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Motivacija

Urana mononitrids ir daudzsoloss materials
jaunajiem IV paaudzes kodolu reaktoriem.

Nitridiem piemit

- augstaka termiska vaditspéja

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

- laba Skidiba slapekiskabé (degvielas
parstradasanas gadijuma)




Problema un petjjuma merki

UN reaktoriem sintezétajos paraugos Iir ieveérojams
daudzums skabekla (O) piemaisijumu, kuri batiski
letekmé degvielas Tpasibas.

Tapéc ir nepiecieSams izprast

- O adsorbcijas procesu uz UN virsmas,

- defektu veidosanos uz UN virsmas,

- skabekla mijiedarbibu ar izveidojamam vakancém

- turpmako urana nitrida oksidésanos, ieskaitot skabek|a
difGziju uz kristalu
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6) Skabekla diftzija un Dotais referats, tiek
“dinamiska” ieklausana gatavota publikacija
vakancés uz UN (001)

Dotaja bridi més veicam
7) UN (110) virsma, UN(001)/(110) aprékinus. Materials tiks
virsmu termodimaniskais prezentéts FMNT-2011

salidzinajums o _
Dotaja bridi més veicam

aprekinus. Materials tiks
prezentéts EMRS Spring
Meeting - 2011

8) Spin-orbitalas mijiedarbibas
uzskaite UN (001) virsmai

Dotaja bridi més veicam

9) Procesi graudu robezas aprékinus



|zmantotas metodes

Tika izmantota kvantu kKimijas plakano vilnu metode
(projector augmented-wave method, PAW).

Dotais formalisms ir ieklauts VASP programmattras
koda.

Saja formalisma 3D kristalam daudzkartéji 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 paplasinata
suna.

Visi atomi tika uzdoti ar pseidopotencialiem.



Platnes (slab) modelis (5 slani)

Slab E . Bulk S5E, L,




Supersunas: UN (001) virsmas ar ieklauto O

2x2 paplasinata suna 3x3 paplasinata suna



Virsmas
difazija (7

slanu slab)

The calculated binding energy

From hollow position to U (way 2)

Number of layers: | 5 7
1 O UN
Eiing — = ( UN | D uivler _ EO/ ) atop h.p. 721 | 6.89
2 1/4 of distance h.p.-U 723 | 7.24
From U to N (way 1) 1/2 of distance h.p.-U 7.32 | 7.33
Number of layers: | 5 7 | fixed spin, 5 3/4 of distance h.p.-U 7.45 | 7.45
| atop U 7.5717.50 |  6.9[%] atop U 7.57 | 7.50
1/4 Ofd?Stance U-N | 7.39 | 7.39 From hollow pOSitiOn to N (Way 3)
1/2 of distance U-N | 6.97 | 6.98 .
, Number of layers: 5 7
3/4 of distance U-N | 5.91 | 5.93 —
atop h.p. 7.21 | 6.89
atop N 552|523 5.0[*] Ud of di TN c o1 1665
[*] Yu.F. Zhukovskii, D. Bocharov, E.A. Kotomimn, R.A. : 0 _}Stance -P-- - -
Evarestov, and A.V. Bandura, First principles calculations 1/2 of distance h.p.-N 5.92 16.35
of oxygen adsorption on the UN(001) surface. - Surf. Sci., 3/4 of distance h.p.-N 554 | 557
2009, 603, p. 50-53. atop N 5521523




O atoms virs U atomam blakus N vakancel

Energétiskais izdevigums:
-2.00 eV per O 2x2 supersunai (7 layers)
-1.94 eV per O 3x3 supersunai (7 layers)
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Kopsavilkums

-Més demonstréjam lielu skabekla kustigumu
gar virsmu, kas ir saistita ar salidzinosi zemam
migracijas barjeram (~0.5 eV).

- Més paradam, ka skabekla inkorporésana uz
N vakanci no sakotnéjas pozicijas virs blakus U
atomam var notikt spontani

Sie rezultati izskaidro UN atro oksidaciju gaisa.



Nakamie soli

6) Skabekla difGzija un
“dinamiska” ieklausana
vakancés uz UN (001)

/) UN (110) virsma, UN(001)/(110)

virsmu termodimaniskais
salidzinajums

8) Spin-orbitalas mijiedarbibas
uzskaite UN (001) virsmali

9) Procesi graudu robezas

Dotais referats, tiek
gatavota publikacija

Dotaja bridi més veicam
aprekinus. Materials tiks
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Dotaja bridi més veicam
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Aprekini ir veikti, izmantojot VASP kodu, instaletu
paralela rezima uz LASC superdatora (Latvian Super
Cluster, http://www.cfi.lu.lv/lasc).
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