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Предложены модели роста лазерно-индуцированных графитизированных структур, формирующихся в

микротрещинах алмаза. Модели реализованы в рамках клеточного автомата с окрестностью Неймана.

Показано, что предложенные приближения не противоречат результатам экспериментального лазерного

синтеза графитизированных структур и позволяют корректно описывать процесс графитизации образца.
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Одной из уникальных особенностей алмаза является

возможность его превращения при высокотемператур-

ном нагреве в другую кристаллическую аллотропную

форму — графит, обладающую кардинально отличаю-

щимися физическими и химическими свойствами [1].
Термоиндуцированный процесс фазовой трансформации

начинается на поверхности и постепенно распростра-

няется в глубь алмазного кристалла. Использование

импульсного лазерного облучения [2–5] позволяет ло-

кализовать процесс трансформации алмаза в графит

внутри субмикронной области, которую можно переме-

щать внутри кристалла в любом желаемом направлении.

В конечном счете эта технология позволяет создавать в

объеме алмаза трехмерные проводящие микроструктуры

различной формы, которые могут применяться как новая

элементная база для детекторов ионизирующего излу-

чения [6], фотонных кристаллов [7], интегрированных

световодов оптического диапазона [8], фотопроводящих

антенн, генерирующих THz-импульсы [9] и др.

Одной из наиболее распространенных разновидностей

лазерно-индуцированных микроструктур являются ните-

видные графитизированные области, которые формиру-

ются обычно путем равномерного перемещения лазер-

ной каустики навстречу лазерному пучку [2–4]. Примеры

подобных микроструктур, полученных при различных

условиях лазерного облучения, представлены на рис. 1.

Возникновение характерных боковых выступов на

микроструктурах обусловлено растрескиванием алмаз-

ной матрицы в процессе лазерной модификации, что

подтверждается результатами исследования внутренней

структуры модифицированной области с помощью ска-

нирующей электронной микроскопии [4]. Для объяс-

нения наблюдаемой в эксперименте кинетики роста

графитизированной области было выдвинуто предполо-

жение [4], что поверхность возникших микротрещин по-

крыта многочисленными
”
центрами активации“, каждый

из которых инициирует распространение термостиму-

лированной волны графитизации в окружающий объем

алмаза.

Графитизированные структуры могут быть описаны

в рамках феноменологической модели, когда явление

представляется в общем виде [10,11] в рамках ими-

тационного подхода с использованием диффузионного

приближения, позволяющего в общем случае описывать

процессы распространения различной природы [12,13].
Основу модели образует решение уравнения диффузии

в дискретном случае, реализованное с использованием

техники клеточного автомата [14,15]. И хотя наблюдае-

мые процессы не являются, строго говоря, диффузион-

ными, образующиеся структуры могут быть с хорошей

степенью надежности описаны именно диффузионными

процессами.

Реализация процесса построения модельной фигуры

проводилась в прямоугольной расчетной области с на-

ложенной равномерной сеткой.

Основными параметрами модели служили скорость

движения фокуса лазерного излучения vf и вероятность

ячейки расчетной области быть занятой s .
Начальным условием роста модели служило распре-

деление зародышевых структур, под которыми подра-

зумевались центры активации и от которых начинала

распространяться графитизированная область. Характер

стартовой структуры зависел от параметра критической

скорости движения фокуса лазерного излучения vc f в

системе. В случае скорости vf ниже критической vc f в

качестве стартовой структуры выбиралась непрерывная

фигура (прямая или фрактальная система линий). Когда
скорость движения фокуса лазерного излучения была

выше критического значения, стартовой фигурой служи-

ло распределение удаленных друг от друга точек. По
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Рис. 1. Оптические фотографии нитевидных графитизированных областей, сформированных 140 fs лазерными импульсами при

различной скорости движения каустики v : а — 30 µm/s, b — 100µm/s (P = 1.53mW, f = 1 kHz).
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Рис. 2. Схема модели: a — итерации 1−N клеточного автомата, рост от стартовой структуры в центре; b — окрестность Неймана.

мере увеличения скорости движения фокуса лазерного

излучения, превышающей критическое значение, рассто-

яние между этими точками увеличивалось пропорцио-

нально vf /vc f .

Процедура построения модельной фигуры представ-

ляла собой динамический процесс оккупации ячеек,

начинавшийся от стартовой структуры, представляв-

шей собой модельную микротрещину (рис. 2, а). Со-

седние ячейки расчетной области относительно теку-

щей рассматривались в рамках окрестности Неймана

(рис. 2, b) [15]. Текущая ячейка становилась
”
занятой“ в

случае наличия хотя бы одной оккупированной ячейки

в ее окрестности Неймана. Дополнительно к этому

условию указанная ячейка могла стать занятой с задан-

ной вероятностью, величину которой s можно считать

пропорциональной температуре T , до которой она была

нагрета.

Предложенная модель была реализована в среде

MATLAB в относительных единицах, в качестве мас-

штабного коэффициента выбирался линейный размер

расчетной области. В качестве входных данных про-

граммная реализация модели использует скорость дви-

жения фокуса лазерного излучения, ее критическое

значение, поле температур для расчетной области, раз-

мер расчетной области, количество итераций. После

сравнения значений введенных скоростей происходит

генерация начального распределения: из заранее под-

готовленного изображения или через генерацию опре-

деленных в программе фигур (прямая линия в центре

расчетной области, система удаленных друг от друга

точек). На рис. 3 приведены модели графитизированных

областей при различных начальных условиях и различ-

ных вероятностях ячейки быть занятой за одинаковое

количество итераций клеточного автомата (t = 800 a.u.),
когда vc f = 34µm/s в случае изотермической расчетной

области. На рис. 3, а приведен случай модели непрерыв-

ной структуры, сгенерированной от прямой линии при

vf = 30µm/s и T = 4900◦C. На рис. 3, b приведен случай

модели структуры области графитизации с разрывами

при vf = 100 µm/s и T = 5000◦C. Так, из рис. 3, а и b

очевидна зависимость ширины модельных структур от

параметра s : с его увеличением пропорционально уве-

личивается ширина. На рис. 3, c приведен случай модели

структуры области графитизации, сгенерированной на-

чиная с системы фрактальных линий, построенной по

алгоритму DLA [16].
Для оценки точности моделирования проводилось

сравнение фрактальных размерностей изображений мо-

делей и реальных образцов. Фрактальная размерность

оценивалась методом подсчета ячеек (box-counting) [17],
что позволило в безразмерном виде сравнить плот-

ность распределения элементов структуры на плоско-

сти. В качестве образцов для оценки точности модели

рассматривались образец, представленный на рис. 1, а, и

модель, приведенная на рис. 3, а. Расчетные фрактальные

размерности реального образца и модели составили

1.27 и 1.21 соответственно. Очевидно, что разница

фрактальных размерностей не превосходит 5%. Это сви-

детельствует о хорошей степени соответствия модели

реальному образцу. Таким образом, соответствие фрак-

тальных размерностей позволяет надеяться на соответ-

ствие свойств, обусловленных топологией (например,
электрофизических или оптических). Кроме того, пере-

ход к абсолютным единицам позволил оценить среднюю

ширину графитизированной области. Так, в случае, когда

длина стороны ячейки расчетной области составляет
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Рис. 3. Результаты моделирования графитизированной области. а — при s = 0.075 и vf < vc f , стартовая структура — прямая

линия; b — при s = 0.25 и vf > vc f , стартовая структура — набор точек; c — при s = 0.5 и vf < vc f , стартовая структура —

система фрактальных линий.

величину 1µm, ширина модельного образца в среднем

составляет 10µm, что не противоречит результатам

измерения реальной структуры.

Предложенная модель позволяет провести оценку

влияния управляющих параметров экспериментального

синтеза на модельные образцы. Связь модели и этих

параметров организована через значение вероятности

s как относительное значение температуры. Так, на-

пример, исследования структуры образцов графитизи-

рованных областей, полученных благодаря лазерному

импульсному воздействию, свидетельствуют о том, что

одним из управляющих параметров является длитель-

ность импульса, увеличение которой приводит к росту

критической скорости фокуса, сопровождающемуся по-

явлением разрывов области графитизации. Так, темпе-

ратуру в зависимости от длительности импульса τ в

первом приближении можно оценивать как [18]:

T (τ ) =
2AP

√
ατ

π3/2kr0
+ Ts ,

где A — поглощательная способность, P — мощность

излучения, α — коэффициент температуропроводности,

k — коэффициент теплопроводности, Ts — начальная

температура. Тогда связь модели и управляющих пара-

метров можно задать как s(T ) ∼ T/S, где S — площадь

расчетной области.

Таким образом, можно заключить, что предложенная

модель может быть применена в качестве первого при-

ближения для описания лазерно-индуцированных графи-

тизированных структур в алмазе.

Экспериментальное исследование процессов форми-

рования графитизированных микроструктур в алмазе

проведено Т.В. Кононенко. Реализация моделей и рас-

четы модельных структур выполнены Д.Н. Бухаровым и

А.О. Кучериком.
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