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【緒言】高レベル放射性廃棄物は地層処分することが法律で規定されている 1)。地層処分の際に用いられる

ガラス固化体は組成が複雑であり、ガラスの分子構造についての詳細な解析が、ガラス固化体の

長期的な耐水性能を調査するために必要とされている。我々は分子動力学(MD)法を用い、ガラス固化体の

基本組成を模した Na2O-B2O3-SiO2系ガラスの構造解析を進めてきた。しかし、ガラス構造中には

存在しないとされる 3 配位酸素（OⅢ）2)が存在する等、改善の余地があった。本研究では、ガラスの

分子構造の再現性の向上を目的とし、原子間相互作用の再検討を試みた。 

【方法】対象としたガラスの組成は y Na2O-(1－y){(1－x)BO1.5-x SiO2}[0 ≦x≦0.8, 0.17≦y≦0.29]

である。MD計算に用いた原子間相互作用モデルを以下に示す。 

 

 

 

 

 ここで、(1)式は二体間相互作用、(2)式が三体間相互作用 3)によるポテンシャルを表している。

MD シミュレーションは NPTアンサンブルを用い、粒子数(N )は約 5000、圧力(P )は 0.1 MPaとし、

温度(T )は1500 Kから300 Kまで段階的に300 K刻みで冷却してガラス構造を得た。計算ソフトウェアは

MXDORTO4）を使用した。 

【結果】x = 0の組成（2元系）について、ガラス構造中に 

OⅢが生じないように二体間相互作用の Na、B、O原子の 

各パラメータを試行錯誤的に調整した。得られた新しい 

パラメータを 3 元系にも適用した結果、OⅢの割合は 

すべての組成で以前の結果よりも減少した。新しい 

パラメータによる計算結果より、4配位ホウ素（BⅣ）の 

割合を導出した結果を Fig.1 に示す。以前の結果と 

比較すると、BⅣの割合はすべての組成でわずかに 

増加した。新しいパラメータで計算したその他の 

解析結果の詳細については、当日報告する。 
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Fig. 1. Ratio of 4-coordinated boron, BⅣ
 in 

y Na2O-(1－y){0.4BO1.5-0.6 SiO2} 
[0.17≦y≦0.29] glasses. 
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