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Actualmente, hay una falta de herramientas computacionales para predecir el dafio sufrido por los
materiales nanoestructurados y su comportamiento en condiciones de trabajo severas como las que
se esperan en las paredes de las camaras de reaccién en fusion nuclear o el blindaje de los satélites
espaciales. Esta tesis intenta llenar este vacio mediante el desarrollo de un marco de modelado
predictivo para optimizar el disefio de materiales que muestren una resistencia mejorada al dafio y
propiedades mecanicas excepcionales con aplicacion en sistemas de ingenieria avanzada. Como
enfoque innovador, se propone una metodologia multiescala para testar materiales
nanoestructurados trabajando en ambientes realistas que combina técnicas como la teoria del
funcional de la densidad, dinamica molecular y el método de los elementos finitos (DFT, MD y

FEM, respectivamente, por sus siglas en inglés).
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