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ANEeKTPOXUMMU4ecKkoe BoOCCTaHOBNEeHUA metannuyeckoro U
n3 kpuctanna UO:

Cathode: Anode:
Actinide oxide is Oxygen or carbon
reduced to metal. oxide gas is evolved.
Spent . ' .  VlccnepoBanacb 4acTb KaTO4HOIO
oxide fuel ' npolecca, NpoTeKaKLLero B
norpaHunyHom cnoe «UJQO, — pacnnas»;
O @)
o °$d0 e PaccmaTpuBanuceb obeaHeHHble
' 0 KMcnopoaom
= oJflo (rMnocTexeoMeTpuyeckue) doasbl
UO,, nNpuM OTHOCUTENBbHO HU3KOM
CO,/CO/ 0, TemMrnepartype,
FPs (Cs,Sr, etc.) Molten salt
S </« [IpoBepsanacb rmnoTtesa 0
Puc.7 Cxemamu4Hoe rnpedcmasreHue [BYyXCTa ANAHOM npoTeKkaHuu
ripoyecca arieKmpoxumu4eckoeo
BOCCMAaHOBTEHUS. * npoLecca BOCCTAaHOBNEHMS.

*Y.Sakamura, M.Kurata, T.Inoue J. Electrochem. Soc. N. 153, P D37(2006) ; o




ML — meTon

m Metoo knaccumyeckon wMonekyndpHon aguHamukn (ML) -
BpeMeHHasa 9BOMOUMA  CUCTEMblI  B3aMMOAOEWUCTBYHOLLMX
aTOMOB ornpefensercs NHTErpupoBaHNEM YpaBHEHUU
OBWKEHUA YacTu;

m Bo3MOXHOCTb MoOennpoBaHMA MaclTabHbIX CUCTEM (COTHMW
TbICAY YacTul);

m OTHOCuTENbHO OOnbLUME BpeMeHa aBontounm cuctem (~ 10
HC);

m 3aKOH B3aMMOOENCTBUA MexXay YacTyuamu 3adaeTco
MONy3aMnNUpPUYECKMMM NOTEHLMANamMMm.




ML — metoa. Beibop nonyamnupuyeckoro noteHymana

m Charge-optimized many-body (COMB) - noTeHuman:

FCOVE _ ppond 4 gV pead y poter y pelf

T.-R. Shan, B. D. Devine, T. W. Kemper, S. B. Sinnott, and S. R. Phillpot, Phys. Rev. B 81, 125328 (2010);
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.81.125328




m Charge-optimized many-body (COMB) - noTeHuman:

EOP = P B A B B

BO, =exp

Per

+ exp

Br

m ABnsgetca pyHKumen nopagka ceasm (bond order):

+ exp

ML — metoa. Beibop nonyamnupuyeckoro noteHymana




ML — metoa. Beibop nonysMmnupuyeckoro noteHumana

m Charge-optimized many-body (COMB) - noTeHuman:

FCOVE _ prond y gV pead y poter y pelf
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ML — metoa. Beibop nonysMmnupuyeckoro noteHumana

m Charge-optimized many-body (COMB) - noTeHuman:
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ML — metoa. Beibop nonysMmnupuyeckoro noteHumana

m Charge-optimized many-body (COMB) - noTeHuman:

EO =g W R T Y




ML — metoa. Beibop nonyamnupuyeckoro noteHymana

m Charge-optimized many-body (COMB) - noTeHuman:

FCOVE _ ppond y el peod y proter el

m OnpenensieTcs aHeprnen MoHM3aUMmn atoma:

N
1
Eself _ Z;{f% "'EJ-;%Z
i=l1

S. Phillpot, et al. Comput. Mater. Sci. (2018) N. 148, P 231-241; https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.02.041




Co3naHue monenu.

MeTon.

M -

NKU, ee

A4

m PopmmpoBaHme aneMeHTapHoOn a4e

TPaHCIALUUA
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a=5471A




ML — meTtoa. Co3naHue moaenu.

Ycnosusi M-mooenuposaHus.

m Cucrema copgeprkana 12’000 — 5’000 aTomMOB;
m Cuctema Haxoaunack B NPT aHcambne;

m /icnonb3oBanucb nepmognveckme rpaHnYHble
YCIOBUS;

m [ = 923K,
m Bpema mogenuposaHusa: 10 + 18 Hc.
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OdonyuwieHne mogenu

NoHbl O% nsbiManuck U3 coeanHeHus
NPOWN3BONBbHO;

Ha mecTte nsbatoro kmcrnopoaa
oCTaBaJiMCb He B3aMOAENCTBYIOLLNE CO
cpenon BakaHCUU;

ATO Aasrno BO3MOXHOCTb
ucnonb3oBaTb OAMH NOoTeHUnan
(c ogHMM Habopom napameTpoB)

ANsi BCEX CUCTEM. 12




OcHOBHble pe3ynbTaThil;
PaounanbHaa pyHKUMA pacnpeneneHus

10

» J1na BCEX CUCTEM COXPaHAETCH
3 | KpucTannuyeckas CTpYyKTypa;

* [lukn cmewarTca BMApaBo —
yBenmumBaeTcs pacctoaHue U-
O — CTPYKTYpa paspbIXnsaeTcs;

a(Ny.o

N = HanbonbLuee CMeLLeHne
XapakTepHO AOns coeauHeHUsd
UsOs4

0 . .
0.2

r (nm)
Puc.2 ®yHkuus paduarnbHoz20 pacripederneHus 0rs
coomHoweHust No/N: 2, 1.75, 0.75, 0.25 13




OCHOBHbIe pe3yanaTb|: 2.:00 1'.75 1'.50 1.?5 'I.F)O 0'.75 0'.50 O'.25-1
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Puc.3. 1 — 3asucumocmp camooughgby3suu Kucropooa log,,(D)
om koHUeHmpauuu O e coeduHeHuu UQ,.,, 2 — 3agucumMocme
yoesibHOU 8HymMpeHHeU aHepauu E, om konu4yecmea

Kucriopoda 8 coeduHeHuu UQO,,. 14




OCHOBHbIE pe3ynbkTaThil:
Moaynu ynpyrocTtu

3akoH Nyka B o6Lem Buae yCcTaHaBNMBAET CBA3b MEXAY BO3HUKAOLLMMW, BCNeACTBME
NPUNOXeHHon aedopmaLmn, HanpPsKEHNAMM:

O = Czjkfgkf

[Oe Oij - KOMNOHEHTa TeH30pa HaMNPSKEHUN

N v,
1 2 1 “'h

Oab= _[m"'a‘}b v EZ(%Fw +750F23) —I_EZ(FlﬂFlb + 15, Fp) +
n=1

=1

=1

1 e 1 M
—I_EZ(FIHFHJ + 1,80 + F%ang)Jrzz(FiaFw + 1,85 +15.85,) +
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OcCHOBHbIe pe3ynbTaThl;
Moaynu ynpyroctu
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Puc.4. 3asucumocmb cmamudeckux modyrneu yrnpyaocmu C,,, C,,, C,, (8 [Tla) om codepxxaHusi Kucriopoda 8
coeduHeHuu UO,,. Ha ecmaske npedcmaerneHo rnosedeHue kpumepusi yecmoudusocmu C,,—C,, 8 3agugymMocmu om

AAANANIAILITIE 171 IAFANAASA




BbiBOAbI

m bBbina cosgana mogenb, oTpaxatolas NnoBegeHne rmnocTexeoMmeTpmyeckmx das
UO,_, B yCnoBusIx anekTporMTM4eCcKoro BOCCTaHOBNEHNS;

m [1na uccnegyembix dpas nosyveHbl 3Ha4eHUs KoaddpumumeHToB camoanpdysnm
Kncrnopogaa;

m PaccuntaHbl mogynu ynpyroctn C11 Ci2 Cas, X @aHanM3a nokasars, 4Yto B npouecce
BbIXOO4a KuCropoda M3 CUCTEMbI, MPOUCXOOAUT paspbixneHne a3, ogHako,
Kpuctannmyeckas CTpyKTypa H1M B OOQHOM U3 CiydaeB He HapyLlaeTcs;

m [lpoaHann3npoBaB npeacTaBrieHHble 3aBUCUMOCTM, Hamu ObiNO BbIABUMHYTO
npegnonoxexHme o ¢OpMMpoBaHUKM, B mnpouecce BoccTaHoBnenna uns UO,,
nepexogHon gasbl U;0,
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Cnacubo 3a BHumMmaHue!




	МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ ИЗУЧЕНИЕ СТРУКТУРЫ И ФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВ НЕСТЕХЕОМЕТРИЧЕСКИХ ФАЗ UO2-X�
	Электрохимическое восстановления металлического U из кристалла UO2 
	МД – метод
	МД – метод. Выбор полуэмпирического потенциала
	МД – метод. Выбор полуэмпирического потенциала
	МД – метод. Выбор полуэмпирического потенциала
	МД – метод. Выбор полуэмпирического потенциала
	МД – метод. Выбор полуэмпирического потенциала
	МД – метод. Выбор полуэмпирического потенциала
	МД – метод. Создание модели.  
	МД – метод. Создание модели.  
	Допущение модели
	Основные результаты:�Радиальная функция распределения
	Основные результаты:�Самодиффузия атомов O
	Основные результаты:�Модули упругости
	Основные результаты:�Модули упругости
	Выводы
	Спасибо за внимание!

