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纳米薄膜激光照射过程的格子波尔兹曼方法模拟
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摘要　考虑到激光加热过程中电子和晶格之间的不平衡传热特性,将格子波尔兹曼方法(LBM)和双温度模型结合

起来,建立了１个两步LBM方程,并用此方法对纳米薄膜在短脉冲激光照射过程中的热响应特性进行了模拟研

究.分析了照射过程中薄膜内温度随时间及空间的变化规律;探讨了激光强度以及薄膜厚度对金属薄膜热响应的

影响.研究结果表明,在照射过程中晶格温度的改变相对于电子温度的变化有明显的滞后效应,并且计算得到的

电子温度响应及破坏阈值和实验结果吻合较好,说明所提出的两步LBM方程能够较好地描述激光照射过程中电

子和晶格的不平衡传热现象.通过研究还发现,随着激光能量的增强以及薄膜厚度的减小,薄膜表面电子和晶格

温度都有明显的升高,且电子和晶格温度达到稳定的时间均有所延迟.
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Abstract　ConsideringthenonＧequilibriumheattransfercharacteristicsbetweenelectronsandlatticesintheprocess
oflaserheating atwoＧsteplatticeBoltzmannmethod LBM equationisestablishedbycombiningtheLBMandthe
twotemperaturemodel敭ThenthethermalresponsecharacteristicofananoＧfilmirradiatedbytheshortＧpulselaseris
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intheirradiationprocess敭Inaddition theeffectsofthelaserintensityandthethinfilmthicknessonthethermal
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proposedtwoＧstepLBMequationcandescribethenonＧequilibriumheattransferphenomenonbetweenelectronsand
latticesintheprocessofthelaserirradiationwell敭Itisalsofoundthatwiththeenhancementofthelaserenergyand
thedecreaseofthefilmthickness theelectronandlatticetemperaturesofthefilmsurfacearesignificantly
increased andthetimeatwhichtheelectronandthelatticetemperatureachievestabilityarealsodelayed敭
Keywords　lasertechnique shortＧpulselaser nanoＧfilm latticeBoltzmannmethod twotemperaturemodel
OCIScodes　１４０敭７０９０ ３１０敭６８７０ ３２０敭２２５０

１０１４００１Ｇ１



光　　　学　　　学　　　报

１　引　　言
近年来,激光以其独特的加工特点受到人们的广泛关注和高度重视[１].随着激光科学技术的不断发展,

其在金属材料加工领域的应用也越来越广泛[２Ｇ３].正是由于激光的高精密性,使其在照射金属材料过程中的

工艺参数,比如温度、激光能量以及时间等参量对加工成型件的质量有很大影响,尤其是对微纳米尺度的材

料.因此为了更好地控制和优化超快速激光金属材料的加工过程,对微尺度下激光加工过程的传热特性的

研究非常重要.
当金属材料受到激光照射时,若激光脉冲的时间小于或相当于电子与声子的平衡时间,薄膜中电子与晶

格便会存在非平衡现象[４Ｇ５].为了描述电子温度与晶格温度之间的非平衡效应,前苏联学者 AnisimovSI
等[６]提出了电子 晶格双温度模型,并被广泛应用于模拟激光加热过程.许多文献中已经通过宏观或微观方

法对该模型进行了研究.而近年来,格子波尔兹曼方法(LBM),作为１种新兴的介观数值模拟方法[７],因其

算法简单、编程容易、计算效率高、并行性好以及边界条件处理简单等优点,而被应用于传热问题的求解.其

中JiaungWS等 [８]应用LBM计算了固液相变的热传导型融化问题;HoJR等[９Ｇ１０]用LBM研究了非傅里

叶导热问题;MishraSC等[１１]拓展了LBM的应用,将其应用到解决瞬态导热能量方程以及辐射导热问题当

中.本文考虑了电子和晶格之间的不平衡传热,将LBM与双温度模型结合起来建立了１个两步LBM方程

来对短脉冲激光照射金箔的传热现象进行描述.

２　两步LBM方程
在激光照射金属材料的过程中,热量的传递分两步进行,激光能量首先被电子吸收,然后通过碰撞将能

量传给晶格和更深层的电子[１２].所以,电子和晶格之间存在着不平衡传热.为了对此不平衡传热现象进行

描述,AnisimovSI等[６]提出了双温度模型:
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式中,t是时间,T 为温度,x 为深度,G 为电子晶格耦合系数,k 为热传导率,C 为单位体积热容,下标e和l
分别代表电子和晶格,激光的辐射作用被当作(１)式中的S 来处理,其中所采用的激光为高斯型脉冲激光,
且假设激光强度的空间分布是均匀的,则根据能量守恒,即:沉积在金属内部的总能量等于激光提供的能量,
并通过适当的修正,便可得热源S[１３]:
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式中,R 代表表面反射率,L 代表金箔厚度,tp 代表脉冲宽度,δ和δb 分别为光学穿透深度和电子碰撞深度.
双温度模型中其他参数可以参考文献[１４]获得.

LBM基于分子动力学,是１种通过对微观粒子行为的统计平均来反应其宏观动力学特征的方法,具有

清晰的物理背景;同时,该方法在宏观上是离散的,在微观上是连续的,故而被称为介观方法[７].为了研究激

光与金属薄膜相互作用过程中的非平衡传热现象,将介观的LBM 与双温度模型结合起来建立１个两步

LBM方程:
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式中,f 为温度分布函数,其不仅是LBM的核心,也是该算法区别于其他模拟方法的地方,c为矢量,代表分

布函数的迁移速度(|c|＝Δx/Δt,Δx 和Δt分别代表格子步长和时间步长),Ωe－l代表电子与晶格之间的碰

撞,Ωl－l和Ωe－e分别代表晶格与晶格,以及电子与电子之间的碰撞;Ce 为电子热容;S 代表激光源项,其表达

式与(３)式相同.
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对于同种粒子(Ωe－e和Ωl－l)间的碰撞,依然采用BGK(由Bhatnagar,Gross和Krook在１９５４年提出)

假设[７],即:Ω＝－
１
τ f－feq( ) ,式中,feq为平衡分布函数,τ表示达到平衡分布feq所需的弛豫时间,τ与宏

观尺度的扩散系数α(α＝k/C)有关,τ与α间的关系可通过ChapmanＧEnskog展开(１种多尺度技术)得到.
而对于不同粒子间的碰撞,则根据电子与晶格之间的散射效应,由文献[１５]得到:
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式中,kB 是玻尔兹曼常数,ћ＝h/２π(h 为普朗克常数),U 为电子晶格之间相互作用的势能系数,ρ代表材料

的密度,TD 为德拜温度,Vs 代表声速,η代表积分算子,me 代表电子质量.
在较高的晶格温度下,即当Tl≫TD 时,(６)式可简化为[１６]:
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τe(Te)、τe(Tl)分别代表温度为Te 和Tl时的弛豫时间,其表达式为:
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式中,ωe－l和ωe－e分别代表电子与晶格以及电子与电子之间的碰撞频率,具体表达形式为:
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式中,me＝９．１０８×１０－３１kg,N＝５．９×１０２２cm－３,Vs＝１．９×１０３ ms－１,ωe,０与ωl,０代表相对应金属的常数,

ωe,０＝２．０３×１０－１７s－１,ωl,０＝１．２７×１０－１６s－１,TF 为费米温度TF＝６．４×１０４K.对两步LBM方程进行离散化:

fe(x＋Δx,t＋Δt)－fe(x,t)[ ]/Δt＝Ωe－e－Ωe－l＋
S
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fl(x＋Δx,t＋Δt)－fl(x,t)[ ]/Δt＝Ωl－l＋Ωe－l, (１２)
方程的左边代表迁移过程,右边则代表碰撞过程和激光源项,对上述离散方程进行求解便可得所要求的结果.

３　两步LBM方程对激光照射纳米薄膜的模拟

图１ 物理模型.(a)激光照射金箔薄膜;(b)激光脉冲

Fig敭１ Physicalmodel敭 a Laserirradiationongoldfilm  b laserpulse

采用上述两步LBM方程对脉冲激光照射纳米薄膜过程的传热现象进行了数值模拟和理论分析.模型

所选材料为金,其物性参数见文献[１３].图１为物理模型:１束能流密度为J,脉冲宽度为tp 的激光照射在

厚度为L 的金箔表面.由于金箔的厚度相对于激光束的半径来说很小,因此,激光照射金属薄膜问题可以

近似为一维问题.
假设初始温度为３００K,初始时间为－２tp,则该模型的初始条件为:

Tex,－２tp( ) ＝Tlx,－２tp( ) ＝３００K, (１３)
激光照射过程中金箔的前后２个表面的热损失可以忽略,故可视为绝热[１７],上述方程的边界条件为:

１０１４００１Ｇ３
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∂Te

∂x ＝
∂Tl

∂x ＝０,x＝０和x＝L. (１４)

３．１　模拟结果和实验的对比

为了对程序进行验证,首先模拟了脉冲宽度和能流密度分别为tp＝９６fs,J＝１０J/m２ 的激光照射

１００nm厚的金箔中无量纲电子温度的变化,并将结果与文献[１８]中的实验数据以及文献[１９]中传统数值模

拟结果[有限容积法(FVM)]进行了对比,对比结果如图２所示.其中,文献中的实验主要是通过抽运 探测

热反射技术来测量材料前、后端面的反射率的变化率,从而间接地获得无量纲电子温度的变化情况.

图２ 无量纲电子温度.(a)前表面(x＝１００);(b)后表面(x＝０)

Fig敭２ NonＧdimensionalelectrontemperature敭 a Frontsurface x＝１００   b rearsurface x＝０ 

图２所示即为激光照射金箔时,前、后表面的无量纲电子温度,其中圆点代表实验值,实线代表LBM 数

值模拟结果,从图中可以看出,２者的曲线基本重合且与圆点的走势基本一致,说明该方法与传统数值模拟

方法均能较好地捕捉电子温度的变化,从而验证了所采用模型程序的准确性.
进一步地,从破坏阈值的角度对该模型进行验证,为了得到破坏阈值,需要调节激光能流密度J 使金箔

前端的晶格温度恰好达到熔点温度(１３３６K[１３]).图３即为tp＝６００fs的激光照射金箔时的破坏阈值.从

图中可以看出,随着薄膜厚度L 的增加,激光能流密度J 的走势逐渐平缓,这表明在薄膜厚度不断增加的过

程中,要达到破坏阈值,对应所需要增加的能流密度则不断减小.从图中还可以看出,破坏阈值模拟结果与

文献[２０]实验值基本吻合,进一步验证了两步LBM方程在研究激光加热金属材料过程的可靠性.

图３ 破坏阈值

Fig敭３ Damagethreshold

３．２　激光照射过程温度的分布以及变化情况

模拟了脉宽为４０fs的短脉冲激光照射５００nm厚金膜时温度场的变化规律.图４给出了在能量密度

为J＝１０００J/m２ 的激光照射下,金膜前表面电子、晶格温度随时间的变化规律.从图中可以看出,在电子

和晶格温度达到稳定前,同一时刻的电子和晶格的温差效应非常明显,这表明电子和晶格之间存在非平衡现

象.同时,在电子温度达到峰值之后,电子与晶格之间的温差随着时间的推移逐渐减小,这是由于电子通过

热传导及电子与晶格之间的相互作用分别向更深处的电子和晶格传递能量,导致电子温度下降,晶格温度升

高,并最终达到稳定状态.从图中还可以看出,电子温度在很短的时间内到达峰值,这是因为电子的质量热

容非常小,而电子间的热导率非常大,所以电子的温升速率特别快,在极短时间便可达到最大值,而在同样的

１０１４００１Ｇ４
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时间内晶格的温度却变化不大,这也进一步说明了电子和晶格之间的非平衡效应.
图５揭示了在L＝５００nm的金膜中,不同深度处电子的温度分布规律.从图中可以看出,电子空间温

度分布曲线沿激光照射方向依次降低,但其变化趋势非常相近,这表明激光照射作用对不同位置处的电子温

度的影响一致,但其影响随着照射方向不断减弱.同时,从图中还可以看出,峰值电子温度以及电子温度梯

度均沿着激光照射方向逐渐减小,在前表面及其附近位置,电子的温升非常快,而越接近后表面则电子的温

升速率越低,这是因为在前表面附近温升主要靠激光辐照的影响,而在靠近后表面位置激光辐照作用减弱,
热传导效应增强.

图４ 金膜前表面电子及晶格温度随时间的变化曲线

Fig敭４ Curvesofelectrontemperatureandlattice
temperaturechangingwithtimeongoldfilmfrontsurface

图５ 金膜内不同位置处电子温度随时间的变化曲线

Fig敭５ Curvesofelectrontemperaturechanging
withtimeatdifferentgoldfilmlocations

图６分析了不同延迟时间下薄膜内温度的空间分布.从图中可以看出,在０ps时(初始时刻为

－８０fs),晶格的温度基本保持不变,而在相同时刻电子的温度已经有了明显的变化,这表明在金箔内晶格

温度的传递具有一定的滞后性.同时,电子温度在０~３ps这段时间内经历了温度由升高到降低的过程,而
晶格温度在０~１３．７５ps时间内温度却是一直在升高的,这也充分说明了电子和晶格之间存在非平衡传热现

象.从图中还可以看出,电子和晶格空间温度分布有１个共同点,就是随着时间的推移,前表面温度的变化

均会经历１个由不断升高到逐渐降低的过程.

图６ 薄膜内温度的空间分布随时间的变化.(a)电子温度;(b)晶格温度

Fig敭６ Spatialtemperaturedistributioningoldthinfilmatdifferenttime敭 a Electrontemperature 

 b latticetemperature

３．３　参数对传热过程的影响

图７展示了不同厚度的金膜在相同的照射条件下,前表面电子和晶格温度随着时间的变化曲线.从图

中可以看出,随着薄膜厚度的减小,薄膜表面电子和晶格温度都有明显升高.从微观角度分析,这是因为随

着厚度的减小,电子和声子在垂直于薄膜表面方向上与薄膜表面的碰撞明显增多,从而引起薄膜温度的升高.
图８给出了不同能量密度对前表面电子温度和晶格温度的影响.对比图７可以看出,图８和图７中对

应温度变化趋势一致,随着脉冲能量的增加,电子和晶格温度的变化与图７中随着薄膜厚度减小的变化趋势

保持一致,这表明在脉冲能量或者薄膜厚度仅有１个量发生变化的情况下,强化脉冲能量与减小薄膜厚度的

模拟结果等效.
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图７ 不同厚度薄膜前表面温度随时间的变化.(a)电子温度;(b)晶格温度

Fig敭７ Frontsurfacetemperaturechangeswithtimefordifferentfilmthicknesses敭 a Electrontemperature 

 b latticetemperature

图８ 脉冲能量不同时金箔前表面温度随时间的变化规律.(a)电子温度;(b)晶格温度

Fig敭８ Temperatureofgoldfilmfrontsurfacevarieswithtimefordifferentpulseenergies敭 a Electrontemperature 

 b latticetemperature

４　结　　论
结合LBM和双温度模型建立了１个两步LBM方程,对激光照射金纳米薄膜的传热过程进行了模拟研

究,分析讨论了不同参数对传热过程的影响.得到结论如下:

１)模拟所得到的电子温度响应和破坏阈值和实验结果吻合较好,说明所提出的两步LBM 方程能够较

好地描述激光照射过程中电子和晶格的不平衡传热现象;

２)在照射过程中表层电子温升速度非常快,而晶格的温度变化则有明显的滞后效应;并且随着激光能

量的增强以及薄膜厚度的减小,薄膜表面电子和晶格温度都有明显的升高,且电子和晶格温度达到稳定的时

间均有所延迟.
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