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1. はじめに
地盤中の汚染物質の拡散や吸着を予測するための解析手

法である移流分散解析は，浸透流解析によって求めた流速，

帯水層内での物質の拡散に関る拡散係数，地盤中への物質

の吸着に関する分配係数等を用いて解析を行う．地盤中の

汚染物質の移流分散および吸着現象は，土粒子間を流れる

水の流れや分子の運動など微視的な要因に支配されると考

えらる．著者らは，移流分散解析に分子レベルのミクロな

スケールの要因を反映したマルチスケール移流分散解析の

確立を目指している．本文では，マルチスケール移流分散

解析手法の概要を示し，ミクロスケールにおける分子シミュ

レーションの解析例を示す．

2. マルチスケール移流分散解析手法の概要
(1) 概要

図–1にマルチスケール移流分散解析の概念を示す．移流

分散解析1)は，地理データや地質データを用いて作成した対

象領域を離散化し，浸透流解析により求めた地下水の流れ

と拡散係数，分配係数等のパラメータを用いて巨視的な汚

染物質の拡散を計算する．拡散係数や分配係数等のパラメー

タはミクロスケールにおける土粒子の結晶構造や水分子，汚

染物質分子の運動により定まると考えられる．さらに，分

子の運動は分子構造や分子の電荷に支配されて生じる．

本解析手法においては，まず，分子レベルのスケールに

おいて解析対象となる物質の化学式から分子のモデリング

を行い，分子軌道法3)により最適化構造と各原子の電荷を

求める．次に，算出した分子の最適化構造と電荷をミクロ

スケールにおいて分子動力学法2)に適用し吸着および拡散

シミュレーションにより分配係数や拡散係数を求める．最

後に，求めた分配係数や拡散係数を移流分散方程式のパラ

メータとして用いてマクロスケールにおける汚染物質の移

流分散解析に適用し水質汚染や土壌汚染などの予測を行う．

(2) 移流分散解析（マクロスケール解析）

移流分散方程式1)は一般に次式で表される．　
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上式の右辺第一項は分散項，第二項は移流項であり，第三

項は遅延・減衰項である．ここで，Dij は拡散係数，Uiは

流速，λは減衰定数，C は濃度である．また，Rdは遅延係

数と呼ばれ，土粒子への吸着量が濃度に依存しないと仮定

して Rd = 1 + (ρd/ϕ)Kd で与えられる．ここで，ρd と ϕ

は，それぞれ，地盤の乾燥密度と間隙率である．

例えば，物質の土粒子間の移動は，ミクロスケールにお

いて土粒子結晶間を水分子に囲まれて汚染物質分子が移動

していることになる．この時，物質分子と土粒子間に化学

的な力が作用することで土粒子結晶に物質分子が引きつけ

られ吸着が起きる．本手法においては，このようなパラメー

タを決定するために分子シミュレーションを用いる．

(3) 分子シミュレーション（ミクロスケール解析）

a) 分子動力学法

分子動力学法では多数の原子・分子からなる集合を取り

扱うことができ，初期状態とポテンシャル関数，分子構造

や電荷を与え，各分子あるは原子をニュートンの運動方程

式に従い原子・分子の運動を追跡する計算手法である．本

マルチスケール解析手法では，分子動力学を用いた解析に
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図–1 マルチスケール移流分散解析の概念



図–2 分子軌道法による解析結果

より移流分散解析に用いるパラメータを決定する．

b) 分子軌道法

分子軌道法とは，化学反応や化学結合に直接関与する外

殻の価電子のみを計算に取り入れ，各原子に固有の値を用

いて近似法により計算を行う方法であり，分子構造のエネ

ルギーが最も低く安定している最適化構造，分子を構成す

る各原子の電荷の計算を行う手法である．本解析手法にお

いては，分子軌道法を用いて汚染物質分子などの最適化さ

れた分子構造，電荷を算出し，分子動力学に適用する．

3. ミクロスケール解析例
ここで，マルチスケール移流分散解析手法のミクロスケー

ル解析例として粘土中のジクロロメタンの吸着シミュレー

ションについて示す．まず，ジクロロメタンの化学式CH2Cl2

より適当に原子を配置し（図–2(a)），分子軌道法により最

適化構造と電荷の計算を行った．図–2(b)に計算の結果得

られたジクロロメタンの最適化構造と電荷を示す．分子軌

道法により，エネルギー最小となり安定な各原子間の距離

および角度が算出され最適化構造となる．

次に，算出した最適化構造，電荷を用いて分子動力学法

による吸着シミュレーションを行う．分子間の相互作用を

表すポテンシャル関数は次式を用いた．

E =
A

r12
− B

r6
(2)

ここで Eはエネルギー，A，Bはパラメータ，rは分子間距

離である．吸着シミュレーションの様子を図–3に示す．代

表体積要素を立方体領域として周期境界条件を仮定した．粘

土結晶のアルミナ八面体を上下に層状に配置し，ジクロロ

メタン分子を水分子と共に領域左端からランダムに流入さ

せ，分子運動を解析した．

移流分散方程式の遅延項は汚染物質の地盤への吸脱着に

より拡散の速度が低下することを表しており，遅延項に用

いられる分配係数Kd は，次式のように定義される．

Kd =
吸着した溶質の質量/固体部分の質量
溶液の体積あたりの溶質の質量

(3)

本解析においては，ジクロロメタン分子のうち粘土結晶に

引き寄せられ接触し運動が妨げられた場合を吸着と定義し

図–3 吸着シミュレーション
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図–4 解析結果

た．ここではジクロロメタン濃度を 0.12cm3/gとし，立方

体とした代表体積要素の大きさ変化させた場合の解析を行

い，分配係数を算出した．

図–4に代表体積要素の一辺の長さと解析の結果得られた

分配係数を示す．解析領域が増えるにしたがい分配係数が

減少し，代表長さを 3.5nm程度以上で約 cm3/gの値となっ

た．Gillhamらは，砂質土中のテトラクロロエチレン，ヘキ

サクロロエタンの分配係数を測定し，それぞれ，0.20cm3/g,

0.31cm3/gという結果を得ている4)．本文における計算結

果は汚染物質，地盤とも異なる条件で行っているが，オー

ダー的には妥当な計算結果が得られているといえる．

4. 結論
本文ではマルチスケール移流分散解析手法の基本的な概

念を示し，ミクロスケールにおける簡単な吸着シミュレー

ションの解析例を示した．今後，種々の検討を行ってミク

ロスケールの特性を反映したマルチスケール移流分散解析

手法を確立し，地盤中の汚染物質の挙動について様々な角

度から考察を行いたい．
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