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基礎科学関連

Workshop on Basic Research Needs for Advanced Nuclear Energy Systems

- 主催 DOE/SC (Office of Basic Energy Sciences)

- 2006年7月31日～8月2日（ワシントン郊外のノースベセスダにて開催）

- 参加者 約230名 日本から3名（原子力機構2名、電中研1名）

原子核物理関連

Physics and Related Computational Science R&D for Advanced Fuel Cycles 
Workshop

- 主催 DOE/SC (Office of Basic Energy Sciences, Office of Advanced Scientific 

Computing Research)

- 2006年8月10日～ 8月12日（ワシントン郊外のベセスダにて開催）

- 参加者 約130名 日本から3名（原子力機構2名、日本大使館1名）

計算科学関連

Workshop on Simulation and Modeling for Advanced Nuclear Energy Systems

- 主催 DOE/NE, DOE/SC (Office of Advanced Scientific Computing Research)

- 2006年8月15日～ 17日（ワシントンD.C.）

- 参加者 約160名 日本から8名（原子力機構7名、日本大使館1名）

先進原子力システムのための基礎研究
関連のワークショップ
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Basic Research Needs
for Advanced Nuclear Energy Systems
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基礎研究と先進原子力システム技術

基 礎 研 究

新材料
新プロセス
予測モデル

原子力エネルギーの効果的利用においては
極限条件（放射線、温度、腐食）での

材料や化学プロセスの性能が制限因子

先進原子力システム技術

（放射線・温度・腐食の厳しい環境）

材料
燃料

分離技術
廃棄物固化体

実験： 材料を原子・分子レベルから観測
理論： 原子・分子レベルからバルクの状

態を予測

基礎研究の成果により
先進原子力システムの科学技術を劇的に変える可能性

性能の向上、開発時間の短縮
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この領域の研究は、工学的規模
の解析でかなりの実績がある

化学的な現象から、材料強度を予測する
ミクロな物理現象から、材料物性を予測する

基礎科学の分野で
近年、かなりの高精度解析が
可能となっている。

マルチスケールモデリングの概念
－ 第一原理計算から構造計算まで －
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科学的に大きな挑戦課題

関連する科学分野を変化させうる基本的理解をもたらすもの

先進原子力システムにおける、放射線、温度及び腐食環境の極限

状態の材料及びプロセスの性能を支える物質及び化学の基礎科学

３つの課題を選定

優先的に行うべき研究の方向

ある特定の研究または技術分野へのインパクトが最も高い可能性

のある基礎研究分野

９つの課題を選定

横断的研究テーマ

ある特定の研究分野または学問分野を超えて、広範囲の分野の基

礎科学の進展の基礎を与える基礎研究

４つの課題を選定

基礎研究課題、研究の方向
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ｆ 電子系の解明によるアクチニド及びアクチニド含有物質の化学と物理

の理解

先進原子力システムの燃料では、新しい化学分離戦略、燃料及び廃棄物

体の製造と性能についての予測と理解が必要

現状のモデルでは、燃料、溶液、廃棄物固化体の挙動を予測できない

第一原理、マルチスケールモデルによる極限条件下の多成分材料の物

性予測

構造材料、燃料、被覆管、廃棄物体の長期安定性や健全性は、照射、高

温及び応力の複合環境下での微細構造及び界面の進展の動力学が支配

機械的及び化学的性質を制御するには、相安定性や機械的挙動を、欠陥

生成、拡散、捕獲、相互作用について第一原理に基づく理解が必要

分離プロセスにおける化学的選択性を制御する新規の分子システムの

理解と設計

再処理における先進分離技術では、複雑な系における化学的選択性の制

御が必要

科学的に大きな挑戦課題
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PRD 1： 極限照射環境での性能限界を急激に向上させる材料及び界面の

ナノスケールでの設計

PRD 2： アクチニド含有物質の物理と化学、ならびに ｆ 電子系解明

PRD 3： 極限環境下でのミクロ構造と特性の安定性

PRD 4： 種々の化学環境におけるアクチニドと核分裂生成物の化学の理解

PRD 5： ナノからマクロスケールにわたる分離化学

PRD 6： 極限化学条件に順応する材料－環境界面

PRD 7： 化学プロセスにおける放射線や放射線分解の基礎的影響

PRD 8： 燃料の製造と性能に係る多成分系における基本的な熱力学的及

び速度論的プロセス

PRD 9： 材料のマルチスケールモデリング予測と極限環境における多成分

系化学現象の理解

優先的に行うべき研究の方向
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PRD 1： 極限照射環境での性能限界を急激に向上させる
材料及び界面のナノスケールでの設計

欠陥とナノ構造の相互作用の基礎的理解が、欠陥挙動を制御し照射損

傷を軽減する材料及び界面の設計を可能とする

極限照射環境での多結晶、多相、多成分の材料及び界面の複雑な挙動

を描写する新しいモデルが必要

ナノ構造材料及び界面の設計、合成、ナノスケールの特性評価

極限環境下での超高密度界面構造の応答を決定する基本の物理的ﾒｶﾆｽﾞ

ﾑの発見が重要

高密度のﾅﾉｽｹｰﾙ界面や第二相を含有させることによる耐照射性の向上

先進原子力システムへのインパクト

劣化しにくい材料の開発は、構成要

素の性能向上及び寿命延伸に貢献

し、信頼性、安全性、経済性の向上

につながる

- 照射損傷の影響を軽減する材料

- 燃料-被覆管相互作用、応力腐食

割れ、表面酸化等を軽減する材料

10



PRD 2： アクチニド含有物質の物理と化学、
ならびに ｆ 電子系解明

燃料の性能及びふるまいは、化学的、物理的及び機械的特性が支配

UO2については信頼できるデータベースが存在するが、それ以外のアクチ

ニド化合物についてのデータは限定的

f 電子の挙動を理論的に描写できないため、燃料等の特性を予測する信頼

できる方法はない

アクチニドの電子構造理論に基づく物性の基本的理解が必要

経験的パラメーター等を含まない f 電子系の状態を描写する理論を発展さ

せ、アクチニド化合物の物性予測、さらには欠陥構造の予測

測定技術の革新により、ベンチマーク計算に用いるためのアクチニド化合

物の物性データの取得

先進原子力システムへのインパクト

アクチニド化合物（5f 電子）の基礎特性データの利用により、革新的燃料及

びその分離プロセス開発に直接的効果

- 候補燃料の予備選定に科学的根拠を与え、開発期間・費用を削減

- 目的に合わせた設計（tailored-design）を可能とし、経験に基づく解釈を凌ぐ

- 運転/安全余裕の不確定性を減少し、アクチニド装荷量や原子炉運転の最適化
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PRD 3： 極限環境下でのミクロ構造と特性の安定性

極限環境下でのミクロ構造及び物性の変化を理解し予測することは、構

造材料、燃料、廃棄物固化体の合理的な設計に不可欠

極限温度・環境での材料使用を可能にするメカニズムの解明

欠陥特性及びミクロ構造変化と機械的挙動及び相安定性との関係の第

一原理による理解が必要

計算科学的材料モデリングﾞと革新的実験を組み合わせたマルチスケール

的なアプローチが必要

脆性－延性遷移現象の基本的理解

先進原子力システムへのインパクト

極限環境下でのミクロ構造及び物性

の変化の機構論的理解により、燃料

及び材料開発に効果

- 抜群の性能を持つ燃料の開発と挙

動予測

- 高照射量及び高温ですぐれた性能

を持つ構造材料の開発と挙動予測
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PRD 4： 種々の化学環境における
アクチニドと核分裂生成物の化学の理解

ｆ 電子を取扱うことのできる計算化学的手法の開発により、アクチニド及

びＦＰの化学的挙動を予測することが可能

アクチニドとその周辺の配位構造の第一原理計算とバルクの物性との関

連をモデル化することが重要

ｆ 電子系の構造と化学結合に関する定量的な理解

イオン液体のような新規溶媒による新しい化学分離系の探索

２相系、多相系の熱力学や分子シミュレーション

先進原子力システムへのインパクト

新規アクチニド分離系の開発により、

より経済的で核拡散抵抗性に優れた

分離プロセスが開発できる

- 高選択性抽出剤の開発

- 簡素化されたプロセス設計
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PRD 5： ナノからマクロスケールにわたる分離化学

局所構造をナノレベルで解析する手法を応用することにより、化学分離

系プロセスの問題点を理解することができる

アクチニドの周辺のミクロ構造変化と分離特性との関係の中性子散乱な

どによる実験と計算化学的手法による理解が重要

中性子散乱などの構造解析手法による溶媒の凝集化のメカニズム解明

相分離特性などに関する分子動力学計算手法

先進原子力システムへのインパクト

高選択性の分離システムの構築により、プロセス簡素化、経済性向上

界面反応の理解により、抽出分離系のシステム改良が可能となる（第３相

の生成抑制）

第３相

有機相

水相
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PRD 6： 極限化学条件に順応する材料－環境界面

界面の化学は、材料の製造、性能及び安定性において非常に重要な役

割を担っている

燃料、被覆管、圧力容器から、燃料再処理、さらには長期の廃棄物貯蔵

半経験的ではない新しいモデル及びその場実験技術の開発をとおした

材料界面化学の理解の画期的進展が必要

腐食のﾒｶﾆｽﾞﾑを理解するためには、現象論的ｱﾌﾟﾛｰﾁから新しいその場観

察手法を用いる基礎的ｱﾌﾟﾛｰﾁへの変更が必要

照射損傷を受ける材料特性に及ぼす粒界や欠陥等の効果の基礎的理解

が重要

先進原子力システムへのインパクト

広い条件範囲において、動的で普遍的安定

性を持つ界面の設計を可能とする

- より高い燃焼度の燃料

- より高い温度に耐える材料

- 耐腐食性の再処理用材料
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PRD 7： 化学プロセスにおける
放射線や放射線分解の基礎的影響

効率的な分離プロセスや効果的な廃棄物固化体の処分のためには、高

放射線場、高温、酸化・還元環境での化学プロセスの理解と予測をする

ことが重要

ラジカルの生成や照射損傷の蓄積を支配する基礎的プロセスを理解す

る必要

この放射線化学的なメカニズムを解明することが、新規分離系の開発には

不可欠

γ線源やα放射体を用いた放射線分解に関する研究が必要

先進原子力システムへのインパクト

再処理における高放射線場の影響

を分子レベルで理解することにより、

耐放射線性、分離性能、経済性に

より優れた分離試薬の開発が可能
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PRD 8： 燃料の製造と性能に係る多成分系における
基本的な熱力学的及び速度論的プロセス

多成分物質である燃料、とくにマイナーアクチニド含有燃料の製造及び

性能に係る基本的なプロセスの理解は十分ではない

核変換による相の不安定、ヘリウム生成や核分裂ガスによるバブルの形

成、照射による体積膨張、拡散の促進など

燃料製造のプロセスにおいても、物質中で複雑な変化

燃料の製造及び性能に係る予測能力を高めるには、相安定性、両立性、

及びそれらの微細組織や物性への影響を支配する、熱力学的及び速度

論的因子の基本的理解が必要

原子･分子レベルの相挙動及び欠陥構造の予測と輸送及び結晶成長、究

極的にはバルクの性能にまで結びつけるマルチスケールモデルの開発

先進原子力システムへのインパクト

現在の燃料開発は試行錯誤の繰り返しであるが、燃料の製造及び性能を

正確に描写するモデルの開発により、燃料開発に効果

- 燃料性能の向上、目的に合致した燃料性能

- 開発期間・費用の削減、放射性廃棄物発生量の削減
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PRD 9：材料のマルチスケールモデリング予測と
極限環境における多成分系化学現象の理解

有限要素法 ＭＤ法 ＭＯ法

これまでの PRD 1 から 8 に関するテーマを総合して、複雑な過酷条件

下における物理現象、化学現象を理解するためには実験とシミュレー

ションの相補的な関係が重要

マルチスケールモデリング予測手法を確立するために

実験的にはマクロスコピックからナノレベルの構造、物性評価に

計算化学的には、数原子規模の第一原理計算から大規模シミュレーション

先進原子力システムへのインパクト

照射条件下の物性の基礎的理解に

基づき、先進燃料の合理的な設計

酸化還元電位や平衡定数の不確か

さを最小化することにより、放射線場

におけるアクチニド分離システムの合

理的な設計

実験が困難な条件でのアクチニド化

合物の性能予測
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耐照射性の機能材料及び構造材料のためのナノ構造

特殊なナノ構造や欠陥集合体の設計・制御により、照射欠陥や不純物のシ

ンクを形成でき、これにより耐照射性材料の開発が可能

新材料の合成・製造、照射効果、ナノスケールでの特性評価、計算シミュ

レーション等が係る

材料、燃料、廃棄物固化体への応用

4f 及び 5f 電子系の溶液及び固体化学

固体及び溶液における 4f 及び 5f 電子系の基礎科学は、広い範囲にわた

る固体物理及び反応化学の進展をもたらす

アクチニド含有物質及び溶液の基礎的理解の鍵

燃料、廃棄物固化体、分離技術への応用

横断的研究テーマ （1/2）
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界面及び極限環境での物理と化学

材料、燃料、及び廃棄物固化体の長期安定性を確保するには、界面の構

造及び組成を制御することが必須

界面の科学ならびに関連する極限環境における輸送及び化学現象の基礎

的理解には、多くの科学及び技術分野が係る

材料、燃料、及び廃棄物固化体への応用

多成分系における物理及び化学の複雑さ

先進燃料、廃棄物固化体、及び分離技術は、相互に密接に関連していると

ともに多成分系のものである

これらの複雑な系ならびに関連する極限環境における構造・相安定性及び

化学反応性の基礎的理解は、先進燃料、廃棄物体、及び分離技術の開発

と性能予測に必須

燃料、廃棄物固化体、及び分離技術への応用

横断的研究テーマ （2/2）
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Nuclear Physics and Related Computational Science R&D for 
Advanced Fuel Cycles Workshop

目的

原子核物理（核データ）研究の分野に対するAFC(GNEP）からのニーズを整

理し、必要な研究開発項目を提言する

概要

AFC (GNEP) を支援するために、原子核物理 (核データ)研究の分野に対し

て、ニーズが何かを明らかにするための議論がなされた。これに貢献する

ために、核データ測定及び施設、評価済核データライブラリ及び核物理理

論の各観点から、今後必要な研究開発項目が討議され、提言がなされた。

核データR&Dニーズ

- 断面積共分散データ（最優先）

- 断面積評価

- 断面積、共分散処理ツール

- 感度解析ツール

- アクチニド核種断面積

- 構造材（非弾性散乱（鉄、ナトリウム、鉛））

- 核物質検出に必要な核データ （光核反応データなど）
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Workshop on Simulation and Modeling for
Advanced Nuclear Energy Systems

目的

GNEPにおける次世代炉開発、核燃料設計及び材料挙動、燃料サイクル

(分離化学、プラント最適化を含む)、廃棄物処分に対するシミュレーション

及びモデリング技術の短長期的役割について議論し、提言を行う

概要

原子力局の主導により、６つの技術分野について、どのようなシミュレー

ション及びモデリングが必要であるかを議論

- 炉心、材料及び燃料、分離化学、廃棄物処分、耐震・構造、検証
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科学局の主導により、計算科学技術分野における

６分野について、計算科学技術の立場から、どのよ

うな計算科学技術基盤が必要かを議論

- 数学及び幾何学モデリング

- スケール化/マルチスケールアルゴリズム

- 確証/検証/不確かさ定量化

- 計算環境/データ/ネットワーク

- データ解析及び可視化

- ソフトウェアツールとエンジニアリング



材料

原子レベルでの高精度実験（分析）技術の適用と計算科学シミュレーション

による基本的メカニズムの解明

燃料

ＭＡ含有ＭＯＸ燃料の物性評価手法の一つとして、放射光を用いたＭＡ酸

化物の電子状態解析

Ｐｕ酸化物の第一原理計算による酸素欠陥構造の解明

JAEAでの取り組み （1/3）

Cr

Fe

Ni

粒界

Cr

Fe

Ni

粒界 Mo

Mn

Si

粒界Mo

Mn

Si

粒界Mo

Mn

Si

粒界

3nm3nm3nm

３次元アトムプローブによる

原子レベルの粒界近傍の

化学組成分析

実機炉心シュラウド材の
分析結果
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分離技術

アクチニド分離用抽出剤開発と計算化学的評価

- 抽出剤とアクチニドで構成される錯体の安定性評価

- 第一原理計算から得られたポテンシャルをもとにした分子動力学計算

核データ

JENDL-4の作成

- FP核種やMA核種を中心とした核データ評価

- 誤差データ（共分散データ）の充実

アクチニド核種断面積

- MA核種断面積測定

- 測定結果に基づく断面積・共分散の評価

JAEAでの取り組み （2/3）

水相に存在するイオンと有機相に
移動した時のイオンの自由エネル
ギー差から、抽出反応の起こりや
すさを予測する

水相－有機相の２相分配挙動に関する
分子動力学シミュレーション

水相 有機相

24



熱流動

詳細二相流解析手法の開発

- 機構論的モデルによる詳細メカニズムの解明

- 大規模シミュレーション技術との融合による大規模試験を必要としない炉心熱
設計技術の実現

3次元熱流動計測技術の開発

- 3次元中性子トモグラフィによる燃料集合体内ボイド率分布計測

- 解析手法検証用データの取得

JAEAでの取り組み （3/3）
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地球シミュレータによる
燃料集合体内熱流動解析例

水

蒸気

ボイド率0
（水のみ）

1
（蒸気のみ）

中性子トモグラフィによる
ボイド率分布測定例

燃料棒


