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【緒言】酸化セリウム（CeO2）は UO2や PuO2などの核燃料体の模擬試験材料として利用されて

いるが、高温時の熱物性の理解が不十分となっている。一方で、高温時の材料物性の詳細を調べ

る方法として、第一原理計算や古典分子動力学（MD）計算などの原子レベルのシミュレーション

が有効であるが、第一原理計算では計算コストがかかり、MD 計算では原子間ポテンシャルの精

度が不十分であるため、CeO2に対して十分な計算は行われていない。そこで本研究では第一原理

計算よりも高速で既存の MD 計算よりも高精度なニューラルネットワーク MD（NNMD）を用い

て CeO2の熱物性の評価を行った。 

【計算条件】蛍石型の CeO2 のユニットセルを 2×2×2 に拡張したスーパーセルにて、第一原理

MD を用いて温度 100K~16000K、圧力-50K~400K の条件下の計算を行い、80000 個の学習モデル

を作成して NN ポテンシャルを学習した。第一原理計算には VASP、NN ポテンシャル学習には

DeepMD-kit、NNMDには Lammps-DeepMDを用いた。Exabyte.io上の Azureクラウド計算機を 80

ノード使用し、約 20時間で NNポテンシャルを作成した。 

【結果】図１、図 2に熱膨張率および比熱の計算結果を示す。300K~1800K間の実測結果[1]と計算

結果はよく一致した。また、MD シミュレーション時間内では完全にランダムな配置にならなか

ったが、実測の融点に近い 2700K~2800K 近傍に熱膨張率と比熱のピークが表れた。図 3に酸素原

子の平均二乗変位（MSD）の時間変化を示す。2000K 以上で MSD が増大し始めており、蛍石型

構造特有の酸素拡散に伴う転移の存在が示唆された。 

 

図 1 熱膨張率                  図 2 比熱            図 3 酸素原子のMSD 
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