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Вопросы взаимодействия лазерного излучения с веществом при-
влекают значительный интерес в связи с интенсивным развитием
лазерных технологий. Характер такого взаимодействия во многом
определяется характеристиками лазерного излучения (интенсивно-
стью, длиной волны, длительностью импульсов и рядом других), а
также физическими свойствами облучаемого конденсированного ве-
щества.

Поэтому при рассмотрении данной проблемы имеет смысл выде-
лить соответствующие области, где возможно с единых физических
позиций рассматривать происходящие процессы. В работе [1] в каче-
стве такого критерия используется шкала интенсивности и длительно-
сти лазерного импульса.

Как отмечено в [2], поглощение лазерного излучения приводит к
нарушению термодинамического равновесия между электронным га-
зом и решеткой вблизи поверхности металла. Поскольку теплоемкость
вырожденного электронного газа мала, электронная температура от-
слеживает практически без задержки форму лазерного импульса. Ра-
зогрев решетки происходит значительно медленнее из-за существен-
ной разности масс электронов и ионов. При интенсивностях лазерного
излучения Iem ∼ 1014 Вт/м2 время разогрева решетки для различных
металлов ∼ 1−100 пс [3], т.е. в случае субпикосекундного лазерного
импульса поглощенная энергия излучения запасается в электронной
подсистеме, в то время как решетка остается при значительно мень-
шей температуре.

18 ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2012. № 1



Основной причиной формирования приповерхностного электрон-
ного слоя при воздействии ультракоротких лазерных импульсов на
металлическую мишень является значительный отрыв температуры
электронной компоненты (порядка одного электрон-вольта) от темпе-
ратуры решетки, что приводит к резкому увеличению термоэмиссион-
ного тока и образованию вблизи поверхности достаточно протяженной
области объемного отрицательного заряда [2].

Таким образом, электроны эмиссии являются основным факто-
ром, влияющим на процесс образования приповерхностной лазерной
плазмы.

Численные расчеты по определению влияния электронного слоя
на указанные процессы проводятся, как правило, при условии уста-
новившегося максвелловского распределения электронов эмиссии по
скоростям [4]. Однако для строгого описания процесса формирова-
ния приповерхностного электронного слоя необходимо описать весь
процесс перехода электронов от вырожденного состояния в металле
до стационарного максвелловского распределения под воздействием
импульсного лазерного излучения.

Работа посвящена рассмотрению проблемы построения физиче-
ской модели приповерхностного электронного слоя при импульсном
лазерном воздействии на плоскую поверхность металлической мише-
ни, находящейся в вакууме.

Распределение электронной плотности в зависимости от тем-
пературы в случае низких температур. Для изучения электронной
структуры металлических поверхностей в стационарном случае при-
меняется метод функционала плотности. В рамках этого метода полу-
чены обширные теоретические результаты [5–7], которые имеют хо-
рошее согласие с экспериментальными данными.

Одночастичный метод функционала плотности основан на теореме
Хоэнберга–Кона, которая гласит, что плотность n(�r ) основного состо-
яния связанной системы взаимодействующих электронов в некотором
внешнем потенциале υ(�r ) однозначно определяет этот потенциал [8].
Таким образом, распределение электронной плотности n(�r ) можно
найти, решая систему одночастичных уравнений{

−1
2
∇2 + υeff [n;�r ]

}
ψi(�r ) = εiψi(�r ) (1а)

совместно с соотношением

n (�r ) =
∑
i

|ψi (�r )|2 ni, (1б)

где ψi (�r ) — ортонормированные решения уравнения (1а); величина ni

равна единице для N низших по энергии решений и нулю в остальных
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случаях. Локальный потенциал υeff [n; �r ] определен как сумма полного
электростатического и обменно-корреляционного потенциалов:

υeff [n; �r ] = ϕ[n; �r ] + υxc[n; �r ].

Полная энергия определена выражением

E[n] =
∑
i

εini −
∫

d�r υeff [n; �r ]n(�r )+

+

∫
d�r V (�r )n(�r ) +

1

2

∫
d�r d�r ′

n(�r )n(�r ′)∣∣�r − �r ′
∣∣ + Exc[n],

где Exc[n] представляет собой функционал обменно-корреляционной
энергии.

Трансляционная симметрия задачи приводит к тому, что функции
ψi(�r ) и функция плотности n(�r ) зависят только от координаты z (ось
Oz направлена в вакуум по нормали к поверхности металла).

Для описания металла была использована модель однородного фо-
на (модель желе). Это поверхностный аналог модели, которая широко
используется для изучения объемных свойств простых металлов (s- и
p-металлов) [5, 7].

В этом случае электростатический потенциал примет вид

ϕ[n; �r ] = V (�r ) +

∫
n(�r ′)∣∣�r − �r ′

∣∣d�r ′,
где V (�r ) — потенциал, создаваемый размазанным положительным за-
рядом, определенный соотношением

V (�r ) = −
∫

d3�r ′
n+(�r

′)∣∣�r − �r ′
∣∣ .

Отрицательный знак учитывает разноименность зарядов электронов и
ионов решетки.

Выражение для υxc[n; �r ] имеет вид

υxc[n; �r ] =
δExc[n]

δn(�r )
.

Простейшее приближение для обменно-корреляционной энергии
Exc[n] (приближение локальной плотности) заключается в удержании
первого (не градиентного) члена разложения:

Exc[n] =

∫
εxc(n(�r ))n(�r )d�r ,

где εxc[n] — обменно-корреляционная энергия на одну частицу в одно-
родном электронном газе плотностью n(�r ).
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При решении системы уравнений (1), как правило, не учитывается
зависимость плотности электронного газа от температуры электронов.
Считается, что температура электронов много меньше температуры
Ферми, поэтому электронный газ является вырожденным и зависимо-
стью плотности электронного газа от температуры пренебрегают.

Однако с ростом электронной температуры профиль электронной
плотности будет меняться.

Поскольку при температурах меньше температуры вырождения
электронный газ в металле является вырожденным, то для описания
распределения электронов проводимости в металле по энергиям ис-
пользуется функция распределения Ферми–Дирака

f(ε) =
1

exp

(
ε− μ

kБT

)
+ 1

, (2)

где μ — химический потенциал, kБ — постоянная Больцмана, T —
термодинамическая температура. Величина μ является функцией тем-
пературы и определяется из условия постоянства полного числа элек-
тронов в системе, т.е. из условия, что число электронов равно N .
Функция распределения Ферми–Дирака (2) дает вероятность того, что
в состоянии теплового равновесии электронного газа при температуре
T состояние с энергией ε занято электроном [9].

Тогда для вырожденного электронного газа формулу (1б) можно
переписать в следующем виде:

n (�r ) =
∑
ε<εF

|ψε (�r )|2 .

Здесь εF — энергия Ферми, которая в общем случае является функцией
плотности n(�r ):

εF = εF (�r ) =
�
2

2m
(3π2n(�r ))

2
3 ,

где � — приведенная постоянная Планка, m — масса электрона.
С учетом формулы (2) получим зависимость концентрации элек-

тронного газа n(�r ) от температуры для случая низких температур:

n(�r ) =

∫
dεf(ε) |ψε(�r )|2 .

Поскольку электронный газ подчиняется статистике Ферми–Дирака,
то при рассмотрении электронного газа необходимо учитывать прин-
цип Паули. Тогда формулу (2) можно переписать в следующем виде:

f(ε) =
∑
n

1

exp

(
ε− μ

kБT

)
+ 1

δ(ε− εn),

ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2012. № 1 21



где ε — полная энергия, приходящаяся на одну частицу; εn — энергия
частицы на уровне n (n — главное квантовое число).

Для системы невзаимодействующих фермионов, находящихся при
конечной температуре T , плотность ферми-газа примет окончательный
вид

n(�r ) =
N∑
i=1

|ψi(�r )|2

e
εi−μ
kБT + 1

. (3)

Систему уравнений (1а) необходимо решать совместно с (3).
Метод решения и результаты вычислений для случая низ-

ких температур. Для определения n(�r , T ) в случае вырожденного
электронного газа использован метод самосогласованных уравнений
Хоэнберга–Кона–Шэма, согласно которому гамильтониан системы,
представленный в виде (без учета релятивистских эффектов)

Ĥ = T̂ + V +W, (4)

где

T̂ =
N∑
i=1

(
−1
2
Δi

)

— оператор кинетической энергии;

V =
N∑
i=1

V (�r i)

— потенциал, создаваемый размазанным положительным фоном(
слагаемое W описывает кулоновское взаимодействие электронов

между собой: W =
N∑
i=2

N−1∑
j<i

W (�r i, �r j), W (�r i, �r j) =
1

|�r i − �r j| =
1

rij

)
,

заменяется эффективным гамильтонианом

Ĥeff = T̂ + V + Vee,

в котором

Vee =
N∑
i=1

Veei

— одночастичный эффективный потенциал, однозначно определяемый
плотностью электронного газа;

Veei =

∫
n(�r ′)∣∣�r i − �r ′

∣∣d�r ′ − 1π [3π2n(�r i)]
1/3. (5)
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Рис. 1. Нормированное решение для плотности вырожденного электронного
газа с использованием приближения Смита в области z > 0. Расстояние
выражено в атомных единицах (для модели однородного фона):
a — rs = 4, β = 1,27, T = 0K, EF = 3,23 eV ; б — rs = 4, β = 1,27, T = 3,5 · 104K,
EF = 3,23 eV

Второе слагаемое в (5) учитывает обменные эффекты. Для их опи-
сания использовалось приближение для обменного потенциала, по-
лученное Слэтером [10]. Корреляционные эффекты не учитываются,
так как их описание носит довольно сложный характер и в большин-
стве случаев обменные эффекты вносят больший вклад в процессы,
протекающие в электронном газе.

Результатом реализации данной схемы расчета является пошаговое
уточнение одночастичного эффективного потенциала Vee [11].

Поскольку плотность электронного газа определяет одночастич-
ный эффективный потенциал, то последовательный учет вклада ка-
ждого электрона в потенциал позволяет определить n(�r , T ).

В качестве начального приближения для дальнейших расчетов бы-
ла выбрана электронная плотность, полученная Смитом [12]:

n0(z) = (1− 1
2
eβz)n+Θ(−z) + 1

2
n+e

−βzΘ(z),

где n+ представляет собой среднюю плотность положительного заряда
ионной решетки.

Используемое начальное приближение позволяет при решении си-
стемы уравнений (1a), (3) применять методы решения задачи о ча-
стице, находящейся в прямоугольной потенциальной яме конечной
глубины [13].
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На рис. 1, a и б приведены зависимости нормированной концен-
трации электронного газа от расстояния для различных температур.
Начало отсчета выбрано на границе раздела металл–вакуум.

На рис. 1, a представлена нормированная электронная плотность
для случая T = 0K. Поскольку была поставлена задача найти зависи-
мость концентрации электронного газа от температуры, то на рис. 1, б
представлена зависимость нормированной электронной плотности от
расстояния для случая температур, близких к температуре вырожде-
ния, т.е. к температуре, при достижении которой электронный газ пе-
рестает быть вырожденным.

Из полученных результатов видно, что по мере роста электронной
температуры происходит размытие электронной плотности вблизи по-
верхности металла. Данный результат согласуется с теорией, так как
по мере роста электронной температуры число электронов, покинув-
ших металл за счет термоэмиссии, увеличивается.

Метод решения и результаты вычислений для случая высо-
ких температур. Определим зависимость n(�r , T ) для случая высо-
ких температур, т.е. температур, существенно бо́льших температуры
вырождения металла. Тогда электронный газ становится невырожден-
ным, распределение Ферми переходит в распределение Максвелла–
Больцмана, что позволяет рассматривать электронный газ металла как
систему классических частиц.

Ось z направлена в вакуум по нормали к поверхности металла; на-
чало отчета выбрано на границе металл–вакуум. Тогда распределение
потенциала самосогласованного электростатического поля Ф находит-
ся путем решения уравнения Пуассона:

d2Ф
dz2

=
e

ε0
(n− ni), z < 0,

d2Ф
dz2

=
e

ε0
n, z > 0,

(6)

где ni — концентрация ионных остатков в проводящем конденсирован-
ном веществе (металле), равная невозмущенной концентрации элек-
тронов проводимости при z → −∞.

Уравнения (6) должны быть дополнены соотношением, связываю-
щим между собой концентрацию электронов n и потенциал Ф :

μ− eФ = const, (7)

где μ — химический потенциал, который в случае идеального класси-
ческого газа равен

μ = kT ln

(
n

2

(
2π�2

mkT

) 3
2

)
. (8)
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Уравнениям (6) соответствуют граничные условия:

z → −∞ Ф = 0,

z → +∞ Ф → −∞.

Граничные условия дополняются условием сшивки: потенциал Ф

и его производная
dФ
dz

должны быть непрерывны при z = 0.

Подставив (8) в (7) с учетом, что n = ni и Ф = 0 при z → −∞,
получим формулу Больцмана для распределения электронов в элек-
тростатическом поле:

n = ni exp

(
eФ
kT

)
. (9)

Второе уравнение (6) совместно с (9) можно проинтегрировать.
Тогда распределение концентрации электронов в области z > 0 будет
иметь вид

n(z) = n0

(
1 +

z√
2D

)−2
, (10)

где D =
ε0kT

e2n0
— длина дебаевского экранирования. В данном случае

n0 определяется из условия сшивки на границе металл–вакуум. Строго
говоря, граничная концентрация n0 должна удовлетворять следующе-
му условию вырождения: EF (n0) ≈ kTe.

На рис. 2 представлена нормированная зависимость концентрации
электронов (10) от расстояния до металла и температуры для случая
температур выше температуры вырождения металла.

Анализ полученных решений. Полученные ранее результаты бы-
ли применены для расчета характеристик приповерхностного элек-
тронного слоя для поликристаллического натрия. Такой выбор дикто-
вался тем, что, во-первых, для поликристаллического натрия в лите-
ратуре имеется большое количество экспериментальных результатов,
относящихся как к энергетическим характеристикам электронного га-
за вблизи поверхности раздела металл–вакуум, так и к пространствен-
ному распределению электронов. В то же самое время поверхность
поликристаллического натрия представляет собой очень интересный с
практической точки зрения объект, и новые результаты, относящиеся к
распределению электронов в этой системе, могут найти практическое
приложение как в физике конденсированного состояния вещества, так
и при исследовании взаимодействия излучения с поверхностью ме-
талла.

На рис. 3 приведены результаты расчета зависимости электронной
концентрации от расстояния до поверхности металла (поликристал-
лического натрия) для вырожденного электронного газа. Видно, что
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Рис. 2. Нормированное решение для плотности классического электронного
газа в области z > 0 (T = 4 · 104K, EF = 3,23 eV)

с ростом температуры происходит увеличение концентрации электро-
нов в интересующей нас области.

В случае классического электронного газа (рис. 4) с ростом тем-
пературы продолжается размытие профиля электронной плотности.
При этом происходит увеличение концентрации электронов в области
z > 0. Это связано с тем, что при достижении температур порядка
TF поведение электронов приповерхностного электронного слоя опи-
сывается классической статистикой. При этом их распределение под-
чиняется (10), a граничная концентрация n0 определяется из условия
вырождения EF (n0) ≈ kTe, т.е. n0 ∼ T

3/2
e . Таким образом, концентра-

ция при расчетах для вырожденного квантового электронного газа не
совпадает с концентрацией в плоскости z = 0 для классического элек-
тронного газа, хотя они имеют один и тот же порядок, как это требует
электронейтральность металла.

Следует отметить, что время установления распределения (10)
вблизи поверхности металла имеет порядок 10−15 . . . 10−14 с, т.е.
граничная концентрация n0(T ) успевает “отслеживать” изменение
температуры, происходящее за существенно бо́льшие времена.

Выводы. В работе предложена физическая модель образования
приповерхностного электронного слоя. Были проведены математиче-
ские расчеты, результатом которых являются профили электронной
плотности для различных температур.
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Рис. 3. Зависимость электронной плотности от расстояния до поверхности ме-
талла, полученная с использованием приближения Смита, при различных тем-
пературах электронного газа в случае температур, меньших TF :
1 — T = 0K, 2 — 20000K, 3 — 35000K

Рис. 4. Зависимость электронной плотности от расстояния до поверхности
металла при различных температурах электронного газа в случае температур,
бо́льших TF :
1 — T = 37500K, 2 — 60000K
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Для температур, меньших температуры вырождения, определена
температурная зависимость распределения электронов вблизи поверх-
ности металла. Из полученных результатов следует, что с ростом тем-
пературы происходит размытие электронной плотности.

Отдельно рассмотрен случай температур выше температуры выро-
ждения. Из полученных результатов можно сделать вывод, что с ро-
стом температуры происходит существенное перераспределение элек-
тронной плотности вблизи границы раздела металл–вакуум.

Основываясь на полученных результатах, можно вывести заключе-
ние о том, что исследование распределения электронов в приповерх-
ностном слое является необходимым этапом в описании приповерх-
ностных процессов, в частности процесса образования плотной при-
поверхностной пикосекундной лазерной плазмы.

Полученные результаты могут быть использованы для описания
взаимодействия импульсного лазерного излучения с веществом, в том
числе при описании процессов переноса в этих системах.
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