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Ⅰ 研究の成果(1000字 程度)

本研究では、環境修復技術 として、超臨界水酸化反応 を利用 した有害化学物質の完全無

害化技術について研究 を行 ってきた。特 に、超臨界水酸化法の実排水処理への適応 を念頭

におき、処理対象 となる排水中の成分が分解過程で相互に及ぼす影響について、素反応モ

デルシ ミュ レー シ ョンにより解析 を行い、実験結果 と比較検討を行 った。素反応モデルシ

ミュ レー シ ョンを使 うことにより、実験的に観測できないラジカル等の中間体の挙動 を含

めた解析が可能である とともに、実験を行 うこ とな く幅広 い条件範囲で反応予測 を行 うこ

とができる。

一例 として
、ベ ンゼ ンとメタノールの共存系 の分解率についてのシミュレー ション結果

を Fig. 1 に示す。ベンゼンは、単独ではまった く分解 しない450℃ 、25MPaの 条件にお

いて も、メタノール を添加す るこ とによ り分解が起 こる結果になった。一方 メタノールの

転化率はほ とん ど影響 を受 けない。以上の ように、水 中に二種 以上の化合物が存在す る場

合、その分解速度 は各々を単独 で分解 した場合 と異 なる場合があることがわか った。その

他の二成分系についてのシミュレーシ ョン結果 を Table 1 にま とめ る。

また、分解速度 だけでな く、生成物 の分布 にも影響があることが示唆 された。 これ らの

影響 は、それぞれの分解過程で生成す るOHラ ジカル等を両分解過程で共有す ることが原

因であると考 えられ る。 また、これ らの分解促進 ・抑制 の傾 向は、実験的にもほぼ同様の

結果 が得 られてお り、排水のよ うな多成分系の反応予測及び機構解析に も素反応モデル シ

ミュ レーシ ョンが ある程度適 用可能で あるこ

とが示 された。

現在は、超臨界水酸化反応 の特徴を定量的に

モデル内で表現す ることにより、よ り現実を精

確 に反 映す る よ う素反応モ デル を改良 してい

る。
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林 瑠美子,大 島 義人,超 臨界水酸化反応 の反応機構 と素反応 モデル シ ミュレー シ

ョン,第20回 化学反応討論会,東 京,2004年6月


