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Цели проекта 

Основной целью проекта было исследование фазовых переходов в нитриде урана, в 

частности, исследование фазового перехода кубического UN в ромбоэдрическую структуру. 

Для проведения исследования был использован метод атомистического моделирования. 

Результаты 

В работе был тщательно исследован фазовый переход из кубического в ромбоэдрический 

нитрид урана, вызванный повышением давления. Во время учетного периода были 

сформулированы окончательные критерии устойчивости нитрида: структура равновесна, 

если она имеет изотропный тензор напряжений, а так же обладает минимумом энергии 

Гиббса. Используя эти критерии, было получено давление фазового перехода (29 ГПа) при 

нулевой температуре, так же был найден обратный фазовый переход, который имеет место 

при давлениях порядка 93 ГПа. Найдена зависимость параметров ромбоэдрической 

структуры от давления. Так же при нулевой температуре была показана эквивалентность 

критериев равновесия, поэтому при помощи критерия изотропности тензора напряжений 

была найдена фазовая диаграмма этого перехода. Оказалось, что ромбоэдрическая структура 

существует в ограниченной области P, T - диаграммы, причем максимальная температура 

существования ромбоэдрической структуры не превышает 1200 K. 
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