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Projekt badawczy dotyczy jednego z kluczowych wyzwan stojgcych przed rozwojem energetyki
jadrowej, czyli reaktoréw opartych na fuzji jadrowej. W takich urzadzeniach materiaty
konstrukcyjne beda bombardowane szybkimi neutronami, co prowadzi do powstawania atoméw
helu wewnatrz metalu. Hel nie rozpuszcza sie w sieci krystalicznej, lecz gromadzi sie w defektach
struktury i tworzy mikroskopijne pecherzyki. Z czasem takie pecherzyki ostabiaja spdjnosc
materiatu, zwiekszaja ryzyko powstawania mikropeknie¢ oraz maja wptyw na procesy kruchosci
helowej i ksztattowanie mechanicznej odpowiedzi materiatu pod obcigzeniem.

Aby zrozumie¢ te procesy, projekt wykorzystuje zaawansowane modelowanie atomistyczne. W
jego ramach powstang dwa nowe potencjalty miedzyatomowe, modele pozwalajgce komputerowo
symulowa¢ zachowanie milion6w atomdw. Pierwszy z nich bedzie rozszerzeniem istniejacego
potencjatu typu ADP, uzywanego do opisu stopow zelaza z chromem. Drugi, bardziej
zaawansowany, zostanie opracowany metodami uczenia maszynowego (MLIP). Obydwa
powstang na podstawie doktadnych obliczen kwantowych DFT, prowadzonych w ramach
projektu oraz dzieki wspoétpracy z dwoma o$rodkami naukowymi: ICAMS (Ruhr-Universitat
Bochum) i MatéIS (INSA Lyon).

Po opracowaniu potencjatéw zostang wykonane wielkoskalowe symulacje dynamiki
molekularnej. Pozwolg one $ledzi¢ ruch atoméw helu w napromieniowanym metalu, ich
gromadzenie sie przy defektach, tworzenie pecherzykéw oraz ich role w procesach kruchosci
helowej i w ksztattowaniu mechanicznej odpowiedzi materiatu pod obcigzeniem. Symulacje
obejma m.in. oddziatywania helu z defektami radiacyjnymi powstatymi w wyniku kaskad zderzen,
z granicami ziaren i mikroszczelinami, czyli procesy typowe dla pracy w warunkach reaktora
termojadrowego.

Kluczowym elementem projektu jest rowniez weryfikacja komputerowych modeli za pomoca
eksperymentéw. Probki stalowe zostang napromieniowane dwiema réznymi metodami:
¢ w Instytucie Fizyki Jadrowej Czeskiej Akademii Nauk - poprzez kontrolowana implantacje
jonéw helu, a nastepnie jonéw zelaza, co pozwoli odtworzy¢ warunki panujace w reaktorze;
e w CERN - przy uzyciu wysokoenergetycznych impulséw protonéw w osrodku HiRadMat, ktore
umozliwiajg uzyskanie bardzo intensywnego uszkodzenia materiatu.

Powstata mikrostruktura (pecherzyki helu, dyslokacje, defekty radiacyjne) bedzie analizowana z
wykorzystaniem mikroskopii TEM. Dane eksperymentalne postuza do sprawdzenia, czy modele
komputerowe poprawnie przewiduja zjawiska zachodzace w materiatach.

Projekt dostarczy pierwszych tak kompleksowych i zweryfikowanych modeli opisujacych wptyw
helu na mikrostrukture i wytrzymatos$¢ stali stosowanych w energetyce jadrowe;.



