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Благодаря своимуникальным свойствами разнообразнымприложениям в энергетическойпромышленности,
диоксид урана представляет большой технологическийинтерес. Спекание считается однимиз основных
процессов приизготовлении таблеток диоксида урана. Несмотря на то, что в данное время существует
много работ посвященных спеканию диоксида урана, зависимость данного процесса от взаимной
кристаллографической ориентации зерен остается изученной не до конца.
В нашей работе рассмотрено влияние различных углов взаимной кристаллографической ориентации
наночастиц на коэффициенты поверхностной и зернограничной диффузии урана. Исследование
проводилось с использованием потенциала Поташникова, Боярченкова [1]. Все расчеты проведены
в nve-ансамбле в диапазоне температур от 1700 К до 2500 К. Для устранения поверхностных дефектов
были использованы периодические граничные условия. Из зависимости коэффициентов диффузии
от температуры былиполучены энергии активации различныхмеханизмов диффузии. Была проверена
возможность обобщения результатов, полученных для зависимости уплотнения от временина двухчастичной
модели, на многочастичную систему. Также, была построена модель для оценки вклада различных
кристаллографических ориентаций в общий коэффициент зернограничной диффузии. Все расчеты
проведены с использованием пакета LAMMPS [2].
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