B ASTURIAS
-\ é CAMPUS DE EXCELENCIA
Iy UNIVERSIDAD DE OVIEDO | . INTERNACIONAL

7]
5 | AD FUTURUM |

WRSHE, DEPARTAMENTO DE FISICA

Ciencia de materiales computacional —

Modelizacion en condiciones extremas
R. Iglesias
M. A. Cerdeira

S. L. Palacios
Colaboraciones

HT-MAT (PSI): W. Hoffelner, A. Froideval, M.
Pouchon, J.-C. Chen, A. C. Uldry -
DENIM (UPM): J. M. Perlado, E. Del Rio, A. Rivera, J.
Alvarez, S. Cuesta-Lopez, A. Fraile, S. Courtin f

IMDEA: J. Llorca, J. Molina
LANL: E. Martinez, A. Caro, M. Caro
LLNL: M. Victoria, J. Marian

Georgia-Tech Europe: M. Cherkaoui, L. Capolungo f
ARMINES: E. Busso; CTU: T. Polcar, T. Kubart ®
UNICA: F. Delogu; UTartu: A. Aabloo ¥

UUppsala: M. Klintenberg

R.Iglesias, Departamento de Fisica, Universidad de Oviedo, 29/04/2011



B ASTURIAS
£\ UNIVERSIDAD DE OVIEDO & U e

M DEPARTAMENTO DE FISICA oo
/E
Tiempo [s] (J* Continuo
10° simulacion -y
103
. —>
10-6 _ _
Dinamica
Molecular
109 “ - -,
Validacion
e |01 experimental
1.3 nm T
1015 I
10-10 109 10-6 103 100  Longitud [m]

R.Iglesias, Departamento de Fisica, Universidad de Oviedo, 29/04/2011



______ o

B ASTURIAS
UNIVERSIDAD DE OVIEDO é‘ﬁ ?I\IA'IMEPRUI\ISA%EOENX:LELENCIA
DEPARTAMENTO DE FISICA | AD FUTURUM |

Physical effects expected for NMMCs under irradiation
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Modelizacion multiescala

4 Estrategia MM = herramienta poderosa: )
e Prediccion de comportamiento a largo plazo de los materiales.

e Evitar sobrecostes experimentales, temas relacionados con escalas
temporales y espaciales.

(Establecer métodos / teorias no asequibles a partir de experimentosj

L_ineas de investigacion

KCaracterizacic’)n computacional de materiales con aplicaciones \
estructurales en condiciones extremas.
e Nuevos materiales con aplicaciones en las industrias energéticas de
fusion y fision nucleares.
e Modelizacion de la degradacion y la fiabilidad de los materiales
cristalinos sometidos a dafio por radiacion.
e Colaboracion con grupos de la UPM, el IMDEA, diversas
@iversidades europeas y el laboratorio nacional de Los Alamos (USAy
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Principales proyectos

Paul Scherrer Institut (PSl), Villigen-PSI, Suiza. General agreement of
scientific cooperation between Paul Scherrer Institute and Universidad de
Oviedo (PSI-Vertrag Nr 2327)

Proyecto europeo aprobado en la convocatoria FP7-NMP-2010-SMALL-4.
Nombre: Modelizacion multiescala y diseino de materiales a partir del
estudio del dafio por radiacion en las interfases de materiales cristalinos.
Acronimo de la propuesta: “RADINTERFACES”. Lideres del paquete de
trabajo niumero 3, “dano a escala atomistica”. En fase de negociacion con
la Comision Europea, previsto su comienzo a finales de Junio de 2011.

Proyecto del PN I+D 2008-11, convocatoria 2011. Nombre: Irradiacion,
Caracterizacion y Modelado de Nuevos Materiales para Fusion Inercial y
Magnética. Acronimo de la propuesta: “RADIAFUS-III_MM”. Proyecto
coordinado por el Instituto de Fusion Nuclear de la UPM, del que es
miembro el Dr. Iglesias. En fase de evaluacidn.
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