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 (  1401 /07 /11 :؛ دريافت نسخة نهايي 1401  /03 /02 :)دريافت مقاله

 ده:يچک
مورد  يجايتهو  نشينبين ژن يشده است. به طور خاص اثر اکس يوم بررسياوران اکسيددي يحرارتبر رسانش اي نقطه هاي صهين مطالعه اثر نقي در ا

UO2هاي  ابرسلول   يوم برا ياوران  اکسيددي  يرسانش حرارت  ،ب زمان واهلشي ترابرد فونون بولتزمن با استفاده از تقر  ةمعادلتوجه بوده است. با حل  
 

،
/UO2 0 25+

و 
/UO −2 0 25

را به طرز    يرسانش حرارت  ،ومياوران  اکسيد دي   ةشبکساختار  در  اي  صه يافزودن هر نقج نشان دادند که  ي به دست آمده است. نتا
ابرسلول    ي رات رسانش حرارتييج نشان دادند که تغي ن نتايهمچن   دهد.مي   کاهش   ي ريچشمگ

/UO2 0 25−
ار  ي بس    ،ني کلو  1000تا    300  ييدماة  بازدر    

آن    کمتر از
/UO2 0 25+

 . است
صهي، نقيفونون نيانگيمسافت آزاد م، يفونون بولتزمن، رسانش حرارت ةمعادلوم، ياوران اکسيددي هاي كليدي:واژه

 . مقدمه1

که  سال سوخت  يترمتداولوم  ياوران  اکسيدديهاست  ن 

توسط    15است.  اي  هسته  ي راکتورها جهان  کل  برق  درصد 

ها د بتواند ساليشود. سوخت بامي  ديتولاي  هسته  يراکتورها

مختلف کار کند. هاي  از تابش  يمتنوع ناشهاي  ب ي در برابر آس

دل حيبه  نقش  درک    ياتيل  راکتور  در  هاي  سازوکارسوخت 

ن  يبرخوردار است. در ااي  ژهي ت وي در سوخت از اهم  يحرارت

حرارتايم رسانش  تعي تريديکل  ين  در  پارامتر  توزيين  ع  ين 

نه با  ين زميدر ا  يشگاهيکه مطالعات آزما  نيل ايدماست. به دل

نظريمحدود مطالعات  است،  همراه  بالا  يت  ارزش   يياز 

 برخوردار هستند.

اورانيوم تحت شرايط عملکردي راکتور و يا حتي بعد از    اکسيد دي 

UOاغلب به شکل    ، ساخت  X2
اي  هاي نقطه شود. نقيصه يافت مي   

سوخت  در  در  حرارت  انتقال  بر  مضري  اثرات  اکسيدي  هاي 

دار سوخت  اکسيدي  ارتعاشي  مد   آنها چون    ؛ ند هاي  هاي 

مي  تغيير  را  کريستالي  هاي  نقيصه   [ 3و    2،  1] د  دهن ساختارهاي 

مي نقطه  شکل اي  به  اتم بين انواع  ي،  جا تهي   توانند  و  هاي  نشيني 

اکسيژن    هاي نشين بين   آنها جايگزيني وجود داشته باشند. در ميان  

از آنجايي    . است اي  سوخت هسته   ة چرخ ترين محصول فرعي  مهم 

هاي  هاي اکسيژن انرژي تشکيل منفي دارند سوخت نشين بين که  

توانند به راحتي اکسيد شده و هايپراستوکيومتري شوند.  اکسيدي مي 

هاي اکسيژن روي اکسيدهاي اکتينيدي و فرايند پخش  نشين بين اثر  

از  ، سال   آنها  ترين موضوعات مطالعاتي مورد توجه بوده  مهم ها 

سال   در  ضرايب    [ 4]   گ  بريتان   1978است.  آزمايشگاهي  نتايج 

UOهاي اکسيژن در  نشين بين پخش   X2
  1981ه کرد. در سال  ئ را ارا   

الاندر   کردند که    [ 5] کيم و  هاي  ي جا تهي ها و  نشين بين گزارش 

UO2سزايي در پخش اکسيژن در  به اکسيژن سهم  
استوکيومتري    

دارند. به طور ويژه خواص انتقال حرارت اکسيدهاي اکتينيدي با  

هاي مختلف بارها مورد مطالعه قرار گرفته است. براي مثال  نقيصه 
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همکاران  و  نقيصه   [ 6] ش  لوکاتا  نقطه پراکندگي  از  هاي  اي 

هايپراستوکيومتري  نشين بين  در  را  اکسيژن    SIMFUEL1هاي 

کاهش رسانش حرارتي    [ 7] بررسي کردند. پاکارينن و همکارانش  

UO2
يون   تابش  تحت  اثرات    He+2را  بررسي  کردند.  گزارش 

حرارتي سوخت نشين بين  رسانش  بر  اکسيژن  اکتينيدي  هاي  هاي 

رسانش    [ 8] کارانش  م واتانبل و ه   2009. در سال  است بسيار کم  

UO2حرارتي  
استوکيومتري    و  - با  غلظت - بالا  با  را  هاي  پايين 

ميشل    2020. در سال  دند کر هاي مختلف محاسبه  متفاوتي از نقيصه 

همکاران  با    [ 9] ش  و  را  اکتينيدي  اکسيدهاي  حرارتي  رسانش 

مولکولي  غلظت  ديناميك  روش  از  استفاده  با  و  متفاوت  هاي 

  نشين بين جاي و  تهي غيرتعادلي محاسبه کردند. ما در اين کار اثر  

UO2رسانش حرارتي    اکسيژن بر 
ترابرد فونون    ة معادل را با حل    

بولتزمن  و با تقريب زمان واهلش بررسي کرديم. بدين ترتيب که  

UO2ابتدا رسانش حرارتي  
با    [ 10]   خالص    و  کرده  را محاسبه 

کرديم داده  ادامه   . هاي موجود مقايسه  رسانش حرارتي براي    ، در 

هاي ابرسلول 
/UO2 0 و  [ 11]   +25

/UO −2 0 25
جداگانه محاسبه و    [ 12]   

مقاله  .  شد بررسي   اين  ارائه شده در  نتايج  که  به ذکر است  لازم 

در اين مطالعه سعي شده  [ بهبود يافتند.  11و  10نسبت به مراجع ] 

بررسي   با  که  ميانگين  است  آزاد  مورد مسافت  هر  در    ، فونوني 

مباني نظري    ، اين مقاله   2رسانش حرارتي بررسي شود. در بخش  

  4نتايج محاسبات و بحث و در بخش    3کار ارائه شده، در بخش 

 مراجع آمده است.   آخر بندي و در بخش  گيري و جمع نتيجه نيز  

 مباني نظري .2

هاي نيرو،  ثابت   ة محاسب اين محاسبات شامل دو قسمت است: اول  

خواص فونوني و    ة محاسب هاي نيرو براي  دوم به کار بردن ثابت 

مطالعه  اين  در  رسانش حرارتي.  هاي  ثابت   ة محاسب براي    ، سپس 

 جايي محدود استفاده کرديم. به جا دوم و سوم از روش    ة مرتب نيروي  

 کيب هارموني تقر .1. 2

دماها از  نييپا  يدر  اتم   ةنقطتر  مکان هاي  ذوب،  حول  بلور 

حول    سامانهل  يپتانس  يکنند. با بسط انرژيشان ارتعاش مي تعادل

 : [ 13] ت م داشيها خواهاتم يتعادل يهامکان
 ( )a a

   = +0 1 
 

1. Simulated Spent Nuclear Fuel 
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جمع   γو    α  ،βو  ها  اتم  يجمع رو  k  و  j  و  iدر روابط فوق،  

مرجع است که صفر    يانرژ  U0  ن هستند.يمختصات کارتز  يرو

𝑢𝑖شود و  يدر نظر گرفته م
𝛼  کوچك اتم    ييجاجابهi    در جهت

α    است و𝛱𝑖
𝛼  خالص وارد بر اتم    يروينi  ( در ي)با علامت منف

ارتعاشات    ةمسئلتعادل صفر است.     ةنقطکه در    است   αجهت  

کوچك در حجم ثابت  و    يها ييجابا در نظر گرفتن جابه  ياتم

ك  يب هارمونيدوم، که به آن تقر  ةمرتبدر نظر گرفتن جملات  

م ميگفته  حل  ديشود،  محاسبات  در  ما  هدف  ك  يناميشوند. 

  ي فونونهاي  بسامد  ةمجموعن  ييك، تعي ب هارمونيشبکه در تقر

𝜔   يژه بردارهايو و  𝑒    مرتبط با بردار موج𝑞  ب  ي است. در تقر

را از حل   𝑞بردار موج   ير برايژه مقادي و وها  بسامدك،  يهارمون

  يژه مقداريو ةمعادل

(5 ) ( , ) ( , ) ( ) ( , ),q e q D q e q   =2 

مي ه  ب  ديناميکي  دست  ماتريس  آن  در  که  بعد    D(q)آوريم 

unitcell unitcellN N3 ماتريسي  دارد  3 مرتبط   𝐷(𝑞). عنصر 

در جهت    𝑏براي حالتي که اگر     ′𝑏و   𝑏هاياتم با بر هم کنش  

α   حرکت کند و𝑏′     در جهتβ شود:زير داده مي   ة وسيل ، به 
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 2برابر    y  يك، براي  يمساو  x  يبرا  β  و  D(q) ،   α  شاخصدر  

متناظر با مرکز    r(l)ها،  جرم اتم   mهستند،    3  يمساو  z  يو برا

واحد جمع زده    ي هاسلول  يتمام   يرو  lجرم سلول واحد، و  

ن  يب   α- βك متناظر با بر هم کنش  يهارمون  يرويشود. ثابت نيم

مرکز  bاتم   ب  يدر سلول واحد  اتم  =l  0ا  )متناظر  و   )𝑏′    در

  ي ژه بردارها به ازايو وها  بسامد. با داشتن  است   lسلول واحد  
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بردارها غ   يتمام  در  يموج  ميبر  ةمنطقرتبهگن  توان  يلوئن، 

 . دکرك را محاسبه ي ب هارمونيدر تقر يخواص فونون

 يرسانش حرارت .2. 2

حل   از  حرارتي  دست    ة معادل رسانش  به  بولتزمن  ترابرد 

مي مي  محاسبه  مدها  جمعيت  معادله،  اين  حل  با  شود.  آيد. 

تقريب  واهلش   تحت  مي ف   1زمان  از  رض  جمعيت  که  شود 

کند. فرض اصلي تقريب  اش پيروي مي ابتدايي توزيع تعادلي 

𝑅𝑇𝐴    فرايندهاي هم  و  نرمال  فرايندهاي  هم  که  است  اين 

اومکلپ فرايندهاي مقاومتي هستند، در حالي که فرايندهاي  

نرمال غير مقاومتي هستند. در محاسباتي که فرايندهاي نرمال  

با   مواد  در  يا  و  پايين  دماهاي  در  مثال  )براي  هستند  مهم 

تر  پايين رسانش حرارتي بالا(، اين تقريب به رسانش حرارتي  

مي  قانون  منجر  طبق  نسبت    ة فوري شود.  حرارتي،  رسانش 

به شکل زير    ، 𝛻𝑇در يك ماده به گراديان دمايي   𝑄شارگرمايي  

 شود: تعريف مي 

(7 ) ,Q k T= −  

دوم است که عناصر غير    ة مرتب رسانش حرارتي يك تانسور  

کريستالي حامل  در جامد  است.  آن صفر  انتقال  قطري  هاي 

ها هستند که در اين کار به دليل  ها و فونون حرارت الکترون 

تمرکز ما بر روي فونون هاست. ديناميك    UO2عايق بودن  

فونون  بر  از  حاکم  پيروي    ة معادل ها  بولتزمن  فونون  ترابرد 

حل  مي  از  حرارتي  رسانش  ترابرد    ة شد خطي    ة معادل کند. 

بولتزمن  پايا    2فونون  حالت  فونون  توزيع  تابع  به      λfبراي 

 آيد: دست مي 

(8 ) . | ,scattering

f f
T

T t

 

 

 =
 

 

  ي ناش  يکه طرف چپ معادله متناظر با پخش فونون  يابه گونه

ع  يع توزير تايياست و طرف راست نرخ تغ  يي ان دماي از گراد

  λvنجا  يمجاز است. در ا   يپراکندگ   يندهاياز فرا  يناش  يفونون

)سرعت گروه فونون در مد   ),q s   است (𝑠    و𝑞  ب  ي به ترت

معکوس هستند(.   يو بردار موج در فضا  يفونون  ةشاخشاخص  

ن  ينشتي ا-ع بوزي، تابع توز   λfع  يشده، توز   يخط𝐵𝑇𝐸  ةمعادلدر  

 
1. Relaxation Time Approximation (RTA) 

2. Boltzmann Transport Equation (BTE) 

/ ( ( ) )f exp  = −0 1 ك جمله که به  ي   ةاضافست به  ا  1

 . است متناسب  𝛻𝑇با  يطور خط

ا  يناش  يپراکندگ هاي  ما سهم تمام فراها  زوتوپي از   يندهايو 

را    تکانهو شبه    يانرژ  يستگيم که پا يرا در نظر گرفت  يسه فونون

 کنند يارضا م

(9 ) ,      = 

(10) ,q q q Q  = + 

که تنها منابع    يمعکوس است. هنگام  ةشبکبردار    Qکه    يبه طور

سه  -دو  يندهايفرا  يپراکندگ    BTE  ةمعادلباشند،    يفونون- و 

م  يخط مجموعهيشده  بر حسب  معادلات جفت    ياتواند  از 

، 14] د  ، نوشته شو λτ  سازگار،- خود  يطول عمر فونون  يشده برا

 . [ 17و  16، 15

(11 ) ( ),aa

   = + 0 1
 

که در آن  
ب زمان واهلش تك مد يول عمر فونون در تقرط  0

 : شوديف مير تعرياست و به شکل ز

(12 ) ,
N

=0

1 1 

𝜏𝜆واحد است و    يهاتعداد سلول  Nکه در آن  
𝛼    زمان واهلش

ت  ياست. کم  αمنتشر شده در جهت    يفونون  يمتناظر با مدها

𝛥𝜆
𝛼  شود: يف مير تعريبالا به شکل ز ةرابطدر 

(13 ) ,a

N
 =

1 

 ج محاسبات و بحثينتا  .3

دلي اوران  اکسيددي به  اهميوم  سوخت  ي ل  صنعت  در  آن  ت 

بوده است.    يو محاسبات  يمطالعات تجربتحت  ها  ، سالياهسته

ن ماده سبب شده که از  يا  ييايميو ش   يکيزي ف  ةديچيپخواص  

 ز باشد.يچالش برانگ  ياماده يو محاسبات يلحاظ تجرب

 ةك مادي،    fمه پر  يتال نيل وجود اوربيوم به دلي اوران  اکسيددي

افتن  يدار،  يمه پا يل وجود حالات نيبه دل است و  يهمبسته قو 

UO2. ساختار است  يکار دشوار  يح الکترونيصح  ةيحالت پا
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 )الف(

 
 )ب(

 
 )ج(

UO2( الف)  ل:  ستا یکر  ساختار. 1  ل شک
(  ب)  خالص،

/UO2 0 25+
 و

(  ج)
/UO −2 0 25

 

متقارن است.    کاملاً( و  FCC) ي  مرکز سطح  يبه صورت مکعب

ق  يك عايوم  ياوران  اکسيدديبلور    يشگاهي آزماهاي  يطبق بررس

  ي سيت پادفرومغناطي ن خاصيکلو  30ر  يز  يمات است که در دما 

پارامغناطيبالاتر    يرهم خط دارد و در دماهايغ س است.  يك 

کپه فلوئور يا  ياساختار  خالص  بلور  ثابت  ين  با    ة شبکت 

47 /5a=b=c= [ 18]ت  اسنگستروم آ . 

با  ، وم را ياوران اکسيددي ين ما رسانش حرارتيشيپ ي در کارها

پارامغناط  يسازمدل  غيحالت  محاسبات  توسط  - نياسپ-ريس 

تصحيقطب اعمال  از  کردن  صرفنظر  و  حل  يده،  با  و  هابارد  ح 

  ، ن پژوهشيدر ا  [ 21و    20،  19]   ميبه دست آورد  BTE  ةمعادل

حرارت گرفتن ياوران  اکسيدديبلور    يرسانش  نظر  در  با  را  وم 

 
1. Force-field method 

اسپ با  يپادفرومغناط  ينيحالت  همچن  K  1  مايدس  با  يو  ن 

م.  يبه دست آورد BTE ةمعادلب هابارد و با حل ياحتساب تقر

نه کردن کامل  يبه  ،ن محاسبات شامل سه قسمت است: اوليا

  ة محاسب ،دوم .نهيبه يتعادلهاي ساختار و به دست آوردن ثابت 

هاي  به کار بردن ثابت   ،سوم  .دوم و سوم   ةمرتب  يروينهاي  ثابت 

براين فونون  ةمحاسب  يرو  .  يو سپس رسانش حرارت  يخواص 

ا  يبرا در  محاسبات  دو  يانجام  از  پژوهش    يافزارنرم  ةبستن 

GULP   [22 ]  و  ALAMODE   [23 ]    .استفاده شده استGULP  

دهد و  مي  انجاممحاسبات را    1رو يدان نيم هاي  بر اساس روش

افزار  ةبست   ي ل رسانش حرارتيتحل  يبرا  ALAMODE  ينرم 

  ة محاسبساختار و    ينه سازيبه  ،شده است. در هر مرحله  يطراح

شده با استفاده از کد جابهجاهاي  با اتمهاي  يکربنديپروها در  ين

GULP    جه يرو و در نت ينهاي  ثابت   ةمحاسب و  انجام شده است

صورت گرفته    ALAMODEبا استفاده از کد    يرسانش حرارت

 . است 

واحد   UO2سلول 
و  ا  ستوکيومتري 

/UO2 0 25+
و    

/UO −2 0 25 

شکل   در  داده    1غيراستوکيومتري  سه    اند.شدهنشان  درهر 

ساختار به استفاده شده است. هر    2×2×2  سلولابرمحاسبه از  

 ،. در هر مرحلهندهستاتم  88اتم و   104اتم،  96 يحاو ب يترت

اند. شده محاسبه    يتعادل  يشده و ثابت ها  نهيابتدا به  ابرسلول

  ي روين  ي ثابت ها  ،محدود  ييجابهجاسپس با استفاده از روش  

  ييجا بهجامنظور مقدار    ني. بدندشددوم و سوم محاسبه    ةمرتب

آنگستروم بود   0/ 01دوم برابر    ة مرتب  يرو يثابت ن  ةمحاسب  يبرا

  نيروي وارد بر اتم ها ة  ي براي محاسبشعاع قطع  چ يه  نيو همچن

ممکن    ي ها  ييجا بهجاکه تمام    ي معن  نيبد  ؛در نظر گرفته نشد

جا  بهجا  يبا اتم ها  يبه حساب آورده شدند. تعداد ساختارها

محاسبشده   نيروي    ةبراي  ترتدوم    ةمرتبثابت    ي برا  ب يبه 

 ياتم  104  ابرسلول  ي، براپيکربندي  2برابر    ياتم  96  ابرسلول

  پيکربندي   7  يبرا  ياتم  88  ابرسلول  يو برا  پيکربندي  6برابر  

  ي روين  يمحاسبه شد و ثابت ها  آنها  يهااتموارد بر    يرو ين  .  بود

 دوم به دست آمد. ةمرتب
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 بي تقر با شاده محاسابه دما  حساب  بر يحرارت رساانش.  2شککل 
RTA  يهااا  ابرسااالول  يبرا  UO2  ،  

/UO2 0 25+
و  

/UO −2 0  و. 25
 .[27و  26، 25، 24] يتجرب يها داده انهآ ةسي مقا

 
  يبرا   بساامدمحاسابه شاده بر حساب   يزمان واهلش فونون. 3شککل 

،  UO2 يساختارها
/UO2 0 25+

UO/ و  −2 0  .ني کلو 300 يدما در  25

  ي که برارا    يسوم مشابه کار  ة مرتب  يرو يثابت ن  ةمحاسب  يبرا

تفاوت که    نيبا ا  ميانجام شد ا تکرار کرد  مدوةمرتب  يرويثابت ن

گرفت  0/ 03برابر    را  ييجابهجامقدار   نظر  در  و   ميآنگستروم 

  ي در نظر گرفته نشد. تعداد ساختارها  يشعاع قطع  چيه  مجدداً

برابر    ياتم  96  ابرسلول  يبرا  بيشده به ترت  جاجابه  يهااتمبا  

 پيکربندي 752برابر   ياتم 104 ابرسلول ي، برا پيکربندي 165

  ي رويبود که ن  پيکربندي  865  يبرا  ياتم  88  ابرسلول  يو برا

سوم    ةمرتب  يروين  يمحاسبه شد و ثابت هاآنها    يهااتم وارد بر  

نت در  حرارت  جهيو  آمد.  يرسانش  دست  ثابت   به  هاي  تعداد 

به   مجزا  دارد.  اندازهنيروي  بستگي  واحد  سلول  تقارن  از    و 

اتم تعداد  ابرسلول  هر  در  که  تقارني  آنجايي  عملگرهاي  و  ها 

  جا جابههاي  اتمهاي با  پيکربنديمتفاوت هستند بنابراين تعداد  

 شده و تعداد ثابت هاي نيرو مختلف هستند.

  آزمون بر اساس    ، يي جا جابه   ر ي مقاد   ة مرحل لازم به ذکر است که در  

 از روش   ده محاسبه ش   ي انتخاب شده اند. رسانش حرارت   يي همگرا 

RTA     شده است.    سه ي مقا   ي تجرب   ر ي با مقاد   2بر حسب دما در شکل

  ي شود نمودار رسانش حرارت   ي م   ده ي د   2که از شکل    ي همانطور 

تر از  ن يي پا  م، ي خالص، چنانچه انتظار داشت   وم ي اوران   د ي اکس   ي بلور د 

ناش   است   ي تجرب   ر ي مقاد  تقر   ي که  از  استفاده  است.   RTA ب ي از 

UO2/ ي رت رسانش حرا   ن ي همچن  0 25+
  وم ي اوران   د ي اکس   ي تر از د ن يي پا  

در ساختار است. رسانش    صه ي وجود نق   ل ي که به دل است  خالص  

UO2/ و  UO2ي حرارت  0 25+
در  .  دارد   ي دما روند کاهش   ش ي با افزا  

  کلوين   300در دماي    بسامد بر حسب  زمان واهلش فونوني    3شکل  

ساخ   ي برا  سه  ،  UO2  تار هر 
/UO2 0 25+

UO/ و  −2 0 شده   25 رسم 

زمان واهلش  شود،    ي م   ده ي د   3در شکل  که    ي همانطور است.   

unitcell ابرسلول در  فونوني   unitcellN N3 از بلور خالص    تر پايين  3

  سبب مي شود که زمان واهلش فونوني در ساختار    صه ي نق   . است 

رسانش حرارتي    ن ي بنابرا باشد و    ( بالاتر   ي فونون   ي پراکندگ تر ) پايين 

ل  ابرسلو در مورد  تر است.  پايين 
/UO −2 0 همانگونه که در شکل    ،   25

 UO2 ابرسلول نسبت به دو  زمان واهلش فونوني  شود  ي م   ده ي د   3

UO2/ و  0 25+
حرارتي    است   افته ي   کاهش   رسانش  بنابراين  و 

تغييرات پايين  همچنين  دارد.  حرارت   تري   ل  ابرسلو   ي رسانش 

/UO −2 0   ر از بسيار کمت 25
/UO2 0   1000تا    300دمايي    ة در باز    +25

 .( 2ل  )شک است  کلوين  

 بنديجمعگيري و نتيجه. 4

،  UO2رسانش حرارتي کريستال    ،در اين پژوهش
/UO2 0 25+   

و
/UO −2 0 بولتزمن و با استفاده   -ترابرد فونون  ةرا با حل معادل 25

مرتبة  هاي نيروي  ثابت از تقريب زمان واهلش به دست آورديم.  

يي محدود محاسبه شدند. جاجابهدوم و سوم با استفاده از روش  

دي   ساختار  در  نقيصه  هر  افزودن  شد  مشاهده  که  همانگونه 

مي باعث  اورانيوم خالص  به  اکسيد  حرارتي  رسانش  که  شود 

يابد.   کاهش  چشمگيري  حرارتي پايينطرز  رسانش  بودن  تر 

از تقريب   خالص در مقايسه با مقادير تجربي نيز به دليل استفاده

RTA    بود. رسانش حرارتيUO2    و
/UO2 0 25+

با افزايش دما   

حرارتي  رسانش  تغييرات  که  حالي  در  داشتند  کاهشي  روند 

/UO −2 0  در مقايسه با دو ابرسلول ديگر ناچيز بود.   25
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