
人工知能（AI）技術を取り入れた核燃料開発研究の加速 
（5）全体概要 

Acceleration of nuclear fuel development research incorporating artificial intelligence (AI) technology 
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東京電力福島第一原子力発電所の事故以来、核燃料の高温での振る舞いに関心が集まっている。データ科

学と呼ばれる研究方法を用いて高温での核燃料の物性を評価する。この方法の妥当性を確認するために、放

射光を用いた高温実験を実施する。 
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1. 緒言 

核燃料の融点は、例えば UO2を例に取ると 2865 °C (3140 K)と非常に高いため、その実験手法が確立されて

いない。新しい取り組みとして、人工知能（AI）の手法を用いたデータ科学による理論的な数値計算と放射

光からの高輝度X線による構造解析実験を組み合わせた方法が進められている[1,2]。放射光を用いた溶融UO2

の X 線回折実験は米国 ANL のグループによって実施されている[1]。しかし、XAFS 試験の報告例はまだ無

い。これはガス浮遊した UO2 をレーザー照射により溶融させる手法が用いられているため試料の半径は 2～

3mm の大きさが必要なため XAFS 法で用いる X 線のエネルギーでは試料を透過させることが出来ないため

である。UO2の XAFS 実験は、試料の抵抗加熱手法を用いて成功しているが、最高温度は 2000K に留まって

いる[2]。この研究では抵抗加熱法を用いて微小試料を融点以上まで加熱し XAFS 実験試験を実施した。実験

結果は、ニューラルネットワークポテンシャルを用いて実施した理論計算結果と比較された。 

2. NN ポテンシャルによる分子動力学計算 

実験は、UO2の模擬物質として ZrO2を用いて行われた。図１

に NN ポテンシャルによる拡散係数の分子動力学計算結果を示

す。蛍石構造の高融点酸化物に見られる融点以下の温度での酸

素の活発な移動（２段階溶融）が起きていることが分かる。こ

れを XAFS 実験結果と比較する。 

3. まとめ 

ZrO2 でこの手法の有効性が確認出来れば UO2 に適用できる

可能性は高い。 
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図１ ZrO2の拡散定数の計算結果
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