Математическое моделирование импульсной лазерной абляции металлов.
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Одним из наиболее распространённых лазерных методов получения наночастиц и наноструктур является импульсная лазерная абляция твердых мишеней, находящихся в вакууме или в окружающем их газе жидкости или газе [2]. Лазерная абляция – довольно простой, прямой и быстрый способ синтеза наночастиц, который позволяет получать частицы различного типа. В этом методе не требуются большие времена для проведения химических реакций, а также высокие температуры и давления, характерные для химического синтеза. Кроме того, нет необходимости использовать токсичные или взрывоопасные химические исходные вещества. Метод применим практически с неограниченной комбинацией материалов мишеней и жидкостей, что позволяет осуществлять синтез наночастиц в подобранной среде. Свойства генерируемых наночастиц – распределение по размерам, форма, состав и структура для каждого материала мишени зависят от параметров лазера, используемого для абляции (длины волны излучения, длительности и частоты импульса, энергии в импульсе). В связи с этим большой интерес представляет математическое моделирование этого метода для расчета оптимальных параметров лазерного излучения для генерации наночастиц определенного размера с учетом свойств материала, из которого они будут получены [4].
В настоящее время для математического моделирования лазерной абляции иногда применяют молекулярно-динамические модели, в которых численно интегрируются уравнения движения для систем атомов с выбранным потенциалом взаимодействия, что требует значительных вычислительных ресурсов. Это существенно ограничивает размеры исследуемой области абляции металла, так, например, при расширении области абляции (в зависимости от площади воздействия лазерного излучения) в 3 - 4 раза, число процессоров, выполняющих вычисления, которые необходимо задействовать для решения поставленной задачи, требуется увеличить от нескольких раз до порядка. Поэтому для моделирования часто используют более простые модели: различные двухтемпературные модели, в том числе гидродинамические. При этом расчет термодинамических свойств металла в широком диапазоне плотностей и температур при воздействии на него лазерного излучения представляет собой сложную задачу, которая не всегда хорошо решена в различных уравнениях состояния, нужных для решения уравнений гидродинамики, что значительно снижает точность решений, а в некоторых случаях делает её неприемлемой.
Поэтому для увеличения точности расчетов и проведения моделирования абляции лазерными импульсами фемтосекундной длительности в нашей работе предложена одномерная двухтемпературная гидродинамическая модель, дополненная широкодиапазонной моделью теплопроводности [3] и новым разработанным широкодиапазонным полуэмпирическим уравнением состояния металла [1].
Предложенная модель была апробирована для моделирования глубины лазерной абляции металлов (алюминий, медь, никель, золото) в вакууме при воздействии на металл единичного импульса длительностью 100 фс. Получено хорошее согласование результатов моделирования с экспериментальными данными в широком диапазоне плотностей энергии лазерного излучения.
Использование нового разработанного уравнения состояния позволило повысить точность расчета глубины абляции в широком диапазоне плотностей энергий излучения и различных длительностях импульса для обоих металлов. В дальнейшем планируется модифицировать математическую модель для исследований лазерной абляции металлов и сплавов в различных средах.
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