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наноэлектроники физического факультета федерального государственного образова-

тельного учреждения высшего профессионального образования «Московский госу-
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нинский проспект, 53. 
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Общая характеристика работы 
 

Актуальность темы исследования и степень ее разработанности.  

Пористые материалы находят свое применение в различных областях техноло-

гий и промышленности – машиностроении, авиационной, нефтяной, химической, ме-

таллургической промышленностях, микро- и оптоэлектронике, биотехнологиях и ме-

дицине. Они используются в качестве фильтрующих элементов в фильтрах тонкой 

очистки жидкостей и газов от примесей, конструкционных материалов при создании 

камер сгорания и охлаждаемых лопаток турбин, ионизаторов в ионных двигателях 

[1]. 

С развитием нанотехнологий нанопористые материалы, как подмножество 

наноструктурированных материалов, вызвали большой научный и технологический 

интерес. Они обладают уникальным набором свойств, которых нет у соответствую-

щих объемных материалов, таких как высокая удельная площадь поверхности, про-

ницаемость для жидкости, селективность по форме. Имеют большую пористость, а 

также очень упорядоченную, однородную структуру пор. Размер пор и степень пори-

стости, а также различный состав поверхности в конечном итоге определяют потен-

циальное применение нанопористых материалов [2].  

Области применения нанопористых материалов постоянно расширяются. Ак-

тивными областями исследований и разработок с использованием нанопористых ма-

териалов являются микро- и наноэлетроника, оптоэлектронные технологии, солнеч-

ные батареи, медицина, биотехнологии и биосенсорика и другие [3-5].  

Лазерная модификация является эффективным инструментом обработки пори-

стых материалов для придания им требуемых свойств и улучшения эксплуатацион-

ных характеристик. Лазерная абляция является перспективным методом получения 

наночастиц с заданными свойствами при использовании пористых мишеней [6-12]. 

Исследование воздействия лазерного излучения на пористые материалы является ак-

туальным, т.к. физические механизмы фазовых и структурных изменений в пористых 

материалах лежат в основе таких технологий, как отжиг, поверхностная модифика-

ция, аморфизация, абляция и др. При этом характер процессов, протекающих при вза-

имодействии лазерного излучения со сплошными и пористыми материалами, суще-

ственно отличен, и зависит, как от параметров лазерного излучения, так и от свойств 

самих пористых материалов.  

Несмотря на большое количество экспериментальных и теоретических работ по 

лазерной модификации кристаллических материалов [13-18], практически мало 
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известно о закономерностях взаимодействия лазерного излучения с исходно пори-

стыми мишенями, отсутствует комплексный анализ и теоретическое моделирование 

всех процессов, лежащих в основе этих технологий.  

В этой связи становится актуальным систематическое изучение и выявления 

физических механизмов взаимодействия лазерных импульсов с пористым материа-

лами в зависимости от параметров лазерного излучения и свойств пористых нано-

структур, и использования полученных результатов для оптимизации режимов лазер-

ного воздействия с целью модификации поверхности с требуемыми свойствами или 

контролируемого и воспроизводимого производства наноструктур.  

Цель работы – исследование физических процессов воздействия лазерного из-

лучения на пористые материалы, лежащих в основе технологий их обработки, включая 

нагрев, плавление и абляцию, в зависимости от режима лазерного воздействия, термо-

динамических и структурных характеристик пористого материала. 

Для достижения поставленной цели в диссертационной работе решались следу-

ющие задачи: 

I. Моделирование лазерной модификации пористых материалов: 

− построение модели проплавления пористого материала при лазерной по-

верхностной модификации; 

− исследование динамики пор при лазерной поверхностной модификации; 

определение ширины модифицированного слоя; 

− моделирование процесса нагрева и плавления пористого материала под воз-

действием лазерного излучения с учетом зависимости теплофизических 

величин материала от температуры и степени пористости. 

II. Моделирование лазерного плавления и абляции пористых полупровод-

ников:  

− моделирование процесса лазерной абляции пористых полупроводников ме-

тодом молекулярной динамики; 

− определение количества аблированных атомов и порога абляции в зависи-

мости от степени пористости материала и размера пор; 

− моделирование процесса лазерного плавления пористых полупроводников 

с помощью комбинированной континуально-атомистической математиче-

ской модели; определение порога плавления;  
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− экспериментальная апробация по определению порога абляции пленок по-

ристого кремния, и сравнение с другими экспериментальными результа-

тами. 

Для решения поставленных задач был применён комплекс различных методов 

исследования. Для длительностей лазерных импульсов в наносекундном диапазоне 

моделирование осуществлялось с использованием уравнений тепломассопереноса, 

механики сплошных сред, уравнений движения, описывающих динамику сфериче-

ской полости в жидкости. Для фемтосекундных лазерных импульсов применялся ме-

тод молекулярной динамики как самостоятельно, так и в комбинации с двухтемпера-

турной моделью, описывающей динамику температуры и плотность электронно-ды-

рочных носителей (комбинированная континуально-атомистической модель MD-

nTTM). Моделирование и анализ результатов выполнялись с помощью специализи-

рованного программного обеспечения LAMMPS, MatLab, Tecplot, Origin, языка про-

граммирования Python c использованием библиотек NumPy, Pandas, Matplotlib. Экс-

периментальная апробация проводилась методом лазерной абляции в воздухе с ис-

пользованием фемтосекундного Yb:KGW лазера и последующей сканирующей элек-

тронной микроскопией (СЭМ) полученных образцов. 

Научная новизна результатов. В диссертационной работе впервые:  

1. Разработана самосогласованная модель проплавления при лазерной модифи-

кации поверхности пористого материала на основе механизма схлопывания 

пор под действием сил поверхностного натяжения, с помощью которой опре-

делены оптимальная для модификации скорость плавления и толщина моди-

фицированного слоя. 

2. Разработана модель лазерной абляции пористых материалов на основе мо-

лекулярно-динамического подхода, позволившая установить зависимость 

порога и производительности абляции от пористости материала и размера 

пор в широком диапазоне длин волн лазерного излучения. 

3. Расширена и применена континуально-атомистическая математическая мо-

дель MD-nTTM для исследования лазерного плавления пористого кремния, 

что позволило выявить механизмы, лежащие в основе технологий обработки 

пористых материалов. 

Практическая значимость работы. 

Полученные результаты позволяют дать рекомендации по оптимизации режи-

мов лазерной модификации и абляции пористых материалов в зависимости от 
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характеристик материала (пористости, размера пор) и параметров лазерного излуче-

ния. Определена критическая скорость плавления, при которой возможно переплав-

ление пористого материала с образованием однородной модифицированной поверх-

ности, и толщина модифицированного слоя. Определены соотношения между поро-

гами абляции и характеристиками материала (пористость и размер пор), обеспечива-

ющие оптимальную производительность наночастиц методом лазерной абляции. Так, 

при фемтосекундной абляции пористых образцов Si c размером пор 8 нм минималь-

ный порог абляции и максимальная производительность наблюдается при пористости 

подложки 60-65%.  

Личный вклад. Все результаты, представленные в диссертационной работе, 

были получены автором лично или при его непосредственном участии. Подготовка к 

публикации полученных результатов проводилась совместно с соавторами, при этом 

вклад диссертанта был определяющим. 

Основные положения, выносимые на защиту:  

1. Модель проплавления при лазерной модификации поверхности пористого ма-

териала, основанная на механизме схлопывания пор под действием сил поверх-

ностного натяжения, позволила определить оптимальную для модификации 

скорость плавления и толщину модифицированного слоя в зависимости от по-

ристости и размера пор. 

2. Динамика лазерного плавления пористого материала самосогласованным обра-

зом определяется давлением в расплавленном материале, которое определяет 

как движение расплава от поверхности к области схлопывания пор, так и зате-

кание расплава в пустые поры, что приводит к уменьшению конечной толщины 

образца.  

3. Модель лазерной абляции пористых материалов на основе молекулярно-дина-

мического подхода позволила установить зависимость порога и производитель-

ности абляции от пористости материала и размера пор в широком диапазоне 

длин волн лазерного излучения. Для всех рассматриваемых длин волн (irr=300 

нм, irr =600 нм, irr=1030 нм) порог лазерной абляции для пористых образцов 

снижается относительно монокристаллических. 

4. Производительность лазерной абляции (количество аблированных атомов) за-

висит от пористости материала и размера пор. Для всех рассматриваемых длин 

волн (irr=300 нм, irr =600 нм, irr=1030 нм) при плотностях энергии близких к 
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пороговым эффективнее аблируются мишени с меньшим размером пор. Произ-

водительность снижается с увеличением пористости материала. 

Достоверность полученных результатов обеспечена надёжностью применяв-

шихся экспериментальных и теоретических методов, совпадением результатов ана-

литических и численных расчётов с экспериментальными данными и подтверждается 

апробацией работы в научных статьях и на конференциях. 

Апробация результатов работы и публикации. 

Результаты диссертационной работы доложены на 23 российских и междуна-

родных конференциях:  

− Всероссийский молодёжный Самарский конкурс-конференция научных работ 

по оптике и лазерной физике, Самара, Россия, 2010; 

− Asia-Pacific conference on fundamental problems of opto- and microelectronics (AP-

COM’2011), Moscow-Samara, Russia, 2011; 

− Seventh International Conference on Inertial Fusion Sciences and Applications, Bor-

deaux, France, 2011; 

− Симпозиум по когерентному оптическому излучению полупроводниковых со-

единений и структур, Москва, Россия, 2011, 2013, 2021 

− 4th International Symposium on Transparent Conductive Materials, Crete, Greece, 

2012; 

− ICONO/LAT, Moscow, Russia, 2013 

− International Symposium «Fundamentals of Laser Assisted Micro- and Nanotechnol-

ogies», St. Petersburg, 2013, 2016, 2022; 

− Advanced Laser Technologies, Cassis, France, 2014; Samara, Russia, 2023; Vladi-

vostok, Russia, 2024; 

− Международной конференции «Лазерные, плазменные исследования и техно-

логии», Москва, Россия, 2017, 2022, 2023; 

− International Conference on Ultrafast Optical Science (UltrafastLight), Moscow, 

Russia, 2021, 2023; 

− Международная молодёжная научная школа-конференция «Современные про-

блемы физики и технологий», Москва, Россия, 2022; 

− Симпозиум «Физико-химические методы исследования бионаносистем для ме-

дицины», Дагомыс, Россия, 2022 
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− I Международная научная конференция «Инновационные технологии ядерной 

медицины и лучевой диагностики и терапии», Москва, Россия, 2022; 

− VII Международный симпозиум и молодежная школа «Инженерно-физические 

технологии биомедицины», Москва, Россия, 2022; 

Материалы диссертационной работы опубликованы в 6 статьях в научных жур-

налах, индексируемых в базах данных Web of Science и Scopus; 13 тезисов и статей в 

сборниках докладов и трудов конференций. Список публикаций приведен на с. 24-26 

автореферата.  

Работа по исследованию механизмов плавления и абляции пористого кремния 

поддержана грантом РФФИ 20-02-00861 (2020–2022 гг.). 

Структура и объём работы. Диссертация состоит из введения, трех глав, за-

ключения и основных выводов, а также списка цитируемой литературы из 183 наиме-

нований. Общий объём работы составляет 143 страницы машинописного текста, 

включая 48 рисунков и 7 таблиц. 

Основное содержание работы 

Во введении обоснована актуальность выбранной темы диссертации, опреде-

лены цель работы и личный вклад, дан анализ научной новизны полученных резуль-

татов и их практической значимости, приведены положения, выносимые на защиту, 

и сведения об апробации. 

Первая глава является обзором литературы по современному состоянию иссле-

дований в области взаимодействия лазерного излучения с пористыми средами. Раздел 

1.1. посвящен структуре и свойствам пористых материалов, включая анализ зависимо-

сти теплофизических характеристик материалов от их пористости.  В разделе 1.2.  рас-

сматриваются технологии модификации пористых материалов лазерным излучением с 

целью придания им требуемых свойств или улучшения эксплуатационных характери-

стик. Показано, что наличие пор влияет на характер лазерной обработки и требует ис-

следования физических механизмов воздействия лазерного излучения на пористые ма-

териалы. В разделе 1.3. приводятся экспериментальные данные по лазерной абляции 

наноструктур пористого кремния, которые показывают снижение порога абляции по-

ристых образцов по сравнению с монокристаллическими, а также возможное увеличе-

ние концентрации наночастиц по сравнению с абляцией из кристаллического кремния 

при одинаковых условиях облучения. На основании приведённого обзора сформули-

рованы цель и постановка задачи диссертационного исследования. 

Во второй главе рассмотрена лазерная поверхностная модификации пористых 
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пленок. Предложена самосогласованная модель проплавления при лазерной модифи-

кации поверхности пористого материала на основе механизма схлопывания пор в рас-

плавленном материале под действием сил поверхностного натяжения. Предполага-

лось, что при плавления пористой пленки лазерным излучением на движущемся 

фронте плавления образуются пустые изолированные друг от друга пузырьки с раз-

мерами, определяемыми первоначальными размерами дефектов – порами. Движение 

жидкости в образующемся расплаве можно характеризовать двумя пространствен-

ными масштабами. Во-первых, локальным движением на размерах масштаба размера 

поры, приводящем к затеканию расплавленного материала внутрь поры и ее схлопы-

ванию. Во-вторых, затекание материала внутрь пор должно сопровождаться поступ-

лением расплава от облучаемой поверхности к области схлопывания, и возникнове-

нием соответствующего усреднённого макроскопического движения. При этом пред-

полагается, что локальное и усреднённое гомогенное движения расплава могут быть 

разделены. Усреднённое движение расплава определяется разностью давлений на 

свободной поверхности и заданной глубине. Скорость затекания расплава в отдельно 

рассматриваемую пору зависит от соотношения между капиллярным давлением и 

давлением вблизи поры. Таким образом, динамика затекания расплава в поры и его 

поступательное усреднённое движение от поверхности к области схлопывания ока-

зываются связанными самосогласованным образом посредством давления на задан-

ной глубине (рисунок 1).  

 

Рисунок 1 – Схематическое изображение постановки задачи о динамике схлопывания пор при ла-

зерной поверхностной модификации пористых пленок. 

Для описания движения границы поры считалось, что давлением пара (газа) 

внутри поры можно пренебречь, и рассматривать схлопывание пустой сферы, нахо-

дящейся при неком давлении 𝑃. В связи с тем, что в расплаве находится большое ко-

личество пузырьков, которые схлопываются под действием сил поверхностного натя-

жения, давление 𝑃  позволяет в некотором усредненном виде учесть влияние 

РАСПЛАВ
ТВЕРДОЕ ТЕЛО

zmP0

ИЗЛУЧЕНИЕ

направление движения
фронта плавления

V
Vpore

V
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схлопывания соседних пузырьков на данный конкретный пузырек. Макроскопиче-

ское усредненное движение расплава описывается уравнениями (1-2). Движение гра-

ницы сферической полости в движущемся элементе жидкости описывается уравне-

нием (3) с начальными условиями (4). 

 

{
 
 
 
 

 
 
 
 

𝜕𝑉
𝜕𝑡
+ 𝑉

𝜕𝑉
𝜕𝑧
+
1
𝜌
𝜕𝑃
𝜕𝑧
= 0

𝜕𝜌
𝜕𝑡
+
𝜕
𝜕𝑧
𝜌𝑉 = 0

𝑅 (𝑡′)
𝑑
2
𝑅(𝑡′) 

𝑑𝑡′
2

+
3
2
𝑑𝑅(𝑡′)

𝑑𝑡′

2

+
2𝜎

𝜌𝑅 (𝑡′)
+

4𝜇

𝜌𝑅 (𝑡′)

𝑑𝑅(𝑡′)

𝑑𝑡′
= −

𝑃
𝜌

𝑅(0) = 𝑅0, �̇�(0) = 0

 

(1) 

 

(2) 

 

(3) 

 

(4) 

где 𝑉 – усреднённая скорость движения расплава, 𝜌 – средняя плотность пористого 

материала, 𝑃 – давление внутри расплава, 𝑅 – радиус поры, 𝑡′ – время после прохож-

дения через пору фронта плавления, 𝜎 – коэффициент поверхностного натяжения, 𝜇 

– динамическая вязкость, 𝑅0 – начальный радиус пор.  

Таким образом, система уравнений (1-4), самосогласованным образом посред-

ством давления на заданной глубине определяет динамику схлопывания пор в рас-

плаве и его поступательное усреднённое движение от поверхности к области схлопы-

вания. 

В квазистационарном случае, при котором скорость фронта плавления и соот-

ветственно скорость движения расплава постоянны, и расплав представляет собой 

идеальную несжимаемую жидкость, из уравнений (1) и (2) в приближении первого 

порядка малости по 𝛷 получено выражение для давления 𝑃:  

 𝑃 = 𝑃0 − 𝜌0 ∙ 𝑉𝑚
2 ∙ 𝛷, (5) 

где 𝑃0 –давление на свободной поверхности, 𝑉𝑚 – скорость движения фронта плавле-

ния (скорость плавления), 𝜌0 – плотность материала в отсутствии пор, 𝛷 = 1 −
𝜌
𝜌0⁄  

– пористость материала. 

Из (5) видно, что давление в расплаве вблизи фронта плавления меньше, чем на 

свободной поверхности, на величину 𝜌0𝑉𝑚
2𝛷, что обеспечивает приток расплавлен-

ного материала от поверхности к фронту плавления. Давление 𝑃 входит в уравнение 

(3) в качестве внешнего давления, под которым находится пора в расплаве. 

В рамках разработанной модели из численного решения уравнения (3) было 

найдено изменение радиуса пор в зависимости от расстояния до фронта плавления, 
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нормированного на полную ширину области схлопывания пор (рисунок 2). Получен-

ная зависимость показывает, что в процессе плавления происходит изменение пори-

стости материала от начальной пористости 𝛷(0) = 𝛷0 на фронте плавления до нуля 

𝛷(1) = 0 на поверхности расплава. Таким образом, предложенная модель описывает 

случай, когда влияние сил поверхностного натяжения приводит к полному схлопыва-

нию пор. 

 
Рисунок 2 – Изменение радиуса пор в зависимости от расстояния до фронта плавления (сплошная 

линия – численное решение, пунктирная линия – аналитическая аппроксимация функцией вида 

�̃� = (1 − 𝑢2)
7

18). Координата z/L=0 соответствует положению фронта плавления, область справа 

от z/L=0 – область расплава, z/L=1 – поверхность расплава. Вкладка – изменение давления в обла-

сти схлопывания пор в зависимости от расстояния до фронта плавления.  

Ширина области схлопывания 𝐿 – это некоторая конечная область расплава, в 

которой происходит изменение размера пор от начального радиуса 𝑅0 до их полного 

схлопывания. Физический смысл области схлопывания состоит в том, что она пока-

зывает, какой слой покрытия может быть модифицирован (избавлен от пор) при опре-

деленных параметрах лазерного излучения и физических свойствах материала. В об-

щем случае она является универсальной функцией, зависящей от отношения скорости 

плавления и критической скорости 
V𝑚

𝑉𝑐𝑟
⁄ , при приближении V𝑚 к 𝑉𝑐𝑟 размер данной 

области увеличивается (рисунок 3).  
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 𝑉𝑚
𝑉𝑐𝑟
⁄  

Рисунок 3 – Зависимость ширины области схлопывания пор от отношения 
 𝑉𝑚

𝑉𝑐𝑟
⁄  

В случае, когда расплав представляется как идеальная несжимаемая жидкость, 

а внешнее давление мало по сравнению с капиллярным, ширина модифицированного 

слоя 𝐿 может быть определена аналитически, как 𝐿 = 𝑢0𝐿0, где 𝑢0 – безразмерный ко-

эффициент, равный  1,31, 𝐿0 = √
𝜌0𝑉𝑚

2𝑅0
3

2𝜎
⁄ , 𝑅0 – начальный радиус пор.  

Во вкладке на рисунке 2 приведено изменение давления в области схлопывания 

пор в зависимости от расстояния до фронта плавления. Согласно разработанной мо-

дели поведение давления в расплаве определяется пористостью материала, а перепад 

давления в зоне схлопывания пропорционален 𝑉𝑚
2𝛷0. При движении от поверхности 

материала к фронту плавления внешнее давление падает пропорционально росту по-

ристости. При рассматриваемой скорости плавления и исходной пористости в зоне 

схлопывания реализуются отрицательные значения давления. Из равенства отрица-

тельного давления в расплаве и капиллярного давления определена критическая ско-

рость плавления, зависящая от пористости материала и размера пор, при которой ла-

зерная модификация поверхности пористого материала происходит за счет схлопы-

вания пор: 

 𝑉𝑐𝑟 = √
2𝜎

𝛷0𝜌0𝑅0
⁄   (6) 

Впервые исследован процесс нагрева и плавления пористого материала под воз-

действием лазерного излучения с учетом зависимости теплофизических величин ма-

териала от температуры и степени пористости. Рассматривалась пористая пленка ин-

дия, расположенная на медной подложке, толщина которой много больше толщины 

пленки. Параметры задачи – толщина пленки ℎ=2,7 мкм, пористость пленки 𝛷=0,5, 

𝐿
𝐿0
⁄  
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средняя плотность падающей энергии 𝑞=0,1 Дж/cм2, длина волны лазерного излуче-

ния irr=1,06 мкм длительность импульса  𝜏𝑝=6,5 нс [19]. 

Тепловая модель данного процесса может быть описана с помощью системы 

одномерных уравнений теплопроводности для полубесконечного пространства и по-

строена с учетом порогового изменения степени пористости от исходного значения в 

твердой фазе до нуля в расплаве в следствии схлопывания пор под действием сил по-

верхностного натяжения: 

 

{
𝑐𝐼𝑛(𝑇, 𝛷)𝜌𝐼𝑛(𝛷)

𝜕𝑇

𝜕𝑡
=

𝜕

𝜕𝑧
𝜆𝐼𝑛(𝑇, 𝛷)

𝜕𝑇

𝜕𝑧
, 𝑡 < ∞, 0 ≤ 𝑧 ≤ ℎ

𝑐𝐶𝑢𝜌𝐶𝑢
𝜕𝑇

𝜕𝑡
= 𝜆𝐶𝑢

𝜕2𝑇

𝜕𝑧2
, 𝑡 < ∞, 𝑧 > ℎ

  

−𝜆𝐼𝑛(𝑇,𝛷)
𝜕𝑇

𝜕𝑧
(0, 𝑡) = {

𝐴𝑞, 0 < 𝑡 < 𝜏𝑝
0, 𝑡 > 𝜏𝑝

 

𝜆𝐼𝑛(𝑇, 𝛷)
𝜕𝑇

𝜕𝑧
|
𝑧=ℎ−0

= 𝜆𝐶𝑢
𝜕𝑇

𝜕𝑧
|
𝑧=ℎ+0

  

𝑇(𝑧, 0) = 𝑇𝑖 

0 < 𝑧 < ∞ 

(7) 

где 𝑐 – удельная теплоемкость материала, 𝜆 – коэффициент теплопроводности мате-

риала, 𝜌  – плотность вещества, 𝐴  – поглощательная способность материала, 𝑇𝑖  – 

начальная температура, ℎ – толщина пленки индия,  𝜏𝑝 – длительность лазерного им-

пульса, 𝑞 – плотность потока лазерного излучения, 𝛷 – пористость пленки. 

В системе уравнений (7) теплофизические величины индия зависят от темпера-

туры и пористости материала, теплофизические величины меди считались постоян-

ными. Аналитические зависимости теплоемкости и теплопроводности индия от тем-

пературы были получены из анализа экспериментальных данных [20-21]. Зависимо-

сти теплофизических величин и плотности индия от пористости Ф определялись как: 

𝐶 = 𝐶0(1 − 𝛷) – удельная теплоемкость 

𝜆 = 𝜆0
2(1 − 𝛷)

2 + 𝛷⁄  – коэффициент теплопроводности  

𝜌 = 𝜌0(1 − 𝛷) – плотность 

где 𝐶0, 𝜆0 и 𝜌0 – удельная теплоемкость, коэффициент теплопроводности и плотность 

индия при 𝛷=0 соответственно. 

Показано, что наличие пор приводит к увеличению температуры поверхности 

пленки, глубины проплавления, а также времени жизни расплава, по сравнению со 

сплошным материалом при прочих равных условиях. Глубина проплавления 
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пористой пленки индия, толщиной 2,7 мкм, при средней плотности падающей энер-

гии 0,1 Дж/см2 увеличилась на 40% относительно глубины проплавления сплошного 

материала (рисунок 4). При этом полное проплавление пористой пленки происходит 

при плотностях энергий > 0,3 Дж/см2. 
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Рисунок 4 – Глубина проплавления пленки индия. Сплошная линия – с учетом температурной за-

висимости теплофизических величин и пористости материала, штрихованная линия – только учет 

температурной зависимости теплофизических величин индия. 

Время жизни расплава с учетом пористости материала увеличилось в 2 раза. Из 

решения тепловой задачи оценена скорость плавления пленки индия с пористость 

𝛷=0,5 и размерами дефектов 𝑅0=10-4 см. Она составила  𝑉𝑚=1,5∙103 см/с, что меньше 

критической скорости плавления пористого материала  𝑉𝑐𝑟=1,7∙103 см/с, определяе-

мой по формуле (6), для параметров эксперимента [19]. При этом ширина переплав-

ляемого слоя есть 𝐿 =1,6∙10-4 см. Таким образом, при рассматриваемых режимах ла-

зерной поверхностной модификации возможно ожидать переплавления пористого 

материала с удалением пор и образованием однородной модифицированной поверх-

ности. Проведенные исследования и установленная зависимость критической скоро-

сти плавления от режима лазерного воздействия и пористости материала, а также раз-

мера пор, позволяет оптимизировать режимы лазерной модификации для различных 

пористых материалов.  

Результаты второй главы опубликованы в работах [А1-А3] из списка публика-

ций. 

Глава третья посвящена исследованию механизмов лазерной абляции нано-

структур пористого кремния. Впервые проведено моделирование процесса лазерной 

абляции пористого Si с учетом степени пористости мишени и размера пор в широком 

диапазоне длин волн (от УФ до ИК диапазона) на основе метода молекулярной 
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динамики. Для расчетов использовался свободный пакет для классической молеку-

лярной динамики LAMMPS. Для длин волн irr=300 нм и irr =600 нм моделирование 

проводилось на площади 10×10×100 элементарных ячеек (область подложки состав-

ляла 10×10×50 элементарных ячеек). Для длины волны irr=1030 нм размер области 

моделирования составлял 20×20×100 элементарных ячеек (область подложки – 

20×20×50 элементарных ячеек). Расположение атомов соответствовало решетке мо-

нокристаллического кремния с постоянной решетки 5.43 Å. Граничные условия —   

периодические вдоль осей x и y. В качестве потенциала взаимодействия был выбран 

трехчастичный потенциал Терсоффа [22]. Шаг по времени составлял 1 фс. Поглоще-

ние моделировалось мгновенным изменением температуры атомов с определенными 

координатами и рассчитывалось на основе коэффициентов однофотонного [23] и 

двухфотонного поглощения для кремния [24-25], и термодинамических характери-

стик. Предполагалось полное поглощение падающего лазерного импульса, поэтому 

поток рассматривался как поглощенный поток (отражение не учитывалось). Счита-

лось, что абляция выполняется в вакууме без образования оксидного слоя на поверх-

ности. Для реализации пористой структуры кремния и распределения температуры 

были написаны дополнительные программы на языке программирования Python. 

Поры генерировались случайным удалением атомов из структуры c–Si в соответствии 

с логнормальным распределением. Для длин волн ультрафиолетового и видимого 

спектрального диапазона температурный профиль соответствовал однофотонному 

поглощению. Исходя из определения пористости, коэффициент однофотонного по-

глощения для пористого кремния определялся следующим образом: 𝛼 = 𝛼0(1 − 𝛷), 

где 𝛼0 – коэффициент однофотонного поглощения при 𝛷=0. Для irr=1030 нм, соот-

ветствующей энергии фотона ниже ширины запрещенной зоны c-Si (Eg=1,1 эВ при 

комнатной температуре), двухфотонное поглощение может быть основным механиз-

мом поглощения при лазерном облучении [26]. При моделировании использовался 

температурный профиль при двухфотонном поглощении. Стоит отметить, что коэф-

фициент двухфотонного поглощения пористого кремния недостаточно хорошо изу-

чен для всего диапазона пористостей, что затрудняет его учет при моделировании ла-

зерной абляции. Для получения аналитической зависимости коэффициента двухфо-

тонного поглощения от пористости материала была проведена интерполяция экспе-

риментальных данных из работы [25].  

Моделирование проводилось для определения количества аблированных ато-

мов и порога абляции в зависимости от степени пористости материала и размера пор. 
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Атомы Si считались аблированными, если их расстояние от поверхности подложки 

превышает 1 нм (над оранжевой линией на рис. 5). На рисунке 5 изображены мишени 

до и после облучения лазерным импульсом, превышающим порог абляции – рис.5a и 

5b – сплошной кремний (c-Si), рис. 5с и 5d – пористый кремний (PSi).  

 

Рисунок 5 – Изображения мишени c-Si до (a) и после (b) лазерного импульса с интенсивностью, 

превышающей порог абляции; (c) и (d) изображения иллюстрируют абляцию мишени из PSi. Атомы 

выше оранжевой линии считаются удаленными. Атомы в кристаллической решетке и несогласован-

ные атомы окрашены в желтый и синий цвета соответственно. 

На рисунке 6 представлены зависимости числа аблированных атомов от пори-

стости мишени для 𝑟0, равного 1,2 и 2,5 нм, и длин волн лазерного излучения irr=300 

нм и 600 нм.  
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Рисунок 6 – Зависимость количества аблированных атомов от пористости мишени: irr=300 нм, 

r0=1.2 нм (a), irr=300 нм, r0=2.5 нм (b), irr=600 нм, r0=1.2 нм (c), irr=300 нм, r0=2.5 нм (d). По-

грешности показывают дисперсию в течение трех экспериментов со случайным расположением 

пор. 
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Моделирование показало существенную разницу в плотности энергии, которая 

необходима для абляции одного и того же количества материала при облучении ла-

зерным излучением УФ, видимого и ИК диапазонов. Для irr = 600 нм обнаружено 

уменьшение числа аблированных атомов с увеличением пористости мишени (см. рис. 

6с и 7d). Аналогичная зависимость количества аблированных атомов от пористости 

мишени наблюдалась и для ИК диапазона (irr=1030 нм). Наличие пор приводит к 

уменьшению скорости абляции, что может быть связано с затрудненным выходом 

атомов аблируемого вещества из-за наличия стенок пор. При облучении с малыми 

плотностями энергии (от 0,001 до 0,009 Дж/см2 для УФ излучения) число аблирован-

ных атомов может увеличиваться с увеличением пористости подложки (рис. 6а и 6b). 

Для исследования влияния размера пор на производительность абляции было 

проведено моделирование зависимости количества аблированных атомов от плотно-

сти энергии лазерного излучения при заданной пористости (𝛷 =0,5) для двух разме-

ров пор на длине волны irr=1030 нм (рис. 7). Впервые установлено, что производи-

тельность абляции, определяющая эффективность технологий производства наноча-

стиц, зависит от размера пор. При рассматриваемых размерах пор в 1 и 5 нм показано, 

что плотности энергии лазерного излучения вплоть до 0,06 Дж/см2 вызывают более 

эффективную абляцию мишени пористого кремния с размерами пор 1 нм. Дальней-

шее повышение плотности энергии приводит к существенному увеличению количе-

ства аблированных атомов с мишени, имеющей размеры пор 5 нм.  

а b 

Рисунок 7 –Количество аблированных атомов от плотности энергии лазерного излучения 

(irr=1030 нм) для образцов c размером пор 1 нм и 5 нм при пористости 50%. 

Для определения порога абляции проводилась линейная аппроксимация зависи-

мостей количества аблированных атомов от плотности энергии. Предполагалось, что 

значение порога абляции является минимальным значением плотности энергии, ко-

торое приводит к абляции не менее N атомов. Поскольку число атомов N колеблется 

b 

б
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вблизи порога абляции, то порог рассчитывался как среднее значение плотности энер-

гии, которое соответствует значению N от 1 до 5 (см. пунктирную линию на рис. 8). 
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Рисунок 8 – Количество аблированных атомов для различных плотностей энергии при лазерном 

облучении с irr=600 нм и различной пористостью. Для представления значений в логарифмической 

шкале все числа сдвинуты до 1. Пунктирными линиями отмечена область определения порога аб-

ляции. 

Установлено, что порог лазерной абляции пористых материалов зависит от по-

ристости материала и размера пор. Для всех рассматриваемых длин волн наблюда-

лось снижение порога лазерной абляции для пористых образцов относительно моно-

кристаллических. Так, при облучении с длиной волны irr=300 нм порог лазерной аб-

ляции снижается более чем в 3 раза с 0,005 Дж/см2 (𝛷 = 0) до 0,0015 Дж/см2 (𝛷 = 0,8) 

для пористого образца с размером пор 1,2 нм (рис. 9а). В случае облучения в видимом 

диапазоне (irr=600 нм) порог лазерной абляции снижается в 1,5 раза (с 1,8 до 1,25 

Дж/см2) для размера пор 2,5 нм, в 2,3 раза (1,8 до 0,75 Дж/см2) – для пор 1,2 нм. При 

этом существенное падение начинается при 𝛷 > 0,5 (см. рис. 9b). 
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Рисунок 9 – Пороги абляции при облучении с длиной волны irr=300 нм (а) и irr=600 нм (b) в зависимости 

от пористости мишени.  

При облучении с длиной волны irr=1030 нм порог лазерной абляции снижается 

более чем в 1,5 раза с 0,03 Дж/см2 (𝛷 = 0) до 0,0175 Дж/см2 (𝛷 = 0,5) для размера пор 
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1 нм. При дальнейшем увеличении пористости наблюдается рост порога абляции, 

чего не наблюдалось при облучении УФ и видимым диапазоном. 

Экспериментальная апробация падения порога лазерной абляции для PSi относи-

тельно c-Si показала 50-процентное снижение порога абляции для мезопористых образ-

цов при облучении фемтосекундными лазерными импульсами (𝜏𝑝=270 фс, irr=1030 нм) 

(рис.10). Порог абляции составил 0,81±0,04 Дж/см
2
 для с-Si и 0,35±0,06 Дж/см

2
 для 

PSi (𝛷=60%). Расчетное значение для PSi ∼ 0,15 Дж/см
2
. Моделирование при парамет-

рах эксперимента (размер пор 8 нм) показало, что минимальный порог абляции и мак-

симальная производительность наблюдается при пористости подложки 60-65%. Следует 

отметить, что полученные экспериментальные данные по снижению порога абляции по-

ристых образцов относительно монокристаллических находятся в хорошем соответ-

ствии с экспериментальными результатами, полученными другой группой исследовате-

лей [11]. 

         
Рисунок 10 –Зависимость порога абляции от пористости для подложек пористого кремния с 

размером пор 8 нм: зеленый – экспериментальные значения, красный – расчетные значения. 

Для изучения кинетики фазовых переходов и выявления физических механизмов, 

лежащих в основе технологий производства НЧ, впервые проведено моделирование 

процесса лазерного плавления сплошного и пористого Si c помощью комбинированной 

континуально-атомистической модели MD-nTTM, которая сочетает в себе преимуще-

ства двух принципиально разных численных методов: молекулярной динамики для опи-

сания с атомарным разрешением кинетики неравновесных фазовых превращений, инду-

цированных лазером, и двухтемпературной модели (ДТМ). Модель MD-nTTM учиты-

вает динамически изменяющиеся термодинамические параметры мишени – давление, 

температуру и плотность. Для исследования пористых мишеней был разработан числен-

ный алгоритм, который явно учитывает изменение плотности по объему и динамическое 

изменение плотности носителей в ходе эволюции мишени. 
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Моделирование процесса плавления с-Si и PSi проводилось для образцов с разме-

рами 2,6 х 2,6 х 1000 нм, которые были созданы и уравновешены при нормальных усло-

виях (Т = 300 К, Р = 0 ГПа), при плотностях энергии 0,24–0,32 Дж/см2, длительности 

лазерного импульса 270 фс и длине волны irr=800 нм. Предполагалось моделирование 

материала в центре лазерного пятна. Толщина образца (~1000 нм) была выбрана доста-

точно большой, чтобы учесть лазерно-индуцированные процессы и избежать ее влияния 

на результаты моделирования. Пористость (~33%) по объему была введена путем выре-

зания равноотстоящих пустых сфер диаметром 2 нм вдоль всей центральной оси об-

разца.  

Порог плавления определялся как плотность энергии, которая приводит к поверх-

ностному плавлению до глубины максимум в несколько нанометров. Что предполагает 

быстрое продвижение фронта плавления на максимальную глубину с медленным про-

цессом рекристаллизации в более длительном масштабе времени по гетерогенному ме-

ханизму повторного затвердевания.  

 
Рисунок 11 – (а) изменение темпера-

туры решетки, (b) давления внутри 

облученной мишени c-Si при облуче-

нии с падающим потоком 0,32 Дж/см2 

( 𝜏𝑝 =270 фс, irr=800 нм). Лазерный 

импульс направлен снизу. 

 

Рисунок 12 – Атомные конфигурации Si вблизи его по-

верхности (< 10 нм) для времен 0, 20, 40, 60, 80 и 100 пс 

после воздействия лазерного импульса с плотностью 

энергии 0,32 Дж/см2 (𝜏𝑝=270 фс, irr=800 нм). Цвет атомов 

соответствует их центральному параметру симметрии 

(CSP) для определения их локального порядка с эмпири-

чески выбранным критерием между твердой (CSP > 0,97) 

и жидкой (CSP < 0,97) фазами. Лазерный импульс 

направлен снизу. 

На рисунке 11 представлены эволюция температурного поля во времени для кри-

сталлической решетки (а) и давление внутри облученной мишени (b) для c-Si мишени 

при облучении с плотностью энергии 0,32 Дж/см2. 
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На рисунке 11 (а) видно, что к моменту времени 10 пс после импульса значение 

температуры выше 1750 К (превышающее значение равновесной температуры плавле-

ния 1683 К) достигается на глубине до 100 нм под поверхностью. Развитие гетероген-

ного фронта плавления изображено на рисунке 12, который показывает, что зарождение 

жидкой фазы, начиная с поверхности, обнаруживается только к 20 пс. Последующее 

продвижение границы раздела твердое тело – жидкость на более поздних временах до-

стигает не более 3 нм. Обнаружено, что при достаточно близких значениях температуры 

решетки, полученных при плотности падающей энергии 0,3 Дж/см2 (при превышении 

температуры плавления также на глубине до 100 нм), зародышеобразование жидкой 

фазы не происходит. Таким образом, порог плавления сплошной мишени c-Si, найден-

ный в результате MD-nTTM моделирования, равен ~ 0,32 Дж/см2. 

Рисунок 13 – Атомные конфигурации PSi с пори-

стостью 33% до глубины 300 нм для моментов вре-

мени 0, 20, 40, 60, 80 и 100 пс после воздействия ла-

зерного импульса с плотностью энергии 0,29 

Дж/см2 (𝜏𝑝=270 фс, irr=800 нм). Цвет атомов соот-

ветствует CSP для определения их локального по-

рядка с эмпирически выбранным критерием между 

твердой (CSP > 0,97) и жидкой (CSP < 0,97) фазами. 

Лазерный импульс направлен снизу. 

 

Рисунок 14 – (а) изменение температуры ре-

шетки, (b) давления внутри облученной ми-

шени PSi при облучении с падающим пото-

ком 0,29 Дж/см2 (𝜏𝑝=270 фс, irr=800 нм). 

Лазерный импульс направлен снизу. 

При облучении пористого образца с пористостью 33% по объему наблюдается 

иная эволюция мишени (рис. 13). Наличие пор снижает порог плавления до 0,29 Дж/см2 

и время начала плавления с 20 пс (для с-Si) до 5 пс. После начала плавления наблюдается 

значительное уменьшение объема материала. Более быстрое начало процесса плавления 

является следствием накопления тепла (удержания температуры) в приповерхностном 
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слое из-за ограниченной диффузии носителей и теплопередачи. Кроме того, наличие пор 

увеличивает площадь свободной поверхности, тем самым увеличивая возможность за-

рождения плавления по гетерогенному механизму. По сравнению со сплошной мише-

нью в пористой мишени не происходит накопления внутренних напряжений – любой 

возможный избыток внутренних напряжений, возникающий из-за быстрого нагрева, мо-

ментально релаксирует со скоростью звука в ближайших порах (см. рис. 14b). При ла-

зерно-индуцированном плавлении пористого материала в расплаве возникает умеренное 

отрицательное давление, приводящее к усадке предповерхностного слоя и уменьшению 

объема материала (см. рис. 13.).  

Результаты третьей главы опубликованы в работах [А4-А6] из списка публика-

ций. 

В заключении сформулированы основные результаты диссертационной  

работы: 

1. Разработана модель проплавления при лазерной модификации поверхности по-

ристого материала на основе механизма схлопывания пор под действием сил 

поверхностного натяжения. Динамика лазерной модификации поверхности по-

ристого материала самосогласованным образом определяется давлением в рас-

плавленном материале, которое определяет как скорость усредненного гомо-

генного движения расплава от поверхности к области схлопывания пор, так и 

скорость затекания расплава в пустые поры. 

2. Определена критическая скорость плавления, зависящая от пористости матери-

ала и размера пор, при которой лазерная модификация поверхности пористого 

материала происходит за счет схлопывания пор с образованием однородной мо-

дифицированной поверхности. Определена ширина слоя, который может быть 

модифицирован, при скорости плавления, меньше критической. Расчетные зна-

чения, полученные в рамках разработанной модели, имеют хорошее согласие с 

экспериментом. При 𝑞=0,1 Дж/cм2, 𝜆irr=1,06 мкм, 𝜏𝑝=6,5 нс, для индия с R0=10-

4 см и 𝛷0= 0,5 критическая скорость плавления составляет 𝑉𝑐𝑟=1,7∙103 см/с. Рас-

четная скорость плавления составляет V𝑚 =1,5∙103 см/с, ширина слоя есть 

𝐿 =1,6∙10-4 см.  

3. Исследован процесс нагрева и плавления пористого материала под воздей-

ствием лазерного излучения с учетом зависимости теплофизических величин 

материала от температуры и степени пористости. Показано, что наличие пор 

приводит к увеличению температуры поверхности пленки, глубины 
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проплавления (~ на 40%), а также времени жизни расплава (в 2 раза), по срав-

нению со сплошным материалом при прочих равных условиях. 

4. Проведено моделирование процесса лазерной абляции пористых материалов с 

учетом степени пористости мишени и размера пор в широком диапазоне длин 

волн на основе метода молекулярной динамики. Показано, что порог лазерной 

абляции пористых материалов зависит от степени пористости материала и раз-

мера пор. Для всех рассматриваемых длин волн (irr=300 нм, irr =600 нм, 

irr=1030 нм) наблюдалось снижение порога лазерной абляции для пористых об-

разцов относительно монокристаллических, эффект более выражен для образ-

цов с меньшем размером пор. При этом характер зависимости порога лазерной 

абляции зависит от длины волны лазерного излучения и механизмов поглоще-

ния.  

5. Установлено, что производительность абляции (количество аблированных ато-

мов), определяющая эффективность технологий производства наночастиц, за-

висит от пористости материала и размера пор. Наблюдалось уменьшение коли-

чества аблированных атомов с увеличением пористости мишени при облучении 

лазерными импульсами. При плотностях энергии близких к пороговым эффек-

тивнее аблируются мишени с меньшим размером пор, дальнейшее повышение 

плотности энергии приводит к существенному увеличению количества аблиро-

ванных атомов с мишеней, имеющих бóльшие размеры пор. 

6. Расширена и применена континуально-атомистическая математическая модель 

MD-nTTM для исследования лазерного плавления пористого кремния. Выяв-

лено, что в пористой мишени Si не происходит накопления внутренних напря-

жений, возникающих из-за быстрого нагрева, за счет мгновенной релаксации 

любых избыточных напряжений внутри пор. При лазерно-индуцированное 

плавлении PSi в расплаве возникает умеренное отрицательное давление, приво-

дящее к усадке предповерхностного слоя и уменьшению объема материала.  

7. На основе континуально-атомистической модели MD-nTTM установлено сни-

жение порога плавления и времени начала процесса плавления для пористой 

мишени Si относительно монокристаллической при облучении ультракорот-

кими импульсами (λirr=800 нм). Для случая c-Si порог плавления составил 0,32 

Дж/см2, плавление приповерхностной области происходило к 20 пс. Для PSi по-

рог плавления составил 0,29 Дж/см2, временя начала процесса плавления – 5 пс.  
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таллов под действием излучения твердотельного лазера с диодной накачкой // 
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