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Nosaukums:  Itrija un skabekla nogulsn&jumu fcc—Fe kristalrezg modelésana no pirmajiem principiem
Anotacija:

Izkliedeto oksidu stiprinatie (Oxides Dispersed Strengthened, ODS) teraudi tiek uzskatiti par
perspektiviem materialiem nakotnes kodolsintezes reaktoriem. Oksidu t€raudu izmantoSana lauj palielinat
reaktora darba temperatiiru par 100°C, kas ieverojami uzlabo ta efektivitati. Ka itrija oksida dalinu izméri,
ta arT telpiskais sadalijums, kas var ietvert, piem&ram, titana atomus, kas dabiski izplatas te€raudos, ietekmée
ODS metalu mehaniskas 1pasibas un to izturibu pret starojumu. Tomer oksidu dalinu veidoSanas mehanismi
ODS teraudos vel nav pilniba noskaidroti.

Detalizéta defekta modeléSana ar skaldnes centrétu kubisko (face centred cubic, fcc) Fe rezgi tika veikta,
izmantojot blivuma funkcionala teorijas projicéto paplasinato vilnu (Density Functional Theory Projector
Augmented Wave, DFT PAW) metodi, kas ieviesta VASP datora programma. Saja darba ir veiktas
atseviSkas vakances, O un Y piemaistjumu aprékini. Mijiedarbiba starp vakanci, O un Y ir aprékinata kopa
ar saites energijas novértéjumu starp Siem defektiem. Mijiedarbiba starp vairakiem defektiem ir ari
aprékinata. Migracijas barjeras ir novertetas, izmantojot kustinosas elastigas joslas (Nudged Elastic Band,
NEB) metodi. Sakara ar to, ka téraudos ir nelielas koncentracijas Ti piemaisijumi, kas var veidot gan TiO,
gan YTiO nogulsnes, tika veikti arT papildu pirmo principu aprékini attiecigajos modelos. Veikto aprekinu

rezultati atklaj galvenos faktorus, kas veicina ODS teraudu veidoSanos.

Sis promocijas darbs ir pirmais sistematizéts pétijums par starpatomu mijiedarbibu ODS nanoklasteros,
sintez&tos fcc-Fe rezgi. Izvéleta pieeja ab initio aprékiniem, kas veikti fcc-Fe rezgi, tika parbaudita péc
tadiem pamatparametriem ka rezga konstante, elastibas modulis, koh&zijas energija, ka ari Ve vakances
veidoSanas energija. Aprékinu rezultati ir labi saskanoti gan ar eksperimentalajiem datiem, gan ar citiem
teoretiskajiem pétjjumiem. Tas nozimée, ka $aja darba izmantotas metodes lauj iegiit ticamus rezultatus.

DFT PAW metode tika izmantota, lai veiktu fcc-Fe rezga pamatipasibu liela méroga aprékinus un
atseviskas vakances, O, Ti un Y piemaisijumu ietekmi uz $§im ipasibam. Tadam aprékinatam fcc-Fe rezga
telpiskam Tpasibam, ka rezga konstante, elastibas modulis un koh&zijas energija, ir laba kvalitativa saskana.
Noverteta atsevisko defektu veidoSanas energija, ka arT vakances veidoSanas energija. Pedgjais rezultats
labi saskanojas ar citu modeléSanu rezultatiem. Ir konstatéts, ka, lai sasniegtu ticamus rezultatus, ir
vajadziga superSiina ar 4 x 4 x 4 paplasinajumu, 800eV nogrieSanas energija un k-punktu kopas izméri
TxTx%xT.

Tika veikta modeléSana piemaisTijumu pariem fcc-Fe reZgl: Yee—Yre, Yre—Vre, Yre—Ore, Yre—Ooct,

Tire—Tire, Tire—Vre, Tire—Ore, Tire—Ooct, Ore—Ore, Vre—Vre, and O—Vre, kas atrodas dazados savstarpgjos



attalumos. Tam sekoja sarezgitako konfiguraciju, tadu, ka tiTs vai Cetras Vre, vai itrija piemaisjjuma atoms
ar divam vai trijam Vge vakanc€m, aprékini.
Tika veikti arT tris piemaisijumu atomu Yre—Ore—Yre, Yre—Ooct—Yre, Tire—Ore—Tire, Tire—Ooct—Tire,

Yre—Ore—Tire (1. att€ls), Yre—Ooc—Tire konfiguraciju liela méroga aprékini, tomer neieklaujot Vee vakances.
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1. att€ls. Yre un Tire atomu modeli ka 1NN (a), 2NN (b) un 3NN (c) kaimini, kamér Ore ir INN attaluma

no abiem Yre un Tire atomiem.

Izmantojot NEB metodi tika aprékinatas migracijas energijas un trajektorijas itrija atomam, kuram ir
lielakais diametrs no visiem $aja pétijuma izskatitiem atomiem, ka idealaja, ta ari fcc-Fe rezgi ar defektiem.
Saja promocijas darba iegiti rezultati ir svarigs solis itrija oksida dalinu nogulsné$anas model&sana, kas ir
nepiecieSama ODS teraudu veidosanas mehanisma noskaidroSanai.

Aprekinu rezultati ir sistematizeti un nodoti miisu partneriem IAM-AWP (KIT), Karlsrtg, lai izveidotu
datu bazi par mijiedarbibu starp dzelzs rezga defektiem, kas lautu izmantot $os rezultatus ka pamatu ODS
téraudu veidoSanas turpmakai ab initio ka arf turpmakai kinétiskajai Monte-Karlo modelésanai



