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背景



COIアクアイノベーション拠点
センターオブイノベーション(COI)プログラム

10年後、どのように社会が変わるべきか、人が変わるべきか、その目指すべき社会像を見据えた
ビジョン主導型のチャレンジング・ハイリスクな研究開発を支援するのが、COIプログラム

2013年10月、信州大学を中心とした機関の提案した「世界の豊かな生活環境と地球規模の
持続可能性に貢献するアクア・イノベーション拠点」がCOIの中核拠点に選出

オールジャパン体制の強固な産学官連携によって、革新的な『造水・水循環システム』
の研究開発から社会実装までを一貫して行う、『アクア・イノベーション拠点』



社会実装のイメージ

水分子

RO膜
淡水 海水

油水泥水

排水

水処理

革新的な『造水・水循環システム』の実用化を目指して、ナノカーボン等の革新的材料を用いた耐久性のある水
分離膜等の開発、分離膜等のモジュール化、システム化、プラント化、ビジネス化等を行う



革新的炭素分離膜

例) グラフェン膜の水透過シミュレーション

水分子(H2O)

ナトリウムイオン(Na+)

塩素イオン(Cl-)

ナノカーボン技術をベースに革新的なロバスト分離膜の開発を目指す

グラフェン膜

水分子のみが透過し、 
塩(NaCl)は通さない 

(グラフェン膜による海水の浄化)



研究体制とロードマップ

RISTはシミュレーションチームとして参画、今回はPhase1の成果を紹介



専門家による先端研究を一般の人に公開するには

シミュレーションチーム

実験チーム

信州大学スパコン地球シミュレーター 東京工業大学 TSUBAME

http://www.jamstec.go.jp/es/jp/ http://www.titech.ac.jp/news/2013/024376.html

小・中規模計算大規模計算 中・大規模計算(GPU計算)
LAMMPS 
DLPOLY 

QUANTUM ESPRESSO 
NWCHEM

QUANTUM ESPRESSO 
NWCHEM 
DLPOLY

LAMMPS 
QUANTUM ESPRESSO 

NWCHEM

古典分子動力学、第一原理計算(量子計算)

密な連携 
シミュレーションによる実験解析 

コンピューター創膜
膜情報・解析結果

VMD, VESTA, Jmol, AVS, gnuplot
信州大学可視化サーバ

一般の人にも親し見やすい形で公開



革新的ロバスト性カーボン膜創生に向けて

シミュレーション実験

如何にして、革新的なロバスト性カーボン膜を創生していくか？

実験データ 
・原子種 
・構造データ 
・原子密度 
・TEM像 
・透水・脱塩 
etc.

原子分子レベルの
解析 
・構造モデル 
・相互作用解析 
・透水・脱塩性能 
etc.可視化

分子配向 透水・脱塩 電荷分布

実験とシミュレーションの密な連携は必須

シミュレーションの原子・分子レ
ベルでの可視化により連携が迅速

に行うことが可能

可視化ソフト：VMD, VESTA, Jmol, AVS, gnuplot

(実験に即したシミュレーションモデルへの落とし込み)

膜情報・解析結果 
コンピューター創膜による提案

実験とシミュレーションが密に
連携した研究体制



成果事例紹介 (CNT/PA複合膜シミュレーション)



カーボンナノチューブ・ポリアミド複合膜
実験論文

シミュレーション論文

信州大学が高機能、多機能性を備えた逆浸透(RO)膜を開発

実験とシミュレーションが連携し、それぞれ論文を発表 
(新しい試みとして評価)



カーボンナノチューブ・ポリアミド複合膜

信州大学プレスリリース, 2015.09.08

・高速透水性 
・高脱塩性 
・耐塩素性の向上 
・耐ファウリング性の向上

性能の特徴(従来RO膜と比較)

構造の特徴
・ポリアミド部分がナノチューブ表面に 
　沿って配向 
・質量比15.5%程度のMWCNTの均一分散

カーボンナノチューブ・ポリアミド複合膜(CNT/PA複合膜)

実験とシミュレーションが密に議論して、実験に即したモデルを構築

従来は不可能であった、高濃度のCNTが解維分離したポリアミド複合膜による
RO開発に成功

ポリアミド
カーボンナノチューブ



CNT/PA複合膜の構造的特徴
配向して吸着

ポリアミドを構成する分子は配向して吸着(実験と比較)

図: a),b) カーボンナノチューブ+芳香族ポリアミド膜のTEM画像、c) ナノチューブ付近の芳香族ポリアミド配
向イメージ図、d) 一層ナノチューブ付近での芳香族ポリアミドの配向性(計算結果)



図 :a) PA膜の重合前の状態、b) 重合後に得られたPA膜のモデル、c) SWCNT-PA
複合膜の重合前の状態、d) 重合後に得られたSWCNT-PA複合膜のモデル

従来のRO膜 
(ポリアミド膜)

COIプロジェクトで 
開発された高性能RO膜 
(CNT+ポリアミド膜)

COIプロジェクトで開発された高性能RO膜のモデリング

PA部分がランダム
に配置されている

PA部分はCNT表面
に対して平行に配向

している

実験に則したモデルに対して透水・脱塩シミュレーションを実施

CNT/PA複合膜のモデリング



SWCNT

CNTの存在によりファンデルワールス力が働き、 
ポリアミド膜部分が強固になる

真水

真水

CNTが存在する場合の 
ポリアミド膜の動きやすさ

ポリアミド膜の動きやすさ

ポリアミド膜ナノチューブ＋ポリアミド膜

真水

真水

従来のRO膜COIプロジェクトで 
開発した高性能RO膜

図: 高性能RO膜(左)と従来RO膜(右)の透水比較シミュレーションと透水時のポリアミド部分の移動度

CNT/PA複合膜の透水シミュレーション



真水 海水
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塩
密
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ナノチューブ＋ポリアミド膜

ポリアミド膜

図: 高性能RO膜(上)と従来RO膜(下)の脱塩比較シミュレーションと塩(NaCl分子)の膜への侵入率

CNTの存在によりポリアミド部分が強固になり塩の侵入を妨げる

CNT/PA複合膜の脱塩シミュレーション



成果事例紹介 (DLC膜シミュレーション)



ナノ構造制御カーボンの水分離膜(DLC膜)

実験 シミュレーション

従来のDLC膜に比べ、高い脱塩特性、透水性、ロバスト性を併せ持つ 
(資源開発など厳しい条件下での水処理膜の実用化に期待)

窒素添加ダイヤモンドライクカーボン(DLC)膜

Josue Ortiz-Medina, Hiroki Kitano, Aaron Morelos-Gomez, Zhipeng Wang, Takumi Araki, Cheon-Soo Kang, Takuya Hayashi, Kenji Takeuchi, 
Takeyuki Kawaguchi, Akihiko Tanioka, Rodolfo Cruz-Silva, Mauricio Terrones and Morinobu Endo, “Nanostructured carbon-based membranes: 
Nitrogen doping effects on reverse osmosis performance”, NPG Asia Materials,8,(2016). DOI:10.1038/am.2016.27 



窒素添加率 0%,11%,22%の3パターンについてモデリング

窒素添加DLCの構造モデル

窒素0% (炭素のみ) 窒素11% 窒素22%

DLCはsp3結合とsp2結合を持つ物質で、窒素がドープされた
場合の構造モデルをシミュレーションで作成

sp2 結合 
(グラファイト結合)

sp3 結合 
(ダイヤモンド結合)

: 炭素 : 窒素



窒素添加DLCの構造モデル
炭素のみ 窒素11% 窒素22%

窒素が入るとsp2結合が増加し、空隙が狭くなる

多い

多い 少ない

少ない

硬い 柔ら
かい

sp2

sp3

窒素が入るとsp2結合が増加し、膜自体が柔らかくなる

原子密度 原子密度 原子密度

sp3 sp3sp3sp2 sp2sp2



成果事例紹介 (膨張黒鉛油分吸着シミュレーション)



膨張黒鉛の油分吸着計算
油滴が黒鉛表面へ吸着する様子

シミュレーションにより油分が選択的に
吸着されるメカニズムを解析

COIプロジェクトにおいて、信州大学が天然黒鉛から得ら
れる膨張黒鉛(空隙の大きい黒鉛)を使い、随伴水(エンジン
オイル+蒸留水)から油分を選択的に吸着し、残留油分を当
初の1/1000に低減することに成功。

Kenji Takeuchi, Masatsugu Fujishige, Hidenori Kitazawa, 
Noboru Akuzawa, Josue Ortiz Medina, Aaron Morelos-Gomez, 
Rodolfo Cruz-Silva, Takumi Araki, Takuya Hayashi, Mauricio 
Terrones, Morinobu Endo, Journal of Water Process 
Engineering 8, 91-98(2015)



まとめと今後の展開



まとめと今後の展開

現在COIプロジェクトでは可視化を媒介として、日々密に議論が交わされている

シミュレーション実験
可視化

膜情報・解析結果 
コンピューター創膜による提案

◾ 今後の展開

◾ まとめ

PHASEⅠ : 分子動力学で原子・分子レベルの定性的解析(モデル化および解析)

PHASEⅡ以降 : 分子動力学で透水量・脱塩性能などの定量化 
　　　　　 　　 流体力学でモジュール化や実用時での性能や問題をシミュレーション

CNT/PA複合膜 窒素添加DLC膜

可視化ソフト：VMD, VESTA, Jmol, AVS, gnuplot

膨張黒鉛

PHASEⅠ成果


