析方法求解,使用 MD模型可以有效

解决这一问题.此外,这种方法还能够获得粒子的

许多性质,如速度、温度、压力等[２４],非常适合用来

研究固体材料的相变过程.MD模型由美国加利福

尼亚大学的 Alder等[２５]提出,如今被应用于医药、
化学、生物、材料、机械等各个领域.由于 MD模型

直接模拟分子系统的运动,所以该模型适用于对各

种材料进行模拟,如金属、半导体、气体、有机材料

等[２６Ｇ２７].为了将 MD模型从量子机制简化为经典

牛顿力学机制,MD模型的提出基于两个基本假设:

１)玻恩奥本海默绝热近似,即认为电子处于单一的

本征态,可以进行单独计算;２)原子核的质量远大于

电子,可视其为遵循经典牛顿动力学的点粒子.粒

子系统的控制方程可表示为

F(X)＝－ÑU(X)＝ma, (３)

V(t)＝X

(t), (４)

式中:F 为作用在粒子上的力;U 为势能函数;X 为

粒子坐标;m 为粒子的质量;a 为加速度;ÑU 为势

能函数U 的微分;V 为粒子的速度;X


为粒子位移

X 的 微 分.常 用 的 势 能 函 数 U(X)为 非 键 合

LennardＧJones势,势能函数可表示为
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式中:ε为势阱的能量;σe 为粒子间势为０时的平衡

距离;rij为粒子间的距离.
传统的 MD模型难以描述粒子对激光能量的

吸收过程,为了更好地模拟激光吸收过程,许多研究

者尝试将双温模型与 MD模型进行耦合.２０１０年

凯泽斯劳滕工业大学的 Urbassek等[２８]通过TTM
定量地描述电子动力学,并将其耦合到 MD模型,

TTM模型描述了在电子Ｇ离子热化时间内电子的初

始加热,而所有后续引起烧蚀和剥落的过程均在 MD
框架 下 进 行 描 述.同 年,密 苏 里 大 学 的 Gan和

Chen[２９]将一维热电子爆炸力模型加入到TTMＧMD
模型中,用以补充对激光与金属相互作用在极早期产

生的非平衡热态和显著的热电子爆炸波的描述.混

合模型既能在宏观尺度上描述电子对能量的吸收与

传递,也能利用分子动力学对微观现象进行模拟.

MD模型能精确地再现原子级过程,例如亚稳

态液相中的成核动力学等,但也存在着运算量极大

的问题,导致 MD 模拟更加昂贵,并且无法模拟大

面积区域或长时间过程.经典的 MD方法还存在

着不能描述激光与材料作用时电子晶格间的非平衡

传热过程的问题[３０].

２．３　流体力学模型

超快激光加工过程中伴随着相变、亚稳态过程、
物质喷射、冲击波等动力学过程,因此常用流体动力

学(HD)模型对超快激光加工进行仿真.流体动力

学方法在计算材料性质和时间消耗方面取得了平

衡,能够模拟等离子体的运动过程.由于在超强激

光作用下,材料表层变成高温等离子体,人们对其性

质有着较为充分的研究,所以流体动力学方法可以

用于对多种材料的模拟,如金属、电介质、有机材料

等[３１Ｇ３２].半经验双温状态(EOS)方程是计算材料演

变过程的关键因素,用于计算不同外部条件(温度和

压强)下材料的热学特性和电子特性.

HD方法基于质量、动量和能量的守恒定律,用
具有速度v和温度T 的单一流体分别近似处理三种

物质,包括电子、离子和辐射,计算了每种物质的温度

变化.通过求解NavierＧStokes方程得到速度v:

ρ
dv
dt＝－

∂(p＋q)
∂z

, (６)

式中:ρ为材料的质量密度;p 为压力;q 为冯诺依

曼黏度;t为时间;z为沿法向到固体表面的坐标.
温度T 可通过求解能量守恒方程获得:

∂Uin

∂T
æ

è
ç

ö

ø
÷
dT
dt ＋

∂Uin

∂ρ
æ

è
ç

ö

ø
÷

T
－

p
ρ２

é

ë
êê

ù

û
úú
dρ
dt＝S(z,t),(７)

式中:Uin是物质的热力学能,是t的函数;S(z,t)
可通过求解Helmholtz波动方程求解.

法国 国 立 机 械 与 航 空 技 术 大 学 的 CuqＧ
Lelandais等[３３]在一维HD模型中加入双温状态方

程模拟飞秒激光作用下铝的散裂过程,模拟结果证
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明了在 HD模型中加入双温状态方程的必要性,

TTM方程在模拟中用以处理激光物质相互作用的

非平衡效应.同时,研究者还在 HD模型中加入动

态损伤模型,以再现飞秒尺度下的断裂力学.俄罗

斯科学院的Povarnitsyn等[３４]在HD模型中加入了

成核动力学模型,该模型可以很好地模拟亚稳态液

相中同质成核转变为新平衡态的动力学过程.
与TTM 相似,HD模型也存在着依赖拟合参

数、对激光能量的吸收过程过于简化、难以精确描述

微观尺度上的形核动力学等缺陷.

３　数值模拟的主要应用

３．１　超快激光烧蚀过程数值模拟

超快激光加工的主要过程为烧蚀过程.激光烧

蚀金属的过程复杂,涉及的加工种类多,烧蚀的深度

和时间范围广,不同激光强度的烧蚀机理不同.自

２０世纪９０年代以来,人们对超快激光烧蚀机制进

行了大量的研究.
一般情况下,激光光斑的尺寸会远大于热影响

深度,只有z方向的温度变化需要考虑,因此,很多

研究者采用一维双温模型对烧蚀过程进行模拟.

２０１０年,密苏里大学的 Huang等[３５]利用一维双温

模型对飞秒激光脉冲序列辐照金膜的超快相变过程

进行了数值模拟.模拟结果显示,通过将激光束分

裂成许多小的单脉冲,可以获得更深的熔化深度和

更低的温度;每次脉冲数越高,单脉冲之间间隔时间

越大,熔深和温度的变化越明显;而重复频率对过程

影响不大.台湾交通大学的 Wang等[３６]在２０１３年

利用一维双温模型对飞秒激光烧蚀铜进行了模拟仿

真,并与实验数据进行比较.结果表明,在０．８~
４０８J/cm２的激光强度下,模拟结果与实验数据吻合

良好.然而,在激光强度小于０．８J/cm２ 时,烧蚀主要

由非热机制控制,超出该模型适用范围,导致模拟结

果与实验数据出现差异.２０１６年,该团队又利用一

维双温模型模拟在６．１~６３．４J/cm２ 激光强度下的单

飞秒激光脉冲对铜箔表面的热烧蚀,得到了与实验数

据相匹配的模拟结果,并探究了表面反射率、吸收系

数、电子穿透深度随时间的变化情况[３７].邵俊峰

等[３８]使用一维双温方程对飞秒单脉冲和双脉冲激光

照射下的金靶的热行为进行了对比分析.结果表明,
在高于能量阈值附近,双脉冲的熔化面深度小于单脉

冲的熔化面深度,然而,激光能量增加到３５００mJ/cm２

以上时,双脉冲激光优势明显,熔化面深度大于单脉

冲的熔化面深度.Saghebfar等[３９]在２０１６年通过一

维双温模型研究了多脉冲烧蚀中脉冲数和脉冲分离

时间对热响应的影响,同时还对不同的电子Ｇ声子耦

合系数、不同脉冲持续时间和弹道电子输运的不确定

度对双温模型输出的影响进行了研究,模拟结果证明

高温下光学性质的变化是影响超快激光加热金属试

样热响应的主要因素,另外,该研究还揭示了脉冲间

隔对“潜伏效应”(随着入射激光脉冲数量的增加,激
光对材料的烧蚀阈值降低的现象)的影响:较短的分

离时间内的热传导小于较长分离时间内的.２０１７
年,浙江大学的雷春霞[４０]建立了超快激光照射金箔

的一维和不规则二维双温模型,并分别采用物质点法

和差分法进行求解.结果表明,物质点法能够更加准

确便捷地应用到多维热力变形等不规则模型、不规则

粒子分布问题的研究.
为准确预测烧蚀孔的形状,上海交通大学的Li

等[４１]在２０１１年使用三维双温模型研究铝薄膜的单

脉冲飞秒烧蚀.通过该模型可以在烧蚀前预测烧蚀

半径和烧蚀深度,仿真结果如图２所示.

图２ 不同激光强度下单脉冲烧蚀产生的烧蚀坑的三维仿真结果[４１].(a)２J/cm２;(b)５J/cm２;(c)８J/cm２

Fig敭２ Simulated３Dablationcratersbysinglepulseswithdifferentlaserintensities ４１ 敭 a ２J cm２ 

 b ５J cm２  c ８J cm２

　　保加利亚科学院的Nedialkov等[４２]在２００７年

通过 MD模型模拟超快激光在镍、铝材料上打孔.
在图３的模拟结果中可以观察到膨胀羽流由两部分

组成,即速度很快的原子羽流部分和膨胀速度很小

的纳米簇.烧蚀深度与激光强度在烧蚀阈值到

０．４J/cm２区间呈对数关系,而在通量大于０．５J/cm２
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图３ 烧蚀羽流的快照,羽流的结构存在明显差异[４２]

Fig敭３ Snapshotofablationplume andobvious

differencesinplumestructure ４２ 

时,这种依赖关系逐渐增大.
蒙特利尔大学的Lewis和Perez[４３]通过使用二

维分子动力学模型模拟飞秒、皮秒激光的烧蚀过程,
研究导致烧蚀的物理机制.在飞秒条件下,烧蚀机

制会出现散裂(由拉伸应力引起的缺陷导致材料破

裂)、相爆炸(将热力学上稳定的均质液体分解为液

滴和气体的混合物)、碎裂(在大应变率的作用下将

匀质材料分解为团簇)、汽化(单体的集体喷射)４种

情况.图４显示出不同激光强度和不同材料深度下

的不同烧蚀机制,使用的激光波长为３７０nm,脉宽

为２００fs.在皮秒条件下,烧蚀则完全是由于琐碎

碎裂产生的.
俄罗斯科学院的Povarnitsyn等[４４]在２００９年

利用基于多材料的欧拉流体力学模型模拟１００fs脉

宽、８００nm波长的飞秒激光与铝、金、铜、镍等金属

的相互作用,观察了激光烧蚀的三种机制:１)自由表

面的直接蒸发;２)临界点附近的均匀成核;３)液相

的机械空化.模拟结果显示烧蚀材料的质量分数主

要由机理３)(~８０％)决定,而机制２)产生的烧蚀材

料质量分数约为１０％~１５％.该团队在２０１１年使

用包含多相宽范围状态方程的HD模型模拟双脉冲

飞秒激光烧蚀铜的过程,通过 HD模型模拟了激光

脉冲产生的冲击波,总结了不同脉冲间隔情况对烧

蚀深度的影响[４５].２０１３—２０１４年,该团队使用一维

拉格朗日 HD模型,模拟飞秒激光与金属在液体

图４ 烧蚀机理随材料深度和激光强度发生变化[４３]

Fig敭４ Ablationmechanismchangeswithmaterial

depthandlaserintensity ４３ 

(水)和真空中相互作用产生纳米粒子的过程.结果

表明纳米颗粒的出现是由于液层的喷射和破碎引起

的,在周围液体存在的情况下,激光烧蚀被高度抑

制,相应的烧蚀阈值比在真空 中 要 大 得 多[４６Ｇ４７].

Povarnitsyn等[３４]在２０１５年又使用流体力学模型

模拟飞秒激光烧蚀大块铝靶的过程,并与 MD模拟

进行了对比.结果表明,HD方法可以对激光烧蚀

的主要过程进行快速的初步建模.图５所示为该团

队利用HD模型绘制的不同金属烧蚀过程中的相态

时空分布图[３４,４４Ｇ４６].
圣彼得堡彼得大帝理工大学的Davydov等[４８]

利用一维流体力学模型模拟１７０fs脉宽的超快激光

烧蚀铜、铝材料,并与实验数据进行对比.结果表

明,激光强度在０．５~３５J/cm２ 范围内,铜和铝的模

拟结果与实验数据非常接近,可以利用该模型对烧

蚀过程的激光参数进行选择,从而提高纳米粒子制

备的精度.激光对铝烧蚀的实验和模拟数据对比如

图６所示.
南佛罗里达大学的Demaske等[４９]模拟微米尺

度的金薄膜在超短脉冲激光辐照下的烧蚀和散裂的

协同动力学.该团队采用 MD/双温流体动力学

(２TＧHD)方法模拟了应力约束状态的形成,该模型

能展现出烧蚀和剥落的基本微观机制,包括剥落与

烧蚀的耦合和解耦,通过此模型可估算出在超高应

变速率下熔融金的强度和固态金的剥落强度.图７
所示为在散裂阈值(Fs＝１９３mJ/cm２)附近的压力

和密度图,可以注意到膜的后部也发生了剥落.

２０１４年,干湧[５０]利用TTMＧMD对飞秒激光引起的

金纳米棒热应力行为开展了模拟研究.结果表明,
在飞秒激光照射下,金纳米棒先发生表面预熔,随后

出现面缺陷,并向纳米棒内部发展演化,最后形成相
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图５ HD模拟烧蚀不同金属的相态时空分布图.(a)铜[４５];(b)铝[３４];(c)镍[４４];(d)金[４６]

Fig敭５ SpatialandtemporaldistributionsofphasestatesofdifferentablationmetalswithHDmethod敭

 a Copper ４５   b aluminum ３４   c nickel ４４   d gold ４６ 

图６ 铝的烧蚀深度与激光注量的关系(实验和 HD
模拟数据对比)[４８]

Fig敭６Relationshipbetweenablationdepthofaluminum
and laser fluence  comparison between

experimentaldataandHDsimulationdata  ４８ 

互平行的栾晶界.该研究有效解决了已有研究关于

金纳米棒的预熔和缺陷发生顺序的争论.同年,唐
一波等[５１]使用 TTMＧMD模拟了脉宽为１００fs的

超短脉冲激光烧蚀B２结构镍钛形状记忆合金薄膜

的作用.结果表明,烧蚀产生的压力波传播时引起

靶材热能的弛豫,在低于烧蚀阈值的能量密度下

(２０~３５mJ/cm２),烧蚀产生的压力波诱导了靶材

的相变行为并产生了三明治结构.２０１６年,吴寒

等[５２]通过构建 ArＧAl相互作用势能函数实现飞秒

图７ 在散裂阈值Fs＝１９３mJ/cm２ 附近的压力和

密度图[４９].(a)压力;(b)密度图

Fig敭７ PressureanddensitynearspallationthresholdFs＝

１９３mJ cm２ ４９ 敭 a Pressure  b density

激光在氩气环境中烧蚀金属铝的TTMＧMD模拟,
得到了皮秒量级时间延迟下的烧蚀动态图像和此过

程中氩气温度、密度的演化规律,并提供了一种构建

气体原子和固体原子相互作用势能函数的普遍方

法.２０１７年,雷春霞等[５３]使用TTMＧMD分别对动

态和常数光学性质下,超快激光作用下铜薄膜的热

响应进行了数值计算.结果表明,采用动态光学性

质和常数光学性质计算出的电子温度与晶格温度的

差别整体上并不明显.
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３．２　等离子体数值模拟

激光烧蚀材料的过程中,加工表面上方会形成

等离子体.不同激光强度下,等离子体对加工过程

会造成不同的影响:在低、中强度时,等离子体会吸

收一部分激光能量,造成等离子体屏蔽的现象;而当

激光强度提高后,伴随的压力和冲击波增强了激光

能量吸收[５４],这种能量耦合效应可以使加工表面产

生微观结构,因此超快激光加工产生的等离子体效

应也成为人们重点研究的对象.

２００８年加利福尼亚大学的Chen等[５５]建立了

飞秒激光辐照金属表面早期等离子体起爆模型的理

论分析,并加入双温模型来描述电子和晶格子系统

与激光脉冲的相互作用.如图８所示,羽流对激光

的总吸收在激光强度I＝１．３９×１０１２ W/cm２ 左右吸

收系数变化极大,可将其视为等离子体形成的阈值

激光强度.结果显示,当脉宽从１５fs增加到２００fs
时,等离子体形成阈值仅降低２０％左右,阈值强度

与激光脉冲宽度的关系可以归结为激光诱导的表面

电子发射,其值受光电效应的影响.

图８ 羽流对激光的总吸收随激光强度的变化[５６]

Fig敭８ Calculatedtotallaserabsorptionbyplumeas

afunctionoflaserintensity ５６ 

２０１３年美国普渡大学的Zhao等[５６]通过采用

二维轴对称流体力学模型比较了真空和空气中的烧

蚀现象.研究表明,等离子体会在激光强度达到

１０１４ W/cm２ 时吸收激光能量,这部分能量约占入射

激光束总能量损失的３０％,由于空气的击穿和空气

中等离子体的早期产生,激光在空气中的能量损失

比真空中的大得多.

２０１５年,俄罗斯科学院的Povarnitsyn等[５７]使

用 MDＧTTM模型研究不同脉冲间隔对亚皮秒激光

烧蚀铝过程的影响.研究表明新生等离子体羽流对

第二脉冲的吸收率在延迟从０ps到２００ps时从

２５％增加到９８％,如图９所示.对于大于２０ps的

脉冲间隔,可以观察到等离子体屏蔽效果,并且第二

个脉冲未到达目标.这些原因造成了烧蚀坑深度呈

图９ 等离子体羽流对第一(蓝色方块)和第二(红色圆

圈)脉冲的吸收率与它们之间的延迟的关系.每个

　　　　　　脉冲的强度是２J/cm２[５７]

Fig敭９Absorptionofthefirst bluesquares andthe
second redcircles pulsesbyplasmaplumesasa
functionofdelaybetweenthem敭Intensityofeach

　　　　　　　pulseis２J cm２ ５７ 

单调减小.２０１７年,该团队对 HDＧTTM 模型和

MDＧTTM模型模拟飞秒双脉冲激光烧蚀铝进行了

比较,分别用 HD模型状态方程和 MD模型原子间

势定义等离子系统,两种方法获得的等离子体动力

学非常相似[５８].

２０１５年俄亥俄州立大学的Schumacher等[５９]

通过质点网格 (PIC)法以及双温模型对飞秒激光

烧蚀铜形成周期性光栅结构的过程进行模拟.结

果表明,这种结构的形成与表面等离子体极化激

元(SPP)的形成及其对入射激光脉冲的干扰直接

相关.２０１７年,该团队又通过PIC方法模拟超快

激光烧蚀铝的热密物质(WDM)动力学[６０].热密

物质是固相和等离子体之间的过渡状态,对其行

为的研究对了解加工过程中等离子的形成有重要

意义.

３．３　周期性表面结构形成过程数值模拟

激光诱导的周期性表面结构(LIPSS)在１９６５
年首次被Birnbaum发现[６１],LIPSS是一种普遍现

象,几乎可以在任何材料上观察到线性偏振激光束

辐照后的表面结构[６２].近年来,LIPSS领域的研究

活动显著增加,这在一定程度上是由于商用超快激

光源更易获得,并且空间周期明显小于激光波长的

LIPSS仅能通过超快激光辐照固体产生[６３].因此,
出现了一些基于LIPSS的应用,如颜色标记[６４]、表
面润湿性[６５Ｇ６６]、生物相容性[６７]、抗菌表面[６８]等.然

而,人们对其形成机理的认识不足,限制了其进一步

的发展应用,因此研究者们利用超快激光模拟仿真

研究LIPSS的形成机理.

Djouder等[６９]在２０１２年用PIC方法预测飞秒
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激光烧蚀铜引起的LIPSS.结果表明:对于线性激

光偏振,LIPSS结构显示为波纹形;对于圆形激光偏

振,LIPSS结构则显示为纳米颗粒形式.这些结构

的数量级和空间周期的行为与文献中的一致,图

１０、１１分别为烧蚀开始１０fs后线偏振和圆偏振的

模拟结果.２０１３年,该团队又用结合有限差分时域

(FDTD)方法的PIC法模拟飞秒激光与光滑铜表面

作用形成LIPSS的过程.结果表明,以波纹形式形

成的LIPSS具有两个周期,分别对应于低空间频率

LIPSS(LSFL)或高空间频率LIPSS(HSFL)结构,
该研究提出了由于自由电子密度不均匀而产生的库

仑爆炸的机理[７０].

图１０ １０fs后线偏振模拟结果,光强１０１０ W/cm２[６９].(a)电子密度分布图;(b)电场分布图

Fig敭１０ Simulationresultsobtainedforlinearpolarizationwithintensityof１０１０ W cm２after１０fs ６９ 敭

 a Electronicdensityprofile  b electricalfieldprofile

图１１ １０fs后圆偏振模拟结果,光强１０１０ W/cm２[６９].(a)电子密度分布图;(b)电场分布图

Fig敭１１ Simulationresultsobtainedforcircularpolarizationwithintensityof１０１０ W cm２after１０fs ６９ 敭

 a Electronicdensityprofile  b electricalfieldprofile

　　德国卡塞尔大学的Ivanov等[７１]在２０１５年用

超大尺度 MDＧTTM模型模拟皮秒激光在厚金靶表

面形成LIPSS.结果表明,LIPSS的形成是三种机

制共同作用的结果:在惯性应力约束条件下,激光引

起的压缩应力的松弛促进了材料熔融部分中入射能

量最高区域的空隙的形成;孔隙的形成缓和了诱导

的拉伸应力,有助于上部液体流体动力运动的建立,
导致结构的生长;同时,靶体中快速的电子热传导为

上升结构提供了强烈的冷却,使其快速再分解.结

果还表明,LIPSS由于位错面强化了其内部结构,具
有较高的耐磨性.

捷克科学院的Levy等[７２]在２０１６年利用二维

双温模型研究了钛表面激光能量周期性调制的时空

演化过程.模拟结果表明,光能的调制被传递到晶

格温度(热调制可以存在约１０ps),材料可以在入射

波和表面散射波相互干扰的条件下在表面上经历瞬

态纳米熔融.
美国弗吉尼亚大学的Shugaev等[７３]在２０１７年

利用大规模的 MDＧTTM模型研究在强烧蚀状态下

单脉冲LIPSS在铬表面形成的机理:激光脉冲的快

速加热导致约３０~４０nm深的表面层爆炸分解为

蒸汽和液滴的混合物,由空间调制的激光烧蚀所产

生的羽流的侧压力梯度,将水汽和液滴驱动到目标

表面激光能量沉积最小值以上的区域,材料的再分
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配导致高密度区域的形成,并演变成细长的液壁,在
靶表面以上延伸至约６００nm,液体壁的顶部分解成

液滴,而壁的底部在~２ns的时间尺度上凝固,

产生~１００nm长的冷却表面特征,图１２所示为液

体壁的形成过程.此模拟还显示了高密度位错的

产生.

图１２ 烧蚀过程中液体壁的形成[７３]

Fig敭１２ Formationofliquidwallsduringablation ７３ 

　　法国里昂大学的Rudenko等[７４]在２０１９年利用

多物理模型研究了亚、近和略高于阈值的多个飞秒

激光脉冲辐照下不锈钢表面的演化过程,该多物理

模型结合了麦克斯韦方程组、双温模型和可压缩纳

维Ｇ斯托克斯方程.结果表明,对于亚阈值烧蚀通

量,材料在初始表面水平以上膨胀并在表面以下形

成纳米腔,激光诱导的空腔数量和空腔周围的局部

场增强随外加脉冲数的增加而增加,使表面产生纳

米粗糙度,激光诱导的非均匀性的相干散射是波纹

的起源,并随着阈下通量的加深而加深,纳米结构的

空化和随之而来的局域场增强改变了纹波的形状,
从而促进了纹波的调节;而近阈值烧蚀脉冲的单脉

冲照射导致表面以下形成微孔洞,如果施加几次脉

冲,散裂会导致火山口形状的坑的形成,材料在坑周

围扩张,脉冲数量的增加导致波纹的形成和金属表

面的增强吸收,热烧蚀改变了波纹的形状,使整个表

面的温度分布均匀,纳米结构得到调节;烧蚀通量大

于阈值时,主要通过热烧蚀机制增加烧蚀深度.图

１３显示了多脉冲飞秒激光辐照下电磁和流体动力

学耦合过程.

４　结束语

随着超快激光在材料加工领域的应用日趋广

泛,人们通过数值模拟对加工过程的研究也愈加深

入,烧蚀、等离子体效应和周期性表面结构形成这三

种现象的机理是研究者关注的重点,常用的仿真模

型包括TTM模型、MD模型、HD模型等.数值模

拟可以帮助理解超快激光与材料相互作用过程中能

量耦合、快速相变、非线性过程对加工的影响,使加

工过程更加可控.
目前超快激光加工过程的数值模拟还面临一

些难题:１)模拟结果对原子间势、介电常数和电子Ｇ
声子耦合时间等拟合参数有较强的依赖性;２)双
温模型、分子动力学模型、流体力学模型等现有的

模拟方法都存在相应的局限,目前还没有一种模

型能完全准确描述加工过程;３)目前的模拟还只

局限在小范围、短时间过程,工业级的大规模模拟

还难以实现.
将多种模型进行耦合,提高建模质量将会是超

快激光模拟的发展趋势.另外,由于超快激光加工

过程涉及量子领域,利用量子力学求解加工过程也

会是未来的发展方向.超快激光烧蚀金属材料涉及

多种机制,建立一个能同时准确描述包括散裂、相
爆、蒸发等各种机制产生的物理现象的模型是研究

超快激光加工过程的关键问题[７５].另外,目前对超

快激光与材料相互作用的模拟多停留在对单脉冲作

用效果的研究,而在实际加工过程中,材料会受到多

个脉冲的作用,并且能量吸收率等会因为前序脉冲

的作用而改变,因此,对多个脉冲作用过程进行模拟

将有助于更好地模拟真实加工过程.随着仿真模型

的不断优化和计算效率的提高,未来人们将更准确

地模拟出超快激光的加工过程.

１１１４０８Ｇ９



激 光 与 光 电 子 学 进 展

图１３ 多脉冲飞秒激光辐照下电磁和流体动力学耦合过程的示意图[７４]

Fig敭１３ Schematicsofelectromagneticandhydrodynamiccouplingprocessesuponmultipulsefemtosecond

laserirradiation ７４ 
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