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改めて産官学協同

日本酸素株式会社川井雅人

－であったとL;えなければなりません。この問いに答えを出

していかないと技術は停滞してしまいます。

ところで経済状況に幾分のIﾘjるさが出てきたとは言うもの

の、企業における研究開発では短期的な成果をより強く求め

られる状況に変わりありません。要貝而での効率化も進む中、

少数輔鋭と言っても現実は言紫のイメージ通りではありませ

ん。そのような状況下においても、先に述べたような基礎的

データの縦み亜ねが今後とも必要であることは言うまでもあ

りませんが、従来とは蘭的に異なった手法が行われない限り、

求められるところに答えられないことになります。実用化さ

れたあらゆる技術に改良改牌は求められています。研究開発

を梁務とする群として、多くの為すべきことが思い浮かびま

すが実際にできる罪は|災られています。

特定のテーマを深化させる過程でも多くの検討すべき事柄

が存在するのであl)、それを現状という枠に無理矢理押し込

むために切I)捨てる部分をどこにするか考えているとするな

らば、むしろ如何にすれば切り捨てることなく実施できるか

を考えるべきでしょう。合併によって巨大化し大きな開発資

源を持つところと競合していくためにも、先に述べた従来と

は質的に異なった手法が求められていると巷えます。

開発を支えるのは多くの韮礎的検討であり、そのような検

討を可能とするシステムとして「今改めて産官学協同を進め

るべき時」と思うのですが、そう考えるのは私だけでしょう

か。

窄気分離と言う限られた分野において吸ﾙﾔ｣二学と付き合っ

てきましたが、吸蒲剤という紫材をjmした技術の難しさを改

めて感じています。

「物性」はすべての技術においてﾉ喋礎となるデータです。

空気分離において、古くから行われている深冷分離でもガス

の物性は亜要なデータとして測定されてきました。既に広い

条件で精度良い物性の推算が可能となっていますが、新たな

プロセスを精度良〈計算するためにはまだ完全と言うわけで

はなく、これまでに得られたデータをド蚊きとして未だ改善

の努力が続けられています。この』捌介ガス物性n体は変わる

ことのない数値として、ネル庇さえ,il:せぱ既存の値でも|-分使

えることは言うまでもありません。

‐方吸蒜に関わる物性について兇ますと、吸蒲平衡／吸着

速度／吸清熱等がありますが、これらのilllI定方法は既に確立

され多くの書物に載っています

しかしガスの物性と大きく異なることは、吸看剤が異なる

とその物性は一から測定しなおしになることです。勿論､一般

的なデータは文献から入手可能ですが、そのようなデータは

あくまで参考程度のもので新規の|%1発には俳細なデータが必

要です。私の関与した狭い分野においても、炭酸ガス吸清剤

や酸素PSA用のゼオライトについて、これまでにどれだけの

吸清剤について吸着等温線を測定してきたことかと思わざる

を得ません。

企業において商品を開発する／あるいは既に発売した商品

の改良を行うに当たって、難礎的な部分の兄戒しから手をつ

けることは、極めて日常的に行われることです。吸着を利用

した商品では、まず新しい吸粁剤を探すと‘『うのがこれに当

たります。酸素PSAでは、Ca-A/Ca-X/Li-Xと川いる吸着剤

が変わってきました。我々もこれらを検討対象としてきた訳

ですが、しかし今振り返って見ると、定性的には自分なりの

方向性を持って検討を進めたと荷えるのですが、Li-Xに行き

つくことを予測していたとは‘三;い切れないことが残念に思わ

れます。これから先を見る時、Li-Xが頂点であることはむし

ろ閲ったことで、酸素PSAの雁史のII!でLiXも一つのプラト

川井雅人LI本酸紫（株）技術･IM発本部

山梨研究所主幹研究貝

1972年3月埼玉大学理工学部応用化学科卒業

1973年4月日本酸素株式会社入社

1999年4月から現職

略聯
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第12回吸着シンポジウムのお知らせ

主
日
会

吸着技術の瞳新応用展開

平成12年8月24日（木)13時～25日（金)12時

日向勤労総合福祉センター「日向ハイツ」

(宮崎県日向市大字日知屋字米の山682－254、TEL:0982-53-0666)

題
時
場

プログラム

第1日目

講演1

／

8月24日（木)13:00～17:00

伊藤睦弘（富士シリシア化学株式会社）

湿腱スイング冷房(HSA)による空調システムの可能性

岡野浩志（株式会社西部技研）

吸蒲式デシカント空調用低温再生型ハニカム除湿ローダ

松野工業株式会社（東臼杵郡門川町南町1150-3、TELO982-63-0344)

ガラスビーズの製造及びこれを利用した多孔質ガラスバイプの製造システム

富士シリシア化学株式会社（日向市大字日知屋字木原16303-3、TELO982-53-7051)

シリカケルの工業生産及びその利用

18:30～20:00(日向ハイツ）

講演2

見学1

見学2

懇親会

第2日目8月25日（金）9：00～12:00

講演3音羽利郎（関西熱化学株式会社）

活性炭電極を応用した脱塩法

講演4新保隆志（東洋カルゴン株式会社）

殿近の水処理の話題と活性炭

講演5川村佳秀（富士紡織株式会社）

吸清剤としてのキチン・キトサンの可能性

宿泊会場の日向ハイツには西日本観光に依頼し約40名分を確保しています。

本号に同封の別紙によりお申し込みください。

会場へのアクセス：宮崎空港でJRに接続しています。日驚本線特急で日向市まで約1時間です。日向市駅より日向ハイツまでタ

クシーで約15分（公共交通機関はありません）ですが、時間を決めて送迎バスを用意します。（割引航空券、

JR券の予約は西日本観光にお申込ください）

参加賀吸蒋学会会員：5,000円、学生会員：2,000円、非会貝:10,0"円

懇親会費:6,0㈹円

参加申込締切8月10日（木)(定貝50名になり次第締切）

（但し、西日本観光への宿泊等の申込は7月25日（火）まで）

参加申込方法(1)氏名、(2)会員番号、(3)連絡先の住所、所属、電話・FAX番号･E-mailアドレス、(4)懇親会の参

加／不参加を記入して、葉番またはFAX、E-mailで下記までお送り下さい。

大阪市立工業研究所安部郁夫

〒536-8553大阪市城東区森之宮1－6－50

TEL:06-6963-8045FAX:06-6963-8049

E-mail:abe@omtri.city.osaka.jp
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第14回日本吸着学会研究発表会のお知らせ

日本吸着学会・日本溶媒抽出学会連合年会

今
云 期：平成12年10月19日（木）、20日（金）

場:H本原子力研究所東海研究所（〒319-ll95茨城県那珂郡東海村白方白根2-4、TELO29-282-6256)
今
云

交 通:OJR「上野」駅から、常磐線に乗り換え、「東海」駅で下車，特急（スーパーひたち、フレッシュひたち）利用では、多

くの場合「水戸」駅あるいは「勝田」駅で、「日立」方面行き各駅停車に乗り換え。特急での上野-水戸間の所要時間は1

時間10分～20分。水戸-東海間、勝III-束海間はそれぞれ約16分、約9分。上野から各駅停車を利用する場合、所要時間は

約3時間。なお、上野から特急ご利用の場合と各駅停車ご利用の場合で、番線が異なりますのでご注意ください（特急

16,17,18稀線、各駅停車8,9,10,11,12番線)。

○JR「東海」駅からは、バス（茨城交通)、あるいはタクシーを利用。バスは1時間にl～3本。東海駅（西口）から哨嵐

荘行き（原研前経由）に乗車し、「原研前」にて下車（所要lO～15分)。帰りは「原研前」から東海駅行きに乗車し、「東

海駅（西口)」にて下車。

なお、東海駅-原研間の原研バスの配車も予定。

総合受付：大講堂

一般発表:A会場（大識堂、日本吸着学会研究発表会）

S会場（先端基礎研究センター棟、溶媒抽出討論会）

ボスター発表:P会場（先端基礎研究センター棟1Fホール）

特別講演:A会場（大講堂）

懇親会：|剛漕がilliクラブ(10月19日18:00～20:00)

発表要領：（口頭発表）講演12分、質疑3分※OHPに限ります。

（ポスター発表）パネル寸法は横90cm×縦180cm・発表時間1時間。

予稿原稿（講演要旨）：執筆要項および送付方法については、以.ドのホームページをご参照ください。

http://nucef2.tokaijaeri.go.jp/rengou/index.htm

発表申込締切：平成l2年7月7日（金）

予稿原稿締切：平成12年9月14日（木）

参加登録予約申込締切：平成12年9月14H(木）

参加登録費（含要旨集代）：主催・協賛学会会員6,OOO円、学生2,NO円、その他10,000円、予約申込者はl,000円割引（予約申込の場

合は9月14n(木）までに参加甜をお振込ください）

懇親会：5,000円（予約)、7,000円（当日）

発表申込方法:E-mailまたは郵便はがきで、l.識演題目、2.発表者氏名、3.所属（勤務先又は大学名、郵便番号、所在地、電話、

FAX、E-mail)、4.区分（吸着、溶媒抽出のいずれか)5.口頭あるいはポスターのいずれか、を記入しお申し込みくださ

い。※5.については、ご希望に添えない場合もありますが、ご了承ください。

参加登録予約申込方法：参加識、懇親会獄とも郵便振込にてお支払いください。

郵便振勝口座番号:00190-2-189901、加入者名：連合年会1嚇局

申込先：〒319-ll95茨城県那珂郡東海村白方白根2-4日本原子力研究所物質科学研究部抽出分離化学研究グループ健縄弘親

電話(029)282-6256FAX(029)282-6723E-mail:rengou@nucef.tokaijaeri・gojp

詳細は下のホームページをご覧ください。

http://nucef2.tokaijaeri.gojp/rengou/index.htm
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宿泊：「吸着学会・溶媒抽出学会連合年会」にご参加の皆様には、水戸ili内の一部のホテルについて、割引料金にてご宿泊い

ただけます。是非ともご利用ください。また、ホテルに関する怖報、JR水戸駅からホテル近辺にかけての地図など、下

記の水戸商工会議所のホームページに詳しい案内がございますので、ご参照ください。

水戸商工会議所ホームページ:http://www.illctcci.0r.jp/~mit()/anllai/h()te1.htm

？

※予約方法：直接ホテルに電酷にてご予約ください。賭にてご予約ください。割引料金のあるホテルについては、ご予約の際に、「吸箭学会。

なお、ご希望のホテルが満室となる場合がございますので、その際は、ご了承ください。必ずお伝えください

※ホテルから会珊への交通:JR「水戸」駅から、常磐線「日立」方面行きに乗車し、「東海」駅で下車（所要時間約16分)。「東海」駅からは、バス

（茨城交通)、あるいはタクシーを利用。バスは1時間に1～3本。バスは東海駅（西口）から晴嵐荘行き（原研前経由）に乗車し、「原研前」にて

下車（所要10～15分)。帰りは「原研前」から東海駅行きに乗車し、「東海駅（西口)」にて下車。

なお、東海駅-原研間の原研バスの配車も予定致しております。

会場の案内

至東海駅、常磐自動車道

東海駅方面バス停

国道245号可湊

晴嵐荘

至那

原研正門

面バス停
至日立擁

■
■
■
■
■
■
■
■

》
駐
評
車
…
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■
■
■
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■
■
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会全会全会今のク

全▲今全会会公今

公命令会今公会"
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第
３図書館

分会会合全会今夕

公公今凸今ゐゐ▲

凸公今角の会公ｸ

今会合公会会向今

分の凸公公分会タ

会全会会会会合会

会分会命公ゐゐク

今全会金会全会尖

金金桑金舎金舎蕊金金織金溶媒抽出討論会会

究
棟
究
棟

究
棟観測塔○
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※駐車場は大変混み合いますので、車でのお越しは、できるかぎり

ご遠瞳いただきますよう、お願い致します。
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ホテル名 電話番号 宿泊料金 交通

水戸京成ホテル ()29．226．3111 9.()()()円-38.()(}()円この料金から11)%削引、税・サービス料別 jR水戸駅北口より徒歩3分

三の九ホテル 029．221．3()11 7.50()円~3().0()()円この料金からl()%剖引、サービス料込・税別 JR水戸駅北口より徒歩2分

水戸プラザホテル ()29．231．8111 9,()()()円～6().()()()円この料金から2()％削引、税・サービス料別 JR水戸駅北口より徒歩15分

ホテルメッツ水戸 (129．222．31()0 8.()()()円～1,1.5()()円この料金から1()％割引、朝食付き、税・サービス料込 JR水戸駅北口より徒歩1分

ホテル水戸シルバーイン ()29．225．0()11 5.7()()円～11.()()()円サービス料込・税別 JR水戸駅北口より徒歩3分

みまつホテル ()29－22'1－3()05 5.5()()円～1,1.()()()円悦・サービス料別 jR水戸駅北口より徒歩5分

ホリデイ・イン・水戸 ()29．3()0．1100 9.()()()円～11.(1()()円悦・サービス料別 JR水戸駅南口より徒歩2分

水戸ステーションホテル ()29．231．3151 6.3()()円-15,()1)()円サービス料込・税別 JR水戸駅南口より徒歩1分

水戸プリンスホテル 9．227．‘1111 5,5()0円～(i.8()()円悦・サービス料込 JR水戸駅南口より徒歩2分

’参
〃

〃

蕊
燕
薫
職
場
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日本吸着学会賞受賞候補者推薦のお願いと要領
学術賞

賞状および記念品の授与をもって表彰致します。受賞対象者は吸着における科学技術に関する一連の論文、著作等、学術的研究

成果が特に優れた正会員とし、1名程度を選考する予定です。

学術賞の候補者をご推薦<だきい。自薦、他薦は問いません。推薦される方は下記の事項および論文のコピーを事務局にお送り

ください。

送付事項･書類

l.候補者氏名、2.生年月日、3.所属、4.研究略歴、5.対象となる論文、著作等

奨励賞（東洋カルゴン賞）

賞状および15万円程度の副賞の授与をもって表彰致します。受賞対象者は受賞年度において45歳未満の正会員とし、3名程度を選

考する予定です。選考は過去3年間に発表された3件程度の論文に関して行います。

奨励賞の候補者をご推薦ください。自薦、他薦は問いません。推薦される方は下記の事項および論文のコピーを事務局にお送り

くだきい◎

送付事項･番類

1.候補者氏名、2.生年月日、3.所属、4.研究略歴、5.対象となる論文

技術賞

賞状および楯の授与をもって表彰致します。受賞対象は維持会員である法人に属する技術者または技術グループが開発した技術

とし、実用歴、実施例を考慮して2件程度を選考する予定です。

技術賞の候補技術および開発にあたった技術者(5名以内)をご推薦ください。自薦･他薦は問いません。推薦される方は候補者に関

する下記の事項を事務局にお送りください。

送付事項･書類

1.維持会員名、2.対象技術、3.対象技術の|淵発を担当した技術者名（5名以内。グループで開発にあたった場合は全員の職･氏

名)、4.設計図、試験成績書あるいは学会発表など候補技術を証明するもの、5.実用歴（納入先一覧で可）

表彰

10月19日～20日の第14回研究発表会期間中に開催予定の本年度総会の席上で行います。

送付先

〒860-8555熊本市黒髪2-39-l

熊本大学工学部物質生命化学科内

日本吸着学会事務局

締め切り

2000年7月31日(事務局必着）

吸着学会ホームページアドレス変更のお知らせ

吸着学会の編集局を熊本大学工学部より京都大学工学研究科へ移転しました。これに伴い、吸清学会のホームページアドレスも

変更されました。新しいアドレスは

http://athena4・cheme・kyotO-u・aC・jp/jsad

です。関連学会のご案内などは情報が入り次第更新しておりますので、是非ご参照下さい。
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研究題目一覧作成のご案内

この度AdsorptionNews編集局では会員の皆様の交流を深めるための一助として、全国の大学および高等専門学校における平成

ll年度の吸着分野の卒業論文、修士論文、博士論文の題目一覧の作成を計画しております。一覧は次号のAdsorptionNews(Vol.14,

No.3)に褐戦する予定です。掲載を希望される場合は、ご多忙中恐縮ですが以下の要領にて研究題目をお知らせ頂きたく、宜しくお

願い申し上げます。なおこの件に関するお問い合わせはE-mailにて編集局(suzuki@cheme.kyoto-u.acjp)までお願いいたします。

＜要領＞

平成ll年度の吸着分野の卒業論文、修士論文、博士論文の題目をお知らせ下さい。

題目はE-mailにて編集局(suzuki@cheme.kyoto-u.acjp)までお知らせ下さい。FAXや郵便での連絡はご遠慮下さい。

E-mailのフォーマットを以下に示します。

Ｌ
２
３

To:suzuki@cheme.kyoto-u.acjp

From:tamon@cheme.kyoto-u・ac.jp

Subject:研究題目（京大工・分離工学）

------------＜以下本文＞-------------------------‐

京都大学大学院工学研究科化学工学専攻分離工学分野

(E-mail:tamon@cheme.kyoto-u.ac.jp,http://www.cheme.kyoto-u.acjp/4koza)

卒業論文

東京太郎，分子軌道法を用いた活性炭液相不可逆吸着に関する検討

修士論文

大阪次郎，多種多様な廃棄物を原料とするメソ細孔制御炭素の創製

博士論文

京都花子，超多孔体カーポンケルの創製と工学的応用

特にお願いしたい点：

('r)Subject欄には「研究題目」とご記入頂き、続けて所属大学、研究室の略称をご記入下さい。

(ロ）題目は添付害類にせず、メールの本文中にご記入下さい。1行目に研究室の名称、2行目には、ご希望であれば連絡先E-mail7

ドレスと、研究室のホームページアドレスを半角英数字でお書き頂き（希望されない場合は空行にして下さい)、3行目より上

記例に従って卒業論文、修士論文、博士論文の順で論文提出者氏名と論文題目をお普き下さい。なお論文提出者氏名と論文題

目の間は全角コンマで区切って下さい。

(ハ）本文中に上記の項目以外のことは記入しないで下さい。時候の挨拶等は不要です。また、ご質問等はご記入頂いてもお答えで

きません。ご質問などございましたら別のE-mailでお知らせ下さい。

4．締め切りは7月31日（月）必着でお願いいたします。期限以降にご応募頂いた場合一覧に掲載できない場合もございますのでご

了承下さい。

FOA7スクエア

1.FOA7に向けての準備進捗状況

論文発表の申し込みは締め切りました。37ケ国、280件（232名）の申し込みがありました。特に海外から180名以上と多くの参

加者を迎え、国際的にも活発な会となることが期待されます。5月にはオーストラリアでAdvisoryBoardらによるプログラム委

員会が開かれ、現在、プログラムの調整が進行しつつあります。
I

2．特別講演

KeynotelectureはLIMSI(フランス)のMeunier教授、NorthCarolinaStateUniversityのK.E.Gubbins教授の講演と決定いたしま

した。また、Newtechnologysessionでは、''Dioxinremovaltechnology'!および''AdsomtiontechnologyfbrCO2regulation側のテ

ーマで4講演が予定されており、現在ExxonMobilResearchandEng.Co.のB.K.Kaul博士による講演が決定しております。

3．2ndcircular

lO月に2ndcircularおよびregistrationfOrmをお送りいたします。ご不明な点は下記までご連絡ください。

F℃A7@pchem2.s.chiba-u.acjpあるいは〒263-8522干葉市稲毛区弥生町1-33干葉大学理学部化学科鈴木孝臣。
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研究ハイライト

非経験的分子軌道法を用いた

シリカケルー吸着質問相互作用の検討

StudiesonAdsomtivelnteractionsbetweenSilicaGeland

AdsolbatesbyUsingtheAblnitioMOMethod

京都大学大学院工学研究科化学工学専攻

DepartmentofChemicalEngineering,

FacultyofEngineering,KyotoUniversity

鈴木哲夫
TetsuoSuzuki

1．はじめに

分子軌道法は、シュレーディンガー方程式を解いて分子の

遊子状態を求めるものであり、穂々の分子系に関する構造予

測，双極子モーメントなどの物性他や化学ポテンシャルなど

の熱力学的還の推算、分子間相II:作lllの評価などを行うこと

が可能である'6'。分子軌道法は半経験的分子軌道法と非経験

的分子軌道法の2つに大別される。半経験的分子軌道計算はシ

ュレーデインガー方程式を解く際に実験lli果から定められた

経験的パラメータを用いて計節をiii略化している。その結果

かなり大きな分子について計算が可能である。一方非経験的

分子軌道法は経験的なパラメータを用いていないため、半経

験的分子軌道法に比べ計算に隆時llilを要する。このため通常

扱えるのは炭素原子にして-|･数個程度の分子系に限られる。

しかしながら、半経験的分子軌迩il･":LI)商椚度の計算を行

って、信頼性の高い結果を得ることが可能である。また、コ

ンピュータの性能が近年飛踊的に向上していることから、非

経験的分子軌道計算の適用範囲は年々広がってきているc

ところで、吸着は吸蒜剤表面の吸粁サイトと吸消質との分

子間相互作用により生じるが、分1'･軌道法を川いるとこの相

I[作用エネルギーを推算することができる。僻られたエネル

ギーは実験によI)得られる微分吸粁熱に対応しており、計算

結果と実験結果との比較が可能となる。現在までに種々の吸

蒲剤と吸着質について、非経験的分r･軌道法により検討がな

されてきている。例えば、シリカケル表Ihiの吸蒋に関する研

究は多数報告されている了鍼;‘比較的般近の研究例を挙げると、

Ugliengoらは一個のシラノール雄への一鹸化炭素軌、アンモニ

アい、ホルムアルデヒド'Ⅲ、水!‘'の吸蒲を検制･している。彼ら

は＃|互作用エネルギー、吸荊によるシラノール基などの

frequencyshiftを検討し、概ね実験紡果と一・致する結果を得

ている。また、水及びアンモニアがシラノール堆と水素結合

して吸埼する際に、水及びアンモニアがシラノール基に対し

てプロトンアクセプターとなる方がプロトンドナーとなるよ

り柑瓦作用が強く、したがって水及びアンモニアがプロトン

アクセプターとなることで吸蒜が'kじていることを示した。

また、Ugliengoらのシリカケル炎miのモデルはSiH3(OH)であ

り、後出のFig.1(a)と同様であるが、Pelmenschikovらはモ

デルとしてSi(OH)$を用いて水との相互作用エネルギーを検

討し、Ugliengoらと同様の結果を得ている13。

ところで、これらの研究ではシリカケル表面構造の違いに

よる吸茄特性の変化は取り上げられていないが、そうした情

報が得られればシリカケルの表面櫛造をどのように修飾すれ

ばより商活性なシリカゲル吸若剤が得られるかについての知

見が得られる。そこで錐者らは非経験的分子軌道法により吸

着サイトが異なる場合の吸蒲特性の違いについて検討した'‘

!‘'・以下その結果を紹介する。

2．吸蔚サイトの形状と吸着特性

Gaussian92プログラム'7'により6-31G**韮底関数鵬'を用い

て計算を行った。柵造般適化はHartree-Fock(HF)レベルで

行い、柵瓦作〃lエネルギー△Eの計算は電子相関を考慮する

ためMP2!9計算を行った。

シリカゲルの場合、表面のシラノール基の個数は一般に4～

5個/nmg程度で詠、1個または2個のシラノール基により吸着サ

イトが形成されていると考えられる。そこで、吸蒲質が1個も

しくは2個のシラノール基に吸着する場合について考慮し、吸

着サイトのモデルとしてFig.1の(a)single-type及び(b)

paired-typeを導入した。また、(c)シロキサン進と吸着質分

子との相互作Ⅱlの大きさについても検討したが、シロキサン

韮は水が吸粁する場合を除けば吸清サイトにならないことが

わかった。

Tablelに吸茄サイトと数種の吸蒲質について△Eを示した。

またFig.2にベンゼンの吸芯櫛造の模式図を示した。ベンゼン

が2個のシラノール韮に吸蒲する際、シラノール韮がSi-O結

合を軸として内側に回転し、ベンゼンとの相互作用が大きく

なるように吸粁サイトが変形することが見いだされた。他の

吸蒜質が吸箭する場合も、変形の度合いは吸蒜質によって異

なるが、同様の変形が生じることが確かめられた'動。

Tablelに示した各種の吸蒲質の相亙作用エネルギー△Eに

着目する。吸箭間がベンゼンの場合、△Eはpaired-typeに吸

③

－8－
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Fig.1MolecularmodeIsforadsorptionsitesofsilicagel.(a)

single-typesite,(b)paired･typesite,(c)siloxanesite.
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TabblAEvaluesbrSeveraladsolbateSlkJ/moll Tabb2AEvaluesbraCwwatermobcueS[kJﾉmOl

single-tymsingle-Ivm Daired-IvDe ]aired-tvDen世、畦『｡「
Wa雌r

moI“uI“

H FM"HFM"HFM"HFM"

CZH4

C6H6

SO2

HzO

NH3

１
２
３

27.65

28.61

29.25

34.36

33.93

34.35

11.“

12.34

12.67

27.65

35.34

16.31

20.67

16.67

34.36

45.45

10.m

19.40

28.28

37.72

28.99

37.72

32.18

31.09

47.79

37.83

36.33

16.17

31.38

37.48

47.79

38.46

Ｉ

Table3AEvaluesbrabWammoniamoleculeSIkJﾉmOll

single-type paired-IVDenumber⑥f
c

ammOma

moIeCuI“
H FM"HFM"

１
２
３

35.34

19.95

I8.67

45.45

27.05

24.49

28.99

22.07

17.57

38.46

29.46

22.83

エネルギーを計･節した。2個吸府する場合及び3個吸着する場

合の相互作用エネルギーは、どの場合もMP2レベルで少なく

とも20kJ/mol以kであった。これより吸蒜質が水、アンモニ

アのいずれの場合も吸府I,tが期すにつれて容易に多分子層を

形成すると考えられる。

鱈究、
(c)

⑩ 極
3．金属塩添着シリカゲルの吸箇特性

上記の検討は將迩のシリカゲルについて、表面構造と吸着

特性との関係を閥べたものであるが、今度はシリカケルに金

属塩を添着した場合の吸粁特性を検討した結果を紹介する瓢)'｡

具体的には、硝酸銀を添析した場合について、エチレンとエ

タンの吸清特性を‘淵べた。この場合、吸蒜サイトとして、

A9条がシリカケル炎I力iに添狩したAg.サイト(Fig.3(a))、

Ag-とそのカウンターイオンであるNO3が添清したAg~NO3

サイト(Fig.3(b))、AgNO3が添箭したAgNO3サイト(Fig.

3(c))などのサイトが考えられる。それぞれのサイトの分子

モデルを導入した。'il･御〃法は堆底関数系にLANLlDZを使用

した以外は上述の通りである。

エチレン、エタンと各吸粁サイトとのMP2レベルの』Eの

計算結果をTable4に示す。これよI)エチレン、エタンとも硝

酸銀添着シリカケルの各サイトとのW1互作用エネルギーは、

普通のシリカゲルとの柑亙作川エネルギーと比べて非常に大

きい。また、どのサイトについてもエチレンの相互作用エネ

ルギーはエタンよI)傭以上大きく、エチレン吸着選択性が発

現すると予想される。

次に計算結果の妥11性を吸府実験により検証した。硝酸銀

水溶液をシリカケルに含没させ、然発乾固して硝酸銀添蒜シ

リカケルを作製した。i!＃られた硝酸銀添粁シリカケルを用い

てエチレン、エタンの吸蒋火験を行い、吸蒲通と吸着選択性

を検討した。得られた吸府癖温線をFig.4に示す。シリカケル

の種類を表す記り･AgSi-XのXの数仙は含浸させた硝酸銀水

溶液の濃度がXmol/1であったことを炎しておl)、Xが大きい

ほど硝酸銀添細,tが多い。またAgSi-Wは残留農薬検出用とし

て市販（和光純薬工堆）されているものである。Fig.4より、

作製した硝酸銀添析シリカケルは従来のシリカゲルに比べて

(b)
０
０
０
０
０
０

鍵点 鵯迩-慰凰
Fig.2Schematicfiguresofadsorptiongeometriesfor
benzene.

着する場合の方がsingle-typeに吸粁する場合に比べて』Eが大

きくなっている。これに対して吸埼鷺がエチレンの場合には

single-typeとpaired-typeとの差はほとんどみられない。これ

はベンゼンの方がエチレンに比べて斤屯子の空間的広がりが

大きく、そのためエチレンの場合より2個のシラノール雄と効

率よく相互作用するためである!‘。また吸蒲蘭が呈駿化硫茂

の場合は、吸蒜サイトがpaired-typeの場合の〃がAEが大き

い。これは、single-typeではシラノール艇と一雄化硫哉との

水紫結合は1つであるが、paired-typeではシラノール雌の水素

原子と二酸化硫哉の酸素原子が･･対－．に柑亙作lllして2つの水

素結合が生じるためである。このように碗々の吸荊髄がどち

らの吸蒜サイトに吸蒲しやすいかは吸粁蘭の汀雌j亀や非共有

竃子対の空間的広がI)の程度に依存するが、非経験的分子軌

道法により吸蒜質が吸蒲しやすいサイトを推定することが可

能である。

次に、水及びアンモニアの多分子屑吸消について検討した。

どちらも水素結合により二飛体を形成しやすく、多分子騨吸

着が生じる可能性が高い。そこで水及びアンモニア分rが

single-type及びpaired-typeに複数個吸粁する場合の柵II:作用

I

I

－9－
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田
、

またFig.5に示したXPSの結果をみると、硝酸銀添蒜シリカ

ケルの化学シフトはAgSi-1をのぞいて硝酸銀粉末の化学シフ

}(leV)よりも大きい。非経験的分子軌道法の計算結果よ

り、硝酸銀の銀の電荷は＋0.8と推測される。よって添着して

いる銀の迩荷は＋0.8以上であり、銀がカチオン状態で添着し

ていることを示唆する。この結果はAg.サイトの吸着分離特

性が優れているという非経験的分子軌道計算の結論を支持す

る。

最後に、△Eの計算結果と実験により求めた微分吸着熱の

測定結果を比較する。Fig.6にAgSi-Wに対するエチレンの微

分吸蒜熱と、△Eの計算結果を示した。○が微分吸着熱の実

験値であり、●、▲、■はそれぞれ、Ag.サイト、Ag､NO3-サ

イト、AgNO3サイトに対する△Eである。これよりAg.サイト

では、NO3の存在を考慮していないため△Eの値は大きい。

しかしAg+NOJサイト、AgNO3サイトのようにNO3の存在を

考えたモデルではエネルギー値は小きくなることがわかる。

また、微分吸蒋熱の値は吸着通が増えるにつれて減少して、

普通のシリカゲルとエチレンの微分吸清熱（約20kJ/mol)に

e

0．0
20406080100120

Equilibriumpressure[kPa]

0

Fig.4Adsorptionisothermsforehtyeneandethane.4AgSi-1,
◆AgSi-O.5,OAgSi-O.1,DAgSi-O.05,.AgSi-O.02,×AgSi-W,
■Silicagel. I

エチレン選択吸着性が格段に高いことが確かめられた。また

硝酸銀の添蒲通が増すと、AgSi-0.5までは吸満澱も選択性も

期すが、AgSi-lではエチレン選択性は商いものの吸藩量が極

端に減少した。一方、細孔容積、細孔径、BET表面械を調べ

たところ、硝酸銀の添着量が増すにつれて小さくなっており、

これがAgSi-lで吸着量が減少した原因と考えられる。
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漸近することがわかった。これは吸蔚戯の小さいところでは

Ag-サイトのようなAg．が孤立したサイl､に吸満し、吸藩itが

増えるにしたがってAg'NO3サイトやAgNO3サイl､のように

NO3がAg〒の近傍に存在する･サーイトに吸粁し、股終的にはM1

体であるシリカゲルのシラノールノ鵬に吸蒲するようになるた

めと考えられる。

なお、同様の分子軌道計算ならびに実験的検討を塩化銅添

着シリカケルについても行った。その場合も、やはり；|･妹結

果からエチレン避択性が予測でき、また実際に塩化銅添蒲シ

リカゲルを作成するとエチレン選択性が発現することが確か

められた。以上の結果は非経験的分子軌道法が新規吸粁剤を

開発する上で役立つことを示しているといえよう。
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技術ハイライト

フェノール系活性炭の開発

DevelopmentofActivatedCarbonfromPhenolicResin

鐘紡株式会社

Kanebo・Ltd.

丸茂千郷

ChisatoMarumo

1．はじめに

フェノール樹脂は、炭化収率が高く、難黒鉛化性の硬質な

炭素となることが知られている著者らは、自社開発の高分

子吐特殊フェノール樹脂（商品名：「ベルパール」）を原料

として、高純度、高強度で優れた機能性を有する活性炭「ベ

ルブァインz」を開発し、種々の用途で実用化を図っているI』ﾕｨ

2．炭素原料としてのフェノール樹脂

フェノール樹脂は、メラミン樹脂、ユリア樹脂、フラン樹

脂などとともに熱砿化性樹脂に脇する。フェノール樹脂は、

フェノールとホルムアルデヒドの付ﾙII反応および縮合反応に

より製造される。図1に代表的なフェノール樹脂の製造法を

示す。

従来、フェノール樹脂としては、-i鷺としてノポラック樹脂

とレゾール樹脂が工梁的にﾉk産されてきた。近年、これらの

フェノール樹脂とは災なる球形微粒子状の高分子篭特殊フェ

ノール樹脂（商品名：「ベルパール念｣）が開発され、炭化収

率が高いこと、商強度の炭紫が得られることなど炭素材原料

として好適な特性を備えていることが明らかになった。著者

|ﾌｪﾉーﾙ’フェノール |ﾎﾙﾑｱﾙデﾋ’ホルムアルデヒド

酸触媒塩塑4剣媒酸触媒

(フェノールiMO(ホルムアルデヒド過剰)(ホルムアルデヒド過剰

付加反応より

縮合反応速度大

縮合反応より

卜肋Ⅱ反応速度大

|ｼポﾗﾂｸ｜｜ﾚソーﾙ’ノボラック レゾール
粒伏フェノール樹脂

（ベルパーノ腓）

函鴎1

力畷（

’ I

I

力礫

I

硬化樹脂

反応性

タイプ

I

力嘩

1

図1フェノール樹脂の種類と製造法

完全硬化

タイプ

らは、この球形微粒子状特殊フェノール樹脂を原料とする分

子ふるい炭素(MolecularSievingCarbon=MSC)、ペレッ

ト状活性炭、球状活性炭および粉末活性炭を商品化し、分子

ふるい炭蕊を搭赦した窒素ガス発生装置を実用化した。

3．フェノール系分子ふるい炭素

1）フェノール系分子ふるい炭素の製造

フェノール樹脂を窒紫、アルゴンなどの不活性ガス雰llll気

1,.で熱分解し炭化するかあるいは水蒸気、三酸化炭素などの

雰|川気下で蝿<賦活することによ'ﾂ、炭素雅蘭内に微細な糸lll

孔を形成させて、分子ふるい機能を付与することができる。

MSCの工業的製法としては、コークスを熱処理した後、ピ

ッチと混合し、造粒後、窒素、ベンゼン混合雰囲気中で炭化

する方法、あるいは、ヤシ殻をコールタールで造粒した後炭

化し、塩酸洗浄して、さらにコールタールを含没し、再焼成

する方法などが特許として権利化されている。

群者らは、球形微粒子状フェノール樹脂をバインダーとと

もに造粒し、乾燥後、炭化するMSCの製造法を開発したこ

の方法により、比較的簡単な工程で、均質性に優れ、高強度、

尚分離能のMSCを製造できる。この方法により製造したMSC

の破断而の走査型電子顕微鏡写典を図2に示す。ペレットは

球状炭素一次粒子の雄合体よりなってお'7，そのI州隙がマク

ロ孔を形成している。分子ふるい効果を示すサブミクロ孔は、

この球状炭紫粒子|ﾉｻに形成される。

2）分子ふるい炭素の窒素酸素分離特性'）

図3にMSCの窒索、酸素の単成分平衡吸埼最を、また、

図4に窒擢、酸素吸粁11tの経時変化の一例を示す。吸滞IItの

経時変化の測定は、298Kに保持した有効内容獄437ccの容器内

に試料39を入れ、初期圧力0.265MPaの窒素、または酸素ガス

を系内に導入し、系内の圧力の経時変化を測定することによ

l)行った。図3から分かるようにMSCの窒素、酸素の平衡吸

蒜賊にはほとんど差はない。しかし、酸素分子は窒素分子よ

り分子径が小さいので細孔内での拡散速度が大きく、図4か

ら分かるように短時間では酸紫の吸清量は窒素より大きくな

る。この吸蒲速度の差を利用して、窒素と酸素を分離するこ

とができる

4．圧力スイング吸満への応用

1)PSA式窒素ガス発生装置

MSCをlllいた雌ﾉJスイング吸滞(Pressu'･eSwing

【

ア

蕊撫廻""|k童灘瀧
図2MSC破断面の走杏型電子顕微鏡写真
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窒素PSAの小型試験装髄で製姉窒素ガス中の酸素濃度への

環境温度の影響を測定した結果の代表例を図7に示す。試験

装侭は、吸着塔容積1.8×103m3の2曙の吸着塔とコンプレッ

サーおよび製品貯槽を主要な椛成部としている。この試験装

置の吸着塔に所定のMSCを充填し、原料空気を供給圧力

0.83MPa,平均供給量0.918Nm3/hで供給して、吸着時間と製品

窯素ガスの濃度の関係を278K,293K,308Kの各温度で測定し

た。図7に示す通り吸清時間60～100sec程度の範囲では、

293Kでの製品ガス純度が肢も良く、278Kまたは308Kでは純

度が悪くなっていることが分かる。例えば、吸着時間80secで

操作した場合には、製品案素ガスの酸素濃度は293Kでは

1220ppmであるのに対し、278Kでは1860ppm、308Kでは

1950ppmである。この場合、278Kと308Kでの酸素濃度の差は

90ppmで比較的小さい。これに対して、吸着時間60secでは、

308Kでの酸素濃度は比較的良好であるが、278Kでの酸素濃度

はかなり増加する。また、吸蒲時間100secでは、逆に278Kの

酸素濃度は比較的良好であるが308Kの酸素濃度は顕著に増加

している。これは、環境温度が高い程、吸着速度が速くなり、

I職適吸着時間が短くなることによるものと考えられる。この

Adsomtion=PSA)式窒素ガス発生装競のフロー図を図5に、

また、フェノール系MSCを搭戦したパッケージ型PSA式

窒素ガス発生装置の写真を図6に示す。窒素ガス発生装髄は

通常2塔式で、MSCを充填した吸着塔にコンプレッサーよ

り加圧空気を供給し、加圧吸蒜と常圧（減圧）再生を交互に

繰り返すことにより、99～99.99％程度の窒素ガスを発生させ

ることができる。PSA式窒素ガス発生装置は、深冷分離法

に比較して動力原単位が小さく、安価な窒素ガスをオンサイ

トで簡便に供給でき、ボンベ交換等の煩雑さがないことなど

の利点から、幅広い応用分野で聯及が進んでいる。このPS

A法では、MSCの分離特性とPSA装憧の構成が密接な相

|刈性を有しており、生産性と窒素収率を考慮したMSCとP

SA装置の最適設計が重要となる澱。

2)PSA装置性能の温度依存性

PSA法は吸着量の圧力依存性を利用する常温分離法である

が、吸着容量および吸着速度は常温付近でも温度依存性を示

す。そのため、PSA装置の窒素、酸素分離性能は313K以上で

はかなり低下するので、標準装俄の温度保証範囲を278～308K

としている場合が多い。

礫30
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図8球状活性炭「ベルファイン側AB」の走香型電子顕微鏡写真

10

ようにPSA装置性能は、吸着材、吸締塔サイズ、原料空気供

給量、使用圧力、サイクルタイムなどと相関した温度依存性

を示すので装置設計および使用に当たっては、この温度依存

性を十分に理解し、温度による性能変動の影騨が鐙も少なく

なるような設計を行い、利用上問題が生じないように配慮す

る必要がある。
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5．電気二重層キャパシタ用電極材

瓶気二電刷キヤパシタは、樋械澗物簡と弛解液の界而に形

成される電気二重層に電荷を辨械する尚群i,tのコンデンサー

で、1980年代に商品化され、パソコンや柵帯魎話などの

メモリーバックアップ電源として〃lいられており、最近のマ

ルチメディア機器の普及とともに続々収要なデバイスとなっ

てきている。また、電気二璽刷キヤパシタは既存の二次電池

に比べてパワー密度が高く、充放電サイクルの操I)返しに対

する信頼性が高いことから、駆動〃1咽源やハイブリッド自動

車への応用を目指した大型キヤパシタの|淵発も活発に進めら

れている。活性炭は多孔質で比表面獄が大きく、化学的に安

定で、導電性が高いなどの観点から、砺気鷺亜噌キャパシタ

ル1遜極材としてH1いられている。通気~:加博キヤパシタは電

解液の種類によって水溶液系と有機溶媒系に分けられる。水

溶液系では、電解質イオンの大きさが比較的小さいことから、

用いる活性炭の比表面積、細孔径も比較的小さいものでよく、

1000～1500m2/g程度の活性炭が使川される。これに対して有

機溶媒系の電気二重層キャパシタでは、祗解賀イオンが比較

的大きいことから細孔径の大きい活惟炭が適しており、1500

~2000m2/g程度の活性炭が使n1されることが多い。

著者らは、球形微粒子状フェノール樹脂を原料･とし、賦活

条件の最適化を図って、高容哉で迩解液との親和性などに優

れた髄極材を開発し、水溶液系および溶剤系キャバシタ用の

遜極材として実用化している。

」

_｣_lロ 一写，凸一－

一参一

怖『蝿111ⅡⅢ01

101⑩

エ醗轆度bpb]

図9クロロホルム平衡吸着量の比較

1 1皿

ン･AB」の走査型通子顕微鏡写真を示す。また、図9にクロ

ロホルム平衡吸蘓随を市販の粒状活性炭および識維状活性炭

と比較した結果を示す。クロロホルム吸蔚滋の測定は、50ml

のバイアル瓶に400ppbのクロロホルム水溶液40mlを入れ、

200メッシュ以ドに粉砕した各活性炭試料を2.5～50mgの範囲

で添加賊を変えて加え､密栓後25℃、60rpmで8時間振とうし

た後バイアル瓶内のヘッドスベースガス25"lを採取し、ECD

ガスクロマトグラフでクロロホルム濃度を定灘することによ

り行った。本球状活性炭はクロロホルム平衡吸蔚粒が大きく、

通水テストにおいても優れたトリハロメタン除去性能を示し

た。また、本球状活性炭は、高強度で朧粍による粉が発生し

にくい、尚純陛て不純物の溶出がないなどの利点もあり、家

庭用浄水器に採川されている。

7．今後の展望

フェノール系活性炭は、尚純度、高強度で細孔径分布や表

面特性を制御することにより、甑々の機能性分野に利用でき

る。MSCについては、実用性能の向上に向けた改良研究が現

在も続けられており、今後も性能向上が進むものと考えられ

る。また、迩極材については、電気二重屑キヤパシタのみで

6．フェノール系球状活性炭鋤

液相反応で製造した粒子径十～数百ミクロンの球状フェノ

ール樹脂を炭化・賦活することにより、球状活性炭「ベルフ

アイン@AB」を開発した。図8に球状活性炭「ベルファイ

-14-



丸茂千郷

鐘紡株式会社新素材事業本部

新事業推進部長補佐

工学博士

1972年東北大学大学院工学研究科

修士課程終了

同年鐘紡株式会社入社

中央研究所勤務

1978年よりフェノール系カーボンの

研究に従事

1983年より開発研究所でフェノール

系分子ふるい炭素の研究開

発に従馴

1993年名古屋大学博士号取得（化

学工学）

1997年より新事業推進部でニユーカ

ーボンの事業化開発に従邪

なく、各種電池ﾊ1電極材としての応N1が広がるものと推測さ

れる。さらに、活性炭として、液相分野、気相分野で種々の

新規用途開発が進められている。フェノール系カーボンは、

活性炭ばかりでなく綴密成形体も含めてニューカーポン材料

として、環境関連分野、エレクトロニクス関連分野等で着実

に用途が拡大して行くものと期待される。

…

引用文献

1)丸茂千郷、塩見仁郎、早田英司、渡辺藤雄、架谷昌信？化

学工学論文集17(1),60-66(1991)

2)丸茂千郷,、早田英司、塩見仁郎、小島健治、渡辺藤雄、架

谷昌信：化学工学論文集19(2),162-168(1993)

3)化学工学会第61年会諦演要旨集,89-90(1996)

4)竹内雍監修妓新吸端技術便覧.575-578(1999)
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関連学会のお知らせ
一へ

先端科学技術講習会'00
－カーポンナノチューブは実用材料になるか?一

開催日;2000年7月25H(火)10:00-17:00

会場化学会館(東京･お茶の水）

受講料:正会員21,000円／儲助会員27,000円／学生10,000円／協賛学協会会員31,000円／非会員37,000円

主催:炭素材料学会

協賛:H本吸諦学会他

■予定プログラム■

1．カーボンナノチューブー製法,物性,応ﾊ1－

10:00-11:10樋気通信大学州朧理一郎

2.単層カーポンナノチューブの作成および水素吸蔵特悩

11:10-12:20中IRI科学院金屈研究所成会Iﾘ1

3．カーボンナノチューブをⅢいたフィールドエミッションディスプレイの現状と課題

13:20-14:30シャープ（株)illi山碓夫

4．カーボンナノチューブのリチウム砺池への応用

14:35-15:45信州大学東原秀和

5．カーポンナノチューブによる走査型プローブ顕微鏡探針の製竹

15:50-17:0O大阪府立大学中山喜繭

申込先:炭素材料学会蛎務局

〒113-0033束京都文京区本郷4-1-4コスモス本郷ビル8F

TELO3-3815-8514FAXO3-3815-8529
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研究室紹介
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大阪大学大学院基礎工学研究科

化学系専攻

(化学工学分野新田研究室）

伊

2
蝋鰯

等温線などの熱ﾉJ学的な物性の研究にはモンテカルロ(MC)

法を、細孔Iﾉ､l拡散や膜透過現象の研究には分子動力学(MD)

法を、ラジカルやイオンの関与する反応機構の研究には第・

原理分子動力学(abinitioMD)を用いています研究で使う

プログラムは手作りを基本としていますが、Gaussian、

Gamess、Crystalなどの賦子化学計算ソフトとAVSなどのアニ

メーション作成ソフトは市販品を使っています

新IⅡ研究室では、分子シミュレーションと並子化学計算を

川いて相平衡・吸蒲・膜透過・化学反応機構の研究を行って

います。研究手段が計算機を用いた理論計算だけであるとい

う点では、化学工学の中で数少ない研究グループの一つです

そこで、コンピュータシミュレーションの背餓について少し

脱Iﾘlします。

1．コンピュータによる計算グループ

実験と珊硫は車の両輪に例えられます。自然現象を理解し

同然に働きかけるには、この両輪が必要で、実験も理論もで

きることが理想です。しかし、理論が精密になり、大規樅な

恥,締|･節に必要な計飾機数学やプログラミングに|卿して必喫

とされる知織が広がるにつれて、理論計算の仕蛎が専門化し

てきました。分fシミュレーションや通子化学I汁算の研究城

前線はそのような分l1iになっており、私たちも表面現象や反

応機柵の研究分野で専iⅡ1化した計算グループの・つです。

4．いくつかの研究例

現在の研究テーマは、超臨界流体吸着・膜透過表!＃i修

飾間相の州分離・ラジカル/イオン反応機術などです。

超臨界流体(SCF)中の吸着に|則する研究では、MCiil･

節を組み合わせることにより、SCFの持つ溶解ﾉJと問体炎

miの吸着能および溶質とSCFの競争吸着という3つの|刷子

によって吸瀞|性が決まることをIﾘ｝らかにしました。

密度勾配がある系のシミュレーションができる境界制'lljm

の非平衡MD法を開発しました。これを使って気体の無機膜の

透過現象を研究し、透過抵抗に対する気体の吸府力と＃|||孔内

拡倣速度の寄与について報告しました。

吸濁剤や膜剤の表面修飾によって特定物質の吸蒲力を大き

く（小さく）するような表面修飾法が、第一･原理1,t子化学iil･

算によって可能かどうかを研究しています。

超臨界水中での反応がイオン的に進むのか、ラジカル的に

進むのかについて、論争があり、決蒲がついていません。実

窄'''1溌分法をﾊlいた第一原理分子動力学法を新規に開発して、

OHラジカル/OHイオンとホルムアルデヒドあるいは塩化メチ

ルの反応を研究しています。

2．コンピュータシミュレーション：その利点と欠点

‘;|･煉機シミュレーションの第一の利点は、実験が難しい条

件（高温・樹i圧・低温など）での計算が可能なことでしょう

この計範には、分子の大ききだけを変えるとか、ポテンシャ

ル深さだけを変えるような場合も含まれます。第_島の利点は、

実験で求めることがもともと無理な情報（局所密度分布、波

動|測数など）を得ることができ、3次元グラフィックスやア

ニメーション技術が容易に使えること。第三の利点は、帥･禅

に必要な理倫（古典力学、統計力学、量子力学など）の堆本

原理を深く珊解できることです。これを第一の利点というべ

きかもしれません。爽際、原理を正確に理解しないと正しい

計算結果は郷られず、結果の正しい解釈もできないのです。

雌後は希望的な見通しですが、実験値との一致が保証されて

いるパラメータの適川純I川を注意して使えば、特定の機能を

持った材料や分jEの設;l･が計算だけで可能になるでしょう。

分子シミュレーションの欠点は、分子間ポテンシャルにl側

する知識・データベースがまだ不足していることです。また、

第一原理吐了化学計算は艇い計算時間が必要なので、系が小

さく限定されています。しかし、並列化手法や敬子化学;|･算

とlif典力学との折衷(QM/MM)法の導入など、斬しい方法

の導入と'il･算機のさらなる性能アップが見込める現在、勝い

人たちが活踊できる場が広がっています。

5．研究室構成

研究室は、新田教授、碕橋助手、岩永事務補佐貝、修|爵学

'li6緒、学部学唯6妬、'l!国からの研究生l燗という柵成で

すが、秋からは修士からの飛び級によって陣上学生が1名に

なる]息定です。研究室のホームページは近く改訂の予定です

<http://lab4-7.chen9.es・osaka-u.ac・jp/>

NittaLaboratory

DivisionofChemicalEngineering

DepartmentofChemicalScienceandEngineering

GraduateSchoolofEngineel･ingScience

OsakaUniversity

3．計算方法とプログラム

‘汁算方法は研究対象に応じて変わりますが、棚分離、吸務
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東京大学生産技術研究所

環境化学工学グループ

(鈴木・迫田・酒井研究室）
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気朴|吸着についてはピストン駆動型超商速サイクルPSAを

提案し、その1り．能性と限界をIﾘ}らかにした削・

吸着とあまり関連のない「環境」や「バイオ」関係の研究

では、湖沼や陸上生態系の数理モデル化，、環境水の水質を

生体応答で計測・評価しようとするバイオアッセイ10'、ゼロ

エミッションを実現するための物質変換技術の開発u1などに

も力を入れて取組んでいるが、ここでは紙面の都合上幾つか

の成果を紹介するにとどめたい。詳細は下記のホームページ

に褐戦しているので参照頂けると幸いである。

妓後に、このような研究室紹介の機会を与えて下さった日

本吸着学会の|則係各位に御礼を申し上げつつ筆を置く。

（迫田竜義）

東京大学生産技術研究所（略称、生研）は約1,000人

の柵成員を擁し（教職員約350名、大学院生約500名、

国内外からの研究者約100名など)、工学全般を扱う総合工

学研究所である。現在その生研は、港区六本木の戦前からの

建物から目黒区駒場（教護学部キャンパスの西隣）の新キャ

ンパスへ移転中であり、また組織としても本年4月に「物

質・生命」「情報・システム」「人間・社会」という3大部門

制に移行したばかりで、まさに新しい生研に生まれ変わる時

を迎えている。

環境化学工学グループ（鈴木・迫田酒井研究室）は「人

間・社会」大部門に属し（旧組織では「応ﾊ1化学・金属系｣)、

鈴木基之教授、迫田章義助教授、酒井康行識師、野村剛志技

術官、鵺達郎技術官、藤井隆夫技術官の6名の教職員に加え

て、非常勤の事務補佐員3名、H本学術振興会特別研究員5

名（中国2、台湾l、韓国1、日本l)、大学院生8名、他大

学からの学部4年生2名、研究員3名からなる大所帯である。

研究室の前身は河添邦太朗先生の研究室であったことから、

もともとは吸着専門の研究室であったが、今では文字通り環

境化学工学に関する幅広い研究を行なっている。すなわち、

｢吸滞」「環境」「バイオ」をキーワードとする3つの領域、お

よびむしろそれらの境界領域の研究テーマに「吸着」をも基

盤として化学工学の手法を適用して取組んでいると自負して

いる。ここでは、吸着関連の主な研究を中心に紹介したい。

まず、吸着による水処理については、禰性炭素繊維！、生

物活性炭2等の研究を経て、鹸近は炭素膜の開発と水処理へ

の応用に取組んでいる。これまでに大きく分けて2稚類の炭

素膜の開発を発表している。ひとつは、ポリマー微粒-Fを炭

化・凝集させた活性炭膜で、‐|分な水の透過流束を持ちなが

ら膜ろ過による懸濁物質の除去と吸着による溶解物質の除去

が同時に行なえ、また適度な電気伝導性を有することから電

圧をかけることで吸着剤自体が瞬時に発熱し、脱着脚生が容

易に行なえるという特長もある3．この膜は現在既に商業

化・実用化に向けた研究の段階にある。もうひとつは、CVD

によって炭素膜表面に髭を生やした膜でCarbonWhisker

Membraneと名付けている！。この膜は微唯物の付蒲・剥離の

ilill御が可能となるなど、おもしろい応川が考えられるがU下

検討中である。

吸着の分子シミュレーション関連では、これまでに活性炭

によるメタン吸粁を対象として新しい活性炭のモデル化を示

したり5、アルカロイドの水溶液吸着を対象として水溶液吸

着の簡便なモデル化を示した”。また、雌近では巨大分子の

水溶液吸着における吸着熱の計算と実測に取組んでいる7．

(l)Sakoda,A.andM・Suzuki;WaterResearcll,25,219-225

（1991）など

(2)Sakoda,A､,J.WangandM.Suzuki;Watel･Sci.Tech.,34,

213-222(1996)など

(3)Sakoda,A.,J.Nakahara,T.NomuraandM.Suzuki;

FundamentalsofAdsorption,6,491-496(1998)など

(4)Li,Y.,S.Bae,A.SakodaandM.SLIzuki;Carbon,inpl･ess

(5)Sakoda,A.,N.OkaandM.Suzuki#Fundamentalsof

Adsorption,5,781-788(1996)など

(6)Wang､D.,A.SakodaandM.Suzuki;Adsorption,5,97-108

(1999)など

(7)Sakoda,A.,T.SuzukiandM.Suzuki;AIChE2000AImual

Meetingで発表予定

(8)Suzuki,T.,A.Sakoda,J.IzumiandM.Suzuki;J.Chem.

Eng.Japan,30,1026-1034,1997など

(9)Sagehash1,M.,A.SakodaandM.Suzuki;Ecological

Modelin9,inpressなど

(10)Shdi,R"Y.Sakai,A.SakodaandM.Suzuki;

Cytotechnology,32,147-155(2000)

(ll)Mochidzuki,K.,A.SakodaandMSuzuki;

ThermochimicaActa,348,69-76(2000)

EnvironmentalandChemicalEngineeringGroup

(Suzuki,SakodaandSakaiLaboratories),

InstituteoflndustrialScience.UniversitvofTokvo

106-8558束〃<梛港区六本木7－22-1

祗話03-3402-6231内線2413FaxO3-3408-0593

Websitehttp://envchem.iis.u-tokyo・acjp

e-mailsakoda@iis.u-tokyo・ac・jp
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関連学会のお知らせ

第13回イオン交換セミナー

高度産業技術へのイオン交換反応の応用

一原子力関連技術への応用一

主催：日本イオン交換学会

協賛：化学工学会、環境科学会、高分子学会、ゼオライト学会、電気化学会、日本海水学会、日本化学会、日本吸着学会、

日本原子力学会、日本分析化学会、日本生物工学会、日本膜学会、日本薬学会、無機マテリアル学会

日時：平成12年7月10日（金)10:00～17:00

場所：東京工業大学百年記念館フェライト会議室（大岡山キャンパス）

［東京都目黒区大岡山2-12-1、電話:03-5734-4096(会議室ダイヤルイン)]

交通：東急目蒲線大岡山駅下車駅前（大岡山:JR山手線目黒から12分）

東急大井町線大岡山駅下車駅前（大岡山:JR京浜東北線大井町から15分）

プログラム

9：30～10:30プロローグ：講演lイオン交換法と同位体分離（東京工業大学原子炉研）藤井靖彦

10:30～l1:30講演2海水からのリチウムイオンの回収と同位体分離技術の現状と未来（四国工研）大井健太

11:30～12:30講演3マルチトレーサー製造技術の高度化と先端科学技術研究への応用

（無機材質研究所）川村昌寛

12:30～13:40(昼食）

13:40～14:40講櫛4長寿命放射性同位元素をクローズド化した近未来技術としての核エネルギーシステム

（東芝原子力研）藤田玲子

14:40～15:40講演5セシウムイオン選択性イオン交換体（昭和薬大）鈴木憲子

15:40～16:40講演6イオン交換技術／高度化する水化学管理（荏原製作所）出水丈志

16:40～17:㈹総合討論講師全貝（予定）

17:30～19:㈹懇親会参加費無料

定員:80名

参加費：会員、協賛学協会会員10,000円、非会員15,0㈹円、学生1,OOO円（資料代金を含む）

懇親会費：無料

参加費支払方法：郵便振替、加入者名：イオン交換セミナー

加入者番号:00120-2-155"3，又は当日会場にて受付時支払

申込締切：平成12年7月6日（水）

参加申込方法：郵送、F八X，あるいはE-mailで(1)氏名(2)所属(3)連絡先住所(4)電話、F八X、E-mail番号、(5)懇親会

参加の有無をご記入の上、下記宛お申し込み下さい。

申込先：〒194-8543束京都町田市東玉川学園3-3165

昭和薬科大学分析化学研究室鈴木憲子

(TEL"2-721-1554、FAXO42-721-1553自動切替、E-mailn-suzuki@ac・shoyaku.acjp)
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第16回日本イオン交換研究発表会

主催：日本イオン交換学会

共催：日本化学会

協賛：化学工学会、環境科学会、尚分子学会、盗源素材学会、ゼオライト研究会、地久化学会、H本海水学会、日本吸蒲学会、

日本原子力学会、Ⅱ本生物工学会、日本分析化学会、日本膜学会、日本薬学会、無機マテリアル学会（以上予定）

日時：平成12年10月17日（火）～18I](水）

場所：東京工業大学内’五l際交流会館多目的ホール

（〒145－噸1束舟<都大111IX石川町1－1-18)

懇親会:10月17日（火）東京_l梁火学内生協第二食堂会if5.噸III

溺演申込締切：7月7日（金）（郵送または勉子メール）

謂演要旨締切：9月1日（金）（郵送）

謂演申込方法:(1)題目、所属、発衣肴（講液者に○印)、(2)III込者氏名、(3)III込脅巡絡先（所属部課、所在地、電話番号、

FAX番号、雌f･メールアドレス)、(4)100字程度の講演概要、(5)英文による迦II、氏名、所属、(6)発表様式

（口頭またはポスター）をB5版要旨に明記し、‐ド記ﾘ聯所宛お申込みドさい。繊揃III込肴には、執筆要項を送付致

します。識獅時|H1は、I二I"(12分、蘭疑3分)、ポスター(90分）の予定で、I~~1頭発衣はOHPに限ります。

なお、口頭発表の希望でも発表件数多数の場合にはポスター発表に変更さてjri<ことがあります。

参加饗：一般6,000円、学生2.㈹OIII(予約巾込者はl,OOOIII荊引）

予約申込締切：平成12年10月6II(")(1)氏名、(2)勤務先名称、(3)連絡先所在地、所属部諜、岻蔬悉号、F八X番号、

電子メールアドレス、（4）懇親会参加の有無、をお沸きの上、電子メール、FAXまたは郵便で下記の事務所宛に

お送l)下きい。

申込先：〒152-8550束京都IzI!!.!l五大I瑚山2-12-1

東京工業大学・原子炉_l:学研究所

相田昌男(TELO3-5734-2965FAXO3-5734-2959"-fメールアドレスmaida@nr.titech.ac.jp)

参加費支払方法：郵便振緋

加入者番8･:00130-0-119845

加入者名：イオン交換研究発表会係（企業の方は参加皆の個人名を明記してI､.さい）
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第11回キャタリシススクール

主催触媒学会関東地区事業委員会

共催（株)大倉理研，（株)島津製作所，日製産業(株)，日本電子(株)，日本分光(株)，理学電気(株)，

ユアサアイオニクス(株）

日本イオン交換学会，協賛化学工学会，高分子学会，色材協会，自動車技術会，ゼオライト学会，石油学会，電気化学会，日本イオン交1

日本エネルギー学会，日本化学会，日本機械学会，日本吸着学会，日本表面科学会，日本膜学会，粉体工学会，

有機合成化学協会

期日11月13日（月)-17日（金）

教室スクーリングは早稲田大学理工学部

参加費70,000円（共催／協賛学会員),100,000円（一般）

申込締切定員(50名）になり次第

時間割

11月13日（月）

・触媒反応とは何か（東工大資源研）岩本正和

・吸着と反応速度（神奈川大工）内藤周弍

・工業触媒（千代田化工）浅岡左知夫

・錯体触媒（東工大資源研）穐田宗隆

11月14日（火）

・触媒調製(1)金属・酸化物（埼玉大工）三浦弘

・触媒調製（2）ミクロ･メソポーラス（早稲田大理工）松方正彦

・キャラクタリゼーシヨン概論（東大院理）紫艤貴文

・酸塩基（東工大院理工）馬場俊秀

・金属／吸着種（東工大資源研）野村淳子

ll月15日（水）キャラクタリゼーション実習（共催各社）

ll月16日（木）触媒研究一日体験

ll月17日（金）

・反応工学（工学院大工）五十嵐哲

・触媒劣化（エヌ・イーケムキヤット）室井高城

・燃料電池（山梨大工）渡辺政廣

・光触媒（東京理科大）工藤昭彦

・環境触媒（資環研大気圏環境保全部）小渕存

申込先〒400-8185甲府市武田4-3-11

山梨大学工学部循環システムエ学科小宮山政晴

phone/faxO55-220-8185(直通）

E-mail:komiyama@mail.yamanashi.acjp
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InternationalSymposiumonPhysicalBasisofAdsorption

PostSymposiumofInternationalConfbrenceonColloidandSurfaceScience

主催日本化学会コロイドおよび界面化学部会

升
〃、 催日本吸着学会

協賛触媒学会、日本熱測定学会、[1本表lii科学会、ゼオライト学会

《
云 期2咽年ll月10日（金）午前9時20分よI)、llII(rl:)

《
云 場岡山理科大学御漱国際交流会餓(IMWill駅よりバスで送迎：時間、待機場所は参加者にe-mail、websiteでアナウンス）

招待講演者M.-C.BellissentFunel(LLB,France)

G､H.Findenegg(TechnicalUniv.ofBerlin,Germany)

K.E.Gubbins(NorthCarolinaStateUniv.,U.S.A､）

R.Imbihl(Univ.Hannover,Germany)

講演口頭およびポスター発表.発表方式は組織委貝会で変更願うことがあl)ます°

使用言語英語

参加申し込み方法氏名、勤務先および所在地、迩総祈り．、FAX番号、e-mailアドレス、講旗発表の有無、講演発表者は(1)講演

題目、（2）所属、（3）発表新名（瀧減荷にド線)、（4）要旨（200字程度）を下記宛先に郵送、FAX、またはe-mailでお知

らせ下さい。

講演要旨A4版用紙2枚に、(l)講淡題目、(2)所楓、(3)発表者名（諦減者に下線)、(4)要旨の順に1段送りで図表も含めて

まとめる。マージンを2.5cmとる。

参加費20,000円（盗録料、lOH昼食・夜懇親会1？・術泊W･ll日朝食・昼食含む)。参加賀は、下記宛に振替川紙を用いて振

り込んで下さい。振枠用紙を希望される方は、]li務局までご連絡下さい。前日(9H)宿泊希望の方は宿泊・朝食鷲と

して5,000円申し受けます。

振込先：吸蒜の雑礎・国|祭シンポジウム、振り込み番号0130-7-l4788

講演および参加申し込み締め切り参加・識淡発表2000年7月1日（士）

識淡要旨・参力lllY2000年9月1日（金）

参加申し込み、講演要旨送付宛先、及び連絡先

〒700-0005岡山市理大町'一l岡山理科大学理学部化学科

吸着の物理的基礎・国際シンポジウムリi務局

代表世話人橘高茂治

電話:086-256-9433,FAX:086-254-2891,e-mail:kittaka@chem.ous.acjp

website:www・chem.ous.acjp/～ISA2000
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入会申込書・変更届（正会員）

変更の場合は、 必ず会員番号と氏名をご明記の上、該当する項目のみをご記入ください。

編集委員

委貝長

委貝

雄

克美

利郎

雅人

竜義

(束郁大学）

(｢･紫大学）

(|則西熱化学）

(Ⅱ本駿紫）

(4〔ﾙ<大学）

llll''l

金子

背羽

川井

julll

達雄（大阪教育大学）

勲（栗Ⅲ工業）

正敏（東京郁立大学）

一之(Iﾘl流大学）

勉（熊本大学）

石川

上甲

近沢

茅原

広瀬
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会員番号

フリガナ

氏名

男
・
女

生年

月日
西暦年月日

最終学歴 卒業年次 学位

勤
務
先

名称

部署

所在地

電話

職名

Fax

ご自宅住所(必ずしも記入の必要はありません）

〒 電話/Fax

E-mail:

その他・連絡事項

連絡先 勤務先・自宅(何れかに○を）．


