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  دهیچک
بـه دلیـل سـطح مقطـع جـذب پـایین بـراي  Zr- 1%Nbمـواد دارنـد. آلیـاژ  هاي بلوري نقش بسیار مؤثري در استحکام و خواص مکـانیکینقیصه
اي دارد. این آلیاژ هاي حرارتی، مقاومت در برابر خوردگی در آب، و همچنین خواص مکانیکی مناسب، کاربرد وسیعی در راکتورهاي هستهنوترون

تابعی چگـالی  ۀین پژوهش ما با استفاده از محاسبات ابتدا به ساکن نظری. در ادارد HCPهاي کم نیوبیوم، ساختار در دماهاي پایین و به ازاي غلظت
نشـین در  -بـین -جـاي و خـود -اي ماننـد تهـیهاي نقطهو همچنین استفاده از پتانسیل بین اتمی در دینامیک مولکولی، به بررسی خواص نقیصه

اند و نتایج توافق خوبی بـا تجربـه دارد. نشین محاسبه شده -بین -دجاي و خو -ایم. انرژي و حجم تشکیل تهیساختار زیرکونیوم خالص پرداخته
کنش بـین دهند. همچنین بـرهمخالص نشان نمی Zrاند و نتایج تفاوت چندانی با مورد نیز به دست آمده Zr- 1%Nbهاي فوق در مورد آلیاژ کمیت
هاي متفـاوت نشـان داده شـده کـه فقـط وتـایی بـراي پیکربنـديجاي د -هاي تهیانرژي پیوندي خوشه ۀجاي بررسی شده و با محاسب -دو تهی
جاي در صفحه قاعده نیـز  -جایی یک تهیها در همسایگی اول قرار داشته باشند. در نهایت انرژي جابهجاي -هایی پایدارند که در آنها تهیخوشه

 محاسبه شد که توافق خوبی با مقدار تجربی دارد.

 
  

  یمولکول کینامید ،یچگال یتابع یۀنظر ،يبلور ۀصینق وم،یوبین -ومیرکونیز اژیآل ،ياور هستهتراک هاي کلیدي:واژه
  

  مقدمه .1
ترین اجزاي راکتور است که درون غلاف سوخت یکی از مهم

قلب راکتور قـرار دارد. بـه دلیـل سـطح مقطـع پـایین جـذب 
نوترون، سختی زیاد، شکل پذیري مناسب و مقاومت در برابـر 

کنند غلاف را از آلیاژهاي زیرکونیومی تهیه میخوردگی، مواد 

]. ایمنی و کنترل راکتـور و قطعـات آن یـک نیـاز مبـرم در 1[
طراحی راکتورها است. تحول میکروساختاري در ساختار یک 

تحت تابش تا حد زیادي وابسته به خصوصیات آن مـاده  ةماد
ها درون آن اسـت کـه ایـن موضـوع جایی نقیصهجابه ةو نحو

اند کیفیت ماده مورد نظر را از لحـاظ خـواص مکـانیکی تومی
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  مربوط به ساختار زیرکونیوم خالص در دماهاي پایین. HCP ۀ(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) شبک .1شکل 

  
دو تــا از  2نشــین -بــین -و خــود 1جــاي -نشــان دهــد. تهــی

انــرژي هــاي  ۀاي هســتند. مطالعــهاي نقطــهتــرین نقیصــهمهم
 ةنشـین و همچنـین نحـو -بِـین -و خـودجاي  -تشکیل تهی

ــی ــول ته ــاختار  -تح ــاي در س ــات  Zrج ــد اطلاع ــی توان م
ارزشمندي را در مورد تحول خـواص مکـانیکی ایـن فلـز در 

  اختیار قرار دهد. 
 -زیرکونیوم داراي سه ساختار بلـوري اصـلی اسـت: فـاز

گراد، کـه سـاختار درجه سانتی 860تر از آلفا در دماهاي پایین
HCP درجـه  860بتا در دماهاي بالاتر از  -فاز)؛ 1(شکل  دارد
 -2امگـا [ -فـاز. همچنـین، دارد BCCگراد، که ساختار سانتی

ة و شمار mmm/6P]، که ساختار شش گوشه با گروه فضایی 3
گیگا پاسـکال از فـاز  7تا  2، مستقیماً با اعمال فشار دارد 191

هاي پـایین تبه ازاي غلظ Zr- 1%Nbآلیاژ شود.آلفا حاصل می
گراد، درجه سانتی 860درصد) و دماي کمتر از  20نیوبیوم (تا 

  .دارد HCPساختار 
  و Zrدر فاز اول این پـژوهش، ابتـدا بـه بررسـی سـاختار 

Zr- 1%Nb ۀدر دماهــاي پــایین پرداختــه و پارامترهــاي شــبک 
انـرژي  ۀتعادلی را براي آنها محاسبه می کنیم. سپس به محاسب

 نشـین، و زوج فرنکـل -بِـین -جاي، خود -هاي تشکیل تهی
 -هـاي تشـکیل تهـیبعد، حجم ۀخواهیم پرداخت و در مرحل

نشین را به دسـت خـواهیم آورد. در فـاز  -بین -جاي و خود
هاي متشکل از دو هاي پیوندي خوشهدوم این پژوهش، انرژي

و از  کردههاي مختلف محاسبه جاي را در ترکیب بندي -تهی
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Vacancy 

 .2 Self-interstitial 

هاي پایـدار را تعیـین خـواهیم کـرد. در هآنجا سـاختار خوشـ
جـاي در درون یـک  -تحـول تهـی ةنهایت، به بررسـی نحـو

پـردازیم کـه از اینجـا اتمی زیرکونیم خالص می -36ابرسلول 
جاي در ایـن سـاختار نیـز بـه  -مقدار انرژي جابه جایی تهی

  دست خواهد آمد.
  
  هاي محاسباتیروش. 2

ن مقاله مبتنی بر روش ابتدا محاسبات انجام شده در فاز اول ای
  ] و حــل خــود ســازگار4بــه ســاکن نظریــه تــابعی چگــالی [

افـزاري ] بـا بـه کـارگیري بسـته نرم5شـم [ -معادلات کوهن
Quantum- Espresso ]6 است. در انجام محاسبات از تقریب [

 -] و همچنین شـبه پتانسـیل نـرمPBE ]7یافته گرادیان تعمیم
هاي همگرایـی بـراي انـرژي زمونپایسته استفاده شده است. آ

قطع تابع موج و همچنین تعداد نقـاط مـش در فضـاي وارون 
براي ساختار زیرکونیوم خالص بدون نقیصه و با نقیصه انجـام 
شد که مقدار انرژي قطع و تعداد نقاط مـش در فضـاي وارون 

 4×4×4و  3×3×3، 2×2×2هـاي براي سلول واحد و ابرسلول
 4×4×2و  60، 4×4×3و  50، 6×6×4و  50به ترتیب برابر بـا 

  به دست آمد. 4×4×2و  60و 
سازي اتمی با همچنین محاسبات انجام شده از طریق شبیه

 ] انجام شـده اسـت.LAMMPS ]8افزاري استفاده از بسته نرم
 4ADPو  3FSدر ایــن مــورد از دو نــوع پتانســیل بــین اتمــی 

است که  يدیجد لیپتانس ADP لیکه پتانساستفاده شده است 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .3 Finnis-Sinclair 

 .4 Angular-Dependent Potential 
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   Zr- 1%Nbزیرکونیوم خالص و آلیاژ  ۀهاي شبکثابت .1جدول 
a/c c a   

Pure- Zr 

 
590/1  143/5  234/3  DFT- PBE 

598/1 168/5 234/3  MD- #3 

609/1  173/5  215/3 MD- ADP  
593/1  150/5 233/3  Exp. [10]  

Zr- 1%Nb 

597/1  162/5  232/3  DFT- PBE 

607/1  164/5  213/3  MD- ADP 
  

  
 اژیـآل نیا يهایژگیو و رودیبه کار م Zr- 1%Nb اژیآل يبرا
هاي موجـود در ]. تعداد اتم9کند [بینی میبه درستی پیش را

و این تعـداد بـراي ابرسـلول  96سلول واحد براي این آلیاژ 
هـاي موجـود در تعداد اتم است. همچنین 768برابر  2×2×2

ــلول  ــک ابرس ــبات دینامی ــراي محاس ــالص ب ــوم خ زیرکونی
  در نظر گرفته شده است. 768مولکولی نیز 

  
  نتایج و بحث. 3

در فاز اول این محاسبات، ابتدا ساختار هندسی به طور کامل 
انـد. نتـایج بهینه شـده و پارامترهـاي شـبکه بـه دسـت آمده

هاي شبکه براي ساختار زیرکونیـوم خـالص پارامترهاي ثابت
  اند. آمده 1 در جدول Zr- 1%Nbو آلیاژ 

شود، نتـایج محاسـبات ملاحظه می 1که از جدول  چنان
DFT  همخوانی بسیار خوبی با تجربه دارند. نتایج حاصـل از

هاي بین اتمی نیز کمابیش به تجربه نزدیک کاربست پتانسیل
هستند و لذا ما محاسبات ابرسلولی را با به کارگیري پتانسیل 

ADP بعد محاسبات جهـت  ۀدر مرحل واهیم داد.نیز انجام خ
بِـین  -جـاي و خـود -تهی تعیین مقادیر انرژي هاي تشکیل

که مقـدار  نشین انجام گرفت. در این مرحله، با توجه به این
هاي موجود در آن) ابرسلول (تعداد اتمة ها به اندازاین انرژي

 3×3×3اتم)،  16(شامل  2×2×2بستگی دارند، سه ابر سلول 
اتم) در نظر گرفته شده  128(شامل  4×4×4 اتم) و 54ل (شام

  ها انجام شد.و محاسبات براي این ابرسلول

نشین و  -بیِن -جاي و خود -انرژي و آنتالپی تشکیل یک تهی
همچنین حجـم تشـکیل آنهـا بـراي یـک دسـتگاه بلـوري در 

  ]:3شوند [هاي زیر تعیین میفشارهاي مختلف از رابطه

)1(         ; ; ,f
V

N
E P E N P E N P

N


  

11  

)2(         ; ; ,f
SI

N
E P E N P E N P

N


  

11  
که در آن  f

VE P  و f
SIE P هاي تشـکیل به ترتیب انرژي

نشـین و  -بـین -جـاي و خـود -تهی ;E N P1  انـرژي
دستگاه با یک اتم اضافی یا یک اتم کمتر هسـتند و همچنـین 

( ; )E N P  انرژي دستگاه بدون نقـص اسـت. انـرژي تشـکیل
جـاي و  -هـاي تشـکیل تهـیزوج فرنکل برابر مجموع انرژي

  نشین است. یعنی: -بین -خود
)3(       . f f f

Fr V SIE P E P E P  
 -جـاي و خـود -همچنین حجم هاي تشکیل نیز بـراي تهـی

  آیند:نشین از روابط زیر به دست می -بین

)4(         ; ; ,f
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
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)5(         ; ; .f
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N


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11  
  

)که در آن  ) f
V P  و( ) f

SI P تشـکیل  هـايبه ترتیب حجم
هسـتند و  نشـین -بـین -جـاي و خـود -تهی ;V N P1 

دستگاهی بـا یـک اتـم اضـافه/ کـم اسـت و همچنـین حجم 
( ; )V N P :ًانرژي دستگاه کامل است و نهایتا  
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  .HCP(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) هشت جایگاه ممکن بین نشینی در ساختار زیرکونیوم  .2شکل 

  
 و حجـم تشـکیل نسـبت بـه eVانرژي و حجم تشکیل براي زیرکونیوم خالص. انـرژي تشـکیل بـر حسـب . 2لجدو . .a u  بـراي  3164/0

 و DFTمحاسبات  . .a u    اند.ابرسلول در نظر گرفته شده ةوابسته به انداز MDبراي محاسبات   155/0 3
  هاتعداد اتم f

VE P  f
SIE P  f

FrE P ( ) f
V P  ( ) f

SI P 
DFT  

2  43/0  80/279  23/280  Ω04/0   Ω00/1 - 

16  18/2  32/3 50/5 Ω59/0  Ω22/0  

54 98/1 11/3 09/5 Ω57/0  Ω19/0  

128 93/1 02/3 95/4 Ω60/0  Ω20/0  

MD (768 atoms)  
#3 76/1  63/3  39/5  Ω69/0   Ω04/0   

ADP 79/1  09/4  88/5  Ω68/0   Ω50/0   
   11 [Ω16/0[   Ω95/0] 11[    84/2] 12[  86/1] 12[  کارهاي دیگران

  
)6(        ,  f f f

V V VH P E P P P  
)7(       .  f f f

SI SI SIH P E P P P  
که در آن  f

VH P  و f
SIH P جاي و  -آنتالپی تشکیل تهی

که محاسـبات  نشین دستگاه است. با توجه به این -بین -خود
شوند تفـاوتی میـان انـرژي و آنتـالپی در فشار صفر انجام می

  تشکیل نخواهد بود.
 -بِـین -خـود ۀحضور نقیصـمختلف براي  هشت جایگاه

  آمده است: 2تواند وجود داشته باشد که در شکل نشین می
هـاي فـوق تنهـا بـه در این پژوهش، از بـین تمـام جایگاه

ایم. نشین در جایگاه هشت وجهی پرداخته -بیِن -بررسی خود
هاي تشکیل به ها و حجمها و آنتالپینتایج حاصل براي انرژي

اند. نشـان داده شـده 2هاي مختلـف در جـدول ازاي ابرسلول
ابرسـلول از مقـادیر  ةدازشود، با افزایش انچنانکه ملاحظه می

هاي تشکیل کاسته شـده و هاي تشکیل و حجمتغییرات انرژي

کنند. بـه عنـوان مثـال بـراي به سمت مقدار مشخصی میل می
 -الکتـرون 43/0جـاي  -انرژي تشکیل تهـی ی،ساختار دو اتم

 -الکتـرون 8/279نشـین  -بـین -ولت و انرژي تشـکیل خـود
ها باید مقادیر این کمیتولت به دست آمده است در حالی که 

ولت شوند. همچنـین  -الکترون 84/2و  86/1به ترتیب حدود 
نشین به ترتیب برابـر  -بین -جاي و خود -حجم تشکیل تهی

04/0  و0/1- اند که با براي ساختار دو اتمی محاسبه شده
یادي دارنـد. ز ۀفاصل 16/0و  95/0مقدار واقعی آنها یعنی 

کوچـک بـودن سـلول ر، یـن مقـادیعلت تفاوت فـاحش در ا
تـر اثر نیروهاي بین اتمی بزرگ ةزیرا محدود ت؛سازي اسشبیه

بـه دلیـل کـه،  در حـالی .هاي ساختار دو اتمی اسـتاز اندازه
  این اختلاف بسیار کمتر است. ،اتمی 128سلول بزرگ بودن 

 -جاي و خـود -هاي تشکیل تهی، رفتار انرژي3در شکل 
  ان داده شده ــهاي ابرسلول نشنسبت به تعداد اتم نشین -بیِن
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    هاي موجود در ابر سلول.نشین نسبت به تعداد اتم -بین -جاي و خود -هاي تشکیل تهی(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) تغییر انرژي. 3شکل 

  
و حجـم تشـکیل  eV. انرژي تشکیل بـر حسـب Zr- 1%Nbلی و براي آلیاژ انرژي و حجم تشکیل محاسبه شده از روش دینامیک مولکو .3جدول 

) نسبت به   . .)a u    اند.در نظر گرفته شده 3155/0
( ) f

SI P ( ) f
V P f

FrE P  f
SIE P f

VE P   
Zr- 1%Nb 

Ω 30/0 Ω 85/0 81/5  36/3  45/2  ADP  
  

هاي تشکیل به شدت شود که مقدار انرژيملاحظه میاست. 
سـازي شـده هاي حاضر در درون ابرسلول شبیهبه تعداد اتم

یابند از میـزان ها افزایش میبستگی دارند و هر چه تعداد اتم
شـود. علـت ایـن موضـوع ایـن انرژي تشکیل نیز کاسته می

که حضور یک نقیصه درون دستگاه، میدان کرّنشی کـه ست ا
ــا  ــد می 2rب ــت را تولی ــب اس ــد [متناس ــابراین 13کن ]. بن

هـا در ابرسـلول) کوچک (تعـداد کـم اتم ةدستگاهی با انداز
بسیار تحت تأثیر حضور نقیصه قـرار خواهـد گرفـت. بایـد 

ترتیـب مقـادیر  هبـ 3و  2هاي در جدول Ωتوجه داشت که 
دارد  MD و DFTواحد اتمی را براي محاسبات  155و  164

مقدار حجم به ازاي یک اتم در یک سلول واحـد که متوسط 
    اند.ها به آن مقیاس شدهاست و تمام حجم

ــه انرژي 3در جــدول  ــایج محاســبات مربــوط ب هــاي نت
. انـدآمده Zr- 1%Nbآلیـاژ هاي تشکیل براي تشکیل و حجم

ــه می چنانکــه ــن کمیتملاحظ ــایج ای ــاوت شــود، نت ــا تف ه
  چشمگیري با نتایج بلور زیرکونیوم خالص ندارند. 

هـاي در فاز دوم محاسبات، با توجـه بـه بررسـی انرژي
هـا کـه در بخـش قبـل مـورد جاي -تشکیل مربوط به تهـی

خوشـه شـدن  ةبررسی قرار گرفتند اکنـون بـه بررسـی نحـو
وتایی و پایـداري ایـن هاي دها به صورت خوشهجاي -تهی

پردازیم. بـا توجـه ها در ساختار زیرکونیوم خالص میخوشه
ها به جاي -خواهیم بررسی کنیم که رفتار تهیمی 4به شکل 

هاي مختلـف در ایـن سـاختار چگونـه بنديصورت ترکیب
است. بر این اساس مفهوم انرژي پیوندي مربوط بـه خوشـه 

جـاي  -کیل دو تهـیهاي تشرا به صورت تفاوت بین انرژي
کنیم دوتـایی تعریـف مـی ۀمجزا و انرژي تشکیل یک خوش

]14:[  

)8(         
   .

b f fE V E V E V E V
E V E bulk

  
 

2 1 2 1
2

2 2  

کــه در آن  E V1 ، E V2  و E bulk  بــه ترتیــب انــرژي
جـاي و  -جـاي، دو تهـی -سازي بـا یـک تهـیسلول شبیه

  تگاه کامل هستند. دس
مثبت به دست آید  )8( ۀاگر مقدار انرژي بستگی از رابط

ها بـه صـورت جاي -کنش بین تهیبه این معناست که برهم
جاي پایدار خواهـد بـود. بـر  -جاذبه بوده و آن خوشه تهی

این اساس براي ساختار زیرکونیوم پنج نوع خوشـه دوتـایی 
شـده اسـت و  در نظـر گرفتـه 4جاي بر اساس شکل  -تهی

هاي تابعی چگالی نتایج انرژي بستگی حاصل از طریق روش
اند. از نتـایج نشان داده شـده 4و دینامیک مولکولی در شکل 

تـوان تـابعی چگـالی می ۀمحاسبات انجام شده توسط نظریـ
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جـاي اول  -جـاي. تهـی -بین دو تهـی ۀاصلجاي دوتایی با تغییر ف -تغییر انرژي بستگی خوشه تهی ة(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نحو .4شکل 

)1Vهاي جاي دوم در یکی از مکان -قرار داده شده و تهی أ) در مبدe -a شود.قرار داده می  
  

  
یعنـی در  Xجـاي در راسـتاي  -زیرکونیوم کـه در اینجـا تهـی HCPجاي درون ساختار  -(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) جابه جایی تهی .5شکل 
  کرده است. قاعده حرکت ۀصفح

  
اي جـاي هـاي خوشـه -ملاحظه کرد که انرژي بسـتگی تهـی

تنها داراي مقـادیر مثبـت و یعنـی  bو  aهاي دوتایی در مکان
ها زمانی جاي -پایدارند. این مطلب بدان معناست که تنها تهی

گیرنـد ها نسبت به یکدیگر قـرار میترین فاصلهکه در نزدیک
 -اي با دو تهیو تولید خوشهتوانند یکدیگر را جذب کرده می

هاي بعـدي صـحیح جاي کنند و این مطلب بـراي همسـایگی
نیست. این محاسبات از طریـق روش دینامیـک مولکـولی بـا 

ــیل ــود (پتانس ــی موج ــین اتم ــام ADPو  3#هاي ب ــز انج ) نی
نتایج با نتایج تابعی چگالی متفاوت بوده  3#پذیرفت. در مورد 

 -هـاي تهـیکنشسـیل برهمو بدین معنی اسـت کـه ایـن پتان
کنـد ها درون ساختار زیرکونیوم را به خوبی توصیف نمیجاي

نتایج همانند نتایج تـابعی  ADPاما در مورد پتانسیل بین اتمی 
توان پـی بـرد کـه چگالی به دست آمده است. از اینجا نیز می

هـاي مربـوط بـه بینـی کمیتاستفاده از ایـن پتانسـیل در پیش
  تواند مورد اطمینان باشد.ها میايج -خوشه شدن تهی

جاي در  -تحول تهی ةدر بخش انتهایی نیز به بررسی نحو
پردازیم. بر اساس تعریـف ارائـه ساختار زیرکونیوم خالص می

ــده [ ــه15ش ــی جاب ــد اتم ــی] فراین ــامل  -جایی ته ــاي، ش ج
جایی یک اتم و پریدن آن از جاي خود بـه جـاي خـالی جابه

جـاي در محـل خـود خواهـد  -هیمجاورش است که تولید ت
هـا تواند با ارتعاش گرمایی اتم) که این پرش می5کرد (شکل 

تولید شود. بر اساس این تعریـف محاسـبات از طریـق روش 
NEB1

جاي در  -جایی تهی] براي یافتن میزان انرژي جابه16[ 5
انجام شد. براي ایـن منظـور ابـر سـلول  Zr- HCPدر ساختار 

اتـم اسـت در نظـر  36ا کـه شـامل از این سـاختار ر 3×3×2
جایی تصویر بـراي کـل مسـیر جابـه 9گرفتیم. همچنین تعداد 
6یدنوبر انتخاب شد و از روش

سـازي تصـاویر در براي بهینه 2
 Å/eV 01/0مسیر استفاده شد. خطـاي موجـود در محاسـبات 

  است.
3جایی در صفحه قاعـدهمربوط به جابه ۀنتیج

 6در شـکل  7
 -جایی تهیمقدار تجربی مربوط به جابه نشان داده شده است.

  eV 58/0جاي در درون صفحۀ قاعدة شـش ضـلعی برابـر بـا 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Nudge Elastic Band 
 .2 Broyden 
 .3 Basal plane 
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  .XY ۀبه درون صفح أجاي از مبد -جایی لازم براي حرکت تهی(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) انرژي جابه. 6شکل 

  
محاسبه شده در این قسمت  ۀ] که نتیج17گزارش شده است [

eV 35/0 ۀم به ذکـر اسـت کـه علـت تفـاوت نتیجـاست. لاز 
محاسبه شده و مقدار تجربی به دلیل وابسـتگی شـدید انـرژي 

کـه  ابرسلول است. یعنی با توجه بـه ایـن ةجایی به اندازجابه
تواند تا چند انگسـتروم اطـراف آن جاي می -حضور یک تهی

ابرسلول نقاط دور از  ةرا تحت تأثیر قرار دهد، با افزایش انداز
جاي دیگر تحت تأثیر آن نخواهند بـود ومقـدار انـرژي  -تهی
بینی خواهد شد. در اینجـا بـه دلیـل جایی به درستی پیشجابه

اتم اسـتفاده  35محاسباتی از ابرسلولی با  ۀافزایش فراوان هزین
شـود. بایـد هاي قابل قبـولی میشده است که منجر به جواب

 15ر سـلول هاي موجود دتوجه داشت که زمانی که تعداد اتم
  ولت به دست آوردیم. -الکترون 1/2بود، مقدار این انرژي را 

 أجاي از مبد -جایی تهیدر جابهش مسیر واکن 6در شکل 
به مکان جانبی آن نشان داده شده اسـت. چنـان کـه ملاحظـه 

یـک تصـویر در مسـیر  ةشود، هر کدام از نقاط نشان دهندمی
. دارنـد Zrهـاي مواکنش است و هر کدام یک پیکربندي از ات
هاي اولیه، نهـایی، و در این شکل، تصاویر مربوط به پیکربندي

زینی نشان داده شده است. چنان کـه در شـکل ملاحظـه  ۀنقط
شود، سطح انرژي پیکربندي اولیه و نهایی بسیار نزدیک بـه می

هم است. در واقع این دو پیکربندي معادل هم هستند و نبایـد 
ــــرژي آ ــــطح ان ــــاوتی در س ــــتهتف ــــود داش ــــا وج نه

کـافی  ةکه ابرسلول بـه انـداز آن استباشد. علت این تفاوت 
از  NEBبزرگ در نظر گرفتـه نشـده اسـت. بـراي محاسـبات 

استفاده شده است و در نتیجه  (CI) هروش تصویر صعود کنند
  بیشتر است. یزین ۀتعداد تصاویر در نزدیکی نقط

  

  گیري. نتیجه4
به طور کامل بهینـه شـده و  Zr- HPCدر این مطالعه، ساختار 

آن به دست آمد. سپس انرژي و حجم تشکیل  ۀهاي شبکثابت
نشین محاسبه شدند. آنتالپی تشکیل  -بین -جاي و خود -تهی

را نیز مورد بررسی قرار دادیم. نتایج محاسـبه شـده بـا نتـایج 
تجربی توافق خوبی نشان داد. این محاسـبات در مـورد آلیـاژ 

Zr- 1%Nb ار گرفته شد و بررسی نتایج حاصل نشـان نیز به ک
هاي چندانی بین نتایج زیرکونیوم خالص و ایـن داد که تفاوت

جاي مورد  -کنش بین دو تهیآلیاژ وجود ندارد. همچنین برهم
جـاي  -هاي تهـیبررسی قرار گرفته و انرژي پیوندي خوشـه

هاي مختلف محاسبه شده و ملاحظه دوتایی به ازاي پیکربندي
هایی کـه تنهـا در همسـایگی اول یکـدیگر جاي -تهیشد که 

 -تحول تهی ةتوانند پایدار باشند. در نهایت نحوقرار دارند می
زیرکونیوم خالص مورد بررسی قـرار گرفـت و  ۀجاي در شبک

قاعـده بـه دسـت آمـد کـه  ۀجایی در صفحمقدار انرژي جابه
  توافق خوبی با تجربه دارد.
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