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核融合炉ダイバータ材としてタングステン

の研究が進められている。われわれはシミュレ

ーション技法を用いて、密度汎関数法に基づく

第一原理計算による原子スケールから分子動

力学法や（動的）モンテカルロ法によるサブマ

イクロメートルスケールの研究を行っている

[1-4]。 

密度汎関数法による第一原理計算として、

結晶および単空孔にヘリウム・水素が捕捉され

た系に対する評価をこれまでに行ってきた[1-

3]。実際のタングステン材は多結晶であり結晶

粒界が存在している。そのため、結晶粒界が捕

捉原子に与える影響を評価することは意義が

ある。 

計算対象とする結晶粒界のモデルとして、

図に示すΣ5CSL(Coincidence Site Lattice)

モデルを用いた。この系はエネルギー的にみて

（準）安定なため、実際のタングステン材中に

存在する結晶粒界のモデルとして妥当なもの

であると考えられる。 

密度汎関数計算にはOpenMXコード(Open so

urce package for Material eXplorer)[5]を

用い、主としてIFERC-CSCのHELIOSスーパーコ

ンピューター上で実行した。 

本発表では、タングステン結晶粒界近傍で

のヘリウムに対して実行した密度汎関数計算

について報告し、単空孔および格子間捕捉され

た場合との比較を行う。 
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図：計算に用いた結晶粒界モデルΣ5CSL 

丸印はタングステン原子の位置。濃い丸印と薄

い丸印とが紙面垂直方向に交互に積層される。

色の違いは元となる結晶の回転方向の違いを

表している。中央にある中央破線が結晶粒界面

である。 
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