Изучение процессов плавления и кристаллизации наночастиц Si-Al и Si-Au методом молекулярной динамики
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В связи с развитием метода лазерной печати является актуальной задача изучения структуры кремниевых наночастиц с примесями золота и алюминия, поскольку подобные объекты демонстрируют различные практически важные оптические и электромагнитные свойства в зависимости от структуры, полученной при охлаждении [1].
В данной работе было проведено исследование кристаллизации расплавленных трёхмерных частиц. Метод заключается в медленном охлаждении расплава до комнатной температуры. Далее была проанализирована структура получившихся наночастиц и рассчитана пороговая скорость охлаждения, необходимая для кристаллизации [2]. Рассматривался широкий диапазон концентрации примеси металлов. В данной работе представлены значения пороговых скоростей для наночастиц радиусом 20 нм. 
Полученные данные согласуются с изображениями, полученными в ходе эксперимента для Si-Au наночастиц. Результаты работы нацелены на прогнозирование физических свойств нанообъектов подобного строения. Все расчеты проведены с использованием нового потенциала (разработанного для пакета LAMMPS [4]), который был создан в прошлом году и корректно описывает подобные системы [3].
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