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軽水炉燃料被覆管として使用される Zrを対象として，第一原理計算結果を教師信号とする機械学習により原

子間ポテンシャルを作成し，これを用いた分子動力学法により空孔集合体の挙動を解明した． 
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1. 緒言 

軽水炉燃料被覆管として使用される Zr合金は，六方最密構造であるため，照射下で形成する微細欠陥は異

方的に拡散する．それにより，原子空孔は底面上に集合体を形成し，これが潰れて c-type転位ループとなる． 

Zr 合金に特徴的な照射劣化は，主として c-type 転位ループ形成とほぼ同時に発生するため[1]，原子挙動に基

づいて c-type転位ループ形成過程を明らかにすることが，劣化機構を解明する上で重要な要素の一つである．

しかし，従来の古典的分子動力学（MD）法では，特に空孔型欠陥の挙動を取り扱う上でその精度が不十分で

あることが課題であった[2]．これらを踏まえて，本研究では，高精度で計算コストも低い機械学習 MD 法を

用い，Zr中での c-type転位ループ形成過程を解明することを目的とする.  

 

2. 計算方法の概要 

機械学習MD法では，Behler-Parrinello法を用い[3]，比較的小さな系で第一原理計算の結果を人工ニューラル

ネットワークにより学習し，大きな系に拡張した．第一原理計算には VASPを用い，系の拡張には N2P2を用

いて学習させた．また，作成した原子間ポテンシャルを用いて，LAMMPS[4]によりMD計算を行った. 

 

3. 計算結果 

 図 1には，教師信号の例として，6原子を含む系において格

子定数，c/aをそれぞれ±15%の範囲で変化させエネルギーを

求めた第一原理計算の結果を示す．格子定数 3.227Å，

c/a1.5975での最安定が再現されていることがわかる．ひずみ

付与下における系のエネルギー計算は，面心立方構造を対象

としても行い教示信号とすることで，c-type 転位ループ形成

で観察される積層欠陥部分の再現も可能となった． 
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図 1 系のエネルギーの a軸方
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