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1. はじめに
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．こ
れらのパラメータは物質に応じて決定されるが予測対
象の物質は危険なものが多く，実験が容易に行えない
という問題がある．地盤中の汚染物質の拡散および吸
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れ，計算機シミュ
レーションに基づきパラメータを予測することが非常
に有効だと考えられる．
本文では，地盤への吸着特性について分子シミュレー
ションにより考察を行う．

2. マルチスケール移流分散解析手法の概要
移流分散解析1)は，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
り，分子の運動は分子構造や分子内の電荷の偏りに支
配されて生じる．
本解析手法においては，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2)により
分子動力学法の解析結果に大きな影響を与える最適化
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分子動力学法3)に適用し吸着シミュ
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．

3. 分子モデリングによる吸着シミュレーション
(1) 地盤のモデリング
土を構成している主な鉱物は粘土鉱物を除いて石英
などの珪酸塩鉱物である．珪酸塩鉱物はケイ素 (Si)を
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図–2 吸着シミュレーション
中心に周囲 4つの酸素 (O)からできている SiO4四面
体を骨格としている．
今回の吸着シミュレーションでは土を構成する主な
鉱物であ珪酸塩鉱物の中から SiO4 四面体のみで構成
されている石英の結晶を用いる．図–1(a)に石英の結
晶構造を示す．
(2) 汚染物質のモデリング
本解析では，法律によって定められている地下水に
おける環境基準の中から，11種類の有機化合物を解析
対象とした．分子の構造式を描画したものに分子軌道



表–1 物質分子の物性値
分子名 分子量 分類 部分電荷 (+) 部分電荷 (-) 極性 分子長 (Å)

テトラクロロエチレン 166 不飽和化合物 0.005 -0.003 無極性 4.34

1,3-ジクロロプロペン 111 不飽和化合物 0.096 -0.221 極性 5.41

シス-1,2-ジクロロエチレン 97 不飽和化合物 0.062 -0.081 極性 3.74

クロロエチレン 63 不飽和化合物 0.135 -0.349 極性 3.71

トリクロロエチレン 131 不飽和化合物 0.153 -0.244 極性 4.32

1,1-ジクロロエチレン 97 不飽和化合物 0.316 -0.517 極性 3.70

1,2-ジクロロエタン 99 飽和化合物 0.038 -0.082 無極性 4.36

四塩化炭素 154 飽和化合物 0.472 -0.118 無極性 2.84

1,1,1-トリクロロエタン 153 飽和化合物 0.379 -0.170 極性 3.74

ジクロロメタン 85 飽和化合物 0.1696 -0.1139 極性 2.87

1,1,2-トリクロロエチレン 133 飽和化合物 0.204 -0.097 極性 3.75

法を用いて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，分子内の原子の電荷の偏りを示す部
分電荷を求める．図–1(b)にクロロエチレン分子のモ
デリング，表–1にモデリングを行った物質の物性値に
ついて示す．分子軌道法を用いて汚染物質分子の最適
化構造，部分電荷を算出し，分子動力学に適用する．
(3) 分子動力学法による吸着シミュレーション
地盤のモデリング，分子軌道法により求めた汚染物
質の最適化構造，部分電荷を分子動力学法に適用し吸
着シミュレーションを行った．各分子の最大原子間距
離を分子長と定義し，分子長の 10倍を一辺とした底
面に分子長の 20倍の高さとした長方体領域を設定し
た．地盤は解析領域の下部に 2層配置し，分子につい
ては地盤から分子長の 4倍の高さまでの領域にランダ
ムに 10個配置した．また，吸着現象は地盤内部の現
象であるため，温度を 15℃に制御した．ポテンシャル
関数に分子内の電荷の偏りによる相互作用を取り入れ
た Born-Mayer-Hugginsポテンシャルを用いた．

φij = Aij exp[−Br] − Cij

r6
− Dij

r8
(1)

Aij はポーリング因子，Bは原子の大きさやソフト
ネスで決まるパラメータ，Cij は双極子-双極子相互作
用パラメータ，Dij は双極子-四重双極子相互作用パラ
メータである．本解析では，地盤の表面に汚染物質分
子が接触した場合を吸着とし個数を求めた．図–3に吸
着シミュレーションの結果を示す．図–3より不飽和化
合物よりも飽和化合物の方が多く吸着されている事が
分かる．また，吸着した化合物においては分子内の水
素原子が地盤に吸着されていることが分かった．図–4

に化合物の分子内の水素原子の総部分電荷 (+)と吸着
量の関係を示す．水素原子の総部分電荷 (+)が大きく
なるほど吸着量が増加する傾向が見られた．水素原子
の部分電荷を比較してみると飽和化合物の方が不飽和
化合物よりも大きいことがわかった．
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図–3 吸着シミュレーションの結果
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図–4 吸着物質と部分電荷 (+)の関係

4. 結論
本研究では分子動力学法を用いた基本的な吸着シミュ
レーションを行い，有機化合物において不飽和化合物
よりも飽和化合物の方が吸着されやすいこと，分子内
の水素原子の総部分電荷が大きくなることで吸着量が
増加することが分かった．
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