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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 (001) 
virsma

[2] Atomāra skābekļa 
adsorbcija uz UN (001)

Mēs pakāpeniski ieguvām informāciju par procesiem UN



[3] Molekulāra skābekļa 

adsorbcija UN (001)

[4] Defekti uz UN (001) 
virsmas

Kas ir izdarīts, kur mēs esam?

[5] Skābekļa iekļaušana 
vakancēs uz UN (001) 

(“statiskais” variants –
skābeklis no aprēķina 
sakumā atrodas vakancē)



6) Skābekļa difūzija un 
“dinamiskā” iekļaušana 
vakancēs uz UN (001)

Dotajā brīdī mēs veicam 
aprēķinus. Materiāls tiks 
prezentēts FMNT-2011

Kas ir izdarīts, kur mēs esam?
Dotais referāts, tiek 
gatavota publikācija

Dotajā brīdī mēs veicam 
aprēķinus. Materiāls tiks 
prezentēts EMRS Spring
Meeting - 2011

7) UN (110) virsma, UN(001)/(110) 
virsmu termodimaniskais
salīdzinājums

8) Spin-orbitālas mijiedarbības 
uzskaite UN (001) virsmai

9) Procesi graudu robežas
Dotajā brīdī mēs veicam 
aprēķinus



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. 



Plātnes (slab) modelis (5 slāņi) 



Superšunas: UN (001) virsmas ar iekļauto O

2х2 paplašināta šūna 3х3 paplašināta šūna



The calculated binding energy

Virsmas 
difūzija (7 

slāņu slab)



O atoms virs U atomam blakus N vakancei

Enerģētiskais izdevīgums: 
-2.00 eV per O 2x2 superšūnai (7 layers)
-1.94 eV per O 3x3 superšūnai (7 layers)





O atoms virs U atomam: ECHD



Kopsavilkums

-Mēs demonstrējam lielu skābekļa kustīgumu 
gar virsmu, kas ir saistīta ar salīdzinoši zemām 
migrācijas barjerām (~0.5 eV).

- Mēs parādam, ka skābekļa inkorporēšana uz 
N vakanci no sākotnējas pozīcijas virs blakus U 
atomam var notikt spontāni

Šie rezultāti izskaidro UN ātro oksidāciju gaisā.



6) Skābekļa difūzija un 
“dinamiskā” iekļaušana 
vakancēs uz UN (001)

Dotajā brīdī mēs veicam 
aprēķinus. Materiāls tiks 
prezentēts FMNT-2011

Nakamie soļi
Dotais referāts, tiek 
gatavota publikācija

Dotajā brīdī mēs veicam 
aprēķinus. Materiāls tiks 
prezentēts EMRS Spring
Meeting - 2011

7) UN (110) virsma, UN(001)/(110) 
virsmu termodimaniskais
salīdzinājums

8) Spin-orbitālas mijiedarbības 
uzskaite UN (001) virsmai

9) Procesi graudu robežas
Dotajā brīdī mēs veicam 
aprēķinus



Pateicības

Darba autors ir pateicīgs Robertam Evarestovam, 
Aleksejam Kuzminam, Jurijam Mastrikovam, 
Vjačeslavam Kaščejevam, Sergejam Piskunovam, 
Aleksejam Gopejenko un 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).

http://www.cfi.lu.lv/lasc



