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Breve descripcion del trabajo:

El dafio por irradiacion es uno de los mayores retos que se presentan en el desarrollo de la fusion nuclear.
Actualmente, se desconoce de qué manera cambia la estructura atomica de los materiales a someterse a una
irradiacion neutrdnica de alta energia. Una de las formas de resolver esta incognita es mediante el uso de técnicas
avanzadas para el calculo de estructuras electrénicas, como la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT).

La DFT se basa en la aplicacion de la mecéanica cuéntica a sistemas de muchas particulas, combinando la precisién
en los célculos con su facilidad de aplicacion para el estudio de sistemas complejos.

El material propuesto para la construccién de ITER, DEMO y, también, uno de los que serd mas estudiado en
IFMIF-DONES, los EUROFER97, es un acero formado, principalmente, por Fe, C y Cr, ademas de otros muchos
compuestos disueltos en menor cantidad.

En este Trabajo de Fin de Grado se estudiaran las propiedades electronicas y cristalinas (bandas, densidad de
estados, efecto del spin, geometria de la red) del Fe como material ideal (sin desorden ni solutos) para, a partir de
ahi, estudiar la influencia del C y el Cr en varias de sus propiedades. Ademas, se estudiara la estabilidad de defectos
puntuales de C ante la presencia de Cr y sin él, calculando energias de formacion para vacantes, defectos
intersticiales y sustitucionales. En funcion del interés del alumno o alumna se podran plantear cuestiones mas
avanzadas.

Obijetivos planteados:

e Familiarizarse con el trabajo en un entorno UNIX/LINUX: editores de texto, herramientas graficas de
visualizacion de datos, herramientas para la manipulacion de estructuras atomicas, etc.
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e Aprender a manejar de forma bésica métodos de simulacion de estructura electronica basados en la Teoria
del Funcional de la Densidad (DFT).

e Estudiar el efecto en las propiedades estructurales (longitud y angulos de enlaces entre atomos) y
electronicas (estructura de bandas, densidad de estados) de la inclusién de defectos (vacantes de 4tomos),
dopantes, o combinacion de distintos materiales.

Metodologia:

— Seleccion de materiales y defectos a estudiar. Estudio de sus propiedades a partir de bibliografia basica
facilitada por la tutora.

— Simulacion de ejemplos/tutoriales mediante el cddigo de simulacién elegido.

— Simulacion de material y defecto(s) elegidos mediante el cddigo de simulacién elegido.

— Opcional: Efecto del Cr con y sin efectos de spin.

— Anadlisis de las propiedades estructurales y electronicas del material y defecto(s) seleccionados.
Comparacion con el caso ideal. Comparacion con otros materiales y defectos (si el tiempo lo permite).

Conocimientos requeridos:

e Conocimiento del entorno LINUX/UNIX (nivel usuario).
e Conocimientos de Estado Sélido y Fisica Cuantica.
e Conocimientos de un lenguaje de programacion (Python, Fortran, C++, etc.) a nivel basico pueden ser Utiles.
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