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原子力基礎工学研究　【中期計画における該当箇所：I.4(3) 】
	【中期計画】
我が国の原子力研究開発の科学技術基盤を維持・強化し、新たな原子力利用技術を創出する。そのため、産学官連携の研究ネットワークを形成するなどして、産業界等のニーズを踏まえつつ、適切に研究開発を進める。



<<達成内容>>
○原子力基礎工学研究では、原子力研究開発の科学技術基盤を維持・強化し、新たな原子力利用技術を創出するとの方針の下に、産業界等のニーズを踏まえつつ、共通的科学技術の基盤となるデータベースや計算コード等の技術体系の整備と、その基盤に立脚した新たな原子力利用技術の創出及び産学官の連携を進めた。
研究の遂行に当たっては、国内唯一の原子力総合研究機関である機構ならではの基礎工学研究を強く意識し、核工学・炉工学研究、照射材料科学研究、アクチノイド・放射化学研究、環境科学研究、放射線防護研究、計算科学技術研究及び分離核変換技術の研究開発を着実に実施した。また、平成22年度には再処理残渣・ガラス基礎化学研究グループを新設するなど機構が行うべき原子力の基礎基盤研究とのバランスに留意しつつ、基礎工学研究の成果の産業界への還元を図る積極的な活動を継続している。さらに、平成23年度以降は、自らの震災復旧を進めるとともに、基礎基盤研究と震災復旧・福島第一原子力発電所事故対応を並行して進める効果的な研究開発管理を行い、これまでに蓄積したポテンシャルを生かして福島第一原子力発電所事故への対応を積極的に実施している。
○原子力研究開発の基盤形成においては、データベース構築等の技術体系の整備において、ユーザーへの成果提供の意識強化に取り組み、また、研究成果の学会及び学術誌への発表を促すとともに、優れた成果については学協会賞等への推薦を行った。その結果、日本原子力学会賞を始めとした学会賞等を受賞し(参考8)、学協会から高い評価を得る基盤的成果を創出した。これらの受賞には、日本原子力学会賞奨励賞をはじめとして若手を対象としたものが2割含まれており、次代を担う優れた基礎基盤研究者も着実に育成している。さらに、原子力基礎工学研究部門では、研究者のモチベーション向上や将来の原子力研究を牽引できる若手研究者の育成への組織的な取組として平成23年度以降、独自の英語能力試験と長期海外派遣を実施している。
○新たな原子力利用技術の創出及び産学官との連携では、主たる応用先を原子力エネルギー分野としつつも、広い科学技術分野への波及をも意識することを方針として掲げ、ホームページなどによる保有技術の広報に努めるとともに、原子力エネルギー基盤連携センターの仕組みを活用した連携の拡充を進め、平成22年度には、高速中性子によるRI製造の実現可能性を検討することを目的に、加速器中性子利用RI生成技術開発特別グループを設置した。また、原子力基礎工学研究部門においては、産学官のニーズに基づき、原子力ソフトウエア整備を強化するため、平成23年度に「放射線工学研究グループ」を「原子力標準ソフトウエア開発グループ」に改組した。さらに、産学官の連携として、産業界や大学等と共同研究等を実施した。
○機構内連携では、超高純度(EHP)合金に関する知見・技術を適用し、高速増殖炉サイクルの実用化研究開発における被覆管材料技術の開発に当たるとともに、エマルションフロー技術を用いて、人形峠環境技術センターの遠心分離機の除染廃液浄化の実用化試験等を実施するなど、プロジェクト推進に不可欠な要素技術の開発で貢献した。また、ガラス固化技術に関して、他研究開発部門/拠点と連携協力を進めた。さらに、計算科学分野では、機構内施設の耐震性評価、シミュレーションの高速化やモデリング技術等に関して他研究開発部門/拠点と連携協力を進めた。
○原子力基礎工学研究に係る各年の査読付き論文総数、そのインパクトファクターの総和、特許出願数、プレス発表については、それぞれ参考7、10及び11にまとめた。
○研究の実施に当たっては、受託研究や科学研究費補助金等の外部資金も積極的に活用した(参考9)。なお、受託研究においては、文部科学省、経済産業省原子力安全・保安院等の国からの受託事業を数多く実施し、国の施策に貢献している。
○福島第一原子力発電所事故に対応する研究開発については、これまでに蓄積した基礎基盤的知識・技術に基づき、また、人的資源の適切な配置等を迅速に進め、間接的な研究開発も含めて、後述の7分野において分野横断的に実施している。また、国の主導する「東京電力(株)福島第一原子力発電所における中長期措置」(平成23年12月13日原子力委員会決定)に貢献すべく、ゼオライトの性状把握、模擬破損燃料と海水の化学反応調査、海水による各種材料の腐食劣化予測のためのデータ取得等を開始している。なお、平成22年度及び平成23年度の実施内容の詳細については、後述の研究開発項目中に示す。また、平成24年度以降については、平成23年度に新設された、福島技術本部の統括の下に実施している。なお、今後は、「科学術基盤の強化・原子力利用技術の創出」とした従来の基本方針を維持しつつも、福島第一原発事故後の状況を考慮し、福島原発事故対応の基盤技術開発、安全基盤技術及びダウンストリーム基盤技術に係る研究開発への重点化を検討している。

核工学・炉工学研究　【中期計画における該当箇所：I.4.(3) 1) 】
	【中期計画】
加速器利用や核燃料サイクル等からのニーズに対応して、評価済み核データライブラリJENDLのエネルギー範囲を拡張するとともに、大強度中性子ビーム等を適用した核データ測定技術を開発する。また、アクチノイド核種等に関する炉物理実験データベースを拡充するとともに、核熱設計や構造体内熱応力の評価のための解析システムを開発する。
原子力及び産業利用分野からの要求に対応して、中性子を利用した熱流動計測技術の応用範囲を拡大する

	【具体的な研究課題と達成目標】
1-1：評価済み核データライブラリJENDLのエネルギー範囲拡張のため、核データ評価用コードCCONEにおける複合粒子スペクトル計算方法を確立し、JENDLのエネルギー範囲拡張に対応した核データ評価を実施する。
1-2：J-PARCに設置した中性子核反応測定装置ANNRIを用いた捕獲断面積測定技術を開発するために、飛行時間及びガンマ線エネルギーの2次元データ解析手法を開発するとともに、データ取得を行う。
1-3：核熱結合燃焼コードMOSRA公開に必要な整備作業を進める。
1-4：MA核種等の核データ評価に資するFCA臨界実験データを最新の核データライブラリを用いて解析し炉物理実験データベースとして整備する。MA核種等の核データ評価に資するFCA臨界実験データについて最新の核データライブラリを用いた解析を継続し、炉物理実験データベースの拡充を行う。
1-5：核設計コードMARBLEに対してγ線発熱解析機能及びピンセル体系の燃焼依存感度解析機能を実装する。今後、MARBLE第2版として整備し公開する予定である。
1-6：熱流動に起因して発生する構造体内熱応力を評価するため、熱構造連成解析により構造体内非定常温度分布を求め、それを基に熱応力分布を予測する機能を開発する。また、熱応力評価に必要な構造体内温度に対する予測性能の評価を、沸騰二相流非定常温度分布データを使って実施する。
1-7：中性子を利用した熱流動計測技術に関して、3次元で変化する現象の変化速度を可視化計測する技術の解析手法を定め、3次元CTデータの空間分解能の向上手法を開発する。



<<達成内容と計画>>
1-1：評価済み核データライブラリJENDLのエネルギー範囲拡張のため、核データ評価用計算コードCCONEに対して、二次中性子スペクトル計算の精度向上に重要な前平衡過程モデルの拡張を行い、従来1個のみであった中性子及び陽子を複数個放出できるように改良した。その結果、中高エネルギー(20MeV～200MeV)領域における中性子スペクトル実験値の再現性及び加速器関連施設の設計計算等における予測精度が向上した。その後、既存のモデル(岩本－原田－佐藤モデル)を基にした前平衡過程からの複合粒子(重陽子、三重陽子、He-3粒子及びα粒子)放出スペクトル計算方法を確立し、CCONEに実装することでCCONEの改良を終了した。現在、改良したCCONEを用いたアクチノイド核種の評価及び軽核の評価を実施しており、今後もこれを継続する。
○JENDL-4.0を平成22年5月に公開し、データ及びそれに基づくプロットを格納したDVDを作成して機構外ユーザーに配布することで、その普及を図った。また、これによりユーザーの利用経験を収集し、品質保証としてバグフィックスを行った。
1-2：J-PARCに設置した中性子核反応測定装置ANNRIにおいて、飛行時間測定法による核データ測定性能評価用データを取得し、その適用性を評価した。この結果、中性子共鳴領域における捕獲断面積導出に適用可能であることと、パルス中性子束強度及び中性子捕獲ガンマ線エネルギー分解能が、同じ目的の装置としては世界最高であることを確認した。また、コリメーター形状の工夫により、1,000以上の高いS/N比を実現した。また、ANNRIを用いた捕獲断面積測定技術を開発するために、ランダムパルサーを適用した不感時間補正法や散乱中性子によるバックグラウンド補正法を含む飛行時間及びガンマ線エネルギーの2次元データ解析手法を開発した。開発した技術を適用し、同種装置では世界初となる高比放射能核種であるCm-244及びCm-246の共鳴領域の捕獲断面積を測定した。今後、Np-237、Am-241核種の測定を実施する計画である。
○ANNRIに関する上記の成果をプレス発表した。また、これまでのANNRIの開発に対して、日本原子力学会賞技術開発賞を受賞した(平成23年3月)。
1-3：MOSRAの燃焼計算機能について、福島第一原子力発電所事故時の炉内3次元インベントリ計算を実施することによりその性能と有効性の確認を実施した。これにより、各セルの燃焼度毎の崩壊熱分布及び134Cs/137Cs分布の推定が可能になり、将来、炉心溶融シナリオ検討に寄与できる。今後、各種機能の動作確認とともにマニュアルやコード間の連携インターフェースの整備及び関連データベースの拡充を行う。
1-4：JENDL-4.0に基づく炉心特性や遮蔽特性等の核解析用ライブラリ6種を作成し、機構外への提供を開始した。また、これを用いた過去の炉物理実験の解析と高速増殖炉の実証炉炉心の諸核特性に対する不確かさ分析を行い、炉物理実験データベースの高速増殖炉に対する最も効果的な拡充点を定めた。これに基づき、U-235捕獲断面積の精度向上に資する様々な中性子スペクトル体系の臨界実験のデータを系統的に解析し、炉物理実験データベースとして整備した。FCAにて高速炉用高性能反射体に係る実験データを取得した。国内外の高速炉に関する積分データ約600の核特性を対象として、実験値及び実験解析値並びに実験誤差・解析モデル誤差・核データ起因誤差の定量評価をまとめて高速炉核設計用の基本データベースとして整備し公刊した。FCAにて実施した高速炉用高性能反射体に係る実験について標準設計手法を用いて解析し、手法の妥当性を示した。今後は、MA核種等の核データ評価に資するFCA臨界実験データについて最新の核データライブラリを用いた解析を進め、炉物理実験データベースの拡充を行う計画予定である。
○U-235捕獲断面積検証のための積分実験ベンチマーク解析に関して、若手を対象とした日本原子力学会核データ部会賞奨励賞を受賞した(平成23年9月)。
1-5：核設計コードMARBLEにγ線発熱解析機能を実装し、FCAで過去に行った実験のデータとの比較により妥当性を確認した。さらに、同システムに軽水炉ピンセル体系燃焼依存感度解析機能及び一点炉動特性ソルバーを実装し、それぞれ、協定及び共同研究に基づき外部機関に提供した。今後、MARBLE第2版として整備し公開する計画である。
○汎用炉心解析システムMARBLE第1版の開発に関連して、若手を対象とした日本原子力学会計算科学技術部会賞部会奨励賞を受賞した(平成24年3月)。
1-6：3次元詳細二相流解析コードACE-3Dによる熱流動解析結果を基に、熱流動に起因する構造体内非定常温度分布を予測する熱構造連成解析法を開発し、これを用いて燃料集合体内サブチャンネルを簡略模擬した体系に対して熱流動に起因する構造体内非定常温度分布を求めた。また、伝熱面表面に0.2mm間隔で微細熱電対を設置した高密度熱電対を試作し、ACE-3Dによる解析結果検証用データ取得のための計測技術の有効性を確認した。さらに、熱流動に起因して発生する構造体内熱応力を評価するため、ACE-3Dに熱応力分布予測機能を開発して付加し、構造体非定常温度分布の予測結果を基に熱応力分布を予測できることを確認した。また、高密度熱電対の試作と計測技術の有効性の確認を完了した。現在、熱流動に起因する構造体内非定常温度分布の解析を実施中であり、ACE-3Dへの熱応力分布予測機能を整備している。今後、予測精度向上のため、対象に合わせた乱流モデル導入する。また、TPFITへの相変化モデルの導入及び粒子法と流体コードと組み合わせた新たな二相流解析手法の開発を計画している。
1-7：中性子を利用した熱流動計測技術に関して、流体中の動体の3次元速度を計測し解析できるバネモデル粒子追跡速度計測法を開発し、JRR-4の高中性子束ビーム実験施設を用いて取得した検証用基礎データと比較することにより、その解析手法の有効性を確認した。また、コンピュータトモグラフィ(CT)における逆問題演算時に中性子散乱現象を補正する手法を開発し、中性子3次元CTデータの明暗度から空間分解能が向上していることを定性的に確認した。今後、J-PARC共用装置の基盤技術となり、構造材内水分濃度計測等へ応用する。
○中性子を利用したCTの開発に関して、日本混相流学会賞技術賞を受賞した(平成23年8月)。
<<福島第一原子力発電所事故への対応>>
F1-1：福島第一原子力発電所事故への対応として、パソコンで除染による線量の低減効果を事前評価し、合理的・効果的除染のための計画策定を支援する除染効果評価システムCDE(Calculation system for Decontamination Effect)を約3か月という短期間で開発した。このCDEは機構が開発した最先端の粒子・重イオン輸送計算コードPHITSで線量計算用の応答関数を事前作成し、PHITSで100時間以上かかる計算を数秒で実行することを可能としている。また、CDEはMicrosoft Excel®上で作動するほかマニュアルも完備し、専門家以外でも使用可能な簡便なシステムとして、平成23年11月から原子力基礎工学研究部門の公開ホームページ(HP)を通じ外部への無償提供を開始した(平成24年9月30日現在での提供数は519件)。平成24年2月にはCDEの満足度調査及び改良課題抽出のためにユーザーアンケートを行い、その結果を受けてバージョンアップを行った。また、FAQを更新するとともに使用マニュアルと操作方法習得のためのチュートリアルを整備し、同HPを通じて公開した。さらに、CDEの概要及び線量計算手法についてまとめた研究開発報告書を公開した。なお、アンケートの回収(平成24年3月8日)時点で、24の建設事業者、原子力メーカー、国・地方自治体等で実際に除染効果の評価を実施又は準備中であった。類似のシステムについては、電力関係、原子力メーカーでも開発されており、民間に先行したCDEの開発及び公表は民間企業の開発活動を先導するパイロット的な役割を果たした。また、関連する国際会議等で成果発信した。
CDEは、福島県の除染ガイドライン作成に関する外部資金事業において、除染計画策定のための、また、避難区域等における除染実証に関する外部資金事業において、除染を行う企業体(JV)の除染作業を検討するための、線量率低減予測にも利用された。さらに、上記事業で得られた成果について原子力学会で成果発信した。
F1-2：専門家のみならず報道関係者を含む一般の方からの問合わせに迅速に対応するため、JENDLの開発で蓄積した原子核に関する基本情報(核分裂収率、崩壊γ線エネルギー、半減期等)を簡単に検索できるようにWebページを整備した。さらに、屋外での作業中等PC環境がなくても簡便にこれらのデータにアクセスできるように携帯電話からの利用を可能とした。
F1-3：政府の事故調査・検証委員会の事故原因等調査チームの要請により、福島第一原子力発電所1号機の事故事象を熱流動等の知見に基づき解析し、結果を報告するとともに、非常用復水器の炉心冷却への効果を明らかにすることで国の調査に貢献した。

照射材料科学研究　【中期計画における該当箇所：I.4.(3) 2) 】
	【中期計画】
軽水炉材料の応力腐食割れ挙動、高速炉や核融合炉材料の高照射量領域での力学的特性変化の評価に資するため、研究炉などによる加速試験条件と実炉条件の違いを考慮した材料劣化機構のモデルを構築する。再処理機器材料の腐食特性に対する微量不純物の分布の影響を明らかにし、耐食性改善方法を提示する。

	【具体的な研究課題と達成目標】
2-1：応力腐食割れ挙動に及ぼす照射影響評価のため、加速照射した材料のき裂先端近傍の局所変形挙動の分析及び割れ進展シミュレーションを実施する。また、軽水炉材料の応力腐食割れ挙動や高速炉材料等の高照射量領域での力学的特性変化の評価のため、過酸化水素注入下の亀裂進展データや電気化学的腐食試験データを取得するとともに、粒界近傍の変形に及ぼす照射欠陥の影響や腐食特性に及ぼす不純物元素の影響を評価する。さらに、微細組織や変形挙動データを拡充し、応力腐食割れ挙動に及ぼす照射速度や過大荷重の影響を評価する。
2-2：高照射構造物の力学特性評価のため、マルチスケールモデルのスケール毎の計算手法を定め、カスケード損傷を考慮した微細組織変化モデルを構築する。さらに、高照射領域での変形挙動モデルに拡充する。
2-3：再処理機器材料の腐食特性を明らかにするために、不純物濃度の異なるステンレス鋼の沸騰硝酸中腐食特性データを取得するとともに、不純物の局所分布データを取得し、不純物の局所分布状態の違いによる腐食特性への影響を明らかにする。さらに、局所不純物元素分布を考慮した粒界腐食モデルを構築し、局所分布制御による耐食性改善法を提示する。



<<達成内容と計画>>
2-1：JMTRにおいて加速照射したステンレス鋼の応力腐食割れ試験を実施し、き裂先端近傍の局所変形挙動を分析して、照射速度が局所変形挙動に与える影響を評価し、局所変形挙動に与える照射速度の影響による照射欠損の消失等に関する知見を得た。これを元に照射欠陥の影響を考慮した結晶塑性シミュレーションを実施して粒界近傍の局所変形に及ぼす照射欠陥の影響評価を行った。また、過酸化水素注入水質での応力腐食割れ試験を実施し、放射線分解水質の影響に関する基礎的知見を得た[23]。現在、2万時間を超える低温熱時効材を作製中であり、今後、本試験材を用いた応力腐食割れ発生試験を実施し、不純物元素の影響を評価する。
○照射誘起応力腐食割れの予兆診断手法に関する研究で2011年度日本保全学会賞論文賞を受賞した(平成23年5月)。
2-2：高照射構造物の力学特性評価のため、マルチスケールモデルのスケールごとの計算手法として、分子動力学法(ミクロスケール)、速度論(メソスケール)及び有限要素法(マクロスケール)を定め、照射硬化への照射速度影響予測を可能にする見通しを得た。また、高速炉材料等の高照射領域を模擬したイオン照射実験データの取得を行い、カスケード損傷の影響を考慮した照射導入微細組織変化モデルを構築して試算を行った。さらに現在、不純物元素の影響を考慮できるように微細組織変化モデルの改良を実施中である。今後、イオン照射実験による検証を行い、高照射領域での力学挙動を予測評価するための材料劣化機構モデルを高度化する。
○新たに開発した照射欠陥とすべり転位との相互作用を取り入れた独自モデルとスーパーコンピュータの並列計算手法に基づくマルチスケールの大規模原子シミュレーションにより、照射材料に特徴的に観察され、き裂発生の原因とされる、変形の局所化機構を解明した研究で2011年度日本機械学会奨励賞の受賞した(平成24年4月)。
2-3：再処理機器材料(超高純度(EHP)ステンレス鋼)の腐食特性を明らかにするために、腐食特性を最も劣化させる不純物であるリンの濃度の異なるステンレス鋼を用いて沸騰硝酸中での腐食特性データを取得し、リン化合物の析出に起因して粒界の腐食速度が粒内の10倍まで増加することを明らかにするとともに、粒界腐食特性と不純物のミクロ分布状態のデータを取得し、腐食特性への影響を数値計算により予測した。さらに現在、粒界部での不純物元素のミクロ分布状態を原子レベル分析により確認中である。今後は、粒界腐食特性を考慮した再処理機器材料の腐食進展予測するための腐食予測モデルを構築する。
<<福島第一原子力発電所事故への対応>>
F2-1：福島第一原子力発電所事故への対応として、腐食特性に関して蓄積した知見に基づき使用済燃料プールへの海水注入による腐食劣化予測と防食対策の検討を行い、循環冷却による温度低下はステンレス鋼のすき間腐食防止に、脱塩素処理はジルカロイの局部腐食防止に、さらにヒドラジン注入はヒドラジンが放射線分解されることにより脱酸素を著しく進め全ての材料の腐食抑制に、それぞれ有効であること等を、(財)電力中央研究所主催の海水腐食対策検討会でオブザーバーとして出席した東京電力(株)に提示した(平成23年11月7日)。これらの結果は、東京電力(株)が行った腐食対策処理の科学的根拠となった。

アクチノイド・放射化学研究　【中期計画における該当箇所：I.4.(3) 3) 】
	【中期計画】
MA含有燃料技術の基盤を形成するため、データベース作成に必要なMA含有物質系の熱物性データを取得する。湿式分離プロセス及び廃棄物処理プロセスの安全性向上のために、データベースを拡充する。溶液中の難分析長寿命核種の分析法や、放射性廃液浄化・有価物回収の新技術を開発する。関係行政機関からの要請に基づき、保障措置技術に必要な環境試料中のPuやMOX粒子の同位体比分析法や粒子中のPuの精製時期推定法を開発する。

	【具体的な研究課題と達成目標】
3-1：MA含有燃料技術の基盤を形成するため、Pu-Am混合酸化物の熱物性データ及びNp含有合金の状態図を作成するとともに、Cm含有酸化物の熱物性データを取得する。さらに、従来取得したデータ及び新たに取得するデータを系統的にとりまとめ、MA含有燃料の製造技術開発や挙動評価の基盤となる熱物性データベースを拡充する。
3-2：湿式分離プロセスに関するデータベース拡充として、加熱硝酸溶液中におけるアクチノイドの原子価変化の温度依存性データ及び硝酸濃度依存性データを取得し総合的に評価する。また、再処理プロセス・化学ハンドブックの改訂第3版を完成し、公開する。
3-3：難分析長寿命核種に関して、Se-79、Cs-135、Tc-99及びSn-126の分離・分析法を開発し、実高レベル廃液試料に適用し、有効性を検証する。また、難分析長寿命核種であるNp-237の分離・分析法を開発し、有効性を検証する。
3-4：独自開発した新技術「エマルションフロー法」を、U含有低レベル放射性実廃液の浄化に適用する。また、同法を基盤とした有価物回収のための新技術を検討し、実用化に向けたスケールアップのための要素技術開発を行う。さらに、要素技術の組み合わせにより実用原型システムを構成し、性能評価及び実証試験を行う。
3-5：PuやMOX粒子に含まれるPu及びUの同位体比分析法を開発するとともに、単一粒子やMOX粒子に含まれるPuとAmの比を測定し、Puの精製時期推定法を開発する。



<<達成内容と計画>>
3-1：MA含有燃料技術の基盤を形成するため、Pu-Am混合酸化物の熱伝導率、酸素ポテンシャル等の熱物性データを取得した。また、Np含有合金を調製し、熱分析、組織観察等によりNp-Cd系状態図を作成した。Cm酸化物、Cm-Pu混合酸化物についても熱膨張率、相状態等の熱物性データを高温X線回折により取得した。さらに、MA含有金属燃料の熱物性データを取得し、熱力学データベースを整備した。今後は、従来取得したMA含有金属燃料の熱物性データの系統的なとりまとめと、熱力学データベースの拡充を進める。
○競争的資金を獲得し、大学等と連携した国内のアクチノイド研究者及び拠点をネットワーク化するためのJ-ACTINETの取組を拡充するとともに、欧州の同種ネットワークとの連携強化により、国際的な人材育成ネットワーク構築を図った。また、平成19～21年度に実施した外部資金事業の事後評価において、その成果が優秀であると認められ、「S評価」を獲得した。さらに、MA含有窒化物燃料の熱伝導率に関する研究で第44回日本原子力学会賞論文賞を受賞した(平成24年3月)。
3-2：湿式分離プロセスに関するデータベース拡充として、Np及びPuの硝酸溶液中の吸収スペクトルの温度依存性データを取得し、これを基に、Np及びPuの原子価変化の温度依存性を定量的に評価した。また、加熱硝酸溶液中のNp及びPuの原子価変化の硝酸濃度依存性を定量的に評価し、PuではIV価からVI価へ酸化する比率が硝酸濃度が高いほど低減する傾向にあること等を明らかにした。現在、加熱硝酸溶液中のNp、Puの原子価変化の評価を実施中であり、今後は、今中期計画中に、Np、Puの原子価変化について基盤データを整備する。
我が国の再処理関係の技術者及び研究者に広く利用されている「再処理プロセス・化学ハンドブック第2版」の改訂のため、外部有識者等で構成される検討委員会を設立し、改訂作業に着手した。今中期計画期間中に改訂版(第3版)を完成し、公開する。また、湿式再処理の技術基盤強化の一環として取り組んでいる抽出工程シミュレーションコードPARCの開発において、六ヶ所再処理工場用に調整したPARC-RRPを日本原燃(株)へ提供した。
3-3：放射性廃棄物処分における課題である廃棄物中の核種インベントリ評価に資するため、難分析長寿命核種であるSe-79、Cs-135、Tc-99及びSn-126を対象とする簡便で繰り返し精度の高い分離・分析法をイオン交換と質量分析とを組み合わせて開発した。また、この分離・分析法を日本原燃(株)の六ヶ所再処理工場の実高レベル廃液試料に適用し、廃液中の共存成分による測定への妨害が化学分離により排除できることを確認することで分離・分析法の実廃液に対する有効性を確認した。現在、難分析長寿命核種であるNp-237の分離・分析法の開発を進めている。今後は、今中期計画中に難分析長寿命核種であるNp-237の分離・分析法を開発し、その有効性を確認する。
3-4：エマルションフロー法を機構の人形峠環境技術センターにおける廃止措置の一環として行われている遠心分離機の解体に伴って発生するU含有低レベル除染廃液の浄化に適用するために、障害となる廃液中の混入グリス粒子除去の問題を解決し、廃液中のUを高選択的に回収・除去できる実験室スケールの装置を製作して実廃液に適用した。また、レアアース、ニッケル等のレアメタルや貴金属の回収を目的として、エマルションフロー法を適用した新技術の基礎・基盤研究を行い、コスト及び性能を評価した。外部資金事業において本法を無電解Niメッキ廃液に適用した結果、従来技術に対して1/5以下のコストであることに加えて油分混入が起こらないなど性能面でも従来技術より格段に優れていることが明らかになった。また、この性能が高く評価され、平成24年度から民間企業と実用化を目指す実証・製品化ステージに進展している。上記エマルションフロー法に基づく新規技術は、今中期が終わるまでに実用あるいは実用に目処を得る計画である。
○「イオン液体を利用する高度抽出分離分析法の開発と機能性反応場への展開」で2010年度日本分析化学会奨励賞を受賞した(平成22年9月)。また、エマルションフローで回収した有価物の利用技術として、抗原抗体反応や遺伝子異常の検出といった医療診断への応用が期待される素材であるタンパク質固定化金ナノ粒子を合成する(金のナノ粒子化とタンパク質との固定化を同時に行う。)技術の開発に成功した(平成24年3月Analyst掲載、インパクトファクター(IF)=3.9)。本合成法は、従来法に比べ、大幅な合成時間の短縮(日オーダー必要とされていたものを20分程度に短縮)と抗体の配向性の高い制御を可能にする技術的優位性を有しており、高品質の免疫診断用バイオセンサーを短時間で合成する新規技術として特許出願を行った(平成24年1月)。
3-5：核不拡散における保障措置技術開発に資するため、MOX粒子中のU-235/U-238及びPuやMOX粒子中のPu-240/Pu-239の同位体比について、繰り返し精度±5%以内で測定できるパーティクル分析法を開発した。また、単一Pu粒子に含まれるPuとAmとの比を、化学分離後に誘導結合プラズマ質量分析法を用いて測定する方法を開発した。本法を精製時期既知の粒子(精製後約3.5年)に適用し、Puの精製時期を約2か月以内の誤差で測定することに成功した。現在、MOX粒子に含まれるPuの精製時期推定法を開発中である。今後は、今中期計画中にPuやMOX粒子に含まれるPu及びUの同位体比分析法及びPuの精製時期推定法の精度向上を目指す。
<<福島第一原子力発電所事故への対応>>
F3-1：東京電力(株)の要請に基づきタービン建家滞留水の放射能分析を行った。測定結果は同社より公開されており、汚染水処理方策の検討に貢献した。なお、この依頼への対応に当たっては、従来法に、Srに選択的な吸着剤の採用及びSr-89/Sr-90/Y-90の計数値を計算で補正する手法の導入といった改良を行うことで迅速簡便かつ信頼性に優れたSr-89及びSr-90の分析技術を開発し、分析時間を大幅に短縮(約4週間を1週間程度)することを可能にした。
F3-2：海水成分のデブリへの影響を評価するため、これまでの燃料高温科学研究で蓄積した知見及び技術を用いてUO2と海水塩の反応に関するデータを取得した。これにより、Ca、Mg等の海水成分がデブリに移行する可能性と海水とデブリが反応することで、Cs、Sr、Te等がより蒸発しやすくなることを示した。また、アーク溶解法や焼結法を用いて沸騰水型原子炉燃料の組成を模擬した模擬デブリを試作し相状態の解析を行った。
F3-3：伊達市からの要請に基づいた土壌除染活動をポリイオン粘土法を用いて行い、同市小国地区では面積1,500m2の土壌を対象にした大規模試験で2cmの表層土壌の剥ぎ取りにより85-90%のCs除去率を得た。成果を報道、学会活動、講演会、論文・解説などにより公表した。このような試験結果(ポリイオン水の散布しやすさ、土壌への浸透しやすさ、硬すぎない固化等)にゼネコン等が注目し、実事業での利用が進められつつある。また、外部資金事業の一環として、ポリイオン粘土法の開発と飯舘村の汚染土壌への適用性評価を実施して90%以上の除去率を達成した。今後は、ポリイオン粘土法などの新規技術は、随時、民間企業などに技術移転し、現場での除染や再汚染防止に活用していく予定である。

環境科学研究　【中期計画における該当箇所：I.4.(3) 4) 】
	【中期計画】
原子力施設起因の放射性物質の環境分布を最適に評価するため、大気・陸域・海洋での包括的物質動態予測モデル・システムを原子力施設周辺地域に適用し、現地データによるモデルの妥当性検証に基づき改良する。また、核種濃度の時間・空間分布を評価可能なモデル検証用データを取得する。

	【具体的な研究課題と達成目標】
4-1：大気・陸域・海洋での包括的物質動態予測モデル・システムを青森地区に適用し、モデルの改良点を抽出し、同地区への適用性向上のための改良・高度化を行い、現地データを使用して妥当性検証を行う。その後、大気・陸域・海洋での放射性物質の環境移行過程について、同モデル・システムを用いた解析を原子力施設周辺地域に適用してモデル・システムの改良・高度化を実施する。
4-2：加速器質量分析装置を使用した上記モデル・システムの検証データ取得については、森林・河川・海洋環境での有機物中C-14の観測・実験手法を検討して青森地区に適用し、その地域特性を考慮した手法の改良を行う。その後、原子力施設周辺地域も対象に加えデータ取得を継続する。



<<達成内容と計画>>
4-1：大気・陸域・海洋での包括的物質動態予測モデル・システムを青森県の六ヶ所再処理施設のアクティブ試験時に大気放出されたKr-85の大気拡散解析に適用して札幌及び大宰府における環境モニタリング結果と比較することで予測性能の確認を行い、ピーク時の濃度が概ね一致するなど良好な結果を得た。一方、拡散パラメータについては、中距離及び短距離スケールへ適用するための課題を、気象場再現性向上については、青森地区に特有の「やませ」発生時の霧や大気成層状態に関する課題を抽出し、拡散予測の改良点について取りまとめを行った。本研究の実施に当たっては、中・長距離の大気拡散計算に適用可能な核種の拡散パラメータの検討を外部機関との協力で実施するとともに、再処理施設周辺の局地気象場の再現性における課題抽出を外部資金事業として実施した。その後、同モデル・システムの青森地区への適用性向上のため、気象モデルによる「やませ」発生時の霧や大気成層状態の再現について改良・高度化を行い、現地データを用いた試験計算により改良の効果を確認した。また、海洋拡散モデルの高度化により、北太平洋域の広域長期間予測を可能にした。この手法を、外部資金事業として、東日本大震災で海洋へ流出したガレキの漂流予測に適用し、予測情報を提供した。今後、大気・陸域・海洋での包括的物質動態予測モデル・システムによる詳細な核種移行評価を、福島周辺地域で行うとともに、計算シミュレーションと環境モニタリングを融合させた放射性物質の環境中分布の最適評価手法を確立する。
○大気-植生-土壌系におけるトリチウムの挙動に関する研究で環境放射能等に関する国際会議において若手研究者賞を受賞した(平成23年6月)。また、IAEAの緊急時対応援助ネットワークの外部支援活動に日本国政府が参加を表明し、機構が活動機関として登録された。これにより、WSPEEDI第2版(WSPEEDI-Ⅱ)が原子力災害時等におけるIAEAの環境影響評価に利用されることとなった(平成22年6月、文部科学省、外務省及び機構による同時プレス発表)。
4-2：加速器質量分析装置を使用した検証データ取得のため、森林・河川・海洋環境での有機物中C-14の観測・実験手法の検討を行い、今後の観測・実験手法を確立した。その後、その観測・実験手法を青森地区に適用し、地域特性を考慮した試料採取及びデータ分析方法の改良を行い、湿地、畑地、水田、牧草地及び森林土壌における有機物蓄積量とC-14同位体比の分布データを取得した。また、C-14の観測・実験手法を福島周辺地域に適用し、森林生態系から河川への有機物及び放射性核種の流出を評価するための試料採取を実施した。今後、C-14を利用した土壌中での放射性核種－有機物－鉱物の相互作用と核種移行の環境応答性、I-129を利用した事故時の放射性ヨウ素挙動の解明を行う。
<<福島第一原子力発電所事故への対応>>
F4-1：放射性物質の大気放出量推定、大気拡散解析及び海洋拡散解析を行った。
文部科学省に単位放出等の仮定に基づくWSPEEDIの予測結果を提供するとともに、大気放出量推定については、放射性ヨウ素及びセシウムを対象として、原子力安全委員会からの協力要請に基づき、チェルノブイリ事故やJCO事故での経験を基に実施し(平成23年4月12日、原子力安全委員会よりプレス発表)、IAEAに対する日本政府の報告書2報に記載されるなど、国の事故対応に貢献した。また、結果を取りまとめた論文は国内外で多数引用され、国内の研究機関・大学等による拡散シミュレーション研究において、環境モニタリング状況に最も即した国内唯一の放出源情報として幅広く利用されている。さらに、大気拡散解析においては、福島第一原子力発電所北西地域の線量上昇プロセスの解明(平成23年6月プレス発表)、東日本域での降下量解析結果を食品モニタリングの参考情報として厚生労働省に提供(平成23年8月、厚生労働省よりプレス発表)、茨城県内の線量上昇過程の解析結果を県の環境放射線監視委員会に報告するなど、国や自治体の事故対応に貢献した。
放射性核種の海洋拡散解析においては、施設から海洋への直接放出量を推定し入力条件とするとともに、大気拡散解析で得られた海面降下量も考慮した海洋拡散シミュレーションを実施し、日本近海における放射性核種分布を詳細に解析した。また、機構内連係で、茨城県北部沿岸域における海洋調査を実施し、海底堆積物中の放射性セシウム濃度の変動要因と存在形態を解明した。
上記、大気、海洋でのシミュレーションに基づく放射性物質の拡散予測結果は、アニメーション等として、公開ホームページで提供するなど情報の積極的な発信に努めた。
○福島第一原子力発電所事故による大気中へのI-131及びCs-137の放出量の推定に関する研究で第44回日本原子力学会賞論文賞を受賞した(平成24年3月)。本論文は、平成23年6月21日に公開以降、平成23年12月31日までに、1,883件(一般社団法人日本原子力学会でダウンロード数が把握できていない7月を除く)のダウンロードがあり、期間中の月間順位が常に1位又は2位と高い注目を集めた。
F4-2：公開ワークショップ「東京電力福島第一発電所事故による環境放出と拡散プロセスの再構築」を主催した。国内の6つの関係研究機関・大学から10人の専門家を招いて、共同で大気・海洋放出量と拡散過程の再構築と課題の抽出を行うとともに、最新の研究成果の一般公衆への周知を図った(平成24年3月、東京、聴衆105人)。
F4-3：外部資金事業の一環として、福島県内で2km四方内の土壌中核種分布調査を行って土地利用の違いによる核種濃度のばらつきに有意な差がないことを示し、国の実施した核種濃度マッピングに科学的裏付けを与えた。

放射線防護研究　【中期計画における該当箇所：I.4.(3) 5) 】
	【中期計画】
遮蔽設計、線量評価等の高度化のため、汎用的な粒子・重イオン輸送計算コードシステムの第1版を完成する。ICRP2007年勧告の取り入れに必要な線量換算係数データベースを完成する。また、DNA・細胞レベルでの放射線応答モデル及び生物学的線量評価法を開発する。
中性子測定器の校正の精度を向上させるため、中性子校正場に混在する目的外中性子及び光子線を評価する手法を開発する。

	【具体的な研究課題と達成目標】
5-1：原子炉内での中性子増倍計算に対応するため、粒子・重イオン輸送計算コードPHITSとモンテカルロ計算コードMVP統合の概念設計及び詳細設計を行う。また、線量評価に係るシミュレーション技術の拡充のため、中性子及びフラグメント生成を再現する新たな核反応モデル、核内カスケードモデル等をPHITSに組み込む。
5-2：ICRP2007年勧告の線量評価モデルに基づき、種々の重イオンに対する外部被ばく線量換算係数及び内部被ばく評価に用いる中性子の比吸収割合を計算するとともに、環境汚染核種に対する線量係数を評価するため、汚染環境中の放射線場の解析及び線量計算手法を確立する。
5-3：DNA損傷の複雑度や難修復性を考慮した放射線応答モデルの概念設計を行い、これに基づいて解析システムを試作する。その後、染色体構造を対象として放射線応答過程のモデル化に着手し、低線量域を含む染色体異常生成の線量依存性を推定可能な解析システムを構築するとともに、DNA損傷を指標とした生物学的線量評価法を開発する。
5-4：高エネルギー中性子校正場中に混在する数MeV以上の目的外中性子スペクトルの測定に適用可能な検出器を検討・整備し、測定・評価する。また、単色中性子校正場中の光子線の測定に適用可能な検出器について検討・整備し、混在する光子と中性子との弁別が可能な測定手法を開発する。その後、単色中性子校正場中に混在する光子のエネルギースペクトルを導出し、線量当量としての光子の混在割合と代表的な線量計への寄与を明らかにする。



<<達成内容と計画>>
5-1：原子炉内での中性子増倍計算に対応するため、粒子・重イオン輸送計算コードPHITSとモンテカルロ計算コードMVPとのプログラム比較を行い、統合コードの概念設計及び詳細設計を実施した。また、不定形の複雑形状に対する幾何形状表現を可能とする入力データを両計算コードで共有化する方法を開発した。さらに、放射線照射による材料損傷計算モデル、加速器施設の誘導放射能の生成量等の予測精度を向上させるフラグメント生成モデル等を開発し、PHITSコードに実装した。今後、遮へい設計で重要となる荷電粒子入射による軽核等からの中性子生成、粒子線治療による中性子被ばく線量評価の精度を向上させる核内カスケードモデル等を開発しPHITSに組み込む。これにより汎用版PHITSの第1版を完成する。
5-2：国際放射線防護委員会(ICRP)2007年勧告の線量評価モデルに基づき、PHITSコード及びICRP標準ファントムを用いて、宇宙における放射線防護に必要な27種類の重イオンに対し、100GeV/核子までの外部被ばく線量換算係数を評価し、データベースDDCCとして公開した。また、この成果を、宇宙における放射線防護に関する検討のためにICRPへ提供した。さらに、ICRPが規定した成人男女の線量評価用標準ファントムをPHITSコードに組み込み、JENDL-4.0を使用し、48の線源領域、65の標的臓器の組み合わせに対して、中性子の比吸収割合を計算した。この成果をICRPへ提供し、ICRPのデータベースの開発に貢献した。第1期中期計画で開発した外部被ばく線量評価法を用いて、ICRPの外部被ばく線量換算係数データベースICRP Pub.116を完成させるとともに、ICRP Pub.107を用いて、公益社団法人日本アイソトープ協会が行うアイソトープ手帳、公益財団法人原子力安全技術センターの遮へいマニュアルデータ集の改訂作業への協力を通じて、国内ユーザーに最新データを提供した。さらに、福島第一原発事故の環境汚染による公衆の外部被ばくを評価するため、環境中の放射線場の評価と年齢別ファントムを組み合わせた線量計算技術を確立した。今後、土壌、空気、水中汚染核種に対する線量換算係数を整備し、住民の線量評価に反映させるとともに、ICRPのデータベース開発にも提供する。
○今後、線量評価の国際標準データとなるICRPの新しい外部被ばく線量換算係数データ集ICRP Publication 116(平成24年3月出版)において、機構が開発したPHITS等を用いて中性子、陽子、ミューオン、パイオン及びヘリウムイオンに対する外部被ばく線量換算係数を計算・評価し、全体データの約6割を提供した。また、他機関の計算値を検証するなどその作成に中核的役割を果たした。これらのデータは加速器や宇宙線等の高エネルギー放射線に対する防護における利用が期待されており、本データ集作成への貢献が評価されICRPから表彰を受けた(平成23年10月)。
5-3：DNA損傷の複雑度や難修復性に関する解析を行い、モデル構築に必要な指標・手段・検証法を決定し、DNA・細胞レベルでの放射線応答モデルの概念設計を行った。その後、放射線影響の指標として染色体の損傷をターゲットに細胞内のDNA損傷分布とその難修復性解析を行い、それらDNA損傷から生じる損傷染色体の動態を記述する放射線応答モデルを試作した。また同モデルを使用して損傷染色体の動態解析を行った。さらに、低線量域における線量とDNA損傷の分布の線量依存性の解析、染色体異常の原因とされるDNA 2本鎖切断に対する修復酵素の結合状態の解析系の構築を行った。また、損傷染色体の動態解析を進め、細胞周期に依存した染色体の凝集状態が放射線感受性に関係する可能性を示した。今後、低線量域における染色体異常生成の線量依存性を推定可能なモデルの構築を目指して、損傷分布の詳細及び細胞内の実態に即した染色体動態と修復過程の解析を行う。
5-4：第1期中期目標期間に整備した単色中性子校正場（国内外の規格(ISO8529、IEC61526及びJISZ4521)が要求するエネルギー特性試験の範囲を全て満たす、8keV～19MeVの広いエネルギー範囲で10点の単色中性子を単一の施設で安定して供給できる世界で唯一の中性子校正場）の成果をプレス発表(平成22年10月)したところ、日経産業新聞、日刊工業新聞、電気新聞といった有力専門紙において世界有数の優れた校正場として取り上げられた。
高エネルギー中性子校正場については、混在する数MeV以上の目的外中性子の測定に適用できる測定器を整備し、中性子検出器の測定回路を工夫することにより、高エネルギー中性子校正場中に混在する目的外中性子のスペクトル測定下限を10MeVから4.5MeVまで引き下げて測定・評価することに成功した。これらの研究は、国家計量標準機関である(独)産業技術総合研究所との共同研究により実施した。単色中性子校正場については、校正場中の光子線の測定に適用できる複数の手法を検討し、必要な検出器を整備した。その後、中性子と光子の飛行時間の違いを利用して、単色中性子校正場中に混在する光子を中性子と分離してNaI検出器で測定する手法を確立した。現在、単色中性子校正場中に混在する光子のエネルギースペクトルを導出する手法を開発し、各中性子エネルギー点で混在する光子のエネルギースペクトルの測定評価を進めている。今後、得られた結果を用いて線量当量としての光子の混在割合と代表的な線量計への寄与を明らかにする計画である。

計算科学技術研究　【中期計画における担当箇所I.4.(3) 6)】
	【中期計画】
原子力施設の耐震性評価に資するため、グリッド等先端計算機システムを活用して、弾塑性解析技術を開発し、原子力施設全体において新基準地震動を用いた挙動解析を可能とする。
原子炉構造材料における劣化現象の解明、燃料関連アクチノイド化合物の物質特性の予測並びに高効率な熱電材料、電源材料及び超伝導材料の構造と機能の関係解明のための高精度シミュレーション技術を開発する。

	【具体的な研究課題と達成目標】
6-1：原子力施設全体において新基準地震動を用いた挙動解析を可能とするため、三次元仮想振動台に弾塑性解析機能を追加し、100万自由度規模の解析と検証を行う。とともに、その高度化に向けた機構内施設の事例解析と機能評価を行う。さらに、弾塑性解析を効率的に実施可能とするため、原子力施設全体の挙動を概要解析し、塑性化が予測される部分領域を詳細に解析するシミュレーション技術を開発し、フラジリティ評価等への活用に向け、改良や有用性例証を進める。
6-2：三次元仮想振動台やJ-PARC等から出力される100GB規模のデータを即日解析可能とする機能を試作、評価した後、三次元仮想振動台から出力されるテラバイト規模の膨大なデータから、耐震性評価において重要となる領域を瞬時に特定可能な大規模データ可視化解析技術を開発する。さらに、複雑な三次元構造を持つ機器や建屋の挙動を効率的に解析するために、構造物内部の物理量分布も対話的に確認できる可視化技術を開発する。その後、開発した技術を原子力施設全体規模の解析に適用し、評価・改良する。
6-3：原子炉構造材料に対しては、合金・不純物元素(炭素、マンガン)が粒界脆化効果に与える影響を評価するとともに、照射によって生じるヘリウム及び空孔の粒界脆化効果を計算可能とするシミュレーション技術を開発し、材料中の転位が空孔や格子間原子などを吸収する速度を評価する。その後、ミクロ・メソスケール解析で得られた知見をもとにマクロスケールでの解析と評価を行う。
6-4：アクチノイド化合物に対しては、核燃料・二酸化プルトニウム中の酸素欠損の電子状態を計算可能とするシミュレーション技術を開発し、実験との比較を通して計算の妥当性を評価する。また、アクチノイド化合物については、二酸化プルトニウムの第一原理計算結果を基に熱物性値を求める技術を開発するとともに、核燃料中の酸素挙動をシミュレーションし、熱物性への影響を評価する。その後、核燃料物質の高温特性など燃料として利用する上で重要な基礎データを取得する。
6-5：機能材料については、鉄系超伝導材料を主な対象として、電子格子相互作用を評価可能なシミュレーション技術を開発し、量子ビーム実験との比較検証を行う。また、絶縁体材料表面での熱電特性や材料における表面及び界面構造と機能の関係を評価可能とするシミュレーション技術を開発し、実験との比較を通して評価する。



<<達成内容と計画>>
6-1：原子力施設全体において新基準地震動を用いた挙動解析を可能とするため、平成21年度までに開発した三次元仮想振動台コードに、振動による塑性変形も含めて計算できる弾塑性解析機能を追加した。その検証作業の一環として、高温工学試験研究炉(HTTR)の中間熱交換器支持構造部試験体を対象とした197万自由度の弾塑性解析を実施するとともに、当該解析結果と加振実験の結果及び既存コードの解析結果とを比較し、一致することを確認した。さらに、大規模有限要素解析に適した領域分割手法を考案し、計算時間を30分の1に短縮した。また、弾塑性解析機能の高度化に向けた機構内施設の事例解析として、東海研究開発センター核燃料サイクル工学研究所の再処理施設を対象に東北地方太平洋沖地震の地震波を入力データとした解析と機能評価を実施した。その結果、従来の質点系モデル解析では再現困難であった主要な卓越振動数が再現でき、床応答値の水平分布や耐震壁の塑性ひずみ発生位置などの計算が可能となった。一方、機能高度化に向けた改善点として、減衰効果の導入方法を見直す必要があることや、弾性解析の場合と比較して弾塑性解析に100倍の計算時間を要したことから、実用化に向けて計算時間を短縮する必要があることを確認した。現在、計算時間短縮のため、施設全体の挙動を概要解析し、塑性化が予測される部分領域を詳細に解析する技術を開発中である。今後は、フラジリティ評価等への活用に向け、改良や有用性例証を進める計画である。
○使用する計算機とシミュレーションに適切な領域分割数を理論的に求める方法の考案により日本計算工学会論文賞を受賞した(平成22年6月)。また、機構内連携により、これまでの三次元仮想振動台開発のノウハウや得られたデータは、平成23年度に実施されたHTTR及び再処理施設の耐震性評価にも役立てられた。
6-2：大規模データ解析の効率化に向けて、マルチコア技術や分散処理技術を活用した大規模データの高速処理技術を開発し、三次元仮想振動台から出力される100GB規模のデータの処理が1時間以内で処理可能であることを確認したほか、J-PARCの中性子ビームラインを用いた実験において生成される100GB規模のデータの処理について、従来2.5日を要していた処理時間を10分に短縮した。特にJ-PARCについては、通常1時間ごとに繰り返し実施される実験の間に解析を終了できることから、実験計画を動的に変更するなど実験の効率化が期待できる。さらに、三次元仮想振動台から出力されるテラバイト規模の膨大なデータから、耐震性評価において重要となる領域を瞬時に特定可能な可視化解析技術を開発した。本技術をHTTRの格納容器内機器を対象とした3TBに上る時刻歴応答解析データに適用し、応力が大きく変化する箇所を瞬時に特定できることを確認した。これにより膨大なデータの解析における重要領域の見落としの低減や解析時間の短縮等が期待できる。現在、三次元構造を効率的に解析するための可視化技術を開発中である。今後は、開発した可視化技術を原子力施設全体規模の解析に適用し、評価・改良する計画である。
○注目すべき領域を瞬時に特定可能な大規模データ可視化解析技術に関連する論文が電気学会電子･情報･システム部門論文奨励賞を受賞した(平成23年9月)。
6-3：原子炉構造材料の脆化研究では、第一原理計算手法を用いて、原子炉構造材料の主材質である鉄の結晶粒界に合金･不純物元素であるC及びMnが偏析した場合の水素脆化効果を評価した。その結果、C及びMnともにHの粒界偏析を抑制する一方、CはHの表面偏析を抑制し、Mnは逆にHの表面偏析を促進するという新たな知見を得た。また、照射によって生じるHe及び空孔の粒界脆化効果を計算可能なシミュレーション技術を開発した。その計算結果から、照射により生じるHeバブルは粒界に位置した場合そのエネルギーが低下し安定化すること、及び微小な粒界バブルは同様の粒内バブルよりも空孔を放出しやすいとの知見を得た。これらの知見は、炉鋼材の劣化現象の解明に向けた水素脆化効果の評価及び粒界バブルの形成・成長による材料脆化の予測をする上で重要な基礎データとなる。現在、材料中の転位が空孔や格子間原子などを吸収する速度を評価している。今後は、これまでミクロ・メソスケール解析で得られた知見をもとにマクロスケールでの解析を行い、代表的な照射脆化メカニズムの解明を目指す。
○構造材脆化研究に関連して、Hを同時にかつ精確に取り扱える分子動力学手法を開発したことにより、分子化学会奨励賞(平成22年9月)及び分子シミュレーション研究会学術賞(平成22年11月)を受賞した。
6-4：アクチノイド化合物については、PuO2中の酸素欠損に対し、相対論的効果及び強相関効果を含めた第一原理計算により、電子状態を計算可能とする技術を開発し、それを用いて酸素欠損による具体的な物性値変化(結晶定数や機械的特性の変化等)を計算した。また、対応する実験結果との比較を通して、開発した計算技術の妥当性を確認するとともに、欠陥により現れた状態が絶縁性を低下させるという知見を得た。相対論的効果及び強相関効果の双方を考慮した高精度計算は世界初であり、シミュレーションによる核燃料物質の物性予測という目標を達成する上で必須な成果である。この成果を基に、PuO2の熱物性値(高温での比熱)を求める技術を開発した。その計算結果と実験とを比較することにより、比熱へ重要な寄与を及ぼす諸要因として、Puの振動、Oの振動及び熱膨張のほかに、従来過小評価されていたショットキー成分(電子の励起状態に起因する成分)が重要であることを見いだし、世界で初めて高温域(1400K)まで実験値を忠実に再現することに成功した。これによりPuO2を始め実験による測定が難しい核燃料関連アクチノイド化合物の熱物性予測について実現のめどが立った。現在、核燃料中の酸素挙動をシミュレーションし、熱物性への影響を評価している。今後は、核燃料物質の物性予測を目指す。
6-5：機能材料については、鉄系超伝導材料を主な対象として電子格子相互作用を評価可能とするシミュレーション技術を開発し、それを用いて格子振動の分散を求め、SPring-8における実験結果と比較した。その結果、開発した技術の妥当性を確認するとともに、鉄系超伝導材料において、磁性を出現させる原因となる電子のスピンと格子振動との間に強い結合があるという超伝導発現機構解明に向けた重要な知見を得た。また、高効率な熱電材料の候補材である絶縁材料の熱電特性を計算するシミュレーション技術を開発した。表面に他の物質を接合した場合の特性も考慮し、表面状態の特異性により、熱伝導が結晶方位に対し、異方性を示すことを見いだした。これは様々な絶縁材料の熱輸送特性を理解する上で重要な知見である。現在、表面及び界面構造と機能の関係を評価可能とするシミュレーション技術を開発中である。今後は、シミュレーションと実験の比較を通して物性機能と構造の関係解明を目指す。
○当該研究の一環として実施したコード開発及び並列化に関する論文において、新しいアルゴリズムを考案したこと及びそれを活用して様々な物理学上の成果を得たことなどが高く評価され、日本応用数理学会ベストオーサー賞を受賞した(平成23年9月)。また、この業績を含め、最先端の計算機の性能を極限まで追求した計算機利用技術を開発し、量子固有値問題へ応用したほか、それらの技術を積極的に公開・提供して技術の普及に努めたなど、応用数理の分野における業績が顕著であるとして日本応用数理学会業績賞を受賞定した(平成24年4月)。
<<福島第一原子力発電所事故への対応>>
F6-1：東日本大震災の被災者支援及び復旧・復興に向けて、外部資金事業の一環として、放射性物質の分布状況の観測結果データベースの構築及び分布マップ公開に協力した。これらの業務には大量アクセスへの対応や情報セキュリティ対策(改ざん防止、漏洩防止等)が急務となるため、計算機技術の研究者と情報セキュリティに詳しい技術者が一体的に取り組むことにより安定運用を実現した。構築したデータベースは避難区域見直しの基礎データとして国に提出したほか、分布マップはピーク時には１日に約10万人が閲覧するなど国民の高い関心に応えた。現在も放射性物質の分布状況の観測結果データベース及び分布マップを更新しており、今後はさらに福島県と連携して放射性物質の分布状況の観測データの拡充を図る予定である。
F6-2:土壌除染や汚染水処理を効率良く実施する手法の開発に資するため、これまで計算科学技術研究で培ってきた第一原理計算手法を活用し、土壌粘土鉱物のセシウムイオン交換特性及びゼオライトのセシウム吸着能の評価を原子・分子レベルで明らかにする研究に着手し、アンモニウムイオンが土壌除染の高い能力を有することをイオン交換エネルギーの観点から確認する基礎データ等を得た。これらのデータは環境中のセシウム挙動の把握や除染の高効率化に向けた基礎的知見となる。さらに、土壌粘土鉱物(雲母様鉱物)のフレイドエッジサイトを原子・分子レベルで再現し、フレイド状態で初めてセシウムが強く吸着可能となることを発見したほか、生体内に放射性セシウムがどのように吸収され、どのように輸送されるかを解明するため、細胞膜上の陽イオン輸送タンパク透過能の評価に着手し、イオンチャネルの透過能を第一原理的手法にて世界で初めて評価した。今後は、除染土の減容に資する反応脱着過程の理解や生体内のセシウム輸送に関する基礎データの取得を目指し、引き続きこうした課題に最新の計算科学技術の適用を図る。

分離変換技術の研究開発　【中期計画における該当箇所：I.4.(3) 7) 】
	【中期計画】
高レベル放射性廃棄物の処分に係る負担軽減を目指した分離変換技術について、原子力発電システム全体としての環境適合性、核拡散抵抗性、経済性等の観点から効果的な概念を提案する。
分離変換技術に関する基盤データの充足については、MA分離及びSr-Cs分離の基礎試験データ、廃棄物の放射線触媒反応への利用に関するデータ、加速器駆動システム(ADS)の成立性確証に資するデータ等を取得する。また、核変換システムの特性評価の信頼性向上に資するため、MA装荷実験が可能な高速中性子系臨界実験装置の概念を提示する。

	【具体的な研究課題と達成目標】
7-1：分離変換技術の導入に関する国内外のコスト評価を比較・検討し、その精度向上に必要な要因を抽出する。また、導入後の核燃料サイクルの性能評価に資するため、燃料サイクル中の各プロセスにおける重金属インベントリを評価し、それに基づいて核拡散抵抗性を評価する。これらの評価結果を基に、原子力発電システム全体としての性能目標を満たす分離変換技術を導入した核燃料サイクル概念を提案する。
7-2：MA分離及びSr-Cs分離について、連続分離試験等により元素の最適分離条件を求めるための分離挙動データを取得し、これらの評価結果を基に、それぞれについての分離プロセスフローシートを構築する。また、放射線触媒反応を利用した有用元素回収技術における反応機構検証データを取得し、放射線触媒反応を利用した有用元素回収技術を開発し廃棄物処理への適用性について評価する。
7-3：加速器駆動システム(ADS)構造材の腐食データベースを構築するため、Al合金被覆材などの静的腐食データを取得する。また、ADSの成立性確証に資するために、鉛ビスマス流動ループ中での酸素濃度測定及び酸素濃度制御下での鉛ビスマス流動腐食試験を行う。
7-4：J-PARCリニアックの運転データに基づいてビームトリップ頻度を評価し、ADS加速器のビームトリップ頻度低減策の提案を行う。
7-5：ADS用窒化物燃料の熱伝導率の希釈剤濃度依存性に関するデータを取得するとともに乾式再処理工程における物質収支評価を行う。この評価に基づき、ADS用窒化物燃料製造、燃料挙動評価、再処理の実用条件での設計に向けた物性データベースを整備する。
7-6：臨界実験装置検討として、MA核変換システムの核設計精度向上の観点からMA装荷実験における必要最小限のMA装荷量を見積もり、それを基に、多様な核変換システムを模擬可能なMA装荷概念を得る。また、実験装置仕様の検討に資するために必要な実験精度を評価する。これらの検討結果に基づき、MA装荷実験が可能な高速中性子系臨界実験装置の概念を提示する。



<<達成内容と計画>>
7-1：経済協力開発機構原子力機関(OECD/NEA)における核燃料サイクルの経済性評価を調査し、機構における階層型核燃料サイクルのコスト評価結果と比較検討を行い、サイクル全体のコスト評価の精度向上に必要な要因として、ADSプラント部のコストを抽出するとともに、評価結果の妥当性を確認した。MA分離変換を含む高速炉核燃料サイクルを中心として複数のサイクルオプションの平衡サイクルにおける重金属インベントリを評価し、Puの同位体比、発熱量、放射能等、核不拡散性の評価につながる諸量を取りまとめた。現在、評価した各プロセスにおける重金属インベントリを用いて核拡散抵抗性の評価を実施している。今後は、多角的観点からの効果的な核燃料サイクル概念の提案する計画である。
7-2：MA分離では、実用性の高い溶媒抽出法によるAm及びCmと希土類元素との相互分離のプロセスフローシート構築のため、新規抽出剤TDdDGAと錯形成剤DTPAとを組み合わせる抽出分離系を検討し、分配基礎データ等を取得・評価した。Amと希土類元素間の分離係数として9.4を得て、実用化の可能性を確認した。その後、TDdDGAとDTPAを組み合わせて連続抽出分離試験を実施し、pHの分布や各種元素の分離挙動データを取得した。得られたデータを基にした解析から、条件の最適化でMAと希土類元素の分離が可能であるとの見込みを得た。現在、プロセスフローシート構築のため、最適分離条件を求めるための分離挙動データを取得している。今後は、本プロセスの成立性を評価する計画である。またAmと希土類元素の分離性能を有するソフトドナー抽出剤の開発も進め、懸案となっているAm及びCmと希土類元素との相互分離プロセスの構築について総合的に評価する計画である。
Sr-Cs分離では、Sr分離用としてクラウンエーテルを含有させた有機マイクロカプセル吸着剤を、Cs分離用としてモリブドリン酸アンモニウムをシリカゲルに担持させた吸着剤を検討し、Sr、Cs及びその他の核分裂生成物の吸着分配係数、共存元素の影響等の基礎データを得た。その結果、Csの吸着分配係数が約5,000であるのに対して他の元素は100以下と良好な吸着性能であることを明らかにした。また、分離後のCs固化法としてCsを吸着したモルデナイトの焼成法を検討し、焼成後の固化体の結晶性、密度、熱伝導率等を測定・評価した。その後も、Sr分離とCs分離のそれぞれについてカラム吸着分離試験を実施し、各種の元素の分離挙動データを取得した。Cs分離では28元素の挙動データを取得した。現在、Sr分離及びCs分離について、プロセスフローシート構築のため、最適分離条件を求めるための分離挙動データを取得している。今後は、これまでに得られた基盤データをもとに、模擬廃液による分離試験を実施する計画である。
放射線触媒反応については、過渡分光により水分解ラジカルの界面挙動の反応データを取得するとともに、生成物分析により白金族元素回収・利用のための反応データを取得した。また、白金族元素の還元に関与する水素、過酸化水素等の放射線分解生成物の生成挙動について、試料の組成や液性を変えて反応機構検証データを取得した。さらに、放射線照射下の白金族元素等の酸化還元を測定するための溶液フロー系を構築した。現在、白金族元素回収技術の改良及び照射効果の検討を進めている。今後は、放射線源や触媒修飾を駆使した新たな回収法を開発するとともに、触媒の放射線耐性や廃棄物処理への適用性について評価を進める計画である。
7-3：ADS構造材の腐食データベースを構築するため、構造材として使用が予定されているステンレス鋼SUS316へのAl合金被覆及び鉛ビスマス中での静的腐食試験データの蓄積並びにその評価により、被覆層のAl濃度として、4～12重量%が鉛ビスマス中での耐食性が良好であることを明らかにし、高温での鉛ビスマス中の耐食性確保の可能性を示した。また、流動鉛ビスマス中の鋼材腐食に関する実験データを効率的に取得するために、鉛ビスマスループの改造及び流速計測システムの改良を終了した。さらに、鉛ビスマス流動ループにおける酸素濃度測定に成功し、その結果に基づき流動腐食試験の条件を検討した。今後、検討した酸素濃度制御下での鉛ビスマス流動腐食試験を進める。
7-4：J-PARCリニアックの運転データを解析し、そのデータを基にしてADS用超伝導陽子加速器のビームトリップ頻度の評価を実施した。これらの結果を基に、ADS用加速器のビームトリップ頻度低減策を提案する。
7-5：希釈材のZrNを含むADS用固溶体型MA含有窒化物燃料の熱伝導率の温度依存性及びZrN濃度依存性に関するデータを取得し、ADS用燃料で想定される燃料組成における熱伝導率評価式を作成した。また、計算によりADS用窒化物燃料の乾式再処理工程におけるMA及びPuの物質収支評価を実施した。これらの結果に基づき、MA含有窒化物燃料製造・燃料挙動評価・再処理の実用条件での設計に向けた物性データベースを整備する。
○MA含有窒化物燃料の熱伝導率に関する研究で第44回日本原子力学会賞論文賞を受賞した(平成24年3月)。
[bookmark: _GoBack]7-6：MAの核データ及びその誤差データの精度を大幅に向上させたJENDL-4.0を用いて、MA核変換システムの核設計精度向上に必要な模擬実験に対する最少MA装荷量を評価し、数十kg程度が必要であると見積った。この結果に基づき、MA燃焼のためのADS及びMA5%添加燃料を用いた高速増殖炉を臨界実験装置において模擬する場合のMA装荷概念について、ピン状燃料と複数の種類の板状燃料を用いた場合の比較検討を行い、板状燃料を用いることにより幅広い燃料組成が模擬可能であることを示した。現在、実験装置が達成すべき実験精度の検討を実施している。今後は、MA装荷実験が可能な高速中性子系臨界実験装置概念を提示する計画である。
<<福島第一原子力発電所事故への対応>>
F7-1：化学分離研究により蓄積した知見を用いて、汚染水処理システムの設計に役立つ海水系でのCs、Sr及びIの吸着基礎データを国内5大学との共同試験により取得し、平成23年4月15日に一般社団法人日本原子力学会のホームページ上で公開し、Csの吸着にゼオライト系吸着剤が海水系でも有効であることなど、汚染水処理のための基礎データを早期に提示した。
F7-2：化学分離研究により蓄積した知見に基づき、汚染水処理に用いられる吸着剤の性能を実際の汚染水を用いて検証し、その結果を処理装置の稼働前の平成23年5月24日に政府-東京電力(株)の特別プロジェクト滞留水処理チームに報告した。今回の特徴である海水含有汚染水に対しても吸着処理装置が有効に働くことを、実液を用いて稼働前に確認することで、吸着処理装置の円滑な稼働に貢献した。
F7-3：放射線触媒反応に関する研究で蓄積した知見に基づいてゼオライト-海水混合系での水素発生の照射試験を実施して、その結果を処理装置稼働前に政府-東京電力(株)の特別プロジェクト滞留水処理チームに報告した。その結果、滞留水処理での水素対策の基礎データとして活用された。また、関係者から了解を得た上で、セシウム吸着装置の実機に用いられているゼオライト等による水素発生に関する論文を公開した。
F7-4：滞留水の分析結果と核変換に関する解析の経験を生かした燃料の燃焼計算に基づき、滞留水に放出された放射性核種のインベントリを見積もり、ソースターム解析の検証に役立つデータを提供した。
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