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 از با استفاده  زیرکونیومبلور  خواص مکانیکی  درنیوبیوم  ناخالصیتاثیر بررسی 

 تابعی چگالینظریه 
 

  *محمود ،پیامی شبستر - محمدرضا ،باسعادت

 فیزیک و شتابگرهاپژوهشکده  علوم وفنون هسته ای،پژوهشگاه  انرژی اتمی،سازمان 

 

 :دهيچک
در ساختار راکتورهاای هتاته ای باه کاار مای ردد د دارای عنوان پایه  بهزیرکونیوم یکی از مهمترین موادی است که 

دارای خواصای مناساب بارای باا نیوبیاوم سطح مقطع جذب بتیار پایین برای نوتردنهای حرارتی بوده د آلیاژهای آن 
ایان . در خواص مکانیکی آنهاا مای باشاد ،یکی از پارامترهای مهم در طراحی آلیاژهاشرایط کاری راکتورها می باشد. 

را محاسبه نموده د با مقادیر مربوط باه  Zr-6%Nbبا استفاده از نظریه تابعی چگالی، خواص مکانیکی آلیاژ  ما ،پژدهش
 همبتاتگی-تقریب گرادیان تعمیم یافته بارای تاابعی تباادلی زیرکونیوم خالص مقایته نموده ایم. در این محاسبات، از

ثابتهاای الاساتی   نیوبیوم باعث تغییر چشامگیری در %6می دهد که افزددن نتایج محاسبات نشان استفاده شده است. 

11C  ،12C  44دC   د این به نوبه خود مددلهای یانگ د برشای را تحات تااثیر  ی گرددممربوط به زیرکونیوم خالص

 قرار می دهد.

ابعی چگاالی، تقریاب گرادیاان نیوبیوم، ثابتهای الاستی ، نظریاه تا-خواص مکانیکی، آلیاژ زیرکونیوم: کلمات کليدي 

 تعمیم یافته

 

A DFT Study of the Effect of Nb Impurity on Mechanical Properties of 

Zr 

 
Basaadat, Mohammad-Reza; Payami, Mahmoud 

Atomic Energy Organization, Nuclear Science & Technology Research Institute, School of Physics & 

Accelerators  

 
Abstract: 
Zirconium is one of the most important base materials used in structural components of nuclear reactors, 

having low absorption cross-section for thermal neutrons, and its alloys with niobium has good 

properties in the working conditions of reactors. One of the important parameters used in the design of 

alloys is the mechanical properties. In this work, using the density-functional theory, we have calculated 

the mechanical properties of Zr-6%Nb and compared with those of pure Zr crystal. The generalized 

gradient approximation for the exchange-correlation functional is used in the calculations. The 

calculation results show that alloying with a 6% niobium, results in significant changes in the elastic 

constants C11, C12, and C44 of pure zirconium, which in turn, influences the Young’s and shear moduli. 

 

Keywords: Mechanical properties, Zirconium-niobium alloy, Elastic constants, Density-functional 

theory, Generalized gradient approximation     

 : مقدمه
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 در راکتورهای هتته ای استفاده مای شاود.به صورت گتترده ای آلیاژهای زیرکونیوم در صنعت هتته ای، از 

دلیا  ساطح مقطاع ه با .قارار داردراکتور دردن قلب است که یکی از مهمترین اجزای راکتور غلاف سوخت، 

وردگی، ماواد غلااف را از پایین جذب نوتردن، سختی زیاد، شاک  پاذیری مناساب د مقادمات در برابار خا

دد ساختار اصلی بارای شابکه زیرکونیاوم  ،[1داده های موجود ]براساس  آلیاژهای زیرکونیومی تهیه می کنند.

پایادار ( C°863>می باشد د در دماهاای پاایین   HCPکه دارای شبکه  ،تعریف می شود: ساختاری با فاز آلفا

بوده د  همانند ساختار نیوبیوم خاالص( دارای شابکه پایدار لاتر که در دماهای با ،د ساختاری با فاز بتا ؛است

BCC .کهنقش اصلی نیوبیوم در این آلیاژ، به دام انداختن هیدردژن ساطع شده در فرایندها می باشد  می باشد 

   د تُرد شدگی غلاف می شود.باعث جلوگیری از تشکی  هیدرید زیرکونیوم 

در خاالص زیرکونیاوم  د پارامترهای شبکه تعادلی ساختارمحاسبات در مورد  نتایج در این مقاله ابتدا به مردر

را محاسابه مای  Zr-6%Nbآلیاژ د خواص مکانیکی پرداخته د سپس ساختار حالت تعادلی  [2]دماهای پایین 

ج یب گرادیان تعمیم یافته می باشاد. نتاایمحاسبات در چارچوب نظریه تابعی چگالی د با استفاده از تقرکنیم. 

باه انادازه  12C، افزایش %53به اندازه  11Cنیوبیوم باعث کاهش  %6محاسبات نشان می دهد که افزددن مقدار 

 می شود.  %36به اندازه  44Cکاهش ، 35%

 :روش کار

[ باا 4شام ]-[ د حا  خاود ساازگار معادلاات کاوهن5مبتنی بر نظریه تابعی چگاالی ] محاسبات انجام شده

[ می باشاد. در انجاام محاسابات از تقریاب گرادیاان 3] Quantum-ESPRESSOی بکارگیری بتته نرم افزار

الکتاردن  12ی حااد  Zr.pbe-nsp-van.UPFنَارم -فاو  های[ د همچناین شابه پتانتایل6] PBEتعمیم یافته 

. [7اسات ] استفاده شاده (الکتردن دالانس د نتبیتی 15ی حاد  Nb.pbe-nsp-van.UPFد  (دالانس د نتبیتی

زیرکونیاوم اساتفاده نماوده ایام کاه بجاای یکای از اتمهاای  2×2×2آلیاژ از ی  ابرسالو  ه سازی برای شبی

، محاسابات سااختاری زیرکونیاوم خاالص برایزیرکونیوم در این ابرسلو ، اتم نیوبیوم جایگزین شده است. 

 55به ترتیاب برابار  هااین شبه پتانتیل برای د چگالی انرژیهای قطع تابع موجپس از انجام تتتهای همگرایی، 

ریادبرگ بار  15-3 باا براباربر ردی اتمها با دقتای نیردها تحت داهلش د  ر گرفته شدهریدبرگ در نظ 245د 

در فضاای معکاوس اساتفاده  9×9×6از ماش بنادی  ،پس از تتت همگرایایهمچنین،  .صفر شده اند بوهر

دار استفاده نموده ایم. در محاسبات مرباوط در اینجا نیز برای محاسبات ساختاری آلیاژ از همین مقگردیده که 

توضیح داده شده، مش بندی فضای معکوس بایاد چگاالتر از  [2همانگونه که در مرجع ] به خواص مکانیکی،

اساتفاده نماوده  13×13×15مناساب نتبتا مش بندی متناطر در محاسبات ساختاری باشد د لذا از مش بندی 

برای آلیاژ بهینه سازی کام  نشده اسات، خطاایی باه انادازه  kدر فضای با توجه به اینکه این مش بندی  ایم.
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زیرکونیوم خالص د ایان  ساختار تعادلیدر نتایج محاسبات خواص مکانیکی آلیاژ محتم  است.  %15حداکثر 

 نشان داده شده است. 1لیاژ در شک  آ

 
 2×2×2چپ( و ابر سلول ساختار تعادلی سلول واحد بلور زیرکونيوم خالص )سمت  -(1شکل شماره )

 نيوبيوم )سمت راست(. -آلياژ زیرکونيوم
 

د یاا انارژی بار حتاب  2رنشکاُبر حتاب  1تنشمی توان از ردشهای تحلی  محاسبه ثابتهای الاستی  برای 

 کرنش استفاده نمود که ما در اینجا از ردش اد  استفاده کرده ایم. 

د اعما  هر یا  (  فه متتق  است دارای شش مول، تانتور کرنش 3وویتبر اساس نگارش 

رابطاه در  میان تنش د کرنش رابطه .خواهند کرد شک  سلو  داحد را تغییر داده د تولید تنشاز این مولفه ها 

شاماره  mmc3P6/. همچنین بر اساس تقارن های موجاود، شابکه زیرکونیاوم  گارده فضاایی: آمده است( 1 

الاستی  متتق  می باشد. ماتریس کلای ثابتهاای شابکه در ایان ماورد ب اورت ( دارای پنج ثابت 194گرده: 

 ( خواهد شد:2رابطه  

 1) 

 

                                                 
1 Stress 
2 Strain 
3 gtVoi 
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 2) 

 
باه  د  د  تانتور تنش می باشند. با اعما  کارنش هاای  ثابتهای الاستی  د  ( 1که در رابطه  

کارنش مای تاوان ثابات هاای -ها محاسبه شده د از رابطاه باین تانشآنرکونیوم، تنش های ناشی از شبکه زی

 الاستی  را بدست آدرد.

کنایم کاه اساتفاده مای  Reussد  Voigtهای از تقریب 1بلور-بسی  همتانگرد برای محاسبه خواص الاستی  

ب اورت  سراسار بلاورکارنش در  Voigtدر ردش  حد بالا د پایین برای مددلهای الاساتی  هتاتند.بترتیب 

نتابت باه تماام جهتگیریهاای  ،بیان کننده تانشفرمولهای متوسط گیری د در نظر گرفته می شود یکنواخت 

تنش را ب ورت یکنواخت د میاانگینی از کرنشاهایی در ،  Reussاما در ردش ممکنه بلور صورت می پذیرد. 

ثابتهاای مرباوط باه دارد مای شاود. رداباط  ی به سیتتمبلورنظر می گیرند که در جهت گیری های مختلف 

 :[8] حجمی ب ورت زیر می باشد د مدد  الاستی  د مدد  برشی
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 :می آیند بطه های کلی زیر بدستاهمچنین مدد  یانگ د نتبت پواسون در هر کدام از این تقریب ها از ر

 3                                                          ))3(9,)]3(2[23 GKKGEGKGK  

 

 محاسبات: نتایج

نشاان  (1 جادد  ساختار تعادلی، ثابت های الاستی  د مددلهای حجمی، برشی، یانگ د نتبت پواساون در 

 .[2] داده شده است
 

 

 

 

 

                                                 
1 Polycrystal 
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 cد  a[. 2بارای بلاور زیرکونیاوم خاالص ] (GPa بار حتاب  الاستی  ثابتها د مددلهای -(1جدد  شماره  

 شبکه هتتند. بر حتب آنگتتردم( ثابتهای تعادلی 

 a c 11C 12C 13C 33C 44C 

 5/27 4/166 1/63 6/35 8/136 17/3 25/5 نتایج قبلی

 5/56[ 15] 3/172[15] 6/64[ 15] 2/67[ 15] 4/133[15] 15/3[ 9] 25/5[9] نتایج تجربی

 †
VK 

RK VE RE VG RG Vυ Rυ 

 52/5 51/5 3/57 5/41 5/99 4/157 8/95 2/94 نتایج قبلی

 55/5[ 11] 8/53[ 11] 3/93[ 11] 9/93[ 11] نتایج تجربی

 می باشد. Reussنشان دهنده ردش  Rد زیردند  Voigtنشان دهنده ردش  V: زیردند †

 

چنانکه از جادد   خلاصه شده است.( 2جدد  شماره  ر د  Zr-6%Nbآلیاژ نتایج محاسبات خواص مکانیکی 

کمتار  x، ثابت الاستی  در راساتای  Zr-6%Nbد تشکی  آلیاژ   %6ملاحظه می شود، افزددن نیوبیوم به مقدار 

ثابات  zشده است د این نشان دهنده کاهش سختی جتم در راستای مذکور است. از سوی دیگر، در راستای 

است که افزددن نیوبیاوم تااثیر چنادانی بار ردی حقیقت ده است د این بیانگر این الاستی  تغییر چندانی نکر

مرباوط باه زیرکونیاوم خاالص د آلیااژ الاستی  برشی های سختی جتم در این راستا ندارد. با مقایته ثابت 

 ایانباعاث شاده در می یابیم که کاهش ثابت الاستی  نتبت به حالت زیرکونیوم خاالص نیوبیوم -زیرکونیوم

برای اینکه مقایتاه داضاحتری از نتاایج محاسابات . شودآلیاژ دارای استحکام کمتری از لحاظ حرکت برشی 

صورت نمودار در نیوبیوم را به -داشته باشیم، کمیتهای محاسبه شده برای زیرکونیوم خالص د آلیاژ زیرکونیوم

 .ایمنشان داده نیز  (2 شک   شماره 

 

ثابتهای تعاادلی  cد  Zr-6%Nb.  aآلیاژ  ( برایGPaهای الاستی   بر حتب ثابتها د مددل -(2جدد  شماره  

 شبکه  بر حتب آنگتتردم( هتتند.

 a c 11C 12C 13C 33C 44C 

 5/13 3/166 5/69 6/158 8/152 52/15 42/6 نتایج حاضر

 VK 
RK VE RE VG RG Vυ Rυ 

 48/5 45/5 5/2 9/15 8/6 8/59 6/93 1/96 نتایج حاضر
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نیوبیوم باه  %6ی این نمودار مشخص است که بیشترین میزان تغییر در خواص مکانیکی جتم با افزددن از رد

 بردز خواهد کرد. xyساختار زیرکونیوم خالص، در صفحه 

 

 
 Zr-6%Nb(. مقایته ثوابت الاستی  برای زیرکونیوم خالص د آلیاژ 2شک  شماره  

 

تار چکش خواری یا شکنندگی این آلیااژ پرداختاه د آن را باا سااختار زیرکونیاوم خاالص به بررسی رفحا  

، د مادد  برشای 1مقایته خواهیم کرد. همچنان که می دانیم مدد  حجمی میزان مقادمت در برابر شاکنندگی

اناد باه را نشان می دهند بنابراین نتبت مدد  برشی به مدد  حجمی می تو 2میزان مقادمت در برابر اعوجاج

باشد. نتبت بحرانی که شکنندگی د چکاش خاواری را  4یا شکنندگی 5عنوان معیاری از میزان چکش خواری

دارای رفتار چکاش خاواری د در   > 37/5G/K [، یعنی در12می باشد ] 37/5از یکدیگر جدا می کند حددد 

37/5G/K >   محاسابه شاد کاه در مقایتاه باا 14/5نتبت دارای رفتار شکنندگی می باشد. در این آلیاژ این 

 .از میزان شکنندگی کاسته شده است (G/K=  45/5  [2شبکه زیرکونیوم خالص ] مقدار مربوط به

 

 : نتيجه گيري بحث و 

مورد بررسی قرار گرفت. نتایج این محاسبات باا نتاایج  Zr-6%Nbخواص الاستی  د پایداری مکانیکی آلیاژ 

در مجماو  قایته گردید. ملاحظه می شود که افزددن نیوبیوم به شابکه زیرکونیاوم شبکه زیرکونیوم خالص م

حضور نیوبیوم میزان مقادمات جتام در برابار حرکات  باهمچنین  د موجب کاهش سختی این آلیاژ می شود

                                                 
1 Fracture 
2 Deformation 
3 Ductile 
4 Brittle 
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صفحات آلیاژ قابلیت تحار  کمتاری را بار ردی  این است که این موضو  دراهمیت برشی کاهش می یابد. 

بنا بار ایان، چنانکاه ها بتیار حائز اهمیت است.  1خواهند داشت که این موضو  در بررسی نابجایییکدیگر 

بخواهیم استحکام غلاف زیرکونیومی تغیر چندانی نداشته باشد دلی در عین حا  از هیدرید شادن جلاوگیری 

 شود، باید درصد پایینتری از نیوبیوم را با زیرکونیوم آلیاژ کنیم. 
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