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独自に開発した量子分子動力学計算手法により、液体ナトリウムおよびナノ粒子分散ナトリウムにおける

各原子間相互作用を解析し、実測による各物性値との相関関係から物性評価予測を行った結果を報告する。 
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1. 緒言 

 本研究では超高速化量子分子動力学法(UA-QCMD)を高速炉の冷却材として使用するナトリウム液体、お

よびナノ粒子分散させたナトリウムのモデルに適用し、得られた原子間相互作用から物性評価予測への応

用を検討する。 

2. 計算手法 

UA-QCMD は、パラメータ化によって従来の密度汎関数法(DFT)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大規模な系のシミュレーションが可能である。適切なパラメータを構築す

る事で金属や化合物においてDFTの結果や実測に基づく熱力学データを精度よく再現する事が可能である。 

3. 計算結果 

200℃、300℃、500℃の温度ごとに作成したナノ粒子分散ナトリウムのモデルを Fig.1 に示す。これらの

モデルから得られる原子間相互作用をもとに凝集エネルギー密度を算出し、横軸に凝集エネルギー密度、

縦軸に実測の表面張力をとった図を Fig.2 に示す。この結果、原子レベルのモデルを構築しそこで得られる

原子間相互作用によって表面張力の予測を行うことが可能であることを示した。 

 

Fig.1 (a)200℃での計算モデル,(b)300℃,(c)500℃   Fig.2 凝集エネルギー密度の表面張力 

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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