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 جای بر رفتار مکانیکی و ترموفیزیکی فلز زیرکونیوم ای تهینقطه بررسی تأثیر نقص

INC29-1161 

 ، عبدالحمید مینوچهر*امیر علی ولی الهی، قاسم اله یاری زاده

 ایران -، تهران1983969411ای، دانشگاه شهید بهشتی، گروه چرخه سوخت، دانشکده مهندسی هسته

 چکیده:

روند. ویژه در ساخت غلاف سوخت به کار میای بهفلز زیرکونیوم و آلیاژهای آن به طور وسیعی در راکتورهای هسته

های ساختاری عرض شار نوترون قرار گرفته و نقصعملیاتی راکتور در م بلور زیرکونیوم هنگام قرار گرفتن در محیط

جای یکی ای تهیشود. نقص نقطهجای، بین نشینی، و جانشینی در آن ایجاد میای تهیهای نقطهمختلفی از جمله نقص

گذارد. های ساختاری است که اثرات زیادی بر روی خواص ساختاری، مکانیکی و حرارتی ماده به جای میاز مهمترین نقص

سازی لمپس، خواص مختلف ساختاری، سازی دینامیک مولکولی و با استفاده از کد شبیهر این پژوهش، با روش شبیهد

های مختلف بر این خواص مورد جای در غلظتای تهینقطه مکانیکی و ترموفیزیکی بلور زیرکونیوم کامل و تاثیر نقص

درصد، ثوابت شبکه،  2جای تا مقدار که با افزایش نقص تهیدهد سازی نشان میبررسی قرار گرفته است. نتایج شبیه

که مدول برشی، مدول یانگ و دمای دیبای روند صعودی یابند در حالیچگالی، مدول حجمی و ضریب پواسون کاهش می

 دهند.را نشان می

 خواص مکانیکیجای، ای، شبیه سازی دینامیک مولکولی، نقص تهیزیرکونیوم، راکتورهای هستهها: واژهکلید
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Abstract: 
Zirconium and its alloys are widely used in nuclear reactors, especially in nuclear fuel cladding. 

Zirconium crystal in the operating condition in the nuclear reactor is exposed to the neutron flux 

which causes various structural defects such as point defects are created in it. In this research, 

using the molecular dynamics simulation method, the structural, mechanical, and thermophysical 

properties of the perfect zirconium crystal and the effect of vacancy point defects in different 

concentrations on these properties have been investigated. The simulation results show that with 

the increase of the vacancy defect up to 2%, the lattice constants, density, bulk modulus, and 

Poisson's ratio decrease, while the shear modulus, Young's modulus, and Debye temperature show 

an upward trend. 
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 مقدمه . 1

در برابر  خوب و مقاومت یکیخواص مکان ی پایین،سطح مقطع جذب نوترون حرارت یلآن به دل یاژهایو آل یرکونیومز

 بلور د.نشویاستفاده م یاهسته یسوخت در راکتورها غلاف، به طور گسترده به عنوان یآب هاییطبالا در مح یخوردگ

های با اتم وترونگیرد. برخورد نمی قرار نوترون شار معرض در راکتور عملیاتی محیط در گرفتن قرار هنگام زیرکونیوم

نهایت  د و درشویم یگرد یهاجابجا شده با اتم یهااتم برخورد از آن پس ها وزیرکونیوم موجب جابجایی اتمشبکه بلوری 

جای تهیاز جمله  یانقطه هاینقصاز  ییغلظت بالا یندفرآ یند. اشویم در ساختار شبکه بلوری ییآبشار جابجا یک یجادا

 یرتاث تواندها میظت آنلچنین میزان غو هم یانقطه یهانقص. [1،2]دکنیم یجادرا در منطقه آبشار او خود بین نشینی 

 .[3]باشد شتهدام وزیرکونی و ترموفیزیکی یکیبر خواص مکان یقابل توجه

انجام  زیرکونیوم یکیبر خواص مکان هاجایتهیاثر  های کامپیوتری مطالعاتی جهت بررسیبا استفاده از شبیه سازی یراً،اخ

را  جایقص تهینوجود زیرکونیوم با  یکالاست یهاثابتبا استفاده از نظریه تابعی چگالی  [4]ژنگ و همکاران شده است.

در  یابندش میافزایجای با افزایش درصد نقص تهی 44Cو  11C، 33C تثواب مقادیر هامطابق با نتایج آن .ندمحاسبه کرد

و  یباشتگان یانرژناپایداری  یشافزا [5]و همکاران لسون. اوشدمشاهده  یکاهشروند  13Cو  12C ثوابت که در یحال

کونیوم فلز زیر یریگزارش کردند که نشان دهنده کاهش شکل پذرا  جاینقص تهیوجود  یلبه دل یسطح یکاهش انرژ

ستیک، به بررسی برخی با محاسبه ثوابت الا و اصول اولیه محاسبات نیز اخیرا با روش مبتنی بر [6]ژو و همکاران باشد.می

 های مختلفی در اینتلاشاگرچه های بلوری پرداختند. های متفاوت نقصغلظتدر حضور خواص مکانیکی فلز زیرکونیوم 

کانیکی و های ساختاری بر خواص فیزیکی، مزمینه صورت گرفته است اما یک مطالعه کامل در مورد تاثیر وجود نقص

مولکولی به  گردد. در پژوهش پیش رو، با استفاده از روش شبیه سازی دینامیکفلز زیرکونیوم احساس می فیزیکیترمو

 ده است.شبر خواص مختلف این ماده پرداخته تاثیر آن  وجای در بلور فلز زیرکونیوم بررسی اثر وجود نقص تهی

 روش کار . 2

همچنین برای صورت گرفته است.  [7]1لمپسبا استفاده از کد  در پژوهش پیش روهای دینامیک مولکولی سازیشبیه

استفاده  [8]2اتمسکازیرکونیوم از نرم افزار  بلوریجای در ساختار های تهیسازی و ایجاد نقصهای شبیهساخت جعبه

 شده است.

پتانسیل ها میان آنو از  های مختلفی بررسی شدندسازی، پتانسیلبه منظور انتخاب پتانسیل مناسب برای انجام شبیه

توسعه پیدا کرده است، برای انجام  3تعمیم یافته روش اتم احاطه شدهو به  [9]بین اتمی که توسط هوانگ و همکاران

 اتم( 16000)شامل  94Å /102 × 98Å /55 × 64Å /64با ابعاد  های شبیه سازیجعبه های اصلی انتخاب شد.شبیه سازی
جای به صورت تصادفی در درصد از نقص تهی 2و  1، 5/0، 1/0ساخته شد و درصدهای مختلف رای فلز زیرکونیوم ب

جعبه شبیه سازی ساخته شده برای فلز زیرکونیوم کامل در مقایسه با  1شکل در  های شبیه سازی ایجاد گردید.جعبه

در هر  ینچنهماند. درصد نقص تهی جای به عنوان نمونه برای ساختارهای دارای نقص، آورده شده 2فلز زیرکونیوم با 

با استفاده از روش حداقل  یستمس یانرژ یک،الاست یهامحاسبه ثابت یاعمال شد. برا یادوره یمرز یطسه راستا شرا

 300 یفشار  در دما-هم دما  و هم دما یهاسپس با استفاده از آنسامبل یدبه حداقل رس  یانگراد-مزدوج یانرژ یساز

                                                           
1 LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator package, Sandia National Laboratories, 

Albuquerque, NM, USA) 
2 Atomsk (Atom, Molecule, Material Software Kit, University of Lille, Lille, France) 
3 Modified Embedded Atom Method (MEAM) 
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 یدر راستاها ی،ده از روش نوسانات کرنش. پس از آن، با استفایدگرد یساز دلصفر متعا یدروستاتیکو فشار ه ینکلو

 یسهکه با مقا یداعمال گرد 01/0تا  0001/0با آهنگ کرنش از  ییهاشکل ییرهر سه محور مختصات تغ یمثبت و منف

 .یدگرد تخابان هایساز یهشب یرسا یبرا ینهبه عنوان آهنگ کرنش به 001/0به دست آمده، آهنگ کرنش  یجنتا

 

 

            الف                                                                                                 ب 

 یجا یدرصد نقص ته 2 یالف( با ساختار کامل ب( با ساختار دارا ومیرکونیفلز ز یساخته شده برا یساز هیشب یهاجعبه  1شکل 

 

و نتایج به دست آمده از مطالعات به روش دینامیک مولکولی نتایج محاسبه شده برای ساختار بلوری کامل زیرکونیوم 

شود، نتایج محاسبه شده به می مشاهدهارائه شده است. همان گونه که  1جدول قبلی در تابعی چگالی تجربی و تئوری 

نزدیک بوده و نسبت به کارهای  [10]یج تجربی گزارش شده توسط فیشر و همکارانروش دینامیک مولکولی بسیار به نتا

 باشد.تئوری قبلی از دقت بالاتری برخوردار می

محاسبه شده آلفا در شرایط محیط زیرکونیوم ( Eو  B ،G)های مکانیکی و مدول( ijC)، خواص الاستیکی (c/aو  a) پارامترهای شبکه 1جدول 

 ر گزارش شده در کارهای تجربی و تئوری قبلیادیبه روش دینامیک مولکولی در مقایسه با مق

 منابع
 ثابت شبکه

(Å) 

 نسبت

c/a 

11C 

(GPa) 

12C 

(GPa) 

13C 

(GPa) 

33C 

(GPa) 

44C 

(GPa) 

 مدول حجمی

(GPa) 

 برشیمدول 

(GPa) 

 مدول یانگ

(GPa) 

 0/101 2/38 4/94 5/33 6/156 6/63 0/70 2/149 593/1 234/3 کار حاضر

 0/96 0/36 3/95 0/32 8/164 3/65 8/72 4/143 593/1 230/3 [10]کار تجربی

 DFT[6] 233/3 606/1 7/141 6/72 9/63 1/162 6/23 0/94 6/31 2/85کار تئوری

 DFT[11،12] 230/3 593/1 3/145 3/67 5/69 1/166 3/24 4/96 1/33 1/89کار تئوری

 DFT[13] 236/3 597/1 7/146 5/68 0/71 3/163 0/26 4/97 8/33 9/90کار تئوری
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های وویت، های همسانگرد را براساس تقریبهای مکانیکی پلی کریستالمدولتوان میبا استفاده از ثوابت الاستیک، 

یک بلور شش ضلعی،  باشند. برایمیآن دو محاسبه کرد که به ترتیب کران بالا، کران پایین و میانگین  1رئوس و هیل

 شوند:محاسبه می 8تا  1ها توسط معادلات هر کدام از تقریبهای حجمی، برشی، یانگ و ضریب پواسون مدول
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ابت ثوهای ساختاری، برای ویژگیمقادیر محاسبه شده سازی دینامیک مولکولی با استفاده از شبیهدر بخش بعدی 

لوری کامل و بفلز زیرکونیوم با ساختار  ترموفیزیکیو برخی خوص مکانیکی براساس روابط ارائه شده خواص الاستیک، 

 خواهد شد.ارائه  2و  1، 5/0، 1/0جای با درصدهای دارای نقص تهی

 نتایج و بحث. 3

 های ساختاریویژگی 1. 3

و چگالی محاسبه شده برای بلورهای مختلف فلز زیرکونیوم ارائه شده است.  cو  aهای شبکه مقادیر ثابت 2شکل در 

های شبکه در دو دهد که با افزایش درصد نقص تهی جای در ساختار بلوری زیرکونیوم، ثابتنتایج این شکل نشان می

 یابد.مینیز کاهش کاهش یافته و متعاقبا چگالی  zو  xراستای 

 

                                              

 

 

 

 

 

 

 ب                                                           الف                           

                                                           
1 Voigt, Reuss, and Hill 
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حاسبه شده برای ساختارهای بلوری مختلف زیرکونیوم با مو ج( چگالی  cشبکه  ب( ثابت aشبکه  الف( ثابت های ساختاریویژگی 2شکل 

 نقص تهی جای درصد 2و  1، 5/0 ،1/0، 0درصدهای 

 خواص الاستیک 2. 3

مقادیر ثوابت الاستیک به دست آمده از شبیه سازی دینامیک مولکولی برای ساختارهای مختلف فلز زیرکونیوم  3شکل 

باعث کاهش شود که وجود نقص می مشاهدهالف و ب -3دهد. با توجه به شکل کامل و دارای نقص تهی جای را نشان می

دهد ج نیز نشان می-3چنین شکل گردد. همنسبت به حالت کریستال کامل می 13C و 11C، 33C، 12Cهای الاستیک ثابت

 خواهد شد. 66C و 44Cهای که وجود نقص باعث افزایش مقدار ثابت

 

 

 الف                                                                                                 ب                                                      

 

           ج                                                                                                 
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با  ومیرکونیمختلف ز یبلور یساختارها یشده برا محاسبه  66Cو  44Cج(   13C و 12Cب(  33Cو  11Cالف(  الاستیک ثوابت 3شکل 

 یجا یدرصد نقص ته 2و  1، 5/0، 1/0، 0 یدرصدها

  مکانیکی خواص 3. 3

با افزایش نشان داده شده است.  4شکلتغییرات خواص مکانیکی فلز زیرکونیوم با توجه به غلظت نقص تهی جای در 

یابد که بیانگر کاهش مقاومت بلور زیرکونیوم در برابر مییکنواختی کاهش میزان نقص، مدول حجمی به طور تقریبا 

یابند اگرچه جای افزایش میهای برشی و یانگ با افزایش غلظت تهیباشد. در طرف مقابل، مدولفشردگی حجمی می

آمده یابد. نتایج به دست باشد با افزایش نقص کاهش میضریب پواسون که به نوعی نشان دهنده انعطاف پذیری ماده می

با جای نقص تهیدهد که وجود مطابقت دارد نشان می [6]که به طور دقیقی با نتایج ارائه شده توسط ژو و همکاران

های های برشی، تنش تک محوره و انقباضتنش تواند موجب افزایش مقاومت بلور زیرکونیوم در برابردرصد می 2غلظت تا 

 های کششی گردد.عرضی تحت تغییر شکل

 

 الف                                                                                                 ب                                                      

 

 ج                                                                                                 د                                                      

مختلف  یبلور یساختارها یبرامحاسبه شده  الف( مدول حجمی ب( مدول برشی ج( مدول یانگ د( ضریب پواسون یکیمکان خواص 4شکل

 یجا یدرصد نقص ته 2و  1، 5/0، 1/0، 0 یبا درصدها ومیرکونیز

 ترمودینامیکی خواص  4. 3
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 یو گرما یحرارت یت، هدادیبای یمواد، مانند دما یماکروسکوپ ینامیکیترمود یهایژگیاز و یدر مورد برخ یدانش عمل

ی مستقیمی با انتشار امواج صوتی این ارتعاشات اتمی، رابطه شود.یها ارائه ممعروف به فونون یتوسط ارتعاشات اتم یژه،و

ی سرعت صوتی در جامدات، یکی از راهکارهای دستیابی به پارامترهای در بلور جامدات خواهند داشت. لذا محاسبه

ماده و  یچگالشود که توسط توصیف می عرضیو  یامواج طولی الذکر است. سرعت صوت در بلورها به وسیلهفوق

. [14]گردندهای صوتی طولی و عرضی تعریف میو با عنوان سرعت شوندیم مرتبطبه هم  یو برش حجمی یهامدول

 یزیکیاز خواص ف یاریدر بس ینقش مهم شود،یم یجامدات ناش یاتم یارتعاش حرارت یکه از تئورنیز،  یباید یدما

 اتاثر ی،و نقطه ذوب دارد. به طور کل یانبساط حرارت یژه،و یگرما یی،گرما یتظرف ی،مواد جامد از جمله کشش، سخت

دما،  ینبالاتر از ادر دماهایی که  حالیدارد، در  یشتریب یتاهم یباید یدما تر ازدر دمای پایینجامد  یکدر  یکوانتوم

های صوتی طولی، عرضی، میانگین و دمای شامل سرعت فیزیکی بلور زیرکونیومخواص ترمو .[15]باشدمی یزناچاین اثر 

 شوند:محاسبه میروابط زیر  طریق محاسبه ثوابت الاستیک و بای ازید
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جرم  Mچگالی،  ρعدد آووگادرو،  AN، ها در سلول واحدتعداد اتم n ثابت بولتزمن، Bkثابت پلانک،  h، 12که در رابطه 

 باشند.سرعت صوتی میانگین می mVاتمی و 

جای را های تهیبلور فلز زیرکونیوم با توجه به وجود نقص فیزیکیمقادیر محاسبه شده برای پارامترهای ترمو 5 شکل

ندارد اما در درصد نقص تهی جای تغییر زیادی  5/0سرعت صوتی طولی تقریبا تا دهد. مطابق با این شکل، نشان می

بای با یصوتی عرضی و میانگین و در نتیجه دمای د هایسرعتچنین ساختارهای بیش از آن روند صعودی دارد، هم

 یابند.جای افزایش میهای تهیافزایش غلظت نقص

 

 الف                                                                                                 ب                                                      
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 د                                                                                                ج                                                          

محاسبه شده بای یالف( سرعت صوتی طولی ب( سرعت طولی عرضی ج( سرعت صوتی میانگین د( دمای د ترمودینامیکیخواص  5 شکل

 یجا یدرصد نقص ته 2و  1، 5/0، 1/0، 0 یبا درصدها ومیرکونیمختلف ز یبلور یساختارها یبرا
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  گیری. نتیجه4
 از استفاده جای باای تهیکامل و درحضور نقص نقطه زیرکونیوم بلور ترموفیزیکی و مکانیکی ساختاری، مختلف خواص
از دقت  دست آمده با نتایج تجربی نشانه مولکولی مورد مطالعه قرار گرفت. مقایسه نتایج ب دینامیک سازیشبیه روش

 ثوابت درصد، 2 مقدار تا جایتهی نقص افزایش با که دهدمی نشان سازیشبیه دهد. نتایجدست آمده میه بالای نتایج ب
 روند دیبای دمای و یانگ مدول برشی، مدول کهحالی در یابندمی کاهش پواسون ضریب و حجمی مدول چگالی، شبکه،

 تواندمی درصد 2 تا غلظت با جایتهی نقص وجود نتایج مذکور دلالت بر این نکته دارند که .دهندمی نشان را صعودی
 تغییر تحت عرضی هایانقباض و محوره تک تنش برشی، هایتنش برابر در زیرکونیوم بلور مقاومت افزایش موجب
 .گردد کششی هایشکل
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