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En este trabajo se reporta la modelizacién de la produccién de ondas eldsticas en materiales irra-
diados con ldser mediante simulaciones de dindmica molecular en tres dimensiones espaciales. Se
utilizan potenciales de Lénard-Jones, con redes del orden de las 500 000 particulas.

In this work we report the modelization of the elastic waves production upon laser irradiation of
a sample. The simulations are carried out by molecular dynamics in three space dimensions. We
use Lénard-Jones potentials, and lattices of about 500 000 particles.

1 Introduccion

En un trabajo previo’ 1] se estudié por técnicas
de dindmica molecular en dos dimensiones espa-
ciales la produccién de ondas acusticas por irradia-
cién ldser de materiales. En dicho trabajo, se de-
mostré la factibilidad de obtener informacién so-
bre ondas eldsticas utilizando muestras del orden
de 250 000 particulas. En este trabajo se reporta
la extensién a tres dimensiones espaciales del mo-
delo de dindmica molecular, se muestran los des-
plazamientos producidos por las ondas acusticas y
se presenta un andlisis de instantaneas obtenidas
de las posiciones y velocidades de las particulas
luego de un pulso de fluencia suficientemente ele-
vada como para producir ablacién.

Entre las ventajas de la simulacién tridimen-
sional estd la posibilidad de reproducir mas ade-
cuadamente los procesos de inestabilizacion del
material irradiado asociadas con la ablacién de
material, la posibilidad de comparar con resulta-
dos experimentales, tipicamente obtenidos en geo-
metrias uni o tridimensionales (campo cercano o
lejano, respectivamente), y la posibilidad de des-
cribir también las ondas transversales (que no exis-
ten en una dimensién espacial). Ademds, para
irradiacién con simetria radial, es posible prome-
diar sobre anillos concéntricos con el eje z, de mo-
do de reducir el ruido producido por las fluctua-
ciones de la muestra.

La principal desventaja, en cambio, es el tama-
fio mucho mds reducido de las muestras que pue-
den ser simuladas (con la misma cantidad de parti-
culas), la mayor complejidad del célculo del poten-
cial, y el significativo incremento en el nimero de
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vecinos de cada particula.

2 Resultados numéricos

En las simulaciones que se muestran en este tra-
bajo el potencial utilizado es un potencial de dos
cuerpos de tipo Lénard-Jones:

-0

con pardmetros de argén [2]. ¢ = 1198 & (K),
o = 3.406A (donde k es la constante de Boltz-
mann).

Utilizamos una malla inicial fcc de 91x181x31
particulas, recortada en forma de un cilindro co-
mo muestra la Figura 1. Las velocidades iniciales
de las particulas estdn puestas al azar con una
distribucién gaussiana correspondiente a la tem-
peratura inicial, que en este caso es de 50 K.

En el esquema de la Figura 1 se muestra ade-
mas la disposicién relativa de la muestra, del laser
incidente sobre ella, y la posicién del detector uti-
lizado para registrar las sefiales acusticas a su lle-
gada a la cara inferior de la muestra. En las si-
mulaciones reportadas en este trabajo, el detector
tiene dos capas atomicas de espesor y un radio de
10 nm.

La irradiacién del liser se simulé suponiendo
un pulso de perfil gaussiano, tanto espacial como
temporalmente. Para distribuir en profundidad
la energia del pulso, se supuso un coeficiente de
absorcién del material proporcional a la densidad,
de tal modo que el liser se atenuara en 1/e en ~
20 nm.

v(r) (1)
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detector

Figura 1: Diagrama esquematico de una muestra
pequeila, mostrando la malla inicial, las celdas del
dominio computacional, la posicién del laser inci-
dente, y la geometria del detector utilizado para
registrar las sefiales acisticas.

En las simulaciones aqui presentadas, el ancho
espacial del pulso ldser es de .025 pm, y su ancho
temporal es de 5 ps. El maximo de intensidad del
pulso laser sobre la superficie de la muestra ocurre
a t=10 ps.

Los desplazamientos del valor medio radial y
de la posicién en z de las particulas del detector
correspondientes a irradiacién con un pulso de 0.6
J/m? se muestran en la Figura 2. Se observa cla-
ramente la onda longitudinal (desplazamiento en
z) que comienza a llegar muy poco después del
final del pulso laser, con un posterior rebote lon-
gitudinal que llega al detector a ¢ ~ 30 ps. La
componente radial del desplazamiento da cuenta
de la llegada de la onda transversal a la cara infe-
rior de la muestra. En la Figura 3 se puede obser-
var la posicién de las particulas situadas en una
seccion paralela al plano z — 2 que contiene al eje
z, para tiempos 5 ps, 10 ps, 15 ps, 20 ps, 25 ps,
vy 30 ps. Las velocidades estin representadas por
los tonos de gris (mds oscuro corresponde a mayor
velocidad). Notar la ablacién de material produ-
cida por el pulso, que comienza durante el pul-
so ldser y que continta ain después de finalizado
el mismo. Notar ademds que las particulas mds
rapidas son expulsadas primero, en forma aislada,
y que luego se produce expulsién de clusters a ve-
locidades bastante inferiores. Esta es una de las
caracteristicas que complican la descripcién de los
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Figura 2: Desplazamientos en z y radiales regis-
trados luego de irradiacién con un pulso ldser de
0.6 J/m?.

fenémenos de ablacion por liser, pues una compo-
nente importante de la misma es debida a procesos
de intestabilizacién colectiva que involucran mu-
chas particulas y tiempos mucho mas largos que
la duracién tipica del pulso ldser.

También es evidente en la Figura 3 la evolucién
de los planos cristalinos. Por ejemplo, entre los 15
vy 20 ps se observa una deformacién hacia abajo
de la cara inferior de la muestra, producida por
la llegada de la onda longitudinal (comparar con
Figura 2). Hacia los 30 ps se observa la llegada de
una nueva onda longitudinal, identificada como el
rebote de la sefia] longitudinal en la cara inferior,
y luego en la cara superior.

3 Conclusiones

En este trabajo se muestran resultados sobre la
produccién de ondas acisticas en materiales irra-
diados con pulsos ldser de picosegundos, obtenidos
mediante simulaciones de dindmica molecular en
3-D. Ademas, se muestra que es posible extraer
de este tipo de simulaciones una gran cantidad
de informacion sobre los procesos que producen la
ablacién de material a fluencias elevadas.
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