Моделирование взаимной диффузии в сплавах урана и молибдена.
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Поведение материалов при радиационном облучении во многом определяется механизмами диффузии. Поэтому эти процессы активно изучаются для перспективных атомных топлив, в частности для сплавов урана и молибдена. В экспериментах с γ-ураном была обнаружена высокая скорость диффузии [1,2,4]. Это объясняют возможным преобладанием междоузельного механизма диффузии [3].
Представленная работа направлена на изучение механизмов самодиффузии в γ-уране и взаимной диффузии в  сплавах урана и молибдена. Основной задачей данной работы является построение двухкомпонентной модели  взаимной диффузии, основанной на молекулярно-динамических расчетах и приближениях. На основе данной модели в дальнейшем планируется осуществить моделирование диффузии в сплаве при наличии радиационного облучения.
В ходе работы были определены энергии образования дефектов в сплавах урана и молибдена, рассчитана энергия миграции атомов при различных механизмах диффузии, оценен вклад механизмов диффузии в коэффициенты диффузии. Также были рассчитаны коэффициенты самодиффузии атомов урана и молибдена при равновесной концентрации дефектов во всем диапазоне концентраций сплава.
***
Из результатов проведенных расчетов можно сделать вывод о преобладании равновесной концентрации междоузлий. Было обнаружено, что атомы урана обладают большей подвижностью, чем атомы молибдена. При больших концентрациях урана в сплавах коэффициент взаимной диффузии компонент близок к коэффициенту самодиффузии урана. 

Проведенные расчеты и оценки позволяют судить о механизме диффузии в сплавах с большой концентрацией урана, оценить возможность определения механизма диффузии в ходе эксперимента.
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