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En este trabajo sc analiza la produccién de ondas acdsticas en materiales por medio de simulacio-
nes de dindmica molecular. Se utilizan potenciales de interaccion sencillos, para investigar cudles
de los fendmenos observados son reproducibles por medio de csta téenica.

In this work we analyze the production of acoustic waves by a simple molecular dynamics simula-
tion, in order to investigate what of the observed phenomena are reproducible within this simple

framework.

1 Introduccion

Las altcraciones superficiales producidas por irra-
diacién laser en un material pueden ser caracte-
rizadas in situ a partir del andlisis de las ondas
acusticas que se producen en el mismo [1,2,3]
La ventaja de estas técnicas acusticas es que son
no destructivas, y pueden ser llevadas a cabo cn
tiempo real.

La produccién de ondas aciisticas por accién
del ldser esta vinculada a la dilatacion térmica, y a
grandes intensidades al impulso que se¢ lleva el ma-
terial evaporado. Algunos de estos fenémenos pue-
den ser descriptos cuantitativamente mediante las
ccuaciones de termo-elasticidad, y describiendo ¢l
proceso de evaporacién como un proceso de equi-
librio [4: 5, 6] .

Sin cmbargo, la produccion de ondas acisticas
cuando ¢l material sufre una transicion de fase,
por cjemplo, sélido-liquido, es mucho mas com-
pleja, debido a cambios de volumen especifico, de
las propicdades térmicas, clasticas, ctc. Ademds,
para pulsos ldser en el rango de los picosegundos,
es de esperar que haya importantes fenémenos de
no cquilibrio, y que no puedan ser descritos ade-
cnadamente en un marco clisico.

Es cn esta drea donde comsideramos que las
simulaciones de dindmica molecular, ain cuando
utilicen potenciales seucillos, son valiosas para ob-

tener una comprension mds adecuada del fenémeno.

En el trabajo aqui presentado, se analiza la
posibilidad de reproducir las ondas acusticas pro-
ducidas cn materiales mediante una simulacion de
dindmica molecular de una red inicial de particu-
las que interactian con un potencial de Lénard-
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Jones. Se muestra que es factible obtener las on-
das acisticas para muestras del orden de tos 250000
atomos, con tiempos de ejecucion en una PC del
orden de las 12 horas.

2 Algoritmo

El problema basico considerado cs el de resolver
las ccuaciones de movimiento de un conjunto de
particulas, sometidas a una interaccion mutua, por
cjemplo, mediante interaccion de a pares. En este

caso, las ccuaciones de Newton se escriben:

m SR, (1)
dt? ol

J#i
donde m; es la masa de la particula ¢, F; es la
fuerza entre las particulas i y j, y ;s la posicion
de la particula <.

El calculo de las accleraciones de todas las
particulas, utilizando el hecho de que I ; = - Fj;,
requiere del caleulo de N(N — 1)/2 interacciones
de pares. Si a csto se le anade que cste cdlculo
debe repetirse tipicamente del orden de las 10000
o 100000 veces, el costo computacional es prohi-
bitivamente grande ya para sistemas del orden de
1000 particulas.

En cl caso dé fuerzas de corto alcance, la si-
tnacion mecjora, puesto que para calcular la fuerza
sobre una particula, sélo cs neccesario calcular la
interaccidon con aquellas particulas que cstén sn-
ficientemente cerca. Esta situacién sc explota cn
los algoritmos de particulas en celdas, donde esen-
cialmente hay una particion en celdas subyacente y
donde las interacciones se calculan solo con particu-
las de las celdas adyacentes a la de la particula
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considerada. Esto agrega algin recargo a las ope-
raciones que deben realizarse, pues debe llevarse
cuenta de qué particulas cstin en cada celda a
cada instante de tiecmpo, pero tiene la ventaja de
que la cantidad de operaciones por particula crece
lincalmente con NV, con una constante que depende
esencialmente de la densidad de particulas.

Eun las simulaciones que se muestran en ecste
trabajo ¢l potencial utilizado cs un potencial de
Lénard-Jones:

vo-5(()7-©)) o

con pardmetros correspondientes al argon

e=1198k(K) o = 3.406A
(donde % es la constante de Boltzmann) ( [7] )-

'En todos los casos que se muestran el problema
c¢s bidimensional, con una red inicial de 601 por
401 particulas. Las particulas se distribuyeron
inicialmente en una red triangular de parametro
1.120, quc corresponde a la posicién de cequilibrio
de dos particulas, y con una distribucién de veloci-
dades gaussiana. Para minimizar la influencia de
pequenos transitorios iniciales sobre la posicién de
las particulas, sc dejé evolucionar el sistema por
un tiempo suficientemente largo como para que
llegara a posiciones y velocidades de equilibrio.

Se implementaron condiciones de contorno li-
bres, es decir, no hay restricciones ni sobre las
particulas ni sobre la temperatura. De este modo,
las simulaciones corresponden a la irradiacién de
un pequeiio rectdngulo de material en vacio.

La irradiacién del laser se simulé suponiendo
un pulso de perfil gaussiano, tanto espacial como
temporalmente. El ancho espacial es de .04 pm,
y cl temporal de 5 ps. Para distribuir en profun-
didad la enecrgia del pulso, se supuso que el coefi-
ciente de absorcién del tnaterial es proporcional a
la densidad, de tal modo que el ldscr se atenuaba
en 1/c en .017 pm.

3 Resultados numéricos

En el esquema de la Figura 1 se muestra la dis-
posiciéon de la muestra, del pulso de laser, y las
posiciones iniciales de tres particulas P1, P2, P3
utilizadas como control. Estas estdn situadas en
las capas atomicas 1, 101 y 201 respectivamente,
contando desde la cara inferior de la muestra.

En la Figura 2 se muestra el movimiento de las
particulas P1, P2, y P3, cn funcién del tiempo.
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P1

Figura 1: Diagrama csquemaltico de la muestra,
del pulso laser, y de los puntos de control P1, P2,
P3 que se hallan en las capas atdmicas 1, 101, 201,
respecto de la cara inferior de la muestra

Desplazamiento normal

tiempo (s) x 10~'"

Figura 2: Desplazamicnto de los puntos P1, P2,
P3 en funcion del tiempo. La Hegada de la onda
acistica se senala con O, y su rebote en la cara
inferior con R.

Notar los desplazamicntos producidos por la le-
gada de la onda acistica, y el posterior rebote de
la misma. Estos han sido sefialados con O y R
respectivamente.

En la Figura 3 sc muestra cl desplazamiento de
la particula P1 para varias intensidades de pulso
de ldser. Notar cl crecimiento de la amplitud del
desplazamiento producido por la onda aciistica con
la intensidad del pulso, y también cl hecho de que
¢l comicnzo de la onda acistica llega primero a
intensidades mas clevadas. Esto iltimo se debe a
que cl potencial cs muy repulsivo para distancias
interatdmicas muy pequeias, haciendo que cl ma-
terial sca priacticamente incompresible para com-
presiones grandes y por lo tanto la velocidad del
sonido aumenta para ondas aciisticas de gran in-
tensidad.

En las Figuras 4, 5 se muestran los perfiles de
energia cinética media y densidad obtenidos para
varios tiempos consecutivos. Para obtener dibujos
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4 Conclusiones

Desplazamiento normai

0 0.5 1 ) 15
: tiempo (s) x 10"

Figura 3: Desplazamiento del punto P1 para va-
rias fluencias del liscr. La amplitud del desplaza-
micnto crece con la fluencia. ‘

significativos fue necesario hacer un filtrado- digi-
tal de los datos, sobre todo en el caso de la densi-
dad, para eliminar las fluctnaciones en el nfnero

de particulas por celda. En los grificos de den-

sidad se ve claramente la onda acistica longitu-
dinal, que se propaga inicialmente hacia abajo, y
su posterior rebote en la cara inferior de la mues-
tra. En los graficos de cnergia cinética media sc ve
un incremento de energia cinética coincidente con
el pasaje de la onda acistica, y nun calentamiento
remanente del material debido a la conversion de

energia elastica en movimiento térmico aleatorio.

El trabajo presentado demuestra la factibilidad de

determinar las ondas acisticas mediante simula-
ciones de dindmica molecular, con una cantidad
de particulas adecuada (aproximadamente 250000
en las simulaciones mostradas), y con tiempos de
corrida razonables en una PC. En principio esta
técnica permitird analizar fenémenos de no equi-
librio, como fusién y evaporacién de material de-
bidas a pulsos ldser de duraciones en el orden de
los picosegundos, y procesos de acumulacién de
defectos por irradiaciéon multiple de una misma
muestra. Este andlisis serd reportado en'futuros
trabajos, debido en parte a la gran demanda de
tiempo de cémputo que requicre un estudio pa-
ramétrico de las variables involucradas. - '
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. 100 ps.

t=100 ps

Figura 4: Perfiles de energia cinética media obte-
nidos para tiempos =20 ps, 40 ps, 60 ps, 80 ps,
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t=20 ps

 t=40ps

: t=60 ps

t=80ps

| t=100 ps
- Figura '5: Perfiles de deﬁéida.d obtenidos para
. ticmpos t=20 ps, 40 ps, 60 ps, 80 ps, 100 ps Notar '
la pluma, de mateua,l cvaporado :
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