by

k)
EZKTH?Y®

VETENSKAP
28 OCH KONST %o

oes®

FSH3141 Flerskalemodellering
av karntekniska material 6,0 hp

Multi-scale Modeling of Nuclear Materials

Faststallande
Kursplan for FSH3141 giller fran och med VT14

Betygsskala
G

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Studenterna bor ha en magister/master i materialvetenskap eller fysik.

Kunskap om kristallstrukturer ar nodvandigt for kursen. En bra bakgrund i materialteori ar
till fordel.

Kunskap om koncept som diffusion, fasdiagram och elektronstruktur ar till fordel.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal
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For nuvarande och framtida karnkraft ar stralningsinducerade forandringar av materiale-
genskaper ett stort problem. Svillning, forsprodning och kryp begransar livslangden for de
strukturella material och andra komponenter som anvands i reaktorerna. Med utvecklin-
gen av den fjarde generationens karnkraftssystem och fusionsreaktorer ar dessa problem
forstarkta pa grund av hoga doser av snabba neutroner. Experiment pa karntekniska mater-
ial ar dyra och tidskravande och darfor ar realistiska simuleringar och modellering an viktig
del av 10sningen.

Efter denna kurs ska studenterna kunna

1. beskriva, och nar tillampligt jamfora, olika simuleringstekniker. Studenterna ska aven
kunna stilla upp en metod att lanka samman flera modelleringstekniker for att kunna
behandla storra rymdskalor och langre tidsrymder.

2. applicera de olika simuleringstekikerna som presenterats under forelasningar och labo-
rationer med hjalp av de programkoder som anvints i kursen. For ovrigt ska de nu kunna
losa mer komplexa problem genom att applicera tidigare kunskaper i materialteori.

3. forklara begransningarna for de olika simuleringsteknikerna och valja den bast anpassade
for ett givet problem. De ska kunna analysera sina resultat och forklara hur de kan forbattras.
De ska veta var de kan soka efter mer information om avancerade simuleringstekniker som
inte behandlas under kursen.

4. presentera sina resultat i seminarieform och med en skriftlig rapport. De ska kunna
lyfta fram de viktigaste punkterna i den muntliga framstallnignen medans mer detaljer ges
i rapporten. En klar och tydlig vetenskaplig diskurs forviantas i bada medier.

Kursinnehall

Kursupplagg

Studenterna kommer anvanda den teoretiska och praktiska bakgrund som presenteras un-
der forelasningar och behandlas i laborationer for att 16sa ett originellt problem i projekt-
form.

Den lararledda uindervisningen bestér av 7 stycken forelasningar och 4 stycken datorlabo-
rationer. Foreldasningarna ar menade ta tva timmar styck.

1. Bakgrund och motivation for materialmodellering

2. Stralskademekanismer och effekten av stralning

3. Tathetsfunktionalteori (DFT)

4. Molekyldynamik (MD) och interatomara potentialer

5. Kinetisk Monte-Carlo och Rate teori - del 1

6. Kinetisk Monte-Carlo och Rate teori - del 2

7. Sammanlankning av simuleringstekniker och introduktion till avancerade metoder
Varje datorlaboration planeras ta fyra timmar. Studenterna kan vilja, men lararens hjilp, ett
system eller material som de ska modellera, givet att tillrackliga resurser finns tillgingliga

1. Datorlaboration 1: DFT
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2. Datorlaboration 2: MD
3. Datorlaboration 3: KMC

4. Datorlaboration 4: Rate teori

Kurslitteratur

Delas ut av lararen.

Examination

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handlaggare av stod till stu-
denter med funktionsnedsattning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator far medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

Nar kurs inte langre ges har student mgjlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

Ovriga krav for slutbetyg

For att bli godkand kravs narvaro. Franvaro ska meddelas lararen och kommer medfora extra
uppgifter att utfora.

Studenten ska l0sa ett eget valt originellt problem med hjalp av de redskap de tilskansat sig
under kursens gang. Projektet skall vara meningsfullt och ej ett typiskt laroboksexempel.
Projektet kraver att en kombination av metoder anvands pa det satt som ar typiskt for
materialvetenskap.

Resultaten kommer presenteras under ett slutseminarium och i en skriftlig rapport. Studen-
terna kan arbeta individuellt eller i par.

Etiskt forhallningssatt

« Vid grupparbete har alla i gruppen ansvar for gruppens arbete.

« Vid examination ska varje student arligt redovisa hjalp som erhallits och kallor som
anvants.

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
l6sningen.
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