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ナノ流体の反応抑制メカニズムを解明するために、独自に開発した超高速量子分子動力学計算手法

(UA-QCMD)を用いて、O2による酸化反応を純 Na、ナノ流体それぞれに対して行いその違いを確認した。 
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1. 緒言 

 ナノ流体の燃焼抑制には反応の自己終息性にあると推定されている。その燃焼抑制・自己終息メカニズ

ムの解明のため、量子分子動力学法を用いナノ流体の酸化反応過程を計算しメカニズムの検討を行った。 

2. 計算手法 

パラメータ化によって、従来の密度汎関数法に基づく第一原理計算プログラムと比べ約 1000 万倍の高速

化を達成化した UA-QCMD を用いて、純 Na、ナノ流体それぞれ表面モデルを作成し、500℃NVE の条件で

O2分子を一定時間置きに表面上方から衝突させ、それぞれの酸化の様子を UA-QCMD によって再現した。

3. 計算結果 

純 Na では、表面に衝突した O2はまず解離せずにそのまま表面内部に侵入し、全ての O2が解離せず、

Na2O2、Na2O が混在した状態になる。O2は表面全体に均一に降らせているが、計算を進めていくと徐々に

Na 酸化物の塊が出来るように集まってくる事が確認出来た(Fig.1）。ナノ流体では、内部に入り込んで解離

した Oがナノ粒子に捕まり、O を介した強い化学結合で繋がっていくことでナノ粒子周辺の Naが固定化

される結果になった。そのため表面への Naの拡散が制限され、ナノ流体の反応抑制効果となって現れる事

が理論計算からも確認出来た(Fig.2)。 

本研究は、特別会計に関する法律（エネルギー対策特別会計）に基づく文部科学省からの受託事業とし

て、日本原子力研究開発機構が実施した平成 26年度「ナノ粒子分散ナトリウムによる高速炉の安全性向上

技術の開発」の成果です。 
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Fig.1 ナトリウム酸化 UA-QCMD 結果 Fig.2 ナノ流体酸化 UA-QCMD 結果 
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