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研究成果の概要（和文）：本研究では水素リサイクリングに関する分子動力学シミュレーションにより解き明か
し、非接触プラズマ中の中性粒子輸送解明と、非接触プラズマ安定化の提案を目指し、下記の成果を得た。(1)
以下の3つのコードを組み合わせることで、任意な地点での水素分子の振動回転準位ごとの占有密度を求められ
た。 (i)衝突輻射モ デルを含む中性粒子輸送コード (ii)プラズマEMC3-EIRENE コード (iii)分子動力学法。
(2)炭素に水素同位体を照射した場合の原子・分子の発生量を分子動力学法で求めた。（3）タングステンに水素
を照射し、水素原子・分子の発生量を求めた。

研究成果の概要（英文）：In this study, we aimed to elucidate neutral particle transport in detached 
plasmas and propose a method for detached plasmas stabilization through molecular dynamics 
simulations of hydrogen recycling. (1) By combining the following three codes, we obtained the 
population of molecular hydrogen for each rovibrational level at an arbitrary point. (i) a neutral 
transport code including a collisional radiation model, (ii) a plasma EMC3-EIRENE code, and (iii) a 
molecular dynamics method. (2) The numbers of atoms and molecules generated when carbon is 
irradiated with hydrogen isotopes was determined by molecular dynamics. (3) Tungsten was irradiated 
with hydrogen and the amount of hydrogen atoms and molecular hydrogen generated was obtained.

研究分野： プラズマ壁相互作用

キーワード： プラズマ壁相互作用　分子動力学法　水素リサイクリング　衝突輻射モデル　中性原子分子　炭素　タ
ングステン　振動回転状態

  ２版
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研究成果の学術的意義や社会的意義
従来は、中性粒子コードとプラズマコードをつなぐ試みはあった。本研究では、従来の２つコードに加え、壁の
影響を計算できる分子動力学法を連携することで、壁から中性粒子そして周辺のプラズマを、「抜け」なしで扱
えるように始めて行うことができた。この3つの連携コードを使うことで、実際に、炭素、そして、タングステ
ンを取り上げ、水素原子分子の発生量・分子の振動回転状態の密度を計算のみで初めて求められることを実証で
きた。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



１．研究開始当初の背景と学術的「問い」 
ダイバータ板への熱負荷軽減のための粒子・熱流制御法の切り札として、非接触ダイバータ

が考えられている。この非接触ダイバータは、「プラズマがダイバータ板へ流れ込む前に、プ

ラズマと中性粒子を相互作用させて、プラズマ熱・粒子負荷を低減させる」という仕組みであ

る。この過程で生成されるプラズマを非接触プラズマと呼ぶ。この非接触プラズマを理解する

ことが、非接触ダイバータを利用した原型炉のダイバータの設計に必要となる。 

さて、非接触プラズマでは、以下の主な 2 つの過程によって、熱・粒子負荷を減少させる。 

 

これらの過程を扱うために、電離・励起・再結合反応を含めた中性粒子輸送コード（例えば 

EIRENE など）が開発されてきた。近年、[過程 2]として水素分子が関与する再結合（分子活性化

再結合：MAR）による再結合反応速度の著しい増加が指摘されたため、MAR を組み込んだ水素原

子・分子の中性粒子輸送コード改良も行われるようになった。しかし、高振動・高回転励起状態

にある水素分子に関するMAR反応速度係数が何桁も大きくなるものの、広く使われているEIRENE

コード等では振動・回転励起状態を扱っていないため、反応速度係数が過少評価されている。近

年、本研究分担者（澤田）により、水素分子の振動・回転励起状態を区別した衝突輻射モデルが

開発され、従来の値より正確な反応速度を得ることができるまでになってきた。（以下、これを

澤田コードと呼ぶ。） 

さて、澤田コードの開発により非接触プラズマ中の中性粒子輸送が高精度で計算できる基盤

が整ったかに見えたが、まだ大きな課題残っていた。それは、プラズマ対向壁（ダイバータ板）

から生じる水素原子・分子（水素リサイクリング）の情報が不十分いうことである。つまり、い

くら高精度の中性輸送コードが開発されても、水素原子・分子の主な発生源である対向壁からの

運動エネルギー分布や振動・回転励起分布などの“流入値”がわからないと、正しい中性粒子輸

送が得られない。 

そこで、非接触プラズマ中の中性粒子輸送を正確に計算するために以下に掲げる【問 1】【問

2】の解決を本研究では目指した。 

さらに、本研究では、中性粒子輸送の理解に留まらず、積極的に非接触プラズマの安定化に向け

て以下のような提案【問 3】を目指す。澤田コードにより高い準位の水素分子が対向壁で生成で

きれば MAR 反応速度が大きくなることが知られている。本研究代表者（中村）は、かつて水素照

射時の炭素材の結晶方位を変えることで壁からの生成物が変わることを分子動力学法で定量的

に求めていた。この手法を使い、本研究では壁の状態を様々に変え、高い準位の水素分子を生成

できるような壁構造の提案を目指した。 

【問 1】対向壁から放出される水素原子・分子の量（比率）はどれくらいか？ 

【問 2】放出される水素原子・分子の運動エネルギー分布と振動・回転励起分布を求められ

るか？ 

【問 3】高い振動励起状態の水素分子を発生できる対向壁を提案できるか？ 

 

[過程1]  磁力線に沿ってプラズマ対向壁（ダイバータ板）へと運ばれるプラズマの運動

量・エネルギーが中性粒子との弾性衝突、荷電交換、放射、そして、電離過程な

どにより緩和される。 

[過程2]  やがて、プラズマの温度が１eV程度までに減少すると、プラズマ中での再結合

過程（プラズマ体積再結合）により、ダイバータ板への熱・粒子の負荷が、軽減

する可能になる。この際にも、中性粒子との相互作用が関与する。 



 
 
２．研究の目的 
目的① 【問1】【問2】について対向壁で発生する水素

原子・分子について分子動力学シミュレーシ

ョン法を用いた水素リサイクリングモデル

を開発し、定量的な解答を与える。 

目的② 【問3】について開発した分子動力学法を用

い、対向壁の材料・結晶構造・形状などを変え、

高い振動励起状態の水素分子を発生する対向壁の

最適化構造を提案する。 

 
３．研究の方法 

我々で独自開発した MD コードを用いて、アモル

ファス炭素に水素原子を照射し水素原子・分子の発

生を求める。統計誤差を減らすため、シミュレーシ

ョンの水素入射の試行数を増やし、精度の高い水素原子・分子分布(振動・回転励起分布等)

の収集を目指した。さらに、MD コードにより得られた分布を中性粒子コードに渡し中性輸送

計算まで行う。 

次に、上記の独自 MD コードでは炭素しか扱えない。そこで、多くの物質を扱える LAMMPS

コードを用いて炭素以外の材料の水素リサイクリングを調べた。まずは(1)炭素について発

生する水素原子・分子分布を求めた。(3)タングステンに変えて、発生する水素原子・分子

分布を求める。さらに、得られた分布を澤田コードに渡し中性輸送計算した。 

 
４．研究成果 

エルゴディック領域・ダイバータ領域等の周辺領域

で の水素原子分子の輸送や反応は、コアプラズマへの

燃料 補給やプラズマの閉じ込めに大きな影響を与え

ると考えられ、それらは炉壁の熱負荷軽減の役割を担

うことも期待される。しかし、プラズマ対向壁において

反射・放出されるのは原子か分子か（もしくはその比率

はいくらか）、それらの運動量・運動エネルギー分布は

どうか、さらに 分子であれば振動・回転状態はどうな

っているのかが、 その後の粒子の輸送や反応に重要で

あるにもかかわらず、 情報は乏しい。そこで本研究で

は、これらの情報を分子動力学に基づいて計算する水

素プラズマ対向壁リサイクリングモデル構築を進め

た。 さらにこれらの情報を取り入れた衝突輻射モデルを開発し、中性粒子輸送コードと統合す

ることで、実験で観測される水素発光線の解析を可能とし、周辺領域での水素 原子分子の挙動

理解に資することを目的とした。本研究に参加する研究者が各々の機関で独自に取り組んでき

た研究を発展させ、かつ有機的な連携を図ることで、原型炉での貢献を目指した。具体的な実施

内容としては、(1) 炭素壁水素リサイクリングモデルを開発し、壁からの放出水素分子・原子の

情報を計算し、水素分子の振動・回転状態を考慮した中性粒子輸送コードへの提供を行う。

(2)EMC3-EIRENE を用いて LHD における電子・イオンの温度・密度分布を計算し、中性粒子輸送

 

図 1 炭素壁水素リサイクリングモ

デルとして計算した 分子動力学計

算の系 

 

図 2 放出された水素分子の回転準

位 J の分布 



コードと連携する。(3)LHD で観測される水素発光線 を計算し分光計測結果と比較することで

周辺領域での水素原子分子の挙動を求める。 

 (1) 炭素壁水素リサイクリングモデルの開発: 分

子動力学（MD）法を用いて炭素壁への水素入射を計算す

るコー ドを開発した。原子間相互作用は、炭素水素系

の共有結合モデルとして広く使われる Brenner ポテ

ンシャルを用 いた。図 1 に示すように、炭素原子 

3872 個、水素原子 2080 個からなるアモルファス炭素

を用意し、Langevin 熱浴 (NVT アンサンブル) を用い

て 300 K まで昇温する。その後、熱浴を外し (NVE ア

ンサンブル)、アモル ファス炭素に水素を 1 原子入射

させる。水素原子入射後 50 ps の間に放出される水素

原子・分子・炭化水素等の放出粒子の放出角、並進エネ

ルギー、振動準位、回転準位 等を調べる。古典 MD 法

を用いたリサイクリングモデル から得た放出水素分

子の角運動量とエネルギー固有値から、対応する振動・

回転状態を算出する方法を確立した。 図 2 に、本計

算モデルから得られた回転準位 J の分布を 示す。 

(2) 中性粒子輸送コードとプラズマ流体コード 

EMC3 との連携: 中性粒子輸送コードでは、電子温度・

密度・ イオン流などのプラズマ（荷電粒子) の情報を

要する。 EMC3-EIRENE の出力を上記の中性粒子輸送コ

ードで 利用するため、コードの入出力を整備した。さ

らに、中性粒子輸送コードに、精密な LHD 閉・開ダイバータ形状を組み込んだ。 

(3) 中性粒子輸送コードとリサイクリングモデルの連携:  リサイクリングモデルの出力を中

性粒子輸送コードの水素原子・分子粒子源として利用するために、コード 入出力を整備した。

図 3 に、本課題で開発した炭素壁水 素リサイクリングモデルから得た放出粒子の振動状態・ 

回転状態等の情報、および、プラズマ流体コード EMC3 に より得られた LHD の電子温度・密

度・イオン流などのプラズマ（荷電粒子) の情報を取り入れた中性粒子輸送計算の結果を示す。 

 

 
図 3 水素分子の振動・回転状態を

区別した中性粒子輸送 コードによ

り計算した LHD 内の水素分子分

布。壁での ソースとして、本課題

で開発した炭素壁水素リサイクリ

ングモデルから得た放出粒子の振

動状態・回転状態等の 情報を取り

入れた。また、プラズマ流体コード 

EMC3 により得られた LHD の電子

温度・密度・イオン流など のプラ

ズマ（荷電粒子) の情報も組み込ん

でいる。 
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