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液体ナトリウムやナノ流体液滴に関する現象は、液滴の運動のみならず、蒸発、表面反応（結晶成長）、

着火、気相反応、液滴の温度予測等複雑な現象が絡んでいると予測される。これらを計算化学の観点でモ

デル化し、実験値と比較して、ナノ流体の反応抑制メカニズムを定量的に評価することを試みた。 
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1. 緒言 

 液体ナトリウムとナノ流体における燃焼速度の違いは、着火後の気相での反応において反応物であるナ

トリウム原子の供給速度差によると考えられ、よって両者の蒸発速度の差と、液滴表面での反応によって

生じたナトリウム酸化物の構造差に起因すると考えられる。液滴表面の反応において、液体ナトリウム表

面では柱状反応物が生成し、ナトリウムが表面に拡散して、さらなる酸化が進む。一方、ナノ流体表面で

は液滴中のナノ粒子の表面が酸化されることでナトリウムが固定化されるため、ナトリウムの酸化が抑制

される（自己終息性）。 以上を元に今回、計算化学の観点でモデル化し、シミュレーションを実施した。 

2. 計算手法 

本計算では三次元の等間隔格子の中央に球状の液体ナ

トリウムもしくはナノ流体の液滴を配置する。流入する

酸素や生成されるナトリウムの運動は、離散化したナビ

エ–ストークス方程式を用いて計算する（Fig.1）。液滴の

表面にある格子点で物質収支と熱収支の計算を行い、表

面反応量と蒸発量の計算を行う。自己終息性のモデルに

ついて、反応酸化物が表面を覆った割合（被覆率）を定

義し、液体ナトリウムは構造上被覆率が 1（反応物である

ナトリウムが曝露されないので反応量が０）にならない

が、ナノ流体の場合は１となり反応が収束するとした。 

3. 計算結果 

着火遅れの実験データを再現することができた（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 本ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝの計算ﾓﾃﾞﾙ 

  
Fig.2 液体ﾅﾄﾘｳﾑとﾅﾉ流体の着火予測 
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