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  TiN/Zrتئوریک خواص ساختاری و انرژتیک لایه نازک ناهمگون بررسی 

 با استفاده از نظریه تابعی چگالی
 *پیامی شبستر محمود –نظری دولیسکانی صفیه  

  سازمان انرژی اتمی، پژوهشگاه علوم و فنون هسته ای، پژوهشکده فیزیک و شتابگرها، تهران

 

 :دهيچک
فتن غلاف سوخت در مجاورت آب خنک کننده می  تواندد منجدر  ده تو ودد و  د  قرار گر ،در راکتورهای هسته ای

اسدتفاده  ،رد شدگی غلاف گردد. یکی از روش ها  رای کاه  نفوذ هوددروژنهودروژن در شبکه ی غلاف و  نا راین تُ

ختاری و انرژتودک ، ما  ا استفاده از نظریه تا عی چگا ی،  ه  ررسی خواص سدادر این  ژوه  ایه محافظ می  اشد. از 
 هتدرین  ه طرق م تلف،  TiN/Zr ایه نازک ناهمگون  ا شبوه سازی   رداخته ایم.  دین منظور،  TiN/Zrفصل مشترک 

را، که منجر  ه تن  و کرن   ایون شود،  رای  ایه نشدانی  TiN(000و ) Zr(0000ا ر سلول های سطحی از  سطوح )
ونووم و نوترید توتانووم  ده ا ر سلو های سطحی زیرک رای  هترین وضعوت، محاسبات نشان می دهد که تعوون می کنوم. 

     .می گردد %33/0و این منجر  ه کرن   اتم را شامل می شوند 01و  01 ترتوب

  ، نظریه ی تا عی چگا یغلاف،  ایه ی محافظ، نوترید توتانووم، زیرکونووم، کرن   :کلمات کليدي 

 

 : مقدمه

وردگی ناشدی از  ه د ول اینکه غلداف سدوخت در محدوب آ دی قدرار دارد دچدار خد، 0PWRدر راکتورهای 

اکسوداسوون می شود. کسری از هودروژن تو ود شده ناشدی از فراینددهای اکسوداسدوون و رادیدو و  آب وارد 

شبکه ی فل  می گردد که این می تواند منجر  ه تو ود هودریدهای زیرکونووم گردد. تشکول این هودریدها مدی 

رد از جمله ی ایدن آسدوب هدا مدی تدوان  ده تُد . ]0[در غلاف سوخت گرددتواند  اعث آسوب های شدیدی 

شدگی غلاف، کاه  چقرمگی شکست )در نتوجه اف ای  حساسوت  ه تدرک خدوردگی( و افد ای  سدرعت 

ندو   زیرکونووم در دماهای عملکدردی راکتدور دارای سداختار شدبکه ای آ فدا از لور  .]2[خ ش اشاره نمود 
2hcp نشان داده شده است. اگر مقدار هودروژن نفدوذ کنندده  2که نمایه ای از این ساختار در شکل  می  اشد

در شدبکه ی  آنهاساختارهای هودریدی در داخل شبکه تشکول می شود که حضور  ،عبور کند 3از حد حلا وت

ارهای هودریددی تشدکول شدده در انواعی از ساخت 0می گردد. در نمودار شکل غلاف شدگی فل  منجر  ه ترد

 داخل شبکه ی فل ی زیرکونووم  ا توجه  ه غلظت هودروژن را می توان مشاهده کرد.

محدافظ استفاده از  وش  هدای می تواند روش  رای کاه  نفوذ هودروژن  ه شبکه ی فل ی زیرکونووم  یک

مقاومت  ا ائی که در  را ر خدوردگی  (  ه د ول TiNفل  نوترید توتانووم ) .[5][4][3]  اشد رای غلاف سوخت 

                                                 
1 Pressurized Water Reactor 
2 Hexagonal Close Packded   
3 Solubility limit  
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از خود نشان داده اسدت مدی  [5] و هم چنون کاه  نفوذ هودروژن در آزمایشات انجام شده در سا های اخور

 .  تواند یک گ ینه ی مناسب  ه عنوان  وش   رای غلاف سوخت  اشد

 
 ]6[داخل غلاف سوختارهاي هيدریدي تشکيل شده در : فرمول و ساخت1شکل 

 

و  که نمایه ای از ایدن سداختار 0fccیعنی شبکه ی نوترید توتانووم دارای ساختار شبکه ای شبوه  ه نمک طعام 

 مشاهده نمود. 2را می توان در شکل  مر وط  ه زیرکونووم آ فا hcpساختار 

 
 نيترید تيتانيوم )چپ( : شبکه بالک زیرکونيوم )راست(، شبکه ي بالک2شکل 

 

آنگستروم و   a  = 230/3  ا ر فا  نا ر نتایج آزمایشگاهی  را  ارامترهای شبکه ای مر وط  ه فل  زیرکونووم آ

513 /0 = c/a 232/4و  رای فل  نوترید توتانووم a=  نا ر نتایج آزمایشگاهی گ ارش شده  می  اشد.آنگستروم 

( 0000ر نوترید توتانووم  وشترین تمایل  رای رشد  ر روی صفحه ی )(  لو000صفحه )،  XRD2 ا استفاده 

غلافهای مورد استفاده در راکتور دارای ساختار  لی کریستا ی  وده و  ذا سطح [. 5زیرکونووم را داراست ]

متشکل از دانه هایی  ا جهتگوریهای م تلف می  اشد که  اعث ز ری سطح می گردد. در این  ورونی آن 

 دون در نظر گرفتن اثرات ز ری سطح که در مقواس موکرومتری قا ل مشاهده هستند، سطح غلاف  ژوه ، 

( در نظر گرفته و  ایه نشانی نوترید توتانووم 0000دیس مولر )را  ه صورت سطح یک تک  لور زیرکونووم  ا ان

                                                 
1   Face Center Cubic 
2   X-Ray Diffraction  
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 ر از زیرکونووم طحی س رای قرار گرفتن یک سلول واحد (  ر روی آن را  ررسی می کنوم. 000در راستای )

 23/0انطباق از مرتبه عدم یک از نوترید توتانووم در راستاهای ذکر شده، سطحی روی یک سلول واحد 

در سوستم هائی که قا ل ملاحظه می  اشد. مشاهدات نشان می دهد آنگستروم وجود دارد که این اختلاف 

 0حوزه ایرشد  ه صورت  ر روی زیر ایه   ایه سطحیرشد قا ل ملاحظه  اشد، انطباق ثا ت شبکه ای عدم 

شبکه ای سلول واحد  رای های چند  را ر ثا ت سلو های سطحی ثا تهای شبکه رشد حوزه ای، در  .]7[ است

عدم دارای  (لول سطحی)ا رس  ه گونه ای که ثا ت های شبکه ای مر وط  ه سلول های جدید دو شبکه است

 انطباق  ایون تری می  اشند. 

 

 جام محاسباتروش ان

مشترک دو فل  زیرکونووم و نوترید توتانووم از یک توغه ی  فصل رای انجام محاسبات مر وط  ه شبوه سازی 

(0000)Zr ( 000 ا چهار ایه ی اتمی و یک توغه ی)TiN   ا ش   ایه ی اتمی استفاده شده است. محاسبات 

در این  .انجام گرفته است Siestaاف اری   ا استفاده از  سته ی نرم ]2[ راساس نظریه ی تا عی چگا ی 

همبستگی -شده است.  رای تا عی تباد ی ه عنوان توا ع  ایه استفاده   DPZ 2از اور وتال های اتمی محاسبات 

 استفاده شده است. 3 ایسته- ار از نو  شبه  تانسبل ، و  رای  PBEاز تقریب شوب تعموم یافته 

رض کنوم دو سلول او وه ی د  واه  ا ف. 1] ورت زیر عمل می کنوم رای ساخت ا ر سلو های سطحی  ه ص

1 دارهای شبکه ایدارای  رها سطح یکی از رای  ردارهای شبکه ای که   2( , )a a  1و  ( ایه) زیر 2( , )b b ( ایه 

  صورت می گورد: چهار مرحله  ساخت ا ر سلو های سطحی در .ی  ا ائی( داشته  اشوم

 

 

 

تشکول ا رسطح های مورد نظر  ا استفاده از  ردارهای شبکه ای او وه  ا  ردارهای شبکه ای جدید :  (0

1 2( , )v v  1و 2( , )w w : 

1 11 1 12 2

2 21 1 22 2

w m b m b

w m b m b

  


 

     ;  1 11 1 12 2

2 21 1 22 2

v n a n a

v n a n a

 


 
   

 

حداکثر و حداقل آنها را  ه ترتوب از  ازه های که  ها اعداد صحوح می  اشندب  رداردر روا ب  ا ا ضرای 

(maxN  وmaxM)  و(maxN-  وmaxM- )  ،تعداد زیادی ا رسطح  ا  ردارهای انت اب می نمایوم.  ه این ترتوب

                                                 
1 Domain epitaxial growth  
2 Double Polarized Zeta  
3 Norm conserving   

1b
2b



1a


2a

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که کمترین تن   می توان تو ود نمود که از  ون آنها می توان ا ر سلو هایی را در نظر گرفتشبکه ای م تلف 

 و کرن  را داشته  اشد.

 این  ردارها هم راستا نباشند :در صورتوکه جدید  یچرخاندن  ردارها (2

1 1

2 2

cos sin

sin cos

w v

w v

 

 

    
    
    

 

 

 

 

 

 

 

 :انطباق دو ا ر سلول سطحی  ا استفاده تانسور کرن  (3

 

 

 

 

 
 

 ا رسطح های تو ود شده.تمام  ون از کرن  کمترین انت اب ا ر سطح  ا  (4

 

 : نتایج

قبلا توضوح داده شد توغه های مورد استفاده  رای شبوه سازی سطح مشترک  ون فل  که  ه گونه ای 

می  TiN(000و ) Zr(0000 ه ترتوب  )) ایه ی  ا ایی( و و فل  نوترید توتانووم  )زیرسطح(زیرکونووم

عرفی ژوه  در راستاهای منمایه ای از سلول های او وه ی مورد استفاده در این   3 اشد که در شکل 

 ا استفاده از ا گوریتم  ا ا، در این  ژوه  ا تدا تمام ا رسطح ها  ه ازای  شده را می توان مشاهده نمود.

1=maxN  1و=maxM   تو ود شده است و در نهایت از  ون تمام سطوح تو ود شده دو ا ر سطح  ا کرن

 در نظر گرفته شد. %33/0و  %2/0های 

مش ص شده است. این ا ر  33/0های واحد  رای ساخت ا ر سلول سطحی  ا کرن  % سلول 4در شکل 

 TiN(000اتم و ا ر سلول ) 14دارای  Zr(0000اتم  عنوان  ایه می  اشد که ا رسلول ) 072سلول دارای 

 درجه می سازند. 020اتم  ایه است. در هردو این ا رسلو ها،  ردارهای  ایه  ا هم زاویه ی  004دارای 

a 1w

2w

b




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 )چپ( TiN(000) )راست(، تيغه ي Zr(0000) تيغه ي:  3شکل             

 
 

 

 )چپ(                                                               TiN(111)راست(، ابرسطح مربوط به ) Zr(0001مربوط به )لول : ابرس4شکل 

 

 وشترین مقدار را دارا  اشد.  0چسبندگینکه  ایه رشد داده شده  ر یک زیر ایه  ایدار  اشد  اید انرژی ای  رای

 انرژی  ووند سطوح،  TiN(000و ) Zr(0000در مرز دو سطح مر وط  ه )لول در نظر گرفته شده ر سا  رای 

 محاسبه گردیده است:  ا استفاده از را طه ی زیر

)111()0001(/ TiNZrTiNZrad EEEE  

ا کترون  1117/50 را ر  ا  %33/0 ا کرن  لول دگی مر وط  ه ا ر سنانرژی چسبمقدار  ا استفاده این را طه 

 2501/31این مقدار  را ر  ا  %2/0 ا کرن  لول و  رای ا رسا کترون و ت  ه ازای هر اتم(  2101/0)و ت 

اینکه انرژی چسبندگی  ا توجه  ه ست. ا کترون و ت  ه ازای هر اتم(  ه دست آمده ا 2277/0)ا کترون و ت 

 وشتر از دومی می  اشد،  ذا  وشترین تطا ق را  ا رشد سطحی در تجر ه می تواند داشته  اشد. ا ر سلول اول 

 نشان داده شده است. 5در شکل  %33/0نمایه ای از ساختار شبوه سازی شده  ا کرن  

                                                 
1 Adhesion Energy 
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 %33/0سطح با کرنش نمایه اي از ابر  :5شکل 

 

 : بحث ونتيجه گيري 

صرفنظر کردن ز ری سطح غلاف، که در مقواس موکرومتری قا ل مشاهده است، و  ا  ،در این  ژوه  

(  ر روی 000همچنون  حاظ کردن نتایج مشاهدات تجر ی، رشد  ایه ی محافظ نوترید توتانووم در راستای )

 ،در نظر گرفتن ا ر سلو های سطحی م تلفا  ررسی کرده ایم.  ا ( ر0000زیر ایه ی زیرکونووم در راستای )

را  ررسی کرده و از  ون گ ینه های م تلف،  TiN(000و ) Zr(0000انطباق دو سطح )امکانهای م تلف 

سلو هایی را در نظر گرفتوم که عدم تطا ق آنها  ایون  ود.  ا انجام محاسبات مبتنی  ر نظریه تا عی چگا ی، 

می  اشند، او ی دارای انرژی  %2/0و  %33/0 هایم که از  ون ا ر سلو هایی که دارای کرنشنشان دادی

 چسبندگی  ا اتری  وده و  ذا می تواند ن دیکتر  ه نتایج تجر ی  اشد.
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