
໬Ꮫ工Ꮫࡢ୰ᚰศ㔝ࡿ࠶࡛ࡘ୍ࡢ⭷ศ㞳⌧㇟ࡢࡑࠊ࡚࠸ࡘ࡟ศᏊࣞࡢ࡛ࣝ࣋ᶵᵓゎ᫂ࣟࣉࡣセࢫไᚚࡢほⅬ࠿

࣑ࣗࢩศᏊືຊᏛࣟࢡ࣑ࡢࣝ࣋ศᏊࣞ࡜ὶయゎᯒࣟࢡ࣐ࡃᇶ࡙࡟㐃⥆యຊᏛࠊࡣ࡛✲◊ᮏࠋࡿ࠶ㄢ㢟࡛࡞㔜せࡽ

ࣞーࣙࢩンࡢ୧ほⅬࢆ㋃ࢣࢫࢳ࣐ࣝࠊ࠼ࡲーࣝ㐃ᡂ࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン技術ࡢ㛤発ࡢࡑ࡜⭷㏱㐣࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン

ࠋࡿࡍ࡜目ᶆࢆᒎ㛤ࡢ࡬

㸯㸬⥴ゝ

㏆年ࠊே工▱⬟ࡸ IoT➼ࢹࡢジタࣝ技術ࣞࢺン࡜ࢻ

୪行࣑ࣞࣗࢩࠊ࡚ࡋーࣙࢩン技術ࡢ࡬ࡾࡃ࡙ࣀࣔࡢά

ࡽࡲ࡝࡜࡟ド᳨ࡢᐇ㦂ࡣンࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩࠊࡳ㐍ࡀ⏝

長ࠋࡿ࠶ࡘࡘࡋࡓᯝࢆᙺ๭ࡿࡍ୺ᑟࢆࡾࡃ࡙ࣀࣔࠊࡎ

崎県࡛ࡣᾏὒ㛵㐃工Ꮫ࣭෌⏕ྍ⬟ࢠࣝࢿ࢚ーศ㔝ࢆ᥎

㐍ࠊࡾ࠾࡚ࡋ Computer-Aided Engineering (CAE)ࡣ㛵

㐃࢖ンࣛࣇタィࡸタ⨨地ᇦࡢ地⌮࣭Ẽ㇟ゎᯒ࡬㈉⊩ࡍ

ࠋࡿ࠶ࡘࡘࡋ╔ᐃ࡚ࡋ࡜ン技術ࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩࡿ

ὶయゎᯒࡣ CAEࡢ㔜せ୍࡞ศ㔝࡛ࠊࡾ࠶ὶయຊᏛࡢ

ᇶ♏᪉⛬ᘧ࡛ࡿ࠶ Navier-Stokes᪉⛬ᘧ࡟ᇶ♏࠸࠾ࢆ

ᚤ⣽ᵓࡢὶయࡣࡽ࠿ぢ地࡞ࣟࢡ࣑ࠊ᪉୍ࡢࡑࠋࡿ࠸࡚

ᡂせ⣲ࡣ⁐፹ศᏊ࡛ࠊࡾ࠶⁐፹ศᏊ㛫ࡢ┦஫స⏝ࢆ┤

᥋ィ⟬ࡿࡍศᏊືຊᏛ࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン࡛㏣㊧ࡇࡿࡍ

≀ࡢ㠃࡛⏺࡞࠺ࡼࡢࢫセࣟࣉศ㞳⭷ࠋࡿ࠶࡛⬟ྍࡶ࡜

㉁஺᥮ࢆక࠺㠀ᖹ⾮⇕ຊᏛ⌧㇟࡛ࣟࢡ࣐ࠊࡣὶయ᪉⛬

ᘧ࡛ヲ⣽ᶵᵓࢆゎ᫂ࡣ࡜ࡇࡿࡍ㞴୍ࠋ࠸ࡋ᪉ࣟࢡ࣑ࠊ

ศᏊືຊᏛἲ࡛⌧㇟ࢆ┤᥋㏣㊧ࠊࡣ࡜ࡇࡿࡍィ⟬ࢫࢥ

୰㛫ࡢ⪅୧ࠊࡵࡓࡢࡑࠋࡿ࠶㠀⌧ᐇⓗ࡛ࡽ࠿ほⅬࡢࢺ

ࡀ⢒ど໬技ἲࡸンࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩーࣝࢣࢫࢯ࣓ࡿ࠶࡛

ᥦ᱌ࠊࡀࡿ࠸࡚ࢀࡉỗ⏝ⓗ࡞ᡭἲࡢ࠸࡞࠸࡚ࡋ❧☜ࡣ

ࠋࡿ࠶࡛≦⌧ࡀ

ᅗ㸯 㐃ᡂゎᯒ࣓࢖ࡢージᅗ

長崎県工業技術センター࡛ࣟࢡ࣐࡜㇟⌧ࣟࢡ࣑ࠊࡣ

ࡓࡋ࡜ࢺࢵࢤゎᯒターࢆ㞧஦㇟[1]「ࡿࡍΰᅾ໬ࡀ㇟⌧

᪉ἲㄽ㛤発࡜ᛂ⏝◊✲ࢆ㐍ࠋࡿ࠸࡚ࡵ

๓ẁ◊✲ࠕ㐃ᡂ⤫ྜ࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン技術ࡢ㛤発࡜

ᬑཬᨭ᥼㸦ᖹᡂ 27年ᗘ㹼ᖹᡂ 29年ᗘ㸧࡛ࠖࡣɔࠊ 㐀ゎ

ᯒ࣭ὶయゎᯒࢶー࡛ࣝࠕࡿ࠶㐃ᡂゎᯒࢸࢫࢩムࠖࢆά

࡜ᛶ⬟ホ౯ࡢンࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩᵓ㐀ὶయ㐃ᡂ࡚ࡋ⏝

CAE㛵㐃௻業ࡢ技術ᨭ᥼࡜ᬑཬάືࢆ行[3]ࡓࡗ㸦ᅗ 1㸧ࠋ

㐃ᡂゎᯒ技術ࡓࡋᑐᛂ࡟㇟㞧஦「ࠕ✲◊๓ẁ࡟ࡽࡉ

㛤発㸦ᖹᡂࡢ 30年ᗘ㹼令和㸰年ᗘ㸧ࠖ ࢫࢳ࣐ࣝࠊࡣ࡛

ࢆᛶ⬟ホ౯ࡢࡑ࡜ᵓ⠏ࡢン⎔ቃࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩーࣝࢣ

目ⓗࠊ࡚ࡋ࡜(㸯) ỈศᏊࡢ⭷㏱㐣ࣔ࡟ࣝࢹᑐࢡ࣐ࡿࡍ

ࣟὶయຊᏛࣟࢡ࣑࡜ศᏊືຊᏛࡢẚ㍑ (㸰) ⢒ど໬ἲ

ー࣑ࣞࣗࢩศᏊືຊᏛࡢ᭷ᶵ⁐፹࣭⁐ᾮ⣔ࡓ࠸⏝ࢆ

ࠋ[4]ࡓࡋᐇ᪋ࢆンࣙࢩ

ᮏ◊✲࡛ࢣࢫࢳ࣐ࣝࠊࡣーࣝ」㞧஦㇟࡛ࡿ࠶⭷㏱㐣

ࢫࠕࡄ࡞ࡘࢆࣟࢡ࣐࡜ࣟࢡ࣑ࠋࡿࡍ࡜㇟ゎᯒᑐࢆ[4]㇟⌧

⾮㠀ᖹࡸ⢒ど໬ἲࠊࡵࡓࡿࡍඞ᭹ࢆቨࠖࡢーࣝࢣ MD

ἲࡢ࡝࡞᪂つᡭἲࡀᶍ⣴ࡿ࠸࡚ࢀࡉ㸦ᅗ㸰㸧ࠋ

ᮏ年ᗘሗ࿌࡛࣏ࣞ࢘ࣜࠊࡣタンゐ፹ࢆ౑⏝࣑ࢣࡓࡋ

ࠋࡓࡗ行ࢆ཯ᛂᶵᵓゎᯒࡢ཯ᛂࣝࢡ࢖ࢧࣜࣝ࢝

工業ᮦᩱ࣭⎔ቃ⛉ࠉᑓ㛛◊✲ဨࠉࠉ㔜ࠉගࠉಖࠉ༤

マルチスケール概念に基づく膜透過シミュレーションの研究（第２報）

ᅗ㸰��06�&* ⢒ど໬ἲ࢟ࢫࡢーム

− 38 −



໬Ꮫ工Ꮫࡢ୰ᚰศ㔝ࡿ࠶࡛ࡘ୍ࡢ⭷ศ㞳⌧㇟ࡢࡑࠊ࡚࠸ࡘ࡟ศᏊࣞࡢ࡛ࣝ࣋ᶵᵓゎ᫂ࣟࣉࡣセࢫไᚚࡢほⅬ࠿

࣑ࣗࢩศᏊືຊᏛࣟࢡ࣑ࡢࣝ࣋ศᏊࣞ࡜ὶయゎᯒࣟࢡ࣐ࡃᇶ࡙࡟㐃⥆యຊᏛࠊࡣ࡛✲◊ᮏࠋࡿ࠶ㄢ㢟࡛࡞㔜せࡽ

ࣞーࣙࢩンࡢ୧ほⅬࢆ㋃ࢣࢫࢳ࣐ࣝࠊ࠼ࡲーࣝ㐃ᡂ࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン技術ࡢ㛤発ࡢࡑ࡜⭷㏱㐣࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン

ࠋࡿࡍ࡜目ᶆࢆᒎ㛤ࡢ࡬

㸯㸬⥴ゝ

㏆年ࠊே工▱⬟ࡸ IoT➼ࢹࡢジタࣝ技術ࣞࢺン࡜ࢻ

୪行࣑ࣞࣗࢩࠊ࡚ࡋーࣙࢩン技術ࡢ࡬ࡾࡃ࡙ࣀࣔࡢά

ࡽࡲ࡝࡜࡟ド᳨ࡢᐇ㦂ࡣンࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩࠊࡳ㐍ࡀ⏝

長ࠋࡿ࠶ࡘࡘࡋࡓᯝࢆᙺ๭ࡿࡍ୺ᑟࢆࡾࡃ࡙ࣀࣔࠊࡎ

崎県࡛ࡣᾏὒ㛵㐃工Ꮫ࣭෌⏕ྍ⬟ࢠࣝࢿ࢚ーศ㔝ࢆ᥎

㐍ࠊࡾ࠾࡚ࡋ Computer-Aided Engineering (CAE)ࡣ㛵

㐃࢖ンࣛࣇタィࡸタ⨨地ᇦࡢ地⌮࣭Ẽ㇟ゎᯒ࡬㈉⊩ࡍ

ࠋࡿ࠶ࡘࡘࡋ╔ᐃ࡚ࡋ࡜ン技術ࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩࡿ

ὶయゎᯒࡣ CAEࡢ㔜せ୍࡞ศ㔝࡛ࠊࡾ࠶ὶయຊᏛࡢ

ᇶ♏᪉⛬ᘧ࡛ࡿ࠶ Navier-Stokes᪉⛬ᘧ࡟ᇶ♏࠸࠾ࢆ

ᚤ⣽ᵓࡢὶయࡣࡽ࠿ぢ地࡞ࣟࢡ࣑ࠊ᪉୍ࡢࡑࠋࡿ࠸࡚

ᡂせ⣲ࡣ⁐፹ศᏊ࡛ࠊࡾ࠶⁐፹ศᏊ㛫ࡢ┦஫స⏝ࢆ┤

᥋ィ⟬ࡿࡍศᏊືຊᏛ࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン࡛㏣㊧ࡇࡿࡍ

≀ࡢ㠃࡛⏺࡞࠺ࡼࡢࢫセࣟࣉศ㞳⭷ࠋࡿ࠶࡛⬟ྍࡶ࡜

㉁஺᥮ࢆక࠺㠀ᖹ⾮⇕ຊᏛ⌧㇟࡛ࣟࢡ࣐ࠊࡣὶయ᪉⛬

ᘧ࡛ヲ⣽ᶵᵓࢆゎ᫂ࡣ࡜ࡇࡿࡍ㞴୍ࠋ࠸ࡋ᪉ࣟࢡ࣑ࠊ

ศᏊືຊᏛἲ࡛⌧㇟ࢆ┤᥋㏣㊧ࠊࡣ࡜ࡇࡿࡍィ⟬ࢫࢥ

୰㛫ࡢ⪅୧ࠊࡵࡓࡢࡑࠋࡿ࠶㠀⌧ᐇⓗ࡛ࡽ࠿ほⅬࡢࢺ

ࡀ⢒ど໬技ἲࡸンࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩーࣝࢣࢫࢯ࣓ࡿ࠶࡛

ᥦ᱌ࠊࡀࡿ࠸࡚ࢀࡉỗ⏝ⓗ࡞ᡭἲࡢ࠸࡞࠸࡚ࡋ❧☜ࡣ

ࠋࡿ࠶࡛≦⌧ࡀ

ᅗ㸯 㐃ᡂゎᯒ࣓࢖ࡢージᅗ

長崎県工業技術センター࡛ࣟࢡ࣐࡜㇟⌧ࣟࢡ࣑ࠊࡣ

ࡓࡋ࡜ࢺࢵࢤゎᯒターࢆ㞧஦㇟[1]「ࡿࡍΰᅾ໬ࡀ㇟⌧

᪉ἲㄽ㛤発࡜ᛂ⏝◊✲ࢆ㐍ࠋࡿ࠸࡚ࡵ

๓ẁ◊✲ࠕ㐃ᡂ⤫ྜ࣑ࣞࣗࢩーࣙࢩン技術ࡢ㛤発࡜

ᬑཬᨭ᥼㸦ᖹᡂ 27年ᗘ㹼ᖹᡂ 29年ᗘ㸧࡛ࠖࡣɔࠊ 㐀ゎ

ᯒ࣭ὶయゎᯒࢶー࡛ࣝࠕࡿ࠶㐃ᡂゎᯒࢸࢫࢩムࠖࢆά

࡜ᛶ⬟ホ౯ࡢンࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩᵓ㐀ὶయ㐃ᡂ࡚ࡋ⏝

CAE㛵㐃௻業ࡢ技術ᨭ᥼࡜ᬑཬάືࢆ行[3]ࡓࡗ㸦ᅗ 1㸧ࠋ

㐃ᡂゎᯒ技術ࡓࡋᑐᛂ࡟㇟㞧஦「ࠕ✲◊๓ẁ࡟ࡽࡉ

㛤発㸦ᖹᡂࡢ 30年ᗘ㹼令和㸰年ᗘ㸧ࠖ ࢫࢳ࣐ࣝࠊࡣ࡛

ࢆᛶ⬟ホ౯ࡢࡑ࡜ᵓ⠏ࡢン⎔ቃࣙࢩー࣑ࣞࣗࢩーࣝࢣ

目ⓗࠊ࡚ࡋ࡜(㸯) ỈศᏊࡢ⭷㏱㐣ࣔ࡟ࣝࢹᑐࢡ࣐ࡿࡍ

ࣟὶయຊᏛࣟࢡ࣑࡜ศᏊືຊᏛࡢẚ㍑ (㸰) ⢒ど໬ἲ

ー࣑ࣞࣗࢩศᏊືຊᏛࡢ᭷ᶵ⁐፹࣭⁐ᾮ⣔ࡓ࠸⏝ࢆ

ࠋ[4]ࡓࡋᐇ᪋ࢆンࣙࢩ

ᮏ◊✲࡛ࢣࢫࢳ࣐ࣝࠊࡣーࣝ」㞧஦㇟࡛ࡿ࠶⭷㏱㐣

ࢫࠕࡄ࡞ࡘࢆࣟࢡ࣐࡜ࣟࢡ࣑ࠋࡿࡍ࡜㇟ゎᯒᑐࢆ[4]㇟⌧

⾮㠀ᖹࡸ⢒ど໬ἲࠊࡵࡓࡿࡍඞ᭹ࢆቨࠖࡢーࣝࢣ MD

ἲࡢ࡝࡞᪂つᡭἲࡀᶍ⣴ࡿ࠸࡚ࢀࡉ㸦ᅗ㸰㸧ࠋ

ᮏ年ᗘሗ࿌࡛࣏ࣞ࢘ࣜࠊࡣタンゐ፹ࢆ౑⏝࣑ࢣࡓࡋ

ࠋࡓࡗ行ࢆ཯ᛂᶵᵓゎᯒࡢ཯ᛂࣝࢡ࢖ࢧࣜࣝ࢝

工業ᮦᩱ࣭⎔ቃ⛉ࠉᑓ㛛◊✲ဨࠉࠉ㔜ࠉගࠉಖࠉ༤

マルチスケール概念に基づく膜透過シミュレーションの研究（第２報）

ᅗ㸰��06�&* ⢒ど໬ἲ࢟ࢫࡢーム

㸰㸬࣏ࣞ࢘ࣜタンゐ፹ࡓ࠸⏝ࢆ CO2ኚ᥮ࢧ࣑ࣜࣝ࢝ࢣ

㔞Ꮚ໬Ꮫゎᯒࡢ཯ᛂࣝࢡ࢖

S'*s ฟࢆCO2ࠊ࡚࠸࠾࡟ὶ₻ࣝࣂーࣟࢢࡿࡍ᥎㐍ࢆ
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⏝ᐇࡿࡍ⫣㈉࡟s*'6ࠊࡃࡋ㞴ࡀ⌧ᐇ࡟ⓗࢺࢫࢥ࡚ࡋ࡜

໬ᡭἲࠋ࠸࡞࠸࡚ࡗ⮳ࡣ࡟
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⡆᫆ࢀࡒࢀࡑ࡬ㄏᑟయ㸧ࢺーࢿ࣎ー࢝⎔㸦㸳ဨࢺーࢿ

ࣀ㙐ㄏᑟయࣔ┤ࠊࡣタンゐ፹࣏ࣞ࢘ࣜࠋࡓࡋ໬ࣝࢹࣔ

ࠊࡋ໬ࣝࢹ⡆᫆ࣔࢀࡒࢀࡑ࡬ー࣐ࣀㄏᑟయࣔ≦⎔࡜ー࣐

཯ࣝࢡ࢖ࢧゐ፹ࠋ㸦ᅗ㸲㸧ࡓࡋゎᯒࢆຠᯝࡢーࣝᇶࣜ࢔

ᛂᶵᵓࡢ㔞Ꮚ໬Ꮫゎᯒࠊࡣ࡟*DXssian[7]ࢆ[8]55017*࡜

ỗ㛵ᩘࡣ࡟ᐦᗘỗ㛵ᩘἲ(DFT)ࠊ࠸⏝࡚ࡏࢃྜࡳ⤌

M06-2X ࡣ፹ຠᯝ⁐ࠋࡓࡋ⏝᥇ࢆ 6&5)�SMD ἲ࡛⪃៖ࡋ

Preliminaryࠋࡓ testࡎࡲࠊ࡚ࡋ࡜ 3-21*ᇶᗏ㛵ᩘࢆ

࢖࢓ࣇࣟࣉーࢠࣝࢿ࢚࡞ᐃᛶⓗࡢ཯ᛂᶵᵓ඲యࡓ࠸⏝

ࡣ㑄⛣≧ែࡧࡼ࠾Ᏻᐃయࡢࣉࢵࢸࢫྛࠋࡓࡵồࢆࣝ

*550/MC-A),5, *550�DS-AFI5࡛ồ55*ࠊࡵM/LUP⤒㊰ࢆ

᳨ドࡢࡑࠋࡓࡋᚋ6-31ࠊ*�G)ᇶᗏ㛵ᩘࡓ࠸⏝ࢆ

*550/5HSath࡛ィ⟬⢭ᗘ࡚ࡆୖࢆ෌᳨ドࢆ行ࠋࡓࡗ

ᅗ㸲 ཯ᛂ≀࣏ࣞ࢘ࣜࡧࡼ࠾タンゐ፹ࡢ⡆᫆ࣔࣝࢹ໬

㸰㸬㸰 ゎᯒ⤖ᯝ

㸰㸬㸰㸬㸯 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹

཯ᛂᶵࡢ୰࡛✵┿ࠊ࡚ࡋ࡜ࢫーࢣࣝࢹࣔ࡞⡆᫆ࡶ᭱

ᵓゎᯒࡢ⤖ᯝࡍ♧ࢆ㸦ᅗ㸳㸧ࠋ཯ᛂࡣ㸱࡟ࣉࢵࢸࢫศࡅ

ࣝࢳ࣓ࡿ࠶࡛ࣝࢹタン⡆࣏᫆ࣔࣞ࢘ࣜࡣึ᭱ࠋࡿࢀࡽ

௜ຍ཯ᛂࡢࢻ࢖ࢧ࢟࢜ンࣞࢳ࢚ࡢ࡬ࢺー࣓ࣂࣝ࢝

(path-B)ࠊḟ࡟ CO2ࡢ௜ຍ཯ᛂ㸦path-C㸧,᭱ᚋࢳ࣓࡟

ーࢿ࣎ー࢝ンࣞࢳ࢚࡛⛬㐣ࡿࡍ⏕෌ࡀࢺー࣓ࣂࣝ࢝ࣝ

Path-Bࠋ㸦path-D㸧ࡿࡍศ㞳⏕ᡂࡀࢺ 㙐୰㛫┤ࠊࡣ࡛

య࡜⎔≧୰㛫యࡢ㸰ࡢࡘ୰㛫యࡢࡽ࠿⤒㊰ࡀᏑᅾࠋࡿࡍ

඲཯ᛂࣉࢵࢸࢫ㸦path-B/path-C/path-D㸧ࠊࡕ࠺ࡢ

path-Bࡢάᛶ໬㞀ቨࡶ᭱ࡀ㧗ࡀࣉࢵࢸࢫࡢࡇࠊࡃ஦ᐇ

ࡼࡀάᛶ໬㞀ቨࠋࡿ࠸࡚ࡗ࡞࡜ࢡࢵࢿࣝࢺ࣎཯ᛂࡢୖ

㙐୰㛫య(66┤࠸పࡾ kcal/mol)ࡿࡍ⏤⤒ࢆ⤒㊰ࡀඃ

ඛ࡜ࡿࢀࡉ᥎ᐃࠊࡀࡿࢀࡉάᛶ໬㞀ቨࡢᕪࡣ⣙㸲

kcal/mol ⣙㸱ࡀ୰㛫య≦⎔࡟㏫ࡣ≀ᡂ⏕ࠋ࠸ࡉᑠ࡜

kcal/molᏳᐃࠊࡵࡓ࡞୧⪅ࡣᖹ⾮ୗ࡛ඹᏑ࡜ࡿ࠸࡚ࡋ

஫ኚ␗యࡢࡘ㸰ࡣ࡟㙐୰㛫య┤ࠊࡓࡲࠋࡿࢀࡽ࠼⪄

㸦imineᆺ/zwitterionicᆺ㸧ࠊࡀࡿࢀࡽ࠼⪄ࡀ⁐፹ࢆ

⪃៖࠸࡞ࡋ┿✵᮲௳ࡢィ⟬࡛ࡣศᴟࡀ大࠸ࡁ

zwitterionic ᆺࡣᏳᐃ࡟Ꮡᅾ࡛ࡵࡓ࠸࡞ࡁぢฟ࡞ࡏ

ࡉ᥎ᐃ࡜࠸࡞ࡋ㛵୚࡟཯ᛂࡣzwitterionicᆺࠋࡓࡗ࠿

ࡓࡲࠋࡿࢀ imineᆺࡣศᏊෆỈ⣲⤖ྜࢆᙧᡂ࡚ࡋᏳᐃ

ᵓ㐀ࡿ࡜ࢆ㸦ᅗ㸴㸧ࠋ

ḟࡢ path-C࡛ࠊࡣ┤㙐୰㛫య࡜⎔≧୰㛫యࡢ୧᪉࠿

ࡢ୰㛫య⤒㊰≦⎔ࠊࡀࡿࡍᏑᅾࡀ཯ᛂ⤒㊰ࡿࡍฟ発ࡽ

άᛶ໬㞀ቨࡀ㢧ⴭ࡟పࡵࡓ࠸㸦⣙ 12 kcal/mol㸧ࡢࡇࠊ

⤒㊰࡜ࡿࡍ⏤⤒ࢆࡳࡢ᥎ᐃࠋࡿࢀࡉ┤㙐୰㛫యࡣ࡟㸰

ࢀࡉ᥎ᐃࡀ஫ኚ␗య㸦imineᆺ/zwitterionicᆺ㸧ࡢࡘ

ࡉぢฟࡀࡳࡢimineᆺࠊᵝྠ࡜≀ᡂ⏕ࡢpath-Bࠊࡀࡿ

ࠋࡓࢀ

PhBu

OBu

Bu Ph

OBu

O
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ᅗ㸳 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹ࡢ཯ᛂᶵᵓ㸦Ẽ┦㸧

ᅗ㸴 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹ࡢኚ␗㸦⁐፹/┿✵㸧

ࡿ࠶࡛≀ฟ発ࡢpath-Cࠊࡾࡲࡘࠉ imineᆺ┤㙐୰㛫య

ࢀࡽ཯ᛂ㞀ቨ࡛㝸࡚ࡢ⣙4.6kcal/molࡣ୰㛫య≦⎔࡜

࡚໬Ꮫᖹ⾮ࢆಖࠊࡶࡘࡘࡕ๓⪅ࡽ࠿ᚋ⪅ࡢ࡬ኚ᥮ࢫࡀ

ムー࡟ࢫ⏕㉳ࠊ࡚ࡋpath-Cࡢ཯ᛂࡀ㐍行࡜ࡿࡍ᥎ᐃࡉ

ࡿ࠶࡛≀ฟ発ࡢPath-Dࠋࡿࢀ imineᆺ┤㙐୰㛫యࠊࡣ

大࡞ࡁάᛶ໬㞀ቨ㸦⣙ 53 kcal/mol㸧᭱ࠊ࡚ࡋ⏤⤒ࢆ

⤊⏕ᡂ≀࡛ࣞࢳ࢚ࡿ࠶ン࢝ーࢿ࣎ーࢆࢺ୚ࠋࡿ࠼

ḟࠊ࡟Ỉࢆ௬᝿ⓗ⁐፹࡚ࡋ࡜⁐፹和ຠᯝࢆ⪃៖ࡓࡋ

ィ⟬ࢆ行ࡓࡗ㸦ᅗ㸵㸧ࠋ┿✵୰ࡢ࡜大࡞ࡁ㐪ࠊࡣ࠸

zwitterionicᆺ୰㛫యࡢ཯ᛂࡢ࡬㛵୚࡛ࠋࡿ࠶㧗࠸ศ

ᴟ⋡ࢆ᭷ࡿࡍ⁐፹୰࡛ࠊࡣzwitterionicᆺ㟁Ꮚᵓ㐀ࡀ

┦ᑐⓗ࡟Ᏻᐃ໬࡚ࢀࡉ⣔୰࡟Ꮡᅾྍ⬟ࠋࡿ࡞࡜path-B

imineࠊࡣ࡚࠸࠾࡟ ᆺ㑄⛣≧ែࡿࡍ⏤⤒ࢆ imine ᆺ┤

㙐୰㛫యࡢ࡬཯ᛂ⤒㊰ࡀࡳࡢぢฟࠊࢀࡉzwitterionic

ᆺ୰㛫యࡸ⎔≧୰㛫యࡿ⮳࡬཯ᛂ⤒㊰ࡀぢฟ࡞ࢀࡉ

⣙ࡣάᛶ໬㞀ቨࠋࡓࡗ࠿ 41 kcal/mol࡛ࠊࡾ࠶┿✵୰

㸦⣙66kcal/mol㸧࡜ẚ㍑࡚ࡋ㢧ⴭ࡞పୗࠊࡾ࡞࡜┿✵୰

၀♧ࡀ࡜ࡇࡿࡍ㐍行࡟ᐜ᫆ࡀ࠺࡯ࡢ፹୰⁐࡚ࡋẚ㍑࡜

୰≦⎔࡜imineᆺ┤㙐୰㛫యࠊࡣpath-C࡛࡟ḟࠋࡿࢀࡉ

㛫యࢀࡒࢀࡑࡽ࠿ฟ発࡚ࡋ⏕ᡂ≀ࡿ⮳࡟཯ᛂ⤒㊰ࡀぢ

ฟࠊࡀࡓࢀࡉzwitterionicᆺ୰㛫యࡽ࠿ฟ発ࡿࡍ⤒㊰

imineࠋࡓࡗ࠿࡞ࢀࡉぢฟࡣ ᆺ┤㙐୰㛫యࡽ࠿ฟ発ࡍ

㸦⣙ࡵࡓ࠸ࡁ大࡟㢧ⴭࡣάᛶ໬㞀ቨࡢ཯ᛂ⤒㊰ࡿ 61

kcal/mol㸧ࠊ஦ᐇୖࡣ⎔≧୰㛫యࡽ࠿ฟ発ࡿࡍ⤒㊰ࡀᨭ

㓄ࠊࡓࡲࠋࡿࢀࡽ࠼⪄࡜ࡿ࠸࡚ࡋPath-B⤊஢ᚋ࡟⏕ᡂ

࡜imineᆺ┤㙐୰㛫యࡽ࠿zwitterionicᆺ୰㛫యࡓࡋ

⎔≧୰㛫య࡬␗ᛶ໬ࡿࡍ཯ᛂ⤒㊰ࡀぢฟࡢࡇࠊࢀࡉ 2

࡜ࡿࡍ㐍行࡟࠿ࡸ㏿ࡃ࡞ࡀάᛶ໬㞀ቨࡰ࡯ࡣ཯ᛂࡢࡘ

᥎ᐃࠋࡿࢀࡉPath-D࡛ࠊࡣimineᆺ┤㙐୰㛫యࡽ࠿ฟ

発ࡿࡍ཯ᛂ⤒㊰ࡀࡳࡢぢฟࠋࡓࢀࡉ཯ᛂࢇࡓࡗ࠸ࡣฟ

発≀࡛ࡿ࠶methylcarbamate࡜ethyleneoxide ࠼୚ࢆ

ࡿ stepwiseᶵᵓ࡛ࠊࡾ࠶methylcarbamate࡜ ethylene

carbonate ⣙ࢀࡒࢀࡑࡣάᛶ໬㞀ቨࠋࡿ࠼୚ࢆ 48

kcal/mol࡜⣙ 47 kcal/mol࡜⟬ฟࠋࡓࢀࡉ඲཯ᛂ⤒㊰

path-Bࠊࡣࢡࢵࢿࣝࢺ࣎ࡢ ࡃ࡞ࡣ࡛ path-D ࠊࡾ࡞࡜

άᛶ໬㞀ቨࡶపୗࠊࡽ࠿࡜ࡇࡓࡋ⁐፹ຠᯝࡣ཯ᛂಁࢆ

㐍࡜ࡿࡍ᥎ ࠋࡿࢀࡉ

ᅗ㸵 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹ࡢ཯ᛂᶵᵓ㸦Ỉ୰㸧

㸰㸬㸰㸬㸰 ゐ፹ࣝࢹタン࣏ࣔࣞ࢘ࣜ≦⎔

ḟ࣏≦⎔ࠊ࡟ ࣞࣜ࢘ タンゐ፹ࢆ౑⏝ࡓࡋ཯ᛂ⤒㊰ࢆゎ

ᯒࠋࡓࡋ┿✵୰࡛ࡢ཯ᛂᶵᵓゎᯒࡢ⤖ᯝࡍ♧ࢆ㸦ᅗ㸶㸧ࠋ

Path-Bࠊ࡚࠸࠾࡟⎔≧୰㛫యࡿ⮳࡟཯ᛂ⤒㊰ࡀࡳࡢぢ

ฟࠊࢀࡉzwitterionicᆺ┤㙐୰㛫యࡸ imineᆺ┤㙐୰

㛫యࡢ࡬⤒㊰ࡣぢฟࠋࡓࡗ࠿࡞ࢀࡉPath-Cࠊpath-Dࡶ

ྠᵝ࡟⎔≧୰㛫యࡿࡍ⏤⤒ࢆ⤒㊰ࡀࡳࡢぢฟࠋࡓࢀࡉ

ࣉンࢩ࡟㠀ᖖࡣーࣝ࢕ࣇࣟࣉ඲యࡢ཯ᛂࠊ࡚ࡗࡀࡓࡋ

ࡣࢡࢵࢿࣝࢺ࣎ࡢ཯ᛂࠋࡿ࠶࡛ࣝ path-Bࠊࡾ࡞࡜άᛶ

໬㞀ቨࡣ⣙ 73 kcal/molࠊࡾ࡞࡜┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンゐ

፹㸦66 kcal/mol㸧ࡶࡾࡼ㧗ࠋࡓࡗ࡞ࡃ

ᅗ㸶 ཯ᛂᶵᵓ㸦Ẽ┦㸧ࡢゐ፹ࣝࢹタン࣏ࣔࣞ࢘ࣜ≦⎔

− 40 −



ᅗ㸳 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹ࡢ཯ᛂᶵᵓ㸦Ẽ┦㸧

ᅗ㸴 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹ࡢኚ␗㸦⁐፹/┿✵㸧

ࡿ࠶࡛≀ฟ発ࡢpath-Cࠊࡾࡲࡘࠉ imineᆺ┤㙐୰㛫య

ࢀࡽ཯ᛂ㞀ቨ࡛㝸࡚ࡢ⣙4.6kcal/molࡣ୰㛫య≦⎔࡜

࡚໬Ꮫᖹ⾮ࢆಖࠊࡶࡘࡘࡕ๓⪅ࡽ࠿ᚋ⪅ࡢ࡬ኚ᥮ࢫࡀ

ムー࡟ࢫ⏕㉳ࠊ࡚ࡋpath-Cࡢ཯ᛂࡀ㐍行࡜ࡿࡍ᥎ᐃࡉ

ࡿ࠶࡛≀ฟ発ࡢPath-Dࠋࡿࢀ imineᆺ┤㙐୰㛫యࠊࡣ

大࡞ࡁάᛶ໬㞀ቨ㸦⣙ 53 kcal/mol㸧᭱ࠊ࡚ࡋ⏤⤒ࢆ

⤊⏕ᡂ≀࡛ࣞࢳ࢚ࡿ࠶ン࢝ーࢿ࣎ーࢆࢺ୚ࠋࡿ࠼

ḟࠊ࡟Ỉࢆ௬᝿ⓗ⁐፹࡚ࡋ࡜⁐፹和ຠᯝࢆ⪃៖ࡓࡋ

ィ⟬ࢆ行ࡓࡗ㸦ᅗ㸵㸧ࠋ┿✵୰ࡢ࡜大࡞ࡁ㐪ࠊࡣ࠸

zwitterionicᆺ୰㛫యࡢ཯ᛂࡢ࡬㛵୚࡛ࠋࡿ࠶㧗࠸ศ

ᴟ⋡ࢆ᭷ࡿࡍ⁐፹୰࡛ࠊࡣzwitterionicᆺ㟁Ꮚᵓ㐀ࡀ

┦ᑐⓗ࡟Ᏻᐃ໬࡚ࢀࡉ⣔୰࡟Ꮡᅾྍ⬟ࠋࡿ࡞࡜path-B

imineࠊࡣ࡚࠸࠾࡟ ᆺ㑄⛣≧ែࡿࡍ⏤⤒ࢆ imine ᆺ┤

㙐୰㛫యࡢ࡬཯ᛂ⤒㊰ࡀࡳࡢぢฟࠊࢀࡉzwitterionic

ᆺ୰㛫యࡸ⎔≧୰㛫యࡿ⮳࡬཯ᛂ⤒㊰ࡀぢฟ࡞ࢀࡉ

⣙ࡣάᛶ໬㞀ቨࠋࡓࡗ࠿ 41 kcal/mol࡛ࠊࡾ࠶┿✵୰

㸦⣙66kcal/mol㸧࡜ẚ㍑࡚ࡋ㢧ⴭ࡞పୗࠊࡾ࡞࡜┿✵୰

၀♧ࡀ࡜ࡇࡿࡍ㐍行࡟ᐜ᫆ࡀ࠺࡯ࡢ፹୰⁐࡚ࡋẚ㍑࡜

୰≦⎔࡜imineᆺ┤㙐୰㛫యࠊࡣpath-C࡛࡟ḟࠋࡿࢀࡉ

㛫యࢀࡒࢀࡑࡽ࠿ฟ発࡚ࡋ⏕ᡂ≀ࡿ⮳࡟཯ᛂ⤒㊰ࡀぢ

ฟࠊࡀࡓࢀࡉzwitterionicᆺ୰㛫యࡽ࠿ฟ発ࡿࡍ⤒㊰

imineࠋࡓࡗ࠿࡞ࢀࡉぢฟࡣ ᆺ┤㙐୰㛫యࡽ࠿ฟ発ࡍ

㸦⣙ࡵࡓ࠸ࡁ大࡟㢧ⴭࡣάᛶ໬㞀ቨࡢ཯ᛂ⤒㊰ࡿ 61

kcal/mol㸧ࠊ஦ᐇୖࡣ⎔≧୰㛫యࡽ࠿ฟ発ࡿࡍ⤒㊰ࡀᨭ

㓄ࠊࡓࡲࠋࡿࢀࡽ࠼⪄࡜ࡿ࠸࡚ࡋPath-B⤊஢ᚋ࡟⏕ᡂ

࡜imineᆺ┤㙐୰㛫యࡽ࠿zwitterionicᆺ୰㛫యࡓࡋ

⎔≧୰㛫య࡬␗ᛶ໬ࡿࡍ཯ᛂ⤒㊰ࡀぢฟࡢࡇࠊࢀࡉ 2

࡜ࡿࡍ㐍行࡟࠿ࡸ㏿ࡃ࡞ࡀάᛶ໬㞀ቨࡰ࡯ࡣ཯ᛂࡢࡘ

᥎ᐃࠋࡿࢀࡉPath-D࡛ࠊࡣimineᆺ┤㙐୰㛫యࡽ࠿ฟ

発ࡿࡍ཯ᛂ⤒㊰ࡀࡳࡢぢฟࠋࡓࢀࡉ཯ᛂࢇࡓࡗ࠸ࡣฟ

発≀࡛ࡿ࠶methylcarbamate࡜ethyleneoxide ࠼୚ࢆ

ࡿ stepwiseᶵᵓ࡛ࠊࡾ࠶methylcarbamate࡜ ethylene

carbonate ⣙ࢀࡒࢀࡑࡣάᛶ໬㞀ቨࠋࡿ࠼୚ࢆ 48

kcal/mol࡜⣙ 47 kcal/mol࡜⟬ฟࠋࡓࢀࡉ඲཯ᛂ⤒㊰

path-Bࠊࡣࢡࢵࢿࣝࢺ࣎ࡢ ࡃ࡞ࡣ࡛ path-D ࠊࡾ࡞࡜

άᛶ໬㞀ቨࡶపୗࠊࡽ࠿࡜ࡇࡓࡋ⁐፹ຠᯝࡣ཯ᛂಁࢆ

㐍࡜ࡿࡍ᥎ ࠋࡿࢀࡉ

ᅗ㸵 ┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンࣔࣝࢹゐ፹ࡢ཯ᛂᶵᵓ㸦Ỉ୰㸧

㸰㸬㸰㸬㸰 ゐ፹ࣝࢹタン࣏ࣔࣞ࢘ࣜ≦⎔

ḟ࣏≦⎔ࠊ࡟ ࣞࣜ࢘ タンゐ፹ࢆ౑⏝ࡓࡋ཯ᛂ⤒㊰ࢆゎ

ᯒࠋࡓࡋ┿✵୰࡛ࡢ཯ᛂᶵᵓゎᯒࡢ⤖ᯝࡍ♧ࢆ㸦ᅗ㸶㸧ࠋ

Path-Bࠊ࡚࠸࠾࡟⎔≧୰㛫యࡿ⮳࡟཯ᛂ⤒㊰ࡀࡳࡢぢ

ฟࠊࢀࡉzwitterionicᆺ┤㙐୰㛫యࡸ imineᆺ┤㙐୰

㛫యࡢ࡬⤒㊰ࡣぢฟࠋࡓࡗ࠿࡞ࢀࡉPath-Cࠊpath-Dࡶ

ྠᵝ࡟⎔≧୰㛫యࡿࡍ⏤⤒ࢆ⤒㊰ࡀࡳࡢぢฟࠋࡓࢀࡉ

ࣉンࢩ࡟㠀ᖖࡣーࣝ࢕ࣇࣟࣉ඲యࡢ཯ᛂࠊ࡚ࡗࡀࡓࡋ

ࡣࢡࢵࢿࣝࢺ࣎ࡢ཯ᛂࠋࡿ࠶࡛ࣝ path-Bࠊࡾ࡞࡜άᛶ

໬㞀ቨࡣ⣙ 73 kcal/molࠊࡾ࡞࡜┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンゐ

፹㸦66 kcal/mol㸧ࡶࡾࡼ㧗ࠋࡓࡗ࡞ࡃ

ᅗ㸶 ཯ᛂᶵᵓ㸦Ẽ┦㸧ࡢゐ፹ࣝࢹタン࣏ࣔࣞ࢘ࣜ≦⎔

㸦ᅗࡓࡋᐇ行ࢆ⟭ィࡓࡋ៖⪄ࢆỈ࡚ࡋ࡜፹⁐ࠊ࡟ḟࠉ

㸷㸧ࠋ཯ᛂᶵᵓࡣ┿✵୰ྠ࡜ᵝ࡛ࠊzwitterionicᆺ┤

㙐୰㛫యࡸ imineᆺ┤㙐୰㛫యࡣ㛵୚ࠊࡎࡏ⎔≧୰㛫

యࡀࡳࡢ㛵୚ࢩࡿࡍン࡞ࣝࣉ཯ᛂࡀࣝ࢖࢓ࣇࣟࣉᚓࡽ

ཎᅉࡿࡍ㜼ᐖࢆ㛵୚ࡢ୰㛫య℩┤ࡀーࣝᇶࣜ࢔ࠋࡓࢀ

ࡿࡼ࡟ඹ㬆ຠᯝࡢーࣝᇶࣜ࢔(㸯)ࠊ࡚ࡋ࡜ imineᵓ㐀

ࡀᵓ㐀ࢡࣝࣂࡢーࣝᇶࣜ࢔ ୙Ᏻᐃ໬ (㸰)ࡢ imineᵓ

㐀ࡢ⁐፹ศᴟᏳᐃ໬ࢆ㜼ᐖࠋࡿࢀࡽ࠼⪄ࡀ࡜ࡇࡿࡍ཯

ᛂࡣࢡࢵࢿࣝࢺ࣎ࡢ path-B ⣙ࡣάᛶ໬㞀ቨࠊࡾ࠶࡛

68 kcal/molࠊࡾ࡞࡜┤㙐࣏ࣞ࢘ࣜタンゐ፹㸦41 kcal

/mol㸧ࡶࡾࡼ㢧ⴭ࡟㧗ࡢࡇࠋࡓࡗ࡞ࡃィ⟬⤖ᯝࠊࡣ⎔

࡜タンゐ፹࣏ࣞ࢘ࣜ㙐┤ࡣάᛶࡢタンゐ፹࣏ࣞ࢘ࣜ≦

ẚ㍑࡚ࡋ㢧ⴭ࡟పୗࡿࡍᐇ㦂஦ᐇࠋࡿࡍ⮴୍࡜

ᅗ㸷 ཯ᛂᶵᵓ㸦Ỉ୰㸧ࡢゐ፹ࣝࢹタン࣏ࣔࣞ࢘ࣜ≦⎔

㸱㸬⤖ゝ

㧗ኚ᥮ຠ⋡࣭㧗ターンࡓ࠸⏝ࢆタンゐ፹࣏ࣞ࢘ࣜࠉ

཯ᛂࣝࢡ࢖ࢧ࣑ࣜࣝ࢝ࢣ࠸῝࿡⯆ࡓࡋ㐩ᡂࢆーࣂー࢜

࢖ࢧ࣏࢚࢟࡜CO2ࡣᙜヱ཯ᛂࠋࡓࡗ行ࢆ㔞Ꮚ໬Ꮫゎᯒࡢ

O2&ࠊ࠼୚ࢆㄏᑟయࢺーࢿ࣎ー࢝⎔㸳ဨࡽ࠿ㄏᑟయࢻ

ࡢs᥎㐍*'6࡚ࡋ࡜工業୰㛫యྜᡂ཯ᛂࡓࡋ࡜※㈨ࢆ

ほⅬࡶࡽ࠿㠀ᖖ࡟⯆࿡῝ࠋ࠸ᮏሗ࿌ࠊ࡚࠸࠾࡟ᐇ㦂ⓗ

⁐ࠊ࡟≉ࠊ࠸行ࢆ඲ᐜゎ᫂ࡢ཯ᛂᶵᵓࡓࡗ࠶୙࡛᫂࡟

፹ຠᯝࡢ㔜せᛶࠊzwitterionicᆺ୰㛫యࡢ཯ᛂࡢ࡬㛵

୚࣏ࣞ࢘ࣜࠊタンゐ፹ࡢάᛶࣜ࢔ࡢ࡬ーࣝᇶ᭷↓ࡢᙳ

㡪➼࡚࠸ࡘ࡟㞟୰ⓗ࡞ゎᯒࢆ行ࡢࡑࠋࡓࡗ⤖ᯝࠊᐇ㦂

⤖ᯝࢆ⿬௜ࡿࡅゎᯒ⤖ᯝࡀᚓࠊࢀࡽ㔞Ꮚ໬Ꮫィ⟬ࡢ᭷

ຠᛶࡀ☜ㄆࠋࡓࢀࡉ௒ᚋࠊ㔞Ꮚ໬Ꮫィ⟬࡜ᶵᲔᏛ⩦᥈

⣴ࡢ୧㠃ࣟࣉ࢔ࡢࡽ࠿ー࢖ࢧ࣏࢚࢟✀ྛࠊࡋ⥆⥅ࢆࢳ

ࡍ㐺໬᭱ࢆศᏊタィࡢタンゐ፹࣏ࣞ࢘ࣜ࡜ㄏᑟయࢻ

ࠋࡿ࠶࡛⏬ィࡿ

ㅰ㎡

ᐇ㦂ࡢ཯ᛂࣝࢡ࢖ࢧ࣑ࣜࣝ࢝ࢣタンゐ፹࣏ࣞ࢘ࣜ

長崎大Ꮫ大Ꮫ㝔工ࡓ࠸ࡔࡓ࠸࡚ࡋᥦ౪࣭㆟ㄽࢆータࢹ

Ꮫ◊✲⛉ࡢᮏ஑⏫༟ຓᩍ࡟ឤㅰࠋࡿࡍᮏ◊✲୍ࡢ㒊ࠊࡣ

⮬↛⛉Ꮫ◊✲ᶵᵓィ⟬⛉Ꮫ◊✲センターࢫࡢーࣃーࢥ

ンࣗࣆーターࢸࢫࢩムࠕNEC LX 㧗⢭ᗘศᏊ࣑ࣞࣗࢩー

ターࠖࢆ౑⏝࡚ࡋᐇ行ࠋࡓࢀࡉ
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