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摘　要：利用结合双温模型的分子动力学模拟方法，研究了飞秒激光与金属相互作用的烧蚀机制．

采用中心波长为８００ｎｍ，能量密度从０．０４３Ｊ·ｃｍ－２到０．４０Ｊ·ｃｍ－２不等，脉宽分别为７０ｆｓ和

２００ｆｓ的激光烧蚀金属镍和铝材料．靶材的温度、原子位型以及内部压力随时间的演化展示了材料

热物性参量特性和激光参量对烧蚀结果的影响．结果显示材料电子热传导率对飞秒脉宽激光下的

影响仍然较大；对比铝和镍的结果可知，铝的电子晶格耦合系数比镍的小，故电子晶格间的温度梯

度持续时间较长；铝的电子热传导系数比镍的大，所以材料上下表面电子温度耦合的时间缩短．铝

薄膜表面在能量密度为０．４０Ｊ·ｃｍ－２激光烧蚀下呈现纳米尺寸的晶体结构．
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０　引言

飞秒脉冲激光技术的发展，推动了超短脉冲激

光与材料相互作用的研究．由于飞秒激光具有高能

量密度，加工过程的非热属性，能够突破衍射极限等

特点使得它能够以更高的准确度和更小的热影响区

域加工任何材料．近十年来，飞秒激光对金属材

料［１］，半导体材料［２］和有机材料的研究取得长足进

展，超短脉冲技术的发展为高精密加工和微型结构

零件的制造提供了优越的条件．然而，飞秒激光烧蚀

材料的过程受激光参量、材料特性与加工工艺环境

等许多复杂物理与化学因素的影响，导致目前对烧

蚀机制的理解仍有待深入．这主要是由于飞秒激光

烧蚀理论建模的难度较高．材料在极短的时间和非

常小的空间内吸收了很高的能量导致许多非平衡过

程发生，包括透明固体的介质击穿［３］，光、热、电参量

的改变，材料的无热熔化［４］和半导体的金属性转变

等．为了更清晰的描述超短激光烧蚀材料的基本特

征，许多研究工作采用基于热传导方程、流体力学理

论以及分子动力学方法［５６］等物理模型来解释飞秒

激光与材料相互作用的基本机制．分子动力学模拟

方法以其外部观测和微观动态模拟相结合的特点，

可以较好的解决飞秒激光烧蚀材料机制的问题．双

温模型对飞秒激光作用下金属靶材电子与晶格温度

演化的非平衡性有很好的描述．针对飞秒激光作用

金属下双温模型的求解，ＣｈａｎｇｒｕｉＣｈｅｎｇ在文献

［５］中对金属底层的电子晶格温度做近似室温处理，

Ｌ．Ｖ．Ｚｈｉｇｉｌｅｉ
［６］考虑了电子热传导率对底层电子晶

格温度的影响．

利用结合双温模型的分子动力学原理和实施步

骤，考虑材料热物性参量随温度的变化，采用飞秒脉

宽下的双温模型，分析电子热传导率对电子晶格温

度的影响；并对不同脉宽和能量密度下飞秒激光烧

蚀金属镍和铝的烧蚀机制进行讨论，研究了飞秒激

光烧蚀过程中的能量传输，温度演化，原子位型，内

部应力传播等．分析材料热物性参量对不同金属在

飞秒激光照射下的影响．为飞秒激光烧蚀金属材料

的实验研究及微加工工艺参量优化提供依据与

参考．

１　理论模型

结合双温模型的分子动力学模拟主要是求解原

子体系矩阵形式的牛顿运动方程，原子的受力由原

子之间的势能和激光与材料耦合的作用力共同决

定．然后对模拟结果进行宏观统计表征，从而预测材

料状态的变化．

选取具有面心立方结构（ＦａｃｅＣｅｎｅｒＣｕｂｉｃ，

ＦＣＣ）的金属镍和铝为模拟对象．Ｍｏｒｓｅ势对ＦＣＣ

的金属有较好的描述，因此原子之间的相互作用势

选用 Ｍｏｒｓｅ势．

犝（狉犻犼）＝犇｛ｅｘｐ［－２犪（狉犻犼－狉０）］－

　２ｅｘｐ［－犪（狉犻犼－狉０）］｝ （１）

式中犇 为结合能，犪为原子间平衡常量，狉０ 为平衡
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距离，狉犻犼为原子犻和犼的间距．

牛顿运动方程的迭代求解采用ＶｅｌｏｃｉｔｙＶｅｒｌｅｔ

积分算法．该算法能够同时给出原子的位置、速度以

及加速度，并在此基础上不影响计算的准确度．模拟

的横向区域采用周期性边界条件，纵向采用自由边

界条件．原子的初始位置和初始速度满足室温热平

衡状态的下麦克斯韦分布．

激光与材料的能量耦合方式采用双温模型

犆ｅ
犜ｅ

狋
＝


狕
（犽ｅ
犜ｅ

狕
）－犵（犜ｅ－犜ｌ）＋犛（狕，狋） （２）

犆ｌ
犜犾

狋
＝犵（犜ｅ－犜ｌ） （３）

犛（狕，狋）＝犐（狋）（１－犚）αｅｘｐ（－α狕） （４）

如果忽略电子热传导率影响，经过约化后的双

温方程中电子体系温度变化表示为

犆ｅ
犜ｅ

狋
＝－犵（犜ｅ－犜ｌ）＋犛（狕，狋） （５）

式中，犛（狕，狋）代表激光热源项，狕是激光传输方向，

与材料表面垂直；犚表示材料的光反射率；α代表材

料对激光的吸收系数，犐（狋）表示激光强度，随时间

呈高斯型分布，在模拟材料表面呈均匀分布；犜ｅ 和

犜ｌ分别表示电子和晶格的温度；犆ｌ为晶格比热容；

犆ｅ（犜）和犽ｅ（犜）代表电子比热容和电子热传导率

（随温度变化）；犵为电子晶格耦合系数．

晶格对激光能量的耦合方式采用在双温模型下

对每个原子施加一个速度均衡力的方法．双温模型

和分子动力学模型通过激光与材料耦合的速度均衡

力联系，可表示为

犿犻
ｄ２狉犻
ｄ狋２
＝犉犻＋狌犿犻狏犻 （６）

式中犿犻，狉犻，犉犻，狏犻 分别表示第犻个原子的质量，位

置，受到的作用力和速度；狌为速度均衡因子．均衡

因子的大小主要与飞秒激光作用下金属内部电子晶

格温度之差有关，均衡因子采用式（７）形式
［６］

狌＝（∑
狀

犽＝１
犵犞Ｎ（犜ｅ－犜ｌ））／（狀×∑

犻
犿犻（狏犻）

２） （７）

式中犵为电子晶格耦合系数，犞Ｎ 为分层的体积，犜ｅ

为电子温度，犜ｌ为晶格温度，犿犻，狏犻 分别为第犻个原

子的质量和速度．

温度的统计表达式

犜ｌ＝∑
犻
犿犻（狏犻）

２／（３犽犖） （８）

式中犿犻，狏犻 分别表示第犻原子的质量，速度；犽为玻

尔兹曼常量，犖 为所研究对象内每层的原子总数．

基于维里理论的压强的表达式

犘＝
犖犽犜
犞
＋
１

３犞
〈∑
犖

犻＝１
狉犻·犉犻〉 （９）

式中犞，犖，犽，犜 分别表示体积，所研究对象内每层

原子的总数，玻尔兹曼常量，晶格温度；狉犻，犉犻分别表

示第犻个原子的位置和作用力．材料的热物理基量

见表１
［６７］．

表１　材料的热物理参量

参量 镍（Ｎｉ） 铝（Ａｌ）

电子热容犆ｅ／（Ｊ·ｃｍ
－３·Ｋ－１） １０６５×犜ｅ １３５×犜ｅ

晶格热容犆ｌ／（Ｊ·ｃｍ
－３·Ｋ－１） ４．１×１０６ ２．４３×１０６

电子热传导率犽ｅ／（Ｗ·Ｋ
－１·ｍ－１） ９１×犜ｅ／犜ｌ ２３８×犜ｅ／犜ｌ

电子晶格耦合系数犵／（Ｗ·Ｋ
－１·ｍ－３）３．６０×１０１７ ５．６９×１０１６

吸收系数α／ｍ－１ ７．４×１０７ １．５×１０８

模拟厚度犺／ｎｍ ５０ ８１

２　计算结果及分析

２．１　金属电子热传导率对双温模型的影响

采用有限差分（ＦｉｎｉｔｅＤｉｆｆｅｒｅｎｃｅ，ＦＤ）方法中的

三对角矩阵追赶法数值求解双温方程，空间差分网

格为１ｎｍ，时间差分网格为０．１ｆｓ即可满足稳定性

要求．同时考虑材料热电子热容，电子热传导率随温

度的改变．图１（ａ）得出飞秒激光烧蚀金属镍材料的

电子晶格温度演化图．从图１（ｂ）可以发现忽略电子

热传导率导致上下表面存在较大的温度梯度．对比

分析模拟结果，发现电子热传导率不仅在激光脉宽

为ｐｓ量级的影响较大，而且在激光脉宽为ｆｓ量级

图１　脉宽２００ｆｓ，能量密度０．０４３Ｊ·ｃｍ－２的激光辐照

５０ｎｍ单晶镍薄膜得到的温度演化图

Ｆｉｇ．１　Ｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｌａｔｔｉｃｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｅｖｏｌｕｔｉｏｎｉｎ

５０ｎｍＮｉｆｉｌｍｓｂｙｐｕｌｓｅｄｕｒａｔｉｏｎｏｆ２００ｆｓａｎｄ

ｌａｓｅｒｆｌｕｅｎｃｅｏｆ０．０４３Ｊ·ｃｍ－２

３５０３
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的影响仍然较大．由于金属材料中有大量的自由电

子，飞秒激光与金属材料作用时，大部分能量被材料

表层内的电子非线性吸收，受激电子通过横向驰豫

和电子电子之间的散射在１０－１３ｓ量级达到准热平

衡状态，因此当电子冷却的特征时间与激光脉宽同

为１０－１３ｓ量级时，如果做激光脉宽远小于电子冷却

时间的约化会引起较大的误差．故以下结合双温模

型的分子动力学模拟研究中的计算均没有忽略电子

热传导率．

２．２　金属热物理参量对烧蚀结果的影响

采用单晶铝和单晶镍材料，考虑到计算机的计

算速度，分别模拟４×４×２００和４×４×１４２个晶胞，

厚度为８１ｎｍ和５０ｎｍ分别包含１２８００和９０８８

个原子．选取脉宽为７０ｆｓ，中心波长８００ｎｍ，能量密

度为０．１２Ｊ·ｃｍ－２进行模拟．

通过图２发现，整个晶格体系在激光作用后温

度演化过程中均出现了热波动，并在激光作用后十

个皮秒内，电子和晶格体系均维持较大的温度差，但

铝薄膜在２０ｐｓ以后，镍薄膜在１５ｐｓ以后电子与晶

格温度逐渐趋于一致．这与金属材料晶格热化的特

征时间（１０－１１～１０
－１２ｓ）量级一致．因为铝的电子晶

格耦合系数（５．６９×１０１６）比镍的电子晶格耦合系数

（３．６×１０１７）小，所以电子晶格间的温度梯度持续时

图２　激光能量密度为０．１２Ｊ·ｃｍ－２辐照铝和镍

薄膜的温度演化

Ｆｉｇ．２　ＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆＡｌａｎｄＮｉｆｉｌｍｓｂｙ

ｌａｓｅｒｆｌｕｅｎｃｅｏｆ０．１２Ｊ·ｃｍ－２ｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ

图３　激光能量密度为０．４０Ｊ·ｃｍ－２烧蚀下铝和镍

材料的晶格位型

Ｆｉｇ．３　ＡｔｏｍｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｆｏｒＡｌａｎｄＮｉｔａｒｇｅｔｂｙｌａｓｅｒ

ｆｌｕｅｎｃｅｏｆ０．４０Ｊ·ｃｍ－２ａｂｌａｔｉｏｎ，ｏｎｅｓｎａｐｓｈｏｔ

ｅｖｅｒｙ１ｐｓｆｒｏｍ１ｔｏ１０ｐｓ

间较长，而铝的电子热传导系数（２３６）比镍的（９１）

大，所以上下表面电子温度在１ｐｓ左右已经基本相

同，铝的晶格热容（２．４３×１０６）比镍的（３．６８×１０６）

小，故铝的晶格上下表面温度梯度不明显．这一点从

镍和铝的晶格位型图的演化也可以看出，从１～

１０ｐｓ，每隔１ｐｓ一个快照．图３（ａ）中铝的晶格热容

较小，几乎是整个区域同时开始膨胀变形的，而图３

（ｂ）中镍的晶格位型是由上到下逐渐变形．并且从

模拟结果发现，在铝薄膜的表面存在几个纳米尺寸

的晶体结构．原因可能是晶格受热发生了膨胀导致

表层温度有所降低，致使材料表面出现晶体结构，这

与文献［８］的试验结果相一致．而镍薄膜膨胀的较

慢，所以表面晶体结构并不明显．

图３（ａ）中，单晶铝的模拟结果显示，脉冲结束

时，晶格排列仍很规则，没有发生膨胀，说明此刻晶

格还没有来得及热化，能量吸收可以认为是在恒定

体积内被受激电子系统吸收的，属于非热机制．晶格

在３ｐｓ后发生了膨胀，此后晶格持续膨胀出现无序

化，说明此时材料的晶格结构发生改变，从而引起相

４５０３
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变发生．图４（从１１～２０ｐｓ，每隔１ｐｓ一个快照）可

看出，铝材料在４０ｎｍ深度左右，１２ｐｓ时的粒子数

密度急剧下降，甚至出现了空隙，因此可判断此时此

刻材料发生了层裂，对照图５中１２ｐｓ时刻，４０ｎｍ

深度的材料压力分布出现的极小值区域，可得出，材

料是在应力作用下发生断裂的．伴随表层温度的显

著增加，材料表面产生一个强烈的压力波，并向靶材

内部传播，紧随压力波的是幅值较小的应力波［５］，靶

材的断裂就是在压应力和张应力的共同作用下发生

的．在２０ｐｓ时刻材料断裂为若干层，此后各层晶格

间温度基本独立演化，由于在极小的空间内吸收了

大量的能量，导致断层中的温度超过了材料的熔化

甚至汽化温度，因此断层中的原子以液相或气相均

匀形核［７］的形式致使断层之间出现小液滴和单个粒

子．这与文献［６７］中的结果相一致．高能量密度激

光照射下，由于局部体积内吸收了大量能量，最终材

料会发生断裂甚至以喷射状将碎屑带出．

图４　能量密度０．４０Ｊ·ｃｍ－２辐照铝材料的晶格位型

Ｆｉｇ．４　ＡｔｏｍｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｆｏｒＡｌｔａｒｇｅｔａｔｌａｓｅｒｆｌｕｅｎｃｅ

ｏｆ０．４０Ｊ·ｃｍ－２，ｏｎｅｓｎａｐｓｈｏｔｅｖｅｒｙ１ｐｓｆｒｏｍ

１１ｔｏ２０ｐｓ

图５　能量密度０．４０Ｊ·ｃｍ－２辐照铝材料的压力分布

Ｆｉｇ．５　（Ｃｏｌｏｒｏｎｌｉｎｅ）Ｐｒｅｓｓｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｔｉｍｅａｔｌａｓｅｒｆｌｕｅｎｃｅｏｆ０．４０Ｊ·ｃｍ－２

３　结论

利用结合双温模型的分子动力学模拟方法，研

究了飞秒激光脉宽下的双温模型，结合材料的电子

热容，电子热传递率随温度的变化，总结了材料热物

性参量对烧蚀结果的影响．模拟结果表明：

１）飞秒量级脉宽下仍然需要考虑电子热传导率

影响，这与金属材料电子体系的热平衡特征时间和

晶格热化的特征时间相一致．

２）因为铝的电子晶格耦合系数比镍的小，所以

电子晶格间的温度梯度持续时间较长；而铝的电子

热传导率比镍的大，所以上下表面电子温度在较短

时间内趋于一致；铝的晶格热容较小，薄膜上下表面

的温度梯度并不明显，几乎是整个区域同时开始膨

胀变形的．

３）在较高能量密度（０．４０Ｊ·ｃｍ－２）下从材料内

部压强分布演化和晶格位型得出了材料的断层是在

内部应力的作用下发生的．铝薄膜在断层中出现小

液滴和单个粒子，由于膨胀较快，致使表层温度降低

并在铝表面出现纳米尺寸的晶体结构．
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