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При высоких уровнях выгорания ядерного топлива на внешней зоне таблетки образуется структура глубокого выгорания с равноосными и столбчатыми нано-размерными зернами. Может снижаться теплопроводность среды, меняются механизмы переноса радиогенных газов. В качестве топлива предложены нанокристаллические оксиды (UO2, ThO2), имитирующие структуру глубокого выгорания [1], с высокой пластичностью, и повышенной стойкостью к радиационным повреждениям. Актуально изучение поведения нанокристаллических зерен при высоких температурах, доходящих до температуры плавления. Известен эффект понижения температуры плавления нанокристаллов по сравнению с макрокристаллами того же состава. Для UO2, PuO2 и ThO2 снижение может составлять 300(400 К [2]. Механизмы плавления наноразмерных зёрен оксидного ядерного топлива изучены недостаточно.
В работе проведено моделирование плавления нанокристаллов UO2 методом молекулярной динамики. Модельными системами были кристаллы октаэдрической формы с усечением вершин. Количество частиц N варьировалось от 7956 до 216102, времена эволюции достигали 200 нс. В отличие от предыдущих работ, взаимодействие ионов моделировали эмпирическими парными потенциалами Yakub-09 [3], обеспечившими лучшее совпадение расчёта температуры плавления с экспериментом.
При всех размерах, плавление начиналось с образования поверхностного расплава на отдельных гранях. После расплавления смежных граней, расплав мог распространяться в объём. С понижением температуры плавление становилось термически активируемым процессом: средние времена расплавления кристаллита подчинялись закону <t> ~ exp(E/kTm), с энергиями активации E от 70 эВ (7956 частиц) до 200 эВ (57975 частиц). Зарегистрированы осцилляции состояния граней между кристаллической и квази-жидкой фазами без расплавления объёма кристалла.

[image: image1.emf]T

m

= 3215 



4870



N

1/3

2900

2950

3000

3050

3100

3150

0.015 0.025 0.035 0.045 0.055

T

m

, K

N



1/3

Плавление в пределах 1 нс

Плавление в пределах 300 нс


Рисунок 1. Зависимость температуры плавления модельных кристаллитов от размера.
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