
２７

サイクル機構技報　No.２８　２００５．９

技
術
報
告

�����������������������������������������������

�����������������������������������������������

資料番号：２８－４

����������	��
�����
����������������������������	�	�	
�
�����������
�����	����

���������	�	
�����������������	��������������	��������������	
	
�����������������
������������	�	��
��������＊

���������������� �����!����"�����#�������
���$�%��������&����'(!��� �����!��'�����#������������
� ������)�*�%������%�����"(������������'�+#�,��+＊

�サイクル機構では�高レベル放射性廃棄物地層処分の安全評価に必要となる核種移行デ�タベ�スを開発し�
わが国における高レベル放射性廃棄物地層処分の技術的信頼性を示す第�次取りまとめに反映した�本デ�タ
ベ�スの技術レベルや有用性は国内だけでなく�海外からも高く評価された�そこで�サイクル機構が開発した
核種移行デ�タベ�スを国内外に幅広く普及し�その利用を促進するため���地球化学コ�ド�������から
����������	及び��
��用にデ�タベ�スフォ�マットを変換させるためのツ�ル開発���核種移行
デ�タベ�ス利用のための外部公開ホ�ムペ�ジ�����������������������������の作成	運用を行った�こ
れにより�核種移行デ�タベ�スの利用者層が拡大され�国内外の幅広い方
に利用して頂く環境が整備される
とともに�ユ�ザ�からの有益なコメントを適宜反映できる体制も整った�

　JNC has developed databases of nuclides migration for safety assessment of high‐level radioactive waste (HLW) re-
pository, and they have been used in the second progress report to present the technical reliability of HLW geological dis-
posal system in Japan. The technical level and applicability of databases have been highly evaluated even overseas. To 
provide the databases broadly over the world and to promote the use of the databases, we have performed the follow-
ings: 1) development of tools to convert the database format from geochemical code PHREEQE to PHREEQC, GWB and 
EQ3/6 and 2) set up a web site (http://migrationdb.jnc.go.jp) which enables the public to access to the databases. As 
a result, the number of database users has significantly increased. Additionally, a number of useful comments from the 
users can be applied to modification and/or update of databases. 
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１．はじめに

　わが国では，使用済み燃料の再処理から発生す
る高レベル放射性廃棄物は，最終的に地下３００m以
深の安定な地層中に適切に埋設（地層処分）する
こととしている1）。地層処分の安全性確保の期間は
非常に長期にわたるため，実験により安全性を実
証することは困難である。そこで，将来，地層処
分された高レベル放射性廃棄物がどのような挙動
を示すか，シナリオを作成し，このシナリオに基
づきコンピューターシミュレーション等による処
分の安全性の評価が行われる。地層処分システム
の安全評価では，放射性廃棄物から溶出した核種
が地下水により人間の生活環境に運ばれるシナリ
オが基本であり，このような評価においては，地
下水中での放射性核種の溶解度，人工バリア材（ベ
ントナイト）や岩石への放射性核種の収着係数・
拡散係数といった核種移行データを網羅した核種
移行データベースが必要となる。
　サイクル機構では，評価に必要となる核種移行
データベースを独自に開発し，わが国における高
レベル放射性廃棄物地層処分の技術的信頼性を示
す第２次取りまとめに反映させた2）。地層処分の性
能評価に必要な核種移行データベースは諸外国に
おいても開発が行われている。しかしながら核種
移行データを網羅したデータベースは英国3），スイ
ス4），米国5）で開発されている程度であり，サイク
ル機構が開発したデータベースの技術レベルや有
用性は国内だけでなく，海外からも高く評価され
ている。たとえば，国際機関である経済協力開発
機構／原子力機関（OECD/NEA: Nuclear Energy 
Agency of the Organization for Economic Co‐op-
eration and Development）が中心になり進められ
ている熱力学データベース開発プロジェクトに 
関わるホームページ（http://www.nea.fr/html/ 
dbtdb/）の中では，英国，スイスで開発されたデー
タベースとともにサイクル機構が開発したデータ
ベースも紹介されている。そこで，サイクル機構
が開発した核種移行データベースを国内外に幅広
く普及し，その活用を促進するための利用環境を
整備した。本報では，核種移行データベースの利
用環境整備状況について報告する。

２．これまでに整備した核種移行データベース

　第２次取りまとめに向けて開発整備した核種移
行データベースとしては，�熱力学データベース

（Thermodynamic DataBase: TDB），�収着データ
ベース（Sorption DataBase: SDB），�拡散データ
ベース（Diffusion DataBase: DDB）の３つがある。
各データベースの概要を以下にまとめる。
（１）熱力学データベース（JNC‐TDB）
　熱力学データベースとしては，放射性元素およ
び地球化学元素について，各々，データベース開
発を行い，２つのデータベースを整備した。
　放射性元素の熱力学データベースは，地下水や
ベントナイト間隙水中での放射性核種の溶解度や
溶存化学種を計算するうえで必要なデータベース
である。本データベースの開発にあたっては，ア
クチニド炭酸錯体，溶解度制限固相の安定性・変
遷，核種の酸化還元状態の把握，コロイド影響等
に着目し，膨大な文献から熱力学データを抽出し
た。また抽出されたデータの信頼性について，諸
外国や国際機関で開発されたデータベースとの比
較検討による現実性・網羅性の確認，データの系
統性の確認等を行い，データベースの科学的妥当
性を確認した。本データベースは，元素数２５，デー
タ数６０７件を収録している6）。
　一方，地球化学元素の熱力学データベースは，
処分が想定されるような地下深部での地下水水質
やベントナイト間隙水水質を推定するうえで必要
なデータベースである。本データベースの開発に
あたっては，地下水水質形成過程の評価やベント
ナイト間隙水化学の評価上重要な鉱物－水反応等
のデータに着目し，データベースを整備した。本
データベースは，１６種類のガス，１９５種類の鉱物に
関するデータを収録している7）。これらのデータ
は，室内における基礎的な実験，フィールドにお
ける観察結果等をもとにデータの相互比較が行わ
れ，信頼性が確認されている。
（２）収着データベース（JNC‐SDB）
　収着データベースは，ベントナイトや岩石に収
着する放射性核種の量や，その時の地下水中の放
射性核種の濃度を推定するために必要なデータ
ベースである。本データベースの開発にあたって
は，核種移行の遅延特性を把握するうえで重要な
収着挙動について，バッチ法により得られたデー
タを対象に膨大な文献から収着データを抽出し
た。本データベースは，元素数３７，データ数１９，８９０
件のデータを収録していた8）が，その後，第２次取
りまとめ以降に公開された文献を調査し，３７元素
中１９元素に対し，１，２３６件の収着分配係数を追加
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し，データベースを更新・公開した9）。
（３）拡散データベース（JNC‐DDB）
　拡散データベースは，ベントナイトや岩石中で
の放射性核種の移行挙動を推定するために必要な
データベースである。第２次取りまとめにおいて
は，国内に分布する岩石を物質移行および地質学
的観点から４種類に分類し，主要岩石に対する拡
散データベースを開発した10）。本データベースに
は３０４件の実効拡散係数が収録されており，各デー
タに対し，岩種の違いやデータ取得条件（試験方
法，溶液条件，温度，雰囲気等）に関わる情報が
整備されている。

３．核種移行データベースの利用環境整備

　２．で述べたような第２次取りまとめに向けて開
発整備した種移行データベースについては，各々，
サイクル機構の技術資料として取りまとめた。熱
力学データベースについては，米国地質調査所で
開発され，世界的にも汎用されている地球化学
コードであるPHREEQE11）用のデータベース
フォーマットで整備し，公開した。収着データベー
スについては，市販のMicrosoft社製データベース
ソフトであるAccessを用いてデータベースを作
成し，公開した（図１）。岩石に対する拡散データ

については，現在のところ，電子ファイル形式で
の公開は行っていない。第２次取りまとめの段階
では，基本的に技術資料の形で成果を公開・普及
していたが，第２次取りまとめ以降の課題の１つ
として，これらサイクル機構が開発した核種移行
データベースを国内外に幅広く普及し，その利用
促進を図ることが挙げられていた。そこで，この
課題に対する対応として，核種移行データベース
に関わる外部公開ホームページを作成・運用し，
成果のより一層の普及を図ることとした。なお，
熱力学データベースのより広範な利用促進を図る
ため，PHREEQEだけでなく，世界的に幅広く利
用されている代表的な地球化学コードでも利用可
能にするため，データベースフォーマット変換
ツールも開発した。以下に，�フォーマット変換
のためのツール開発，�外部公開ホームページの
整備について述べる。
（１）フォーマット変換のためのツール開発
　溶液中での化学種の濃度（活量）の計算や固相（鉱
物等）に対する飽和度の計算等のために用いられ
る代表的な地球化学コードとしては，WATEQ4F12），
PHREEQE，PHREEQC13），MINTEQA214），EQ3/615），
Geochemist's Workbench16）（GWB）等がある17）。
WATEQ4F，PHREEQEおよびPHREEQCは，米
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図１　収着データベースの例
データ検索画面（左図）およびデータ検索結果の一例として分配係数（Kd）の
ヒストグラムを表示した場合（右図）
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国地質調査所で開発されたコードであるが，WA-
TEQ系のプログラムの計算機能はPHREEQE系に
類似しており，現在の主流はPHREEQE系のプロ
グラムになっている。MINTEQA2は，米国環境保
護庁で開発されたコードであり，イオンの収着に
関するモデルも組み込まれている。EQ3/6は，放
射性廃棄物処分の評価に用いるために米国のロー
レンスリバモア国立研究所で開発されたコードで
ある。GWBは，米国イリノイ大学で開発された
コードで，近年，汎用されるようになってきてい
る。サイクル機構では，高レベル放射性廃棄物処
分の安全評価のため，第１次取りまとめ18）の段階
からPHREEQE系のプログラムを利用してきてお
り，熱力学データベース開発にあたっても
PHREEQE用のデータベースフォーマットで整備
を進めている。フォーマット変換用のツール整備
にあたっては，放射性廃棄物処分の分野で普及度
が高く，世界的に今後も継続して利用されていく
可能性の高いPHREEQC，EQ3/6，GWBを対象に
した。なお，PHREEQEからEQ3/6へのデータベー
スフォーマット変換に関しては，米国ローレンス
リバモア国立研究所とサイクル機構との共同研究
の枠組みの中で開発整備された変換プログラム
（GREEN. EXE）を利用している19）。
　今回，PHREEQEからPHREEQCおよびEQ3/6用
のデータベースフォーマット変換のためのツール
として，FORTRANによるプログラムを独自に開
発した19）。開発されたプログラムは，PQPCN14_5
（PHREEQEからPHREEQCへのデータベース
フォーマット変換プログラム）およびPHGWB10
（PHREEQEからGWBへのデータベースフォー
マット変換プログラム）である。データベース
フォーマットは各々の地球化学コードにより異な
るが，共通して収録しているデータは，平衡定数
（log K）および活量補正に必要となるパラメータ
（イオンサイズパラメータ，WATEQ Debye‐
Huckelパラメータ）である。平衡定数については，
２５℃ における定数と２５℃ 以外での定数を算出する
うえで必要な係数を含む場合（PHREEQEおよび
PHREEQC）と，０，２５，６０，１００，１５０，２００，２５０，３００℃
 の各温度における平衡定数を含む場合（GWB）が
あるため，PHREEQEからGWBへのフォーマット
変換にあたっては，温度補正式と補正係数をもと
に，各温度における平衡定数を算出している。変
換プログラムは，PHREEQE用のデータベース

フォーマットが収録している平衡定数および活量
補正に必要となるパラメータを各地球化学コード
用のデータベースフォーマットに適合するように
データの並び替えや平衡定数の算出等を自動で行
うものである。
　以上のような変換プログラムを利用することに
より，サイクル機構が開発整備した熱力学データ
ベース（PHREEQE用データベースフォーマット）
がPHREEQC，GWB，EQ3/6で利用できるように
なった。
（２）外部公開ホームページの整備
　サイクル機構が開発した核種移行データベース
を社外一般や海外の幅広い方々にも利用していた
だくため，処分研究部では，大洗工学センターの
情報センター内に独自のサーバーを設置し，熱力
学・収着データベースを利用するためのホーム
ページ（http://migrationdb.jnc.go.jp/）を外部公
開した（２００３年８月１日）。本ホームページは，サ
イクル機構ホームページのトップページ（http:// 
www.jnc.go.jp）の「地層処分技術に関する研究開
発」あるいは「データベース」の項目からアクセ
スできる。情報センター内に設置した外部公開用
サーバーには，WWWサーバー用ソフトウェアと
してApacheを使用した。以下に公開したホーム
ページの内容と利用方法について述べる。
１）ホームページの構成
�トップページ
　トップページを図２に示す。トップページには，
データベースの利用にあたっての注意書き等が記
されている。また，日本語版・英語版の各コンテ
ンツへの入り口にもなっている。以下，日本語版
をもとに各コンテンツについて説明する。
�ホーム
　ホームページの概要を記したページであり，
ホームページ内の各コンテンツへのリンクが張ら
れている。
�TDB関連
　JNC‐TDBの概要を記したページおよびダウン
ロードにより利用可能なデータファイル一覧を示
すページから構成される。概要を記したページか
らは，TDBに関係する用語解説のページへのリン
クも張られている。データファイル一覧を示す
ページからは，PHREEQE，PHREEQC，EQ3/6，
GWBの各フォーマット用のデータベースにアク
セスできる。また，OECD/NEAが開発したTDB
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についても，NEAの承諾を得て，上記４種の地球
化学コードで利用可能なフォーマットに変換し，
掲載している。
�SDB関連
　JNC‐SDBの概要を記したページおよびJNC‐
SDB（Access版）の利用方法を示すページから構
成される。
�ユーザーサポート
　ホームページからデータをダウンロードする際
には，ユーザー登録が必要となる（図３）。ここ
は，ユーザー登録や登録情報の変更を行うページ
である。
�お問い合わせ
　本ホームページに関するユーザーからの意見を
収集するためのページである。
�FAQ
　ユーザーから寄せられた質問やそれに対する回
答を掲載するページである。
�更新記録
　ホームページの更新日や更新内容を掲載する
ページである。
�リンク
　熱力学データベースや地球化学コードに関連す
る他のホームページ，国内の原子力関係機関の
ホームページへのリンクが張られているページで

ある。
�注意事項
　本ホームページに掲載されている情報やダウン
ロードしたデータを利用する際の注意事項とし
て，著作権，免責事項，プライバシーポリシーに
関わる内容を掲載しているページである。
�著作権表示＆お問い合わせ先
　サイクル機構の著作権表示および本ホームペー
ジに関する問い合わせ先（東海事業所環境保全・
研究開発センター処分研究部）を掲載している
ページである。
２）データベースのダウンロード方法
　ユーザーがデータベースをダウンロードして利
用する場合，最初に「ユーザーサポート」のペー
ジにおいて，ユーザー登録を行う。ユーザー登録
では，e‐mail address, user ID（ユーザー側で６～
８文字の任意の英数字を設定），氏名および住所を
入力する。データベースをダウンロードする際に
は，「非営利目的に限り，当面無償にて使用するこ
とができる」ことに同意し，ユーザー登録したe‐
mail addressおよびuser IDを入力する。
　ホームページ開設に関する案内は，国内向けで
は，原子力学会バックエンド部会を通じた学会員
への電子メールでの周知等を中心とし，国外向け
では，地球化学コードGWBのユーザーグループへ
の電子メールでの案内を行った。外部公開ホーム
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図２　熱力学・収着データベースに関するホームペー
ジのトップページ

図３　ユーザ登録画面のページ
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ページ運用開始後のこれまでの利用実績として，
２８２件のユーザー登録があった（２００５年４月１９日現
在）。内訳は，国外１２７件，国内１５５件である。ま
た，ホームページ公開後，外部の専門家からデー
タの一部に誤りがあることが指摘されたため，速
やかに訂正し，修正版に差し替える等の対応を
行った。このように，データベースを外部に公開
し，これまで以上に幅広い多くの方々が利用でき
る環境が整うとともに，ユーザーからのコメント
を適切に反映する体制も整えた。
　なお，外部公開用ホームページの開設にあたっ
ては，情報公開法，著作権法，個人情報保護法（ホー
ムページ開設時には施行されていなかったが予め
同法の適用範囲について確認）で規定される内容
に留意すると共に，開設後もこれらの法に照らし
つつ，ホームページの適切な運用を図っている。

４．おわりに

　サイクル機構が開発した核種移行データベース
を国内外に幅広く普及し，その活用促進を図るた
めの利用環境整備として，熱力学データベースの
フォーマット変換用ツールの開発，外部公開ホー
ムページの整備を行った。データベースフォー
マット変換用ツールの開発により，サイクル機構
が開発したデータベースをPHREEQE以外の複数
の地球化学コードでも利用することが可能とな
り，ユーザーの拡大，汎用性の拡大を図ることが
できた。また外部公開ホームページの開設により，
サイクル機構が開発した核種移行データベースを
国内外の幅広い方々に利用して頂く環境を整備す
るとともに，ユーザーからのコメントを反映する
体制も整えた。
　今後は，拡散データベースの利用環境を整備し，
ホームページ上での公開を進めるとともに，収着
データベースについては，データベース機能の一
部であるデータ検索をホームページ上で実施可能
なSDB Webシステムの整備を行う予定である。
　また，ユーザーの方々からの意見・要望なども
参考に，インターネットを通じたデータベースの
活用を促進させるとともに，データの拡充や更新
を継続して行い，処分事業や安全規制の基盤とし
て，より信頼性の高いデータベース開発整備を進
めていく予定である。
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