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Кремниевые наночастицы, легированные золотом и алюминием, демонстрируют различные свойства, важные для создания биосенсоров, поддержания флуоресценции, высокоскоростной обработки данных, в нелинейной оптике. Все физические свойства наночастиц объясняются особенностями кристаллической структуры [1].
В данной работе было проведено исследование кристаллизации расплавленных трёхмерных частиц. В результате расчётов получены объекты, имеющие сложную зернистую структуру. Была рассчитана пороговая скорость охлаждения, необходимая для кристаллизации [2] в широком диапазоне концентрации примесных металлов. В данной работе также рассмотрены некоторые свойства кристаллической структуры. 
Полученные данные согласуются с изображениями, полученными в ходе эксперимента для Si-Au наночастиц. Результаты работы позволят создавать реальные объекты с физическими свойствами, заданными наперёд. Все расчёты проведены с использованием нового потенциала (разработанного для пакета LAMMPS [3]), который был создан в 2020 году и корректно описывает подобные системы [4].
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