Tiivistelma FYS4006 Asa Hakalax

Volframin hilavirheiden tutkiminen laskennallisesti

Fuusioenergia tarjoaa tehokkaan vaihtoehdon tulevaisuuden energiantuotan-
nolle, mutta sen toteuttaminen kaytdnnossd on yhéa haasteellista. Korkean
sulamispisteen ja hyvéin lammonjohtavuuden ansiosta volframilla on keskei-
nen rooli fuusioreaktorien materiaalikehityksessa. Fuusioreaktorin sisilla on
jatkuva ioni- ja neutronisateily, mika aiheuttaa séteilyvaurioita kontaktima-
teriaaleissa. Yksinkertaisimmillaan sateily saa aikaan pistevirheitd. Vakanssi
on pistevirhe, joka muodostuu hila-atomin syrjaytyessa alkuperaiseltd pai-
kaltaan jattden jalkeensa tyhjan aukon. Jos syrjaytetty hila-atomi jaa hila-
rakenteen valiin, sitd kutsutaan valisija-atomiksi.

Laskennallisia menetelmia kdytetdan volframin tutkimisessa kokeellisten me-
netelmien ohella. Téssé tutkimuksessa hyodynnetaan objektikohtaista kineet-
tistd Monte Carlo -menetelméa (OKMC). OKMC-menetelmén avulla voi-
daan tarkastella systeemin aikaevoluutiota, edellyttdaen, ettd mahdolliset ta-
pahtumat ja niiden todennékoisyydet on maéaaritetty etukidteen. Menetelmé
mahdollistaa pidempien aikaskaalojen simulaatiot, miké vastaa paremmin to-
dellisia olosuhteita fuusioreaktorin sisalla. Todellisilla materiaaleilla ei kuiten-
kaan ole taydellisia kiderakenteita, vaan ne sisaltavat epapuhtauksia ja rae-
rajoja, jotka voivat absorboida tai kiinnittaé pistevirheita. Jotta simulaatiot
vastaisivat kokeellisia tuloksia, taytyy edelld mainitut ominaisuudet lisaté si-
mulaatioon erikseen. Hiili on volframin tyypillinen epdpuhtaus, minké vuoksi
se valikoitui tésséa tutkimuksessa tarkasteltavaksi epapuhtaudeksi.

Téassa seminaariesitelméssé esitellaan tuloksia, jotka on tuotettu Helsingin
yliopiston kiihdytinlaboratoriossa kesalla 2025. Simulaatioiden perusteella
tutkitaan, miten ldmpdtila ja hiilikonsentraatio vaikuttavat volframissa muo-
dostuvien vakanssien madrdan siteilytyksen alla. Tulokset osoittavat, etta
suurempi hiilikonsentraatio lisdé vakanssien maarad, kun tarkastellaan sys-
teemeja samassa lampdotilassa. Lisdksi havaitaan, ettd lampotilan noustes-
sa vakanssikonsentraatio laskee. Tulokset ovat yhtenevia aikaisempien tutki-
musten kanssa, ja osoittavat epdpuhtauksien merkityksen volframin séteily-
kestavyyden tarkastelussa. Laskennalliset menetelmét kasvattavat merkitys-
tdan fuusiorelevanttien materiaalien tutkimuksessa kustannustehokkuutensa
ja turvallisuutensa ansiosta.



