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В рамках молекулярно-динамического моделирования показано, что взаимодействие нелинейного
импульса со свободной поверхностью может приводить к отрыву атомной плоскости. Согласно
полученным результатам при налете на мишень оторвавшиеся фрагменты могут формировать

многослойное покрытие. Это легло в основу предложенного подхода к послойному нанесению тон-
ких покрытий. Показано, что изменение числа импульсов и времени их выхода на поверхность
«источника» может существенно изменить структуру и состав покрытия на мишени.

Нелинейный характер отклика материала

на высокоэнергетическое импульсное воздей-
ствие может приводить к формированию уе-
диненных нелинейных волн [1–6], распростра-
няющихся в бездефектном кристалле без дис-
сипации энергии с сохранением формы и ам-
плитуды. К таким волнам можно отнести уе-
диненные импульсы сжатия (УИС) [6], харак-
теризуемые плоским фронтом с длиной волны,
составляющей несколько параметров решетки.
Взаимодействие УИС со свободной поверхно-
стью кристаллита приводит либо к отраже-
нию УИС вглубь образца, либо к отрыву части
материала. При этом толщина отрывающихся
фрагментов составляет от одного до несколь-
ких межплоскостных расстояний, а их скорость
может достигать нескольких километров в се-
кунду [7, 8].

В настоящей работе теоретически исследо-
вана возможность использования данного эф-
фекта для обоснования нового метода нанесе-
ния сложных тонкослойных покрытий.

Расчеты проводили на основе

молекулярно-динамического подхода с ис-
пользованием потенциалов межатомного

взаимодействия, рассчитанных в рамках мето-
да погруженного атома [9, 10]. Моделировалась
система, состоящая из двух разнесенных в

пространстве блоков (кристаллитов) Cu с

различной ориентацией (рис. 1). Каждый из
блоков включал в себя более 3000 атомов. По
аналогии с методикой, предложенной в [7],
в блоке-источнике (кристаллите I) генери-

ровались УИС (с амплитудой 2600 м/с),
взаимодействие которых с тыльной поверх-
ностью кристаллита приводило к отрыву

фрагментов (см. рис. 1,A).
Расчеты показали, что налет оторвавше-

гося фрагмента на свободную поверхность ми-
шени (кристаллит II) приводит к иницииро-
ванию интенсивных процессов перемешивания

и структурных перестроек. Происходит уста-
новление химических связей между атомами

налетевшего фрагмента и кристаллита (см.
рис. 1,B). Переданный импульс приводит к ге-
нерации УИС в кристаллите II. В результате
релаксационных процессов в системе «налетев-
ший фрагмент — кристаллит II» устанавлива-
ется структура, в целом соответствующая ис-
ходной структуре мишени (см. рис. 1,B).

Характер процесса формирования покры-
тия существенно изменяется, если на неотре-
лаксированную после столкновения фрагмента

с мишенью поверхность мишени налетает но-
вый фрагмент. Это может иметь место при ге-
нерации в кристаллите I пакета уединенных
волн (см. рис. 1,W). В приповерхностной обла-
сти будет формироваться структура, заметно
отличающаяся от структуры мишени и содер-
жащая большое количество вакансионных ком-
плексов и других структурных дефектов (см.
рис. 1,G). При этом структура формирующего-
ся покрытия существенно зависит от интерва-
ла между налетами фрагментов

Степень перемешивания атомов налетаю-
щих фрагментов и мишени отражена на гисто-
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Рис. 1. Отрыв одного фрагмента от свободной поверхности кристаллита I (A); структу-
ра монослойного покрытия кристаллита II (B); последовательный отрыв трех фрагмен-
тов от тыльной поверхности кристаллита I (W); структура покрытия кристаллита II
после налета на него трех фрагментов (G)

грамме, показанной на рис. 2. Из рисунка вид-
но, что с ростом числа налетающих фрагмен-
тов глубина перемешивания растет.

Результаты расчетов, могут быть поло-
жены в основу нового подхода к нанесению

тонкослойных покрытий. Варьируя такие па-
раметры, как величина, частота и продолжи-
тельность импульсного нагружения, угол на-
лета фрагментов отрыва на подложку, можно
получать различные по толщине и структуре

тонкослойные покрытия. Отметим также, что
предлагаемый метод позволяет менять струк-
туру нанофрагментов, отрывающихся от мате-

риала источника, при изменении его ориента-
ции относительно направления нагружения [8].
Кроме того, на основе данного подхода мож-
но формировать многослойные покрытия, ис-
пользуя в качестве источника разные матери-
алы. Оценка оптимального режима и парамет-
ров системы может быть проведена на осно-
ве молекулярно-динамических расчетов. Полу-
ченные результаты позволяют также предпо-
ложить возможность инициирования химиче-
ских реакций, в том числе и неравновесных,
при перемешивании атомов налетающих фраг-
ментов и мишени.



С. Г. Псахье, К. П. Зольников, Т. Ю. Уваров 139

Рис. 2. Распределение атомов в приповерхностной области кристаллита II:
A — после налета одного фрагмента, B — после налета трех фрагментов; расстояния вдоль оси x
приведены в параметрах решетки, начало координат вдоль оси x соответствует поверхности
мишени до налета фрагментов; N — число атомов
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