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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 の安定かつ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． 

２．研究成果の内容 

 本プロジェクトでは，図 1 のように CO2ハイドレートの分子構造を再現し，構

造を構成する CO2および H2O 分子の挙動を計算することで，内部における分子

の輸送現象を解明することを目的としている．図 2 に示すように CO2ハイドレー

トは H2O 分子から構成される籠状の構造に CO2分子が捕らわれたような形をし

ているが，実際には両分子の欠損が確認されている．この理想状態と実際に存在

する分子の数の比を占有率と呼ぶが，この占有率の特定には至っていない． 

そこで，本研究では CO2および H2O 分子の占有率が分子の拡散現象に及ぼす

影響を調査した． 

その結果，図 3 に示すように，ハイドレート中の CO2分子の占有率が 86%程

度，あるいは H2O 分子の占有率が 98.7%程度に低下するとハイドレートの構造

が崩壊する結果を得た．また，ハイドレート内部における分子の自己拡散係数は

CO2分子の占有率に比べて H2O 分子の占有率に強く依存する結果を得た． 

また，温度の影響を調べるため二種類の H2O 分子モデルを使用し，各々温度を

パラメータとしてシミュレーションを実施した．その結果，図 4 に示すように

CO2ハイドレートの構造が崩壊する温度は異なるものの，構造が維持されている

状況では両モデルとも分子拡散係数の温度への依存性は見られなかった． 
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図 1 計算対象の系 図 2 CO2ハイドレートの構造 

 

図 3 H2O 分子の占有率と自己拡散係数の関係 

 

図 4 使用した水分子モデルごとの温度と拡散係数の関係 
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３．学際共同利用として実施した意義 

本研究グループで対象としている計算体系で数値計算を実施する場合，数十ノ

ードを伴う並列計算ではなく，多数の CPU を実装する単一のノードで計算を実

行することが望ましい．これらの理由から，単一ノード当たりのコア数が最多の

スーパーコンピューターである Oakforest-PACS が最適であると判断した．本制

度の利用により，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． 

４．今後の展望 

本研究グループでは CO2 ハイドレートの成長過程を可視化する実験を平行して

実施している．実験によって取得した CO2 ハイドレート膜を透過する物質量とシ

ミュレーションによって取得したハイドレート膜内の分子拡散係数より，CO2 ハ

イドレート膜の成長挙動を予測する物理モデルを構築する． 
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