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研究成果の概要（和文）：液体ナトリウムは主に核燃料の冷却材に用いられているが,酸素や水に対する反応性
が高く安全性の向上が急務である. 金属ナノ微粒子を含む液体ナトリウムは爆発の低下が実験的に確認されてい
るがそのメカニズムは未解明であり新冷却素材の評価実験自体を安全に遂行する事が課題となっている. ナノ粒
子の分散・凝集が測定可能なメソ領域では実時間軸を考慮に入れナノ流体の耐久性を予測する. ミクロ・メソ領
域で得た反応性や微粒子の分散度を入力情報として反映させたマクロ領域の流体特性評価を行い、実験検証を交
えながら新規冷却材の安全な設計指針を得る事を目的とする.

研究成果の概要（英文）：The liquid-sodium-water reaction was investigated by accelerated quantum 
chemical molecular dynamics study at 773 K. Pure sodium atoms at the interface lost electrons when 
they encountered the water molecules. While a hydrogen molecule produced on the gas-liquid interface
 the reaction, electropositive hydrogen of water and electronegative hydrogen adsorbed on the liquid
 sodium surface formed electro-neutral hydrogen molecule. However, hydrogen atoms in the sodium on 
the Ti surface formed a pair of chemisorbed H atoms instead of a H2 molecule.

研究分野：ナノスケール量子化学計算
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研究成果の学術的意義や社会的意義
原子レベルやナノ領域のミクロな観点からナノ粒子を構築する遷移金属とナトリウムの親和性や水との反応性を
評価する量子化学的な解析と、粒子レベルの拡散特性や凝集特性を解析する、よりスケールの大きな観点での評
価手法を同時に駆使しながら、ナノ粒子の有無で異なる表面張力・粘度を定量比較し、凝集の起こらない流動性
が確保されたナノ粒体を最適化することは、領域をまたぐマルチスケール計算手法の構築自体が学術的に意義が
ある. 安全なナトリウム冷却剤の設計指針となり社会的に意義がある.



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 液体ナトリウムは伝熱特性に優れ、核燃料の冷却材としての利点を有する一方で、酸素や水
に対する反応性が高く安全性の向上が急務である. 液体金属ナトリウムは、伝熱特性に優れ、
核燃料の冷却材としての利点を有する一方で、化学的に活性である為、空気雰囲気や水・蒸気
との接触により、急激な化学反応を生じ、プラントの安全な稼働に影響を及ぼすという欠点を
もつ. アルカリ金属が水や大気中の水蒸気と接触して起こる爆発の代表例として、液体ナトリ
ウム-水蒸気反応：Na+H2O (水または水蒸気)→ Na+(ナトリウム陽イオン) + 1/2H2 がある. 
この発火性の反応は、金属と水との反応で発生した水素ガスが同じく反応で生じた熱によって
発火する事に起因すると考えられてきた. ナトリウム陽イオン同士のクーロン爆発に起因する
と報告する研究もあり、実験検証の危険さ故に、まだ不明な点も残されている. 
 
２．研究の目的 
液体ナトリウムは主に核燃料の冷却材に用いられているが,酸素や水に対する反応性が
高く安全性の向上が急務である. 金属ナノ微粒子を含む液体ナトリウムは爆発の低下が実
験的に確認されているがそのメカニズムは未解明であり新冷却素材の評価実験自体を安全
に遂行する事が課題となっている. 爆発低減に効果がある元素を原子レベルのミクロな領
域で起こる爆発反応エンタルピーを定量的に比較する事で特定する. ナノ粒子の分散・凝
集が測定可能なメソ領域では実時間軸を考慮に入れナノ流体の耐久性を予測する. ミク
ロ・メソ領域で得た反応性や微粒子の分散度を入力情報として反映させたマクロ領域の流
体特性評価を行い、実験検証を交えながら新規冷却材の安全な設計指針を得る事を目的と
する. 
 
３．研究の方法 
大規模な高速量子化学計算により、爆発抑制に効果的な遷移金属元素を固-液界面を含めたナ
トリウム液中で評価し、ナノ粒子によるナトリウム-水反応の安定化効果、即ち爆発抑止力の効
力を評価する. 爆発低減効果のある元素の同定、並びに、ナノ粒子の凝集性の評価、流れ解析
を行い、新規冷却材の開発を安全・且つ、理論的裏付けを基に支援できる. ナノ粒子と液体ナ
トリウムから成るナノ流体を安全に実用化する上で必須である爆発反応性をミクロ領域で相対
比較し経時的分散性の耐久評価をメソ領域で行う. 得られた拡散係数・表面張力・粘度・最適
粒径分布など諸因子を反映したナノ流体の流れを検証する. 経時的耐久性の観点から、ナノ粒
子同士の凝集が長期使用に耐えられるかナノ粒子を含めた流動性を確認する. 
 
４．研究成果 
金属ナノ微粒子を含む液体ナトリウムは爆発の低下が実験的に確認されているがそのメカニ
ズムは未解明であり新冷却素材の評価実験自体を安全に遂行する事が課題となっている。高速
化量子分子動力学法により、爆発低減に効果があるナノ粒子とナトリウム液体との間に起こる、
原子レベルでの物性評価を行った. 
チタンナノ粒子が浮遊している状態の液体ナトリウム(Na)の電子状態、粘度、表面張力を液体
ナトリウムのそれらと比較して、物理化学的特性を明らかにした. 実験では液体ナトリム中の
チタン粒子は凝集が起こらない事が観測されているが、その理由は外側の最表面チタン原子は
安定な Na-Ti 層を形成しながらランダムなブラウン運動をしているという量子化学的な解析結
果により説明できる.  
ナトリウム流体とチタンを含むナトリウム流体の点電荷をそれぞれ解析して比較した結果、
ナトリウム流体は電気的に中性であり、チタンを含むナトリウム流体の場合は、電子はナトリ
ウムからチタンへ流入しており電気陰性度の大小（χNa=0.9＜χTi ＝1.４）に従っているこ
とがわかった（図 1aおよび b）. 解析した電荷をポアソン解析し電位・電場解析し、電気化学
的勾配を定量評価したところ、電気陰性度の差に起因したナトリウムからチタンへの電子の流
れによって電気化学的勾配が形成されている（Ti + Na → Tiδ− + Naδ+）. チタンナノ粒子は
蓄電子的な役割を担っており、ナトリウムから自由電子を取り、液体ナトリウムを正に帯電さ
せる. 
図２の通り、液体ナトリウム中では、ナノ粒子同士は互いに静電反発しながらブラウン運動
を行っている様子を原子レベルで捉えることで、ナノ粒子の周囲の電気化学的環境を利用した
ナトリウム液体中での高い安定性を明らかにした.  ナトリウム液体中でランダムなブラウン
運動をするチタンナノ粒子の固体表面と、衝突⇔遊離を繰り返すナトリウム液体原子との間に
は固‐液界面の電気化学的勾配が構築される. チタン粒子の周囲には静電ポテンシャル、デバ
イ雰囲気が電気二重層殻として形成される. 電気二重層外殻の正に帯電したナトリウム-ナト
リウム静電反発のおかげで、裸のチタンナノ粒子は、互いに近づく事ができず凝集を防いでい
ると考えれる. 
 
 



図 1. 電荷分布 および 電位・電場解析結果 

(a) 液体ナトリウム  

(b)チタンナノ粒子を含む液体ナトリウム 

図 2. ナノ粒子同士の液体ナトリウ

ム中の原子レベルの挙動 

 
773Kの水蒸気分子が、液体ナトリウムに侵入する、ナノスケールの液体ナトリウム-水蒸気間の、
気液反応モデルを高速量子分子動力学化学計算により検証したところ、水蒸気分子の水素原子が、
水素化ナトリウムNa-H結合が生成し、その後、水素ガス分子が生成し、液体ナトリウム表面か
ら勢いよく飛散する、水蒸気-液体ナトリウム反応を捉えた(図３ab). なお、水素化ナトリウム
Na-Hの負電荷を帯びている水素と、新しく液体ナトリウム表面に衝突してくる水蒸気分子の正
電荷を帯びている水素が液体ナトリウム上で、電子的に中性な水素ガス分子として飛散した. 
一方、チタンナノ粒子を含む液体ナトリウム表面を同様に検証したところ、チタンナノ粒子を含
む液体ナトリウム表面では生成した水素分子がナトリウム中に滞在する様子が見られ、ナノ粒子
が無いナトリウム上での水蒸気反応との差異を捉えた(図３cd). チタン金属が周囲のナトリウ
ムとの間に、水素を内部に閉じ込める電子構造を構築することにより、液体ナトリウム-水蒸気
反応における発生水素の形態を変えていると考えられ、これが液体ナトリウムの水蒸気反応にお
ける爆発抑止に効力を発揮していると考えられる. このチタンを含む時の電子分布は、電気陰性
度( H2.2 > Ti1.54 > Na 0.93 )に合致した序列である事を確認できたため、水素とナトリウム
との電気陰性度の相対序列を保持できる金属が爆発抑止力がある金属として有望であると考え
られる. 
核燃料の冷却材として用いられる伝熱特性に優れた液体金属ナトリウムは,水蒸気との接触
により、急激な爆発的な化学反応を発生させる欠点をもつ. この化学爆発のフェールセーフ材
として期待されているチタン微粒子を含んだ液体金属ナトリウムナノ流体とナトリウム-水蒸
気反応の反応熱ΔHを比較し、どの程度爆発抑止力をもつか大規模な量子計算を行う事で定量
比較を行った所, チタンナノ粒子を含むナトリウム流体の水素発生時のエンタルピー
ΔH(Na(Ti))は純ナトリウム液体の水素発生時のエンタルピーΔH(Na)より抑制された値とな
り、実験的にも反応熱がチタンナノ粒子を含んだ場合は低減される傾向と矛盾ない結果が得ら
れた. 
 

H2O (gas)  +  Na+   →  H…Na  + OH 
H2O (gas)  +  H…Na  →  Na    + OH  + H2 ↑  : ΔH_Na ＞ ΔH_Na/Ti 



 

図３. (a) H2O- pure ℓ-Na reaction,                     (c) H2O- ℓ-Na/Ti reaction, 

(b) 反応(a)に対応するエネルギー変化,             (d)反応(c)に対応するエネルギー変化 
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