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Anot Ucij a

lzkliedUto oksodu stiprinUtie (Oxide:
k ‘uzskatoti par perspektoviem mater
gddw audu izmantogana Nauj palielint
kas ievUrojami uzlabo tU efektiyv
kais sadal 0j ums, kas wvar ietver
Us t UrDaSu dnoest, Uliue tneekhmh iGs k Us o pago
umu. TomUr oksogdu daNi Au veidoge
bU noskaidroti )

DetalizUta defekta model Ugana ar ska
cubigfcoFer eggi ti ka veikta, izmaproj ot Ublofg
papl agi D@nsity Funitiohdl Theory PrOJectorAugmented WayeT
PAW) met odi , kas ieviesta VASP dator a
atseviggas v kanceasprUQf;lmn.Y M ij @ neadiasr ¢bjouk
O un Y ir prUgi nUt a kopU ar saites en
Mijiedarhb a starp vairUkiem defektien
novUrt Ut a izmant oj ot e ElasticiBand,(NEB) el as
met odi . S arU ar to, ka tUraudos ir n
var veido gan Ti O, gan YTi O nogul snes
apruUgini attiecggajos mo d e No sfaktoNg i kt o
kas veicina ODS tUraudu veidoganos.

At s | UgaDly dti Uec-iaypitrno,principulDF T PAW apr Ugi ni ,
energija
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SagsinUjumu saraksts

1D onedimensionai vi endi mensi onUl s

2D two-dimensionail di vdi mensi onUl s

3D threedimensionai t r s di mensi onUl s

AE all-electroni visu elektronu

APT atom probe tomograpliyat omu zondes tomogr Uf i

at.% atomic percenit atomu procents

bcc bulk centred cubid t i | & wem Bkubitkais

CRPP Centre de Recherches Bhysique des Plasma®lazmadi zi kas p(
centrs

DFT density functional theoryb | 9 vuma funkci onUNa t ¢

dpa dispacemenperatominob dde wuz vienu at omu

EUROFER Karl sruece pitatdtjruCmalt 0 materi Ul a n

fce face centregubici skaldrUc e ndkubiSkds o

GGA generalised gradient approximation i s p Ur i nUt U gr adi

High performace computing center StuttgarAu g st Us v ei kt ¢

HLRS -

centrse Gtutgart -
HIPing hotisostatic pressingk ar st U i zostatiskU pres

high resolution transmission electron microscopeu g st as i z g g
HRTEM . >

transmisijas elektronu mikroskops
LDA local density approximatichv i et Uj U bl gvuma apro
LKMC lattice kinetic MonteCarloi r e g g a -KMardtoe ki nUt i ka
LMC lattice Monte Carlé r e g g a -Khtlon t e
MEP minimal energy patimi ni mUl ai s energijas ce
MSM magnetic sample methédmagn Ut i sk 0 par auga met
NEB nudge elasticbaridk ust i noga el astgoggU josla
NN nearest neighbotirt T vOUkai s kai mi Ag
OoDS oxide dispersed strengtherietz k | i edUt o oksgdu sti
PAW projector augmented wavep r 0 j p a pt aginUti vi NAi
PS pseudewave soffi psed ovi NAu mokst s
PW planewavesp | akni e vi NAj

PerdewWang exchage correlation functiondl PerdjuV a nga a-p ma
PW91 2 ) R

korel Ucijas funkcionUlis

Reduced activation ferritimartensitci Samazi nUt as akt i
RAFM ~

martensot a i
SANS small angle neutron scatterilgnaz o | eAgu nei tronu
SEM scanning electron microscopes k enUj ogs el ektronu
SQS special quasiandom structuréeg paga kvazi nejaugi
TEM transmission electron microscopéransmisijas elektronu mikroskops
VASP Viennaab initio Simulation PackageV ¢ nab mitios i mul Uci j as
wt% weight percent svara procents



1.levads
1.1.MotivOc i j a

Samazs ndkti vUOcij a@-matengus(Retiucediatyatien f e r
Cr-containing FerritieMartensitic, RAFM) t Ur au d i ar izkIl i et
stpr i mOtraukkti leku uz spkeartSthellktopqﬂaonl smnt Uzes o

izmantojamiemma t e r i Olum 22 t (3104 thant o | raudus B S t U
stpr i a%oOsinogul snUm (ar daNUdjeut iTawiag @thou i

ir |espUJamaktorpaazaatgglsw,éaanh)q)bas tempera;lr
[2,3.0DS t Uraudus rago, mthnlski l egUj o
kam sk o karzots®ati skU pr esUga rHPing pieo t I sc

t emp eJrmapt 10001200°C un spiedienu ~ 100 MP@&.a n oksgdu da
i zm@anstot el pi skais sadal gjums bltiski i:¢
Opagomadi Wni tias stabilit

>

l1lat tFUdrsQt utransthiiesu d 1.2.at tMdrst ens QTEMat A2 ¢
elektronu mikroskopa (TEM) a.t t C pm).

Gie sintUzes nolk at éjmnpdche i fipiiivesty aa lagns |
ODS tUraudos ar zenmuKbsmbmmasateampe(at B
Fe matrica tika apskatota vafe Ukdpdz | @idl
V|spUrpum@thﬂ|p51Ua g0 promocijas darba gal v
nanodaNi Alus vnee hdbodFasnmu e § g ¢ . Lai sasniec
nepieciegams veikt gUdus uzdevumus
Ide UftcBer egga model Ugana, | ai izvUl Ut os
aprUginu parametrus.
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=A =4 =4

At sevi gga deffceke ar endp g @ Vghaaren O atams gan
starpmezgl u, gan alZV|qUJJosg)anaIsa|porzG1Jrcb
i zvUlWbgienappar amet rdgasr rpeazruelitzUt, u ss ac
rezultUOtiem dagUdos eksperimentUl os
Mi jiedar Bolbganamosdt ar p vakancUm, O u
kombinUcijUs un dagUdoesgistaasstarmafenlj o s
energiju.

Sareggot Uku defektu klasteru, kas sat
Fe vakances pagdifizijas aprUgini

l espUjamo migrUcijas barjeru wun traj
atomiemfcc-Fer e § g 0

SakarU ar Ti piemaisdojumu nelielU ko

vei dot gan Ti O, gan YTi O nogul snes,

aprUganJugl tos no pirmajiem prbnci g

intioapr Ugi nu si, ergb hkyiars thaMDMe\Karlo (Lattice Kinetic

MonteCarIo, LKMC) model UganU0, lai izstr
2000 . .‘ ! ! ! ‘ ‘ : :

1907°C——

T T T S Nt RO S, ol A
'1538°C :

..............................

: : LiqU|d+OL : :
-<-+139¢f ----- e S R R ¥

=y - -
N ~ 2]
(=4 o o
o o o
| | |

TEMPERATURE_CELSIUS

1000+ HITTR TR b
912°C—»
G s s S

600

Aé§§ 0

20 100

MASS_PERCENT CR
13.at tRAFMt Ur 4 Waa di agr a mempsrdtasulahgbthandk @hcent r (

Daudzie k sper i ment i, kas veikti visU pa
dgpartamentU L|_et|@<gaol:mlalterlTLéIhuspllugn
VUcija), ir paruUdojugi ka ODS par auc

kvaziv i endabo-@Osnm)riarzml a( 40k s
daNi Au sadaltd)jl sms e(kis.pe.
neatbil stobas iemesli v

gda[ BRNi Ram8ad
rimentos ne Y
Ul nav | abi i
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atomu | dgmengd nCh @-JIII 0 dagd &lggamlzaugsmel Lai
izprastu gos mehUnismus, ir jUIZpUta i
un ar star pmez Ieuspsl]ljl')zbreikéidlkaUZ|a]rapstce

203 nm

1.4. attUls. Fezotamom:anﬂ&lrigiém&sidguglgtil']st spUjas TEM
Transmi ssion Electron Microscope, HRTEM) attUls
orientUcija s@tplFevinddiOeéniuemYbija apstiprinOUt.

PagreizUjsaitsi epkUtwWdiukts ciegU sadarbgbl
Cietvielu fizikas institltu, Roga (L:
Tehnologijas institits, Karlsrie, VUci
projekts (Enabling R&ENRODI/IJBOlapakgproje

1.2.Autorai egul d@j ums

Gapbomoci japs akatmbdo apr Usss e@UsUmegagd $t0t i
starptautlskUs—PG]pubIkUkLacrlgjU1;|e[kP1prezen
starptautiskjUs k o n f & metiskastugposterdp r e z e nt Ucsiirj as ) .

veicis Vvisus aprUgllm\w&IUUJtatboldqegsbrpo3|au
rakstos[P1-P4], un tam bija ievUrojama | oma
rakstoganU, ko0 engpkemtet Bo|fuambaighd aiv
segu rakpprestaiud 3o sz igultmnipiceks ietwaros .

Det alaiuz @trsa i e gPubl]d gpjuubmisi k[Ueli j Us ir ¢gUds

[P1] A. Gopejenka, Yu.F. Zhukovskii, P.V. Vladimirov, E.A. Kotomin, and A.
Méslang,Ab initio simulation of yttrium oxide nanocluster formation fon-Fe

lattice.i J. Nucl. Mater2010,406,p. 345350.Aut ora i egul dgj ums
pl Unoganas un rakstodoganas, visu aprUgi

[P2] A. Gopejenkag, Yu.F. Zhukovskij P.V. Vladimirov, E.A. Kotomin, and A.
M° sl ang, Model ing of yttri uinnlattioeXiy gen a

8



J. Nucl. Mater2011,416,p. 4644.Aut or a i egul d@j ums ir
rakstodoganas, visu aprUginu veikgana,

[P3] A. Gopejenko, Yu.F. Zhukovskii, P.V. Vladimirov, E.A. Kotomin, and A.
Méslang, Interaction between oxygen and yttrium impurity atoms as well as
vacancies infcciron lattice: Ab initio modeling. T Proc. NATO ARW
ANanodevices and Nancoama tSeerciuarlist yfoo r( ERIC
and Arnold E. Kiv; Springer: Dordrecht, Netherlands) 2012, p-18f2 Autora

i egul doj ums ir 70% no plUnoganas un
atbilddgais autors.

[P4] A. Gopejenko, Yu.F. Zhukovskij E.A. Kotomin, Yu.A. Mastrikov, P.V.
Vladimirov, V.A. Borodin, and A. M&slandib initio modelling of Yi O cluster
formation inf #fg lattice.i Phys. Status Solidi B2016,253 p. 21362143.
Autora ieguldgjums ir 70%pmddgp InWnogarn
atbilddgais autors.

[P5] A. Gopejenko, Yu.A. Mastrikov, Yu.F. Zhukovskii, E.A. Kotomin, P.V.
Vladimirov, and A. MdslangAb initio modelling of the Y, O, and Ti solute
interaction infcc-Fe matrix.- Nucl. Instrum. Methods Phys. Re2®18,433 p. )
1061100Aut ora iegulddgjums ir 70% no pl Un
vei kgana.

[P6] V.I. Gopeyenko andA. Gopejenko Using applications and tools to
visualizeab initio calculations performed iWASP-1 n a book: iAuU
Reality , Virtual Reality, and Computer C
Science (Eds. L.T. De Paolis and P. Bourdot; Springer Internaffuidishing

AG, Cham, Switzerland), 2018, Partl,p. 48%.Aut or a i egul dQj u|
pl Unoganas ursur akagtU@dg ammuasv,eik gana

Abiniior ezul t Ot u daNu ieguvis autors,
datora programmu. Gie aprUgbnivetf kkanpd
superdatorus: Latvijas Supdastes(LASC,LUCFI, R@gg)st Us vei kf
datoru centrs CPErfmrtr]gnaer Gomputiagl CeetStutigary h
HLRSunSuper datdilicg ¥Ukikpla(ar 9 HeRobkag
(Rokkash()JapUnI\&arkamm(Marcon) superdats | t UAuU}f ors b
veicinUja skait Noganas un sistiémas |
p|enUCQg| piekNTtu‘ un raC|0nUI_i i zZ me
iegitu ticamus aprUginu rezultOtus,
j Wil as atsl Ugu komplekti wun ievades
VASP datora pr o deguaardaiid no iz&jastfaliens lai aaikqu
nepieciegamo parametru patqaiplskad;moduasprUgl
defektu veidoganUs .cyn & &i satrQanannUasllarl
sistUmas dagUdUs Opagohbiafsbh!| 6 pu enmUrkaan
konstrlly a,aa s e egléktgppmsat Uvok Nu bl ovums

su
It

9



13.ZinUtni skU novitUte

ODS daNi Au vei dogan GasmatzeionrUkta ss kalk tmovdlec
mar t e(RAFBIttalr audos ir Notinepared @@tans

defektu (vakances, O, Ti un Y atonap initio mo d e lu tegFaen r ekgg o s .

bUzes auodiedAviUl Uj Us ideUlu dzelzs reggi,
un citiem piemaisQjumu atomiem nav i _g
Galvenais gU posma mUrgis ir aprUginUt
model Uganai, izmamd oinekadsMCz prrea sotdi OD ¢
veidoganos un to augganu.

Pirmo reizi gaj U promocijas darba izsl
fccFe reBpagdz giosit e/cerlhﬁsttpasl;tkqayurplemUram
apl lekdt 2. ap,akngmdeedl\alNU k aab initos @ knu | majpa o]
bal st ot gal ven bbccFret puE@ag}felb:tmomagbnganaku
‘Ydzel zs regga paOmbaS otjlarsa uudzU faark tQur, kkoan c €
par 12% (9% EUROFrEaR;oQg?angamect(pjmprmtapUI r
1100-1200°C, notiek bcc uz fecc f W Bja (1. . att Ul s), t U
pUrsvar UccFei d Ojz&s Tursk/I Ut ,e kts_LUskusJ_ttk
pi emasdmHy uundr audos [2], t Ubkit Uankiuhnoe
k Bcet U feafr 9z U.

dl
vuU
dz

2Literatiras pUrskats

21Eksperiepdntglam ODS nanodaNi Au veidog
t Uraudos

Samazthtakt|vfdrotmaaerstensqia pBrapekt ovi
nUkotnes kodoI_S|ntUzes reaktoriem ar
pi et Tikzutmurngbmaz Uku boj Ujumu uzkrUganos

Gineat er i l'_JI‘i tika izstr UdUpademnh Utaui psraansagzbi
kodol sintUzes reakt oriuggh mdbilgakntadyv o ek dm s
martensgta tUraudos esogie elementi ti

ierosinUtUs drzaedilgasddk ovtit WjtiesCr saturu
(EUROFER) alérqmilze@&q&ktasrqlaaadpogt koro
pie zemblBsp e rnae |l asatspagsbf Utzrii eci en.a test
Hroma saturs virs 12% -heuugr leJaeelleU$ve|
t e mp e raaptsitrallso ganas | aiikadt we@raez enllst ORAB
t Uraudu augstUkU ebset ukaUsagnsegeampag
lai uzlabotu reaktovadwegstklkaiddrtba tne
KU e rnfatrattee n@MS dsar 0% @rwt%p tfleragtoa ©ODS t Ur a
13-14% Cr wt%izsauc lielut e h n o | ogi sko interesi un g «
Viens no visizplatgt Uk ajameemm tolkrsaguddiue
iry:0Os[] 8, 9], kura stabilitUte tika pUrba

10



ODS RAFM tUraudi tiek pUrizmantowdt@ pie , |
augst&lmmpemaalzwletojbtstandarta (R.ATDE RAFMIr a u d
t Oraudiem ir Iaguhas .§Gmis g Pobprasguworb as | @ o
di sl ekdicd grgamnwlst Ut O, okksoQ d w riaz kslai endaen oR
stipri_nUgaaraYsOs qakrsm;cdausu TurkIUMgAI2®4onst‘
stlprtaplem RAFM tUraudiem ir stplljaarlab Uk
Y03[ 6] . Tur_mek uzlabojot tU efektivi
par ok @gtg Odja&Ns Aun i zaugsmes pamat meh

21.1.0DS tUrauda ragogana

ODS tUraudus parasti rago di vos
stiprinaonedlibdkBadbarst Plud e )N mvéad
formU, kam seko kar botisbstatizpessingdtPings. k U p
Mthallesg<Upgaarneadz C|etV|equg$mhg|wamase iz

(21attUI)asr gona atmosf UrU | aliaii ziveag Irtou oma
ar IUam}apUath’rlpb S'[abl|’l'[U'[i pie paaugstin
vienmUr 0gi sadaNipThsiso.k sNpodtui  nsaanuoe 1gig o t s
sasniegtu vislabUkUs veiktspUjas 0Qpaft
TUdas ¢opagobas kU graudu sadal gj ums,
t Udi em mai nggimeimglhiisps omiesm kONit 1 ©ldd g
un pulvera mmaﬂ;@anm'estﬁ]cmhmaspuses HIPing

Nauj i z vdaai oy Wt Ui efso rnnaun anzeti rd@giajnas Kp r o b |
termodinamiskiv a i stablka t t i ecq;dblLJeszu nn isti@m jompdcthi e m

tiekizmantosvi ens no stabiiitifAbapgdodm. oksodi en
Hot consolidation
(extrusion)
Canning

=

s

powder >
Ny C%/;axtruded bar
|

Y,0, ® MA powder Working
miling A ..
Heat treating R

21.att@S .t Urauda pulvera n@hUniskOs 1leg

11



MehUni skUs | egUganas laikUO tiek pievi
stiprino golk s 0 d a HIPisgb af ¥ Uj uPrecgza O, Ti wun
t Uraudu ragoganU ir svar Qgga, jo sveggd
mehUni skU§ . Q@@@meuv[ﬁlﬁspjuwﬁnagsr sUkot nUj
oksgda pulvera pmleheJhaskUsHaakld(gULega:lecnsa\s
apst‘lprlhIIB|mgtiamIpe$,atI{aa irugareamsUktaerppaefraI
tUpUc oksgda daNi Au transformUcijas |
eksperiment Ul mpai | egrathdadsj uOni g t dkrau p|Uer:vUro
var ti kasno Uirtvriiejtatkl asteriem uz tUraud
to I gdzsvara gdeQiﬁ)arsan[oldmx]@huIA@emJUlgagaJdQ'
notiktjauHIPi ng pos mU, psaktUebieckodaj wjsdidiir.i j a

2.1.2. Mofolog i j a

Y:0sdaNi Au struktira sakausUj amast 8§99
izggirtspUjas transmisijas elektronu m
electron microskopyHRTEM) metodi (1.4att0) s [ 5] . Papi |l dus OD
mehUni sko 0 ppalhtoebiu iprl a@mé mepi eci egams
kristUOlisko struktliru un tUs oGigsnt Uc
zinUganas ir bltiskas ODS sakausUjumu
daNi Au saskaAotgba ar redggd&u rdigrviak og
konst atadbtgarskitisi so r iseanits$didjmgps met Ul a ok
karbgdiem vai nitrgdiem un metHPing matr
proces,aunl astkddrp met Ul a matricu wun ag
nanodamMeétAiUkmm novUrota. s@&las®maips damNi di
cUI(b)lnasmljledaerba starp gom daNi AUm
C|etUganas IalkUwn“ﬁ@k'da:dgotsdadxmﬁambmhlsgL
|tr|Jad_aN|AU_m un apkUrtUjo met Ol a matric
mehUni skUs s akiaursddgmqnahiRisgsap kdé ¢80

EUROFERODS materi Ula kristUliskU-strukt

Fearbccst ruktlru un redggaOsgowinhse minmii 2, B7i

bccstruktlra ar regga konstant.i 10,6 .
ODS daNi AUm, kas iegultas metUla matri
izmUrs ir robegUs no 3 190dz 45 nm, Vi
lielums3nmirmadk ai s i zmUrs, ko var atrast, i:
irax1®m3). Tika novUroti nanoklasteri,

priekgteliem, kas daudzos gadQgj umos sé
Ta, C un N kopU eamendzdelm)s rmeatsrkiadaotelc
el ementus ar izmUriem ~ 2 nm [11]. Pe
daNi AOm ar izmUru, IlielUku par 12 nm,

Ti ka atrasta itrija d a Nisthna sakmei @t al og
sakausUjuma reggi. Tika konstatUtas ¢
skaitam (bet ne visiem notien]):110] YO ¢ (pdo)lYld (pple Cr un
FeCr (1. 4. att Ul s). Padzi Ni nUt a anal gze
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orientUgaeBsrHhihgs Ipld ja daNi Aas to |
itrija kuganas temperatira ir ~ 2500
ar i zmUru, kas ir mazUks pat al%UnmaNi
nevar bilt ¢ggidrU stUOvoklo. TomUr ir
daNi Aas var mainot to kristalogrOfi sk
virsmas energijas minimizUganas un
Eksper i ment u dati l'iecina, ka ODS daN|
visticamUk attgstUs HIPing procesU.

At ggirobU no modeNa, kas piedUvUts
vienfUzes itrija eva@udelanhas, kK| iODenk
vienf Uzes, bet sareggotUkas nogul snes

ODS daNi Au veidoj a-€r0, aklUa,arkja sd asNd shta(s\
512% Mn (iepriekg Mn nav konstatUts

mUr gis bijaODS&skdaiNdAat gowmaisko sast Ov
l egUj ogo el emenbtaugUma z Ukauwunisa., WU ar g
koncentrUcija tika novUrota ap ODS d
palielinuUju 15noma95a$qcpzrod.92nt|emdUJsoaI
koncentrUciju matricU. Tas nozgmU, k
| aul a ar V un Cr kompozocij Umsnmjodos |
Elektronu energijas zuduma spektr.i

par Udogj a, kiak aMn DS Uddisi AUs, bet ne
metodes precdzi noteica element sad
kodola un V, Cr | aulas atraganUs viet
Tika skaidri redzams, ka Cr kolbsent
34 nm attUlumO0O no daNi AOUm Fe wun C
koncentrUcijas samazinUganUs ODS daN

koncentrUcija ap ODS dhfNbAubetaldaNiAd

svUrstgjUs no 1l41]LIrlpLﬂzar18%LdLSJad Okana
sakausUjuma matricU Cr keamentireldkjaa

matricas zonUs Cr koncentrUcija sama
di fTzija |aulU. Gos zonas ipzasskalivdlrgoatn a
veidoganUs mehUnismu ap daNiAu. |l esp
veidoties vai nu HIPing laikU 1150A¢
mehUni ski l egUt O pulvera ODS daNi‘Aas
CrkoncemUC|Jas samazinUganas nozomU, k
temperatIrUs, kas zemUkas par 850AC,
samazinUt koncentrUcijas atggirobu vz
Oksodu | aul as veldolganleBUav)arODISomiae\lmt
skUbekl i, kas var pozitovi ietekmUt o
pUtogtas. .

Lai noskaidrotu, vali materi Ula izt
neat AemamU daNa, tika i zmanbopgat[a3]. pozi
Caur umi ar izmUriem 10dz ~ 25 nm ti
EUROFER un ODE UROFER pUc atkausUganas, b

13



EUROFER ir atggirogs, piemUram, tika
vakan| u kIastereunaigeiet@g;annllhumé;alg\ajU‘p
atomi tiek absorbUti kemanis&kds saglkage
darbojas kU Noti spUcggas un stabilas
viensno ODEUROFER trausl uma uas s¢ Ulka Aisemur i
vei kta Qgpaga izmekl Ugana, vai ragogana
mai not apstrUdes metodes [ 14]. Mal gana
samazi nUt a, veicot EUR ER standart

F
nor mal i zllajiamaa mee FETUdRQQFLE OkS ast oggumu,
riecienizturgbu. Ti ka ro konstatUts
eietekmU el astdoguma un _tri‘ecieniztur
rausl umu var izraisot kar p@du Hidg wlgs n

- 5 —~

213Apstarogagea Ugrmanhi dr o

Apstaroganas ietekme uz ODS t Uraudie
pUtota [9]. Apstarogana izraisa smagu
pagar.i Uganos -maantden®dnabdos feagt api e
as devUm. LTzumu oOpagodobas iev
rausl o fUzi pUr‘ejas temperat_Tras, k a
emperatl_ru. TomUr g¢gis materi Uls jopro
it met Ul i, p|emUralimcmerlteUIllsUJR3|gea|zsennLlJr
i zmantoj ot TEM, ti ek novUroti t U
arpmezglu klasteri i zmUros no 1 |
k a novUrotaispdssbuklu(alnjoad&buml. Ok s g ¢
ena no ODS tUrauda |espUJamaJUm prie
raudam vajadzUtu uzkrUt bojUjumus ar
Fnfatrat ens ot a tUraudleszth wikes Halias tdjat N
ai sgtos defektus, pi emUr am, graudu
i skas ODS tUrauda stiepes izturogbas

ad|UC|j

au
dz

O »n

Uroja 20% sacietUganu un el pat §gum:
m kas novUrotimattamns @t @ n @l0ajaaid a .
s C uz trauslo fUOzi temperatir
a T kuma neesamdba vai e
dpamastajsaéemtDts ar OI
defektu piesaistes vie
rakstoti ODS pUtojumi p
gan uz Pl azmas f|Czentrdxd£Rec|pet¢he9qnllPImySIque:demtra
PlasmasCR P P) OoDS tUraudiem, kO ar9o uz ma

r
t

t

c
i

s
t

v
t

f

i

b
n
t

e
n t

s u
k

sakausUj umi, kas satur Cr, Mo , Ni, Ta

un 2,0 nobodUm uz vienu atomu (displac
bitiskas izmai Aas mehQodzsk0s apagehpst
Materi Ul a sacietUgana bija 20% un ar d
pagarinUjums bija gandrodoz nemainggs. C

14



350AC. MateriUla pagarinUpom$r stasnaxi

materi Ula sacietUjums, 10dz9ogi kU EUR
uzkrUganos i zraisa ne tik nanodaNi A
mi krostruktira. To izraisa fakts, k
defektupiesast es vietu bl Qvums, pi emUr am,

var ievUroj ami samazi nUt starojuma r ¢

ka apstaroganas temperatlra neietekn
nekonstatUja oksdd@dis diboper3Dg amatiezrnis
apstaroganas temperatlras izraisotie
punkti em, kas ir | 0dzogi t i-manr, t eknassQ t
t Uraudos.

Pie 350AC EUROFER un ODS =adgdigst &m,
novUrotas fergta martensogta tUraudos.
bl @vums. Materi Ul a sacietUganu izrai s
analizUjot starojuma radQtos defektu
df ekti un itrija daNi Au blgvums un i
izruUdojUs mazUks par itrija daNi Au bl
radogtU sacietUgana ir zema, un ka ko
ar par amatrot efnesrogttaa t Ur audu i r nNi ecogga s
apstaroganas efektam ir gUds: it
punktveida defektu piesaistdogganas Vi
procesa | ai kU noti ekkagsr aaurdu o arbkeajua sp
izrais(pto defektu piesaistgganas vi el
Ti ka rog konstatUts, ka rldotiem fe
morfolqg|ju ir labUka izturpbhnai pralti
materi Ulu, ar vienUdiem graudiem un z
un graudu robegas darbojas kU izlietr

Apstaroganas ietekme uz 14% Cr wt
stabilitUti tika pUtota afa&aHedutH ][ 15]
joniem pie 600A_C I 0dz 30 dpa, I ai I
anal gzes rezuItUti_ rUda, ka paraugu
apstaroganmr |tai&U,sagloabUj a savu S
Apstaroganas galvenU ietekme bija ma
nanodaNi AUm. Nesenais pUtgojums [16] s
Cr pUrsvar U pOgsvaisektaorjnaess iFeidda/ iYsn W zurt
att Ul s) RezultUtU veidojas amorfais

daNUji aizvietoti ar Cr, kura tU0Ul U0OkU
pUt 0t a OssdasfkeaCGrn/els termi skU un radi UOc
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interface

Atlts) 2. 2. Gr auBeCrYiOgshskaqai 6] ap k Ur t
Elektrogomiski iegit0 TdeAraga i

et e
EUROFER mi krostruktlru ir izpUtota ats
marteBYdROBRER, k o pastiprina itrija n
parastajiem EUROFER 97 ieglst daudz v
ietekme uz slodzes izturQbu un stiepes
deformUcijas l i el zume ODSEUROKER ,asj amotk d e
koncentrUcija sasniedz noteiktu | Qgmeni
piesaiste tika eksperimentUli apstiopri
2140DS tUrauda stabilizUgana ar Ti nog!t
Tikoncentrf]cijas ietekme wuz fergta OL

s k e n Ugnotgmsmisijas elektronumikroskopiju (SEM un TEM) Ti
koncentrUC|Ja svUrstgjUs no O |1gdz 0.4
Ti rada strlskuhrorlnalotkLanadlcelmsgsdaukaprUetan
aflrarOtUtCHetha palielinUs ar Ti koncen
vUrtoa)%) rL&i gan fergta tUraud@gmair p
mart_etr_ltflr(gatadu stiepes izturobas dUN, t
aug ¥t Eknp e redtalsrtajsh a

Fergta ODS tUraudu, kas satur Ti pien
evolicija tika analizUta paraugi em, k a
ogle_kNa s_aturs ievUrojami _palieksqtijaUs,
mehUni skUs | egUganas | ai kUmagh nars @ af ike
Ti bagUtinUtUs nogulsnes tika atkl Utas
Jg&kausl’hg)ariaak p_ e tempgaa|astardJm3/u}g$n£§Ol
ftu tranf9.oRemUgiepa novUrtUJums par Ud 9]
transformUcija, k a noved pEUROFERI gst a
tUraudos [20].
Rentgenstaru difrakcija tika veikta
austenodota pilndgga transformiI@AG.a Thhiokae
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par Udgtrs,jskaiiek izkliedUts viendabgg
nogul snUs. EUROFER 97 dagUdu nogul gA
struktiru un g¢gmisko sastUvu plaga a
[21], kasCoaakVNIp aTiMM nogul gAu kI Ut bl t
Opadgobu izpUte kU cietgba, mor f ol og|
nanonogul gAu | iel uma em/aorltlecnlsmata D S
ragoganas metodes [22] . PUtg)jqunzsu p
transformUcija ragoganas procesU izr
ani zotropijas samazinUganai
i

<

etekme uz ferogta ODS tUraug:iu, ba
mthn|skaJUm QpangUm i pulvepsikura t a
Ni Au |sz&skassth&tduSqummal‘spprverrQ,

ot|§s bhgadogascil aliikk(h konstat Ut s,
1 9gdz temperatirai ~ 1300A
e rFeetriortth. ODS t Urauda (12% Cr mass
me h Unpiseni au g st Wn (550650iCH ri atalstppeﬁtéstms ar
ciklisko slodzi [24]Augst as temperatiras zema ci

austendota ODSlL7twWrQrudwits%.arNovwsUrot U ci

“~nooc
O T S
33— -z
O QT

o)

«-

QD

>

QJ

n

zemUk ane@®Sk Wr audos. Zr bagUtas zonas,
nogurunu, atrastasuz T zumalUnvi r s m

Sagepdaeamperatiras ietekme wuz 14% C
mi krostruktiru un mehUniskajUm gpagot
novUrojumi, ODS tUraudos dzirksteNai
p a tivu veiduokg di : | i eloazmU§ vu MadbvaTg@ uni o k ¢
rupj i ar CpOs bakguUtui estTiieQres i zturgba
sageptgammeic aP ULt @ Upnaal ileaiiknlJjt0s no 950/
| 0dzviadUjt@i s graudu izmUrs palielinUj
N ietekmemauzte h®DS&t w dlp ratardy T sl UAi e

Mat er i Ul s liekotp Uz g bptivewua Bislisku gral a kir diisO
pUc staagne.GannQds, gan OD&'i t Uraudus ar dagUd
izgatavo ar dzirksteNaiTzédadke®dwha me
%N ODS ien)r swd gdzinot ar t§Fk akdtidgesa ©ODS
OdpagobasQDSs atvlurkalysdut.% nN airr  No't i augst a
Pirmoefektui zr ai sa el ementu savstarpUja d
gadoj umUOv eti WroguacsU bi ezs nepUrtraukts
starpdiflziju.

22.0-,Y-unTi-sat ur odgbdu ntogaurl Ut i siF8 medgloUga

SaskaAU ar tUraudatUf@BEesf Ozagrammius
dzelzss t r ubazICIrpa emai sfemme e at I r=e12Cunt er v
1394C<T<1538C. TN d U pUrstel dzogi ,dzkeal zlsQ drze
i ekNauto OID%ofruMOgblslH!gsipdeUJo di vu desm
ti ka vei kthacFmre rsiupdirsgk anjol
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22.1.0DS nanodaNi &reavemidelfBntedel Ugana

Papildusr ezul t Oti em, k m$ nUteangd3| e kesppr e reik
pUtqumos, dagUmatBlk@jodﬂJlt|$)lalrJ$Jda k a
kl UtbTtne ;Oskhimagt @rmu Yl i el upanY.Ti:p:Waivei doj
Y TiOs[ 27] . Gos acomrejd@amif UsaskahkotlUpsd zg
pri edsgtkeas at ggiras ar zemu OJ Bldzawvhirac
funkciju raksturu, tika veiktm ano k|l ast er a s asstgMpae un s
Karlo (lattice MonteCarlo,LMC)mo de |l UB8&8ha | epr i ecitg Uj os
tlpumac e nt r Unisr ekgagh ik .k f i ksaldtzsgi&mthel KOO0 t
mi j i e csaitdabro bpai r mo t ule]Jsk_me tk@Ed}EmY)Km Tme t
Fe'Y, Y-Tiun FeTi), sails apirmounotot uwkl&i mitAu ecob-U uz n
s k Ub(dO, Y-OunTiO) un mppiegsat/bobpi ekt o tu
kai mO-Auy kur s k Ub e ikvidtati oktaedriski smlrpmbzglu
sur e@ g Lai apr UtesennCetrug i gk, & LalezaMUg|n| tik

izmantojot SEQUESprogrammy 2 9] , | ai i eg[ tu potenci
k 0 atilpuma funkciju (23attUI)skur sakausUj uma konce
izmantot a, I ai pil nveouwto Rosg ptoli e c i Ul

v i en Udz30jvai lnehhrdaD g o u henrmardJoneys i sk [@Jm

4 b C 10
B (BCC)
5[-=g %
I (BCC

2

o

o
E (eV/atom)
o

E (eV/atom)
&

E (eV/atom)

FS

B R T B T W T WY B R T Yy B B R R S S A
a(A) a(A) a(A)

23.at tUDA-DFT apr Ugi nUOta kohUzijas ener gasathistk U reg

(nepUrtraukt Uinieng balsjiem)uz Rolza (Rese) villigiumu Y, TiTi, FeY,

FeTi, YTi, YY, YO) [30], vai uz Lenardd g o u n s a -Jores) fumkeiju (6D): (a)bch Tiun

mol ekub(Uelhisait es g abcorsn¥, Fd Tiun KicTikjUa §g),bcg¥, YO un

mo | ek uL[@7 ai s

24a t Pa00dots efekts, ka p&danokldstanot sk
apj oamtzelHno 0,25 |1 9dz ] UBsamgpi% Gamhrzg:
nemai nggas Ti Nahoklasterssmatsrt Wovi jracs . sadal 9t i

bagUtajiem regioniem ar gandr gz vienUd
Y saturs nanklastr os ar palielinUtu @stdmiskc entr U
stabilitUti, un tas apgalvoamaont,i kaat bs k Wh e
pL;baillkumamb| j ar oueavntb i et e k meUfarjztsam la a was U jr w h t
pUrkristalizUcijas temperatiru [32]

Netlka t i egispriegansakrad as@it ji k a® ggar sbit pi
kai ieNo & f djlemiklasteriem ToEmWOrt 0bas daNUj i
Ur O, n-beakat g&e g aajiem@uysun Ti,ngvis Erdamtgjot

u atviegl i-MelUtgaasr U npudsz.s viaaia pFler baud ot |
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Ti-Onanoklasteris t r ukt T ras un O0pagodbasomadgai e t
leAga neit r smalluangle ndutronse stagtesinBANS) un atomu

zondes t o miorg rptobei foraography AP T ) mUr 0j umi e
pUrliecinUtos, vai var past UvUt pagr
pi enUc ¢ gas[27p lgmas log todt i epri ekgUj @ ganet od
kodouwi zkl i edes ggUrsgri ez ukasterssna setdlzv ui nu
atomu bl @gvumu, bet ptUd Ugkthime & soe v an «
mUr 0 Gml venai s pamaklastgjawmms matrr i cas def
energija, kas nepieciegama, | ai sagl e

_ ®Oxygen .Tl(ani\m Yitrium
- C r

0250 0.50 0 0.750 1500

Y-26.1% Y -14.6% Y -10.2% Y -7.4%

Ti-29.1% Ti —30.9% Ti-31.2% Ti—27.8%

0O -44.8% 0 -54.5% O -58.8% 0 -64.8%

lopt=0.70nm lop=0.81nM Iop=0.89nmM lop=0.94nmM

M/N=0.64 M/N=0.79 M/N=0.93 M/N=1.55
2.4. attUls. LMC model Uganas rezultUti r0dO
rOdirg)ssiast Ovu un aprUginUOto M/ N (magnUtlskUs p
satura funkciju FiE0.47 at.%Ti0 . 12 at . %Y sakausUjumUO pie 673 K
13a,(kura,=0.287 nmibccFe redgga konstante) [27]

Ti ka kom¥Ti®ht dtasnokk asteri var veidot

to regdgga paramelaorslMarzid:iehﬁlbkl@alrerli.
veidoti daudzskal dAi ar f o26%¥, 2331 u s f
Tiun456 5% O, kas sm&sﬁ(—waiﬁ—bagk’)ﬂ@@aarzgand

O koncentrUciju. ParedzUtais nanokl as
l2aunl3avar atbilst eksperimentUlajiem
matricU ir mazUka par 0,1Baat i &y UPrdjc:
sprieguma energijas ieguldgjums nano
atbil stogi eksperlmentam [ 28]

Prot ams, iepriekg mi nUtais LMC mod
ieglitie rezul t Oti sniad Mzree Adi 6-"®@&kmt n

nanoklasterosn pamatu izpratnei pégrmiskounr a d i Bt apasit Ot i

model Uganas c e sprieggemain ebrigiaj avsUrssatdlaIUQZJ u
un nandélasteu, bet starprgu struktésraeggét
relaksUcij p B lpod 2aemdaldg iojtas funkcijas.
ganUr pruesgga r el a kaugsting jdadsz,s vgaama aratkaa n | u
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ietekmiuzng ul snlgamaa kupdziabd¥ki Ti un O nog
model Ggam@®dd t Uraudos

2220DS kl ast eraF evanodleed djglasna uz aab init

ODS daNi Au viskaplmodelr 0g&n @ tioime kU pined dy
divpakUpju skali Bbtga g apripdph dpratbgare i
reag‘]sgupeari,gik_ras s at VgV aktanewisg g ats, Ti un Y
atomus, kus argy egdJtmaz b) kinUtisko par
r ea g k i nMadntekasdosmetodi, balstoties uz atomsag ue ner gi j u ul
mi g r Uzgagiggoop i e mai s ¢ | @bninito ap d tds Um, I ai ap
nogul g Aasstermawmngdkd n u [ 33] . At ggirobuU no
aprakstota igepkdgie«kdadNWU, 2p &9 dzedsatothpi i e mo
vakanced/re, (25.attU 1 as,, b)) , k wpadaradaudtlit d & ReldTe.un )
Yreatomustarpmezgluurm i zvi st mga@&at jal si eticgpus U
dzel zas( kraenfdg ad k @G elaNa) vaavatit u miegh U ziUjt
caurstarpmezglwktaedu (2.5.  a tatby | sT,ur k| Uitz sfkalODsSt  a |
nanoklasteav e i doganUs vispUrsvVepal ¢d&]pbaama b

a)

25.at tWd sUdi punkt velicaFae defgegkgt u[ 3v3di:dineVeiuel s cau
caur spodigFg@a, sk )Uir alsi eilaa ¢ vii lern®da g Fis. toYea(d) eatielas Cr
t umg a s- starpnigzgla © atoms (a, b); hantele ar starpmezglatomu (a) [33]

No otras puses, Yi-O nogulses, un j o pmapg Uk aTiOs Y
nanokbsters, neprash,ai vakance bl tu st abiYa [ 33]
un Tirep Ur var svpiUck@gaanrapi i em me t,Bdsivem un
i evUroj ansatespeaéi gl j WedvtaTkuarnkl luOtk | Ot bT t ne v
atoma diflziju, kam ir |lielUks diametr
Lai noteiktu, vai augsThG mMoguwltgAls adaugy
vajadzogs papil du pUtesg udgusgrpVievakasca k ar U
un O atomu, pirmo var umdllsa tngedsrdmhq| s k |
[Q5], vakances pastiprina-® nanoklasters t a b bctF e Utd ggoie j o ¢ ¢
Yatomiv ar s tesnbaitlniiaédadnOumi, t ri j a mi gr Ucija va

notekar vakances mthnismwm_.kqlﬁUaziiienue(ri ar
g@do nddt@amu nodr ogi na a pGhikskita(hixbyjte)tipami i z v
saites.
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Lai i zprastu kvalzdmkwgaplbrittu G@S kaad#

intioapr Ugini tika veikti, lai pUdotu
saskarnes struktur Ul Us, energUti skUs
mijiedarbgogbu ar punktveida Ghefl &intgi etn
veidoganUs energija nedaudz pal Mel i nU

gadqiuwmtlkdssaskarnmakances vei doganUs ener ¢
rezul t Ut a-FelvlOsaskameapjesakitarevakanesn ov Ur g st ar |
[

dobumuv ei doganos, kas paaugstina ODS t_
otras puses, pieaug¥tev akanl u skai t am, strukturU
sare@goDUKBAD$ 316 n f uagpurr UM é ¢ gveido datu

bUzi, kassgyesmahi dmkasho st abils pamats, |
daudzel ementu mijiedar kgbas model i ki
TU kU visi iespUjamie OORdawdawmi, s
el ements tika ietverts ar @ 438, dzgangi m
t as aktovi nepi eu savidhsjunosO[D6F (2.2. tatatr Plad )o.1
Mijiedarbobas diapazona palielinUgan!

(5NN, kas dilste | e me tilpubdacaesnt r Ut as WKuliga@Hh g1
gaj os adrilelguuniodsp j mme c 9-Gs, mt Ud &altatiCblgebss
k Ur[89a4d).Rezul t Ut i ats d<Laks$36r,lﬁ7}5n Up & rkaJCthjl'ljura
Y ir padti kiputgju oaki Naotst d)(lst, 5.s k Ubek Na at o
visst a b ioktdeédrapox i hedt e q2g5om.attU ) s S aRestdepthezglu
atomsbccFe v ai FeCr (110) plaknusavwvmubieg

re@@saat)s [ 36] . Turkl Ut, i zhaeorpaj ot
kust |mloagsatsquEquetocsdi|asm| grUcijas traje
[41], Mur al i aprLnglfrIu”aneko\éfl“c'uenm

mthnlsmu,Ld z KifladiDteae)d @ v | A u frekven| u m
ODSnanokIasteruloaugsts bl gvums ODS tUraudo
piesaisti m(apULﬁaptstirabwl‘anmaskU mi nUt s
apakgnodaNO) un novUr g dIS|0kUCIJu p
principu aprUgi e gKpOdbisi kK&@ralgejt Ak al
Fe matri ¢Q e[I4uflk}0tI|kMpmd=.tgluletu rlegquiia Ot s
dzelzs saskarAu ggodoba ap ODS nanoda
apJOSprlukgumal auki , kas jo OQopagi var i ete
Qbas gradientu pie oks@du un dze
v Wrut QHoeu uizevsekda) b U O D Sikt izribntat,Uail o s |
rUth,U]us V|enUd01umu modeNi

n o d abNnitid mo d gha® DS t Upau dJdgkjaa h Ul |
piesaiste ekts ir vUl irijazkiaseriemt4dlk s [ 45] nel
Parasti tiek uzskatot s, ka pagreizU
kKl ast er u a-¥e baldtotigsaiab misiospinp o | ar i zU0t i em ap.
diezgan visaptvdiogg®D) kar Udbg@ahws( Y r
interese: veidoganUs, stabilitUOte no
apst UkNos. Lai sasniegtu gU0du mUrgi,

C Q-
(o
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komponentu. AnalizUjotné€rgi jTudheararg QudnU s ¢

matricas_poz(gcijUs, var i zseci nUt Vi
precizitUtes energiju aprUgini starpa
mljledarbébq kNTst tik v0Oja, lai to ne
klag er u ast Uvu un geometrisko konfi gt
energijas aizvietojogam atomam ar Vo
starpmezglu atomam, | ai varUtu model Ut
aprUginUOti, i zmanttwjrodz WIASIRMpEisaav iie g dre
Fer egga, kas satur defektus, evoI_Tcijg
simul Ucijas, kas aptver plagu sUkot nUj
komponenta ietekmi. Uzticama nanokl as

apstlprlangadmaganbaetnozrpem/Utu, ka ir jUat

Ta‘jU pagU | ai kU n e sabriniticbiakl as tioz sst rmbddlet!
i zpUtotu da_ludszgu astermobdinandik [46].Rapddose n t u
iepr_ie_ngJUm pleerm gplmal,&msdelekN@laga
dagUdUmkufubd Br;s k ¢ Wiz Ue | alatonu iveida ékdvalents
gomi skai s potenci Ols. Gis model i s Nauj
katrUO f0z0U, ar nosacgojumu, ka aoAasmlle
saistotas ar zinUOmiem defektiem, kuru
spinpol ari zUt i em GRaektvakantgsiany ;Og ganbccFe
fUzUs, U\dla|uznezghw0ajrzpel z s starpreezguge atomi,
pi emaiY@it ukia i ekNautaJOSV|enlm01umosdA|tma r‘msstlogU'
Ide_sv_ara koncentrUcijas tsat«unaiunhcqavUrtUt
PiedeU_ais modelis dod |espzw19|$kalum\1u$1
[46]priTédsgr ocgba saIQd2|ntumU ar mode
emporiskiem potenci Uliem, ir preaodozUka
parametrusarDFﬂ'metcmlrngsuhatQtals model i s
saskar neaslsar viegim@rk Napapl agi not jaunus d
i ek Noomas U®i emUr ammanmainoads Ns &dskar ne var
vi enazoigUzsi st U mU(Yzoap;((saeklarb)gl(bacme)w. ar opagUm
ener gi jaswUri tzqntaw Md (difeks a t o @ giessaskanep!7],

k u rd atydartikt d e f acautatt t usﬂaaqo@tbmu skaits a s kiar nkUo p Uj o
at omu s k ai t uun kuarasbd tasulgantmumesaskarnes op
(piemJr ambi ezuma)zrrethr daNi Au

223Augst Us t empetaitgkeés sarp apriaenmaagins ¢ j u mi e
aprUgini

lepriekgedjadl0 apakapa ga & lai pirgabt lprincipu

model Ugana magnUtiski safeleggtemm kasma
ODS nogul snes, pamatojopodlesrizdtdi alpa
formUismu. Laimodd Ut u par a#fegr@t)issrlked@ia kas s
ai zvi edgamstarpPeaghp i e mai s9Qj umu at omaticy nese
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gan def ekt u rdivdsgiceps PAW-GGANDFD netatei [48].
ParamagnUtiskais stLHabarkidﬂ-ILmbarc)[MiaJn mo d
HasegavasHasgawg [50] ieviestos uper g1 n U nresalkiUz U joa o
momentgDLM)moddimagn Ut i sk U p anagaeticsanmplmm@ethodd e s
MS M) ietvaros, avaeQrpwjguaerejearlzlgsmgnL_J
str lﬂlé((stpécnal quastandom structureSQS) peep. Pi edntw dtJaj U
ma g n UBQSsskpay | rila izveidoa ma t r fccdd) un tad tika veikti
aprUg|n| p i (€,nm\y iNb, 0V} u nki aesm atrodagsl ndag O
pOZQCIjUS, kam sekoja rezul t Ut Gkai z | 9

par Udot-MSMkpi 8@Ba Nauj novUrtUt ¢§ggodt
ir Iodzog|qi>||smga|(plﬂmnmpu aprUg|no§ |
nemagnU_|skemm[Em]a]terTUI|kU aprUg nUt U
entalpijasi z r Uid&lj iUes| a s , I_tQ novirzes
piemai sgj umlemunsmlgtg qﬂl@b |bapla(pn®lgk1tUtis
st Uvokl ¢, kaplecljabtmbg)de Ot r kUal itatovi
pieej‘amlem ksperlmentUIajlem dati em.
vietUjo magnUtisko polarizUciju Fe a

arspim r ot(slpr}llpj SEp Ur e UhmlekFleayn g@(h.lssatrodas

pi emai sQj umu at omasprrrS*rFaJ[iJUrkeOJoar d||znpUacu
magnUti skU moment a sol«aﬁemttecblt)acukaw mead 1A
ar t U sUkotnto vi r-SQSesoper,i nfa@s mUdeifsimn

Induc Utnaaigsn Ut i s ms i Qpagi izteikts att
magnUti skUs otUruksederdasd TmarikAuwWt attiec
tika atrastak or el Ucija starp polarizUcijas

samazinUganos. )

Acomredzot pag! e_i zUjam promocijas p
formUlisms ir pUrUk sareggota,prlUgnnwt
fccFe regg@Us TEpHo vienkUrgojugi pagr
skait Noganas shUmu, jo par amagfocBe i sk
ir stabls, dzel zs atomu magnUti ski e moment
magnUt|sk|e moment i, pdinaniskam$ ;f z h @ v a s M
iz QdmehehamtIlalatnpumUdodkopUJ o] magnUt i sko m
vienUds ar nulllml[tPLAt] gLMiJuglutJyemgbu,
met odes, nozu;lmUektakkohnfaetpgmercdgeagrhazgnsnu
daudzas konfigurUcijas ar dagUdUm ne|]
TU vietU mUs psuEﬂemamnuglalneguwklaaej\iuulawd
|esgﬁulles cmmcgnenntunsvkllslmnemagnUtlskus a
NemagnUti skU pieeja var neblt pilnggi
prakti ski nsay@nebgi peseknucitas 0opag
I ai miotdreil j0a ok s o d gdzdkadNi Au agregUci ju

-

23



3Pirmo principu aprUgini Il zmant

O, Ti un Y piemais(j ume @tskagtotto kU a
mi gr Ucij as trajektoriju simulUdielw un
mUroag)anltloaprUglniem mUs |zmepmgrammwm VAS
komerci Ul o k omp | as ipaati, kmgrogahmmw@\ﬁumza

funkblﬁecmjlasu TUs skthogKumaaGemap(oh&Sharr)llra i
vi en Udiotj eurmait Higmkdlla s pamatojas uz atlikun
opt|m||z,ﬁbalugvluu1da sajaukganas kth\lIQN/&u[52
(PW) bUzes kKompl ekr aj, i &k ltso arpaPpo]etHog)ltrBUtaor
AugmentedWave, PAW)s k a Im Welativistiskien p s e i d o pemt[58ln c i Ul i
PUr a, tlthrrmgsdkal.UrdkurtO; aTimi ym ed ap ib@rbai s Q]
Vpevakaanglrueg@)tuwUlkéJher gljasnlhgarUJcer]aaS tto aj
gF e r &k§ gzrantotit u r pmMjOal,lnLNlezoy kl asteru augg

ki n U0OMost&Cajomodel .UganU
31.Teor Utamatki e p

l zol Ut isUs t migjbiadd a Ubma s lielo kkaitsi elektaohuuun

kodol u, Qpagogogbas var ti kt"Onﬁbt ek &s asaar |
no elektroru "Y » un kodolaY 4 ki nUti skUs energijas,
potenci Ul a, kas da@ ®dun kodotuioedk nkalone | ekt r
p ot en ciji Cel duasr tikap istarp elektroniemd phwee tikai kodoliem

0 4R eeun starp elektroniem un kodolu » [54]:

oM Ye Y o o d 0 swNj 0 HRINj 0 R, (Eg3.1.1)
kurr = {r} ir elektronu koordity u  k o =a{R visu kodola koorditf u
kopa

SakarU ar daudz nmaz Ukal ed zzikmasuMpar mac:c
el ektrona kustdgba var ti kt aBodnal ¢t a
Openteimera Born-Oppenheimgra p r o k s i mUc i jpieeja)([20]dkasa b Ut i

i
pieNauj, ka elektroni reagU uzreiz uz
starp elektroniem un kodolu kustdgbu (p
str_ulgtTru) Citiem vUOrdiem sakots el ek
i zdldBtudzdaNi Au sistOmO tiek ‘uzskatgts
elektroni atrodas tU0U sauktaj U pmdneemngt Ur
elektroniem kod@dpoz gci j as ti ek fiksUtas. Ar (

sUkot nUj O pvobhkldlaggdmtuaeledarb(}abohelm star
elektronem, kas pUrvietojas UrUjuU potenC|_UI
ir iespUjams uszuvreuJdLnaJUtm_wrnU[wurmHktrdn;IUrt

un kodolu brogvdobas pakUpes tiek atdal
YrR), kas raksturo visu daudzdaNi Au si
elektroni sakagNO un kodol
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Y(r.R) = Yo .R) Yn(R). (3.1.2)

Acgmredzot, kompDah{(svsarhatnnlkltt omadJanISQ
‘'O » unkodolaO 4 daNWssi. apr Odpisn Gti s Wmas el
struktiru waromamaamioltt enieOnu

oW Y» o> 0 »he 0 4K 0 »H . (3.1.3)
Gi#li ngera uélemitdrog nmimem, kas satur tikse
var uzr {phklst ot guUdi
O R 04 M, (3.1.4)
kur pilna sistUn®R) val ektirkan ui zendsnrt @it j

kodola kustgobai (prodtassi svtibbmdlsi kasf ia
¢ U dodolu hamiltontha

4 Y{ o4 ©04. (3.1.5)
Gutingerav i enUdoj umu kodol a apakgsi st Umai
4 4 0O 4. (3.1.6)

TomUr edlaeukdtzr onu ga EQ.(3Uudpal apk aksadtiss
vissef ekt gva un veiksmoggt@gatpi eegj &l o umias
f unkci on (dNmity fusctional thearg DFT56].

32Bl o0vuma funkci®rppdMed t eorijas (D
Bl gvuma funkci onUNa (Thenmsyl j aFse rsnik udresr hi

vi Au idejas e laekztAeomtui e bnlpigsiikeltisadddii e m
konfigurUcijas var tik izteikt gudi

e B R N.NLEA).. 7 ORN.NLEE). QLQ.a., (Eq. 3.2.1)

Tas satur bitisku informUciju par e
ci:(ri,si)pUr st Uvriun_sqoihapibs@m_obas p aktbig a Bli A_at )
bet Q... B (Vi enUB@})pmsUda, ka ¢gis stUvo

nearsareggqtu Wi, Ka& aka f @ g énctéfpjska® br o v 0 b a
pakidpgnns pi na komponentiem, j(betkass atl lea
tikai no trijiem vektora komponentiem.

DFT st r ak Hohenberg&aona (dhenizergkohn) t eor Uma |
kas liecina, ka daudzelektronu sistUC
notec el ektrormu »bl”"®wNjEl ekt ronu apakgsi

a atomu agGelvemp=rkp ba B) s agmyGbii:q

ener gij

0" > O PO Y > - “ e O " b, (3.2.2)

& >3
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ku r pirmais | oceklis V|ekde)d0pjoutmaancI|aJUaJJ,
veido kodol a vV ali kcsdoﬂejspaJpakngasusetUenla
daudzja‘Ni,&u sistUmdes)lapsk Uk 8usoteetmnmi Jonu

pi emUeglaenkt ronuappice vaitlokmuankoda@! imem ar |

5’—4;'Q>at bil) @t pOt enci Ud, atraimlpceklisaaprakstaa m

elektronu kinUtisko "‘én—grg,i,ju,relgtaliaslanp
Jr(MNlapr aksta sav skulena gigty aun ue, | hieldcekipsitid

apmakbdae!| Ucijas potenci Uls, kurg ietve
el ektronu mijiedar bdbw), >un—k—y:|ﬂ.u apraks

MinimizUjot ener@]ptrd efkd mbld cpiivaanl , i
i egl t-G&Kma a(SKamjvri enel ekt r ous irteikios ae viedad o j u m
elektroraV|aNfAunKC|Ju)y(()orbaSUIelektronu bl Qv
i er obegom uBng: »s, kO waabd iag gletvi ggo el ek
e ner gpia gaus v(Urt@[diD]JIionasteenlalteruUdOJuml ir ne

Vi si to saturogie pote@nuai OUlti0t iad ma tnloa ro¢
TUdKonaGe mai enUdoj umi ir jlOaupas@miskalAoi on
metodi

Elektroni em, kuru spinp?p jeelronuj as |
apakgsistUmas kopUjU viNAu fuRkici ja (
antisimetriska, pateicoties Paglrincipam, un to var izteikt ay,(r;) orbitaN u
Sleitera(Slater)d et er mi nantu un normali zUganUs |

> —=00p » a8 » . (3.23)

TU kU akpowad |AGacsi U&ba " feumrked @zna f or ma na\
ti ka veikt.i |evUrOJam|zven|eda»tdLusIg|aen e
vi erok Ur g an osdunkeioniNsitsoTgi e t iiD&Ti £ stk 0d On C
hierarhijO. V|enkUrgUkU |rI0caHdenk|tyJIU b |
approximation,L DA ) , kas b ailagupeplt @k turzonwi egnUz e s
apmai Aas kenelagl gl t hpal®p erriiemidiabmigeals
gUzUs korel[6c63]j as energiiju

o ”"» ©O N SR N6 (3.24)

kur Qfy)] i r apmai Aas k or denWaektjorusviedaeipne W gi | a
el ektronu gJrrU Pari nteligopVlu DA pieeja vi sl
ar | Uni mai nggu ederdlott i omwevhlemdamd gi e m
piemUra_m, atseviggiem atomiem un Virs
aprakstd agUdas el ektroni skUs sistUmas, tos:

Papi |l du -kaoprneaiUkaisj as energijas tuvin
vi splbsri gtadi ent u generalizédndugdienm approxifations,
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GGAs) [64, 65]. At § ¢ i detaN UwisisSGGA funkciorlN ietver elektronu

bl vuma gradienta |Iielumu [65]:
o " » O U ST TG Yol (3.25)
GajplUt 9j umUO mUs i z mdlismup jkas npare@G Aa f o
el ektroni skai s bIQVLJmsaI|Urkar|r€eIektb(Huﬂpmuurm;5c
ap atomu kodol u. DagUdu GGA aprok5|ml

ka Teilora (Taylor) sULds|agma| Akaos gladcienergija tie
atkar obU ~nlo_ bel | gevkutnrao np akUOpUWmr U Jailkaiek
izvirzd u ma ,tedU re tyeteiksme saturelektrorub | 0 vuma grwadi en
[66].

Sas k arhodelfparnpaiser edzi , kas uzkrUta pUd
abas aproksi mUcijas ddceakirthgiankalmk ot i
val ences el eamastodv @mlal pd)peargiiipdsem,er gi j a
vismasE(R), | Udi Au bl Qruuttd [63. Mo atrasqpiisasikes
i egkvantitatovi nesaistoat ese \elekipgmd t Ot
e n easg spektry aizliegb zoru Depusvadot Uj os un izol
st OvokNus, 1l okalizUtus dukvoarielfUcd ljeakst,
attUlasmsljleéLdtaxIarbder\bllsa(vanderWaalsspUkl vai st
ar T deAr.aglar shdttiUms vl c i0ighull kat izmargtot, lait Ud u
vi smaz kvalit asthsvtskaltmuezrpaplddsl patamatpiesaistes| u
aprUginu MlbhalmltlloplUt 0j umu Perdp«’s/angaz?erdeUt S
Wangap makAdae!l Uci j sBWIML B4k ci on Ul

33.Periodi skUs cietvielu sUtismsktiras un

OsumU apllkotU DFT metode tika se
t a

ierobego izmUra mazajUm mol ekul Um
struktlrUm ar 1D, 2D un 3D dimensiju
vielas atomu struktiglglil,vdxmrrirrkuatﬂ;ﬁmalnas
glina satur vipgamaht g @us vaalzskkkauseubelm no
gomi skaj (nsqpagthmnu vVali vcaqsrugsrlunavse
dagU0dUm paral Ul skal ddu ifzaomamlmj oit ek rK

primitovus apaomejuvne kntoosrauksa dagUdus kri
veidus, ko raksturo krigigrUisko punktu grupas [54]./Ta n s | opecatojsid) s
kas darbojas @aama + ma frgag kuvne R,tngirrveseli

skai t Ni , attiecina korukrt fiikilsr8=D +kr i st
Pri rist @Mrnaanss | Uci jas vektoru |ineUra p
i B a+F, (3.3.1)

kur vesel o skuaeids matriculfjkeds determimasi s vi en Uy
arL. VektoriRiun to veselo skaitfNuBl eqeUr O:
d e f pie ¥ 1 jauru"retu” Brawdr eigkgur O var pi pdbrmldt §d:
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ginaslaunpk irneggigias a arVetlit\obims t 0 saucamO
glina g(ls)’uapaartlecqbbrpmgtﬂ.vbl&ommwweldogar
aprakv5|teQrtl.ad0]1umblzg3mLBJuszrceut|em pamattr
vektoriem uz citp r i mi tg(}\numU bet ne pdydf |asplqubma
(tradi @il em@lgi)thrald i r definUOta k O mi ni
paral UfF ok anl0d A&k a s konstau‘w‘tehmusjUrakmmntojc
pieméfga punktveida si meUrrei@ygar Kaitswotr
dubul tu vi NBruegvgekka osrauu cBrpaavr at griezeni
L B a &, 332
kur &b = 2pdk (Kronekera simbolgh= 1, j a i = kk=0ci tos

At gr i ezewiiseln@'}ibmami,lgs'gnemjsgiaap vienu Kegga pu
satur visus puWnaktnesk,U kasbkiurr atmuwlik am r
par pirmo Brju U zamu @rillouin zone,BZ). )
Periodisko cieto vielu elektrmponu skUs
modeli, kura ietilpst plakmv i N‘pflaue wavesPW) formlismU kas apraksta
elektronu sistUmas darbobu periodiskaij

Qg» -» 0 > g» -4 g» (3.3.39)

o > 0 » 4, (3.3.3b)

kurRir regga vektorsk-¢vNAdoUdgejkirdsss 301 Z.
potesnckUIgenearsl(ddotmreeggaldunsketver aroQ mij
el ektroniem kU v vefr)p eor iloadui ksuk.u nBua, k avri (N Aaur
not ei k ha(@odhyt eBd mB4ha

[ E> o} ] P'Ql,' (3.3.4a)

og»> 4 ogr, (3.3.4b)

kurogw»irvienobaergbnaskl0 daNgyMonivi NAu f
W1, Enelhagpijalksta elektronu jJoshuamr str uk
Bloha stUvokNiem, kur jkbsl Bsanhdekkainh
Ge ma met ode, kuonvtllNe&IqJ ipEeker ir tkiemt. 80 p | a k
spUcdgUkajUm metodUm mlsdleduakmloawtll‘{}\lo&g
pamatkomplekta z mant oj umam i r vairUkas t||Qt
viegli i zdarregptr e|zzerrma1|U&cz(ksqr|carusd) g reildinBlriagjed p U
ir d|agaqi)rllélz)aant|Uz:m@rat0]ot Otru FurjU p
telpu k ur  k iennUetrigsi kjUa & (i))ibru zkbnspiegtakmmw ergence:

kontroletirivigdhdpoeti mldégsanraMbmtkrooplujto
energnpar k&g-efff@ese r(giujtas funkciju, to.i

kinUtisko energiiju |za'FHdniaraa(HleﬂﬁnanrbUzU
Feynmaps p Uki , kas i edars;tnegprmxzehemagllbm‘u e m,
vartikta p r Uig ii e@ti , Wamittooithasvalpral vdirgnou  at t i ec Qo
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at omu (Jonum) Koul)dnan/takompletktaBetemoktl:let
superpo i j as kNi dUm, kas ripdogi jUpUrbau
v i et pamakemplektiem. ) )

Vi en@lasusn p aassvuapNe@ggyd mi o d i s k U szteiktk Wk c i j
pl akno vi_NeéoUuzapgniesztelpiskoreggi un veic
transformUciju [68]

0. > B_“ 0. T Qe (3.3.5a)
rg» O TB,ogqQ 1% (3.3.5b)
g1 —. Q1% r0O» (3.3.5¢0)

kur G tie_k_iz‘d@iqrﬁiem;relﬁ'lldl'fllsvteéld@askta_egg
Pati esmpbUNAuakkaitu var not aiolgrrikgah

energijas, pDdWp6dikNudiodagoi eet PO [ 6¢
Pl aknd owimJAu sma attostoba, kas tika

ostenot propvicNAew pRAWaRgmetodi, ko s
[69] . GQ metode ir izmantota pagreiz
pUrveidot fiziski (afi-dectoom SE) KbgaGeimlan Wd Né

funkcijasYano 9@ Hil berta telpa j-wiunh_ﬁ_'imgsk it
(pseudewave soffP S) var i Uci jt &s s fapseideHiljeftalep)

[ 53] . PAW formUlisma ietvaros AE vil
funkcijUm ar Il ineUro transformUciiju |
s G s Bs d gbns , (3.3.6)

kur AEavdmIiHeJklrefeeegceatlomam savukUOrt P
ro| devUr t 0gi AEerdd/&Mjllmmm nve|pNJ&r|terrraLUkr
serdd arld i us a |(epkagp|uesIU nUganas Unezg_lltmrysa
keksa fmufflmmn)&facsromnt:{rlr)undeks&| r sagsinUjum
i Rt Ul eAga molmelnn u pafplldtalndekBHsl kas attiecas uz
vienas elektronueference® n e rg. Kgdelar Udi uss i r ikzOv Ul C
pusenot uv Uka att 0l uma [ éubiltoP SP rdvsj Nefkik o r a

Ao | . (3.3.7)

<

MIi sdienu cieto vielu DFT aprUgini t
iespUj Um: I(or)elaU;x:nne;mal&stf/Uhkbzk()mpiekla

izvUIl e, | aineGemp pagUeaUft unKoijas (pl akr
pamatfunkcijas) un @i ii) wveidergniunU ap

valences elektroniem (potenci Ula piee
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4L 9 d (sta/iaerglwegga un defektu migrUcijas
odel Ugana

Jebkuras stabilas komplelss kr i st Ul i skUs sistUmas i
nosaka to athbil su@rb@asgrmaqqaotmjialbledﬂrenic_eI ekt
energy surfaceP?ES)E¢(R) minimumiem  d ejfernwniU¢ m U d3dl1,kum U
mai nggu konf|vg|usr|Uechkaod?oI|aLzWﬁuchsmgdmeJtUm
Lai izveidotu PES VletUJO mini mumu no
vakan!| u m|grUcuansfcheaJrelglgq:DJu/|a|asals<
energijas minimizUganas procedmhuna atti
eIemeg1Itl1JLroparametr|em [ 71t e7p], Pas dgas;
V|S|em_strukturUIaJiem parametri em, p
"ielejUOm" un "kalniem", kuraasUbayi eKat
ieleja darlalsplaesvmlbhsgmsnamhlj viet Uj Us mi r
metal e s , plse_angradpemt$ var atrast ti kai Vi e
atrodashasei ks ne vienmUr ir globUl ais mi
minimumavietuy, ti ka i erosinUtas dagUdas sto
sauktol Uc bas ®[fIn]lU, nej augo mekl Uganu [ 72]
[ 72, 73], khsehbliojmumst emirkthot ei ktu varhb

3.1. Kustindj la®.l as -
joslas metodes(NEB) i | ust
[41]. SUkotnUj

ir di vienwiragt [jai
mi ni mumi . Lai n
ergUtisko cem
UvokNi em, tie
N a sUkotntU

onija), savier
Ud Uj o sthokI

irOki si st Um:
pUr tapaNik)t.i eSOk
i ek opti mizOt
ergoefektivitl
p

(0]
>

OD~+>S<T —0W®
mmceo-m'-'

5 -

Ortdnaudktal .

—

ne

TUOI Ok jUOUizvUl as zemUkdbkaiupter giejl ak s ¥t
(atmetot atlikugos), wun pUc tam tos va
atvasUm ar krustoganas un mut Ucijas st
tiek nodotas, lak o n k unrUktaumaj U paau thd hdzat \Uu e @ Imo

mi ni mumi em un sal ddzinot to kopUjo er

process tiek atk[__]rtots, Il 0dz tiek sasn
maksi mUl ais iterUciju skaits (paaudzes
energbsmas, viar izmantot mini mUIU reggn
izmantotai elastggUs joslas metodei, |j
konsasmWtiUe jbaseinanot o i ndi vi duUI Us | i kmes
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var attoosk apItU| I|gzUmarat| & jacats | koi nribtdiud kUog aN
kas pUrvietoUdspsirlamuw puaz Badeinuk us esogo

35.Pséadopot enci Ul pl pk abpamatkdhdpekiaa
vei doganai

Pseldopcmteem(meulnad g naJ oemfue knti gjviue dea
model Uganu,abinitoapp &gdcdz ©my pamatoti em

77].Psdzj‘opotevneciic{]nganU ir |e/kNautas di va
s alodgUx mi s ki inertu serdeAa elektronu
gomi ski aktoviaemsel d& polorelheili(rdad e k Na
ti kai valences eleslka uddask,t rboenti Yar ¢ isiutk
(uz pusi pildoti vai pilnggi piepildg
Unzolda (Unsdld) teofma [ 7 8] ) . PseldopotenC|UIu p

aprakst oty aasékl aeik t rothjus vi Sasuk @Bk g Uj os
ai zst Ot ar kopogu efektQogvu pseidopote
psei dopotenci Ulasesddlarge caral @)aih mamasekd@ a |l i e |
(small core, SC) r el atasve nsetri-gsakg lua pstei doudt enc
(relativistic energyconsistent pseudopotentiaRECP) [79].

Viens no galvenajiem mUrgD|FeTmapIraJ|g|\n
ir pareizi |szIUtlepsaAPehnNmDs@lld@md)Jﬂ(ar
VASP kodu [52], j o n e piazrvel lzea vgaor  pnsce
kNIl dainiem vai nedrogi em rezuItUtiem
tiek izmantoti, kU noteikts bibliot0U
par ast.i ir nepieciegami vairUki mUn .
pseidopotenci Ulus, kas apraksta Fe at
atggiras ar serdeAa elektronu skaitu
serdeAa el ek3s8ptBdids'unadi’ds’&r Uj eemgiel ekt r o
serdeAa r@d3d4s'tUrdjii ean el ektroni emjo. Sa

VASP r okass gmWsmaitzmant oj Um misu aprUgi
galverajiem elektroriem (lielais serdenijsun 3d’4s! valences elektroniem, kuru
serdenistbilst Ar atonam t.i., 152s?2p®3s?3p°.

Gi s pseidopotenci Ul s tika_pU baudot
ti camus fcez e | trletgugsa OpagobUm. VASP
psei dop ®t eant cwimalmi. Abi satur vienUdu
val ences el ek istelekironiu@sdp’vial eecesAa | ekt r
struktlru Lai gan abi pseidopotenci l
pateicoties gamvenre@eprrmeelrlngaagralskkLbbekN
di flzijas barjeru apIUstaJU_m vUrtQk
pseidopotenci Ulus Ti ar dagUdu UOrUjo
ietei ktajU PAW pseidopotenci Ul Wtir
3p%4s3d*Ur Uj U apval kU. AttiecobU uz Y vi
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VASP bibliotUkO, kurUO ir 4gpbsdd’sangta 28
ar attiecdogi 11 UrUjiem elektroniem.

36.VASP dat dzmantotie@drOU §ggamretri

Liel U mUroga apr Ug-PW prograranukvigraaa 4 iieejaa r VA

datnes ir :nepieciegamas

() POSAR, kurO ir i nf omUmacd § Ma popeo map r
plemUraamleng@Igrgass paplaginUjumu, kU a
V|engplb)’aLskoord|nUtes, vi su atomy koor

turkl Ut visas relaksUcijas procedira
nosupervaie | e me nt UChtotdiem; g1 nas

(i) POTCARkasaturpseldqootenC|Ulus katrai at omu
aprUginO [52]. Ja aprUginus veic ar

atomi, vienOU POTCAR failU tiek apvie
(i) KPOINT, kas nosaka paraugZB o r Ukepgnktokopasi z rag) r
(iv) | NCAR, galvenais darbgbas fails, k a
VASP aprUginus; ¢gajU0 failO ir daud:
aprUginus un kUOdi parametri ir jUOizn
Visu iespUjamo VASP parametru un ats|
Tiek ierosinUts veikt VASP apr Ugi nus,
ci ti parametri tiktu automUtiski iesta
vaiizmantotaip ar amet r u kopums Nauj sasniegt t
aprUg|n| (p|f0ankUr9gg|nh)aUIEmrametﬂ, k a

gaj U dar b0U:

A NPARikodoluskaitss k ai t Noganas server

A NSIMiNSIMzony kuri var ti ktas,skaitsen!| ai c9gi ¢
A NCOREipi I ns ser deARu skaits uz i

A ISMEAR-not ei ¢ KUa aaii z A ednat Nj iznaantdjoaGausd | a u |
i zsmUr Uganu

A ENCUTlnogr|egan(et\/$noetnee|rkgt|ljra PW b.Uigies kor
pl akni e V|Nz&emLhkrmce|g1aenr@garuas eknaerekiNjau
pamat kompl ekt U )

A NSWinoteic jonu soNu maksi mUlo skaitu
A IBRION-notei ¢ al goritmu kU gldetoti tiek atjat
A POTIM-st KOG mUr ¢ p 8k DIBRIONa/ tUp b, 2vai3
AISPIN-noteic,veiktvaine/eiIgt spina polarizUciijas
A IALGO-Noteic dagUdus algoritmus VASP das
NPAR un NSI M parametr.i bT tiski i et ekm
gie parametdat or Upkokmant) gupesdatan s . TU kU ¢
promocijas darbU veiktie aprUgini tik
superdatoros, ti ka i zmant ot as dagUdas
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pievienots VASP kopg VASP 5.2.13 wun \

parametrunevis NPARa p r U‘ginos, jo tas Nauj ef e
jaudu. JUatzomU, ka NPAR un NCORE par
failos, jo NPAR parametriem ir augst
NPAR, gan NSIM parametriemt NCORE ko

aprUginiem.

AprUginos tiek izmantota | SMEAR =
vUrtobu metUlu apruUginiem. Apr Ugi nu
algoritmu. |l BRI ON vUrtoba ir iestatot

mUs esam pi eAUnHRNgt e rkme rpatel raausg smeag n Ut
fccdzel zs redgo neers anne svaeki Ckrutgoit is,pimlas p ol
iestatot ISPINuz INo k | ulsd)d si tams , ko izmanto VA
i zmantots pdpr UAILIGOs patr@Gmetrs ir izl al
Nogriganas energija ir main@j upunkits no
kopai r namion®t4 (4 1T 4 1 4) dendezk-pnked 6 ( !
kopai izmantojot Monkhorstéaka(MonkhorstPack)metodi [80]. Lai noteiktu
el ektronu tka czrpamtbtw\/teti‘e;;eml%akstona NethfesselPaxtor)

metodU [81]. TloarlmaekuhsuatuvsenbaUs t
nogri egaemgi ju 800 eV (snagnegdanijGﬁargh
eV), bet, mainot fpunktukopasi z mUr us, ti ka konstat Ut
kopaN a u j mums i egl't ticamus_rezuItUtus_
900 wvai 1000 eV neietekmUja resmsultU
apmUr am di v apsnktakepasp e e auygnmk | gdz 12 I
divreiz vairUk 1l aika.

RelathU atochurpépvilgi odVAIPaTSTIr Hrkd 15t 0
[ 2] pieejamo rdf. pl skriptu, kas s

sUdekWNrukt us starp diviem iepriekg fi
energljas virsmU un espWdst Ov tedripddat r u m
(transition statetheoryf ST )  f oUi8®&H]. Liaiszweidotu gan perfe&tgan

b o p U ea)moddi, ti ek i zmantot.i dagUdi i ns
analizUtu to struktirat pliompsdy onupUat i
elektronul a db IA@vuma I6ukumus [P

4. Abiniioapr U@v n &n kgkemjoad e Na p Ur baud

Lai opti mPAWt @apDFFi nu parametrus,
p|enUCQg| reproducUtu pieefFam¢optikmp
s u p e rigZ mlarsakonstaneag gast § ImadsilisB, kohlzijase n eaug i |
vienu atomiEcor, st rUu ke t & &ap flokiujdefektierat;, | Odi Aa pUr
uzhog imelefektem ko papil dina elektronu bl 9§
virkne testa apre@@nme agai s e p puniveidam
defektiem.
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4.1.1 d efdcdzelsr e g gi s

PAW-PWO1 plakovi NAu formalismUO tika veikta

I ai n\oteiktu ska\itNoganas parametrus,
mo d e | Wgaatnuass ( p i a kokbstamtetilpuma reoguljs unkohisijas
energija uzfccke) fPhlu eakamuot anal gzi par

konvergence |glaazImaUrgya@aaesmnoeneugpe|r]kms un

kopas kas note|kuu;rzmmlﬂleMLngaanarBratIHIUju
biegii 27+at|ormt3aa313ao33aosupegl neappsr Ugi ni joproj Um
superrg&maamdzl,thl«aas izraisa ievUrOJamu m
un t U per|sced<|03dl@cg@aktttoaj/ﬂ)mtxbg'é|u@uj Ugl nauper
irpa i eII|QndUzt a6 4 e daiiacpra | a revlii ennibmpatsr Uj a s

vektoru(4.1.at t Ul s)

41 a.i d80széfccd e vl ae ngdibnac

AprUginos emfcafteo nrue gpgdy,i v Uddaibg(@60k a, v
at omi) ar z emUI<a¢§5ao3§ao rles atonji)s u per 95 na i
c i

nepieci egama. Apr Ugi nOt aa volprttionbiaz Ut ar G
gandr gz tUda pati, ~ 3 ek ds8Smapdim Buwnt apr
kohUzij a aBoniern eartgriajsatii attiecogi 162 GPa
kvalitat Q v i saskadAoabaisito apr (adlitnear nae¢ Dwlat Ut i

strukt i r U,e pireigel k-85 A(ebr86], @) 14111 GPa [85,87],
(i) 4,42 eViatomsat t i ecQgi ar atbllstogUm ekspe
A [83], (i) 133164 GPa [88]gFeattkasqb/laruzpastU\

magnUtlskajos sthokNos,‘(|'|) 4,28
feromagn&Feskhkhasamtiek oBekahlijasteptes gparait u

2.4004

2.3954

2.3904
5.385] /\/_

2.380

NN
PN
& 8

Vacancy formation energy (eV)
T SR
8 8 8
? L€ t ;
Vacancy formation energy (eV)

—
\‘.
\

2.3754
2.370
2.365

2.354 2.360

T T T T T T T T ] T T T T T T
400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 axdxd  5x5x5  6x6x6  Tx7x7  BxBx8  9x9x9
Cut-off energy (eV) k-points

42.at tVkvakances ve 43at tVikvakancese dogardg |
energijas konveogeine k o nv e rag eitea #phnktukopas
enegi j as i zmUr a.
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Nogrig eesxener gi j a ir main(;ujusiattimsmko 30C
punktukopasi zmiEJ64$4><4><4) | 0 d6°16°Q6p 6 kU patrtOW@lod.s
Ti ka kon gtr atgdlz 4, O Kikas ar neparasti lielonogrieg e
energijs&80D0d=2iVnot nagng amo kelnuesr Wjivjma 26 7
d a gul-gunktu kopug a d 9 j u BB*6 U n k & ikepaANDkvaa mu ms |
kvalitatvi ti cRemps UgenubmUtus.skAn do
sasniegtu pamatparametru t incoagmulse g B B
k|nUt|g|kJUass elnrerjUnosaka Vi s maasdzélz§ d z &
supeglndaesfektu konfigurUcijasi rgaadmtiumiOz
mini mkonpjUpob energiiju.

4.2.Dzelzsfccr e ggi s ar vienu punktveida def

Atsevigga veRea nea®b @@ 4% 4, kerai it 5)

divpadsmit v Uk| ezs adtzoenhi k uboktveed droag a i s m n
aprUgi nUtZB?eVMrotpa@thvawU(ro koordinUcijas

r e | a k0s76%6 inj015%.

a) b) <)

4. 4a.VeaodelBl < 4. 4b. raaitsitlG 4. 4c. @aitdtl B

modelis modelis
Lai aprUgivewWakiandesnawsei dogabp&maetaer gi
gUdu vienUdoj umu:
o o 0 - Po (Eq. 4.2.1)

kurO ir kopUMMMsrqunegﬁgcﬂFeraemgkurUVFdr Vi
vakane, N - katres supeg | natosiu skaits Ulkre - i deUl 0O dzel zs r
ener\akapeei.zr ai sa i evUrojamustappl exUkapue
Fe atomiem, kU to var redzUt 4.5.att/(

Y atoma -Berigggosoir vei ktAeRepiette Ae m
r e(g4g4batUI) ¥reatoms ziedo elektrarb | § v u muiemiFlev W keanjmi A
(1 Udindsams@m®tieuz atomu), lal (pladk.0OdToitesk 4.
aizvietoganas def eokFéraeg/geg diogaabUsi en@
4x4x4supegl raudi vu tuvUko k o%wurd~ 290z o g | a
Taj U p ngLhtortuakaske\zﬁetot:tcher eddgrbojasa t g r Tsgpalhkass
no tuiuemUKajiemi nk(A tas izriet manalsektr
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& ] | L)
4.5. att Ul s. Starpobas (pa kresi) un pilns (pa
ggUr sgifceFeezusmmuper gi nU0O, Wawvrasksa ncceen.t rNe palirrtordaausk t U (s
(zila) un punktveida eAmerdp ppali dgivjua fagasdiviu
| Odi Au, atbilstogi

ltrija-ai zstWeild@aganas energijas aprUgin
vienUdoj ums.

0 5 Po o F (Eq. 4.2.2)
kurO  irFesupey I naavienuYeeatomua i z st Uj Uj uNadmuna en

skaits supe | nHde i d e Qe e gpilmm eneg i, jEany Yree kohUz i j a's
enegi.j a
2 ra

(0] (®]

46.at tSxlasrsppbakrei si) un pilna el e@alygu sigld ieka mul
fccFe sulp éaséatunYeeai zst Uj Uju centr U.svNe gdda) mlaukt O
pur_1I¢veidq(meIna)izolQnijase/A@)anozsmbipbzooavu, negat Qvu
| Udi Au atbilstogi

Ti pi emai sQj umu -Betrcengjag Qmad ekIaUg\_ramiakt:Ja
ggostogU at oma graigd utmljfjdsldr ice hktatj.i)e m
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Fe kaimi Ai em, aktOUIplar ORIigrtm0 4k o7argidi n O
pal i eéspaUj wsi3%, savukUrt 2. kespardi n
aptuveni 0,5%.

¢
0

4. attS.lIasrs(:)pbakre|S|) un pilna el e@iYgnu slgbdieka
fccFe sul &asgdtunTiceai zst U0j Uju centr U.svie gzt tmla u k t |
punktveida (mel na) Az od dmng measp d airt gwd ,i e Padt29
| Odi Au atbilstogi.

SavukUrt skUbekNa atomug—Fe/asupeNglern
nu okoaeelglu tuvUkie Fe kamTmliddtri 4t 8wl

kai mi Ai, 4.8b. att Ul s)e (v4a.i8. ai zavtiteltlo
Starpmezglu © at oma kIl Ut bitne i evUr oj ami

koordinUcijas sfUras ap piemaisg@jumu
un tetraedrU) Robegenergija kibekN:
pozgcijUm ir noteikt7al,175 eW o2k HAG i
eksperimentUliem pUtQJumlem,_ ka® si s
poncij_aO,Ziera~1'r(BilbllUIQTga smsk@dAU ar m
rezul tUtiem sk Ulcekll |rmegg<(;as[\/&911}sa,|m®r|d)aJ\ttsk
aptuveni uz 0,5 eVeranesgUj Upam, | abkOl
OvietU. lr v;upltlrsb@dqjglmsUtapmlaO@mzqz|@a
reIaksUcuasatdoum\h, nsoabvudkelsr t0 , Q0 7 no o
ponlmzNFjeraeszultUtU O atoms var tikt nog
turpr_nUku starpmezgl a skUbekNa pi ema
mi grUcijas robedgo~t85evi zijai starp O
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4. 8 a. Oanodels! 4.8b.at t Unodels O 4.8c.at tGlatema

oktaedriskjUstarpmezglu tetraediskajUstarpmezglu ai zst Uj Uj a
pozdxijU poz 6 cTi j U

Papildus el ekt rioGugFe Udiedigdsk ¢.aqkae v e l

par Udot #é9°4.8 @.d eaktvtU.t a(i GipifacAlo mde ¢ 9 @

SkUbekNa starpmezgl u tdtkeamaa pweligd mgla a0
vienUdoj uma:

0 0 0O ©Oh (Eq. 4.2.3)

kurEreoirgFer e gga ar skUbekRNeaeat omupiHeanpaee
idegpedd regga pilbdbateeerggpaskidbekNa a
Anal oginsokviUvkeiljtlth gens k @ibje& Md edtr @@ r i sk a
centrU. Lai ngewBktaitcw wle@iolkNaakaenem
vienUdojums 4.2. 2.

E9 f

N ~

S (o Iy y _ ! - _

49.at tSllasspphakreisi) un pilna elek®lyonu | O0di Aa b
g¢ Ur s g fci-Feez usmupCe rkgoinnf i g u pBtmdag starpméegluae @r i s k aj O
pozocijU. NepUOUrtrlamkt 8) (sarkank)yesdat (mehna) i
eA®) nozome pozitovu, negatovu un neitrUlu el ekt:
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5DaudzkUr t Ugbmitiochefr )i en imodel o
51.P0ru defekti

DIVI aizst j0yYrlat omi |, k ®rsv ai keaknN\callust,i i r novi
e augo g o starmdefekiidn@dMNo 8NN, 3NN un 4NN, kas atbilst
vUko d(tadaﬂlg&gjanal n o sec_qum_atomu K
] TU kU st aagaknes emkna W uleo @& pratim m(
ti ek konsatesanedlt 8,5 ka negat0vda5 ,elvdbali ondoz
eV, kU paabldigUnd)s s eksdmu givakank at dtet el
defektuatorusag e nelrmgrFp degg

5.1.tabula. ¥-Yep UrgFre reggo apr Ugir

Konfigudc i j  Epnd , €V PqYe)", € oy, A
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

*n o v WarBaberntopolog i sakab 790]
** Geli tEgywinr tstAlitkes eneroguiijf aatsomu pl Weif Ak t $ teanr,
konfi gmrelaikjs Ocdiyi msat amiolnsolbkdodten U jeal sa kpsolzcdi ¢jiajsa s

LodX@gYriapr Ugi n emstapYedlieuiT el Ticepiemai s ¢ j u mu
pUr i e sateseanveas@ af t i e ond@.ita b5i.l 2.) . Jsktest z 9 m
eneasgi ¢! OkUs abamr 04 Yot da f |Qg)lheﬂ;Tu:£| j ai
Tipekonf i gapUUgy bOm&s 0k Us abSamelselntelﬁsglijr
absolltUs weU'rpep@Jbaemsi arpuvYas rYiedilJj ai
TireTiresSag @ ner gi j Um.

5.2. tabula. ¥ Ti,p OUr i m apr Ugi |
Eoing, POE* Qe dv, d,

Konfiogtey e (Ted A A
1NN -044 106 1.03 0.04 0.19
2NN -0.12 112 1.11 0.00 0.02
3NN -0.17 112 1.11 0.00 0.03
4NN -0.24 111 1.09 0.00 0.00
*novUrtUti ar Bad[@0ja topologisko an

5.3. tabula. TizTi,,p Or i m apr Ugi n
Konf i gl Ebindv eV Qq , (T|é9* dTi)A

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
* novUrtUti ar Badera topologisko @
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Liel Uka atomu nobgde reenTahteniicINNas | ai
kai mi Ai0%k ometi gaiatd d imiaz UnBan Y., gan Ti. atomi

ziedo vienUdu elektronu |1 U0Udi Aa @q daud
Tireat 0 mi ziedo vienu un to dpgEeu rle@aioAu.
Vi en Weitomiatdbda pt uveni 1, 10 e tuvUWTa§ i em F
atomu nobg¢de imatnomiUriort al, NN awarbfsiogruirt (e i
vUrtogba samazinUs | ¢dz 0 j, palielinot
MUs esam ar 0 apgatUogan Ummmud&mﬂradrdjy)sbaj k
atthI(5u4n'|abuIaun51attL!FP3|s)Velkto aprUglnu_ re:
satese n e r gien ui evsigsUjaad m Ul U @Qde@renAbsQreati g st Uj Uj i
atomlpleﬁem nedaudz vairUk p a atomiem.OAbieemm no t
skUbekNa at omidegmtl NN upncszqoe|ljaLksUC|Jas

1,28 A. Diviem Qeatomiem, kas novietoti 2NNozz i,j Ut el ak sdde i j a s

ti ek s_ama2|nUts par 1,19 | ,dodmtkadltielgan 3N
paliel i nUt s attiecdgi par 1,28 j un 1, 014
5.4.tabula.OreOrepUr mmr Ugi n U
e ®q do, re @
KonfigurJ €V
onfiguUc i Epna€ (0. A
ANN -0.11 -1.11  0.63
2NN -0.51 -1.06  0.59
3NN -0.10 -0.74  0.82 o ®
4NN -0.05 -1.04  1.02

*novUrtUOti ar Bad[eol.a 51 asSUKb ©Op0ipd riaN
struktira

Apr UgirciVe p Giiesener gi ju, tiek ksatesstat Ut
ener giVa@2 NN oz oci)j,Usk U 1p, aarBludeoM.s 5. 5.

5.5.tabula. @-Ve,p Ur i m apr Uginat

Konfigutd c i j Eping,eV ®q , (O *
1NN 0.64 1.15
2NN 1.18 1.21
3NN 0.13 1.10
4NN 0.09 1.09
*novUrtUti ar Bad@a topologisko anal

KO par Uspus @$e.nfeaigi j m atosnt aniep vakarici ir
di ezgan IdeQgpaunVFa(EGtabklaaWSQartlSItsa)r p[ 2,
Vislieteshkknlergai a ti ek rkumiVs k&t Uptiar mat are|
tuvUkajiem kai mi Ai em, st ar patege reewr gliejf & k
nav konstatUta, bet 3NN un 4NN dsonfi g
energija. Vislieldlka, 4T2 jatomll hbehOk:
pUrnesums no Ti atoma (1,16 e) tiek n
novietoti 1NN pozicijOU.

Pozit ngeUegljasEandur atrastaskadY re un Veeir INN, 3NN un 4NN

konf i gur ke2iNjNOsat t Ol atmdr Ing)ansntfkselnleelgulfla 1,
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eV atbilst 1NNgantVe bribid tuads k25tAdrijapatora
n o b erdim vakancei( k a s atbil st ameram puse
relaksUcijas l ai kU ti ek p Unrovvi Cert oojtai m

piemaiappmamuefektoua (Pt Rardgeimdnd Y
garuma

Li elsa]ldsdJnerYge4O¢e|a1Ur i eanpt U@ikn Ut aaml NNnat (

samaz_|nUs,_ palielinoties att Utabmaitd. s
Liel Oka | 0di Aaatorpaduzn@ a & o mw tYiota ANNn o v U
konfigurReligksUcijas | ai kU 1(@84Hko Y

noviMNKN konfld gbeOcgpmmd eemun o lRdB&EIUY
OkonfigurUcadg udePidtilaks Ucivilrts pieminl
Vi su fe©tkrounfYi gur Uciju relaksUcijU ir

5.6.tabulaTig-VeepUr mmr Ugi n( 5.7. tabula.Y Ve, pOr mmr Ugi nC
. Ebing, ®q ., dnA T Esing, ®q (e dy,
Konfigutl ¢ i eV* e*(Tir) KonfigurU ¢ i oV* ) A
INN 0.46 1.16 0.42 INN 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 0.12 113 0.0 ANN 0.40 1.03 0.00
*novUrtUti ar Bad@da topologisko an
Fe .
Vre

YwaiT) )

52.at t I kso Ve V(@i TirgpUr a 1NN konfigur (

TUpaYtFeOgeglade umdail i es Uk@eprUgioj a& i eik ap
INN attUlumUO (5.9sgdsabkomrf)igrgYdaiu] o |
Oreatomug a d Q j (ukmamf iagpu rBUc it jab ul Uga taormav i nsd bi g
kas novUrota 1NN konUri qjGedeo masnoled ddé
novUrota ard V|sUsFeaItedtonUsllled)rUﬂuogtJrULda
konf|gurUee|pJ|Uevebk*t aptuveni vi enUdu
konfigurUOcijUs. i _

5.8.tabula. ¥;O,pUr i m apr Ugi

: Eving, mue* qge*
Konfigu Ry (Yed (Ox)

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
* novUrtUti ar Badera topologisko @
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5.9. tabula. [izOp Ur i m apr Ugi n 01
Konf i gu EpngeV* Pae*(Tir) P ge*(Ored

INN 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
*novUrtUti ar Bad@dla topologisko anal

Starp Yee un Qe atonmu starpmezglwo k t a(é. ﬂiOrtaBuIa) nav sénes ja

defekti atrodagp i r maj U ke 6 PBrUciAtatsUl uma palie
Ooct Un Yeenoved piesatese ner gi j as par quganUs. I r
atoms piesaista i evUildg dmiv 0k 2jlilkm et @
tas atrodas t ar pmezg(~uL,351kt3aaed;r)U sal gdzinot a
kad skUbekNa at oms eta@ izZ\eimeproezgachi dfgag ,r ebie
aomsatdoda p mUr am t Uduul Pdadg Aquamh ekadpnja O a
starpmezglwaiai zvi eg ®@P@miajesat olmue ldkvi rzes ir

kad Yeeun Qcat rodas pirmajU koordinUcijas sf

5.10. tabulaYO,,p Ur i m apr Ugi nOti d

Konfi gu EyngeV* @ge*(Yr) Pge* (Oo) by, A ao, A
1. sfUC -021 1.17 -1.36 0.23 0.20
2. sfUlC 039 1.09 -1.38 0.06 0.01
3. sfl 042 110 -1.35 0.05 0.05
* novUrtUti aranmBald@ezia [tOP]ol ogi sko
5.11. tabula. TiO,,p Or i m apr Ugi nOti e
Konfi gu EpneV* mge* (Tied ®ge* (Oow) o, A ao A
1. sf( -041 1.17 -1.39 0.18 0.06
2. sfl o016 1.08 -1.38 0.08 0.01
3. sfl 012 1.11 -1.37 0.03 0.02
* novUrtUti ar Badera topologisko an

TUpat sunaGepst Bir pmezgu oteteaneedrgl jmav (S
tabul a), ja defekti tiek novVipediakegia pir
energija tiek konstatUta starpfdbasm

attUlumUO. Gie rezultUti irdOolp®dz ¢giTomile
atomu pUrvietogana ir mazUkaa,IjeIuknsirvar i
tuvu Feat omu | i el umam un i r Tirepvilernog iasmij ume

atoms r ada mazUkus traucUJumu.@ rLedgdgziong, i
konfigurUcijUm, tadbs | G,pr & Kishé gea@spp U5 n@ s
ievUrojami TikeOgp Uk al U ik AJaumspnt Tirawrsa ir

vienwlUsdls aprUginUtajUs konfigurUcijUs.
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5.2.Dau_dzli]<sli—'lpe-\takan!u kl asters, kas samaz
mi gr Ucij ai

Nesenie_apruv;gsmtlurbdxo@meengeguketm ar dag0
koncentrUciju, s kai dVriv apkaarnltdlam iligeai droo
klasterusU-dzekg] Q5] , pamatojoties uz izvUI Ut
vakan| uoktsedsaint wi @nkUr gs kubs armu6 kdrJt8
YFeggQ(IblalDlIit( kuri em i rlielumiissatpip ¢ le thiaiem,d j u m
|sztgqatp|errmocu)dxuxus lesd(au&akhncesvartlktstabu iz
dzegsmatridcJ un t o migr Ua |eMa.Bkaatru neyWrlolj agnti

Attiedapbhéd mUds es‘dpmlmuttgeuwgmtabéilltL
vakancefevieerthent Uraj U ghn@sotj Upui eni

53.at t Kt¢-Fevien o bgalast r s modeNi, kas sa
skaitu:
(a) divi Vi defekti (b)t r\p.defekti (©)] e Wepdefekti
Rezul t Ot i, kas raksturo mijiedarhbo
par diezgan vUJ\&evaﬂuaInanmstdxrays dizwUrmt
pozgcijUs, un nelielu atgrtabglauncf:sa 2NN
atUls, kas atbilst 1NN konfigurUcija
5.12. tabula.Saitese ner gi j a 5.13. tabula.Satese ner gi j a |
vakanciVesVeepUr i e m vakanci ko n\e,gunmr=24 i
Konf i gur EpngeV[P3,P4] Konfigur Uci EyngeV
1NN 0.25 2 Vee 0.25
2NN -0.09 3 Vee 0.37
3NN 0.10 4 Ve 1.32
4NN -0.12
Satese neasgUijt 0bas tiek izteiktas Jar athb
0O =¢0 -0 h (5.2.1a)
0O =30 -0 h (5.2.1b)
0 =40 -0 (5.2.1¢c)



kur vienas dzelzs vakances veidoganUs
veidoganUs eneifmintaddmw@kasol u pOUOr

—0 unO =0 —0 ,atbilstogi,
atomu skait® supdd®ginOunet p Gun

tri Gd/easkasnai,:[uusogaasvgaiin ideUIUerkernganUda pil
513.tabul U par tgdejntesr,gi k a spaa|lieIinUs, P
skaitam bl @riklastedfpcFleo tr ®jgailhl ash,®..3 . Augst Uk |
saiese ner gi j a konflgur\lde@aJKUnaIUmd(\llMIN)tlu‘v[
kas palielinU¥.klondzd g0r BMikied,f i3ger Uo4|jl
novUrOJamasairessnaetjrggytJUd(Uuz vakanci (1, 32

vair UkUOm vakancUm_ )
Rezul tilak §adkaaisu| U, s kieviUd oij apma dael|l z s

ietekmi, piemUram, tantgMKidvienadtaunz sitz0jilejte
satese neu(gdiijvasf,ewak anges atrodas -2/ tuvyu
(1NN) konfigurUcijU (5.4.a attUls) it

tuvUkajiem Fe atomiem, bet tU novirze
A.JaYeun divas vakances abatthd&satddNN poz
maz UkAlP4deduisk aj i em dzelzs atomiem, kamuU
pozQci | asrarap kOg rGi\Zdel\;altamJYh ap (5légatthl)|rsUd a

|tr|Jaatomanobp;aldlLZSAunelektronl Udatddvul , 40 e tuvUkaj i
atomiem. Go konflgursalesemejr@lpjraksvlaswssn
itrija piemaisojumu at omgvakanWdmUs uz ce

5.14.tabulaDat i ap¥edgizrs®t0
kuru ieskaujge vakances
; Eving, pge oy,

Konfi gu iV Yo A

Yee2Vee(INN) 410 152  1.03

Y re-2Vee (2NN) 2.37 1.24 061

Yee3Vee 5.17 1.40 1.28
* novUrtUti ar Badera topologisko an

5.15.tabulaDat i apr UQ§Yesatdmiemekas
atrodas dagUYlvakanaest Ul
. Epine,  PAE  div (1), dv(2),
Konfi gu RV Yo A A
YeeVee Yre 2NN 1.76 1.04 0.31 0.31
YeeVee Yre SNN 2.26 1.07 0.44 0.59
YeeVee Yee 4NN 2.32 1.04 0.19 1.31
* novUrtUti ar Badera topologisko an
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54at t¥Wdas zst Uj Uj a, kuru i eskaujcckev v a sgpional
a) Y-2Vee (INN) b) Y-2Vre (2NN) ¢) Y-3Vre

Veevakances bltlsel»aozsteUkamlemzap(stlp
konf|gurUC|j‘c<arse gngood, e | klugrath avei aeomilin vighan 0 i
Veevakance (5.0at t YL s Di v i itrija atomi atroc
2NN, 3NN un 4NN (5.15tabula), beVeei 1 1 NN attUlpr[FM]J n o
Satese n e rETijevUr oj ami p amiesed 2NN Ozs3NN dna d  d
ggiet, ka I|Uerupoaaﬁsbla)(tehublmm03|meta$|sk|
virzi 2NN IuanfascgmruUzugedOJot ~ 1 e tuv
(5.15tabul a) . Konfi gatOmijdtrbddsalBiNNY at
?\toms tiekn o b opdr®,19sA, bet otiap U r vaispeetnoVfevakaneiuz 1,31

Fre @
Vee 0]

Yee W)

55.at t\Wkhakan u, ieskaujalisiVeeai z st O] UjficFevti regngdibmts
a)YFe VF YFQZNN b) YFe'VFe'YFe3NN C) Ype VF YFe4NN

5.16.tabula.Yremi g r (INEB j

simu0ci j a
Fe @ KonfiguOc i | Enegi j
bajera
(eV)
v Y ke Ve INN) 2.60
Fe g Y ke Vee(2NN) 2.37
Y e Ved3NN) 1.85
Yee D yEvann) 1.81

56.att Ul s (a)usmeigax(tnmau pleas IgnflguﬂJc i
Yeeatorma,ieskautaard i vVEgm mi gr Oci |

Pagreiz Uj @0 sp Ustojara INEB) metodi VASP programisia

ietvaros[4]] (3 . . echpM& gi j a pi emai s omiugmuUcuinj &
trajektorljasaopﬂjbmlmzdlﬂgaaﬂln@allja(ss bear j er
(plem5J]rt_3ambula) [P4] . 1 r skaidri redze

ar att Ul uma Yr priaamgaaaopjsunig.vgkanci. To var
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izskaidrot ar t o, k a _attUIums starp
mi grUcijas cYelNmWei r mavOksvi gas otram.
spUKiI aug un palielina energijas barje
starpYre UN Ve e Ner gi jas barjeras samazinUs.
ietekmi uz Y atfocile miegrgGci jLas delfgd t u
barjeru rezultUtus, mUs esam izmantoj
optimizUto migr Ucim bded0mt eadblinihoBR r gi 0gi 1
rezultUti tiks izmantotmod®lSUkandt er u

53.Tr 9skUrt Uj iJeUjad odneif ek tzis t
53.1.YeeO-Yeek onf i gur Uci j as

Lai pUtgtu, kU O piensaiesepeumuj at smar p:
Yre atomiem, diviem Tie at o mi e m, k B ura TirQatomiena tielp Y i
aprUg|nUt| un analizOti gan Badera | LU
valosaJ|kraI0$mOQdoee{IB4 F5]517tabuIU sistemati z Ut
atbil st shUmLHSmacdxtalsOFlepaHtroUrdSQtvlsos gadao
novietots kO pirmais tupé/aukoarmlsenkallm Agy\
atzomUt, ka Y atoma mzkrhlUrFsakaanhomedwleUrOJa
koordla{Jt‘JpaplsaglnUFgathmleam YVi s u triju
konf|gurUcUrpdarseha@bathUmql]aqm(b@rdlnUC|Jas
papl agapnvd@taoami em |pasturmnaOZJLakgatonmnoab|em ) .
Yeeat omi em par 0, 24 j ,reastaovmuikeOm tp aaltited!iunn
i 1NN konf igatkl ibcsil].tdbuld). B titk atstumts no abiem
Ypeatomlempar013AprenFeatom|em bet attUleums st
atomiem samazinGist Plas taDmy udi2a )5.7 (35N N7 bk.o n f i
attUIumpeunsatbleanr\épatQ)mlem samazi nUs par 0,
starp diviem ¥ea t o mi em i r g agnider Qatuvina pagEr 0GLg s (.
i) . Aprakstotie atomusapesJern/ereglo”aJsmllera
Vismasat@sielﬁergija tiek konstatUta starp
INN,génergija pal ielinOUs, pal ge@dmiemot i es
| 0ldizmilsdldse nea®,j 20 eV, kaNNakhotwgi gwWet Oci j .
attl lus 5.17.tabula).

a) b) c)

Fe @
O e
Y 9

57.at tQfdatema, sai st gt Oeatomiedk GNNu ar koGj imeord e Ni |
starp Yee atomiem ir:
a) INN b) 2NN ¢) 3NN
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5.17. tabulaDiviem Yeeun vienam @at omam apr Ugi nOti e

e Eing oot} oot} ®q ay (1), dy@2), d,
Konflgufe | e e(Yw) e O A A A
INN** 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
*novUrtUti ar Bad[e0a topol ogisko an
** Divu Yeeatomuk o n f i gfecFelci j a

Elektronul Udb IA@vsutmear b @btass, kas punblddot as
ap s tlpr|nd|Badeaed UsecinUj umus, kas

pOr dal gganu msek«ﬂdktmkusl(aarkam @ nojgis apna atomu
parUda elektronu IUdlAuatucmidhaaHtlrndJrgLamo
izol oni jas ap gie&emtatc_)mm@dsnrudll|Aehlq5].rmaj)pd
lr acogmredzams, ka | Udi Aa sadal 0j uma
atUl U at gg5il0.as Uh e Pa8 Bsb@tSalpadmy pAa rt Wd
k a, neskatoties uafshptﬁhtﬂ]adtbmu@etatmrm;a au
ti ek pUrV|etotsFeupzreFteUJau ovniirezni, e nrle | nack s'
papildu elektronu | Udi Au ramtomidtdodd,06 Bad
1,23 e

, bet O atoms pielk 1,161,19 e.

5. 8. att Ul s. StarpQgbas wun Fp@;&Yﬁblaonﬂguthjasplmneamu | Ud
veidam (INN Y atomiem), kKurOg atoms ir pirmaisav Uk ai sk aiYmiNed Uk a tr raairk t
(sarkana)s v Q t (zila)i un plmktvelda (melnd) zol gni j as dﬁ@)ar ne2d me 0p DI
negatovu un neitrUOlu elektronu |1 0di Au atbil st
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5.9. attUl s. Starpc) un QDFLWea(onfaglurlEubstotragamu I Odi /
veidam (2NNY g atomiem), kurOg. atoms ir pirmaisuv Uk ai s k aiYmiNe@ Ok & trraairk t U
(sarkana)s v 0t ¢ z2ii n&) un punktveida (&) nmozdmel Poiijtag
negatovu un neitr0Olu elektronu |10di Au atbilstog

5.10. attUls. Starpobas Unpeﬁ)rje nganflgarl]tektarsonuelgladla
veidam (3NNY atomiem), kurOge atoms ir pirmaisuv Uk ai sk aiYmiNeg Ok a trraaurk t U
(sarkana)s v § t (zilm)iun Bunkiveida (melnd) z ol gni j as g% rnsod me 0p DDi2t ¢
negatovu un neitr0Olu elektronu 10di Au atbilstog

Apr Ugi nuvireengibres8t ik onf i gur Uci j Om, kur
ievi et ot sOupKIp @edhd @tUI U bek Baedt8i.b tiabul U.

nob ockdoensf i g ur Weatoni |UnOV|etoiJkrU YL NN, ir lwvalita
ti em, k ask om & v GaroYkdOci-Yrlprot i, gaj U gadgoj un
at omi papl agdgina kooatgmjz'dmﬁpsatojna,qjalietirfot[]r_u a
at t Ustampn@eun abiem ¥eatomiemuzO , 45 j , bet attUl um

Yereat omi em pal i el .n Uso mlarr k0g Bf8i gurfWci j as

kad Yeeatomiievieo t i kU 2 NN eparalgegkagwmls@()oat ggir Q
sai sDRdtao ma sthoin un spUkiem, kas u.
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Gaj U konstargmeaglUsk YWe k!l i s pirmafjlr ikroo
simetriski izvabalt@m:;|tarutyacqbﬁ]mipemt

at omi em, kas atrodsastUrp@barmlaqHUpéanBuldd\vmd
TUdUj Udi relaksUGikpaemu aakti eegled epm
stUOvokli. TajdatpangiU tliad knipdQadtonapar t i |

0,34 Aun 0,69 Aviensnoo t.r USt arp def ekt itamydaiisas p
enerngaivj akonstat Ut a

a)
Fe .
o o
Y O
5.11.at t DM Yseatorni k GNN (@)un2NN (b),k a m(DJ,cnra bUs pierimaljsU koor di i
sfU0Or0Q
5.18. tabulaDiviem Yecunvienam @at omam apr Ugi nUOti e
oo Ebing, ®q M4 ®q a, 1), dy (2, d,
Komfigule T "oy’ e(vp) e (V) &0 A A A
INN** -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
) *novUrtUti ar Bad@da topologisko an
*att Ul ums ¥rtatomgm, Qliirp i e rkeofdib)c isjfast O i ecog¥ pret
atormem

5.12.Suat@dbas un pilna elYedokVolNN kofighdh i Akad b1 ¢ v
starpmezglu skUbeklis ir pir m¥gadbmiemnMe gl mtUrcd y lat:
(s ar k an adlyzia) Lm\mektVIeldal (melnd) zol gni j as dﬁ@)a rneaongd me Op A
negatovu un neitrUOlu elektronu |1 0di Au atbil st
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