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Motivacija

Urana mononitrids ir daudzsoloss materials
jaunajiem IV paaudzes kodolu reaktoriem.

Nitridiem piemit

- augstaka termiska vaditspéeja

- augstaks metala blivums neka oksidiem
- liela kusanas temperattra (~2850 C°)

- laba skidiba slapekiskabé (degvielas
parstradasanas gadijuma)



Problema un petijjuma merki

UN reaktoriem sintezétajos paraugos
, kuri batiski
letekmé degvielas 1pasibas.

Tapéc ir

- O adsorbcijas procesu uz UN virsmas,

- defektu veidosanos uz UN virsmas,

- skabekla mijiedarbibu ar izveidojamam vakancém

- turpmako urana nitrida oksidésanos, ieskaitot skabekla
difGziju uz kristalu



Kas ir izdarits, kur mes esam?

és pakapeniski ieguvam informaciju par procesiem UN
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Kas ir izdarits, kur mes esam?
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4) Defektiuz UN virsmas Dotais referats,
publikacija tiks iesniegta

tuvakajas nedelas
Apreékini tika pabeigti,
materials tiks
prezentéts FMNT

5) Skabekla ieklausana vakances

6) Skabekla diflizija Dotaja bridi més veicam
aprekinus
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Izmantotas metodes

Tika izmantota kvantu Kimijas
(projector augmented-wave method, PAW).

Dotais formalisms ir ieklauts programmaturas
koda.

Saja formalisma 3D kristalam daudzkartgji tiek risinats
Kona-Sema (Kohn-Sham) vienadojums (viens no
Srédingera vienadojuma kvantu kimijas tuvinajumiem
kristaliskam sistémam), un iteraciju cela tiek minimizéta
energija attieciba pret atomu pozicijam

Visi atomi tika uzdoti ar pseidopotencialiem.



Modelis: UN (001) virsmas N vakance (fcc singonija)

N vakances N vakances

2x2 paplasinata suna 3x3 paplasinata suna

Lai pazeminatu aprékinasanas piepules, tika aplukots defektu simetrisks
divpuseéjs izvietojums.
Tika apskatitas 2x2 un 3x3 izmeéra paplasinatas sunas
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Diferencialais elektronu ladinu blivums

N vakances U vakances
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Skérsgriezums - (001) virsmai, 2x2 supersiina



Diferencialais elektronu ladinu blivums

N vakances U vakances




Diferencialais elektronu ladinu blivums
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Skérsgriezums - (001) virsmai, 2x2 supersiina



5 slani,
supersuna
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2x2 VS 3x3
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Vakances veidoSanas energija
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Vakances veidoSanas energija

Number of
atomic planes in
slab

U vacancy

N vacancy

energy of defect
formation (eV)
using single atom
reference”

Average spin
density on U (in
B)

energy of defect
formation (eV)
using single atom
reference”

Average spin
density on U (in
:)

Vacancy in
surface layer

5

8.630

1.249

8.836

1.702

-

8.608

1.294

8.841

1.546

9

8.607

1.276

8.844

1.452

11

8.605

1.262

8.848

1.392

. 3x3 supercell

8.508

1.474

8.776

1.631

-

7. 3%3 supercell

8.474

1.385

8.782

1.487

Vacancy in

subsurface layer

Vacancy in
central (mirror)
layer

5

10.310

1.702

9.381

1.704

10.290

1.575

9.465

1.546

9

10.264

1.482

9.462

1.453

11

10.262

1.411

9.463

1.392

. 3x3 supercell

10.180

1.508

9.471

1.487

11

7. 3%3 supercell

A=-4101eV,B =-3.168.




2X2 vs 3x3 supersunas
U virsmas vakance

Ladins Magnetiskais moments
Nearest | Nearest Next Underlying Nearest U in Nearest Next Nearest U in
:Lll‘f'u:e surface U nearest subsurface N subsurface surface U nearest subsurface
sur taLe U plme surface U plane
0.3591
397 2748 | 0.3738

0.4156
15367 7287 2.2855 | 0.4252 St

1.7838




Kopsavilkums

Tika iegati rezultati U un N vakancém (vakancu formésanas
energijas, informacija par virsmas rekonstrukciju utt.).

Tika novertéts supersinu izmérs un “slab” biezums, kas lauj
uzskatit vakances par vaji mijiedarbojosam. Turpmakajiem
pétijlumiem par O ieklausanu un ieks€jo diftziju ir
nepiecieSamas 3x3 supersiunas, ka art vélams 7-slanu “slab”
biezums.

legutie rezultati tiks pielietoti turpmakajos pétijumos, modelé€jot
O mijiedarbibu ar vakancém un iekséjo diftziju.
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