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磁場閉じ込め型核融合実験装置の炉内壁材

料であるタングステンの研究においては、水素

および希ガスプラズマとのプラズマ－壁相互

作用(PWI)が重要な課題となる。我々はシミュ

レーションを用いることで原子スケールのダ

イナミクスや物性値の評価を行う第一原理的

な観点で、タングステン材料の研究を行ってい

る。 

材料視点で見た際のPWIは、一般に、時空間

スケールおよびエネルギースケールの異なる

現象が連成した複合物理過程になっている。そ

の為、シミュレーション研究では、本分野で開

発された二体衝突近似法(BCA)に加えて、物

性・化学分野で開発された分子動力学(MD)、密

度汎関数理論 (DFT)、動的モンテカルロ法

(KMC)などを使い分けることで多角的な議論

を行うマルチスケール解析を行う。基礎技術と

しては物性・化学分野の技術を流用する一方で、

プラズマ・核融合特有の現象も多々見られるた

め、PWIへの応用の為の独自の手法開発も必須

である。我々のグループで開発したBCA-MDハ

イブリッド手法[1]や、MD-MCハイブリッド手

法[2,3]などがその例である。  

さて、タングステンの単純なMDシミュレー

ションにおいても、プラズマ・核融合分野の独

自の発展が求められた。それがタングステン原

子と水素原子や希ガス原子の間の相互作用を

モデル化したポテンシャルモデルの開発であ

る。計算の際に実際に、タングステンは核融合

以外の分野でのシミュレーション研究例が少

なく、国内外のPWIシミュレーション研究者か

ら、タングステン系のポテンシャルモデルがそ

れぞれ独自に開発されている[4-6]。我々もDFT

とエネルギーを比較することで最適なポテン

シャルを得るDownfolding法[7]を用いることで

タングステン－ヘリウム系のポテンシャルを

開発した[8]。 

しかし、これらのポテンシャルモデルはある

原子配置に関しては非常に精度良くエネルギ

ーを再現できるものの、それを超えた範囲では

信頼性があるとは言いがたい[9]。我々のモデル

でも融点は1000K以上も高くなってしまってい

る。これは、DFTとのエネルギー比較を行うサ

ンプル構造の空間が十分に広くないため発生

する問題である。 

そこで本研究では、タンパク質などの生体分

子などの未知の構造を効率的に探索する為に

開発されたマルチカノニカルアンサンブル法

[10,11]を用い、固体状態から液体状態まで非常

に広いエネルギー範囲でタングステンのサン

プル構造を採取する(図1)。これを基に関数形の

最適化を図ることで、溶融現象までも見通した

理想的なポテンシャルモデルを得る。また、タ

ングステンだけでなく、タンタル等の別種金属

のポテンシャル作成にも取り組む。 
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