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6-1 機械学習なら核燃料物質内の原子の動きを予測できるかも？
－機械学習分子動力学法の核燃料物質への適用に向けて－

原子力の利用やその研究開発において、核燃料の安
全性を担保し、核燃料が発するエネルギーを効率良く利
用するためには、核燃料物質の比熱の温度依存性や融点
等の高温での物性を正しく理解することが必須となりま
す。しかし、核燃料の物性を調べるための実験は難しく、
特に高温では詳細にデータを集めることは困難でした。
そのため、希少な実験データを補うため、原子レベルの
高精度シミュレーションに対し大きな役割が期待されて
います。

しかし、従来の原子レベルのシミュレーションでは、
高精度な第一原理計算を用いると計算コストが膨大にな
る一方で、計算コストの低い分子動力学計算を採用する
と、精度が下がり、実験結果の再現が困難になるという
ジレンマに陥っていました。本研究では、高精度な第一
原理計算結果を機械学習し、低計算コストで高精度な分
子動力学計算を実現可能な機械学習分子動力学法と呼ば
れる手法を用いて、この問題の解決に取り組みました。

具体的な対象として、次世代の核燃料物質として注
目を集めている、酸化トリウムの高温物性の機械学習分
子動力学計算を実施しました。機械学習分子動力学法で
は、数千通りの異なる原子配置に対する第一原理計算を
行い、ニューラルネットワークにより分子動力学計算で

必要となる原子間の力を学習します（図１）。このニュー
ラルネットワークを利用した機械学習分子動力学計算に
より、酸化トリウムの高温物性の評価に必要な大規模計
算を低計算コストで実施することに成功し、高温での比
熱、融点等の高温物性を高精度に再現することに成功し
ました。

機械学習分子動力学法により大規模かつ高精度な分
子動力学計算が可能になったことで、核燃料物質の詳細
な物性を原子レベルのシミュレーションにより取得可能
としました。この手法により、通常運転時のみならず、
シビアアクシデント時のように、実験困難な超高温の核
燃料の状態を推定し評価することが可能となります。本
開発手法は、トリウム燃料だけでなく、ウラン燃料や
MOX 燃料への適用も可能であり、今後、それらの物質
についても同様の研究開発を進める予定です。
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図 1　機械学習分子動力学法の概略図
数千通りの小規模な構造に対して第一原理計算を実行し、機械学習により原子間力を予測するニューラルネットワークを作成し
ます（上図）。このニューラルネットワークにより大規模かつ高精度な分子動力学計算が可能となり、下図のような燃料が溶け
る挙動等の解析が可能になります。
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