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超快脉冲激光辐照金属薄膜热力效应的模拟研究

王德飞，齐文宗，郭春凤
（四川大学 电子信息学院，成都６１００６４）

摘　要：基于双曲双温两步热传导和热电子崩力模型，考虑到超快脉冲激光辐照金属薄膜材料过程

中的热力耦合效应，得到了完全耦合的、非线性的超快热弹性模型．运用具有人工粘性和自适应步

长的有限差分算法，以脉宽为１００ｆｓ的脉冲激光辐照２００ｎｍ厚金膜为例，对薄膜体内的电子晶格

温度及温度梯度、热应力和电子热流进行了数值模拟研究．结果表明：脉冲辐照早期为明显的非平

衡加热阶段，同时形成较大的热电子崩力；电子热流出现双峰现象；超快加热引起的热应力是导致

薄膜力学损伤的主要原因．
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０　引言

超快脉冲激光的脉冲宽度在亚皮秒（ｐｓ）到飞秒

（ｆｓ）量级，由于其脉宽很窄，对相对较低的脉冲能量采

用多级啁啾脉冲放大（ＣＰＡ）技术可以获得拍瓦

（１０１５Ｗ）量级的峰值功率
［１２］．超快脉冲激光的独特优

势表现为：１）超高的精确度；２）最低的附带热损伤；３）

较大的材料烧蚀速率；４）对几乎所有材料的实际处理

能力．基于超快脉冲激光以上优势和加工的非接触性

特点，在物理、化学、生物学、医学、超精细微加工、数

字光学技术等方面都有着很好的应用前景［３７］．

超快脉冲激光与固体材料的相互作用过程是非

常复杂的．为了描述该过程的非平衡热行为，

Ａｎｉｓｉｍｏｖ首先提出及由Ｆｕｊｉｍｏｔｏ进一步发展的抛

物两步热传导模型［８９］；Ｑｉｕ和Ｔｉｅｎ基于量子理论

和统计力学提出了更为严密的双曲两步热传导模

型［１０１１］；Ｔｚｏｕ提出了宏观的双相迟滞理论，在适当

保留不同量级的热迟滞效应影响下，它可以描述微

观的双曲两步热传导模型［１２］．另外描述超快脉冲激

光与固体材料相互作用的还有分子动力学模型［１３］

等．本文基于Ｑｉｕ和Ｔｉｅｎ的双曲两步热传导理论模

型和Ｔｚｏｕ等提出的热电子崩力模型
［１４］，考虑到超

快脉冲激光辐照金属薄膜材料时应变速率与晶格温

度之间的耦合效应，对超快激光辐照金属薄膜材料

的热力效应进行了数值模拟和理论分析．

１　理论模型

超快脉冲激光辐照金属薄膜材料时，首先是入射

脉冲激光对吸收深度内自由电子的热激发，使电子温

度迅速升高；接着是热电子的大部分能量通过电子与

晶格之间的强耦合作用传递给附近的晶格；同时另一

部分能量将通过电子传递给较深区域的电子；并且在

这个阶段，热流被限制在热扩散深度区域内．

用于描述超快脉冲激光辐照金属薄膜材料的超

快热弹性模型主要包括以下几个方面：１）热传导时

的两步加热过程；２）晶格温度与应变速率之间的耦

合；３）动量传递过程中的热电子崩力；４）热力耦合

效应．对均匀的、各向同性的弹性材料而言，描述其

超快形变的一维热弹性耦合方程为［１０１１，１４１６］
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方程（１）～（４）为能量方程，（５）为动力学方程，其右边

第二项表示电子崩力；其中犆、犜、犌、τ、犓、狇分别为

电子晶格体系的比热容、温度、耦合系数、弛豫时间、

热导率和热流，下标ｅ，Ｌ分别代表电子与晶格；犛（狕，

狋）为与激光脉冲相对应的热源项．ρ、Λ、α分别表示材

料的质量密度、电子崩力系数和热膨胀系数；狌狕，σ狕狕，

ε狕狕为晶格在狕方向的位移、应力和应变．

在单轴应变条件下

ε狕狕 狕，（ ）狋 ≠０　ε狓狓＝ε狔狔＝ε狓狔＝ε狔狕＝ε狕狓＝０ （６）

基于上述条件，晶格的热膨胀速率和应变速率是相

等的，其中ε狕狕＝狌狕／狕．

对各向同性的弹性材料而言，轴向应力与应变
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的关系为

σ狕狕＝ λ＋２（ ）με狕狕－ ３λ＋２（ ）μα 犜Ｌ－犜（ ）０ （７）

σ狓狓＝σ狔狔＝λε狕狕－ ３λ＋２（ ）μα 犜Ｌ－犜（ ）０ （８）

式中λ，μ为Ｌａｍｅ参量．

当金属薄膜材料在高斯激光脉冲辐照下，与脉

冲激光相对应的热源项犛（狕，狋）的一维表达式为
［１６］

犛（狕，狋）＝
０．９４（１－犚）犑Ｆ
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［ ］
２
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式中犑Ｆ，狋ｐ分别表示激光的峰值能量密度和脉冲半

宽度；犚、δ、犔分别为薄膜材料的表面反射率、光学

吸收深度和厚度；狕为方向坐标．

由于金属材料中自由电子的热特性参量对温度

有很强的依赖性，故自由电子的热容、弛豫时间和热

导率的表达式分别为
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式中α＝犜ｅ／犜Ｆ，β＝犜Ｌ／犜Ｆ，犜Ｆ 为材料的费米温度．

假定激光辐照前金属薄膜的温度等于环境温度

并忽略整个过程中的热量损失，控制方程在适当的

初始和边界条件下可以进行数值求解．初始及边界

条件为

狌狕 狕，（ ）０ ＝０ （１３）

狌狕 狕，（ ）０／狋＝０ （１４）

σ狓狓 狕，（ ）０ ＝σ狔狔 狕，（ ）０ ＝σ狕狕 狕，（ ）０ ＝０ （１５）

σ狕狕 ０，（ ）狋 ＝σ狕狕 犔，（ ）狋 ＝０ （１６）

犜ｅ 狕，（ ）０ ＝犜Ｌ 狕，（ ）０ ＝犜０ （１７）

狇ｅ ０，（ ）狋 ＝狇ｅ 犔，（ ）狋 ＝０ （１８）

狇Ｌ ０，（ ）狋 ＝狇Ｌ 犔，（ ）狋 ＝０ （１９）

以上方程中犜０ 为初始参考温度．

本文选用的金属薄膜材料为金膜，与其对应的

计算参量如表１．

表１　方程中的计算参量
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２　数值计算及结果分析

采用上述理论模型，在单轴应变条件下，运用具

有人工粘性［１７］和自适应步长的有限差分算法［１８］，对

超快脉冲激光辐照２００ｎｍ厚金膜时的热力效应进

行了数值模拟和理论分析．

图１给出了不同能量密度和脉冲宽度时薄膜前

表面电子与晶格温度随时间的变化关系．由图可知，

在超快脉冲激光辐照早期，由于自由电子的比热容

与晶格相比要小二到三个数量级，所以吸收深度内

的电子在十几分之一皮秒内将被加热到很高的温

度，而晶格的温度却变化较小；以（ｂ）图为例，电子

温度在狋＝０．２８８ｐｓ（稍微滞后于激光脉冲达到峰

值功率的时刻狋＝０．２ｐｓ）时达到峰值２．０７３×

１０４Ｋ，而此时晶格的温度仅为３２５Ｋ；由此可以看

出，激光辐照早期为明显的非平衡加热阶段，与文献

［１５］的结论基本一致．电子温度达到峰值后，由于电

子通过热传导及电子与晶格之间耦合（通过耦合系

数犌）形成的电子热流向晶格传递能量，导致电子温

度急剧下降；同时晶格温度升高并最终与电子达到

热平衡．比较（ａ）（ｂ）两图及内插图可知，脉冲宽度一

定时，前表面电子温度的峰值随着脉冲能量密度的

图１　不同脉冲宽度和能量密度时薄膜前表面电子晶格

温度随时间的变化

Ｆｉｇ．１　Ｔｉｍｅｈｉｓｔｏｒｉｅｓｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｌａｔｔｉｃｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ａｔｔｈｅｆｒｏｎｔ（ｉｒｒａｄｉａｔｅｄ）ｓｕｒｆａｃｅｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｕｌｓｅ

ｗｉｄｔｈａｎｄｌａｓｅｒｆｌｕｅｎｃｅｓ

３７１２
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增加明显升高，同时电子与晶格耦合至热平衡的时

间及平衡温度均在增加；当脉冲能量密度不变时，脉

冲宽度的增加将导致前表面电子温度的峰值减小并

缩短热平衡时间，与文献［１０］的实验结论基本吻合．

图２描述了脉冲激光能量密度不同时，薄膜体

内不同深度处的电子热流随时间的变化规律．由热

流耦合方程（２）可知，电子热流是由热流迟滞项（右

边第一项）和热传导项（右边第二项）共同决定的，二

者时间上的不同步性导致热流出现双峰现象．第一

个峰值出现之前，两者的共同作用导致电子热流随

着时间和薄膜厚度的增加而升高，同时第一个峰的

出现随着脉冲能量密度的增大而提前．当薄膜的厚

度大于光学吸收深度（Ａｕ：δ＝１５．３ｎｍ）时，第二个

峰将明显的低于第一个峰，并且随着深度的继续增

加第二个峰将会消失，这说明热流传递能量主要发

生在吸收深度内的区域．比较（ａ）（ｂ）图可知，随着能

量密度的增加，热流出现等值双峰的深度也在增加．

对应犑Ｆ＝０．１Ｊ／ｃｍ
２ 和犑Ｆ＝０．４Ｊ／ｃｍ

２ 时热流出

现等值双峰的深度分别为１ｎｍ和２０ｎｍ．

图２　金属薄膜内不同深度的电子热流随时间的变化

Ｆｉｇ．２　Ｔｉｍｅｈｉｓｔｏｒｙｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｈｅａｔｆｌｕｘｉｎｔｈｅｍｅｔａｌ

ｆｉｌｍｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｅｐｔｈ

图３给出了电子与晶格的温度梯度随时间的变

化．由图（ａ）可知，金属薄膜光学吸收深度内的电子温

度梯度明显大于吸收深度外的电子温度梯度．在深度

为１．０ｎｍ和１５ｎｍ处，电子温度的梯度分别在狋＝

０．２３ｐｓ和０．２５ｐｓ时达到１．６８×１０
１１Ｋ／ｍ和１．５１×

１０１１Ｋ／ｍ．由方程（５）右边第二项可知，热电子崩力正

比于电子温度与电子温度梯度的乘积，因此在脉冲辐

照早期将会形成较大的热电子崩力．随着薄膜深度的

增加电子温度梯度迅速减小，大约在７ｐｓ后整个薄

膜的电子温度梯度减小到零，与之相应的热电子崩

力将会消失．由图（ｂ）可以看出，光学吸收深度内晶

格的温度梯度在１０ｐｓ以内基本重合，在大约５ｐｓ

时达到峰值６．６×１０９Ｋ／ｍ，随着时间的增加以不同

的速率减小；而在光学吸收深度外晶格的温度梯度

随着深度的增加明显减小，最终将趋近于常量．所

以，在脉冲辐照早期，相对较大的电子与晶格温度梯

度是造成薄膜力学破坏的原因之一．

图３　金属薄膜内不同深度电子与晶格温度梯度随时间

的变化关系

Ｆｉｇ．３　Ｔｉｍｅｈｉｓｔｏｒｉｅｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｌａｔｔｉｃｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｇｒａｄｉｅｎｔａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｏｃａｔｉｏｎｓｉｎｓｉｄｅｔｈｅｍｅｔａｌｆｉｌｍ

图４给出了不同时刻的热应力波在薄膜体内的

传输规律．由图（ａ）可知，在脉冲辐照早期，薄膜前表

面附近的热应力表现为压应力，在１．５ｐｓ至３．５ｐｓ

的时间段内迅速加强，大约在狋＝３．５ｐｓ时压应力

在狕＝１０５ｎｍ（基本在薄膜的中心位置）处达到峰

值０．４ＧＰａ；当薄膜的厚度狕＞１０５ｎｍ，压应力随着

薄膜厚度的增加迅速减小．事实上，当狕＜１０５ｎｍ

时，热应力是由热电子崩力（正比于电子温度及其梯

度的乘积）和非均匀的晶格温度场共同引起的；而当
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狕＞１０５ｎｍ时，热应力主要是由晶格温度场导致

的．随着时间的推迟，热应力波逐渐向后表面传递（狋

＝７．０ｐｓ和８．７ｐｓ可以看出）；同时还可以看出压

应力波在后表面由于被反射而转变为张应力．另外，

比较图４（ａ）（ｂ）及图３（ａ）还可以看出，电子崩力对

热应力的影响主要体现在激光辐照早期．

图４　考虑与忽略热电子崩力效应时不同时刻金属薄膜

内轴向应力的分布

Ｆｉｇ．４　Ａｘｉａｌｓｔｒｅｓｓｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔｖａｒｉｏｕｓｔｉｍｅｓｉｎｔｈｅ

ｍｅｔａｌｆｉｌｍｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇａｎｄｎｅｇｌｅｃｔｉｎｇｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆ

ｈｏｔｅｌｅｃｔｒｏｎｂｌａｓｔｆｏｒｃｅ

３　结论

运用具有人工粘性和自适应步长的有限差分算

法，对超快脉冲激光辐照金属薄膜的超快热弹性过

程进行了数值模拟和理论分析．讨论了脉冲激光不

同能量密度、脉冲宽度时电子晶格体系温度场的变

化规律，对比分析了热电子崩力对应力的影响．结果

表明：

１）超快激光的脉冲宽度和能量密度对电子温度

的峰值及电子与晶格耦合到热平衡的时间均有较大

的影响．脉冲宽度一定时，电子温度的峰值及耦合至

热平衡的时间均随着能量密度的增加而增加；而能

量密度一定时，电子温度的峰值及耦合至热平衡的

时间均随着脉冲宽度的增加而减小．

２）热流迟滞项与热传导项在时间上的不同步性

导致电子热流出现双峰现象，电子热流出现等值双

峰的深度随着能量密度的增加而增大；

３）激光辐照早期，热应力表现为压应力，同时受

热电子崩力的影响比较明显；狕＜１０５ｎｍ区域的热

应力主要是由热电子崩力和非均匀的晶格温度场共

同引起的，而狕＞１０５ｎｍ区域的热应力主要是由晶

格温度场导致的．
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