
全原子モデル自由エネルギー解析に基づく

ポリマー材料への成分収着動態の解明

目的：ポリマー材料への低分子成分の収着性を全原子モデルで解析する

内容：分子動力学シミュレーションとエネルギー表示溶液理論を用い、セルロースアセテートに低分子成分

(H2O, CO2, CH4)が収着する際の自由エネルギー（ΔG）を計算した。また、低分子成分とCAの間に働く静

電相互作用（E el）、van der Waals相互作用（E vdW）を個別に解析し、収着性に寄与する分子間相

互作用を検証した。セルロースアセテートはアセチル置換度の異なる3水準を対象とした。

結果：左下に各成分のΔGを、右下に分子間相互作用(E el, E vdW)を示す。ΔG はH2O > CO2 > CH4であ

り、極性分子が収着しやすいことが示された。また、DSが増加すると各成分においてΔGが減少する傾向がみ
られた。 分子間相互作用解析から、 CAへのH2O収着はE elが支配因子であることが明らかとなった。非極性

分子（CO2, CH4）を比較するとE elに差異がみられた。CO2の四重極による影響と推察され、ΔGが異なる
要因が明らかとなった。
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