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AnotǕcija 
 

IzkliedǛto oksǭdu stiprinǕtie (Oxides Dispersed Strengthened, ODS) tǛraudi 

tiek uzskatǭti par perspektǭviem materiǕliem nǕkotnes kodolsintǛzes reaktoriem. 

Oksǭdu tǛraudu izmantoġana Ǹauj palielinǕt reaktora darba temperatȊru par 

100 , kas ievǛrojami uzlabo tǕ efektivitǕti. KǕ itrija oksǭda daǸiǺu izmǛri, tǕ arǭ 

telpiskais sadalǭjums, kas var ietvert, piemǛram, titǕna atomus, kas dabiski 

izplatǕs tǛraudos, ietekmǛ ODS metǕlu mehǕniskǕs ǭpaġǭbas un to izturǭbu pret 

starojumu. TomǛr oksǭdu daǸiǺu veidoġanǕs mehǕnismi ODS tǛraudos vǛl nav 

pilnǭbǕ noskaidroti. 

DetalizǛta defekta modelǛġana ar skaldnes centrǛtu kubisko (face centred 

cubic, fcc) Fe reģǥi tika veikta, izmantojot blǭvuma funkcionǕǸa teorijas projicǛto 

paplaġinǕto viǸǺu (Density Functional Theory Projector Augmented Wave, DFT 

PAW) metodi, kas ieviesta VASP datora programmǕ. ĠajǕ darbǕ ir veiktas 

atseviġǵas vakances, O un Y piemaisǭjumu aprǛǵini. Mijiedarbǭba starp vakanci, 

O un Y ir aprǛǵinǕta kopǕ ar saites enerǥijas novǛrtǛjumu starp ġiem defektiem. 

Mijiedarbǭba starp vairǕkiem defektiem ir arǭ aprǛǵinǕta. MigrǕcijas barjeras ir 

novǛrtǛtas, izmantojot kustinoġas elastǭgǕs joslas (Nudged Elastic Band, NEB) 

metodi. SakarǕ ar to, ka tǛraudos ir nelielǕs koncentrǕcijǕs Ti piemaisǭjumi, kas 

var veidot gan TiO, gan YTiO nogulsnes, tika veikti arǭ papildu pirmo principu 

aprǛǵini attiecǭgajos modeǸos. Veikto aprǛǵinu rezultǕti atklǕj galvenos faktorus, 

kas veicina ODS tǛraudu veidoġanos. 

AtslǛgvǕrdi: ODS tǛraudi, fcc-Fe, pirmo principu DFT PAW aprǛǵini, saites 

enerǥija 
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SaǭsinǕjumu saraksts 
 

1D one-dimensional ï viendimensionǕls 

2D two-dimensional ï divdimensionǕls 

3D three-dimensional ï trǭsdimensionǕls 
AE all-electron ï visu elektronu 

APT atom probe tomography ï atomu zondes tomogrǕfija 

at.% atomic percent ï atomu procents 
bcc bulk centred cubic ï tilpumǕ centrǛts kubiskais 

CRPP 
Centre de Recherches en Physique des Plasmas ï Plazmas fizikas pǛtǭjumu 

centrs 
DFT density functional theory ï blǭvuma funkcionǕǸa teorija 

dpa dispacement per atom ï nobǭde uz vienu atomu 

EUROFER Karlsrues pǛtijuma centrǕ izstrǕdǕtǕ materiǕla nosaukums 

fcc face centred cubic ï skaldnǛ centrǛts kubiskais 

GGA generalised gradient approximation ï vispǕrinǕtǕ gradienta aproksimǕcija 

HLRS 
High performance computing center Stuttgart ï AugstǕs veiktspǛjas datoru 
centrs Ġtutgarte 

HIPing hot-isostatic pressing ï karstǕ izostatiskǕ presǛġana 

HRTEM 
high resolution transmission electron microscope ï augstas izġǵirtspǛjas 
transmisijas elektronu mikroskops 

LDA local density approximation ï vietǛjǕ blǭvuma aproksimǕcija 

LKMC lattice kinetic Monte-Carlo ï reģǥa Monte-Karlo kinǛtika 
LMC lattice Monte Carlo ï reģǥa Monte-Karlo  

MEP minimal energy path ï minimǕlais enerǥijas ceǸġ 

MSM magnetic sample method ï magnǛtiskǕ parauga metode 
NEB nudge elastic band ï kustinoġa elastǭgǕ josla 

NN nearest neighbour ï tȊvǕkais kaimiǺġ 

ODS oxide dispersed strengthened ï izkliedǛto oksǭdu stiprinǕts 
PAW projector augmented wave ï projicǛtie paplaġinǕti viǸǺi 

PS pseudo-wave soft ï pseidoviǸǺu mǭksts 

PW plane waves ï plaknie viǸǺi 

PW91 
Perdew-Wang exchange correlation functional ï Perdju-Vanga apmaiǺas-

korelǕcijas funkcionǕlis 

RAFM 
Reduced activation ferritic-martensitic ï SamazinǕtas aktivǕcijas ferǭta-
martensǭta 

SANS small angle neutron scattering ï mazo leǺǵu neitronu izkliede 
SEM scanning electron microscope ï skenǛjoġs elektronu mikroskops 

SQS special quasi-random structure ï ǭpaġa kvazi nejauġi veidotǕ struktȊra 

TEM transmission electron microscope ï transmisijas elektronu mikroskops 
VASP Vienna ab initio Simulation Package ï Vǭnes ab initio simulǕcijas pakete 

wt% weight percent ï svara procents 
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1. Ievads 
 

1.1. MotivǕcija 

 

SamazinǕtǕs aktivǕcijas Cr saturoġie ferǭtu-martensǭtu (Reduced Activation 

Cr-containing Ferritic-Martensitic, RAFM) tǛraudi ar izkliedǛto oksǭdu 

stiprinǕto struktȊru tiek uzskatǭti par perspektǭviem kodolsintǛzes reaktoros 

izmantojamiem materiǕliem (1.1. un 1.2. attǛli) Izmantojot ODS tǛraudus, kas 

stiprinǕti ar Y2O3 nogulsnǛm (ar daǸǛju Ti atomu ieslǛgġanu), nestiprinǕto vietǕ, 

ir iespǛjams paaugstinǕt reaktora aizsargslǕǺa darbǭbas temperatȊru par 100ÁC 

[2, 3]. ODS tǛraudus raģo, mehǕniski leǥǛjot tǛraudu vairǕkus desmitus stundu, 

kam seko karstǕ izostatiskǕ presǛġana (Hot Isostatic Pressing, HIPing) pie 

temperatȊrǕm ap 1000-1200°C un spiedienu ~ 100 MPa. Gan oksǭdu daǸiǺu 

izmǛrs, gan to telpiskais sadalǭjums bȊtiski ietekmǛ ODS tǛraudu mehǕniskǕs 

ǭpaġǭbas un radiǕcijas stabilitǕti.  

  
1.1. attǛls. Ferǭtu tǛrauda transmisijas 

elektronu mikroskopa (TEM) attǛls.  

1.2. attǛls. Martensǭta tǛrauda TEM attǛls (12.1 

µm). 

Ġie sintǛzes nosacǭjumi atbilst augstǕs temperatȊras fcc-Fe fǕzes pǕrsvaram 

ODS tǛraudos ar zemu hroma saturu (1.3. attǛls). KamǛr zemas temperatȊras Ŭ-

Fe matrica tika apskatǭta vairǕkos lǭdz ġim veiktos ODS pǛtǭjumos, Ὕ-Fe lǭdz ġim 

vispǕr nebija pǛtǭts. TǕpǛc ġǭ promocijas darba galvenais mǛrǵis ir izprast ODS 

nanodaǸiǺu veidoġanǕs mehǕnismu fcc-Fe reģǥǭ. Lai sasniegtu ġo mǛrǵi, ir 

nepiecieġams veikt ġǕdus uzdevumus. 

¶ IdeǕlǕ fcc-Fe reģǥa modelǛġana, lai izvǛlǛtos pareizos defektǭvo struktȊru 

aprǛǵinu parametrus. 
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¶ Atseviġǵa defekta modelǛġana fcc-Fe reģǥǭ (piemǛram, VFe vakance, O atoms gan 

starpmezglu, gan aizvietoġanas pozǭcijǕ, kǕ arǭ Y aizstǕjǛjs), lai pǕrbaudǭtu, vai 

izvǛlǛtie aprǛǵina parametri ir pareizi, salǭdzinǕt ġos rezultǕtus ar iegȊtajiem 

rezultǕtiem daģǕdos eksperimentǕlos un citos teorǛtiskajos pǛtǭjumos. 

¶ Mijiedarbǭbas modelǛġana starp vakancǛm, O un Y atomiem daģǕdǕs 

kombinǕcijǕs un daģǕdos savstarpǛjos attǕlumos, lai iegȊtu saites starpdefektu 

enerǥiju. 

¶ SareģǥǭtǕku defektu klasteru, kas satur vakances, O un Y atomus, modelǛġana. 

¶ Fe vakances paġdifȊzijas aprǛǵini. 

¶ IespǛjamo migrǕcijas barjeru un trajektoriju aprǛǵini atseviġǵiem O un Y 

atomiem fcc-Fe reģǥǭ. 

¶ SakarǕ ar Ti piemaisǭjumu nelielǕ koncentrǕcijǕ sǕkotnǛjo klǕtbȊtni, kas var 

veidot gan TiO, gan YTiO nogulsnes, mǛs esam izveidojuġi modeǸus un 

aprǛǵinǕjuġi tos no pirmajiem principiem. Ġie rezultǕti, kas iegȊti, izmantojot ab 

initio aprǛǵinus, bȊtu jǕievieġ reģǥa kinǛtiskajǕ Monte-Karlo (Lattice Kinetic 

Monte-Carlo, LKMC) modelǛġanǕ, lai izstrǕdǕtu ODS daǸiǺu veidoġanos modeli. 

 
1.3. attǛls. RAFM tǛrauda fǕzu diagrammas atkarǭbǕ no temperatȊras un hroma koncentrǕcijas [4]. 

Daudzi eksperimenti, kas veikti visǕ pasaulǛ un jo ǭpaġi MetǕlisko materiǕlu 

departamentǕ Lietiġǵo materiǕlu institȊtǕ (KarlsrȊe Tehnoloǥijas institȊts, 

VǕcija), ir parǕdǭjuġi, ka ODS paraugiem ar labǕkǕm mehǕniskajǕm ǭpaġǭbǕm ir 

kvazi-viendabǭgs mazu (4-10 nm) itrija oksǭda daǸiǺu sadalǭjums [5]. TomǛr ġǕds 

daǸiǺu sadalǭjums (1.4. attǛls) eksperimentos ne vienmǛr tiek iegȊts, un to 

neatbilstǭbas iemesli vǛl nav labi izprotami. MȊsu pǛtǭjuma mǛrǵis ir izskaidrot 
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atomu lǭmenǭ mehǕnismus gan Y2O3 nanodaǸiǺu agregǕcijai, gan izaugsmei. Lai 

izprastu ġos mehǕnismus, ir jǕizpǛta itrija atoma mijiedarbǭba ar dzelzs vakancǛm 

un ar starpmezglu skǕbekli, kǕ arǭ tǕ iespǛjamie difȊzijas ceǸi. 

 
1.4. attǛls. Ferǭtu matricǕ iegultǕs Y2O3 nanodaǸiǺas augstas izġǵirtspǛjas TEM (High Resolution 
Transmission Electron Microscope, HRTEM) attǛls (a) un tǕ FurjǛ transformǕcija (b) [5]. ParalǛla 

orientǕcija starp Fe (110) un Y2O3 (111) virzieniem bija apstiprinǕta mazu ODS daǸiǺu gadǭjumǕ. 

PaġreizǛjais pǛtǭjums tiek veikts cieġǕ sadarbǭbǕ starp Latvijas UniversitǕtes 

Cietvielu fizikas institȊtu, Rǭga (Latvija) un Lietiġǵo materiǕlu institȊtu, 

Tehnoloǥijas institȊts, KarlsrȊe, VǕcija, kuru atbalsta H2020 EUROFUSION 

projekts (Enabling Research apakġprojekts AWP15-ENR-01 / UL-01). 

 

1.2. Autor a ieguldǭjums 

 

ĠajǕ promocijas darbǕ aprakstǭto aprǛǵinu rezultǕti apkopotas seġǕs augstǕ ranga 

starptautiskǕs publikǕcijǕs [P1-P6], kǕ arǭ tiek prezentǛti vietǛjǕs un 

starptautiskajǕs konferencǛs (45 mutiskas un posteru prezentǕcijas). Autors ir 

veicis visus aprǛǵinus un to analǭzi un bija izvǛlǛts kǕ atbildǭgais autors ļetros 

rakstos [P1-P4], un tam bija ievǛrojama loma dokumentu sagatavoġanǕ un 

rakstǭġanǕ, kǕ arǭ konferenļu tǛģu un prezentǕciju sagatavoġanǕ. Bez tam viǺġ ir 

seġu rakstu autors prestiģos zinǕtniskajos ģurnǕlos citu projektu ietvaros. 

DetalizǛts autora ieguldǭjums [P1-P6] publikǕcijǕs ir ġǕds: 

 

[P1] A. Gopejenko, Yu.F. Zhukovskii, P.V. Vladimirov, E.A. Kotomin, and A. 

Möslang, Ab initio simulation of yttrium oxide nanocluster formation on fcc-Fe 

lattice. ï J. Nucl. Mater. 2010, 406, p. 345ï350. Autora ieguldǭjums ir 70% no 

plǕnoġanas un rakstǭġanas, visu aprǛǵinu veikġana, atbildǭgais autors. 

[P2] A. Gopejenko, Yu.F. Zhukovskii, P.V. Vladimirov, E.A. Kotomin, and A. 

Mºslang, Modeling of yttrium, oxygen atoms and vacancies in ɔ-iron lattice. ï 
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J. Nucl. Mater. 2011, 416, p. 40-44. Autora ieguldǭjums ir 70% no plǕnoġanas un 

rakstǭġanas, visu aprǛǵinu veikġana, atbildǭgais autors. 

[P3] A. Gopejenko, Yu.F. Zhukovskii, P.V. Vladimirov, E.A. Kotomin, and A. 

Möslang, Interaction between oxygen and yttrium impurity atoms as well as 

vacancies in fcc-iron lattice: Ab initio modeling. ï Proc. NATO ARW 

ĂNanodevices and Nanomaterials for Ecological Securityò (Eds. Yuri N. Shunin 

and Arnold E. Kiv; Springer: Dordrecht, Netherlands) 2012, p. 149-160. Autora 

ieguldǭjums ir 70% no plǕnoġanas un rakstǭġanas, visu aprǛǵinu veikġana, 

atbildǭgais autors. 

[P4] A. Gopejenko, Yu.F. Zhukovskii, E.A. Kotomin, Yu.A. Mastrikov, P.V. 

Vladimirov, V.A. Borodin, and A. Möslang, Ab initio modelling of YïO cluster 

formation in fʩʩ-Fe lattice. ï Phys. Status Solidi B, 2016, 253, p. 2136-2143. 

Autora ieguldǭjums ir 70% no plǕnoġanas un rakstǭġanas, visu aprǛǵinu veikġana, 

atbildǭgais autors. 

[P5] A. Gopejenko, Yu.A. Mastrikov, Yu.F. Zhukovskii, E.A. Kotomin, P.V. 

Vladimirov, and A. Möslang, Ab initio modelling of the Y, O, and Ti solute 

interaction in fcc-Fe matrix. - Nucl. Instrum. Methods Phys. Res. B 2018, 433, p. 

106-110. Autora ieguldǭjums ir 70% no plǕnoġanas un rakstǭġanas, visu aprǛǵinu 

veikġana. 

[P6] V.I. Gopeyenko and A. Gopejenko, Using applications and tools to 

visualize ab initio calculations performed in VASP. - In a book: ñAugmented 

Reality, Virtual Reality, and Computer Graphicsò. Lecture Notes in Computer 

Science (Eds. L.T. De Paolis and P. Bourdot; Springer International Publishing 

AG, Cham, Switzerland), 2018, Part I, p. 489-496. Autora ieguldǭjums ir 70% no 

plǕnoġanas un rakstǭġanas, visu aprǛǵinu veikġana. 

 

Ab initio rezultǕtu daǸu ieguvis autors, galvenokǕrt izmantojot PW VASP 

datora programmu. Ġie aprǛǵini tika veikti, izmantojot ġǕdus augstǕs veiktspǛjas 

superdatorus: Latvijas Superklasters (LASC, LU CFI, RǭgǕ), AugstǕs veiktspǛjas 

datoru centrs Ġtutgarte (The High Performance Computing Center Stuttgart, 

HLRS) un Superdators JȊlih (Jülich) VǕcija, kǕ arǭ Helios superdators Rokaġo 

(Rokkasho) JapǕna un Markoni (Marconi) superdators ItǕlijǕ. Autors bȊtiski 

veicinǕja skaitǸoġanas un sistǛmas lietojumprogrammu sagatavoġanu, lai tiem 

pienǕcǭgi piekǸȊtu un racionǕli izmantotu ierobeģoto skaitǸoġanas laiku. Lai 

iegȊtu ticamus aprǛǵinu rezultǕtus, autors veica vairǕkus testa aprǛǵinus, jo bija 

jǕizvǛlas atslǛgu komplekti un ievades parametri, kas tika izmantoti ievieġanai 

VASP datora programmǕ. Autors arǭ ieguva datus no izejas failiem, lai veiktu 

nepiecieġamo parametru papildu aprǛǵinus (reģǥa konstante, telpiskais modulis, 

defektu veidoġanǕs un saistǭġanǕs enerǥija u.c.), kǕ arǭ analizǛt aplȊkojamǕs 

sistǛmas daģǕdǕs ǭpaġǭbas (piemǛram, elektronu lǕdiǺu blǭvuma karġu 

konstruǛġana, atseviġǵa elektrona stǕvokǸu blǭvums)  
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1.3. ZinǕtniskǕ novitǕte 

 

ODS daǸiǺu veidoġanǕs teorǛtiskǕ modelǛġana samazinǕtas aktivǕcijas ferǭta-

martensǭta (RAFM) tǛraudos ir Ǹoti sareģǥǭta. Ir nepiecieġams veikt daģǕdu 

defektu (vakances, O, Ti un Y atomi) ab initio modelǛġanu fcc-Fe reģǥos. KǕ 

bǕzes modeli autors izvǛlǛjǕs ideǕlu dzelzs reģǥi, jo tiek uzskatǭts, ka Cr atomiem 

un citiem piemaisǭjumu atomiem nav izġǵiroġas nozǭmes ODS daǸiǺu veidoġanǕ. 

Galvenais ġǕ posma mǛrǵis ir aprǛǵinǕt parametrus, kas nepiecieġami nǕkotnes 

modelǛġanai, izmantojot LKMC metodi. Ġǭ metode Ǹaus izprast ODS daǸiǺu 

veidoġanos un to augġanu.  

Pirmo reizi ġajǕ promocijas darba izskatǭts modelis balstǕs uz paramagnǛtiskǕ 

fcc-Fe reģga. Visos lǭdz ġim veiktajos teorǛtiskajos pǛtǭjumos, piemǛram, 

aplȊkotiem 2.2. apakġiedaǸǕ, modeǸi, kas tiek izmantoti ab initio simulǕcijai, ir 

balstǭti galvenokǕrt uz feromagnǛtiskǕ bcc-Fe reģǥa. Ideja veikt modelǛġanu uz 

Ὕ-dzelzs reģǥa pamatojas uz faktu, ka ODS tǛraudǕ ar Cr koncentrǕciju, mazǕku 

par 12% (9% EUROFER 97 gadǭjumǕ), raģoġanas procesǕ pie temperatȊras ap 

1100-1200°C, notiek bcc uz fcc fǕzu pǕreja (1.3. attǛls), tǕdǛǸ ODS daǸiǺas 

pǕrsvarǕ veidojas fcc-Fe fǕzǛ. TurklǕt, tǕ kǕ titǕns var eksistǛt kǕ dabiskais 

piemaisǭjums ODS tǛraudos [2], tǕ klǕtbȊtne dzelzs reģǥǭ nerada bȊtisku izmaiǺu, 

kǕ bcc tǕ arǭ fcc-fǕzǛ. 

 

2. LiteratȊras pǕrskats  
 

2.1. EksperimentǕlie pǛtǭjumi par ODS nanodaǸiǺu veidoġanos RAFM 

tǛraudos  

 

SamazinǕtas aktivǕcijas ferǭta-martensǭta tǛraudi ir perspektǭvi materiǕli 

nǕkotnes kodolsintǛzes reaktoriem ar labǕku siltuma vadǕmǭbu, lielǕku 

pietȊkumu izturǭbu un mazǕku bojǕjumu uzkrǕġanos nekǕ austenǭta tǛraudi [6]. 

Ġie materiǕli tika izstrǕdǕti, lai samazinǕtu piesǕrǺojumu un pazeminǕtu prasǭbas 

kodolsintǛzes reaktoru radioaktǭvo konstrukciju lȊģǺu glabǕġanas iekǕrtǕm. Daģi 

martensǭta tǛraudos esoġie elementi tika aizstǕti ar citiem elementiem ar straujǕku 

ierosinǕtǕs radioaktivitǕtes dzesǛġanu. SǕkotnǛji Cr saturu RAFM tǛraudos 

(EUROFER) ierobeģoja lǭdz 9%, kas vajadzǭgs izturǭbai pret koroziju, un noved 

pie zemǕkǕs pǕrejas temperatȊras no elastǭgǕs uz trauslo fǕzi trieciena testu gaitǕ. 

Hroma saturs virs 12% noved pie pǕrveidoġanǕs uz ŭ-ferǭtu un Cr Ŭȭ fǕze zemǕs 

temperatȊrǕs apstaroġanas laikǕ, kǕ rezultǕtǕ triecienizturǭba samazinǕs. RAFM 

tǛraudu augstǕkǕ ekspluatǕcijas temperatȊra 550°C tika sasniegta agrǕk, tomǛr, 

lai uzlabotu reaktora efektivitǕti, nepiecieġama vǛl augstǕka darba temperatȊra. 

KǕ ferǭta-martensǭta ODS tǛrauds ar ~ 9% Cr wt%, tǕ arǭ ferǭta ODS tǛraudi ar ~ 

13-14% Cr wt% izsauc lielu tehnoloǥisko interesi un ġobrǭd tiek plaġi pǛtǭti.  

Viens no visizplatǭtǕkajiem tǛraudu stiprinǕġanai izmantojamiem oksǭdiem 

ir Y2O3 [8, 9], kura stabilitǕte tika pǕrbaudǭta elektronu un neitronu apstaroġanǕ. 
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ODS RAFM tǛraudi tiek pǕrbaudǭti, lai novǛrtǛtu iespǛjas izmantot tos pie 

augstǕm temperatȊrǕm, aizvietojot standarta RAFM tǛraudus. ODS RAFM 

tǛraudiem ir labǕkas stiepes un slǭdǛġanas ǭpaġǭbas. Ġǭs ǭpaġǭbas ir uzlabotas 

dislokǕciju veidoġanas rezultǕtǕ, ko izraisa nanooksǭdu izkliede RAFM tǛrauda 

stiprinǕġanas procesǕ ar Y2O3 oksǭdu. TurklǕt konstatǛja, ka MgAl 2O4 

stiprinǕtajiem RAFM tǛraudiem ir vǛl labǕkas ǭpaġǭbas nekǕ tǕm, ko stiprinǕja ar 

Y2O3 [6]. TurpmǕk uzlabojot tǕ efektivitǕti, ir nepiecieġama padziǸinǕta izpratne 

par oksǭdu daǸiǺu agregǕcijas un izaugsmes pamatmehǕnismiem. 

 

2.1.1. ODS tǛrauda raģoġana 

 

ODS tǛraudus parasti raģo divos posmos, no kuriem pirmais ir 

stiprinoġo daǸiǺu mehǕniskǕ leǥǛġana ar bǕzes metǕlu putekǸveidǭga pulvera 

formǕ, kam seko karstǕ izostatiskǕ presǛġana (hot isostatic pressing, HIPing). 

MehǕniska leǥǛġana paredz cietvielu sintǛzi, izmantojot lodǭġu malġanas procesu 

(2.1. attǛls) argona atmosfǛrǕ lai izvairǭtos no oksidǕcijas. Lai iegȊtu materiǕlus 

ar labǕkǕm ǭpaġǭbǕm un stabilitǕti pie paaugstinǕtas temperatȊras, nepiecieġams 

vienmǛrǭgi sadalǭt oksǭdu nanodaǸiǺas. Tas ir Ǹoti sareģǥǭts process un, lai 

sasniegtu vislabǕkǕs veiktspǛjas ǭpaġǭbas, ir jǕuzrauga vairǕki mainǭgie lielumi. 

TǕdas ǭpaġǭbas kǕ graudu sadalǭjums, slǭpǛto pulveru piesǕrǺojums ir atkarǭgi no 

tǕdiem mainǭgiem lielumiem kǕ malġanas laiks, procesa kontroles lǭdzekǸi, lodǭġu 

un pulvera masas attiecǭba, malġanas atmosfǛra u.c. [8]. No otras puses, HIPing 

Ǹauj izvairǭties no daģǕdu formu veidoġanas un anizotropijas problǛmǕm. KǕ 

termodinamiski vairǕk stabils attiecǭbǕ uz nitrǭdiem un karbǭdiem stiprinǕjumam 

tiek izmantots viens no stabilǕkajiem oksǭdiem ï itrija oksǭds. 

 
2.1. attǛls. ODS tǛrauda pulvera mehǕniskǕs leǥǛġanas posmi [8].  
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MehǕniskǕs leǥǛġanas laikǕ tiek pievienots neliels daudzums Ti, jo tas uzlabo 

stiprinoġǕ oksǭda dispersiju HIPing laikǕ. Precǭza O, Ti un C satura kontrole ODS 

tǛraudu raģoġanǕ ir svarǭga, jo sveġǵermeǺu piesǕrǺojums negatǭvi ietekmǛ 

mehǕniskǕs ǭpaġǭbas [9]. ODS daǸiǺas, kas novǛrojamas pǛc HIPing, ir sǕkotnǛjǕ 

oksǭda pulvera paliekas, kas veidojas mehǕniskǕs leǥǛġanas laikǕ. To var 

apstiprinǕt fakts, ka HIPing temperatȊra ir zemǕka par itrija kuġanas temperatȊru, 

tǕpǛc oksǭda daǸiǺu transformǕcijas laikǕ termiskais process nenotiek. PastǕv 

eksperimentǕli pierǕdǭjumi, ka pǛc malġanas Y un O atomu ievǛrojamas daǸas 

var tikt pǕrvietotas no itrija klasteriem uz tǛrauda matricu ar koncentrǕcijǕm virs 

to lǭdzsvara ġǵǭdǭbas [10]. ĠajǕ gadǭjumǕ Y2O3 nanodaǸiǺu nogulsnǛġanǕs var 

notikt jau HIPing posmǕ, pateicoties itrija-skǕbekǸa lǭdznogulsnǛġanai. 

 

2.1.2. Morfoloǥija 

 

Y2O3 daǸiǺu struktȊra sakausǛjuma reģǥǭ tika analizǛta, izmantojot augstǕs 

izġǵirtspǛjas transmisijas elektronu mikroskopijas (high resolution transmission 

electron microskopy, HRTEM) metodi (1.4. attǛls) [5]. Papildus ODS materiǕlu 

mehǕnisko ǭpaġǭbu plaġai izpǛtei ir arǭ nepiecieġams pǕrbaudǭt ODS daǸiǺu 

kristǕlisko struktȊru un tǕs orientǕciju attiecǭbǕ uz sakausǛjuma matricu. Ġǭs 

zinǕġanas ir bȊtiskas ODS sakausǛjumu mehǕnisko ǭpaġǭbu uzlaboġanai, jo 

daǸiǺu saskaǺotǭba ar reģǥi ir svarǭga to stiprinǕġanai tǛraudǕ. Jau agrǕk tika 

konstatǛta kristalogrǕfiskǕs orientǕcijas saistǭba starp metǕla oksǭdiem, 

karbǭdiem vai nitrǭdiem un metǕla matricu. To izraisǭja nogulġǺu augġana HIPing 

procesa laikǕ, un starp metǕla matricu un agrǕk tajǕ veidotajǕm ODS 

nanodaǸiǺǕm netika novǛrota. Galvenais orientǛjoġo sakarǭbu starp daǸiǺǕm 

cǛlonis bija mijiedarbǭba starp ġǭm daǸiǺǕm un metǕla matricu to augġanas vai 

cietǛġanas laikǕ. TǕpǛc ġǭ darba mǛrǵis ir noskaidrot, vai pastǕv sakarǭba starp 

itrija daǸiǺǕm un apkǕrtǛjo metǕla matrici, kǕ arǭ noteikt, vai tas notiek 

mehǕniskǕs sakausǛġanas laikǕ vai raģoġanas procesǕ HIPing stadijǕ. 

EUROFER-ODS materiǕla kristǕliskǕ struktȊra istabas temperatȊrǕ atbilst Ŭ-

Fe ar bcc struktȊru un reģǥa konstanti 2,87 ¡, bet Y2O3 pulverim ir kristǕliskǕ 

bcc struktȊra ar reģǥa konstanti 10,6 ¡. Ġǭ kristǕliska struktȊra tika novǛrota arǭ 

ODS daǸiǺǕm, kas iegultas metǕla matricǕ [5]. Tika konstatǛts, ka katras daǸiǺas 

izmǛrs ir robeģǕs no 3 lǭdz 45 nm, vidǛjais izmǛrs ir 12 nm (nanomateriǕla 

lielums 3 nm ir mazǕkais izmǛrs, ko var atrast, izmantojot TEM, kura izġǵirtspǛja 

ir 4 × 1021 m-3). Tika novǛroti nanoklasteri, kas tiek uzskatǭti par ODS daǸiǺu 

priekġteļiem, kas daudzos gadǭjumos satur daģǕdus ġǵǭdinǕtus atomus (V, Cr, 

Ta, C un N kopǕ ar dzelzs matricas elementiem), ieskaitot oksǭdu veidojoġos 

elementus ar izmǛriem ~ 2 nm [11]. Parasti daǸiǺas ir sfǛriskas formas, un 

daǸiǺǕm ar izmǛru, lielǕku par 12 nm, parasti ir labi izveidota skaldǺu virsma [5]. 

Tika atrasta itrija daǸiǺu kristalogrǕfiskǕs orientǕcijas stipra saikne ar 

sakausǛjuma reģǥi. Tika konstatǛtas ġǕdas orientǕcijas saiknes lielam daǸiǺu 

skaitam (bet ne visiem no tiem): [110] YO ớ [111] FeCr un (ρρρ) YO ớ (ρρρ) 
FeCr (1.4. attǛls). PadziǸinǕta analǭze sagatavoġanǕs posmǕ liecina, ka 
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orientǛġanǕs saiknes rodas pǛc HIPing. Itrija daǸiǺas to laikǕ ir cietǕ stǕvoklǭ, jo 

itrija kuġanas temperatȊra ir ~ 2500 Á C, kas var bȊt tikai nedaudz zemǕka daǸiǺǕs 

ar izmǛru, kas ir mazǕks par 15 nm, tǕdǛjǕdi tas nozǭmǛ, ka HIPing laikǕ daǸiǺas 

nevar bȊt ġǵidrǕ stǕvoklǭ. TomǛr ir iespǛjams, ka cietǕ stǕvoklǭ esoġǕs itrija 

daǸiǺas var mainǭt to kristalogrǕfisko orientǕciju [5]. Virsmas difȊzija noved pie 

virsmas enerǥijas minimizǛġanas un sfǛrisku vai slǭpǛtu daǸiǺu veidoġanǕs. 

Eksperimentu dati liecina, ka ODS daǸiǺu un matricas orientǛjoġǕs saiknes 

visticamǕk attǭstǕs HIPing procesǕ. 

AtġǵirǭbǕ no modeǸa, kas piedǕvǕts atsauksmǛ [5], kas paredzǛja izkliedǛtǕ 

vienfǕzes itrija veidoġanos, Klimenkov et al uzskata, ka ODS daǸiǺas nav 

vienfǕzes, bet sareģǥǭtǕkas nogulsnes [12]. Tika novǛrots, ka apmǛram ap katru 

ODS daǸiǺu veidojas ļaula, kas sastǕv no V-Cr-O, kǕ arǭ daǸiǺas apjomǕ atrasts 

5-12% Mn (iepriekġ Mn nav konstatǛts ODS daǸiǺǕs). Ġǭ pǛtǭjuma galvenais 

mǛrǵis bija noskaidrot, vai ODS daǸiǺu ǵǭmisko sastǕvu un dispersiju ietekmǛ 

leǥǛjoġo elementu mazǕkums. V-bagǕta ļaula, kǕ arǭ paaugstinǕta Cr 

koncentrǕcija tika novǛrota ap ODS daǸiǺǕm. Cr koncentrǕcija ap ODS daǸiǺu 

palielinǕjǕs no 9 lǭdz 12-15 masas procentiem, salǭdzinot ar to vidǛjo 

koncentrǕciju matricǕ. Tas nozǭmǛ, ka ap ODS daǸiǺu var veidoties viendabǭga 

ļaula ar V un Cr kompozǭcijǕm (ġǭs ļaulas biezums ir aptuveni 1,0-1,5 nm). 

Elektronu enerǥijas zuduma spektri (electron energy loss spectra, EELS) 

parǕdǭja, ka Mn parǕdǕs tikai ODS daǸiǺǕs, bet ne sakausǛjuma matricǕ. Ġǭs 

metodes precǭzi noteica elementu sadalǭjumu attiecǭbǕ uz daģǕdu fǕģu, Y2O3 

kodola un V, Cr ļaulas atraġanǕs vietu nanometru mǛrogǕ. 

Tika skaidri redzams, ka Cr koncentrǕcija palielinǕjǕs ap daǸiǺǕm, bet zonǕs 

3-4 nm attǕlumǕ no daǸiǺǕm Fe un Cr koncentrǕcija nemainǭjǕs. Fe 

koncentrǕcijas samazinǕġanǕs ODS daǸiǺǕs tika novǛrtǛta ~ 70% apmǛrǕ, Cr 

koncentrǕcija ap ODS daǸiǺu palielinǕjǕs no 9 lǭdz 11-14%, bet daǸiǺas iekġpusǛ 

svǕrstǭjǕs no 14 lǭdz 18%. SalǭdzinǕjumǕ ar vidǛjo koncentrǕcijas lǭmeni 

sakausǛjuma matricǕ Cr koncentrǕcija ODS daǸiǺǕ ir par 40-70% lielǕka. DaģǕs 

matricas zonǕs Cr koncentrǕcija samazinǕjǕs lǭdz 8,2%, ko varǛtu izraisǭt Cr 

difȊzija ļaulǕ. Ġǭs zonas pastǕvǛġana sagatavotajǕ materiǕlǕ var izskaidrot ļaulas 

veidoġanǕs mehǕnismu ap daǸiǺu. IespǛjams, ka ODS daǸiǺas un ļaulas var 

veidoties vai nu HIPing laikǕ 1150ÁC temperatȊrǕ, vai dzesǛġanas laikǕ, jo 

mehǕniski leǥǛtǕ pulvera ODS daǸiǺas nav atrastas. Tika ierosinǕts, ka zonas ar 

Cr koncentrǕcijas samazinǕġanas nozǭmǛ, ka tǕs veidojas dzesǛġanas laikǕ 

temperatȊrǕs, kas zemǕkas par 850ÁC, Cr difȊzija ir ievǛrojama un nespǛj 

samazinǕt koncentrǕcijas atġǵirǭbu vairǕku nanometru attǕlumǕ ap ODS daǸiǺu. 

Oksǭdu ļaulas veidoġanǕs ap ODS daǸiǺǕm ġajǕ zonǕ var koncentrǛt pǕrmǛrǭgu 

skǕbekli, kas var pozitǭvi ietekmǛt mehǕniskǕs ǭpaġǭbas, tomǛr ġǭs sekas vǛl nav 

pǛtǭtas. 

Lai noskaidrotu, vai materiǕla izturǭbas trȊkums ir raģoġanas procesa 

neatǺemamǕ daǸa, tika izmantota pozitronu anihilǕcijas spektroskopija [13]. 

Caurumi ar izmǛriem lǭdz ~ 25 nm tika novǛroti, izmantojot TEM, maltǕ 

EUROFER un ODS-EUROFER pǛc atkausǛġanas, bet izrǕdǭjǕs, ka nemalts 
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EUROFER ir atġǵirǭgs, piemǛram, tika atrasta augsta blǭvuma trǭsdimensiju 

vakanļu klasteru veidoġanǕs. Galvenais secinǕjums ġajǕ pǛtǭjumǕ bija, ka Ar 

atomi tiek absorbǛti mehǕniskǕs leǥǛġanas laikǕ Y2O3/matricas saskarnǛs, kas 

darbojas kǕ Ǹoti spǛcǭgas un stabilas izlietnes Ar un vakancǛm. Ġie tukġumi ir 

viens no ODS-EUROFER trausluma un sliktas triecienizturǭbas cǛloǺiem. Tika 

veikta ǭpaġa izmeklǛġana, vai raģoġanas laikǕ varǛtu uzlabot materiǕlu ǭpaġǭbas, 

mainot apstrǕdes metodes [14]. Malġanas kaitǭgǕ ietekme uz elastǭgumu var tikt 

samazinǕta, veicot EUROFER standartizǕcijas procedȊras. TomǛr 

normalizǛġana nemaina ne rȊdǭtǕ ODS-EUROFER elastǭgumu, ne arǭ 

triecienizturǭbu. Tika arǭ konstatǛts, ka skǕbekǸa patǛriǺġ malġanas gaitǕ 

neietekmǛ elastǭguma un triecienizturǭbas samazinǕġanos. TEM ierosina, ka 

trauslumu var izraisǭt karbǭdu nogulsnǛġanǕs dzesǛġanas laikǕ pǛc HIPing. 

 

2.1.3. Apstaroġana un hidroǥenǛġana 

 

Apstaroġanas ietekme uz ODS tǛraudiem vǛl nav labi zinǕma, kaut ir plaġi 

pǛtǭta [9]. Apstaroġana izraisa smagu sacietǛġanu un samazina vienmǛrǭgu 

pagarinǕġanos tradicionǕlo ferǭta-martensǭta tǛraudos jau pie zemǕkajǕm 

radiǕcijas devǕm. LȊzumu ǭpaġǭbas ievǛrojami samazinǕs zem elastǭgǕs uz 

trauslo fǕzi pǕrejas temperatȊras, kas pǛc apstaroġanas var pǕrsniegt istabas 

temperatȊru. TomǛr ġis materiǕls joprojǕm cieġ mazǕk no apstaroġanas, nekǕ kǕ 

citi metǕli, piemǛram, nerȊsǛjoġais tǛrauds vai tǭri fcc metǕli. Pie zemǕm devǕm, 

izmantojot TEM, tiek novǛroti tǕ saucamie melnie punkti, kas var bȊt 

starpmezglu klasteri izmǛros no 1 lǭdz 2 nm. Pie augstǕkǕm devǕm pie ~ 300Á C 

tika novǛrotas dislokǕcijas cilpas un nanodobumi. Oksǭdu izkliedes attǭstǭba ir 

viena no ODS tǛrauda iespǛjamajǕm priekġrocǭbǕm apstaroġanas procesǕ, jo ġim 

tǛraudam vajadzǛtu uzkrǕt bojǕjumus ar zemǕku Ǖtrumu nekǕ tradicionǕlajiem 

ferǭta-martensǭta tǛraudiem, jo oksǭda daǸiǺǕm vajadzǛtu piesaistǭt radiǕcijas 

izraisǭtos defektus, piemǛram, graudu robeģu mikrostruktȊrǕ. Netika novǛrotas 

bȊtiskas ODS tǛrauda stiepes izturǭbas izmaiǺas, tomǛr, apstarojot zem 500ÁC, 

novǛroja 20% sacietǛġanu un elastǭguma pazuġanu. Ġie rezultǕti ir labǕki par 

tiem, kas novǛroti tradicionǕlajam ferǭta-martensǭta tǛraudam. PǕrejas no 

elastǭgǕs uz trauslo fǕzi temperatȊra ievǛrojami palielinǕjǕs, pietȊkumam 

nepastǕvot. PietȊkuma neesamǭba vai ievǛrojams samazinǕjums ODS tǛraudos 

salǭdzinǕjumǕ ar parastajiem tǛraudiem ir saistǭts ar ODS daǸiǺu lielo blǭvumu, 

kas darbojas kǕ defektu piesaistes vietas. 

AtsaucǛ [9] aprakstǭti ODS pǛtǭjumi par apstaroġanas ietekmi gan uz Plansee, 

gan uz Plazmas fizikas pǛtǭjumu centra (Centre de Recherches en Physique des 

Plasmas, CRPP) ODS tǛraudiem, kǕ arǭ uz materiǕliem, kuru pamatǕ ir Fe 

sakausǛjumi, kas satur Cr, Mo, Ni, Ta un W. PǛdǛjie tika apstaroti lǭdz 0,3, 1,0 

un 2,0 nobǭdǛm uz vienu atomu (displacement per atom, dpa). Netika novǛrotas 

bȊtiskas izmaiǺas mehǕniskǕs ǭpaġǭbǕs, salǭdzinot ar neapstarotajiem paraugiem. 

MateriǕla sacietǛġana bija 20% un ar dozas palielinǕġanu nemainǭjǕs; materiǕla 

pagarinǕjums bija gandrǭz nemainǭgs. CRPP ODS tika apstarots lǭdz 1,0 dpa pie 
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350ÁC. MateriǕla pagarinǕjums samazinǕjǕs par 50%, tika novǛrots viegls 

materiǕla sacietǛjums, lǭdzǭgi kǕ EUROFER97 tǛraudǕ. Tas nozǭmǛ, ka bojǕjumu 

uzkrǕġanos izraisa ne tik nanodaǸiǺu dispersija, bet gan nanostrukturǛtǕ 

mikrostruktȊra. To izraisa fakts, ka nanostrukturǛtajam materiǕlam ir liels 

defektu piesaistes vietu blǭvums, piemǛram, graudu robeģas un dislokǕcijas, kas 

var ievǛrojami samazinǕt starojuma radǭto defektu blǭvumu. Tika arǭ konstatǛts, 

ka apstaroġanas temperatȊra neietekmǛ materiǕla sacietǛġanu. TEM analǭze 

nekonstatǛja oksǭdu dispersijas izmaiǺas abos ODS materiǕlos. Pie zemas 

apstaroġanas temperatȊras izraisǭtie defekti galvenokǕrt sastǕv no melniem 

punktiem, kas ir lǭdzǭgi tiem, kas novǛroti tradicionǕlajos ferǭta-martensǭta 

tǛraudos. 

Pie 350ÁC EUROFER un ODS attǭstǕs dislokǕcijas cilpas lǭdzǭgi tam, kas 

novǛrotas ferǭta martensǭta tǛraudos. CRPP ODS ir novǛrots liels nanodobumu 

blǭvums. MateriǕla sacietǛġanu izraisa arǭ itrija daǸiǺas, un ġis fakts jǕǺem vǛrǕ, 

analizǛjot starojuma radǭtos defektus. Tika izanalizǛti apstaroġanas izraisǭtie 

defekti un itrija daǸiǺu blǭvums un izmǛrs. Starojuma radǭto defektu blǭvums 

izrǕdǭjǕs mazǕks par itrija daǸiǺu blǭvumu, kas var izskaidrot faktus, ka starojuma 

radǭtǕ sacietǛġana ir zema, un ka kopǛjǕs pagarinǕjuma izmaiǺas salǭdzinǕjumǕ 

ar parasto ferǭta-martensǭta tǛraudu ir niecǭgas. VǛl viens skaidrojums zemam 

apstaroġanas efektam ir ġǕds: itrija daǸiǺas darbojas kǕ starojuma izraisǭtu 

punktveida defektu piesaistǭġanas vietas. TǕpat kǕ mehǕniskǕ sakausǛġanas 

procesa laikǕ notiek graudu robeģu pieaugums, kas arǭ darbojas kǕ starojuma 

izraisǭto defektu piesaistǭġanas vietas, un rezultǕtǕ graudu lielums samazinǕjǕs. 

Tika arǭ konstatǛts, ka rȊdǭtiem ferǭta martensǭta tǛraudiem ar martensǭta 

morfoloǥiju ir labǕka izturǭba pret radiǕciju, salǭdzinot ar dziǸi pǕrkristalizǛtu 

materiǕlu, ar vienǕdiem graudiem un zemu dislokǕcijas blǭvumu, jo dislokǕcijas 

un graudu robeģas darbojas kǕ izlietnes radiǕcijas defektiem [9]. 

Apstaroġanas ietekme uz 14% Cr wt% ODS tǛrauda mikrostruktȊras 

stabilitǕti tika pǛtǭta atsaucǛ [15]. MateriǕls tika apstarots ar Fe5+, He+ un H+ 

joniem pie 600ÁC lǭdz 30 dpa, lai modelǛtu kodolsintǛzes apstǕkǸus. TEM 

analǭzes rezultǕti rǕda, ka paraugu nanodaǸiǺu izmǛrs ir nedaudz palielinǕjies 

apstaroġanas laikǕ, tomǛr tie saglabǕja savu sastǕvu un morfoloǥiju. 

Apstaroġanas galvenǕ ietekme bija mazu burbuǸu veidoġanǕs matricǕ vai pie 

nanodaǸiǺǕm. Nesenais pǛtǭjums [16] skaidri parǕdǭja, ka apstarojot ODS tǛraudu 

Cr pǕrsvarǕ pǕrvietojas FeCr/Y2O3 saskarnes virzienǕ un izdalǕs uz tǕs (2.2. 

attǛls). RezultǕtǕ veidojas amorfais oksǭda slǕnis ar ǕrǛjiem Y atomiem, kas 

daǸǛji aizvietoti ar Cr, kura tǕlǕkǕ migrǕcija ODS kodola virziena ir niecǭga. Tika 

pǛtǭta arǭ FeCr/Y2O3 saskarnes termiskǕ un radiǕcijas stabilitǕte. 
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AttǛls 2.2. Graudu robeģas apkǕrt FeCr/Y2O3 saskarnei [16] 

Elektroǵǭmiski iegȊtǕ ȊdeǺraģa ietekme uz EUROFER 97 un ODS-

EUROFER mikrostruktȊru ir izpǛtǭta atsaucǛs [16, 17]. Tika konstatǛts, ka ferǭta-

martensǭta EUROFER, ko pastiprina itrija nanodaǸiǺas, salǭdzinǕjumǕ ar 

parastajiem EUROFER 97 iegȊst daudz vairǕk ȊdeǺraģa. Lai arǭ ȊdeǺraģa 

ietekme uz slodzes izturǭbu un stiepes izturǭbu ir neliela, tas ievǛrojami samazina 

deformǕcijas lielumu, pǛc kuras notiek lȊzums ODS-EUROFER, ja ȊdeǺraģa 

koncentrǕcija sasniedz noteiktu lǭmeni. JǕatzǭmǛ, ka gan ȊdeǺraģa, gan hǛlija 

piesaiste tika eksperimentǕli apstiprinǕta ODS tǛraudos. 

 

2.1.4. ODS tǛrauda stabilizǛġana ar Ti nogulsnǛm 

 

Ti koncentrǕcijas ietekme uz ferǭta ODS tǛraudiem tika pǛtǭta, izmantojot 

skenǛjoġo un transmisijas elektronu mikroskopiju (SEM un TEM) Ti 

koncentrǕcija svǕrstǭjǕs no 0 lǭdz 0.4 masas%[18]. Veiktais pǛtǭjums atklǕja, ka 

Ti rada sfǛrisku titǕna oksǭdu pretǛji hroma oksǭdiem sakarǕ ar stiprǕku Ti 

afinitǕti ar O. Cietǭba palielinǕs ar Ti koncentrǕcijas palielinǕġanos (tǕs optimǕlǕ 

vǛrtǭba ir 0.3%). Lai gan ferǭta tǛraudam ir priekġrocǭba salǭdzinǕjumǕ ar ferǭta 

martensǭta tǛraudu stiepes izturǭbas dǛǸ, tika konstatǛts, ka to trȊkums ir 

augstǕkǕs temperatȊras elastǭba. 

Ferǭta ODS tǛraudu, kas satur Ti piemaisǭjumus, ǵǭmiskǕ un mikrostrukturǕlǕ 

evolȊcija tika analizǛta paraugiem, kas satur 14% Cr [18]. PǛtǭjums atklǕja, ka 

oglekǸa saturs ievǛrojami palielinǕjǕs, kǕ arǭ skǕbekǸa izdalǭġanǕs no itrija oksǭda 

mehǕniskǕs leǥǛġanas laikǕ, N un O piesǕrǺojums tika novǛrots malġanas laikǕ. 

Ti bagǕtinǕtǕs nogulsnes tika atklǕtas, izmantojot mikroprobas analǭzi un TEM. 

Ja atkausǛġana notiek pie temperatȊrǕm virs 850ÁC, gaisa dzesǛġanas laika notiek 

fǕzu transformǕcija[19]. Rentgena novǛrtǛjums parǕdǭja, ka tǕ ir martensǭta 

transformǕcija, kas noved pie augsta dislokǕcijas blǭvuma ODS-EUROFER 

tǛraudos [20]. 

Rentgenstaru difrakcija tika veikta gaisa dzesǛġanas laikǕ, un parǕdǭja, ka 

austenǭta pilnǭga transformǕcija notiek pie temperatȊras ap 760-750ÁC. Tika arǭ 
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parǕdǭts, ka itrijs tiek izkliedǛts viendabǭgi un ka daǸiǺas tiek ieskautas karbǭda 

nogulsnǛs. EUROFER 97 daģǕdu nogulġǺu telpisko sadalǭjumu, morfoloǥiju, 

struktȊru un ǵǭmisko sastǕvu plaġa analǭze tika veikta, izmantojot TEM analǭzi 

[21], kas atklǕja Mn23C6, TaC, VN un TiN nogulġǺu klǕtbȊtni. Tika veikta tǕdu 

ǭpaġǭbu izpǛte kǕ cietǭba, morfoloǥiskǕ un kristalogrǕfiskǕ anizotropija un 

nanonogulġǺu lieluma evolȊcija, lai uzlabotu ferǭta-martensǭta ODS tǛraudu 

raģoġanas metodes [22]. PǛtǭjums parǕdǭja, cik svarǭga ir Ŭ­ɔ fǕzu 

transformǕcija raģoġanas procesǕ izraisǭtas morfoloǥiskǕs un kristalogrǕfiskǕs 

anizotropijas samazinǕġanai.  

Y ietekme uz ferǭta ODS tǛraudu, bagǕtinǕto ar Ti wt.%, mikrostrukturǕlajǕm 

un mehǕniskajǕm ǭpaġǭbǕm, ir pǛtǭta citur [23]. Y ir pievienots kǕ pulveris, kura 

daǸiǺu izmǛrs ir <45 ɛm. Si, kas sǕkotnǛji bija piemaisǭjums Y pulverǭ, var 

darboties lǭdzǭgi Ti oksǭdu agregǕcijas laikǕ. Tika konstatǛts, ka pǛc materiǕla 

sildǭġanas lǭdz temperatȊrai ~ 1300ÁC ievǛrojama mǭkstinǕġana notiek istabas 

temperatȊrǕ. Ferǭta ODS tǛrauda (12% Cr mass%.) deformǕcijas un bojǕjumu 

mehǕnismi pie augstǕm temperatȊrǕm (550-650°C) tika pǛtǭti stiepes testos arǭ 

ciklisko slodzi [24]. Augstas temperatȊras zema cikla noguruma testi ir veikti 

austenǭta ODS tǛraudos ar 15-17% Cr wt%. NovǛrotǕ cikliskǕ cietinǕġana ir 

zemǕka nekǕ ne-ODS tǛraudos. Zr bagǕtas zonas, kas var ietekmǛt materiǕla 

nogurumu, atrastas uz lȊzuma virsmǕm. 

Saǵepġanas temperatȊras ietekme uz 14% Cr wt% ferǭta ODS tǛrauda 

mikrostruktȊru un mehǕniskajǕm ǭpaġǭbǕm tika pǛtǭta citur [25]. KǕ liecina TEM 

novǛrojumi, ODS tǛraudos dzirksteǸaizdedzes plazmas saǵepġanas rezultǕtǕ 

parǕdǕs divu veidu oksǭdi: liela blǭvuma nanoizmǛru Y bagǕti oksidi Y2Ti2O7 un 

rupji ar Cr bagǕtie TiCr2O4, kuru stiepes izturǭba samazinǕs, palielinoties 

saǵepġanas temperatȊrai. PǛtǭjuma laikǕ tǕ palielinǕjǕs no 950ÁC lǭdz 1025ÁC un 

lǭdz ar to vidǛjais graudu izmǛrs palielinǕjǕs no 260 lǭdz 2420 nm. Tika pǛtǭta arǭ 

N ietekme uz ferǭta-martensǭta ODS tǛraudu, stiprinǕto ar Ti slǕǺiem [26]. 

MateriǕls ir izgatavots, liekot pǛc kǕrtas pulveru un Ti disku grafǭta krǕsvielǕ un 

pǛc tam saǵepina. Gan ODS, gan ODS/Ti tǛraudus ar daģǕdu N koncentrǕciju 

izgatavo ar dzirksteǸaizdedzes plazmas saǵepġanu. Tika konstatǛts, ka 0-0,2 wt. 

% N ODS tǛraudiem, salǭdzinot ar tǭrajiem ODS tǛraudiem, ir sliktǕkas stiepes 

ǭpaġǭbas, savukǕrt ODS tǛraudiem ar 0,5 wt.% N ir Ǹoti augsta stiepes izturǭba. 

Pirmo efektu izraisa elementu savstarpǛja difȊzija visǕ saskarnǛ, bet pǛdǛjǕ 

gadǭjumǕ tǛraudǕ veidojas biezs nepǕrtraukts Ti (C, N) slǕnis, kas ierobeģo 

starpdifȊziju. 

 

2.2. O-, Y- un Ti- saturoġo nogulġǺu teorǛtiskǕ modelǛġana Fe reģǥǭ 

 

SaskaǺǕ ar tǛrauda fǕzes diagrammu (1.3. attǛls) a-Fe fǕze ir visizplatǭtǕkǕ 

dzelzs struktȊra bez Cr piemaisǭjumiem temperatȊras intervǕlǕ T<912oC un 

1394oC<T<1538oC. TǕdǛǸ nav pǕrsteidzoġi, ka lǭdz ġim lielǕkǕ daǸa dzelzs reģǥǭ 

iekǸauto ODS fragmentu teorǛtiskǕs modelǛġanas pǛdǛjo divu desmitgadu laikǕ 

tika veikta periodiskajǕ bcc-Fe superġȊnǕ. 
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2.2.1. ODS nanodaǸiǺu veidoġanǕs a-Fe atomiskǕ modelǛġana  

 

Papildus rezultǕtiem, kas iegȊti iepriekġ minǛtajos eksperimentǕlajos 

pǛtǭjumos, daģǕdas teorǛtiskǕs simulǕcijas skaidri parǕda, ka titǕna atomu 

klǕtbȊtne samazina Y2O3 klasteru lielumu, pǕrveidojot tos par Y2Ti2O7 vai 

Y2TiO5 [27]. Ġǭs acǭmredzami saskaǺotǕs pǕrejoġas fǕzes ir lǭdzsvara fǕzes 

priekġteces, kas atġǵiras ar zemu O/Me attiecǭbu. Lai labǕk izprastu ne-lǭdzsvara 

funkciju raksturu, tika veikta nanoklastera sastǕva un struktȊras reģǥa Monte 

Karlo (lattice Monte-Carlo, LMC) modelǛġana [28]. IepriekġǛjos pǛtǭjumos ciets 

tilpuma centrǛts kubiskais reģǥis tika fiksǛts noteiktǕ pozǭcijǕ, Ǻemta vǛrǕ tikai 

mijiedarbǭba saitǛ ar pirmo tuvǕko kaimiǺu metǕls - metǕls (Fe-Fe, Y-Y, Ti-Ti, 

Fe-Y, Y-Ti un Fe-Ti), saitǛs ar pirmo un otro tuvǕko kaimiǺu attiecǭbǕ uz metǕlu-

skǕbekli  (Fe-O, Y-O un Ti-O) un lǭdz pat mijiedarbǭbai saitǛ ar piekto tuvǕko 

kaimiǺu O-O, kur skǕbekǸa atomi tika izvietoti oktaedriskajǕ starpmezglu 

subreģǥǭ. Lai aprǛǵinǕtu pǕra saites enerǥiju, LDA-DFT aprǛǵini tika veikti, 

izmantojot SEQUEST programmu [29], lai iegȊtu potenciǕlo enerǥiju uz atomu 

kǕ atoma tilpuma funkciju (2.3. attǛls), kur sakausǛjuma koncentrǕcija tiek 

izmantota, lai pilnveidotu potenciǕlu jebkurǕ Rouza (Rose) stǕvokǸa 

vienǕdojumǕ [30] vai Lenarda-Dģounsa (Lennard-Jones) sistǛmǕs [31]. 

 
2.3. attǛls. LDA-DFT aprǛǵinǕta kohǛzijas enerǥija kǕ reģǥa parametra funkcija (punkti) kas atbilst 
(nepǕrtrauktǕ lǭnija) LDA aprǛǵiniem, balstǭtiem uz Rouza (Rose) vienǕdojumu (YY, TiTi, FeY, 

FeTi, YTi, YY, YO) [30], vai uz Lenarda-Dģounsa (Lennard-Jones) funkciju (O-O): (a) bcc Y, Ti un 

molekulǕrais O2 (kǕ saites garuma funkcija), (b) bcc FeïY, FeïTi un YïTi kǕ arǭ (c) bcc Y, YïO un 

molekulǕrais O2 [27] 

2.4. attǛlǕ parǕdǭts efekts, ka palielinot skǕbekǸa saturu modelǛtǕ nanoklastera 

apjomǕ a-dzelzǭ no 0,25 lǭdz 1,5 at.%, samazinǕjǕs Y saturs pie gandrǭz 

nemainǭgas Ti koncentrǕcijas. Nanoklasters sastǕv no sadalǭtiem Y un Ti 

bagǕtajiem reǥioniem ar gandrǭz vienǕdu skǕbekǸa koncentrǕciju. SamazinǕtais 

Y saturs nanoklasteros ar palielinǕtu O koncentrǕciju var ietekmǛt tos termisko 

stabilitǕti, un tas pamatoti atbilst iepriekġǛjam apgalvojumam, ka skǕbekǸa 

pǕrpalikumam bija ievǛrojama ietekme uz nanostrukturǛtǕ ferǭta sakausǛjuma 

pǕrkristalizǕcijas temperatȊru [32]. 

Netika tieġi uzskaitǭti reģǥa sprieguma enerǥijas Estr, kas var bȊt pieǺemams 

tikai Ǹoti maziem sfǛriskajiem klasteriem. TomǛr Estr vǛrtǭbas daǸǛji tika Ǻemtas 

vǛrǕ, nosakot Fe-Fe saiġu garumus izġǵǭduġajiem O, Y un Ti, nevis izmantojot 

viǺu atvieglinǕtas lǭdzsvara Fe-Me garumus. Lai pǕrbaudǭtu LMC izveidotǕs Y-
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Ti-O nanoklasteru struktȊras un ǭpaġǭbas, tie tika salǭdzinǕti ar datiem no maza 

leǺǵa neitronu izkliedes (small angle neutrons scattering, SANS) un atomu 

zondes tomogrǕfijas (atom probe tomography, APT) mǛrǭjumiem, lai 

pǕrliecinǕtos, vai var pastǕvǛt paġnosǛdinǕtas struktȊras un ǵǭmiskǕs vielas 

pienǕcǭgi aprakstǭtas [27]. Izmantojot iepriekġǛjo metodi, gan magnǛtiskie, gan 

kodolu izkliedes ġǵǛrsgriezumi sniedz informǕciju par nanoklasteru sastǕvu un 

atomu blǭvumu, bet pǛdǛjǕ metode nodroġina to ǵǭmiskǕ sastǕva tieġos 

mǛrǭjumus. Galvenais jautǕjums ir nanoklastera un matricas deformǕcijas 

enerǥija, kas nepiecieġama, lai saglabǕtu saskaǺu ar Fe reģǥi.  

 

 
2.4. attǛls. LMC modelǛġanas rezultǕti rǕdǕ paredzǛto nanoklasteru struktȊru, izmǛri (nogulġǺu 

rǕdiusu rppt), sastǕvu un aprǛǵinǕto M/N (magnǛtiskǕs pret kodola) izkliedes attiecǭbu kǕ skǕbekǸa 
satura funkciju Feï0.47 at.%Tiï0.12 at.%Y sakausǛjumǕ pie 673 K un nanoklastera reģǥa parametra 

1.3 ao (kur ao = 0.287 nm ir bcc-Fe reģǥa konstante) [27] 

Tika konstatǛts, ka Y-Ti-O nanoklasteri var veidoties visǕs temperatȊrǕs, ja 

to reģǥa parametrs ir lielǕks par 1.2 ao. Mazie nanoklasteri aprakstǭti kǕ sǭki 

veidoti daudzskaldǺi ar formu tuvu sfǛriskai, kuru sastǕvǕ ir 15-26% Y, 23-31% 

Ti un 45-65% O, kas satur atseviġǵas zonas Y- vai Ti-bagǕtus ar gandrǭz vienǕdu 

O koncentrǕciju. ParedzǛtais nanoklasters efektǭvajiem reģǥa parametriem starp 

1.2 ao un 1.3 ao var atbilst eksperimentǕlajiem novǛrojumiem, ja O koncentrǕcija 

matricǕ ir mazǕka par 0,5 at.%. PǛc reģǥa parametra > 1,3 ao, ievǛrojams 

sprieguma enerǥijas ieguldǭjums nanoklastera brǭvajǕ enerǥijǕ tika novǛrots 

atbilstoġi eksperimentam [28]. 

Protams, iepriekġ minǛtais LMC modelis bija pǕrǕk vienkǕrġots, lai gan 

iegȊtie rezultǕti sniedza diezgan noderǭgu atoma lǭmeǺa ieskatu Y-Ti-O 

nanoklasteros un pamatu izpratnei par termisko un radiǕcijas stabilitǕti. NǕkamie 

modelǛġanas centieni bija vǛrsti uz sprieguma enerǥijas sadalǭjumu starp matricu 

un nanoklasteru, bet starpfǕģu struktȊra tika noskaidrota, veicot Ǖrpus reģǥa 

relaksǕcijas, izmantojot pilnǕ potenciǕla enerǥijas funkcijas. TurklǕt, iekǸaujot 

gan Ǖrpus reģǥa relaksǕcijas, gan arǭ augsti nelǭdzsvara vakanļu koncentrǕcijas 
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ietekmi uz nogulsnǛġanas kinǛtiku, var bȊtiski uzlabot Y, Ti un O nogulġǺu 

modelǛġanas ticamǭbu ODS tǛraudos. 

 

2.2.2. ODS klasteru veidoġanǕs a-Fe modelǛġana uz ab initio aprǛǵinu pamata 

 

ODS daǸiǺu visaptveroġǕ atomiskajǕ modelǛġanǕ tiek piedǕvǕta lielǕ mǛroga 

divpakǕpju skaitǸoġanas shǛma: a) lielǕ mǛroga pirmo principu aprǛǵini bcc-Fe 

reģǥa superġȊnai, kas satur atseviġǵas VFe vakances, O, Ti un Y piemaisǭjumu 

atomus, kǕ arǭ to mazus agregǕtus; b) kinǛtisko parametru aprǛǵini, izmantojot 

reģǥa kinǛtikas Monte-Karlo metodi, balstoties uz atomu saiġu enerǥiju un 

migrǛjoġo izġǵǭduġo piemaisǭjumu atomu ab initio aplǛsǛm, lai aprakstǭtu 

nogulġǺu nanoklasteru augġanu [33]. AtġǵirǭbǕ no teorǛtiskǕs pieejas, kas 

aprakstǭta iepriekġǛjǕ 2.2.1. apakġiedaǸǕ, paġreizǛjie modeǸi ietver dzelzs atomu 

vakances VFe, (2.5. attǛls, a, b), kuru klǕtbȊtne padara daudz ticamǕku Fe, TiFe un 

YFe atomu starpmezglu un aizvietoġanas migrǕciju (2.5 attǛls a) iekġpusǛ bcc-

dzelzs reģǥa (kamǛr alternatǭva skǕbekǸa atomu migrǕcija varǛtu bȊt realizǛta 

caur starpmezglu oktaedru (2.5. attǛls, a, b)). TurklǕt Fu et al. uzstǕj, ka ODS 

nanoklastera veidoġanǕs vispǕr nav iespǛjama bez tieġas VFe palǭdzǭbas [34]. 

a) 

 

b) 

 

2.5. attǛls. DaģǕdi punktveida defektu veidi bcc-Fe reģǥǭ [33]: neliels caurspǭdǭgs kubs - VFe un 

caurspǭdǭgas sfǛras ï Fe (a, b); lielas tumġas sfǛras ï aizvietojoġie atomi CrFe, TiFe un YFe (a); nelielas 

tumġas sfǛras - starpmezglu O atoms (a, b); hantele ar starpmezglu Fe atomu (a) [33] 

No otras puses, Y-Ti-O nogulsnes, un, jo ǭpaġi, mazǕkais Y2TiO3 

nanoklasters, neprasa, lai vakance bȊtu stabila [33]. Noteiktu atgrȊġanu starp YFe 

un TiFe pǕrvar spǛcǭga pievilkġana starp ġiem metǕliem un O atomu, kas var 

ievǛrojami palielinǕt saites enerǥiju. TurklǕt VFe vakanļu klǕtbȊtne var regulǛt Y 

atoma difȊziju, kam ir lielǕks diametrs, salǭdzinot ar citiem nogulġǺu atomiem. 

Lai noteiktu, vai augsts O saturs ir vai nav ġǵǛrslis Y-Ti-O nogulġǺu augġanai, ir 

vajadzǭgs papildu pǛtǭjums, jo sakarǕ ar augstu saites enerǥiju starp VFe vakanci 

un O atomu, pirmo var uzskatǭt par skǕbekǸa izlietni. KǕ mǛs nesen parǕdǭjǕm 

[Q5], vakances pastiprina Y-O nanoklasteru stabilitǕti bcc-Fe reģǥǭ, jo ġǵǭdinǕtie 

Y atomi var stabilizǛties matricǕ vakanļu dǛǸ, un itrija migrǕcija vairǕkos posmos 

notiek ar vakances mehǕnismu. Klasteri ar 2 un 1,5 vakancǛm uz vienu Y 

ġǵǭdinǕto atomu nodroġina apstǕkǸus, lai izveidotu Y-O biksbaita (bixbyite) tipa 

saites.  
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Lai izprastu kvazikogerentu saskarǺu lomu apkǕrt ODS nanodaǸiǺǕm, ab 

initio aprǛǵini tika veikti, lai pǛtǭtu {100} <100> Fe // {100} <100> Y2O3 

saskarnes strukturǕlǕs, enerǥǛtiskǕs un elektroniskǕs ǭpaġǭbas, kǕ arǭ to 

mijiedarbǭbu ar punktveida defektiem [35]. O monovakancei Y2O3 slǕnǭ tǕ 

veidoġanǕs enerǥija nedaudz palielinǕjǕs, tuvojoties saskarnei, savukǕrt VFe 

gadǭjumǕ tuvojoties saskarnei vakances veidoġanǕs enerǥija samazinǕjǕs. IegȊtie 

rezultǕti liecina, ka a-Fe/Y2O3 saskarne piesaistot VFe vakances novǛrġ starpslǕǺu 

dobumu veidoġanos, kas paaugstina ODS tǛraudu izturǭbu pret starojumu. No 

otras puses, pieaugot VFe vakanļu skaitam, strukturǕlǕ morfoloǥija kǸȊst arvien 

sareģǥǭtǕka [36]. DaģǕdu ODS konfigurǕciju aprǛǵini a-Fe reģǥos izveido datu 

bǕzi, kas sastǕv no saiġu enerǥijǕm, un kas ir stabils pamats, lai turpinǕtu izveidot 

daudzelementu mijiedarbǭbas modeli kinǛtikas pǛtǭjumiem. 

TǕ kǕ visi iespǛjamie ODS tǛraudi satur pietiekami lielu CrFe daudzumu, ġis 

elements tika ietverts arǭ lǭdz ġim veiktajos plaġajos aprǛǵinos [36-38], lai gan 

tas aktǭvi nepiedalǕs ODS starpatomu savienojumos [16] (2.2. attǛls). 

Mijiedarbǭbas diapazona palielinǕġanǕs lǭdz pat piektajam tuvǕkajam kaimiǺam 

(5NN, kas atbilst elementǕras tilpuma centrǛtas kubiskǕs ġȊnas diagonǕlei), arǭ 

ġajos attǕlumos CrFe ieguldǭjums ir niecǭgs, tǕdǛǸ Cr-Cr mijiedarbǭba ir attǕlas 

kǕrtas [39, 40]. RezultǕti, kas minǛti atsauksmǛs [36, 37], parǕdǭja, ka Cr, Ti un 

Y ir palikuġi aizstǕjǛju stǕvokǸos (2.5. attǛls, a), bet skǕbekǸa atoms ir bijis 

visstabilǕks oktaedra pozǭcijǕ bcc-reģǥǭ (2.5. a. attǛls). SavukǕrt Fe starpmezglu 

atoms bcc-Fe vai FeCr (110) plaknǛ visbieģǕk var veidot hanteles ap savu vietu 

reģǥǭ (2.5.a attǛls) [36]. TurklǕt, izmantojot blǭvuma funkcionǕǸa teoriju un 

kustinoġas elastǭgǕs joslas NEB metodi migrǕcijas trajektorijas optimizǛġanai 

[41], Murali aprǛǵinǕja Fe, Y, Ti un Zr difȊzijas koeficientus [38] ar vakances 

mehǕnismu, izmantojot Le KlǛra (Le Claire) deviǺu frekvenļu modeli [42] 

ODS nanoklasteru Ǹoti augsts blǭvums ODS tǛraudos nodroġina hǛlija atomu 

piesaisti mazos burbuǸos (pǛc tǕ apstaroġanas ar He+, kǕ minǛts 2.1.3. 

apakġnodaǸǕ) un novǛrġ dislokǕciju pǕrvietoġanu [43]. LielǕ mǛroga pirmo 

principu aprǛǵini skaidri parǕdǭja, ka He ġǵǭdǭba Y2O3 daǸiǺǕs ir augstǕka, nekǕ 

Fe matricǕ [44], kas, lielǕkoties, ir lielǕku starpmezglu vietu rezultǕts. Oksǭdu un 

dzelzs saskarǺu ġǵǭdǭba ap ODS nanodaǸiǺǕm ir acǭmredzami lielǕka nekǕ oksǭdu 

apjomǕ. Sprieguma lauki, kas jo ǭpaġi var ietekmǛt dzelzs matricu, noved pie 

ġǵǭdǭbas gradientu pie oksǭdu un dzelzs saskarnǛm. IegȊtie rezultǕti sniedz ne 

tikai vǛrtǭgu ieskatu He uzvedǭbǕ ODS tǛraudos, bet arǭ var tikt izmantoti, lai 

iegȊtu rǕdǭtǕjus vienǕdojumu modeǸiem He sekvestrǕcijai ODS tǛraudos. 

Y2Ti2O7 nanodaǸiǺu ab initio modelǛġana ODS tǛraudos parǕdǭja, ka hǛlija 

piesaistes efekts ir vǛl izteiktǕks [45] nekǕ itri ja klasteriem [44]. 

Parasti tiek uzskatǭts, ka paġreizǛjais modelǛġanas lǭmenis attiecǭbǕ uz ODS 

klasteru veidoġanos a-Fe, balstoties uz ab initio spin-polarizǛtiem aprǛǵiniem, ir 

diezgan visaptveroġs. Par oksǭdu (Y, Ti, O) parǕdǭġanǕs trim posmiem ir ǭpaġa 

interese: veidoġanǕs, stabilitǕte normǕlos apstǕkǸos un stabilitǕte apstaroġanas 

apstǕkǸos. Lai sasniegtu ġǕdu mǛrǵi, ir jǕapraksta mijiedarbǭba starp katru tǛrauda 
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komponentu. AnalizǛjot Cr, Ti, Y un O kohǛzijas enerǥiju daģǕdǕs bcc-Fe 

matricas pozǭcijǕs, var izsecinǕt visstabilǕko [33]. Nepiecieġami augstas 

precizitǕtes enerǥiju aprǛǵini starpatomu attǕlumiem lǭdz 5 NN (aiz kura 

mijiedarbǭba kǸȊst tik vǕja, lai to neǺemtu vǛrǕ). Tie sniegs informǕciju par ODS 

klasteru sastǕvu un ǥeometrisko konfigurǕciju. JǕaprǛǵina arǭ migrǕcijas 

enerǥijas aizvietojoġam atomam ar vakances difȊzijas mehǕnismu un 

starpmezglu atomam, lai varǛtu modelǛt sistǛmas kinǛtiku. Visi ġie dati var tikt 

aprǛǵinǕti, izmantojot VASP paketi. IegȊto rezultǕtu ievieġana LKMC prasa a-

Fe reģǥa, kas satur defektus, evolȊciju laikǕ pǛc metǕla leǥǛġanas. Ideja ir veikt 

simulǕcijas, kas aptver plaġu sǕkotnǛjo kompozǭciju spektru, lai noteiktu katra 

komponenta ietekmi. Uzticama nanoklasteru veidoġana bȊtu visa pǛtǭjuma 

apstiprinǕġana, bet, neveidoġana nozǭmǛtu, ka ir jǕatrod labǕkais modelis.  

TajǕ paġǕ laikǕ nesen tika izstrǕdǕts vispǕrǛjs ab initio balstǭts modelis, lai 

izpǛtǭtu daudzfǕģu un daudzkomponentu sistǛmas termodinamiku [46]. Papildus 

iepriekġǛjǕm pieejǕm ġǕds modelis paredz defektu apmaiǺas iekǸauġanu starp 

daģǕdǕm fǕzǛm, kuru visǕs fǕzǛs kontrolǛ vienǕda atomu veida ekvivalents 

ǵǭmiskais potenciǕls. Ġis modelis Ǹauj aprǛǵinǕt lǭdzsvara defektu koncentrǕciju 

katrǕ fǕzǛ, ar nosacǭjumu, ka to nulles temperatȊras iekġǛjǕs enerǥijas izmaiǺas 

saistǭtas ar zinǕmiem defektiem, kuru ievades parametri iegȊti no liela mǛroga 

spin-polarizǛtiem DFT aprǛǵiniem. ĠǕdi defekti: vakances gan Y2O3, gan bcc-Fe 

fǕzǛs, Y aizstǕjǛji un starpmezglu O dzelzs reģǥǭ, starpmezglu Fe atomi, 

piemaisǭjumi Y2O3 tika iekǸauti termodinamiskajos vienǕdojumos. AtbilstoġǕs 

lǭdzsvara koncentrǕcijas tika novǛrtǛtas kǕ temperatȊras un itrija satura funkcija. 

PiedǕvǕtais modelis dod iespǛju iekǸaut globǕlo lǭdzsvaru daudzfǕzu sistǛmǕs 

[46]. TǕs priekġrocǭba salǭdzinǕjumǕ ar modeǸiem, kas balstǕs uz reģǥa pieeju vai 

empǭriskiem potenciǕliem, ir precǭzǕka defektu enerǥǛtika, ko izmanto kǕ ievada 

parametrus un aprǛǵina ar DFT metodi. Apskatǭtais modelis neietver starpfǕzu 

saskarnes; tomǛr tǕs var viegli iekǸaut, paplaġinot jaunus defektu veidus un 

iekǸautǕs zonas. PiemǛram, nanodaǸiǺu-matricas saskarne var tikt ieviesta kǕ vǛl 

viena fǕze (zona) sistǛmǕ, piemǛram, (Y2O3)x(saskarne)y(bcc-Fe)1īxīy ar ǭpaġǕm 

enerǥijas izmaiǺas vǛrtǭbǕm, kas rodas dǛǸ defektu atraġanas pie saskarnes [47], 

kur tǕ daǸa y var tikt definǛta caur attiecǭbu starp atomu skaitu saskarnǛ un kopǛjo 

atomu skaitu visǕ sistǛmǕ, un kura bȊtu atkarǭga no saskarnes ǭpaġǭbǕm 

(piemǛram, biezuma) un daǸiǺu izmǛriem. 

 

2.2.3. AugstǕs temperatȊras paramagnǛtiskǕ g-Fe ar piemaisǭjumiem ab initio 
aprǛǵini  

 

IepriekġǛjǕ apakġiedaǸǕ tika analizǛta agrǕk veikta pirmo principu 

modelǛġana magnǛtiski sakǕrtotiem zemas temperatȊras a-Fe reģǥiem, kas satur 

ODS nogulsnes, pamatojoties uz liela mǛroga spin-polarizǛto aprǛǵinu 

formǕlismu. Lai modelǛtu paramagnǛtisko ɔ-Fe (austenǭta) reģǥi, kas satur gan 

aizvietotǕjus, gan starpmezglu piemaisǭjumu atomus, nesen pǛtǭja gan matricu, 
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gan defektu reģǥi, izmantojot divas pieejas PAW-GGA DFT metodei [48]. 

ParamagnǛtiskais stǕvoklis tika modelǛts ar Habarda (Hubbard) [49] un 

Hasegavas (Hasegawa) [50] ieviesto superġȊnǕ realizǛjamo nesakǕrtotǕ lokǕlǕ 

momenta (DLM) modeli  magnǛtiskǕ parauga metodes (magnetic sample method, 

MSM) ietvaros, apvienojumǕ ar magnǛtiskǕs ǭpaġas kvazinejauġas izlases 

struktȊras (special quasi-random structure, SQS) pieeju. PiedǕvǕtajǕ metodǛ 

magnǛtiskǕ SQS superġȊna tika izveidota matricǕ, fcc-Fe, un tad tika veikti 

aprǛǵini piemaisǭjumiem (C, N, Nb, V), kas atrodas daģǕdǕs superġȊnas 

pozǭcijǕs, kam sekoja rezultǕtu izlǭdzinǕġana kǕ paredzǛts MSM metodǛ. Tika 

parǕdǭts, ka SQS-MSM pieeja Ǹauj novǛrtǛt ġǵǭduma entalpijas ar precizitǕti, kas 

ir lǭdzǭga sagaidǕmai pirmos principu aprǛǵinos magnǛtiski sakǕrtotiem un 

nemagnǛtiskiem materiǕliem [51]. TǕ kǕ aprǛǵinǕtǕs un izmǛrǭtǕs ġǵǭduma 

entalpijas izrǕdǭjǕs nelielas, relatǭvǕs novirzes starp tǕm bija nozǭmǭgas C un N 

piemaisǭjumiem, savukǕrt karbǭdu un nitrǭdu ġǵǭdǭbas produkti paramagnǛtiskajǕ 

stǕvoklǭ, kas aprǛǵinǕti pǛc piedǕvǕtǕs metodes, ir kvalitatǭvi saskaǺoti ar 

pieejamiem eksperimentǕlajiem datiem. Visi konstatǛtie piemaisǭjumi var izraisǭt 

vietǛjo magnǛtisko polarizǕciju Fe atomos, kas atrodas blakus piemaisǭjumam, 

ar spina rotǕcijas (spin-flip, SF) pǕrejǕm, kas notiek Fe vietǕs reģǥǭ, kas atrodas 

piemaisǭjumu atoma pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ. SF pǕreja izpauģas kǕ vietǛjǕ 

magnǛtiskǕ momenta orientǕcijas maiǺa paġsaskaǺoto iterǕciju laikǕ, salǭdzinot 

ar tǕ sǕkotnǛjo virzienu, kas definǛts MSM-SQS superġȊnas formǕlismǕ. 

InducǛtais magnǛtisms ir ǭpaġi izteikts attiecǭbǕ uz oglekǸa atomu un var izraisǭt 

magnǛtiskǕs struktȊras maiǺu pǕrdzesǛtǕ austenǭtǕ. TurklǕt attiecǭbǕ uz oglekli 

tika atrasta korelǕcija starp polarizǕcijas raġanos un ġǵǭduma entalpijas 

samazinǕġanos. 

Acǭmredzot paġreizǛjam promocijas pǛtǭjumam iepriekġminǛtais teorǛtiskais 

formǕlisms ir pǕrǕk sareģǥǭts, lai veiktu plaġa mǛroga ODS nogulġǺu aprǛǵinus 

fcc-Fe reģǥǭ. TǕpǛc mǛs esam vienkǕrġojuġi paġreizǛjǕ pǛtǭjumǕ izmantoto 

skaitǸoġanas shǛmu, jo paramagnǛtiskums nozǭmǛ, ka temperatȊrǕs, kurǕs fcc-Fe 

ir stabils, dzelzs atomu magnǛtiskie momenti ir nesakǕrtoti. IndividuǕlo atomu 

magnǛtiskie momenti, protams, nav statiski, tomǛr to dinamiska virziena maiǺa 

izlǭdzinǕta pietiekami liela tilpumǕ dod kopǛjo magnǛtisko momentu, kas ir 

vienǕds ar nulli [P4]. MǛǥinǕjums imitǛt ġǕdu uzvedǭbu, izmantojot DFT 

metodes, nozǭmǛtu, ka katrai defekta konfigurǛġanai ir nepiecieġams aprǛǵinǕt 

daudzas konfigurǕcijas ar daģǕdǕm nejauġǕm magnǛtiskǕ momenta orientǕcijǕm. 

TǕ vietǕ mǛs pieǺemam, ka ġǕdas izlǭdzinǕġanas rezultǕtǕ lielǕkajǕ daǸǕ atomu 

iegȊs nulles magnǛtisko momentu, un veiksim nemagnǛtiskus aprǛǵinus. 

NemagnǛtiskǕ pieeja var nebȊt pilnǭgi pareiza visiem gadǭjumiem, tomǛr tǕ atlauj 

praktiski novǛrtǛt defektu saiġu enerǥijas un citas ǭpaġǭbas, kas nepiecieġamas, 

lai modelǛt itrija oksǭda daǸiǺu agregǕciju g-dzelzǭ. 
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3. Pirmo principu aprǛǵini izmantojot VASP programmu 
 

O, Ti un Y piemaisǭjumu atomu, kǕ arǭ vakanļu g-Fe reģǥǭ, ieskaitot to 

migrǕcijas trajektoriju simulǕciju un mazo klasteru veidoġanǕs enerǥiju, lielǕ 

mǛroga ab initio aprǛǵiniem mǛs izmantojǕm VASP datora programmu, 

komerciǕlo kompleksu programmatȊras paketi, kurġ balstǕs uz blǭvuma 

funkcionǕǸa teorijas. TǕs skaitǸoġanas procedȊra ietver Kona-Ġema (Kohn-Sham) 

vienǕdojumu iteratǭvo risinǕġanu, kas pamatojas uz atlikuma samazinǕġanu un 

optimizǛtu lǕdiǺa blǭvuma sajaukġanas kǕrtǭbu [52], kǕ arǭ izmanto plakno viǸǺu 

(PW) bǕzes komplektu, kas apvienots ar projicǛto paplaġinǕto viǸǺu (Projector 

Augmented-Wave, PAW) skalǕriem relativistiskiem pseidopotenciǕliem [53]. 

PǕra, trǭskǕrtǛja un daudzkǕrtǛja mijiedarbǭba O, Ti un Y piemaisǭjumu atomu un 

VFe vakanļu agregǕtu iekġpusǛ, kǕ arǭ enerǥijas barjeras to migrǕcijas trajektoriju 

g-Fe reģǥǭ, tiks izmantoti turpmǕkajǕ Y2O3 un Y2Ti2O7 klasteru augġanas 

kinǛtiskajǕ Monte-Carlo modelǛġanǕ. 

 

3.1. TeorǛtiskie pamati 

 

IzolǛtǕs stacionǕrǕs mijiedarbǭbas sistǛmas, kas satur lielo skaitu elektronu un 

kodolu, ǭpaġǭbas var tikt noteiktas ar kompleksu hamiltoniǕnu Ὄ►ȟ╡, kas sastǕv 
no elektronu Ὕ ► un kodola Ὕ ╡  kinǛtiskǕs enerǥijas, iespǛjama ǕrǛja 

potenciǕla, kas daģǕdi ietekme elektronus ὠ► un kodolu ὠ ╡ , kulona 

potenciǕlus mijiedarbǭbai tikai starp elektroniem ὐ ►ȟ►ᴂ, tikai kodoliem 

ὐ ╡ȟ╡ᴂ un starp elektroniem un kodolu ὐ ►ȟ╡  [54]: 

Ὄ►ȟ╡ Ὕ ► Ὕ ╡ ὠ► ὠ ╡ ὐ ►ȟ►ǋ ὐ ╡ȟ╡ǋ ὐ ►ȟ╡ , (Eq.3.1.1) 

kur r  = { r i} ir elektronu koordinǕġu kopa un R = {Rk}  visu kodola koordinǕġu 

kopa. 

SakarǕ ar daudz mazǕku elektronu masu me, salǭdzinot ar kodola masu MN, 

elektrona kustǭba var tikt atdalǭta no kodola kustǭbas, izmantojot Borna-

Openheimera (Born-Oppenheimer) aproksimǕciju (adiabǕtiskǕ pieeja) [20], kas 

pieǸauj, ka elektroni reaǥǛ uzreiz uz kodolu kustǭbu un ignorǛ iespǛjamo saikni 

starp elektroniem un kodolu kustǭbu (piemǛram, vibrǕciju, kas apraksta fonona 

struktȊru). Citiem vǕrdiem sakot, elektroniskǕs apakġsistǛmas relaksǕcijas laiks 

izolǛtǕ daudzdaǸiǺu sistǛmǕ tiek uzskatǭts par nulli, un tiek konstatǛts, ka 

elektroni atrodas tǕ sauktajǕ momentǕnǕ pamatstǕvoklǭ. No otras puses, priekġ 

elektroniem kodola pozǭcijas tiek fiksǛtas. Ar ġo adiabǕtisko aproksimǕciju 

sǕkotnǛjǕ problǛma tiek vienkǕrġota lǭdz mijiedarbǭbai starp daudziem 

elektroniem, kas pǕrvietojas ǕrǛjǕ potenciǕlǕ laukǕ, ko rada visi kodoli. TǕdǛjǕdi 

ir iespǛjams izveidot perturbǕciju sǛriju, kur pirmajǕ tuvinǕjuma kǕrtǕ elektronu 

un kodolu brǭvǭbas pakǕpes tiek atdalǭtas [55]. Tas nozǭmǛ, ka viǸǺu funkcija 

Y(r ,R), kas raksturo visu daudzdaǸiǺu sistǛmas darbǭbu, var tikt sadalǭta 

elektroniskajǕ un kodola daǸǕs: 
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Y(r ,R) = Ye(r ,R) YN(R). (3.1.2) 

Acǭmredzot, komplekss hamiltoniǕns Ὄ►ȟ╡  var tikt sadalǭts elektronu 

Ὄ ►ȟ╡  un kodola Ὄ ╡  daǸǕs. Lai aprǛǵinǕt pǛtǕmas sistǛmas elektronisko 

struktȊru var izmantot elektrona hamiltoniǕnu 

Ὄ ►ȟ╡ Ὕ ► ὠ► ὐ ►ȟ► ὐ ╡ȟ╡ ὐ ►ȟ╡ . (3.1.3) 

ĠrǛdingera vienǕdojumu elektroniem, kas satur tikai elektronu viǸǺu funkcijas, 

var uzrakstǭt ġǕdi [54]: 

Ὄ ►ȟ╡  ►ȟ╡ Ὁ ╡  ►ȟ╡ , (3.1.4) 

kur pilna sistǛmas elektronu enerǥija E
e
(R) var tikt izmantota kǕ potenciǕls 

kodola kustǭbai (proti, vibrǕcijas apkǕrt lǭdzsvarotas sistǛmas konfigurǕcijas) 

ġǕdǕ kodolu hamiltoniǕna: 

Ὄ ╡ Ὕ ╡ ὠ ╡ Ὁ ╡ . (3.1.5) 

ĠrǛdingera vienǕdojumu kodola apakġsistǛmai var rakstǭt ġǕdi: 

Ὄ ╡  ╡ Ὁ  ╡ . (3.1.6) 

TomǛr daudz elektronu gadǭjums, aprakstǭts Eq. (3.1.4) paliek neatrisinǕts. Un 

viss efektǭva un veiksmǭga pieeja to risinǕġanai ir balstǭta uz blǭvuma 

funkcionǕǸa teorijas (density functional theory, DFT) [56]. 

 

3.2. Blǭvuma funkcionǕǸa teorijas (DFT) pamati 

 

Blǭvuma funkcionǕǸa teorijas sǕkums ir Tomasa (Thomas) un Fermi darbos. PǛc 

viǺu idejas elektronu blǭvums n-aizǺemtiem stǕvokǸiem pie fiksǛtas kodolu 

konfigurǕcijas var tik izteikt ġǕdi: 

”► ὲВ  ᷿ ►ȟ„Ƞ…Ƞ…ȠȢȢȢȠ…  ᶻ►ȟ„Ƞ…Ƞ…ȠȢȢȢȠ… Ὠ…Ὠ…ȢȢȢὨ…, (Eq. 3.2.1) 

Tas satur bȊtisku informǕciju par elektronu sistǛmu pamatstǕvoklǭ. MainǭgǕ 

c
i
 = (r

i
,s

i
) pǕrstǕv telpisko r

i
 un spina s

i
 brǭvǭbas pakǕpes patvaǸǭgai i-tai daǸiǺai, 

bet ᷿ Ὠ… В Ὠ᷿► (vienǕdojums 3.2.1) parǕda, ka ġis stǕvoklis tiek aprakstǭts 

ne ar sareģǥǭtu viǸǺa funkciju Ye, kas atkarǭga no 3n telpiskajǕm brǭvǭbas 

pakǕpǛm un n spina komponentiem, bet ar elektronu blǭvumu ɟ(r ), kas atkarǭgs 

tikai no trijiem vektora r  komponentiem. 

DFT stȊrakmeni noteica Hohenberga-Kona (Hohenberg-Kohn) teorǛma [59], 

kas liecina, ka daudzelektronu sistǛmas ǭpaġǭbas pamatstǕvoklǭ viennozǭmǭgi 

noteic elektronu blǭvums ”► ”►ȟ►ǋ. Elektronu apakġsistǛmas pilna 

enerǥija atomu mǛrvienǭbu sistǛmǕ (|aH| = |e| = |me| = |ǩ| = 1) var bȊt izteikta ġǕdi: 

Ὁ”► ὠ᷿►”►Ὠ► Ὕ”► ᷿
► ►

ȿ►►ȿ
Ὠ►ᴂὨ► Ὁ ”► , (3.2.2) 
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kur pirmais loceklis vienǕdojuma labajǕ pusǛ apraksta ǕrǛjo potenciǕlu, kuru 

veido kodola vai kodolu apakġsistǛma (plus iespǛjama ietekme Ǖrpus 

daudzdaǸiǺu sistǛmas), kura noteic ǕrǛjos apstǕkǸus elektronu apakġsistǛmai, 

piemǛram, elektronu pievilkġana pie atomu kodoliem ar lǕdiǺu ὠ”►

В᷿
►

ȿ►╡ȿ
Ὠ► atbilst ǕrǛja potenciǕla operatoram ὠ, otrais loceklis apraksta 

elektronu kinǛtisko enerǥiju, kuras operators ir Ὕ
►

​►, treġais loceklis 

J[r(r )] apraksta savstarpǛju elektronu kulona atgrȊġanu, bet pǛdǛjais loceklis ir 

apmaiǺas-korelǕcijas potenciǕls, kurġ ietver visus citus faktorus, to skaitǕ daudz 

elektronu mijiedarbǭbu, un kuru apraksta operators ὺ ”►
►

►
.  

MinimizǛjot enerǥijas funkcionǕli E[r(r )] pǛc elektroniskǕ blǭvuma, var 

iegȊt Kona-Ġema (Kohn-Sham) vienelektronu vienǕdojumus, izteiktos ar viena 

elektrona viǸǺa funkciju (orbitǕli) yi(r ), kas elektronu blǭvumu nosaka kǕ 

ierobeģojumu: ”► В ȿ‪ ►ȿ, kǕ arǭ var iegȊt atseviġǵo elektronu 

enerǥijas (ǭpaġu vǛrtǭbu) spektru e
i
 [60]. Kona-Ġema vienǕdojumi ir nelineǕri, jo 

visi to saturoġie potenciǕli ir atkarǭgi no blǭvuma r(r ) un, tǕtad, no orbitǕlǛm. 

TǕdǛǸ Kona-Ġema vienǕdojumi ir jǕatrisina, izmantojot iteratǭvu paġsaskaǺoto 

metodi. 

Elektroniem, kuru spinprojekcijas ir definǛtas kǕ °½, elektronu 

apakġsistǛmas kopǛjǕ viǸǺu funkcija (pie fiksǛtas kodola struktȊras {R}) ir 

antisimetriska, pateicoties Pauli principam, un to var izteikt ar yi
(r

i
) orbitaǸu 

Sleitera (Slater) determinantu un normalizǛġanǕs konstanti pirms tǕ [61]: 

  ►
Ѝ Ȧ
ὨὩὸ‪ ► ȢȢȢ‪ ► . (3.2.3) 

TǕ kǕ apmaiǺas-korelǕcijas funkcionǕǸa ὺ ”►  precǭza forma nav zinǕma, 

tika veikti ievǛrojami metodiskie centieni, lai izveidotu gan salǭdzinoġi 

vienkǕrġos, gan atbilstoġos funkcionǕǸus. Tie tika izstrǕdǕti DFT funkcionǕǸu 

hierarhijǕ. VienkǕrġǕkǕ ir lokǕlǕ blǭvuma aproksimǕcija (local-density 

approximation, LDA), kas balstǭta uz viendabǭgǕs elektronu gǕzes precǭzu 

apmaiǺas enerǥiju, ko var iegȊt pakǕpeniski pielǕgojot viendabǭgas elektronu 

gǕzǛs korelǕcijas enerǥiju [62, 63] 

Ὁ ”► Ὁ ”᷿►‐ ”► Ὠ►, (3.2.4) 

kur Ůxc[ɟ(r )] ir apmaiǺas korelǕcijas enerǥija uz vienu elektronu viendabǭgǕ 

elektronu gǕzǛ ar blǭvumu ɟ(r ). PrincipǕ LDA pieeja vislabǕk darbojas sistǛmǕs 

ar lǛni mainǭgu elektronu blǭvumu un neder Ǹoti neviendabǭgiem gadǭjumiem, 

piemǛram, atseviġǵiem atomiem un virsmǕm. TomǛr LDA Ǹoti veiksmǭgi 

apraksta daģǕdas elektroniskǕs sistǛmas, tostarp pat Ǹoti neviendabǭgas [63]. 

Papildu apmaiǺas-korelǕcijas enerǥijas tuvinǕġana uzlaboja daģǕdus 

vispǕrinǕtus gradientu tuvinǕjumus (generalized gradient approximations, 
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GGAs) [64, 65]. Atġǵiroties detaǸǕs, visi GGA funkcionǕǸi ietver elektronu 

blǭvuma gradienta lielumu [65]: 

Ὁ ”► Ὁ ”᷿►‐ ”►ȟȿ​►”►ȿὨ►, (3.2.5) 

ĠajǕ pǛtǭjumǕ mǛs izmantojam GGA formǕlismu, kas paredz, ka 

elektroniskais blǭvums ir nevienmǛrǭgi sadalǭts: lielǕkais blǭvums ir elektroniem 

ap atomu kodolu. DaģǕdu GGA aproksimǕciju iespǛjamǕ vienkǕrġoġana paredz, 

ka Teilora (Taylor) sǛrijǕs apmaiǺas-korelǕcijas enerǥija tiek paplaġinǕta 

atkarǭbǕ no elektroniskǕ blǭvuma pakǕpǛm. Ja tiek Ǻemta vǛrǕ tikai pirmǕ 

izvirzǭjuma kǕrta, tad iegȊtǕ izteiksme satur elektronu blǭvuma gradientu ​►”► 

[66]. 

SaskaǺǕ ar modelǛġanas pieredzi, kas uzkrǕta pǛdǛjo divdesmit gadu laikǕ, 

abas aproksimǕcijas adekvǕti apraksta sistǛmas ar ievǛrojami delokalizǛtiem sp 

valences elektroniem, kǕ arǭ pamatstǕvokǸa ǭpaġǭbǕm (piemǛram, pilnas enerǥijas 

virsmas E
e
(R), lǕdiǺu blǭvuma sadalǭjums ɟ(r ), utt.) [63]. No otras puses, tika 

iegȊti kvantitatǭvi nesaistǭtie rezultǕti, piemǛram, pǛtot atseviġǵa elektrona 

enerǥijas ei spektru, aizliegto zonu De pusvadǭtǕjos un izolatoros, ierosinǕtos 

stǕvokǸus, lokalizǛtus d vai f elektronus, spǛcǭgas elektronu korelǕcijas, kǕ arǭ 

attǕlǕs kǕrtas mijiedarbǭbu kǕ van der VǕlsa (van der Waals) spǛki vai struktȊras 

ar ȊdeǺraģa saitǛm. Ir Ǹoti svarǭgi atrast tǕdu funkcionǕli, kuru var izmantot, lai 

vismaz kvalitatǭvi aprakstǭtu lielu sistǛmu skaitu bez papildu parametru piesaistes 

aprǛǵinu laikǕ. MȊsu ab initio pǛtǭjumǕ tika izvǛlǛts Perdju-Vanga (Perdew-

Wang) apmaiǺas-korelǕcijas funkcionǕlis PW91 [64]. 

 

3.3. PeriodiskǕs cietvielu struktȊras un plakno viǸǺu formǕlisms 

 

ǬsumǕ aplȊkotǕ DFT metode tika sekmǭgi izmantota aprǛǵiniem gan 

ierobeģota izmǛra mazajǕm molekulǕm, gan kopǕm, kǕ arǭ periodiskǕm 

struktȊrǕm ar 1D, 2D un 3D dimensiju [54, 56, 66, 67]. 3D periodiskǕs cietǕs 

vielas atomu struktȊru var raksturot ar BravǛ reģǥi, kur katra primitǭva vienǭbas 

ġȊna satur vienu vai vairǕkus pamatatomus, atkarǭbǕ no izskatǕmas vielas 

ǵǭmiskajǕm ǭpaġǭbǕm (satur vienu vai vairǕku veidu elementus). Ġǭs ġȊnas ar 

daģǕdǕm paralǛlskaldǺu formǕm tiek konstruǛtas, izmantojot trǭs neplanǕrus 

primitǭvus pamatvektorus a1, a2 un a3 un nosaka daģǕdus kristǕliskǕs struktȊras 

veidus, ko raksturo kristalgrǕfisko punktu grupas [54]. TranslǕcijas operators ὸǶ, 
kas darbojas caur reģǥa vektoru a = n1a1 + n2a2 + n3a3, kur n1, n2, n3 ir veseli 

skaitǸi, attiecina konkrǛtǕ 3D kristǕla ekvivalentus r  un r'  punktus: rô = r  + a. 

PrimitǭvǕs ġȊnas translǕcijas vektoru lineǕra pǕrveidoġana: 

╡ В ὰ╪, (3.3.1) 

kur veselo skaitǸu koeficients l ij veido matricu ||l|| kuras determinants ir vienǕds 

ar L. Vektori Rj un to veselo skaitǸu lineǕrǕs kombinǕcijas ╡ В ὲ╡ 

definǛ pie L > 1 jaunu "retu" BravǛ reģǥi, kurǕ var piedomǕt daģǕdas primitǭvǕs 
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ġȊnas. JaunǕ reģǥa primitǭva ġȊna ar tilpumu VR = L × Va bȊs tǕ saucamǕ lielǕ 

ġȊna (superġȊna) attiecǭbǕ pret sǕkotnǛjo primitǭvo ġȊnu. L = 1 pǕrveidoġana, kas 

aprakstǭta vienǕdojumǕ 3.3.1., nozǭmǛ pǕreju uz citiem pamattranslǕcijas 

vektoriem uz citu primitǭvo ġȊnu formǕ, bet ne pǛc apjoma [54]. KristalgrǕfiskǕ 

(tradicionǕlǕ) elementǕrǕ ġȊna ir definǛta kǕ minimǕlǕ tilpuma ġȊna 

paralǛlskaldǺa formǕ, kas konstruǛta, izmantojot translǕcijas vektorus un kam 

piemǭt reģǥa punktveida simetrija. Katru reǕlo telpu BravǛ reģǥǭ var saistǭt ar 

dubultu viǸǺu vektoru BravǛ reģǥǭ, ko sauc par atgriezenisko reģǥi [68]: 

╚ В ά ὦ, (3.3.2) 

kur ai·bk = 2pdik (Kronekera simbols dik = 1, ja i = k, citos gadǭjumos dik = 0). 

AtgriezeniskǕ reģǥa vienǭbas ġȊna, kas ir simetriska ap vienu reģǥa punktu Kn un 

satur visus punktus, kas ir tuvǕk Kn, nekǕ jebkuram citam reģǥa punktam, sauc 

par pirmo BrijuǛna zonu (Brillouin zone, BZ). 

Periodisko cieto vielu elektroniskǕs ǭpaġǭbas tiek aprakstǭtas ar enerǥijas zonu 

modeli, kura ietilpst plakno viǸǺu (plane waves, PW) formǕlismǕ, kas apraksta 

elektronu sistǛmas darbǭbu periodiskajǕ potenciǕlǕ [68]: 

Ὤ‪▓► ​► ὺ ► ‪▓► ‐▓‪▓►, (3.3.3a) 

ὺ ► ὺ ► ╡ , (3.3.3b) 

kur R ir reģǥa vektors (vienǕdojums 3.3.1.), k -viǸǺu vektors, veff - kristǕla 

potenciǕls, ko ǥenerǛ periodiskais kodolu reģǥis, un ietver arǭ mijiedarbǭbu starp 

elektroniem kǕ vidǛjo lauku. SakarǕ ar veff(r ) periodiskumu, viǸǺu funkciju var 

noteikt pǛc Bloha (Blöch) teorǛmas [54]: 

‪▓► ό▓►Ὡ
▓►, (3.3.4a) 

ό▓► ╡ ό▓►, (3.3.4b) 

kur ό▓► ir vienǭbas ġȊnas periodiskǕ daǸa no viǸǺu funkcijas y
nk(r ) un i 

 Ѝ-1, Enerǥijas Ůnk apraksta elektronu joslas struktȊru, bet stǕvokǸus y
nk sauc par 

Bloha stǕvokǸiem, kur joslas indekss n un viǸǺu vektors k ir kvantu skaitǸi. Kona-

Ġema metode, kurǕ tiek izmantots plakno viǸǺu pamatkomplekts, ir viena no 

spǛcǭgǕkajǕm metodǛm mȊsdienu skaitǸoġanas materiǕlu zinǕtnǛ. Plakno viǸǺu 

pamatkomplekta izmantojumam ir vairǕkas tȊlǭtǛjas priekġrocǭbas [68]: i) ir 

viegli izdarǭt izmaiǺas no reprezentǕcijas reǕlǕ telpǕ (kur potenciǕlajai enerǥijai 

ir diagonǕla reprezentǕcija), izmantojot Ǖtru FurjǛ pǕrveidojumu uz impulsa 

telpu, kur kinǛtiskǕ enerǥija T ir diagonǕla; (ii) bǕzes komplekta konverǥences 

kontrole ir gandrǭz triviǕla; ir pietiekami kontrolǛt ǭpaġǕs vǛrtǭbas un kopǛjo 

enerǥiju kǕ nogrieġanas (cut-off) enerǥijas funkciju, t.i., plaknǕ viǸǺa augstǕko 

kinǛtisko enerǥiju izvǛlǛtajǕ bǕzǛ; (iii) Helmana-Feinmana (Hellmann-

Feynman) spǛki, kas iedarbojas uz atomiem, un spriegums uz elementǕro ġȊnu 

var tikt aprǛǵinǕti tieġi, Ǻemot vǛrǕ hamiltoniǕna sagaidǕmo vǛrtǭbu attiecǭbǕ uz 
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atomu (jonu) koordinǕtǛm; (iv) izvairǭties no bǕzes komplekta noteiktǕm 

superpozǭcijas kǸȊdǕm, kas rȊpǭgi jǕpǕrbauda, veicot aprǛǵinus, pamatojoties uz 

vietǛjiem pamatkomplektiem. 

Vienǭbas ġȊnas un patvaǸǭgas superġȊnas periodiskǕs funkcijas var izteikt kǕ 

plakno viǸǺu summu, ejot uz apgriezto telpisko reģǥi un veicot FurjǛ 

transformǕciju [68] 

ό▓► В ό▓╖Ὡ
╖►

╖ , (3.3.5a) 

‪▓► ὔ  ȾВ ό▓╖Ὡ
╖►

╖ , (3.3.5b) 

ό▓╖ ᷿ Ὡ ╖►ό▓►Ὠ►, (3.3.5c) 

kur G tiek izvǛlǛts tǕdǕ veidǕ, kad 
Grie  piemǭt reǕlǕs telpas reģǥa periodiskums. 

PatiesǭbǕ plakno viǸǺu skaitu var noteikt kǕ funkciju no kinǛtiskǕs nogrieġanas 

enerǥijas, tǕdǛjǕdi veidojot plakno viǸǺu sfǛru 
▓ ╖

Ὁ  apgrieztǕ telpǕ [68]. 

Plakno viǸǺu formǕlisma attǭstǭba, kas tika izmantota VASP datora kodǕ, ǸǕva 

ǭstenot projicǛto paplaġinǕto viǸǺu (PAW) metodi, ko sǕkotnǛji ieviesa Blohs 

[69]. Ġǭ metode ir izmantota paġreizǛjǕ darbǕ. PAW metodes galvenǕ ideja ir 

pǕrveidot fiziski saistǭtǕs pilnǕs elektronu (all -electron, AE) Kona-Ġema viǸǺu 

funkcijas Yn no ġǭ Hilberta telpa jaunǕ skaitǸoġanas ziǺǕ ǛrtǕ pseido-viǸǺu mǭkstǕs 

(pseudo-wave soft, PS) variǕcijas funkcijǕs    tǕ sauktajǕ pseido-Hilberta telpǕ 

[53]. PAW formǕlisma ietvaros AE viǸǺu funkcija tiek iegȊta no PS viǸǺu 

funkcijǕm ar lineǕro transformǕciju [69]: 

ȿ ἃ ȿ  В ȿ•ἃ ȿ•ἃὴȿ  , (3.3.6) 

kur AE daǸǛjie viǸǺi tiek iegȊti references atomam, savukǕrt PS daǸǛjie viǸǺi 

ir lǭdzvǛrtǭgi AE daǸǛjiem viǸǺiem Ǖrpus serdeǺa rǕdiusa ὶ un nepǕrtraukti atbilst 

• serdeǺa rǕdiusa iekġpusǛ (palielinǕġanas reǥions, lǭdzǭgs lineǕrizǛtajam 

ñkeksa formiǺasò (muffin-tin) formǕlismam); indekss i ir saǭsinǕjums atomu 

vietǕ Ri, leǺǵa momenta skaitǸi L = l, m un papildu indekss k, kas attiecas uz 

vienas elektronu references enerǥiju ekl. Kodola rǕdiuss ir izvǛlǛts apmǛram kǕ 

puse no tuvǕka attǕluma [69]. Projektora funkcijas dubulto PS daǸǛjo viǸǺus: 

ὴȿ‰ ‏ . (3.3.7) 

MȊsdienu cieto vielu DFT aprǛǵini tiek noteiktas pǛc vairǕkǕm galvenajǕm 

iespǛjǕm: (i) apmaiǺas-korelǕcijas funkcionǕǸu izvǛle; (ii) bǕzes komplekta 

izvǛle, lai paplaġinǕtu Kona-Ġema ǭpaġǕs funkcijas (plaknie viǸǺi vai lokalizǛtas 

pamatfunkcijas) un iii) veids, kǕ aprakstǭt mijiedarbǭbu starp jonu serdeni un 

valences elektroniem (potenciǕla pieeja vai pseidopotenciǕla pieeja [70]). 

 



30 

 

3.4. Lǭdzsvarota leǥǛtǕ reģǥa un defektu migrǕcijas trajektoriju 

modelǛġana 

 

Jebkuras stabilas kompleksas kristǕliskǕs sistǛmas iespǛjamǕs konfigurǕcijas 

nosaka to atbilstǭba potenciǕlǕs elektronu enerǥijas virsmas (potential electronic 

energy surface, PES) Ee(R) minimumiem, definǛtajiem vienǕdojumǕ 3.1.1., kur 

mainǭgǕ konfigurǕcija R atbilst visiem kodolu koordinǕtǛm izvǛlǛtajǕ superġȊnǕ. 

Lai izveidotu PES vietǛjo minimumu noteikġanai un piemaisǭjumu atomu un 

vakanļu migrǕcijas trajektoriju aprakstam fcc-Fe reģǥǭ, jǕveic visas sistǛmas 

enerǥijas minimizǛġanas procedȊra attiecǭbǕ uz visǕm atomu koordinǕtǛm un 

elementǕro ġȊnu parametriem [71, 72]. Daudzdimensiju fǕzu telpǕ, kas sastǕv no 

visiem strukturǕlajiem parametriem, potenciǕlǕ enerǥijas virsma sastǕv no 

"ielejǕm" un "kalniem", kurus savieno ar sǛdekǸa punktiem (3.1. attǛls). Katra 

ieleja darbojas kǕ vietǛjais pievilkġanas baseins, un vietǛjǕs minimizǕcijas 

metodes, piemǛram, saistǭts gradients, var atrast tikai vietǛjo minimumu, kas 

atrodas baseinǕ, kas ne vienmǛr ir globǕlais minimums. Lai lokalizǛtu globǕlǕs 

minimuma vietu, tika ierosinǕtas daģǕdas stohastiskas metodes, ieskaitot tǕ 

saukto ñlǛcienu baseinǕò [71], nejauġo meklǛġanu [72] un ǥenǛtiskos algoritmus 

[72, 73], kas Ǹauj noteikt globǕlo minimums ar noteiktu varbȊtǭbu. 

3.1. attǛls. Kustinoġas elastǭgǕs 

joslas metodes (NEB) ilustrǕcija 
[41]. SǕkotnǛjie un pǛdǛjie stǕvokǸi 

ir divi vietǛjie enerǥijas virsmas 

minimumi. Lai noteiktu minimǕlo 

enerǥǛtisko ceǸu (MEP) starp ġiem 

stǕvokǸiem, tiek izveidota reakcijas 

ceǸa sǕkotnǛjǕ norǕde (punktveida 
lǭnija), savienojot sǕkotnǛjo un 

pǛdǛjo stǕvokli. Caur ceǸu novietoti 

vairǕki sistǛmas attǛli (pelǛki 
nepǕrtrauktie apǸi). SǕkotnǛjais ceǸġ 

tiek optimizǛts, lai iegȊtu 

energoefektivitǕtes virsmu MEP 

(nepǕrtrauktǕ lǭnija). 

 

TǕlǕk jǕizvǛlas zemǕkǕs enerǥijas struktȊru noteikto skaitu pǛc relaksǕcijas 

(atmetot atlikuġos), un pǛc tam tos var izmantot kǕ vecǕkus nejauġi ǥenerǛtajǕm 

atvasǛm ar krustoġanas un mutǕcijas starpniecǭbu [74]. Tad ġǭs jaunǕs struktȊras 

tiek nodotas, lai konkurǛtu nǕkamajǕ paaudzǛ, atvieglojot tǕs lǭdz vietǛjiem 

minimumiem un salǭdzinot to kopǛjo enerǥiju. Visbeidzot, iepriekġminǛtais 

process tiek atkǕrtots, lǭdz tiek sasniegti konverǥences kritǛriji vai tiek sasniegts 

maksimǕlais iterǕciju skaits (paaudzes). Lai atrastu balstu punktus uz potenciǕlǕs 

enerǥijas virsmas, var izmantot minimǕlǕ reģǭma metodi [75]. Tas ir piemǛrots 

izmantotai elastǭgǕs joslas metodei, jo tai nav vajadzǭgs galǭgais stǕvoklis. Ja tiek 

konstatǛtas pǕrejas no baseina, to individuǕlǕs likmes var novǛrtǛt, un sistǛmu 
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var attǭstǭt ilgǕ laika skalǕ, izmantojot kinǛtisko Monte Karlo modulǛġanu [76], 

kas pǕrvieto sistǛmu pa ġo sǛdsekǸa punktu uz blakus esoġo baseinu. 

 

3.5. PseidopotenciǕlu pielietoġana plakno viǸǺu pamatkomplekta 

veidoġanai 

 

PseidopotenciǕla metode nodroġina efektǭvu elektronu-jonu mijiedarbǭbas 

modelǛġanu, lai palǭdzǛtu ab initio aprǛǵiniem, pamatotiem uz DFT metodi [70, 

77]. PseidopotenciǕlu veidoġanǕ ir iekǸautas divas pamata aproksimǕcijas: i) 

saldǛto, ǵǭmiski inertu serdeǺa elektronu atdalǭġana no ǕrǛjas atomu ļaulas 

ǵǭmiski aktǭviem elektroniem (daģos pseidopotenciǕlos ǕrǛjǕ ļaulǕ ir iekǸauti ne 

tikai valences elektroni, bet arǭ subvalences ļaulas elektroni); (ii) ǕrǛjǕm ļaulǕm 

(uz pusi pildǭti vai pilnǭgi piepildǭti ar elektroniem) ir sfǛriska simetrija (tǕ sauktǕ 

Unzolda (Unsöld) teorǛma [78]). PseidopotenciǕlu pielietoġana Ǹauj atseviġǵi 

aprakstǭt tikai ǕrǛjǕs ļaulas elektronus. SavukǕrt visus iekġǛjos elektronus var 

aizstǕt ar kopǭgu efektǭvu pseidopotenciǕlu. AtkarǭbǕ no iekǸauto elektronu skaita 

pseidopotenciǕlus var atdalǭt kǕ liela serdeǺa (large core, LC) un maza serdeǺa 

(small core, SC) relatǭvistiskos enerǥijas-saskaǺotus pseidopotenciǕlus 

(relativistic energy-consistent pseudopotentials, RECP) [79]. 

Viens no galvenajiem mǛrǵiem, lai veiktu liela mǛroga PW-DFT aprǛǵinus, 

ir pareizi izvǛlǛties PAW pseidopotenciǕlus, kas paǺemti no bibliotǛkas kopǕ ar 

VASP kodu [52], jo nepareiza ġo pseidopotenciǕlu izvǛle var novest pie 

kǸȊdainiem vai nedroġiem rezultǕtiem. VASP sniegtie pseidopotenciǕli parasti 

tiek izmantoti, kǕ noteikts bibliotǛkǕ, jo to izveidei vai atkǕrtotai optimizǕcijai 

parasti ir nepiecieġami vairǕki mǛneġi vai pat gadi. VASP nodroġina trǭs 

pseidopotenciǕlus, kas apraksta Fe atomu, kam piemǭt elektronu struktȊras, kas 

atġǵiras ar serdeǺa elektronu skaitu un valences elektronu skaitu (10 un 18 

serdeǺa elektroni ar attiecǭgi 3s23p63d74s1 un 3d74s1 ǕrǛjiem elektroniem vai 12 

serdeǺa elektroni ar 3p63d74s1 ǕrǛjiem elektroniem). SaskaǺǕ ar ieteikumiem no 

VASP rokasgrǕmatas, mǛs izmantojǕm mȊsu aprǛǵinos pseidopotenciǕlu ar 18 

galvenajiem elektroniem (lielais serdenis) un 3d74s1 valences elektroniem, kuru 

serdenis atbilst Ar atomam, t.i., 1s22s22p63s23p6. 

Ġis pseidopotenciǕls tika pǕrbaudǭts ar vienkǕrġiem aprǛǵiniem un sniedza 

ticamus rezultǕtus fcc-Fe reģǥa ǭpaġǭbǕm. VASP bibliotǛkǕ ir divi 

pseidopotenciǕli O atomam. Abi satur vienǕdu informǕciju par serdeǺa un 

valences elektronu (divi serdeǺa 1s2 elektroni un 2s22p4 valences elektronu ļaula) 

struktȊru. Lai gan abi pseidopotenciǕli ir pǕrbaudǭti, viens no tiem tika izslǛgts, 

pateicoties gan neapmierinoġai konverǥencei, gan skǕbekǸa piemaisǭjumu atomu 

difȊzijas barjeru aplǛstajǕm vǛrtǭbǕm. VASP bibliotǛka piegǕdǕ trǭs 

pseidopotenciǕlus Ti ar daģǕdu ǕrǛjo elektronu skaitu (4, 10 un 12). VASP 

ieteiktajǕ PAW pseidopotenciǕlǕ ir 12 valences elektroni, kas konfigurǛti 

3p64s23d4 ǕrǛjǕ apvalkǕ. AttiecǭbǕ uz Y vienǭgais pseidopotenciǕls ir pieejams 
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VASP bibliotǛkǕ, kurǕ ir aprakstǭti 28 galvenie elektroni un 44s
2
4p

6
5s

1
4d

2
 ļaula 

ar attiecǭgi 11 ǕrǛjiem elektroniem. 

 

3.6. VASP datoru kodǕ izmantotie aprǛǵinu parametri  

 

LielǕ mǛroga aprǛǵinu veikġanai ar VASP-PW programmu vismaz 4 ieejas 

datnes ir nepiecieġamas: 

 

(i) POSCAR, kurǕ ir informǕcija par aprǛǵinǕmǕ modeǸa ǥeometriju, 

piemǛram, reģǥa vienǭbas ġȊnas paplaġinǕjumu, kǕ arǭ visu superġȊnu (vai 

vienǭbas ġȊnu) koordinǕtes, visu atomu koordinǕtes, tostarp piemaisǭjumu; 

turklǕt visas relaksǕcijas procedȊras laikǕ ir iespǛjams noteikt visu vai daǸu 

no super- vai elementǕrǕs ġȊnas atomiem; 

(ii)  POTCAR, kas satur pseido-potenciǕlus katrai atomu sugai, ko izmanto 

aprǛǵinǕ [52]. Ja aprǛǵinus veic ar modeli, kurǕ ir atġǵirǭga ǵǭmiska rakstura 

atomi, vienǕ POTCAR failǕ tiek apvienoti vairǕki POTCAR faili; 

(iii)  KPOINT, kas nosaka parauga BZ norǕdǭto k-punktu kopas izmǛrus; 

(iv) INCAR, galvenais darbǭbas fails, kas nepiecieġams, lai veiktu jebkǕdus 
VASP aprǛǵinus; ġajǕ failǕ ir daudz parametru, kas norǕda, kǕ veikt 

aprǛǵinus un kǕdi parametri ir jǕizmanto. 

Visu iespǛjamo VASP parametru un atslǛgvǕrdu pilns saraksts ir sniegts [52]. 

Tiek ierosinǕts veikt VASP aprǛǵinus, izmantojot minimǕlo parametru skaitu, lai 

citi parametri tiktu automǕtiski iestatǭti uz noklusǛjuma vǛrtǭbǕm. Lai pǕrbaudǭtu, 

vai izmantotais parametru kopums Ǹauj sasniegt ticamus rezultǕtus, ir jǕveic testa 

aprǛǵini (pirmkǕrt, ideǕlam fcc-Fe reģǥim). Parametri, kas izmantoti aprǛǵinos 

ġajǕ darbǕ: 

Å NPAR ïkodolu skaits skaitǸoġanas serverǭ  

Å NSIM ïNSIM zonu, kuri var tikt vienlaicǭgi optimizǛtas, skaits  

Å NCORE ïpilns serdeǺu skaits uz NPAR    

Å ISMEAR - noteic kǕda ir daǸǛja aizǺemtǭba katrǕ ļaulǕ, izmantojot Gausa 

izsmǛrǛġanu 

Å ENCUT ï nogrieġanas enerǥija (eV) noteiktǕm PW bǕzes komplektam. Visi 

plaknie viǸǺi ar enerǥiju, zemǕku par nogrieġanas enerǥiju, tiek iekǸauti 

pamatkomplektǕ 

Å NSW ï noteic jonu soǸu maksimǕlo skaitu 

Å IBRION - noteic algoritmu kǕ joni tiek atjauninǕti un pǕrvietoti 

Å POTIM - strǕdǕ, kǕ mǛrvienǭba spǛkiem ar IBRION vǛrtǭbǕm 1, 2 vai 3 

Å ISPIN - noteic, veikt vai neveikt spina polarizǕcijas aprǛǵinus 

Å IALGO - Noteic daģǕdus algoritmus VASP datoru programmai 

NPAR un NSIM parametri bȊtiski ietekmǛ veikto aprǛǵinu efektivitǕti, tomǛr 

ġie parametri ir atkarǭgi no datorǕparaturas, ko izmanto superdatoros. TǕ kǕ ġajǕ 

promocijas darbǕ veiktie aprǛǵini tika ǭstenoti vairǕku gadu laikǕ daģǕdos 

superdatoros, tika izmantotas daģǕdas ġo parametru vǛrtǭbas. NCORE ir 
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pievienots VASP kopġ VASP 5.2.13 un VASP rokasgrǕmata iesaka izmantot ġo 

parametru, nevis NPAR, aprǛǵinos, jo tas Ǹauj efektǭvǕk izmantot skaitǸoġanas 

jaudu. JǕatzǭmǛ, ka NPAR un NCORE parametrus nevar izmantot kopǕ ievades 

failos, jo NPAR parametriem ir augstǕka prioritǕte nekǕ NCORE. Lǭdzǭgi gan 

NPAR, gan NSIM parametriem NCORE ir atkarǭgs no aparatȊras, ko izmanto 

aprǛǵiniem. 

AprǛǵinos tiek izmantota ISMEAR = 2, jo VASP rokasgrǕmata iesaka ġo 

vǛrtǭbu metǕlu aprǛǵiniem. AprǛǵinu laikǕ izmantot konjugǕcijas gradienta 

algoritmu. IBRION vǛrtǭba ir iestatǭta uz 2, bet POTIM ir iestatǭts uz 0,2. TǕ kǕ 

mǛs esam pieǺǛmuġi, ka pie augsta HIPing temperatȊras magnǛtiskie momenti 

fcc-dzelzs reģǥǭ ir nesakǕrtoti, mǛs neesam veikuġi spina polarizǕcijas aprǛǵinus, 

iestatot ISPIN uz 1. NoklusǛts algoritms, ko izmanto VASP datora kodǕ, tika 

izmantots aprǛǵinos, tǕpǛc IALGO parametrs ir izlaists ievades failos. 

Nogrieġanas enerǥija ir mainǭjusies no 300 lǭdz 1200 eV, kamǛr k-punktu 

kopa ir mainǭta no 64 (4 Ĭ 4 Ĭ 4) lǭdz 4096 (16 Ĭ 16 Ĭ 16) ǥenerǛtai k-punktu 

kopai, izmantojot Monkhorsta-Paka (Monkhorst-Pack) metodi [80]. Lai noteiktu 

elektronu populǕcijas tika izmantota Metfesela-Pakstona (Methfessel-Paxton) 

metodǛ [81]. Tika konstatǛts, ka ticami rezultǕti vienojǕs tikai ar neparasti lielu 

nogrieġanas enerǥiju 800 eV (salǭdzinot ar noklusǛjuma nogrieġanǕs enerǥiju 267 

eV), bet, mainot k-punktu kopas izmǛrus, tika konstatǛts, ka vismaz 9 Ĭ 9 Ĭ 9 

kopa Ǹauj mums iegȊt ticamus rezultǕtus. AtlikuġǕs enerǥijas palielinǕjums lǭdz 

900 vai 1000 eV neietekmǛja rezultǕtus, tomǛr aprǛǵinu laiks palielinǕjǕs 

apmǛram divas reizes. Un k-punkta kopas pieaugums lǭdz 12 Ĭ 12 Ĭ 12 arǭ prasa 

divreiz vairǕk laika. 

RelatǭvǕ atomu pǕrvietoġana dr ir aprǛǵinǕta, izmantojot VASP TST rǭkȊs 

[82] pieejamo rdf.pl skriptu, kas satur pirmkodu un skriptus, lai lokalizǛtu 

sǛdekǸu punktus starp diviem iepriekġ fiksǛtajiem vietǛjiem minimumiem 

enerǥijas virsmǕ un novǛrtǛtu Ǖtruma konstantes pǕrǛja stǕvokǸa teorijas 

(transition state theory, TST) formǕlismǕ [83-85]. Lai izveidotu gan perfekta, gan 

bojǕta reģǥa modeli, tiek izmantoti daģǕdi instrumenti, lai pǕrbaudǭtu un 

analizǛtu to struktȊru pirms un pǛc relaksǕcijas, lai attǛlotu kopǛjo un atġǵirǭgo 

elektronu ladiǺa blǭvuma laukumus [P6]. 

 

4. Ab initio aprǛǵinǕtǕ vienkarġa g-Fe modeǸa pǕrbaude 
 

Lai optimizǛtu DFT-PAW aprǛǵinu parametrus, kas nepiecieġami, lai 

pienǕcǭgi reproducǛtu pieejamos eksperimentǕlos datus par ɔ-Fe (optimǕlǕs 

superġȊnas izmǛri, reģǥa konstante a0, elastǭbas modulis B, kohǛzijas enerǥija uz 

vienu atomu Ecoh, strukturǕlǕ relaksǕcija ap punktu defektiem dr i, lǕdiǺa pǕrnese 

uz/no ġiem defektiem, ko papildina elektronu blǭvuma pǕrdalǭġana utt.), ir veikta 

virkne testa aprǛǵinu gan perfekta reģǥǭ, gan reģǥǭ ar atseviġǵiem punktveida 

defektiem. 
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4.1. IdeǕls fcc-dzelzs reģǥis 

 

PAW-PW91 plakno viǸǺu formalismǕ tika veikta sǕkotnǛjo aprǛǵinu sǛrija, 

lai noteiktu skaitǸoġanas parametrus, kas reproducǛ eksperimentǕlos un 

modelǛġanas datus (piemǛram, reģǥa konstante, tilpuma modulis un kohǛsijas 

enerǥija uz vienu atomu fcc-Fe) [P1], ieskaitot analǭzi par to, kǕ rezultǕtu 

konverǥence ir atkarǭga no superġȊnas izmǛra, nogrieġanas enerǥijas un k-punktu 

kopas, kas noteikts attiecǭgajǕ BrilluǛna zonǕ. MǛs esam atklǕjuġi, ka jau iepriekġ 

bieģi lietoti 27-atomu 3a0³3a0³3a0 superġȊnas aprǛǵini joprojǕm ir neprecǭzi 

superġȊnas maza izmǛra dǛǸ, kas izraisa ievǛrojamu mijiedarbǭbu starp defektu 

un tǕ periodisko attǛlu sekojoġos defektǭvǕ reģǥa aprǛǵinos. TǕdǛjǕdi superġȊna 

ir palielinǕta lǭdz 64 atomiem ar 4a0³4a0³4a0 palielinǕtu vienǭbas ġȊnas pǕrǛjas 

vektoru (4.1. attǛls) 

 

4.1. attǛls. IdeǕlǕ dzelzs fcc-reģǥa vienǭbas ġȊna 

AprǛǵinos Y atomu pǕriem fcc-Fe reģǥǭ, vǛl lielǕka, vismaz 4a0³4a0³6a0 (96-

atomi) ar zemǕku simetriju un 5a0³5a0³5a0 (125 atomi) superġȊna ir 

nepiecieġama. AprǛǵinǕta optimizǛta reģǥa konstantes a0 vǛrtǭba izrǕdǭjǕs 

gandrǭz tǕda pati, ~ 3.448 ¡, bet aprǛǵinǕtǕs vǛrtǭbas elastǭbas modulim B un 

kohǛzijas enerǥijai Ecoh ir atrasti attiecǭgi 162 GPa un 4,96 eV/atoms. IegȊtie dati 

kvalitatǭvi saskaǺojas ar alternatǭva ab initio aprǛǵina rezultǕtiem tajǕ pati 

struktȊrǕ, iegȊtajiem iepriekġ: (i) 3,40-3,60 Å [85,86], (ii) 171-211 GPa [85,87], 

(iii) 4,42 eV/atoms attiecǭgi ar atbilstoġǕm eksperimentǕlajǕm vǛrtǭbǕm: (i) 3,57 

Å [83], (ii) 133-164 GPa [88] attiecǭbǕ uz g-Fe, kas var pastǕvǛt daģǕdos 
magnǛtiskajos stǕvokǸos, (iii) 4,28 eV/atoms [85] zemas temperatȊras 

feromagnǛtiskajam a-Fe, kas tiek uzskatǭts par tuvu ɔ-Fe kohǛzijas enerǥijai. 

 
4.2. attǛls. VFe vakances veidoġanǕs 

enerǥijas konverǥence atkarǭbǕ no nogrieġanas 
enerǥijas. 

 
4.3. attǛls. VFe vakances veidoġanǕs enerǥijas 

konverǥence atkarǭbǕ no k-punktu kopas 

izmǛra. 
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Nogrieġanas enerǥija ir mainǭjusies no 300 lǭdz 1200 eV (4.2. attǛls), un k-

punktu kopas izmǛrs ir 64 (4×4×4) lǭdz 4096 (16³16³16), kǕ parǕdǭts 4.3. attǛlǕ. 

Tika konstatǛts, ka droġi rezultǕti sǕkas tikai ar neparasti lielo nogrieġanas 

enerǥiju 800 eV (salǭdzinot ar noklusǛjuma nogrieġanas enerǥiju 267 eV), bet 

daģǕdu k-punktu kopu gadǭjumǕ tikai 6³6³6 un lielǕka kopa ǸǕva mums iegȊt 

kvalitatǭvi ticamus rezultǕtus. Ar ɔ-Fe aprǛǵiniem ir skaidri parǕdǭts, ka, lai 

sasniegtu pamatparametru ticamus rezultǕtus, iepriekġminǛtǕs nogrieġanǕs 

kinǛtiskǕs enerǥijas ir jǕnosaka vismaz lǭdz 800 eV. JebkurǕ patvaǸǭgas dzelzs 

superġȊnas defektu konfigurǕcijas gadǭjumǕ visu atomu pozǭcijas ir optimizǛtas, 

minimizǛjot kopǛjo enerǥiju. 

 

4.2. Dzelzs fcc-reģǥis ar vienu punktveida defektu uz superġȊnu 

 

Atseviġǵas vakances 4Ĭ4Ĭ4 g-Fe vienǭbas ġȊnǕ (4.4a attǛls), kurai apkǕrt ir 

divpadsmit tuvǕkie dzelzs atomi kuboktaedra formǕ, veidoġanas enerǥijas 

aprǛǵinǕtǕ vǛrtǭba ir 2.37 eV kopǕ ar divu tuvǕko koordinǕcijas ļaulu iekġǛjo 

relaksǕciju 0.75% un~0.5%. 

 
a) 

 

b) 

 

c) 

 
4.4a. attǛls. VFe.modelis 4.4b. attǛls. YFe  aistǕjǛja 

modelis 

4.4c. attǛls. TiFe  aistǕjǛja 

modelis 

 

Lai aprǛǵinǕtu vienas VFe vakances veidoġanas enerǥiju (4.4.a attǛls), izmanto 

ġǕdu vienǕdojumu: 

Ὁ Ὁ
ὔ ρ

ὔ
Ὁ ȟ (Eq. 4.2.1) 

kur Ὁ  ir kopǛjǕ enerǥija 4³4³4 superġȊnas fcc-Fe reģǥǭ, kurǕ ir viena VFe 

vakance, N - katras superġȊnas atomu skaits un EFe - ideǕlǕ dzelzs reģǥa kopǛjǕ 

enerǥija. Vakance izraisa ievǛrojamu elektronu lǕdiǺu pǕrdali starp tuvǕkajiem 

Fe atomiem, kǕ to var redzǛt 4.5.attǛlǕ. 

Y atoma aprǛǵini ɔ-Fe reģǥos ir veikti, pieǺemot, ka Y atoms aizǺem Fe vietu 

reģǥǭ (4.4.b attǛls). YFe atoms ziedo elektronu blǭvumu tuvǕkajiem Fe kaimiǺiem 

(lǕdiǺa pǕrnesums Dq º 1 e uz atomu), kǕ parǕdǭts 4.6. attǛlǕ. Tiek lǛsts, ka Y 

aizvietoġanas defekta veidoġanǕs enerǥija ɔ-Fe reģǥǭ ir attiecǭgi 0,48 eV uz 

4×4×4 superġȊnu ar divu tuvǕko koordinǕcijas ļaulu 7% un ~ 2% izpleġanos. 

TajǕ paġǕ laikǕ uz Y atomu, kas ievietots fcc Fe reģǥǭ, darbojas atgrȊġanas spǛks 

no tuvǕkajiem Fe kaimiǺiem, kǕ tas izriet no elektronu lǕdiǺu pǕrdalǭġanas. 
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4.5. attǛls. Starpǭbas (pa kresi) un pilns (pa labi) elektronu lǕdiǺa blǭvuma sadalǭjums gar (111) 

ġǵǛrsgriezumu fcc-Fe superġȊnǕ, kuras centrǕ atrodas VFe vakance. NepǕrtrauktǕ (sarkana), svǭtrainǕ 

(zila) un punktveida (melna) izolǭnija (ar soli 0,002 e/Å3) rǕda pozitǭvu, negatǭvu un neitrǕlu elektronu 

lǕdiǺu, atbilstoġi. 

Itrija-aizstǕvǛja veidoġanas enerǥijas aprǛǵinam bija izmantots ġǕds 

vienǕdojums. 

Ὁ Ὁ
ὔ ρ

ὔ
Ὁ Ὁ ȟ (Eq. 4.2.2) 

kur Ὁ  ir Fe superġȊnas ar vienu YFe atomu-aizstǕjǛju pilna enerǥija, N atomu 

skaits superġȊnǕ, EFe ideǕlǕ g-Fe reģǥa pilna enerǥija, EcohY YFe kohǛzijas 

enerǥija. 

  
4.6. attǛls. Starpǭbas (pa kreisi) un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma sadalǭjums gar (001) ġǵǛrsgriezumu 

fcc-Fe superġȊnǕ, kas satur YFe aizstǕjǛju centrǕ. NepǕrtrauktǕ (sarkana), svǭtrainǕ (zila) un 
punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 e/Å3) nozǭme pozitǭvu, negatǭvu un neitrǕlu elektronu 

lǕdiǺu atbilstoġi. 

Ti piemaisǭjumu atoma modelǛġana ɔ-Fe reģǥǭ tika veikta lǭdzǭgi kǕ Y 

ġǵǭstoġǕ atoma gadǭjumǕ (4.1.c att.). TiFe aizstǕjǛjs ziedo Dq º 1.1 e tuvǕkajiem 

Vac

Y Y
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Fe kaimiǺiem, kǕ parǕdǭts 4.7. attǛlǕ. PirmǕ koordinǕcijas sfǛra ap TiFe ir 

palielinǕjusies par ~ 3%, savukǕrt 2. koordinǕcijas sfǛra ir samazinǕjusies par 

aptuveni 0,5%. 

  
4.7. attǛls. Starpǭbas (pa kreisi) un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma sadalǭjums gar (001) ġǵǛrsgriezumu 
fcc-Fe superġȊnǕ, kas satur TiFe aizstǕjǛju centrǕ. NepǕrtrauktǕ (sarkana), svǭtrainǕ (zila) un 

punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 e/Å3) nozǭme pozitǭvu, negatǭvu un neitrǕlu elektronu 

lǕdiǺu atbilstoġi. 

SavukǕrt skǕbekǸa atomus var izvietot vienǕ un tajǕ paġǕ g-Fe superġȊnǕ vai 

nu oktaedrǕ O (seġi tuvǕkie Fe kaimiǺi, 4.8a. attǛls), tetraedrǕ T (ļetri tuvǕkie Fe 

kaimiǺi, 4.8b. attǛls) vai aizvietoġanas pozǭcija OFe (4.8.c attǛls) [P1]. 

Starpmezglu Oi atoma klǕtbȊtne ievǛrojami paplaġina divas tuvǕkǕs 

koordinǕcijas sfǛras ap piemaisǭjumu atomu (attiecǭgi 1,75% un ~ 9% oktaedrǕ 

un tetraedrǕ). Robeģenerǥija skǕbekǸa atomu migrǕcijai starp tuvǕkajǕm O un T 

pozǭcijǕm ir noteikta 1,1 eV (salǭdzinǕjumǕ ar 1,72-1,75 eV saskaǺǕ ar daģǕdiem 

eksperimentǕliem pǛtǭjumiem, kas sistematizǛti rokasgrǕmatǕ [84]). TurklǕt O 

pozǭcija ir ~ 0,1-0,2 eV vairǕk labvǛlǭga nekǕ T, saskaǺǕ ar modelǛġanas 

rezultǕtiem skǕbeklim, kas absorbǛts fcc-Al reģǥǭ [89], savukǕrt VFe vakance ir 

aptuveni uz 0,5 eV enerǥǛtiski labvǛlǭgǕka OFe aizstǕjǛjam, nekǕ starpmezglu Oi 

O vietǕ. Ir vǛrts atzǭmǛt, ka OFe pǕrbǭdǭjǕs apmǛram uz 0,79 ¡ pretim O pozǭcijai 

relaksǕcijas dǛǸ, savukǕrt Oi atoma nobǭdes 0,07 ¡ no oktaedriskǕs starpmezglu 

pozǭcijas uz VFe rezultǕtǕ O atoms var tikt noǵerts ar Fe vakanci, kas var bloǵǛt 

turpmǕku starpmezgla skǕbekǸa piemaisǭjumu migrǕciju. MǛs novǛrtǛjam 

migrǕcijas robeģu difȊzijai starp OFe un O ~ 1,5 eV. 

 

 

Ti Ti
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4.8a. attǛls. Ooct modelis 

oktaedriskajǕ starpmezglu 

pozǭcijǕ O 

4.8b. attǛls. O modelis 
tetraedriskajǕ starpmezglu 

pozǭcijǕ T 

4.8c. attǛls. OFe atoma-
aizstǕjǛja modelis  

Papildus elektronu lǕdiǺġ, ko pievelk Ooct g-Fe reģǥǭ, sasniedz Dq º 1.4 e, ka 

parǕdǭts 4.9. att. (Dq º 1.8 e adekvǕtai O atoma pozǭcijai fcc Al reģǥǭ)  

SkǕbekǸa starpmezglu atoma veidoġanǕs enerǥija tika aprǛǵinǕta pǛc ġǕda 

vienǕdojuma: 

Ὁ Ὁ Ὁ Ὁ ȟ (Eq. 4.2.3) 

kur EFeO ir g-Fe reģǥa ar skǕbekǸa atomu starpmezglu O centra pilna enerǥija, EFe 

ideǕlǕ g-Fe reģǥa pilna enerǥija un EO atseviġǵa skǕbekǸa atoma enerǥija. 

Analoǥiski bija novǛrtǛta veidoġanǕs enerǥija skǕbekǸa atomam tetraedriskajǕ T 

centrǕ. Lai novǛrtǛtu skǕbekǸa OFe vakancǛ veidoġanas enerǥiju tika izmantots 

vienǕdojums 4.2.2.  

  
4.9. attǛls Starpǭbas (pa kreisi) un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma sadalǭjums gar (001) 

ġǵǛrsgriezumu fcc-Fe superġȊnǕ O konfigurǕcijǕ, kur Ooct atrodas starpmezglu oktaedriskajǕ 

pozǭcijǕ. NepǕrtrauktǕ (sarkana), svǭtrainǕ (zila) un punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 
e/Å3) nozǭme pozitǭvu, negatǭvu un neitrǕlu elektronu lǕdiǺu atbilstoġi. 

 

 

 

 

 

O O
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5. DaudzkǕrtǛjo defektu ab initio aprǛǵini g-Fe modelǭ 
 

5.1. PǕru defekti 

 

Divi aizstǕjǛji YFe atomi, kas iekǸauti VFe vakancǛs, ir novietoti pastǕvǭgi 

pieaugoġos attǕlumos starp defektiem (1NN, 2NN, 3NN un 4NN, kas atbilst 

tuvǕko kaimiǺu atdalǭġanai no secǭgǕm atomu koordinǕcijas sfǛrǕm reģǥǭ) [P2, 

P3]. TǕ kǕ starp tiem nav konstatǛtas saiknes jebkurǕ starpatomu attǕlumǕ (proti, 

tiek konstatǛts, ka saites enerǥijas ir negatǭvas, mainoties no -0,45 eV lǭdz -1,05 

eV, kǕ parǕdǭts 5.1. tabulǕ), mǛs esam nolǛmuġi izskatǭt vakanļu ietekmi uz 

defektu atomu saiġu enerǥijǕm g-Fe reģǥǭ. 

5.1. tabula. YFe-YFe pǕrim g-Fe reģǥǭ aprǛǵinǕtie parametri 

KonfigurǕcija Ebind
** , eV ȹq (YFe)

** , e*  drY
** , Å 

1NN -0.73 1.00 0.11 

2NN -0.45 1.08 0.01 

3NN -0.46 1.07 0.03 
4NN -1.05 1.07 0.00 

*novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

** Ġeit un tǕlǕk Ebind ir saites enerǥija starp defektiem, ȹq ir atomu lǕdiǺu starpǭba starp 

konfigurǕcijǕm relaksǕcijas laikǕ, drY ir atomu nobǭde no sǕkotnǛjas pozǭcijas relaksǕcijas laikǕ. 

Lǭdzǭgi YFe-YFe aprǛǵinu rezultǕtiem starp YFe-TiFe un TiFe-TiFe piemaisǭjumu 

pǕriem nav saites enerǥijas (attiecǭgi 5.2. un 5.3. tabula). JǕatzǭmǛ, ka saites 

enerǥijas lielǕkǕs absolȊtǕs vǛrtǭbas aprǛǵinǕtǕs YFe-YFe konfigurǕcijai, bet TiFe-

TiFe konfigurǕcijǕs aprǛǵinǕtǕs vismazǕkǕs absolȊtǕs vǛrtǭbas. Saites enerǥijas 

absolȊtǕs vǛrtǭbas starp YFe-TiFe pǕriem ir tuvas vidǛjai vǛrtǭbai starp YFe-YFe un 

TiFe-TiFe saiġu enerǥijǕm. 

5.2. tabula. YFe-TiFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati 

KonfigurǕcija 
Ebind, 
eV 

ȹq, e*  
(YFe) 

ȹq, e*  
(TiFe) 

drY, 

Å 

drTi, 

Å 

1NN -0.44 1.06 1.03 0.04 0.19 

2NN -0.12 1.12 1.11 0.00 0.02 

3NN -0.17 1.12 1.11 0.00 0.03 

4NN -0.24 1.11 1.09 0.00 0.00 

*  novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

5.3. tabula. TiFe-TiFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati 

KonfigurǕcija Ebind, eV ȹq, e* (TiFe) drTi, Å 

1NN -0.29 1.07 0.10 

2NN 0.02 1.12 0.03 

3NN -0.06 1.11 0.00 

4NN -0.03 1.12 0.00 

* novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 
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LielǕka atomu nobǭde relaksǕcijas laikǕ notiek, ja YFe un TiFe atomi ir 1NN 

kaimiǺi, bet citǕs konfigurǕcijǕs gandrǭz nemanǕma. Gan YFe, gan TiFe atomi 

ziedo vienǕdu elektronu lǕdiǺa ȹq daudzumu reģǥa tuvǕkajiem Fe atomiem. Abi 

TiFe atomi ziedo vienu un to paġu lǕdiǺu, un to pǕrvietojums dr g-Fe reģǥǭ ir 
vienǕds. TiFe atomi atdod aptuveni 1,10 e tuvǕkajiem Fe atomiem. VislielǕkǕ TiFe 

atomu nobǭde ir novǛrota, ja abi TiFe atomi ir 1NN konfigurǕcijǕ, bet drTi absolȊtǕ 

vǛrtǭba samazinǕs lǭdz 0 ¡, palielinoties attǕlumam starp defektiem. 

MǛs esam arǭ aprǛǵinǕjuġi divu OFe atomu mijiedarbǭbu, kad tie ir daģǕdos 

attǕlumos (5.4. tabula un 5.1. attǛls) [P3]. Veikto aprǛǵinu rezultǕti nenorǕda 

saites enerǥiju visiem iespǛjamiem attǕlumiem starp OFe-OFe. Abi OFe aizstǕjǛji 

atomi pieǺem nedaudz vairǕk par 1,0 e no tuvǕkajiem Fe atomiem. Abiem 

skǕbekǸa atomiem 1NN pozǭcijǕ dO-O attǕlums relaksǕcijas laikǕ palielinǕs par 

1,28 Å. Diviem OFe atomiem, kas novietoti 2NN pozǭcijǕ, relaksǕcijas laikǕ dO-O 

tiek samazinǕts par 1,19 ¡, bet gan 3NN un 4NN konfigurǕcijǕm dO-O atkal tiek 

palielinǕts attiecǭgi par 1,28 ¡ un 1,04 ¡. 

5.4. tabula. OFe-OFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati  

 

Fe  KonfigurǕcija Ebind,eV 
ȹq, 

e*(OFe) 
drO, 

Å 

 

1NN -0.11 -1.11 0.63  
2NN -0.51 -1.06 0.59  

O  
3NN -0.10 -0.74 0.82  

4NN -0.05 -1.04 1.02 
 

*  novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90].  5.1. attǛls. SǕkotnǛja OFe-OFe pǕra 1NN 

struktȊra 

AprǛǵinot OFe-VFe pǕra saites enerǥiju, tiek konstatǛts, ka augstǕkǕ saites 

enerǥija ir OFe-VFe 2NN pozǭcijǕs (1,18 eV), kǕ parǕdǭts 5.5. tabulǕ. 

5.5. tabula. OFe-VFe pǕrim aprǛǵinatie parametri 

KonfigurǕcija Ebind,eV ȹq, e*(OFe) 

1NN 0.64 1.15 

2NN 1.18 1.21 

3NN 0.13 1.10 
4NN 0.09 1.09 

*  novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

KǕ parǕdǭts 5.7. tabulǕ, saites enerǥija starp TiFe atomu un VFe vakanci ir 

diezgan lǭdzǭga tai, kas ir starp YFe un VFe (5.6. tabula un 5.2. attǛls) [P2, P3]. 

VislielǕkǕ saites enerǥija tiek konstatǛta starp TiFe un VFe kǕ pirmajiem 

tuvǕkajiem kaimiǺiem, starp ġiem defektiem 2NN konfigurǕcijǕ saites enerǥija 

nav konstatǛta, bet 3NN un 4NN konfigurǕcijǕm tika konstatǛta neliela saites 

enerǥija. VislielǕka Ti atomǕ nobǭde dr (0,42 ¡) un lielǕkais elektronu 
pǕrnesums no Ti atoma (1,16 e) tiek novǛrots, kad Ti atoms un vakance tiek 

novietoti 1NN pozicijǕ. 

PozitǭvǕs saiġu enerǥijas Ebind ir atrastas, kad YFe un VFe ir 1NN, 3NN un 4NN 

konfigurǕcijǕs, bet 2NN attǕlumǕ notiek atgrȊġana. LielǕkǕ saites enerǥija 1,67 
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eV atbilst 1NN attǕlumam starp YFe un VFe, ar bȊtisku drY 1,25 Å itrija atoma 

nobǭdi pretim vakancei (kas atbilst apmǛram pusei no 1NN attǕluma, jo 

relaksǕcijas laikǕ tiek pǕrvietoti arǭ tuvǕkie atomi). Nav novǛrojamu 

piemaisǭjumu atoma efektǭva lǕdiǺa izmaiǺu (ȹq) neatkarǭgi no YFe-VFe pǕra 

garuma. 

LielǕkǕ saites enerǥija YFe-OFe pǕriem tiek aprǛǵinǕta 1NN attǕlumam, un tǕ 

samazinǕs, palielinoties attǕlumam starp atomiem, kǕ parǕdǭts 5.8. tabulǕ. 

LielǕka lǕdiǺa pǕrnese no YFe atoma uz OFe atomu tiek novǛrota 1NN 

konfigurǕcijǕ. RelaksǕcijas laikǕ lielǕko Y atomu pǕrvietojumu (0,94 Å) 

novǛroja 1NN konfigurǕcijǕ, bet gandrǭz nemanǭja Y atomu nobǭdi visu citu YFe-

OFe konfigurǕciju relaksǕcijas gaitǕ [P3]. Ir vǛrts pieminǛt, ka O pǕrvietoġana 

visu ļetru YFe-OFe konfigurǕciju relaksǕcijǕ ir bijusi diezgan nozǭmǭga. 

5.6. tabula. TiFe-VFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati  5.7. tabula. YFe-VFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati 

KonfigurǕcija 
Ebind, 
eV* 

ȹq, 
e*(TiFe) 

drTi,Å  
KonfigurǕcija 

Ebind, 
eV* 

ȹq,e*(Y

Fe) 
drY, 

Å 

1NN 0.46 1.16 0.42  1NN 1.67 0.99 1.25 

2NN -0.09 1.10 0.01  2NN -0.21 0.97 0.03 

3NN 0.10 1.12 0.03  3NN 0.30 1.01 0.05 
4NN 0.12 1.13 0.00  4NN 0.40 1.03 0.00 

*  novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

 

Fe  

  

VFe  

Y (vai Ti) 
 

5.2. attǛls. SǕkotnǛja VFe-YFe (vai TiFe) pǕra 1NN konfigurǕcija. 

TǕpat kǕ YFe-OFe gadǭjumǕ lielǕkǕ saites enerǥija TiFe-OFe pǕrǭ tiek aprǛǵinǕta 

1NN attǕlumǕ (5.9. tabula). Atomu nobǭdes ġǭs konfigurǕcijǕs ir lǭdzǭgas YFe un 

OFe atomu gadǭjumam (konfigurǕcijas 5.8. tabulǕ) ar vislielǕko TiFe atoma nobǭdi, 

kas novǛrota 1NN konfigurǕcijas relaksǕcijǕ. IevǛrojama OFe atoma nobǭde tiek 

novǛrota arǭ visǕs ļetrǕs konfigurǕcijǕs. TiFe atdot lielǕko lǕdiǺu (1,21 e) 1NN 

konfigurǕcijǕ, bet OFe pievelk aptuveni vienǕdu elektronu skaitu visǕs 

konfigurǕcijǕs. 
5.8. tabula. YFe-OFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati 

KonfigurǕcija 
Ebind, 

eV* 

ȹq, e*  

(YFe) 

ȹq, e*  

(OFe) 

1NN 1.59 1.25 -1.20 
2NN 0.80 1.15 -1.26 

3NN 0.22 1.10 -1.05 

4NN 0.21 1.14 -1.12 

* novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 
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5.9. tabula. TiFe-OFe pǕrim aprǛǵinǕtie dati 

KonfigurǕcija Ebind, eV* ȹq, e*(Ti Fe) ȹq, e*(OFe) 

1NN 0.20 1.21 -1.12 

2NN 0.11 1.10 -1.13 

3NN 0.14 1.13 -1.07 
4NN 0.18 1.12 -1.12 

*  novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

Starp YFe un Ooct atomu starpmezglu oktaedrǕ (5.10. tabula) nav saiknes, ja 

defekti atrodas pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ [P3]. AttǕluma palielinǕjums starp 

Ooct un YFe noved pie saites enerǥijas parǕdǭġanǕs. Ir vǛrts atzǭmǛt, ka skǕbekǸa 

atoms piesaista ievǛrojami lielǕku elektronu lǕdiǺu no tuvǕkajiem atomiem, kad 

tas atrodas starpmezglu oktaedrǕ (~ 1,35-1,38 e), salǭdzinot ar konfigurǕcijǕm, 

kad skǕbekǸa atoms aizǺem regulǕro reģǥa vietu (aizvietoġanas pozǭcija), bet YFe 

atoms atdod apmǛram tǕdu paġu elektronu lǕdiǺu, gan tad, ja O atoms ieǺem 

starpmezglu vai aizvietoġanas pozǭciju. LielǕkas atomu novirzes ir novǛrotas, 

kad YFe un Ooct atrodas pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ. 

5.10. tabula. YFe-Ooct pǕrim aprǛǵinǕti dati 

KonfigurǕcija Ebind, eV* ȹq, e* (Y Fe) ȹq, e* (Ooct) drY, Å drO, Å 

1. sfǛra -0.21 1.17 -1.36 0.23 0.20 

2. sfǛra 0.39 1.09 -1.38 0.06 0.01 

3. sfǛra 0.42 1.10 -1.35 0.05 0.05 

* novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

5.11. tabula. TiFe-Ooct pǕrim aprǛǵinǕtie dati 

KonfigurǕcija Ebind, eV* ȹq, e*  (TiFe) ȹq, e*  (Ooct) drTi, Å drO, Å 

1. sfǛra -0.41 1.17 -1.39 0.18 0.06 

2. sfǛra 0.16 1.08 -1.38 0.08 0.01 

3. sfǛra 0.12 1.11 -1.37 0.03 0.02 

* novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

TǕpat starp TiFe un Ooct starpmezgu oktaedrǕ nav saites enerǥijas (5.11. 

tabula), ja defekti tiek novietoti pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ, bet lǭdzǭga saites 

enerǥija tiek konstatǛta starp abiem defektiem 2. un 3. koordinǕcijas sfǛras 

attǕlumǕ. Ġie rezultǕti ir lǭdzǭgi tiem, kas iegȊti, aprǛǵinot YFe-Ooct pǕri. TomǛr 

atomu pǕrvietoġana ir mazǕka, ko var izskaidrot ar faktu, ka Ti atoma lielums ir 

tuvu Fe atomu lielumam un ir ievǛrojami mazǕks nekǕ Y. TiFe piemaisǭjuma 

atoms rada mazǕkus traucǛjumus reģǥim, salǭdzinot ar YFe. Lǭdzǭgi 

konfigurǕcijǕm, kas aprakstǭtas 5.8. tabulǕ, lǕdiǺa pǕrnesums uz Ooct ir 

ievǛrojami lielǕka nekǕ TiFe-OFe pǕrǭ, bet lǕdiǺa pǕrnesums no Ti atoma ir 

vienǕda visǕs aprǛǵinǕtajǕs konfigurǕcijǕs. 
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5.2. DaudzkǕrtǛjs VFe-vakanļu klasters, kas samazina barjeru YFe 

migrǕcijai 
 

Nesenie aprǛǵini, kas veikti VFe saturoġiem bcc-Fe reģǥiem ar daģǕdu defektu 

koncentrǕciju, skaidri parǕda, ka nogulsnes no VFe vakancǛm veido stabilus 

klasterus Ŭ-dzelzǭ [Q5], pamatojoties uz izvǛlǛtajǕm konfigurǕcijǕm un fiksǛtu 

vakanļu skaitu (oktaedrs un vienkǕrġs kubs ar 6 un 8 vakances, attiecǭgi). TurklǕt 

YFe ġǵǭdinǕtie atomi (kuriem ir vislielǕkie lielumi starp piemaisǭjumiem, 

izpǛtǭtiem ġajǕ promocijas darbǕ), kurus ieskauj vakances, var tikt stabilizǛti 

dzelzs matricǕ, un to migrǕcija ir ievǛrojami lielǕka VFe saturoġǕ klasterǭ. 

AttiecǭbǕ uz fcc-Fe mǛs esam pǛtǭjuġi VFe klasteru stabilitǕti, kas satur 2-4 

vakances vienǕ g-Fe elementǕrajǕ ġȊnǕ un to ietekmi uz YFe aizstǕjǛju migrǕciju 

[P4]. 
a) 

 

b) 

 

c) 

 

Fe  

VFe  

5.3. attǛls. Fcc-Fe vienǭbas ġȊnas trǭs modeǸi, kas satur dzelzs vakanļu daģǕdu 

skaitu:  
  

(a) divi VFe defekti (b) trǭs VFe defekti (c) ļetri VFe defekti   

RezultǕti, kas raksturo mijiedarbǭbu starp divǕm reģǥu vakancǛm, liecina 

par diezgan vǕju saikni starp divǕm VFe vakancǛm, kas izvietotas 1NN un 3NN 

pozǭcijǕs, un nelielu atgrȊġanos 2NN un 4NN pozǭcijǕs (5.12. tabula un 5.3a. 

attǛls, kas atbilst 1NN konfigurǕcijai). 

5.12. tabula. Saites enerǥija uz vienu 
vakanci VFe-VFe pǕriem 

 5.13. tabula. Saites enerǥija uz vienu 
vakanci konfigurǕcijǕs ar (VFe)n, kur n = 2-4 

KonfigurǕcija Ebind, eV [P3,P4]  KonfigurǕcija Ebind, eV  

1NN 0.25  2 VFe 0.25 

2NN -0.09  3 VFe 0.37 
3NN 0.10  4 VFe 1.32 

4NN -0.12    

Saites enerǥijas vǛrtǭbas tiek izteiktas ar atbilstoġu veidoġanǕs enerǥiju [P3] 

Ὁ  = ςὉ - Ὁ ȟ (5.2.1a) 

Ὁ
 
 = 3Ὁ  - Ὁ ȟ (5.2.1b) 

Ὁ
 
 = 4Ὁ  - Ὁ , (5.2.1c) 
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kur vienas dzelzs vakances veidoġanǕs enerǥija ir noteikta vienǕdojumǕ 4.2.1, 

veidoġanǕs enerǥijas vakanļu pǕrim un triǕdei ir Ὁ  = Ὁ

Ὁ    un Ὁ  = Ὁ Ὁ  , atbilstoġi, N 

atomu skaits superġȊnǕ, bet Ὁ ȟὉ , un Ὁ   pǕra un 

triǕdes vakanļu saturoġas superġȊnas vai ideǕlǕ kristǕla pilnǕ enerǥija. 

5.13. tabulǕ parǕdǭts, ka saites enerǥija palielinǕs, palielinoties vakanļu 

skaitam blǭvi iepakotajǕ (VFe)n klasterǕ fcc-Fe reģǥǭ (5.3. attǛls, a, b, c). AugstǕkǕ 

saites enerǥija konfigurǕcijǕ ar divǕm tuvǕkǕm VFe vakancǛm (1NN) ir 0,25 eV, 

kas palielinǕs lǭdz 0,37 eV 3VFe konfigurǕcijǕ, bet 4VFe konfigurǕcijǕ ir 

novǛrojama visaugstǕkǕ saites enerǥija uz vakanci (1,32 eV) konfigurǕcijǕs ar 

vairǕkǕm vakancǛm  

RezultǕti, kas iekǸauti 5.14. tabulǕ, skaidri parǕda ievǛrojamo dzelzs vakanļu 

ietekmi, piemǛram, to skaita un izvietojuma (5.4.a attǛls), uz viena YFe aizstǕjǛja 

saites enerǥiju (divas un trǭs VFe vakances atrodas tam tuvǕkajǕs vietǕs). YFe-2VFe 

(1NN) konfigurǕcijǕ (5.4.a attǛls) itrija piemaisǭjumu atoms atdod 1,52 e 

tuvǕkajiem Fe atomiem, bet tǕ novirze no sǕkotnǛjǕ aizvietotǕja stǕvokǸa ir 1,03 

Å. Ja YFe un divas vakances atrodas 2NN pozǭcijǕs (5.4.b attǛls), YFe atdod 

mazǕku lǕdiǺu 1,24 e tuvǕkajiem dzelzs atomiem, kamǛr tǕ nobǭde no sǕkotnǛjǕs 

pozǭcijas ir 0,61 ¡. YFe ar apkartǛjǕm 3VFe vakancǛm aprǛǵini (5.4.c attǛls) rǕda 

itrija atoma nobǭdi par 1,28 Å un elektronu lǕdiǺa atdevu 1,40 e tuvǕkajiem reģǥa 

atomiem. Ġo konfigurǕciju apraksta visaugstǕkǕ saites enerǥija. Visos gadǭjumos 

itrija piemaisǭjumu atoms virzǕs uz centrǕlo pozǭciju starp VFe vakancǛm. 

5.14. tabula. Dati aprǛǵinǕtie YFe aizstǕjǛjam, 
kuru ieskauj VFe vakances 

KonfigurǕcija 
Ebind, 

eV 

ȹq, e*  
(YFe) 

drY, 

Å 

YFe-2VFe (1NN) 4.10 1.52 1.03 

YFe-2VFe (2NN) 2.37 1.24 0.61 
YFe-3VFe 5.17 1.40 1.28 

* novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

5.15. tabula. Dati aprǛǵinǕtie diviem YFe atomiem, kas 
atrodas daģǕdǕs attǕlumos no VFe vakances 

KonfigurǕcija 
Ebind,  

eV 

ȹq, e*  
(YFe) 

drY (1),  

Å 

drY (2),  

Å 

YFe-VFe-YFe 2NN 1.76 1.04 0.31 0.31 

YFe-VFe-YFe 3NN 2.26 1.07 0.44 0.59 
YFe-VFe-YFe 4NN 2.32 1.04 0.19 1.31 

* novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 
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a) 

 

b) 

 

c) 

 

Fe  

VFe  

YFe  

5.4. attǛls. YFe aizstǕjǛja, kuru ieskauj divas un trǭs vakances, trǭs modeǸi fcc-Fe vienǭbas ġȊnǕ: 

a) Y-2VFe (1NN) b) Y-2VFe (2NN) c) Y-3VFe   

VFe vakances bȊtisko ietekmi uz YFe aizstǕjǛjiem apstiprina arǭ defektu 

konfigurǕcijas modelǛġana fcc-reģǥǭ, kurǕ vienǕ ġȊnǕ ir divi YFe atomi un viena 

VFe vakance (5.5.a attǛls.). Divi itrija atomi atrodas relatǭvi pieaugoġǕ attǕlumǕ: 

2NN, 3NN un 4NN (5.15. tabula), bet VFe ir 1NN attǕlumǕ no abiem YFe [P4]. 

Saites enerǥija Ebind ievǛrojami palielinǕs, kad dodamies no 2NN uz 3NN un 

ġǵiet, ka lielǕkos attǕlumos tǕ ir piesǕtinǕta. Abi YFe atomi simetriski pǕrvietojas 

virzienǕ uz 2NN konfigurǕcijas centru, ziedojot ~ 1 e tuvǕkajiem Fe atomiem 

(5.15. tabula). KonfigurǕcijǕ, kad abi YFe atomi atrodas 4NN attǕlumǕ, pirmais 

atoms tiek nobǭdǭts par 0,19 Å, bet otrais pǕrvietojas pretim VFe vakancei uz 1,31 

Å. 
a) 

 

b) 

 

c) 

 

Fe  

VFe  

YFe  

5.5. attǛls. VFe vakanļu, kuras ieskauj divi YFe aizstǕjǛji, trǭs modeǸi fcc-Fe vienǭbas ġȊnǕ: 
a) YFe-VFe-YFe 2NN b) YFe-VFe-YFe 3NN c) YFe-VFe-YFe 4NN   

 

a)

 

b) 

 

Fe  

5.16. tabula. YFe migrǕcijas NEB 
simulǕcija  

KonfigurǕcija Enerǥijas 

barjera 
(eV) 

VFe  
YFe-VFe(1NN) 2.60 

YFe-VFe(2NN) 2.37 

YFe  
YFe-VFe(3NN) 1.85 
YFe-VFe(4NN) 1.81 

5.6. attǛls. SǕkuma (a) un beigas (b) superġȊnas konfigurǕcijas 

YFe atoma, ieskauta ar divǕm VFe, migrǕcijai 

  

PaġreizǛjǕ pǛtǭjumǕ mǛs pielietojam NEB metodi VASP programmas 

ietvaros [41] (3.4. apakġiedaǸa) itrija piemaisǭjumu un citu defektu migrǕcijas 

trajektorijas optimizǛġanai (5.6. a, b attǛls), kǕ arǭ difȊzijas barjeru noteikġanai 

(piemǛram, 5.16. tabula) [P4]. Ir skaidri redzams, ka enerǥijas barjera samazinǕs 

ar attǕluma pieaugumu starp YFe piemaisǭjuma atomu un VFe vakanci. To var 
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izskaidrot ar to, ka attǕlums starp migrǛjoġo un regulǕro atomu reģǥǭ gar 

migrǕcijas ceǸu ir mazǕks, ja YFe un VFe ir tuvǕk viens otram. TǕdǛjǕdi atgrȊdoġie 

spǛki aug un palielina enerǥijas barjeras. Gluģi pretǛji, palielinoties attǕlumam 

starp YFe un VFe, enerǥijas barjeras samazinǕs. Ġie rezultǕti ilustrǛ vakanļu 

ietekmi uz Y atomu migrǕcijas ceǸu fcc-Fe reģǥǭ. Lai iegȊtu precǭzus enerǥijas 

barjeru rezultǕtus, mǛs esam izmantojuġi septiǺas starpposma konfigurǕcijas 

optimizǛto migrǕcijas ceǸu NEB aprǛǵiniem. LielǕ mǛroga ab initio aprǛǵinu 

rezultǕti tiks izmantoti ODS klǕsteru veidoġanǕs LKMC modelǛġanǕ. 
 

5.3. TrǭskǕrtǛjie atomu aizstǕjǛju defekti 
 

5.3.1. YFe-O-YFe konfigurǕcijas 
 

Lai pǛtǭtu, kǕ O piemaisǭjumu atoms var ietekmǛt saites enerǥiju starp diviem 

YFe atomiem, diviem TiFe atomiem, kǕ arǭ starp YFe un TiFe atomiem tiek 

aprǛǵinǕti un analizǛti gan Badera lǕdiǺi, gan relatǭvie atomu pǕrvietojumi 

vairǕkos aprakstǭtajos modeǸos [P4, P5]. 5.17. tabulǕ sistematizǛtie rezultǕti 

atbilst shǛmǕm, kas parǕdǭti 5.7. a-c attǛlǕ. OFe atoms visos gadǭjumos ir 

novietots kǕ pirmais tuvǕkais kaimiǺġ (1NN) abiem YFe atomiem. Ir svarǭgi 

atzǭmǛt, ka Y atoma izmǛrs ir ievǛrojami lielǕks nekǕ Fe atoma, kas noved pie 

koordinǕcijas sfǛras paplaġinǕġanǕs ap YFe atomiem. Visu triju aprǛǵinǕto 

konfigurǕciju relaksǕcijǕ rodas ievǛrojama O atoma nobǭde. KoordinǕcijas sfǛras 

paplaġinǕġana ap YFe atomiem ievǛrojami pastum mazǕku OFe atomu no abiem 

YFe atomiem par 0,24 ¡, savukǕrt attǕlums starp YFe atomiem palielinǕs par 0,14 

¡ 1NN konfigurǕcijǕ (5.7.a attǛls un 5.17. tabula). OFe tiek atstumts no abiem 

YFe atomiem par 0,13 Å pretim Fe atomiem, bet attǕlums starp diviem 2NN YFe 

atomiem samazinǕs par 0,42 ¡ (5.7b. attǛls un 5.17. tabula). 3NN konfigurǕcijǕ 

attǕlums starp OFe un abiem YFe atomiem samazinǕs par 0,09 ¡, bet attǕlums 

starp diviem YFe atomiem ir gandrǭz nemainǭgs (ġie atomi satuvinajs par par 0,01 

¡). Aprakstǭtie atomu pǕrvietojumi var izskaidrot saites enerǥijas vǛrtǭbas. 

VismazǕkǕ saites enerǥija tiek konstatǛta starp defektiem, kad tie ir novietoti kǕ 

1NN, ġǭ enerǥija palielinǕs, palielinoties attǕlumam starp diviem YFe atomiem 

lǭdz lielǕkai saites enerǥijai 2,20 eV, kas aprǛǵinǕta 3NN konfigurǕcijai (5.7c. 

attǛls un 5.17. tabula). 
a) 

 

b) 

 

c) 

 

Fe 
 

O   

Y  

5.7. attǛls. OFe atoma, saistǭtǕ ar 2 tȊvakǕjiem YFe atomiem kǕ 1NN, trǭs modeǸi, kur attǕlums 

starp YFe atomiem ir: 

a) 1NN b) 2NN c) 3NN   
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5.17. tabula. Diviem YFe un vienam OFe atomam aprǛǵinǕtie parametri 

KonfigurǕcija 
Ebind, 
eV 

ȹq, 
e* (Y Fe) 

ȹq, 
e* (Y Fe) 

ȹq, 
e* (OFe) 

drY (1), 

Å 

drY (2), 

Å 

drO, 

Å 

1NN**  1.12 1.06 1.08 -1.16 0.27 0.27 0.64 
2NN**  2.00 1.17 1.17 -1.19 0.36 0.36 0.64 

3NN**  2.20 1.23 1.23 -1.19 0.45 0.45 0.60 

*  novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90]; 

** Divu YFe atomu konfigurǕcija fcc-Fe. 

Elektronu lǕdiǺa blǭvuma starpǭbas kartes, kas parǕdǭtas attǛlǕ 5.8. un 5.10., 

apstiprina Badera lǕdiǺa analǭzes secinǕjumus, kas raksturo elektronu lǕdiǺu 

pǕrdalǭġanu: skǕbekǸa atoms pievelk elektronus (sarkanas izolǭnijas ap O atomu 

parǕda elektronu lǕdiǺu palielinǕġanos ap to), bet Y atomi atdod elektronus (zilǕs 

izolǭnijas ap ġiem atomiem liecina par elektronu lǕdiǺa samazinǕjumu) [P4, P5]. 

Ir acǭmredzams, ka lǕdiǺa sadalǭjuma morfoloǥija pa ġǵǛrsgriezuma plakni 5.9. 

attǛlǕ atġǵiras no 5.8 un 5.10. attǛlǕ parǕdǭtajǕm. AttǛlos 5.8 - 5.10 arǭ parǕdǭts, 

ka, neskatoties uz skǕbekǸa atoma augstu afinitǕti pret itrija atomu, OFe atoms 

tiek pǕrvietots pretǛjǕ virzienǕ no YFe uz Fe atomiem, relaksǕcijas laikǕ sadalot 

papildu elektronu lǕdiǺu ar tiem. Badera analǭze parǕda, ka YFe atomi atdod 1,06-

1,23 e, bet O atoms pievelk 1,16-1,19 e. 

  
5.8. attǛls. Starpǭbas un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma kartes YFe-OFe-YFe konfigurǕcijas pirmajam 

veidam (1NN YFe atomiem), kur OFe atoms ir pirmais tuvǕkais kaimiǺġ katram YFe. NepǕrtrauktǕ 

(sarkana), svǭtrainǕ (zila) un punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 e/Å3) nozǭme pozitǭvu, 

negatǭvu un neitrǕlu elektronu lǕdiǺu atbilstoġi 

O
Y

Y

Y
O

Y
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5.9. attǛls. Starpǭbas un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma kartes YFe-OFe-YFe konfigurǕcijas otrajam 

veidam (2NN YFe atomiem), kur OFe atoms ir pirmais tuvǕkais kaimiǺġ katram YFe. NepǕrtrauktǕ 
(sarkana), svǭtrainǕ (zila) un punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 e/Å3) nozǭme pozitǭvu, 

negatǭvu un neitrǕlu elektronu lǕdiǺu atbilstoġi 

  
5.10. attǛls. Starpǭbas un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma kartes YFe-OFe-YFe konfigurǕcijas treġajam 
veidam (3NN YFe atomiem), kur OFe atoms ir pirmais tuvǕkais kaimiǺġ katram YFe. NepǕrtrauktǕ 

(sarkana), svǭtrainǕ (zila) un punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 e/Å3) nozǭme pozitǭvu, 

negatǭvu un neitrǕlu elektronu lǕdiǺu atbilstoġi 

AprǛǵinu rezultǕti vienǭbas ġȊnas konfigurǕcijǕm, kurǕs skǕbekǸa atoms ir 

ievietots oktaedrǕ Ooct, kǕ parǕdǭts attǛlǕ 5.11.a, b ir iekǸauti 5.18. tabulǕ. Atomu 

nobǭdes konfigurǕcijǕ, kur YFe atomi ir novietoti kǕ 1NN, ir kvalitatǭvi lǭdzǭgas 

tiem, kas novǛrotas konfigurǕcijǕs ar YFe-OFe-YFe, proti, ġajǕ gadǭjumǕ abi YFe 

atomi paplaġina koordinǕcijas sfǛru ap sevi, atgruzdot OFe atomu, palielinot 

attǕlumu starp OFe un abiem YFe atomiem uz 0,45 ¡, bet attǕlums starp diviem 

YFe atomiem palielinǕs par 0,38 ¡ [P5]. TomǛr konfigurǕcijas aprǛǵinu rezultǕti, 

kad YFe atomi ievietoti kǕ 2NN, atġǵiras no iepriekġ aprakstǭtiem. Ġǭ atġǵirǭba ir 

saistǭta ar Ooct atoma stǕvokli un spǛkiem, kas uz to iedarbojas relaksǕcijas laikǕ. 

YY

O

Y

O

Y

O
Y

Y

O
Y

Y
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ĠajǕ konfigurǕcijǕ starpmezglu skǕbeklis pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ ir 

simetriski izvietots attiecǭbǕ pret abiem itrija atomiem, un spǛki no Fe un Y 

atomiem, kas atrodas pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ ap Ooct, kompensǛ viena otru. 

TǕdǛjǕdi relaksǕcijas laikǕ neietekmǛ Ooct atomu attiecǭbǕ pret tǕ sǕkotnǛjo 

stǕvokli. TajǕ paġǕ laikǕ, abi YFe atomi tiek pǕrvietoti prom no OFe atoma par 

0,34 Å un 0,69 Å viens no otrǕ. Starp defektiem, kas parǕdǭti 5.18. tabulǕ, saites 

enerǥija nav konstatǛta. 

a) 

 

b) 

 

Fe 
 

O 
 

Y  

5.11. attǛls. Divi  YFe atomi kǕ 1NN (a) un 2NN (b), kamǛr Ooct ir abǕs reizǛs pirmajǕ koordinǕcijas 

sfǛrǕ 

5.18. tabula. Diviem YFe un vienam Ooct atomam aprǛǵinǕtie parametri 

KonfigurǕcija 
Ebind, 

eV 

ȹq, 
e* (Y Fe) 

ȹq, 
e* (Y Fe) 

ȹq, 
e* (Ooct) 

drY (1), 

Å 

drY (2), 

Å 

drO, 

Å 

1NN**  -0.60 1.11 1.11 -1.35 0.23 0.23 0.29 
2NN**  -0.32 1.16 1.16 -1.37 0.34 0.34 0.00 

*novǛrtǛti ar Badera topoloǥisko analǭzi [90] 

** attǕlums starp diviem YFe atomiem, Ooct ir pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ attiecǭgi pret abiem Y 

atomiem 

  
5.12. attǛls. Starpǭbas un pilna elektronu lǕdiǺa blǭvuma kartes YFe-Ooct-YFe 1NN konfigurǕcijǕ, kur 

starpmezglu skǕbeklis ir pirmajǕ koordinǕcijas sfǛrǕ attiecǭgi pret abiem YFe atomiem. NepǕrtrauktǕ 
(sarkana), svǭtrainǕ (zila) un punktveida (melna) izolǭnijas (ar soli 0,002 e/Å3) nozǭme pozitǭvu, 

negatǭvu un neitrǕlu elektronu lǕdiǺu atbilstoġi 










































