Techno
Fusion

Centro Nacional de Tecnologias
para la Fusion

Informe Cientifico — Técnico

Julio 2009






Autores y Contribuciones

Este documento no podria haberse preparado sin la contribucién entusiasta de
un grupo numeroso de investigadores de hasta siete Universidades y Centros de
investigacion diferentes a quienes estamos enormemente agradecidos por su ayuda y
soporte durante estos dos ultimos afios:

Centro de Investigaciones Energéticas, Medioambientales y Tecnoldgicas de Madrid
(CIEMAT): J. M. Arroyo, F. Carbajo, N. Casal, P. Fernandez, J. Ferreira, A. Garcia, |I.
Garcia-Cortés, M. Gonzalez, M. Hernandez, M. T. Hernandez, A. Ibarra, D. Jiménez,
A. Morofio, F. Mota, C. Ortiz, V. M. Queral, L. Rios, R. Roman, F. Tabarés, V.
Tribaldos, J. P. de Vicente, R. Vila. Universidad Politécnica de Madrid (UPM): A.
Abanades, R. Aracil, C. Arévalo, O. Cabellos, D. Diaz, S. Domingo, M. Ferré, L.
Gamez, R. Gonzalez, N. Garcia, Y. Herreras, A. Lafuente, P. Martel, E. Martinez, J. M.
Martinez-Val, E. Minguez, J. Y. Pastor, M. Perlado, E. Rio, J. Sanz, F. Sordo, M.
Velarde, M. Victoria. Universidad Nacional de Educacion a Distancia (UNED): M.
Garcia, D. Lépez, A. Mayoral, F. Ogando, J. Sanz, P. Sauvan. Universidad Carlos Il
de Madrid (UC3M): D. Blanco, L. Moreno, M. A. Monge, R. Pareja. Consejo Superior
de Investigaciones Cientificas (CSIC): P. Gonzalez, J. de No. Universidad Autonoma
de Madrid (UAM): A. Climent, A. Mufoz. Universidad de Alicante (UA): M. J. Caturla

Coordinacion General: A. Ibarra (CIEMAT), M. Perlado (UPM)

Coordinacion Grupo de Produccion y Procesado de Materiales: R. Pareja (UC3M)
Coordinacién Grupo de Irradiacion de Materiales: R. Vila (CIEMAT)

Coordinacién Grupo de Interaccion Plasma-Pared: F. Tabarés (CIEMAT)
Coordinacion Grupo de Tecnologia de Metales Liquidos: A. Abanades (UPM)
Coordinacién Grupo de Técnicas de Caracterizacion: M. Gonzalez (CIEMAT)
Coordinacién Grupo de Tecnologias de Manipulacion Remota: R. Aracil (UPM)
Coordinacion Grupo de Simulacion Computacional: J. Sanz (UNED, UPM)
Gestion de proyecto y Edicion: D. Jiménez, R. Roman, |. Garcia-Cortés (CIEMAT)






Resumen Ejecutivo

El desarrollo de la fusibn como una fuente de energia se esta convirtiendo en
una necesidad vital debido al continuo aumento del consumo energético mundial. La
fusibn es una de las pocas opciones energéticas inagotables, respetuosas con el
medio ambiente y capaces de cubrir la demanda previsible de energia.

El desarrollo de la fusiébn es uno de los grandes retos tecnoldgicos de la
humanidad. Para la Unién Europea (UE) este campo es uno de sus principales
programas de investigacion, como demuestra el que en junio de 2005 acordara junto a
EE.UU., Rusia, China, Corea del Sur, Japo6n y la India, la construccion del proyecto
ITER (International Thermonuclear Experimental Reactor). ITER, que significa camino
en latin, es un reactor experimental cuyo proposito sera demostrar la viabilidad
cientifica de la fusion.

Con el disefio de ITER ya finalizado, en los préximos 20-30 afios se producira un
gran aumento, no tanto en la investigacion basica en fisica de plasmas como en
el desarrollo tecnoldogico de los componentes de los futuros reactores
comerciales de fusion. La seleccion, desarrollo y ensayo de los materiales y
elementos de los diversos sistemas del reactor son el desafio mas importante de la
investigacion en fusion, junto al disefio de los sistemas de extraccion de energia y
reproduccioén de tritio.

Espana tiene una oportunidad unica de estar a la cabeza de la participacion
europea en este novedoso campo tecnoldégico y para ello requiere nuevas
instalaciones en las que poder simular las condiciones extremas a las que se veran
sometidos los materiales y/o componentes en el interior de un reactor de fusién.

El proyecto que se describe en este informe pretende la construccion, en la
Comunidad de Madrid, de una Instalacion Cientifico-Técnica Singular (Centro
Nacional de Tecnologias para la Fusion — TechnoFusiéon) en la que se
concentren infraestructuras apropiadas para el desarrollo de las tecnologias
necesarias para los futuros reactores comerciales de fusién y garantizar una
destacada participacion espafnola tanto de grupos de investigacion como de
empresas.

TechnoFusién no supondra un salto en el vacio. La comunidad cientifica
espafiola ya cuenta con la masa critica de expertos en la ciencia y las tecnologias
necesarias para el desarrollo de este ambicioso proyecto, como sobradamente
demuestra la experiencia de décadas que Espafia posee en el campo de la fusion.
TechnoFusién persigue precisamente aprovechar las capacidades existentes en
grupos de investigacion de universidades, OPIs y empresas y enfocarlos en las areas
que se consideran prioritarias como la creacion, ensayo y analisis de los materiales
que se precisan para el desarrollo de un reactor comercial de fusién termonuclear, o
su compleja manipulacién remota.

Las condiciones que deberan soportar los componentes del reactor y las
propiedades que de ellos se esperan los situan en un terreno desconocido que



precisamente TechnoFusion pretende explorar. Por ello se propone la construccion de
aquellas instalaciones necesarias para la fabricacion, prueba y analisis de los
materiales mas criticos, asi como para impulsar el desarrollo de simulaciones
numéricas para el estudio del comportamiento de dichos materiales bajo condiciones
tan exigentes.

Mas concretamente los esfuerzos en TechnoFusion se concentraran en la
creacion de infraestructuras para abordar las siguientes areas de investigacion: 1)
produccién y procesado de materiales, 2) irradiacion de materiales, 3) interaccion
plasma-pared (cargas térmicas sobre materiales y mecanismos atomicos de dafo), 4)
tecnologia de metales liquidos, 5) técnicas de caracterizacion, 6) tecnologias de
manipulacion remota y 7) simulacion computacional. Para ello se propone la
construccion de un gran Centro cientifico-técnico de investigacion, TechnoFusion,
constituido como una unica instalacion singular con capacidades para desarrollar estas
siete grandes areas de investigacion que a continuacién se describen:

1) Produccion y Procesado de Materiales. Los materiales con los que se
fabricaran los futuros reactores de fusion ain no se han decidido, en parte debido a
que todavia no se han reproducido las condiciones extremas que tendran que
soportar. Por lo tanto, es de la mayor importancia contar con instalaciones que
permitan la fabricacion de nuevos materiales a escala semiindustrial y a nivel de
prototipo. Entre los de mayor prioridad identificados se encuentran los materiales
metalicos tales como los aceros de baja activacién reforzados del tipo ODS (Oxide
Dispersion Strengthened steels) y las aleaciones de tungsteno. Para su fabricacion se
dispondra de equipos que actualmente son escasos 0 no existen en Espafa como por
ejemplo un Horno de Induccién a Vacio (VIM), un Horno de Prensado Isostatico en
Caliente (HIP), un Horno de Sinterizacion Asistida por Corriente de Plasma Pulsada
(SPS) o un Sistema de Proyeccion por Plasma en Vacio (VPS).

2) Irradiacion de Materiales. Reproducir exactamente las condiciones del interior
de un reactor s6lo sera posible en un verdadero reactor. Aun asi es factible simular los
efectos que los neutrones y la radiacion gamma produciran sobre los materiales
irradiando éstos con iones y electrones. La simulacién de la radiacion neutrénica se
realizara mediante el uso simultaneo de tres aceleradores de iones: un acelerador de
iones ligeros tipo tdndem de 6 MV para la irradiacion con He, un acelerador de iones
ligeros tipo tdndem de 5-6 MV para la irradiacion con H (6 D) y un acelerador de iones
pesados de tipo ciclotrén de k = 110 para la implantacion de iones pesados (Fe, W, Si,
C) o de protones de alta energia. Adicionalmente, se contara con un iman de alto
campo (5-10 T) para el estudio del efecto simultaneo de la irradiacién y el campo
magnético sobre los materiales. La simulacién del efecto de la radiaciéon ionizante,
gamma, se realizara mediante un acelerador de electrones de energia fija de tipo
Rhodotron de 10 MeV, cuyo uso sera compartido con otras areas de la Instalacion.

3) Interaccion Plasma-Pared. En un futuro reactor de fusion, ademas de la
radiacion, algunos materiales estaran expuestos a enormes cargas térmicas por su
interaccion con el plasma. Debido a ello, sera imprescindible no solo reproducir las
condiciones estacionarias de alta densidad, baja temperatura y alta potencia sino
también probar los materiales ante eventos transitorios violentos (conocidos como
ELM’s en la literatura de fisica de plasmas). Se prevé contar con dos dispositivos de
generacion de plasma: una maquina lineal de plasma, encargada de reproducir las
condiciones estacionarias, y un acelerador lineal de plasma cuasiestacionario QSPA




(Cuasi-Stationary Plasma Accelerator) que simulara los transitorios. Ambos seran
capaces de generar plasmas de H, D, He y Ar.

4) Tecnologia de Metales Liquidos. La utilizacion de metales liquidos como el
litio en distintos componentes de ITER e IFMIF', y a mas largo plazo, en los futuros
reactores de fusién, hace que las tecnologias asociadas tengan un interés creciente.
Su uso como refrigerante, productor de tritio, reproductor neutrénico o como
moderador en condiciones extremas no esta suficientemente estudiado. Esta area de
experimentacion contara con varios circuitos de litio liquido acoplados al acelerador de
electrones con los objetivos principales de estudiar la superficie libre de metales
liguidos con deposicion interna de calor y la compatibilidad de los materiales
estructurales con el metal liquido en presencia de radiacion. Ademas se podra
investigar la influencia de la presencia de campos magnéticos en dichos fenémenos y
desarrollar las tecnologias asociadas a los métodos de purificacion del metal liquido,
técnicas de enriquecimiento del litio, sistemas de extraccion de tritio y aspectos de
seguridad del metal liquido.

5) Técnicas de Caracterizacion. Se propone para el Centro un conjunto amplio
de técnicas para la caracterizacion exhaustiva de materiales comerciales o
desarrollados en la propia instalacién antes, durante y después de su exposicion a la
radiacion o a las cargas térmicas. Se contara para ello con una gran variedad de
métodos de caracterizacibn mecanica (maquinas electromecanicas, minimaquinas de
ensayos mecanicos, maquinas de fluencia térmica, técnicas de nanoindentacion, etc.),
composicional (Espectrometria de Masas de lones Secundarios (SIMS) y Sonda
Atémica Topografica (APT)), estructural y microestructural (Microscopia Electronica de
Alta Resolucion (HRTEM) y Difraccion de Rayos X (DRX)) o de procesado de
materiales (Sistemas de Haces de lones Focalizados acoplado a un Microscopio
Electrénico de Barrido (FIB/SEM)). Se dispondra también de diversos sistemas para la
caracterizacion de las propiedades fisicas (eléctricas, dieléctricas, Opticas, etc.).
TechnoFusién aspira a convertirse en el laboratorio nacional de referencia en la
caracterizacibn de materiales, ya que algunas de las técnicas anteriormente
mencionadas, como el SIMS o la APT, no se encuentran facilmente disponibles en
Espana.

6) Tecnologias de Manipulacion Remota. Las condiciones en el interior de un
reactor de fusidon seran incompatibles con la reparacién o sustitucion de sus
componentes manualmente, siendo imprescindible su manejo por manipulacion
remota. Asi, es de la maxima importancia no solo el desarrollo de nuevas técnicas
roboticas, compatibles con estas condiciones hostiles, sino también la acreditacion de
las existentes para su uso en instalaciones como ITER o IFMIF. El tamafio de los
componentes que se van a usar y las dificultades de su disposicion en el espacio del
que se dispone provoca la necesidad de desarrollos hasta ahora no considerados en
las técnicas de manipulacién. Se contara con una instalacién, acoplada al acelerador
de electrones, donde los prototipos experimentaran condiciones de trabajo con
radiacibn gamma similares a las esperadas durante las tareas de mantenimiento de un
reactor. Por otra parte, algunos de los prototipos considerados para la demostracion
de la manipulacion remota son: los Port Plugs (PP) de diagnéstico y los Test Blanket
Modules (TBM) de ITER, o los moédulos de irradiacion de IFMIF.

" IFMIF es una fuente de neutrones de alta intensidad y espectro equivalente al de un reactor de fusion. En el disefio
final consta de dos aceleradores de deuterones que inciden sobre un blanco de Li liqguido donde por reacciones
nucleares de stripping se genera un espectro neutrénico de caracteristicas similares a las del reactor)



7) Simulaciéon Computacional. Estos estudios teéricos son imprescindibles para
llegar alli donde las condiciones experimentales no alcanzan y para acelerar el ciclo de
desarrollo de los nuevos sistemas completos de una futura planta comercial de fusion.
TechnoFusiéon se propone impulsar un ambicioso plan de simulacién computacional
aunando la experiencia existente en el ambito de la fusion con los recursos de la Red
Nacional de Supercomputacion. Sus objetivos abarcan desde la integracidon de un
entorno de simulacion global de un reactor comercial de fusion, la interpretacion de
resultados, pasando por la validacién de herramientas numéricas, o el desarrollo de
nuevas herramientas. Un objetivo también imprescindible es la creaciéon de sistemas
de adquisicion de datos y visualizacion de resultados asociados.

Partiendo de la contrastada experiencia existente en grupos de investigacion de
Universidades, Organismos Publicos de Investigacion y departamentos de
investigacion de empresas, TechnoFusion propone la construccion de una gran
infraestructura cientifica que persigue contribuir significativamente al desarrollo de las
tecnologias necesarias para la construccion de los reactores comerciales de fusion. El
proyecto que aqui se describe permitira la generacién de conocimiento tecnolégico de
gran impacto para cualquier tipo de reactor de fusién, independientemente del
concepto en el que esté basado (magnético o inercial). TechnoFusiéon pretende
agrupar recursos humanos y materiales suficientes con el objetivo de contribuir al
desarrollo de una fuente segura, limpia e inagotable de energia para las generaciones
venideras. Espafia no puede desaprovechar la oportunidad Unica que representa
TechnoFusion y que sin lugar a dudas situaria a la Comunidad de Madrid como uno de
los referentes internacionales en la ciencia y tecnologia de materiales.
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10. Area de Simulacién Computacional
10.1. Introduccién

En ciencia es norma habitual la complementariedad entre el conocimiento tedrico
especulativo-demostrativo y la experiencia directa de los fenébmenos observables. La
teoria, desarrollada en sus formas mas 6 menos complejas con la ayuda de una
matematica cada vez mas potente, ha permitido explicar los fenébmenos que aparecian
en la naturaleza pero ademas ha predicho en tantas ocasiones lo que luego, cuando
las herramientas experimentales han sido las adecuadas, se ha observado y se ha
podido repetir con una metodologia sistematica. El conocimiento aplicable y
demostrado acaba en el nivel de repeticion sistematica del mismo dadas las mismas
condiciones.

Cuando la computacidbn ha ido permitiendo realizar simulaciones, que
respondian a los modelos creados por la teoria, se ha podido no sélo inducir o
demostrar comportamientos sino calcular con precisiéon creciente los fendmenos
fisicos. Hoy en dia nadie discute el valor complementario e insustituible de la
Simulacién Computacional (SC) y la experimentacién en un plano comparable. En la
investigacion con un ansia de nuevo conocimiento y en la ingenieria con el
conocimiento asentado (validacion experimental) en la computacion para disefar la
tecnologia de nuevas instalaciones.

Existe hoy en dia un claro consenso internacional de que los disefios de los
componentes de las instalaciones como ITER, IFMIF, DEMO, etc. deben ser apoyados
por simulaciones computacionales de los procesos fisicos y de ingenieria, con una
adecuada comprobacién experimental de las teorias usadas en dichas simulaciones.
Estos modelos computacionales en algunos casos cubren dimensiones espacio-
tiempo lo suficientemente grandes como para requerir de modelos multiescala que
demandan a su vez de una gran experiencia en la programacion avanzada de
ordenadores y el empleo de maquinas con enormes capacidades de calculo y
herramientas especiales de visualizacion. Estos requisitos no estan generalmente
accesibles a todos los grupos de investigacidon por lo que a un investigador sin
experiencia previa en simulacién le resulta muy dificil aprovechar las indudables
potencialidades de esta tecnologia. El Area de Simulacién Computacional (ASC)
que se propone para TechnoFusion pretende poner a disposicidon de las empresas o
grupos de investigacién espafioles un conjunto integrado de expertos (incluyendo las
herramientas necesarias) capaces de abordar un problema de simulacion multiescala
en un plazo de tiempo breve, basandose en un esquema de colaboracion
multidisciplinar entre dicha Area y el usuario externo. Es importante sefialar que no se
pretende la instalacion de un nuevo gran ordenador en el Centro, sino que se utilizaran
grandes ordenadores nacionales e internacionales.

Las principales aplicaciones del Area ASC se pueden agrupar en dos grandes
categorias: i) aquellos problemas asociados a los calculos de ingenieria necesarios
para el disefio detallado de instalaciones complejas (a veces con millones de
componentes); y ii) los asociados al analisis de los fenémenos fisicos que tienen lugar
en un reactor de fusion.

En Espana existe una amplia experiencia en la mayor parte de estos aspectos
que, sin embargo, esta distribuida en diferentes Universidades (UPM, UA, UNED,
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UAM, UAB, UV, etc.) y Centros de investigacion (CSIC, CIEMAT, etc.), por lo que
existen los cimientos necesarios para consolidar un grupo que permita un enfoque
integrado de las diferentes técnicas implicadas y ponerlo a disposicién de los posible
usuarios interesados en su utilizacidon en los distintos aspectos de la tecnologia de
fusion.

10.2. Objetivos

El Area ASC de TechnoFusién se plantea tres objetivos fundamentales. Como
objetivo inmediato se pretende poder abordar la simulacion computacional integral de
los componentes de las instalaciones de TechnoFusion, lo que a nivel de simulacion
plantea ya en muchos casos retos de gran novedad y relevancia cientifico-tecnolégica.
El segundo objetivo, fundamental en el medio y largo plazo, es el de llegar a disponer
de un equipo capaz de desarrollar el trabajo de simulacion/calculo computacional (con
desarrollos tedricos incluidos cuando se precise) necesario para abordar de forma
integrada todas las labores computacionales requeridas en el disefio de las
tecnologias enmarcadas en el camino desde ITER hasta un reactor comercial,
pasando por DEMO, asi como de otras instalaciones fundamentales para el logro del
mismo, tales como IFMIF. EI tercer objetivo que debe cubrir el Area ASC es el de
poseer la capacidad para la gestion de los datos (adquisicidon, almacenamiento,
visualizacién/interpretacion) obtenidos de los experimentos que se vayan a realizar en
las instalaciones de TechnoFusion, asi como de utilizar el software de control
necesario para el funcionamiento adecuado de las mismas.

Las actividades a realizar para el logro de los objetivos mencionados se pueden
agrupar en los siguientes bloques:

I) Disponer y/o desarrollar y/o adaptar la metodologia computacional
necesaria (y suficientemente validada) para asegurar que el disefio de las
instalaciones de TechnoFusion (aceleradores, lazo de litio, etc.) va a
permitir obtener la respuesta esperada en la operacion de dichas
instalaciones.

II) Disponer y/o desarrollar y/o adaptar la metodologia computacional
necesaria (y suficientemente validada) para asegurar que las
instalaciones de TechnoFusion (aceleradores, lazo de litio, etc.) van a
satisfacer todos los requisitos exigidos respecto a los temas de
proteccién radiactiva y seguridad.

lIl) Disponer y/o desarrollar y/o adaptar la metodologia computacional
necesaria (y suficientemente validada) para la gestion de los datos
obtenidos en los experimentos y para las funciones de control necesario
de las instalaciones de TechnoFusion.

IV) Capacidades de simulacion necesarias para la definicion de las
tecnologias a incorporar en instalaciones de irradiacion tipo IFMIF,
basadas en aceleradores de alta intensidad.

V) Capacidades de simulacibn necesarias para la definicibn de las
tecnologias a incorporar en los disenos ITER-DEMO-Reactor Comercial.
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En las tecnologias de fusién aparecen diversos campos en los que la simulacién
puede jugar un papel significativo. Algunos de los mas importantes son:

e La identificaciéon de la emisién de particulas y radiacion del plasma y su
interaccion con la materia.

e Los efectos de la radiacién sobre los materiales.

e La interaccion de los neutrones con el blanket, lo que en esencia supone
ladescripcion de los procesos de deposicion de energia y generacion de tritio.

e El conocimiento de la fluidodinamica de los refrigerantes (cuya misiéon es la
extraccion de energia) y sus efectos en los componentes del sistema
(corrosion, difusion, impurificacion, etc.).

e La identificacion de los caminos de posible liberacién de tritio y otros
elementos activados al exterior.

e El transporte de la radiacion, prediccion de inventario radiactivo y el calculo
de dosis inmediata y residual, con implicaciones de seguridad vy
medioambientales (clasificacién de los materiales de la planta, definicion de
su manejo, calculo de blindajes, etc.).

e Lainteraccion del plasma con la primera pared y su efecto en las propiedades
del plasma y de los materiales.

e La realizacion de calculos termomecanicos de componentes complejos para
la validacion de los disefios.

Resulta imprescindible el desarrollo y establecimiento de un area de SC que
cubra aspectos relacionados con las propias instalaciones planteadas en
TechnoFusién y, ademas como objetivo fundamental, disponer de un equipo capaz de
desarrollar y distribuir el trabajo necesario de calculo (con desarrollos tedricos
incluidos cuando se precise) en las diversas facetas de lo que va a suponer el camino
desde el ITER hasta reactores comerciales. Otro aspecto que debe de cubrir la SC es
el de poseer la capacidad de equipo y personal para el manejo de los datos (y su
visualizacién) obtenidos de los experimentos que se vayan a realizar.

En el perfeccionamiento de un sistema de planta y sus pasos previos de
investigacion y desarrollo de un futuro reactor de fusibn se encuentran areas bien
definidas que se describen a continuacién: generadas las reacciones de fusion
nuclear se dispone de energia en forma de neutrones, particulas cargadas y radiacion.
Cada una de estas particulas tiene una interaccién con el medio circundante que
permite la generacion de saltos entalpicos extraidos por un refrigerante en circulaciéon
y generar el tritio necesario en el ciclo de combustible. Pero ellas son también
responsables de los problemas de muy altos gradientes de temperatura y el dafio de
las estructuras cristalinas 6 amorfas de los materiales utilizados, condicionando y
poniendo en riesgo la vida operativa de los mismos, la generacion de material
activado. Se necesita por tanto conocer dada la fuente de fusién y para un disefio
dado (a modificar iterativamente):
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e Elflujo y fluencia de radiacién con dependencia espacio 3D-tiempo:
= Datos atomicos y nucleares.

= Meétodos de transporte e interaccion de particulas (neutrones, particulas
cargadas y radiacion).

e Consecuencias de la deposicion de calor y su extracciéon de la Planta:

=  Métodos de deposicion de energia.
= Fluido dinamica computacional de gran detalle espacio-tiempo.
= Modelos termomecanicos.

e Consecuencias de la irradiacion con neutrones de los materiales:

= Simulacién multiescala de materiales bajo irradiacion.
e Consecuencias del tratamiento del tritio:
= Modelos de difusion en materiales.
= Fuentes de escape del sistema.
= Evaluacion de su dispersion atmosférica y consecuencias.

e Consecuencias de las radiaciones en la proteccion radiolégica de la
instalacién asi como de la activacién inducida por neutrones y otros tipos de
radiaciones:

=  Modelos de inventario muy detallados capaces de simular escenarios
de operacion con diversos tipos de radiacion, espectros energéticos y
en dependencia temporal.
= Meétodos para célculo de dosis inmediata y residual.
= Generacion y clasificacion de residuos.
e Consecuencias de Planta:
=  Modelos de ingenieria de planta capaces de simular el sistema de
conversion de energia sus puntos criticos y las situaciones
operacionales y accidentales que pudieran darse en la Planta
(seguridad).
En cada una de estas propuestas el trabajo desarrollado en esta fase preliminar
pretende identificar cuales son los modelos de los que ya se dispone, o se puede
disponer, y su grado de adecuacion a resolver las preguntas que se plantean de

manera integral en instalaciones de fusion (ITER, IFMIF, etc.) asi como las
necesidades computacionales. Este planteamiento de conocimiento integral es clave
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en la idea de esta Area de TechnoFusién, algo que seria unico en el mundo en este
momento.

Las instalaciones experimentales de TechnoFusion precisaran de un sistema
bien adecuado de adquisicidn, control, visualizacion e interpretacion de datos:

e El Area de visualizacion e interpretacion permite:
= Apoyo en la adquisicion de datos.
= Apoyo en el almacenamiento y salvaguarda de datos.
= Apoyo en el acceso a los datos.

=  Muchos experimentos requeriran complejos sistemas de control en
tiempo real (experiencia TJ-II).

= |La centralizacién facilita el control de calidad.

= Tanto los experimentos como las simulaciones requieren de nuevas
técnicas de analisis debido:

- Volumen de datos (algo que s6lo empeorara)
- Complejidad de los sistemas estudiados

e El Area de visualizacion e interpretacion permite:
= Extraer la maxima cantidad de informacién posible.
= Presentar la informacién de forma util.

Por otra parte el Area ASC de TechnoFusién deberia incluir aspectos de soporte
informatico, dado que alguien tiene que encargarse de las labores de:

e Adquisicion

e Mantenimiento
e Apoyo

e Formacion

e Redes

10.3. Capacidades

El Area ASC de TechnoFusién estara dotada de un conjunto amplio de medios
(personal e infraestructura) capaces de abordar la simulacion computacional integral
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de los componentes de las instalaciones y su comportamiento dinamico en un futuro
reactor de fusion. Esta Area cubrira:
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Modelos de simulacion para el conocimiento de los flujos de particulas
(neutrones, particulas cargadas y radiaciéon) en los componentes del sistema.
Para ello se necesita contar con cédigos de Monte Carlo y Ordenadas
Discretas en tres dimensiones como MCNP en sus ultimas versiones 6 ATILA
(SN). Sera fundamental desarrollar herramientas que permitan el
acoplamiento de la descripcidon grafica de la Planta (que se desarrolla en
muchos casos -por ejemplo ITER - en formato CATIA) con la descripcion de
entrada de los modelos usados.

Modelos de simulacion de fendbmenos de interaccién de particulas cargadas
con la materia provocando fenémenos de sputtering y erosion de paredes
usando codigos basicos en el nivel de TRIM y SRIM y otros mas detallados
como los de colisiones binarias o dinamica molecular debidamente acoplados
a codigos de simulacion del comportamiento del plasma desde el punto de
vista electrodinamico. Este aspecto es fundamental para la descripcién de
fendmenos tecnoldgicos en primera pared.

Modelos simulacién de fluidodinamica de metales liquidos con el uso de
codigos como FLUENT, STAR-CD 6 CFX, capaces de permitir el disefio del
blanket y la evaluacion de su fiabilidad para DEMO dentro del marco de ITER
e IFMIF.

Modelos de simulacion de estructuras basados en programas como CATIA o
ANSYS.

Modelos de simulacion del dafio por irradiacion de materiales como metales,
ceramicos y aislantes. Para ello se completaran los actuales esquemas de
simulacion multiescala que abarcan:

= Calculos ab initio mecano-cuanticos a desarrollar con los cddigos como
SIESTA (UAM) y VASP.

= Dinamica molecular, con cédigos como MDCASK y otros aun mas
flexibles en los que estén incorporados los potenciales interatdmicos
fundamentales, algunos de los cuales (incluso para metales) quedan
aun en entredicho y que deben ser capaces de describir las cascadas
de desplazamiento y algunos de los parametros y mecanismos basicos
involucrados en el dafo por irradiacion.

= Difusion de defectos, mediante técnicas de cinética de Monte Carlo, o
teoria de tasas, incorporando desarrollos actuales en la paralelizaciéon
de dichos modelos (como en BIGMAC) permitiendo de manera fiable
describir irradiaciones largas.

= Dinamica de Dislocaciones (Dislocation Dynamic, DD), con el desarrollo
de modelos para materiales de distinto tipo (fcc, bec, etc.) sobre la base
de cbdigos como DD3D o PARADIS, y la incorporacién de la interaccion
de dislocaciones y defectos.
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= Modelos de elementos finitos que permitan calcular las propiedades
macroscopicas del material a partir de parametros determinados
mediante los anteriores procesos.

e Modelos de simulacion para el calculo de dosis (proteccion radiolégica):

= Dosis inmediata: a obtener en unos casos mediante simple utilizacion
de los cbdigos de simulacion para transporte y bases de datos mas
modernos; en otros mediante la integracién de los elementos de
simulacion mas apropiados; y en un numero importante de aplicaciones
en TechnoFusion mediante desarrollo de metodologia propia. Es muy
importante desarrollar actividades de validacion de la metodologia para
las aplicaciones que se plantean en el Centro.

= Dosis residual: usando el modelo ACAB que incorpora la determinacion
de la activacion de los materiales mediante neutrones, radiaciéon, o
particulas cargadas, para espectros de energia cualesquiera, con
respuestas que incorporan las incertidumbres en esos resultados
debidos a las incertidumbres de las secciones eficaces usadas en el
célculo, ademas de permitir cualificar los materiales irradiados desde el
punto de vista de su gestion post-irradiacion (manejo manual o
reciclado, enterramiento superficial, desclasificacion, etc.).

A continuacion se detallan algunas de las principales capacidades en el Area
ASC de TechnoFusién a desarrollar debido a su importancia en el desarrollo de
instalaciones de fusion y la interpretacion y analisis de resultados entre otros.

10.3.1. Area de seguridad

Es necesario realizar una evaluacion por medio de simulaciones computaciones
de los requisitos asociados al area de seguridad, simulaciones que se consideran
actualmente fundamentales en las tareas de disefo y establecimiento de parametros
de operacion de una instalacion. El requisito de mayor aceptaciéon seria la no
necesidad de evacuacion en el peor escenario accidental posible. El objetivo de un
analisis de seguridad es predecir los efectos sobre la salud en condiciones
accidentales. Para ello, las tres tareas basicas a considerar son:

e (Calculo de inventario radiactivo.
e Determinacion del término fuente en emisiones accidentales.
e Evaluacién de consecuencias o respuestas finales.

Las herramientas identificadas para llevar a cabo dichas tareas seran:

i) Calculo de inventario radiactivo: permite calcular la evolucién del inventario
isotopico inducida por la irradiacién neutrénica, irradiacion con particulas cargadas
o con fotones. Asimismo se pueden modelar regimenes de irradiacion/enfriamiento
practicamente arbitrarios. Se emplearan para estos calculos los codigos ACAB,
FISPACT, ORIGEN. ACAB
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ii) Determinacion del término fuente representativo de la radiactividad liberada al
exterior: se precisa caracterizar escenarios de accidentes de forma suficientemente
detallada, y realizar el analisis de los mismos con codigos de transmision de calor y
termohidraulicos apropiados. Las herramientas claves para ello serian el codigo de
transmisién de calor CHEMCON vy el de termohidraulica MELCOR. CHEMCON se
utiliza para simular la evolucién de la temperatura debida al calor residual de
desintegracion y a las reacciones de oxidacidén. Las historias tiempo-temperatura
calculadas permiten identificar el término fuente de radiactividad susceptible de
movilizaciéon. Este término se utilizaria como dato de entrada a MELCOR, el cual
permite simular los fendmenos termohidraulicos, incluyendo la fisica y transporte
de aerosoles y la liberacién de los productos radiactivos. La migracion del tritio se
puede simular mediante el codigo TMAP (Tritium Migration Analysis Program).

iii) Evaluacion de consecuencias: se precisa una metodologia capaz de generar
librerias de FCD (factor de conversion a dosis expresado en Sv/Bq liberado) para
los radionucleidos liberados, que permitan obtener las dosis y consecuencias a la
salud asociadas como consecuencia de la liberacion. Estas librerias de FCD se
obtienen mediante cédigos como MACCS vy sus librerias de datos asociadas.

10.3.2. Area de gestion de residuos

Con relacion a la gestion de residuos en instalacién de fusion, el requisito de
mayor aceptacion es la no necesidad de enterramiento geolbégico profundo de
residuos. Los codigos ACAB y FISPACT permiten evaluar el inventario radiactivo
generado de cara a la gestion de residuos. Calculan la cantidad de residuos
generados y evallan su categoria de acuerdo a las estrategias/criterios de gestion que
pueden ser consideradas: enterramiento superficial, reciclado dentro de la industria
nuclear y desclasificacion.

10.3.3. Incertidumbre

La valoraciéon de un sistema nuclear depende de la capacidad de comprender la
fisica que subyace en todo el proceso, desde la fisica fundamental de las reacciones
nucleares, pasando por la neutrénica, respuestas termomecanicas, termohidraulicas,
comportamiento de materiales, etc. La produccién de energia, el dafio por irradiacion,
la radioactividad, el calor residual y otras magnitudes relacionadas resultan de la
interaccion de particulas y nucleos. Por lo tanto, para conocer en un mayor detalle las
manifestaciones a nivel macroscépico de estas magnitudes es necesario un preciso
conocimiento de estos valores.

En la fisica actual de simulacion de sistemas nucleares el estudio de las
incertidumbres de los datos nucleares juega un papel cada vez mas importante. El
objetivo marcado seria realizar la propagacién de incertidumbres en todas las etapas
del calculo, desde la generacion de datos nucleares, procesamiento de datos,
prediccion del inventario, trasporte de particulas, andlisis térmicos y termohidraulicos,
etc. Mediante la implementacion, por ejemplo,de técnicas de perturbaciones de primer
orden y Monte Carlo es posible realizar andlisis completos de
sensibilidad/incertidumbre en cada una de las etapas.
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10.3.4.

Area de proteccion radiolégica

En el area de radio-proteccion las herramientas basicas son los cédigos de
transporte de particulas (y las secciones eficaces y/o modelos para describir la
interaccion nuclear que utilicen) capaces de determinar la distribucién espacial de las
fuentes y flujos de particulas. Una vez determinada la fluencia de particulas, se
obtiene la clasificacion radiolégica mediante los factores de conversion de fluencia a
dosis, dependiente de la energia y tipo de particula.

Los codigos de transporte de referencia son:

MCNPX: Cdédigo de transporte con método de Monte Carlo. Permite
transportar neutrones, fotones y particulas cargadas. La version 2.5 sélo
transporta particulas ligeras (electrones, protones, deuterones, ftritones,
alfas). La versidn 2.6 que no esta oficialmente disponible, sino que esta en
fase de desarrollo, ha mejorado los modelos nucleares para la determinacion
de las secciones eficaces de las reacciones. Ademas permite el transporte de
iones mas pesados.

PHITS: Codigo de transporte con método de Monte Carlo. Permite transportar
neutrones, fotones y particulas cargadas ligeras y pesadas. Las secciones
eficaces para las reacciones nucleares son también calculadas a partir de
modelos nucleares incorporados en el codigo.

FLUKA: Cbdigo de Monte Carlo para calculo de transporte e interacciones de
particulas con la materia. Puede simular la interaccién y propagacion en la
materia de unos 60 tipos distintos de particulas. Una prioridad fundamental en
el disefio y desarrollo del codigo ha sido la implementacién y mejora de los
modelos fisicos para descripcion de las interacciones nucleares.

En el caso de transporte de iones sera fundamental determinar sus niveles de
implantacién y difusion en los materiales. Los cédigos seleccionados son:

SRIM: Codigo de transporte con método de Monte Carlo para transportar
iones. Este cédigo transporta las particulas cargadas teniendo en cuenta
Unicamente los procesos de dispersion tanto por interaccion electroestatica
Stopping Power, como por interaccion nuclear. No se considera las
reacciones nucleares que puedan ocurrir durante el transporte de particulas.
Este codigo es muy util para determinar perfiles de implantacién de iones o
deposicién de energia en un material.

TMAP: Cdédigo de difusion determinista. Es un cédigo 1D que permite
determinar la evolucion de perfiles de concentracion de iones implantados en
un material. Es un cédigo muy util a la hora de determinar qué cantidad de
iones han quedado en el material y qué cantidad ha salido del material. Este
coédigo es conveniente para determinar la difusién del tritio dentro de un
material y su eventual emisién hacia el exterior del material, o también para
determinar la acumulacion deuterones dentro del material, dando lugar a
reacciones nuclear D-D con los deuterones de alta energia del acelerador.
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Dado que algunos de las Areas experimentales de TechnoFusién tendran
caracter radiactivo, los “Estudios de radioproteccion y seguridad” necesarios para su
disefio y elaboraciéon de documentos de licenciamiento ocuparan el lugar relevante en
la primera fase del Area de Simulacién Computacional. La situacién actual es que para
los aceleradores y mobdulos de irradiacibn asociados que se conciben en
TechnoFusién (asi como en otras instalaciones de irradiacion basadas en el uso de
aceleradores, tales como IFIMF-EVEDA) no existe una metodologia computacional
fiable capaz de llevar a cabo la labor de prediccién de dosis. En este sentido, uno de
los objetivos fundamentales es desarrollar e implementar una metodologia
computacional capaz de abordar los estudios de radioproteccion necesarios en
TechnoFusion de una manera razonable, asi como llevar a cabo la evaluacién y
validacién de los elementos que la integren. El segundo objetivo sera aplicar esta
metodologia de cara al disefio y operacién de los aceleradores y moddulos de
irradiacion, con objeto de demostrar que se ha dado una solucion adecuada a todos
los problemas de radioproteccion que pudieran presentarse.

10.3.5. Analisis de datos nucleares: identificacion de posibles
necesidades

(I) Librerias de datos nucleares

e [jbrerias de transporte de neutrones, protones y deuterones. Hasta ahora, la
libreria FENDL-2.1 era suficiente para realizar calculos en instalaciones de
fusion (ITER). Sin embargo, el disefio de nuevas fuentes de neutrones como
IFMIF requerira datos de transporte de particulas de energias superiores a 20
MeV (IFMIF necesitara informacion hasta 60 MeV). No obstante, si hubiera
datos disponibles, este rango se podria extender hasta los 150 MeV. Para
conseguir el desarrollo de estas librerias se requeriran codigos para predecir
este tipo de reacciones nucleares, aprovechando en lo posible los valores de
experimentos contenidos en la libreria EXFOR. Sera necesario desarrollar
herramientas que permitan la actualizacién de las librerias actuales y su
extension en este rango de energias. Ademas, se deben completar con
informacion de covarianzas, basadas en modelos de calculo tedrico o
experimental. Y por ultimo se deben desarrollar los programas o
procedimientos adecuados para generar librerias especificas mediante el
codigo NJOY.

e [jbrerias de activacion de neutrones, protones y deuterones. La libreria de
activacion mas completa actualmente existente es la EAF2007, incluyendo las
sub-librerias de neutrones, protones, deuterones y de desintegracién. Se
deberian completar las herramientas adecuadas para transformar estas
librerias en formato ENDF, e incluir las incertidumbres o covarianzas de las
reacciones de activacion en un mayor rango de energias.

e Actividades experimentales. Valoracion y estudio de los datos experimentales
existentes, e identificacion de las necesidades para nuevas medidas
experimentales.
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(I1) Cédigos de generacion de secciones eficaces

Los codigos de transporte como MCNPX o PHITS, utilizan para calcular la
probabilidad de una reaccion nuclear librerias de secciones eficaces o bien el modelo
nuclear propio de cada cédigo cuando no se dispone de librerias de seccidn eficaz. Se
ha observado, en el caso de la utilizacion de modelos nuclear, que los resultados
obtenidos por unos u otros cddigos pueden variar significativamente debido a la
evaluacién de seccion eficaz que se hace en cada modelo.

De esta observacion se concluye que es necesario comprobar la validez de los
modelos nucleares comparando sus secciones eficaces a secciones eficaces
experimental o evaluadas.

e Talys 1.0, EMPIRE-II 2.18. Estos codigos permiten calcular secciones
eficaces de reacciones nucleares utilizando varios modelos nucleares como el
modelo 6ptico, reacciones directas, modelos de nucleo compuesto, pre-
equilibrio, etc. Estos codigos permiten obtener las secciones eficaces para un
canal de reaccion determinado o bien las secciones eficaces de produccion
de una particula dada (neutrones, protones, etc.), asi como determinar las
secciones eficaces diferenciales. En la medida de lo posible estas secciones
eficaces han de ser comparadas con datos experimentales disponibles en
librerias como la EXFOR.

10.3.6. Cdédigos de simulacién termomecanicos

Generalmente son cédigos de elementos finitos. Los cédigos de simulaciéon
desarrollados durante los ultimos afios, tienden a unificar los procesos de calculos
termohidraulicos y mecanicos, de forma que sea posible analizar de forma simultanea
las condiciones de refrigeracion de un cuerpo y su distribucion de tensiones
mecanicas. Los mayores exponentes de este tipo de cddigos, son los desarrollados
por las companias START-CD y ANSYS.

e (Codigo ANSYS, es una amplisima plataforma de calculo, que unifica médulos
derivados de varios codigos inicialmente independientes. Cada uno de los
modulos permite resolver una rama de problemas fisicos claramente definida.
A continuacion se procede a describir de forma somera los diferentes
modulos de calculo del programa y sus posibles aplicaciones:

= Ansys Fatigue Module: este modulo permite, partiendo de una
geometria estandar Ansys, realizar calculos de  fatiga en las
siguientes condiciones: amplitud constante y cargas proporcionales,
amplitud variable y cargas proporcionales y amplitud constante y cargas
no proporcionales.

= Ansys Mecanica: es el modulo original sobre el que se sustenta el resto
del cédigo. Permite la simulacion de sélidos mediante elementos
finitos. Es posible resolver de forma acoplada los siguientes
procesos fisicos: acustica, piezoeléctricos, analisis termomecanicos,
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analisis termoeléctricos, campos electromagnéticos en alta y baja
frecuencia y analisis mecanico de solido elastico.

= AutoRegas: es un moddulo CFD desarrollado para resolver problemas de
explosiones de gas con geometrias complejas de tuberias y camaras de
confinamiento.

= CFX: el moédulo CFD completamente acoplado a los mallados genéricos
de Ansys. La utilizacién de mallados Ansys permite interactuar con el
modulo de mecanica sin interpolaciones en las superficies de los
sblidos. Permite la resolucibn de las siguientes simulaciones:
turbulencia, reacciones quimicas, transmision de calor y radiacion y
multifase.

= Fluent: es un codigo CFD desarrollado de forma independiente al resto
de los mddulos Ansys. La compafia propietaria del cédigo ha sido
comprada recientemente por Ansys por lo que es de prever que en un
futuro el cdédigo se encuentre plenamente integrado. En la actualidad
Fluent es un programa separado, que puede utilizar mallados realizados
para Ansys y exportar soluciones en formato Ansys genérico. permite
resolver los siguientes problemas: turbulencia, acustica, reacciones
quimicas, transmisién de calor y radiacion, cambios de fase, multifase,
magnetohidrodinamica.

= Polyflow: es un moédulo de Ansys que permite simular materiales
viscoelasticos. Permite la simulacién de procesos de conformado por
extrusion, soplado y similares.

= Tgrid y Gambit: son dos malladores genéricos disponibles en el paquete
Ansys. En principio ambos son capaces de importar geometrias
realizadas en CAD y mallar con hexaedros y tetraedros.

Cédigo STARCT-CD, es un programa de elementos finitos de propésito
general, que permite calcular de forma simultanea, sobre un mismo mallado
tanto solidos (termomecanica y transmision de calor) y fluidos. Permite
resolver los siguientes problemas: analisis térmico, andlisis mecanico,
reacciones quimicas, superficie libre, multifase, turbulencia.

Cédigo OpenFoam, es un solver genérico de elementos finitos escrito en
coédigo abierto. Dispone de una serie de médulos preprogramados que
resuelven problemas genéricos tales como: analisis térmico, turbulencia,
multifase, superficie libre, analisis mecanico, magnetohidrodinamica vy
electromagnetismo, reacciones de combustién. A diferencia de los cddigos
anteriores, su nivel de desarrollo es inferior, con una interfase grafica
bastante pobre, por lo que el usuario necesita disponer de una amplia base
de conocimientos de programacion en C++. Una vez superada esta barrera,
la introducciéon de modelos adicionales resulta muy simple, por lo que pude
ser aplicado a practicamente cualquier disciplina. La unica limitacion del
cédigo es que resuelve un unico volumen de control con las mismas
ecuaciones en todos los nodos, por o que no es posible simular de forma
simultanea solidos y liquidos.




("= rechno ;
Fusion Area de Simulacion Computacional

e (Cddigo Flow3D, es un CFD con prestaciones similares a CFX, Fluent o Start-
CD. Entre sus capacidades destacan: Turbulencia, Transmisiéon de calor y
radiacion, Acustica, cambios de fase, multifase, superficie libre, tensiones
mecanicas en solidos, electro-6smosis, dieléctricos, calentamiento joule,
solidos viscoelasticos.

10.3.7. Analisis de transitorios térmicos

Los cbdigos de analisis de transitorios térmicos (tipo Relap), son una
herramienta fundamental para el andlisis del comportamiento de instalaciones
complejas durante transitorios de tipo térmico. Aunque dentro de los objetivos de
TechnoFusion no se contemple la posibilidad de realizar estudios detallados de planta
completa, si podrian resultar de utilidad en el analisis de instalaciones experimentales
como el lazo de litio de TechnoFusion.

e Relap5, es la ultima versibn de una familia de cédigos para analizar
transitorios en centrales nucleares desarrollado por el gobierno de UE durante
los ultimos 30 afos. En los ultimos afos ha sido utilizado para el estudio de
los accidentes base de disefio de los reactores de la serie AP600. Entre sus
capacidades destacan: modelos termohidraulicos 1d para los lazos y 3d para
las estructuras complejas, transmision de calor, modelos para sistemas
complejos (vasija, generadores de vapor...), conduccion de calor 1d y 2d en
estructuras complejas, modelos de componentes genéricos como bombas,
valvulas, resistencias eléctricas..., posibilidad de implementar en el modelo
sistemas de control. Como contrapartida de la utilizacién este codigo destaca
la ausencia de modelos para fluidos distintos al agua, por lo que no es posible
analizar lazos de metales liquidos.

e Melcor, es un programa desarrollado por Sandia National Laboratories y
financiado por la U.S.N.R.C que permite el estudio de accidentes severos en
centrales nucleares. Entre sus capacidades destacan: modelos
termohidraulicos, transmision de calor, reacciones quimicas en el
combustible, generacién de hidrégeno tanto dentro como fuera de la vasija,
generacion de aerosoles con material radiactivo y su difusion.

10.3.8. Evaluacion de impacto ambiental de emisiones
atmosféricas

En caso de accidente en un futuro reactor de fusion, los gases emitidos a la
atmosfera, entre ellos el tritio, sufren una dispersion atmosférica cuya evolucién esta
sujeta a las condiciones ambientales cercanas al lugar de la descarga. EI modelo
empirico utilizado para la evaluacién del impacto ambiental es la ecuacién Gaussiana
basada en la trayectoria rectilinea que sigue la pluma desde el momento de su
liberacion a la atmdésfera. Es un modelo de difusion en una atmosfera ideal de una
distribucibn normal alrededor del eje central de la pluma radiactiva en todas
direcciones. Esta situacibn poco realista necesita la introduccién de las
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correspondientes modificaciones para establecer un modelo realista en el
comportamiento del tritio en el medio que rodea a una instalacién nuclear de fusion.

Las formas quimicas mas frecuentes de descarga de tritio al medio son: ftritio
gas o también llamado tritio elemental (HT) y vapor de agua tritiada (HTO). Sobre
estas dos formas se establecen todos los caminos posibles desde la fuga del tritio a
atmosfera hasta su incorporacion a la poblacibn expuesta o al personal de
mantenimiento. Segun los datos de términos fuente emitidos a la atmoésfera en el
estudio del ITER, el tritio elemental (HT), supera en algunos casos en un orden de
magnitud a la posible liberacién de vapor de agua tritiada (HTO). Por esta razon se
hace imprescindible el analisis y valoracion de la dosis crénica.

Los modelos de situacion establecidos son: condiciones de operacion rutinaria,
casos eventuales o casos accidentales de liberacién de tritio. En cualquiera de ellos se
valoran las concentraciones de HT o HTO o ambas a la vez. Para el caso de operaciéon
normal se utilizé el cédigo NORMTRI. Esta basado en el modelo de dispersion ISOLA
V para eventos de larga duracién, con tasas de emision constantes durante el tiempo
que se contabilice. Calcula durante la consecuencia climatolégica considerada todas
las diferentes situaciones de dispersién, considerando la frecuencia de que ocurra esa
situacion climatolégica. En los casos accidentales se utiliza el coédigo UFOTRI que
hace uso del modelo MUSEMET de dispersion calculando cada hora todos los
parametros atmosféricos basados en bases de datos reales.

Para el estudio completo de la difusién, remocion e incorporacion del tritio hasta
el hombre se consideran dos fases, en algunos casos paralelos en el tiempo.

e Fase primaria. Cronol6gicamente se inicia en el momento de la descarga a la
atmosfera y concluye en el momento que el tritio se deposita en el medio
(superficie del suelo, animales o vegetales). Durante esta fase han de
establecerse las condiciones de contorno. Esta evaluacion estadistica consta
de 4 parametros: velocidad y direccion del viento, intensidad de precipitacion
y clase de estabilidad. Estos 4 pardmetros se subdividen a su vez en varias
clases (por ejemplo, la direccion del viento se clasifica en sectores de 10% y
30% de amplitud sobre 36 6 12 sectores). Considerando las 6 clases de
estabilidad, se establecen 7 rangos de velocidad del viento y 4 grupos de
intervalos de precipitacién considerando todas las condiciones de contorno.
La geometria se establece utilizando el centro de coordenadas donde se ha
producido la emision de tritio. Se analizara la dispersion de la nube, segun los
parametros descritos y los efectos de la altura de emisién, rugosidad del
terreno y duracién de los vertidos contaminantes a la atmosfera. Para
comprender la importancia de estos factores se analiza de forma
deterministica cada evento comparandolo con los datos reales probabilisticos
medidos cada hora combinando la meteorologia para un estudio global que
proporcionan la dinamica de todo el transporte y difusion del tritio en el medio.

e Fase secundaria. El descenso de la pluma hasta situarse cerca del suelo
marca el inicio de la fase secundaria, que arranca secuencialmente después
del inicio de la fase primaria o en alguno de sus procesos, paralelos a la fase
primaria. El flujo de tritio, en cada sector de la malla depende de la velocidad
de intercambio aire-suelo. La concentracion en cada punto de la malla hay
que volver a considerar en funcién del tiempo todos los parametros
metereoldgicos reales (intensidad solar, humedad, tipo y velocidad de
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deposicion, porosidad del suelo, rugosidad del terreno, etc.) medidos en la
fase temprana y cronica de la descarga.

El tritio depositado en el suelo, agua o vegetacion, puede volver a la atmoésfera
por procesos de evaporacion o transpiracion, estos mecanismos de movilizacién del
tritio se denominan procesos de re-emision. Este fendmeno afecta a ambas formas
quimicas del tritio, sin embargo, el comportamiento es bien distinto: el HT procedente
de la pluma primaria vuelve a la atmdsfera como vapor de agua tritiada, mientras que
el HTO simplemente sufre una evapo-transpiracion, sin ningun proceso de conversion.
La magnitud total de esta re-emision esta fuertemente ligada a la oxidacion del HT en
el suelo por accion bacteriana en los primeros 5 cm del subsuelo. A través de la re-
emision se aumentan los niveles de tritio en el aire, con lo que, a la dosis por
inhalacion y absorcion por la piel que proviene directamente de la pluma primaria, hay
que anadir el recuento debido a la re-emisién. Los niveles de HT se veran muy
reducidos en favor de un incremento del HTO. Pero el origen del aumento de este tritio
no se debe al 6xido de ftritio primario, sino a una conversion del HT en HTO. El
proceso de pérdida de concentracion del tritio inicial depositado esta representado por
la tasa de empobrecimiento traducida como la tasa de transferencia o pérdida del tritio
de la superficie en otros niveles del subsuelo o bien a otros componentes como raices
y tubérculos, que se analizaran posteriormente. En la practica es muy dependiente del
entorno de la deposicion, suelo y/o vegetal, parametros como: tipo de suelo,
porosidad, leyes de Darcy, actividad fotosintética, humedad e intensidad solar. El tritio
no permanece en las zonas superficiales del suelo si no que, o bien se evapora, o
penetra en las capas inferiores pudiéndose encontrar finalmente en la capa freatica.
Una vez que el tritio se ha depositado en el suelo, el 6xido de tritio compite con el agua
libre contenida en el propio suelo donde se intercambia con el hidrégeno del agua. El
recuento de la concentracion de tritio en el subsuelo se establece por capas de 15 cm
hasta la longitud normal de las raices de las plantas. Mediante ascenso capilar, el
agua, y en su caso el agua tritiada, asciende debido a las diferencias de potencial
matricial, pero la velocidad de ascenso se va haciendo cada vez mas pequefia a
medida que se reducen las diferencias de potencial. El agua puede ser absorbida por
el sistema de raices hasta alcanzar un limite (punto de marchitamiento) en el cual las
raices no pueden incorporar mas agua. Todo este transporte del agua es fuertemente
dependiente de la estructura del propio suelo, en especial de su porosidad.

La fuente de irradiacion interna, una vez el tritio ha penetrado y se ha
incorporado es continua aumentando la dosis local hasta que es eliminado por el
cuerpo mediante sudoracién, excrecion, exhalacion. El remanente de actividad dentro
del cuerpo debido al tritio es dificil de cuantificar ya que todo el proceso desde la
entrada del tritio al cuerpo, su retencién o incorporaciéon celular es muy complejo.
Todos los tejidos blandos del organismo humano son candidatos a ser irradiados por
la desintegracion del tritio. Estos tejidos constituyen el 90% del peso del cuerpo, con lo
que la dosimetria del tritio se considera a efectos de proteccion radiolégica como dosis
equivalente a todo el cuerpo. A todo esto se afiade las propiedades quimicas del tritio
que hacen que se sustituya con facilidad por el hidrégeno interno en una gran cantidad
de moléculas no solo de las células somaticas sino también del material genético. El
tritio en sus dos formas quimicas, HT y HTO puede incorporarse al tracto respiratorio
por inhalacién directa desde la pluma o a través de su absorcién por la piel. La
conversion del tritio a OBT (Organically Bound Tritium) establece la dosimetria en los
célculos de dosis por ingestion. Estos se realizan a partir de superar la fase temprana
donde la deposicidon, oxidacion y re-emision han comenzado. Por todo, ello la forma
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oxidada de tritio es la que se utiliza para el recuento de la dosis interna, tanto si la
emision es de HT o de HTO.

10.3.9. Dano por irradiacion

El dafio que la radiacion puede producir sobre los materiales se puede estudiar
desde dos puntos vista:

e Experimentalmente mediante una serie de pruebas que analicen el dafio que
la irradiacién puede producir sobre la microestructura y las propiedades
mecanicas de los materiales, o

e Tedricamente mediante simulacién computacional.

Durante los ultimos afos los estudios de simulacion por ordenador han ido
creciendo en importancia en la investigacion en todas las areas de las ciencias debido
a las posibilidades que ofrecen, no siendo una excepcion el estudio de los materiales.

Entre los métodos de simulacion que estan teniendo un mayor impacto en la
investigacion de materiales se encuentra el que nos permite su estudio desde un punto
de vista atomistico, tratando de adquirir conocimiento de las propiedades
macroscopicas del material a partir de los datos obtenidos a nivel atomico.
Precisamente esta es la metodologia usada actualmente para crear modelos que nos
permitan y faciliten el estudio de la respuesta de los materiales expuestos a
condiciones de fusion. Este método recibe el nombre de Simulacién Multiescala.

La Simulacion Multiescala abarca desde calculos ab initio que utilizan los
modelos de la Mecanica Cuantica hasta modelos de elementos finitos que permiten
calcular las propiedades macroscopicas del material pasando por dinamica molecular,
difusién de defectos y dinamica de dislocaciones.

10.3.9.1. Fisica a resolver

El punto de partida en la Simulacion Multiescala serian los calculos
mecanocuanticos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (Density
Functional Theory, DFT). A partir de los resultados obtenidos a este nivel se crean
parametros que alimentan los siguientes métodos en la escala espacio-temporal. Por
ello, la precisibn de los datos logrados a escala macroscépica depende en gran
medida de la precision de los datos con los que se hayan creado los parametros que
cada método necesita. Y en ultima medida de poder contar con datos obtenidos a
partir de calculos mecanocuanticos de primeros principios. Dado que los electrones
son en Uultima medida los responsables de los enlaces entre los atomos que
constituyen las moléculas y que finalmente forman el material, la naturaleza de los
estados electronicos determina las propiedades y la respuesta del material ante
distintas situaciones externas. Sin embargo, este tipo de célculos s6lo se pueden
realizar hoy en dia para unos pocos cientos de atomos debido al enorme costo
computacional que conllevan. Los resultados conseguidos por este método se utilizan
en la obtencion de los parametros necesarios para construir los potenciales
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interatbmicos que se necesitan en el siguiente modelo de la escala espacio-temporal,
la Dinamica Molecular.

A partir de calculos DFT se obtienen propiedades fundamentales tales como la
energia total del estado fundamental. Con sélo conocer como varia esta energia con
las posiciones atomicas se consiguen datos como la geometria de equilibrio, la
energia de activacion para la difusion de los atomos, estabilidades de los diferentes
tipos de defectos o dislocacion de estructuras. También las fuerzas y sus tensores, lo
cual nos permite realizar simulaciones de Dinamica Molecular.

Uno de los codigos disponibles en le mercado y también de los mas utilizados
para este tipo de calculos es el SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulations
with Thousands of Atoms).

SIESTA es tanto un método como un programa computacional para poder llevar
a cabo calculos de estructura electronica y simulaciones de dinamica molecular ab
initio para moléculas y solidos. Las principales caracteristicas de este programa son:

e Se basa en el método estandar del funcional de la densidad autoconsistente
de Kohn-Sham y se pueden utilizar tanto la aproximacién de la densidad local
(LDA-LSD) como la del gradiente generalizado (GGA).

e Utiliza orbitales atébmicos como funciones de base. Esto permite momentos
angulares y funciones de base multiple-zeta ilimitados asi como tener en
cuenta la polarizacion y orbitales deslocalizados.

e Proyecta la funcién de onda y densidad electrénicas en una red del espacio
real, lo cual permite calcular los potenciales Hartree y de correlacion-
intercambio.

e Permite el uso de combinaciones lineales localizadas de orbitales ocupadas.
Gracias a ello el tiempo de computacién y la memoria se pueden escalar
linealmente con el numero de atomos.

e Est4 escrito en Fortran90 y la memoria se asigna dinamicamente.

e Puede compilarse para su uso en serie o en paralelo.

Las posibilidades de calculo que este programa nos ofrece son:
e Energias totales y parciales.

e Fuerzas atdbmicas.

e Tensor de fuerza.

e Momento dipolar eléctrico.

e Poblaciones atdbmicas, de orbitales y de enlaces (Mulliken).
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e Densidad electronica.

e (Geometrias.

e Calculos de polarizacion de spin.
e Estructura de bandas.

e K-sampling de la zona de Brillouin.

Las necesidades computacionales para llevar a cabo calculos ab initio con miles
de atomos en lugar de cientos como se realizan actualmente, con el objetivo de
estudiar defectos creados por irradiacion de tamafos en el rango de los que se
pueden observar experimentalmente.

Los calculos tipicos con esta metodologia necesitan entre 10.000 y 100.000
horas de computacion de un procesador convencional.

Un estudio del cddigo SIESTA en términos de comunicacion, escalabilidad con el
numero de procesadores, requerimientos de memoria y numero total de horas de
computacién necesarias para un calculo tipico, nos muestra los siguientes datos:

i) Dinamica molecular

En quimica vy fisica del estado solido la Dinamica Molecular (DM) es una técnica
de simulacién en la que se permite que atomos y moléculas interactien por un periodo
de tiempo. En general, los sistemas moleculares son complejos y consisten de un gran
numero de particulas, por lo cual seria imposible encontrar sus propiedades de forma
analitica. Para evitar este problema, la DM utiliza métodos numéricos. Representa un
punto intermedio entre los experimentos y la teoria. Puede ser entendida como un
experimento en la computadora.

La dinamica molecular es un campo interdisciplinario. Sus leyes y teorias
provienen de las Matematicas, Fisica y Quimica. Emplea algoritmos de las Ciencias de
la computaciéon y Teoria de la informacidén. Permite entender a los materiales y las
moléculas no como entidades rigidas, sino como cuerpos animados. Originalmente fue
concebida dentro de la fisica tedrica, aunque hoy en dia se le utiliza sobre todo en
biofisica y ciencia de materiales. Su campo de aplicacion va desde superficies
cataliticas hasta sistemas bioldgicos.

Esta técnica presenta un compromiso entre costo computacional y fiabilidad en
los resultados, ya que se utilizan las ecuaciones de Newton, que son menos costosas
que las de la mecanica cuantica. Es por ello que muchas propiedades que pueden
resultar de interés, como por ejemplo la formacién o ruptura de enlaces no puedan ser
estudiadas mediante este método ya que no contempla estados excitados o
reactividad.

Existen métodos hibridos denominados QM/MM (Quantum Mechanics/Molecular
Mechanics) en los que un centro reactivo es tratado de modo cuantico mientras que el
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ambiente que lo rodea se trata de modo clasico. El desafio en este tipo de métodos
resulta en la definicibn de manera precisa de la interaccion entre las dos formas de
describir el sistema.

Conjunto _microcandnico (NVE), la forma mas simple de dinamica molecular
ocurre en el conjunto microcanénico. En él, el sistema esta aislado: su volumen no se
altera (V) y no intercambia masa (N) ni energia (E) con el entorno. Para un sistema de
N particulas con coordenadas X'y velocidades V, se puede plantear el siguiente par de
ecuaciones diferenciales de primer orden. La funcién de energia potencial U(X) son las
atracciones y repulsiones que sienten los atomos entre si debido a los enlaces
quimicos, interacciones electrostaticas, Van der Waals, etc. de las moléculas. A U(X)
también se le conoce como campo de fuerza y es una funcién de las coordenadas de
las particulas X. Normalmente proviene de calculos de quimica cuantica y/o
experimentos espectroscopicos. Sin embargo, el campo de fuerza generalmente tiene
una forma funcional que lo hace pertenecer a la mecanica clasica. La trayectoria de las
particulas es discreta en el tiempo. Normalmente se elige un paso de tiempo
suficientemente pequefio (por ejemplo 1 femtosegundo) para evitar errores numéricos
de discretizacion. Para cada paso de tiempo, se integra la posicion X y velocidad V
con un método simpléctico como la integracion de Verlet. Dadas las posiciones
iniciales (por ejemplo la estructura de rayos X de una proteina) y las velocidades
iniciales (por ejemplo aleatorias y Gaussianas), es posible calcular todas las
posiciones y velocidades en el futuro.

Otros Conjuntos (NVT, NPT), existen otros métodos para similar sistemas con
otras caracteristicas, como podria ser un sistema a temperatura fija 0 a presion
constante. Este tipo de métodos incrementan en gran medida las posibilidades de la
DM en cuanto a las propiedades de los sistemas a estudiar.

Los principales softwares utilizados para la realizacion de simulacién
computacional de Dinamica Molecular son:

e Los codigos de computacibn mas ampliamente utilizados en la ciencia de
materiales son el cédigo LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively
Parallel Simulator) desarrollado en los laboratorios Sandia de Estados
Unidos, y el cddigo MDCASK, desarrollado en el laboratorio Nacional
Lawrence Livermore, también en EE.UU. Ambos coédigos son cbddigos en
paralelo, pudiendo hacer uso de multiples procesadores para realizar un
calculo, lo que amplia las posibilidades de los sistemas estudiados tanto en
tiempo como en dimensiones. Su escalabilidad, es decir, su eficiencia a la
hora de realizar dichos calculos paralelos, es casi lineal por lo que empleando
un numero mayor de procesadores se pueden realizar calculos con mayor
numero de particulas interactuando mas tiempo, ganando en ergodicidad y
estadistica.

° Monte Carlo Cinético. El método de Monte Carlo cinético (KMC) es una
simulacion computacional basada en un Monte Carlo que tiene la intencién
de simular la evolucion temporal de algunos procesos que ocurren en la
naturaleza. Tipicamente estos procesos son los que ocurren con una
probabilidad por unidad de tiempo dada. Es importante entender que estas
probabilidades son entradas al algoritmo KMC, el método en si mismo no
puede predecirlos.
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El método KMC es esencialmente el mismo que el método de Monte Carlo
dinamico y el algoritmo Gillespie, la diferencia principal parece estar en la
terminologia y las areas de uso: KMC es utilizado principalmente en la fisica
mientras el método "dinamico" sobre todo se usa en la quimica.

El algoritmo KMC para simular la evolucion temporal de un sistema donde
algunos procesos pueden ocurrir con la probabilidad por unidad de tiempo r
conocida puede ser escrito por ejemplo asi:

i.  Inicializar el tiempo t = 0.
ii.  Crear una lista con todos los eventos posibles en el sistema
con tasa r;

iii.  Calcular la funciéon acumulativa donde N es el nimero total de
posibles transiciones.

iv.  Obtener un nimero aleatorio de una distribuciéon uniforme u
[0, 1]

V.  Encontrar el evento que se va a llevar a cabo i encontrando el i
paraelcual Ri_1<UR<R,.

vi. Llevar a cabo el evento J.

vii.  Recalcular todos las probabilidades r; que hayan podido
cambiar. Si es necesario, afiadir o quitar transiciones I.
Actualizar la lista de eventos.

viii.  Obtener un Nuevo numero aleatorio de una distribucion
uniforme u [0, 1].

iXx.  Actualizar el tiempo siguiendo una distribucion de Poisson t =
t + At donde Af=-log u/R

X.  Continuar al paso 2.

1

Este algoritmo se conoce en fuentes diferentes de forma diversa como el
algoritmo de tiempo de residencia o el n-fold way o el Bortz-Kalos-Liebowitz
(BKL) el algoritmo o simplemente el algoritmo de Monte Carlo cinético (KMC).

Como ejemplo de uso el KMC se ha empleado en las simulaciones de, por
ejemplo, los sistemas siguientes fisicos: la difusion superficial, el crecimiento
superficial, la difusiébn de vacante en aleaciones (esto era el empleo original
en (1966 Young), La movilidad de defectos y clustering en sélidos irradiados.

Para dar una idea de lo que "los objetos" y “eventos" pueden ser en la
practica, aqui esta un ejemplo concreto, correspondiente al ejemplo 2 de
crecimiento superficial.

Se considera un sistema donde atomos individuales se depositan sobre una
superficie uno por uno (tipico de deposicién de vapor fisica), pero también
pueden emigrar sobre la superficie con algun salto conocida la tasa w. En
este caso "los objetos" del algoritmo KMC son simplemente los atomos
individuales.

Si dos atomos llegan a estar directamente el uno al lado del otro, ambos
pasan a ser inmoviles. Entonces el flujo de atomos entrantes determina una
tasa ryeposits Y €l sistema puede ser simulado con KMC considerando todos los
atomos depositados moviles si aun no han encontrado a un vecino y se han
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hecho inméviles. En este modelo existen los siguientes posibles eventos en
cada paso de KMC:

- Un nuevo atomo entra con la tasa rgeposit
- Un atomo ya depositado salta un paso con probabilidad w.

Después de que un evento se ha seleccionado y realizado con el algoritmo
KMC, se necesita comprobar si el nuevo atomo o el atomo que ha saltado se
ha situado inmediatamente adyacente a algun otro atomo. Si esto ha pasado,
el atomo(s) que es ahora adyacente tiene que ser sacado de la lista de
atomos moviles, y en proporcién sus posibles eventos de salto quitados de la
lista de posibles eventos.

Naturalmente, en la aplicacién de KMC a problemas en la fisica y la quimica,
se tiene que considerar si el verdadero sistema sigue las suposiciones que
son la base de KMC. Los procesos en un sistema real no necesariamente
tienen probabilidades bien definidas, los procesos de transicion pueden ser
correlacionados, en caso de que el atomo o la particula salte, el salto podria
no ocurrir en direcciones arbitrarias, etcétera. Simulando escalas de tiempo
extensamente dispares también ha de tenerse en cuenta si nuevos procesos
pueden estar presentes en ese lapso de tiempo. Si alguno de estos
problemas esta presente en una simulacion, los resultados pueden diverger
de la realidad o ser completamente erroneos.

El método KMC puede ser subdividido por como los objetos se mueven o las
reacciones tienen lugar. Al menos las subdivisiones siguientes son usadas:

- Lattice KMC (LKMC): significa KMC realizado sobre una red atémica.
A menudo también llamada atomistic KMC, (AKMC). Un ejemplo tipico
es la simulacion de difusién de vacante en aleaciones, donde se
permiten a una vacante saltar por los sitios de red con las
probabilidades de salto dependientes de la composicion local. El
cédigo mas ampliamente utilizado siguiendo este modelo es el
LAKIMOCA, desarrollado por EDF en Francia.

- Object KMC (OKMC): quiere decir KMC realizado para defectos o
impurezas, que saltan en direcciones arbitrarias o especificas de la
red. Sélo las posiciones de los objetos que saltan son incluidas en la
simulacion, no aquellos de los atomos de la red 'de fondo'. El paso
basico de KMC es el salto de un objeto. El codigo que se usa en este
caso es el BIGMAC desarrollado en LLNL, USA.

- Event KMC ( Event Kinetic Monte Carlo, EKMC) o First-passage KMC
(FPKMC) se aplica a una variedad de OKMC donde la reaccion
siguiente entre objetos (por ejemplo el clustering de dos impurezas o
la aniquilacién intersticial-vacante) es escogida con el algoritmo KMC,
tomando las posiciones de objeto en consideracion, y este evento se
realiza entonces inmediatamente™. El cédigo mas conocido para
resolver este modelo es JERK, desarrollado por el CEA, Francia.

1% Dalla Torre 2005, Opplestrup 2006
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- Parallel KMC (PKMC). Es una modificacion del algoritmo de OKMC
que hace posible la resolucion de este tipo de modelos en maquinas
paralelas, haciendo posible asi el estudio de sistemas durante un
periodo de tiempo superior y de un mayor tamafo. El algoritmo y su
implementaciéon han sido recientemente desarrollados en la UPM,
Espafia en colaboracién con LLNL, USA.

Sin embargo, en la practica las simulaciones de Monte Carlo estan limitadas
a pequefios volumenes (del orden de un cubo de 1 um, dependiendo de las
condiciones) y resultan ser computacionalmente muy caras cuando las dosis
de irradiacidon son muy altas y/o las escalas temporales de los tiempos de
vida en un reactor nuclear quieren ser investigadas.

Estas limitaciones pueden ser eliminadas usando la Teoria de Tasas (o Rate
Theory, RT en adelante). En estos modelos, basados en la aproximacion de
campo medio, se modela la difusion de defectos mediante un sistema de
ecuaciones de difusidn-reaccién, en donde se describe la nucleacion o
crecimiento de los clusters mediante la llamada ecuacion maestra. En este
modelo, la evoluciéon de la concentracion media de una impureza o de un
cluster de un tamafio dado esta gobernada por una ecuacioén de continuidad.
El sistema se representa entonces mediante un sistema de ecuaciones
diferenciales parciales acopladas (de cientos a decenas de miles de
ecuaciones). Las tasas, como los coeficientes de difusién o las frecuencias
de disociacion, se calculan a partir de los mismos datos de entrada usados
en cinética de MonteCarlo (KMC), por tanto, los dos métodos se basan en los
mismos parametros.

Los bajos recursos computacionales requeridos por la RT permiten explorar
la evolucion de los defectos a lo largo de escalas temporales y espaciales
grandes, cercanas a las alcanzadas experimentalmente, lo que la convierte
en una técnica muy atractiva. Sin embargo, una de las suposiciones
fundamentales de la aproximacion de campo medio es que la produccién de
defectos es uniforme en el espacio y el tiempo. En otras palabras, la teoria de
tasas no guarda un registro de la posicion de cada defecto, sino que calcula
la concentracidon media de un tipo de defecto dado. Por tanto, cuando se han
de tener en cuenta mecanismos complejos, los resultados obtenidos
mediante RT pueden no coincidir con los alcanzados mediante KMC. Por
ejemplo, el método RT no puede tratar la recombinacién de defectos |-V
correlacionados generados por irradiacion.

Los métodos KMC y RT son, por tanto, complementarios, y pueden usarse
englobados dentro de una estrategia de simulaciones multiescala.

El cédigo de Teoria de Tasas PROMIS 1.5 ha sido desarrollado por S.
Selberherr y P. Pichler en la Universidad de Tecnologia de Viena (TU
Vienna). Permite resolver las ecuaciones generales de difusion en 1D o 2D
con condiciones de contorno generales. Los términos de generacion-
recombinacion, las condiciones de contorno y los flujos de difusion dirigidos o
inducidos por un campo eléctrico pueden implementarse facilmente si es
necesario. Los parametros de entrada requeridos para el célculo de las tasas
son los mismos que se usan en KMC.
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Debido a que el método KMC almacena la posicion de cada defecto, las
necesidades computacionales aumentan enormemente cuando el nimero de
defectos se incrementa (por ejemplo, a altas dosis de irradiacién). Un
problema tipico puede demandar desde unos pocos dias de tiempo de
computacién hasta miles de horas. Existe por tanto unas importantes
necesidades computacionales a la hora de realizar calculos de KMC.

El método RT necesita muy pocos recursos computacionales. Un
experimento tipico de desorcion de He, que consta de varios miles de
ecuaciones diferenciales parciales, requiere solo unos minutos de
computacién en un tipico procesador Pentium. Por otro lado, la obtencién de
parametros libres de datos experimentales puede requerir cientos o miles de
simulaciones. Por ello, en algunos casos, el método RT puede demandar
unas necesidades computacionales moderadas.

ii) Dinamica de Dislocaciones

La plasticidad de cristal en materiales deformados es gobernada por el
comportamiento colectivo de los conjuntos grandes de dislocaciones. Aunque las leyes
de continuo basadas en la densidad de dislocaciones eficaz puedan ser formuladas
para describir la respuesta macroscopica del material bajo una variedad de
condiciones de carga, el movimiento de dislocaciones y las interacciones entre ellas
son los fendbmenos heterogéneos que muestran una dependencia intrincada en la
microestructura subyacente. Los detalles de estas interacciones, que son a menudo
importantes en muchos casos, se pierden en modelos de continuo basados en la
densidad de dislocacion media. En este sentido, métodos atomisticos se han utilizado
ampliamente para estudiar mecanismos de interaccion de dislocacién aislados. No
obstante, estos sufren limitaciones en la escala espacio y tiempo y por lo tanto fallan
en capturar correctamente el caracter de largo alcance de campos de tensidén de
dislocacion, sin hablar de la naturaleza estadistica de la plasticidad del cristal.

Alternativamente, la dinamica de dislocacién es un acercamiento directo que
intenta simular el comportamiento agregado de conjuntos de dislocacién grandes en la
mesoscala, descomponiendo las lineas de dislocacién de curvatura y caracter
arbitrarios en segmentos rectilineos™. Sin embargo, el nimero de segmentos, N,
puede hacerse bastante grande para simulaciones significativas, y el computo de
fuerzas de largo alcance es una O~N? por lo que el problema puede hacerse
computacionalmente intenso para sistemas grandes.

El uso de DD para modelar un aspecto u otro de la plasticidad de un cristal en
metales en 3D comenzé a finales de los afios 1980 con el trabajo pionero de Kubin et
al.”™ y Ghoniem et al. ™. Sin embargo, no ha sido hasta hace poco que estudios
detallados que implican geometria compleja y una densidad de dislocaciones
relativamente grande han sido realizados™.

Las dislocaciones se representan como un conjunto "de nodos" conectados el
uno con el otro por segmentos rectos. La posicion de nodos, juntos con su

159 Kubin et al., 1992; Devincre y Kubin, 1997; Kubin et al., 1998; Zbib et al., 1998; Schwarz, 1999; Ghoniem y Sol,
1999; Zbib et al., 2000; Bulatov et al., 2001; Cai et al., 2004.

1%0'| epinoux y Kubin, 1987; Kubin et al., 1992

'8! Ghoniem y Amodeo, 1988; Amodeo y Ghoniem, 1991.

162 \erdier et al., 1998; Shenoy et al., 2000; Espinilla et al., 2001; Dupuy y Fivel, 2002; Madec et al., 2002; Kubin et al.,
2003; Depres et al., 2003; Shehadeh et al., 2005; Devincre et al., 2006.
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conectividad, se conoce como los grados fundamentales de libertad. Si un nodo esta
conectado con un numero n de otros nodos, se le conoce como un nodo de
conectividad n. En general, un ciclo computacional va como el siguiente:

i.  Calcular la fuerza motriz ~ fi sobre cada nodo.
ii. Calcular la velocidad ~vi de cada nodo basado en ~ fi y el caracter de
dislocacion local.
iii. Determinar el paso de tiempo conveniente _t.
iv.  Desarrollar todos los nodos de dislocacién a la t de tiempo + _t, manejando
cambios topoldgicos que ocurren durante [t, t + _{].
v. t:=t+_t Continuaa 1.

Existen dos softwares o cédigos ampliamente utilizados en la comunidad de la
fisica de materiales, ParaDis y Micro3D. Ambos c6digos son masivamente paralelos,
lo que amplia enormemente el nimero de segmentos de dislocacion que pueden ser
tratados.

En resumen, las principales capacidades experimentales del Area de Simulacion
Computacional de TechnoFusion se pueden enumerar como:

e Simulaciéon
o Componente de investigacion basica.
o Imprescindible para un Centro de prestigio.
o Expertos nacionales de reconocido prestigio ya existen y se pueden
incorporar.
Colaboracién con grupos universitarios garantizada.
Plataformas de calculo disponibles (Europa y Espafia).
Plataformas propias (desarrollo, independencia).
Valor afiadido (propio centro y usuarios externos).

O O 0O

e Adquisiciéon y Control
o Un centro experimental requiere un servicio de control y adquisicion de
datos centralizados.
Acceso, coherencia, escalabilidad, seguridad, etc.
Posibles desarrollos propios (I+D+i).
Colaboraciones con otros grupos e industrias.
Libera a los usuarios de dificultades y simplifica la operacion del Centro.

O 0O 0O

e Analisis y Visualizacion

Nuevo paradigma cientifico.

Adquisicidén y generacion nunca vistas.

Procesos de analisis mucho menos desarrollados.
Extraccion de toda la informacion disponible.
Desarrollo de técnicas propias.

Colaboracién con otros grupos (biomedicina, etc.)
Retornos a la industria nacional.

O OO0 O0OO0OO0Oo

e Soporte
o Se va a necesitar redes y puestos de ofimatica.
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Adquirir, mantener y soportar bienes informaticos (hardware y software).
Por coherencia su gestion debe estar centralizada.

Redes privadas de control, adquisicion y almacenamiento.

Redes para la conexion con otros centros e Internet.

Seguridad.

O O O 0O O

e Recursos Humanos
o Cientificos incluyendo Ciencia de materiales, Plasma nuclear,
Ingenieria, Fluidodinamica, Robdética y Electronica (simulaciones, etc.),
ademas de Ciencia computacional (algoritmos, etc.)
Técnicos.
Sistemitas, operadores, analistas y programadores.
Disefio, pruebas y fabricacion (laboratorios, etc.).
Administracion (gestién, compras, formacion, etc.).
Colaboraciones y Contactos imprescindibles.

O O O 0 O

e Recursos Materiales Informaticos
o Genéricos.
o Redes internas y externas (seguras).
o Puestos de ofimatica (eficaces).
o Especificos.
o Almacenamiento (seguro y masivo).
o Procesamiento (acceso, analisis y visualizacion).
o Calculo (desarrollo y produccién).
Nuevos Desarrollos (control, adquisicion, tiempo real, etc.)

A continuacion, en la Tablas de 10.1 a 10.5 se muestra el estado de
conocimiento de los diferentes modelos de simulacion detallados anteriormente, asi
como la experiencia, desarrollo, validacion y uso final de los mismos llevados a cabo
por las organizaciones participantes en el Area de Simulacién Computacional de
TechnoFusion.
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Tabla 10.1. Estado del arte de modelos de simulacién, experiencia (E), desarrollo (D), validacién (V), uso
final (U) por areas tematicas y cédigos de simulacion.
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fen Nivel Acen Nivel
o de o de
Codigo L Codigo L
conocimiento conocimiento
Datos nucleares TH Sistema
Librerias de Activacion RELAP
EAF2003/05/07 | E INELNRC.UsA | B2 Vo U
Librerias de Transporte Sensibilidad e incertidumbres
JEFF31 SUSD3D
ENDF/B-VII | E Uncertainty code package. | E, D, V, U
JENDL-HE NEA/Kodeli I.
FENDL Contencién
HENDL CONTAIN
Caodigos de procesamiento de datos nucleares Sandia/NRC.USA. Termohidraulicade | E, D, V, U
NJOY contencion
LANL.USA/JEFF.NEA | E,D,V, U Accidentes severos
Librerias de ENDF/JEFF
MELCOR
LFI,_EII_E/SIIREO(?OIIOO E,D,V,U Sandia/NRC.USA. Cédigo integral | E, D, V, U
— — £ uren de accidentes severos
Caodigos de fisica nuclear
TALYS MAAP/SCDAP
Simulation of nuclear reactions | E, D, V, U NRC.USA. Severe Accident | E, D, V, U
NRG/A. Koning Phenomena and Plant Evaluations — FAI
EMPIRE-II Daiio por irradiacion
i E,D,V,U
uctear Rea%lggewllzgi PERFECT/GETMAT EDVU
Calculo de transporte: Monte Carlo EU-FPEIFP7
MDCASK
TRIPOLI o L E,D,V,U
EU-NURESIM (CEAfr) E,D,V,U (dinamica molecular clasica)
BIGMAC E DV U
MCNP EDVU (Difusion defectos — MonteCarlo) T
LANL.USA T SIESTA EDV U
PHITS (“ab-initio”) | = 7Y
) . E,D,V,U LAMMPS
Particle & Heavy-lon Transport (KEK.jp) (Dinémica Molecular Clésica) E,D,V,U
FLUKA/GEANT DD3D (Dinamica dislocaciones) | E, D, V, U
E,D,V,U
CERN
TBSIC
PENELOPE EDVU (DM Tight Binding para SiC) E.D.V,U
NEA/Univ. Barcelona.es T Evaluacion, emplazamiento, dosis ambiental, tritio
Calculo de transporte: SN GASPAR/LADTAP/XOQDOQ ED VU
TORT-DORT NRC.USA (Dosis de efluyentes) T
neutron & gamma | E, D, V, U
SN Transport ORNL MACCS2
ATILA RSICC.usa Consecuencias radiolégicas | E, D, V, U
neutron & gamma y econémicas de accidentes
TWODANT/THREEDANT
Interfaz geométrica PC-CREAM
MCAM | E,D,V,U Metodologia Comision Europea | E, D, V, U
McCAD Dosis de Efluyentes
DAGMC FZK'y NRPB, Comision Europea. | £ 5y
SNAM Consecuencias Radiologicas y T
Interfaz grafica Econémicas de accidentes
VisualBUS Analisis de probabilidad estadistica
MORITZ | E,D,V,U SHAPHYRE 6.0 E DV U
SABRINA INEL para la NRC, USA P
Inventario isotopico y activacion
ORIGEN/SCALE
ORNL+LANL.USA E.D.V.U
ACAB
UNED.es E.D,V,U
FISPACT | E,D,V,U
UKAEA
MONTEBURNS | E,D,V,U
MCNP+ORIGEN/CINDER
LANL.USA
TH CFD
ANSYS-CFX | E,D,V,U
Comercial (ANSYS.USA)
FLUENT | E,D,V,U

Comercial (ANSYS.USA)
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10.4. Requerimientos de espacios fisicos, instalaciones y
seguridad

(I) Espacios fisicos e instalaciones requeridas

Al pretender ser usuario de los grandes ordenadores nacionales ya existentes el
Area ASC de TechnoFusion no requerira contar con grandes infraestructuras. En
concreto necesitara de los siguientes espacios fisicos:

e 1 sala de 30 m? para albergar los equipamientos de analisis y sistemas de
adquisicion.

e 1 salade 30 m? para la instalacion de los instrumentos y maquinas auxiliares.

e 1almacén de 20 m?.

e 100 m? para despachos del personal y servicios.

(I1) Seguridad

Las actuales simulaciones pueden llegar a demandar grandes tiempos de
procesamiento y operacién en los ordenadores actuales, siendo necesario el
trabajando ininterrumpido evitando posibles cortes o subidas de tensién en la red
eléctrica local, por lo es necesario contar con sistemas de proteccion denominados
Uninterruptible Power Supply (UPS), capaces de suministrar corriente durante el corte
en el suministro eléctrico hasta su reanulaciéon o al menos hasta varias horas. De esta
manera, al mismo tiempo, se pueden proteger frente a perdidas de ficheros a los
servidores generales de almacenamiento de datos del sistema de adquisicion y
procesado
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