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Abstract 

 

Nuclear waste glasses are used to contain and dispose of the waste generated in nuclear power 

plants and other similar facilities. Most of the radioactive waste emits large amounts of 

radiation and has long half-life. The management of high-level waste is carried out using a 

process called vitrification. Borosilicate glasses are used for vitrification as the base glass due 

to their high-temperature resistance and chemical stability. One more prominent advantage of 

borosilicate glasses is that they maintain their formability across large compositions. While 

various experiments and simulation studies have been conducted to predict damage due to 

irradiation in a particular class of borosilicate glasses used in nuclear waste immobilization, 

the effect of irradiation on the structural and mechanical properties of different variants of 

borosilicate glasses is poorly understood. Thus, it is essential to understand the effect of glass 

compositions and irradiation on the structure and properties of a series of such glasses.  

The central aim of this thesis is to estimate the severity of irradiation and its effect on the 

mechanical and structural properties of borosilicate glasses of varying compositions. The 

mechanical properties investigated in the thesis are the density, fracture toughness, brittleness 

index, and fracture energy. Also, the study aims to develop composition-independent potential 

parameters for studying the sodium boroaluminosilicate (NABS) glasses.  

Molecular modeling played a central role in the discovery of new materials and in studying the 

properties of these glasses at atomic scales. To achieve this, molecular dynamics MD-based 

studies were conducted to calculate the aforementioned structural and mechanical properties 

of borosilicate glass variants. To fully harness the power of modern parallel computers, a 

Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) was used, which is a 

scalable molecular dynamics code including long-range Coulomb interactions. BKS potential 

parameters have been specifically calibrated in-house to simulate the effect of radiation on 

glasses and their mechanical and structural properties. We simulated glasses using the melt-

quench method and run fracture simulation on both irradiated and pristine glass structures.  

The results of the simulations revealed a composition-dependent transition in the volumetric 

response of borosilicate glasses under irradiation. It was observed that the borate-rich 

compositions tend to swell, whereas the silica-rich glasses tend to densify. Also, the structural 

and mechanical properties of irradiated and pristine glasses were compared, and the simulated 

results were validated against published experimental results and simulations from the existing 

literature. The effect of cooling rate and irradiation on the structure and glass-forming ability 
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of glasses was also studied. The analysis showed that glass transition in forbidden and 

allowable regimes depends on the method of glass formation. As mentioned before, fracture 

simulation on pristine and irradiated glasses showed that the irradiation could be a factor in the 

increase of ductility in irradiated glasses relative to their pristine counterpart. For the 

development of NABS potential parameters, we examined the mechanical properties, such as 

the density and elastic modulus. The developed potential parameters were also validated 

against both experiments as well as previously simulated results.  
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सार 
 
 
परमाण ुअपिशष्ट कांच का उपयोग परमाण ुऊजार् संयंत्रों और अन्य समान प्रकार के सुिवधाओ ंमें उत्पन्न होन े

वाल ेअपिशष्ट को संग्रिहत और िनपटान करन ेके िलए िकया जाता ह।ै अिधकांश िवकणीर्य अपिशष्ट बहुत 

अिधक िविकरण उत्पन्न करत ेहैं और उनकी अधार्य ु लंबी होती ह।ै उच्च स्तरीय अपिशष्ट का प्रबंधन एक प्रिक्रया 

िजस े िवट्रीिफकेशन कहा जता ह ै के द्वारा िकया जाता ह।ै बोरोिसिलकेट कांच उच्च तापमान प्रितरोध और 

रासायिनक िस्थरता के कारण िवट्रीिफकेशन के िलए मूल कांच के रूप में उपयोग िकया जाता ह।ै बोरोिसिलकेट 

कांच का एक और प्रमुख लाभ यह ह ैिक व ेअपनी बनावटीयता को बड़े पैमान ेपर बरकरार रखत ेहैं। हालांिक, 

परमाण ुअपिशष्ट संबंधीकृत एक िवशेष प्रकार के बोरोिसिलकेट कांच के नुकसान की पूवार्नुमान और यांित्रकीय 

गुणों पर िवपरीत प्रभाव को प्रभािवत करन ेके िलए िविभन्न प्रयोग और िसमुलशेन अध्ययन िकए गए हैं, लेिकन 

अपिशष्ट के िविभन्न प्रकार के बोरोिसिलकेट कांच की संरचनात्मक और यांित्रक गुणों पर परमाण ुिविकरण के 

प्रभाव को समझना मुिश्कल ह।ै इसिलए, ऐस ेकई कांचों की संरचना और गुणों पर काँच के संयोजन और परमाण ु

िविकरण के प्रभाव को समझना महत्वपूणर् ह।ै 

इस थीिसस का मुख्य लक्ष्य िविभन्न कंपोिजशनस के बोरोिसिलकेट शीशों की संरचना और यांित्रक गुणों पर 

िविकरण प्रभाव का आकलन करना ह।ै थीिसस में जांच ेगए यांित्रक गुण हैं: घनत्व, टूटन ेकी कठोरता, भंजनता 

सूचकांक और टूटन ेकी ऊजार्। साथ ही, अध्ययन का उदे्दश्य सोिडयम बोरोआल्यूिमनो िसिलकेट (NABS) शीशों 

की अध्ययन के िलए बनावट (कंपोिजशन)-स्वतंत्र पोटेंिशयल पैरामीटसर् िवकिसत करना ह।ै 

आणिवक मॉडिलंग न ेनए सामग्री की खोज में और इन शीशों के गुणों का परमाण ुस्तर पर अध्ययन करन ेमें 

महत्वपूणर् भूिमका िनभाई। इस ेप्राप्त करन ेके िलए, मोलेक्युलर डायनािमक्स (MD) पर आधािरत अध्ययनों को 

संचािलत िकया गया, िजसस ेबोरोिसिलकेट शीशों की उपरोक्त संरचनात्मक और यांित्रक गुणों का गणनन िकया 

गया। आधुिनक पैरलल कंप्यूटरों की शिक्त का पूरी तरह से उपयोग करन े के िलए, लाजर्-से्कल 

अटॉिमक/मोलेक्युलर मैिसव्ली पैरलल िसम्युलेटर (LAMMPS) का उपयोग िकया गया, जो दीघर्-सीमा कूलम्ब 

अंतरािक्रयाओ ंको शािमल करन ेवाला एक मॉलेक्युलर डायनािमक्स कोड ह।ै BKS पैरामीटसर् िवशेष रूप से 

शीशों पर िविकरण के प्रभाव की िसमुलेशन करन ेऔर उनके यांित्रक और संरचनात्मक गुणों की िसमुलेशन करन े

के िलए आंतरगृहीत रूप से िनयिमत िकए गए हैं। हमन ेमेल्ट-क्वेंच िविध का उपयोग करके शीशों की िसमुलेशन 

की और िविकरण स ेप्रभािवत और प्राकृितक शीशा संरचनाओ ंपर टूटन ेकी िसमुलेशन चलाई। 
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आंकलनों के पिरणामस्वरूप, िविकरण के तहत बोरोिसिलकेट ग्लास की वॉल्यूमेिट्रक प्रितिक्रया में बनावट 

(कॉम्पिज़शन )-िनभर्र संक्रमण प्रकट हुआ। यह पाया गया िक बोरटे-समृद्ध संयोजन स्वेल(बढ़ जाना) करता ह,ै 

जबिक िसिलका-समृद्ध शीश ेसघन (डेन्सीफ़ायी) होत ेहैं। साथ ही, प्राकृितक शीशों की संरचनात्मक और यांित्रक 

गुणों की तुलना की गई, और प्रकािशत प्रयोगात्मक पिरणामों और मौजूदा सािहत्य स ेिसमुलेशन के िखलाफ 

तािकर् क पिरणामों की मान्यता प्राप्त की गई। शीशों की संरचना और काँच बनान ेकी क्षमता पर ठंडाई दर(कूिलंग 

रटे) और िकरणों के प्रभाव(इरडेीएशन) का अध्ययन भी िकया गया। िवश्लेषण न े िदखाया िक फ़ॉिबर् डेन और 

अलावेबल रज़ेीम्ज़ में कांच का संक्रमण काँच गठन की पद्धित पर िनभर्र करता ह।ै पहल ेही बताया गया था िक 

प्राकृितक और िकरणों स ेप्रभािवत शीशों पर टूटन ेकी िसमुलेशन न े िदखाया िक िकरण प्राकृितक-संबंिधत 

िकरणांतर में शीशों में डकिटलीटी में वृिद्ध का कारक हो सकती ह।ै NABS पोटेंिशयल पैरामीटसर् के िवकास के 

िलए, हमन ेघनत्व और प्रितस्थापनीय कोशल(इलािस्टक मोडुलस) जैस ेयांित्रक गुणों की जांच की। पोटेंिशयल 

पैरामीटसर् को पूवर्वत िसमुलेशन परीक्षण के साथ-साथ प्रयोगों के साथ भी मान्यता प्राप्त की गई। 
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