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Urāna mononitrīds ir daudzsološs materiāls 

jaunajiem IV paaudzes kodolu reaktoriem.  

 

Nitrīdiem piemīt  

- augstāka termiskā vadītspēja  

- augstāks metāla blīvums nekā oksīdiem  

- liela kušanas temperatūra (~2850 C°)  

- laba šķīdība slāpekļskābē (degvielas 

pārstrādāšanas gadījumā) 

Motivācija 



UN reaktoriem sintezētajos paraugos ir ievērojams 

daudzums skābekļa (O) piemaisījumu, kuri būtiski 

ietekmē degvielas īpašības.  

 

Tāpēc ir nepieciešams izprast  

- O adsorbcijas procesu uz UN virsmas,  

- defektu veidošanos uz UN virsmas,  

- skābekļa mijiedarbību ar izveidojamām vakancēm 

- turpmāko urāna nitrīda oksidēšanos, ieskaitot skābekļa 

difūziju uz kristālu 

Problēma un pētījuma mērķi 



 

 

 

  

Kas ir izdarīts, kur mēs esam? 

 

 

1) Bezdefektu UN virsma 

2) Atomāra skābekļa 

adsorbcija 

Mēs pakāpeniski ieguvām informāciju par procesiem UN 



 

 

 

  

3) Molekulāra skābekļa 

adsorbcija  

4) Defekti uz UN virsmas 

5) Skābekļa iekļaušana vakancēs 

6) Skābekļa difūzija    Dotajā brīdī mēs veicam 

     aprēķinus 

Dotais referāts, 

publikācija tiks iesniegta 

tuvākajās nedēļas 

Aprēķini tika pabeigti, 

materiāls tiks 

prezentēts FMNT   

 

Kas ir izdarīts, kur mēs esam? 



Nepieciešams VS Pietiekams 

“Reāls” materiāla gabals  “Slab” modelis  



 

 

 

  

Izmantotās metodes 

Tika izmantota kvantu ķīmijas plakano viļņu metode 

(projector augmented-wave method, PAW).  

Dotais formālisms ir iekļauts VASP programmatūras 

kodā.  

Šajā formālismā 3D kristālam daudzkārtēji tiek risināts 

Kona-Šema (Kohn-Sham) vienādojums (viens no 

Šrēdingera vienādojuma kvantu ķīmijas tuvinājumiem 

kristāliskām sistēmām), un iterāciju ceļā tiek minimizēta 

enerģija attiecībā pret atomu pozīcijām paplašinātā 

šūnā.  

Visi atomi tika uzdoti ar pseidopotenciāliem.  



 

 

 

  

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

N vakances N vakances 

Lai pazeminātu aprēķināšanas piepūles, tika aplūkots defektu simetrisks 

divpusējs izvietojums.  

Tika apskatītas 22 un 33 izmēra paplašinātas šūnas  

2х2 paplašināta šūna 3х3 paplašināta šūna 



- - 

- 
Sistēma bez vakancēm 

(relaks.) –  

– vakances atomi (relaks.) –  

– Sistēma ar vakancēm 

Diferenciālais elektronu 

lādiņu  blīvums: 



Šķērsgriezums ┴ (001) virsmai, 2х2 superšūna 

Diferenciālais elektronu lādiņu blīvums 

N vakances U vakances 



Šķērsgriezums ┴ (001) virsmai, 2х2 superšūna 

Diferenciālais elektronu lādiņu blīvums 

N vakances U vakances 



Šķērsgriezums ┴ (001) virsmai, 2х2 superšūna 

Diferenciālais elektronu lādiņu blīvums 

U vakances 

5 slaņi 
U vakances 

7 slaņi 



Diferenciālais elektronu lādiņu blīvums 

N vakances 

5 slaņi,  

 

2x2 VS 3x3 

superšūna 



Vakances veidošanās enerģija  

 UNU/NUN 2
2

1
EEEE atomdefform 

UNU/NUN EEEE atomdefform 



Vakances veidošanās enerģija  



2x2 vs 3x3 superšūnas 

U virsmas vakance  



Kopsavilkums 

Tika iegūti rezultāti U un N vakancēm (vakanču formēšanas 

enerģijas, informācija par virsmas rekonstrukciju utt.). 

 

Tika novērtēts superšūnu izmērs un “slab” biezums, kas ļauj 

uzskatīt vakances par vāji mijiedarbojošām. Turpmākajiem 

pētījumiem par O iekļaušanu un iekšējo difūziju ir 

nepieciešamas 3x3 superšūnas, kā arī vēlams 7-slāņu “slab” 

biezums.  

 

Iegūtie rezultāti tiks pielietoti turpmākajos pētījumos, modelējot 

O mijiedarbību ar vakancēm un iekšējo difūziju.  



Pateicības 

Darba autors ir pateicīgs Robertam Evarestovam, 

Jurijam Mastrikovam, Vjačeslavam Kaščejevam, 

Sergejam Piskunovam un Aleksejam Kuzminam par 

vērtīgām rekomendācijām un auglīgām diskusijām 

darba sagatavošanas laikā.  

Aprēķini ir veikti, izmantojot VASP kodu, instalētu 

paralēlā režīmā uz LASC superdatora (Latvian Super 

Cluster, http://www.cfi.lu.lv/lasc). 

     

Šo darbu atbalstīja 

ESF projekts  

No. 2009/0216/1DP/1.1.1.2.0/09/APIA/VIAA/044 
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Paldies par 

uzmanību! 


