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研究背景研究背景研究背景研究背景    

 ポリエチレンナフタレートの原料である 2,6-ジメチ

ルナフタレン(2,6-DMN)とその異性体である 2,7-DMN

は分子構造や物性が類似しているため難分離系とされ

ている。これまでの研究で、Y型ゼオライトを吸着剤

として用いる超臨界相吸着分離法が 2,6-DMN と

2,7-DMN の混合物から 2,6-DMN を分離するのに高い

効果があることが分かっている 1)。 

本研究では、分子動力学シミュレーションを用いて

吸着現象に関して分子レベルでの検討を行うことで、

吸着メカニズムを解明することを目的としている。 

 

分子動力学分子動力学分子動力学分子動力学シミュレーションシミュレーションシミュレーションシミュレーション    

 吸着剤にY型ゼオライト、吸着質にCO2、2,6-DMN、

2,7-DMNを用いた。ゼオライト構成原子は固定し、吸

着質分子は剛体モデルとした。分子間ポテンシャルは

式(1)で表されるLennard–Jonesポテンシャルにクーロ

ンポテンシャルを加えたポテンシャル関数を用いた。 

 

 
 
 

ここで、rij は原子間距離、e は電気素量、ε0 は真空誘

電率、q は電荷、ε とσ はそれぞれエネルギーパラメー

タとサイズパラメータを示す。CO2にはEPM2
2)モデル、

DMNにはTraPPE-UA
3)モデル、ゼオライトにはUFF

4)

およびCVFF
5)のパラメータをそれぞれ用いた。DMN

の電荷に関してはGaussian03W
6)を用い決定した。異種

分子間のパラメータ結合則には式(2)に示すLorentz 

–Berthelot 結合則を使用した。 

 

 

シミュレーションセルをFig. 1に示す。ゼオライトセ

ルの左右に吸着質相を配置しNVT アンサンブルでシ

ミュレーションを行った。カットオフ距離を単位セル

短辺の半分とし、長距離相互作用にはエワルド法を使

用した。Y型ゼオライトに対する二酸化炭素の平衡吸

着量は、計算を行った500ps の内、定常化したと見な 

せる450ps から500psの間を平均し、Y型ゼオライト単

位セル密度より算出した。 

 

    

    

    

Figure 1: Image of simulation cell 

結果結果結果結果    

 Fig. 2に計算値と実験値のCO2平衡吸着量を示す。

臨界圧力(7.38MPa)以上の高圧部においては計算値と

実験値はほぼ同じ値を示している。しかし、低圧部に

おいては実験値とは異なる結果を示した。理由として、

シミュレーションでは低圧部において吸着等温線の立

ち上がりが見られるからだと考えられる。 

 Fig. 3に2,6-DMN(1)+CO2(2) 2成分系吸着シミュレー

ションのスナップショットを示す。Fig. 3にCO2は描

写されていないが多数存在している。130ps のとき、

2,6-DMN はゼオライト内部に吸着しているが、270ps

になると 2,6-DMN はゼオライト相から抜け出してい

た。この現象は 2,7-DMN(1)+CO2(2) 2成分系には見ら

れず、DMN 異性体とゼオライト間の吸着力に起因す

ると考えられる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2: Adsorption isotherms of carbon dioxide on  

NaY-type zeolite at 308K 

    

    

    

    

    

    

    

Figure 3: Snapshots of adsorption simulation 
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