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１． 研究目的 

 地球温暖化対策技術として火力発電所等から回収した CO2 を地中および海洋に貯留
する CCS 技術が注目を集めている．低温高圧条件を満たす深海では，貯留した CO2と
海水との界面にハイドレートと呼ばれる膜状の包接水和物が生成する．このハイドレ
ート膜により大量の CO2 を安定して長期間の貯留が可能となると考えられている．し
かしながら CO2 ハイドレートの生成・成長過程については不明な点が多く残されてお
り，ハイドレートを用いた CCS 技術の実用に至っていない．本研究グループの最終目
標は，CO2ハイドレートの生成・成長メカニズムを解明し，その経時変化を予測可能な
モデルを構築することである． 

 本プロジェクトは，ハイドレートの成長過程を定量的に予測するために，ハイドレ
ート内の分子拡散挙動を解明し，信頼できる定量的な精度での分子拡散係数を取得す
ることを目的とする．具体的には，CO2ハイドレートの構成分子である H2O 分子と CO2

分子の拡散挙動を，分子動力学シミュレーションにより解析を行う． 

 

２． 研究成果の内容 

 ハイドレート内の骨格構造には少なくとも一つの分子欠損が必要であることが知ら
れている．そこで，以下の 3条件に分けてシミュレーションを行った． 

１． H2O分子を計算体系から除去する条件 

２． CO2分子を計算体系から除去する条件 

３． 上記 1.と 2.の両条件を組み合わせた条件 

計算結果を以下に示す．図 1 は初期構造を 8 倍に拡大した CO2ハイドレートを模擬し
た初期の計算体系を示す．直線が水分子による水素結合を，球形状が CO2 分子を示し
ている．図 2 は H2O 分子を 8 個取り除いた条件に加えて，取り除く CO2分子の個数を
振って計算した分子拡散係数の推移を示している．この結果，一定の CO2 分子欠損を
境界として構造が崩壊し，H2O 分子ならびに CO2分子が局所に集中する挙動を観測し
た．各条件において，分子のトラジェクトリーから分子拡散係数を算出すると，ハイ
ドレート構造が維持される条件においては 10-12 m2/s近傍を推移し，構造が崩壊すると
10-9 m2/sまで急上昇し，水中における CO2の拡散係数と同程度の値を示した． 

 

３． 学際共同利用として実施した意義 

 本研究グループの計算体系で大規模な数値計算を行うに当たり，数十ノードを伴う
ような大規模な並列系計算ではなく，多くの CPU を実装する単一ノードで計算を実行
することが求められる．この理由から，コア数が最も多いスーパーコンピュータであ
る Oakforest-PACS が最適であり，必然的に筑波大学計算機センターが所有する
Oakforest-PACSの利用申請に至った．本制度により，これまで明らかとなっていなかっ
た分子拡散挙動と分子構造の相関を取得することに成功した． 
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図 1 初期計算体系 図2 CO2分子の欠損率と分子拡散係数の関係 

 

４． 今後の展望 

本研究グループは実際にハイドレートを生成し，その成長過程を可視化観測する実
験を行っている．実験では CO2ハイドレート膜を介した CO2の水に対する溶解挙動を
観測している．このマクロスケールな CO2輸送と，さらに単位格子を拡張した系を作
成し，大規模な長時間計算により推定したミクロスケールな CO2輸送を随時比較する
ことで，シミュレーションにより求めた分子拡散係数の妥当性を評価する．以上より，
ミクロスケールの分子計算のみならず，マクロスケールの化学工学分野や海洋分野で
得られた実験結果と常に比較を行うことで，CO2 ハイドレートの成長に対して，マル
チスケールのアプローチを行う．  
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