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研究テーマ 

分子動力学を使用した界面活性剤添加時の水トリー抑制メカニズムの解明 

 

研究報告 

１．研究の背景と目的 

筆者は，ポリエチレンに界面活性剤を添加すると，水トリー劣化現象におけるボウタイ状水トリー

発生が抑制されるとの実験的知見を共同研究者から得ていた。そこで，水トリー劣化が発生する状況

を分子動力学シミュレーションで作り出し，ポリエチレン内での界面活性剤や水分子の動きを把握す

ることにした。その後，一部分の分子をピックアップし，量子化学計算の一種である密度汎関数法を

使用して，分子間相互作用の解析をおこなった。さらに，電界を印加して水と高電界が共存する状況

を作り出し，分子間相互作用の解析をおこなうことを目的とした。 

具体的には，まず母体絶縁材料となるポリエチレン(i-イコサヘクタン，C120H242)と4種類の界面活性

剤((1)ステアリルジエタノールアミン(C22H47NO2)，(2)ステアリルジエタノールアミンモノステアレート

(C40H81NO3)，(3)ステアロイルジエタノールアミド(C22H45NO3)，(4)ラウロイルジエタノールアミド(C16

H33NO3))の量子化学計算をおこなった。次に，ポリエチレンに界面活性剤を添加して分子動力学シミュ

レーションをおこない，逆ミセル形成と水の可溶化の確認をおこなった。さらに，形成された逆ミセ

ルの量子化学計算をおこない，最後に，ポリエチレン，界面活性剤，水分子の3種類の分子間での分子

間相互作用の検討と電界印加の影響を調査して水トリー抑制メカニズムを検討した。 

 
２．研究成果および考察 

界面活性剤による水トリーの抑制に関して，下記の知見を得ることができた。 

(1) 図1に示すように，分子動力学シミュレーション後の水分子は双極子－双極子相互作用によって凝

集して水クラスタを形成し，界面活性剤の親水基は水クラスタ側に配向して逆ミセルを形成するこ

とがわかった。共同研究者による実験では，上記が以前より示唆されていたが，分子動力学シミュ

レーションによって理論的にも実証することができた。 

 
 

図1 分子動力学シミュレーション後に抽出した水クラスタと逆ミセル 
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(2) 分子間相互作用に関連するエネルギーであるファンデルワールスエネルギー，水素結合エネルギー
の 3つに着目し，図 2に示す動径分布関数を使用して解析をおこなった。なお，図 2中の凡例にあ
る Model A～C は，A が界面活性剤 0 個，B が界面活性剤 5 個，C が界面活性剤 10 個を添加した
ことを意味している。図 2中のそれぞれの縦軸 g(r)は，参照する原子とその周囲に位置するもう一
つの原子の分布(存在確率)を原子間距離 rの関数として定義したものである。動径分布関数からは，
原子間距離や相互作用の強さ，分子構造(結晶，液体，非晶質)などが得られる。図 2(a)の酸素原子
間では最初の鋭いピークは 0.28nmであり，水素結合距離である 0.272nmにほぼ一致している。水
分子の酸素原子間(図 2(a)中の Ow-Ow)および水分子の酸素原子と界面活性剤の酸素原子間(図 2(a)中
の Ow-O1 および Ow-O2)では，酸素原子が特定の距離に居続けており，双極子－双極子相互作用(こ
こでは、水素結合)による強い相互作用があることがわかる。さらに，0.24nm以下は零となってい
るが，これは酸素原子間の電子軌道の重なりによる反発力(ファンデルワールス反発項)によってそ
れ以上原子が接近できないことを示している。同様に，図 2(b)のポリエチレン中の炭素原子間にお
いても，炭素原子間の電子軌道の重なりによる反発力(ファンデルワールス反発項)によって 0.35nm

以下には原子が接近できないことを示している。図 3に，図 2から算出した 2 つの原子間の相互作
用ポテンシャルエネルギーであるレナード-ジョーンズ・ポテンシャルを示す。図 3 中の式の右辺
の－12乗(距離の関数)の部分がファンデルワールス反発項に相当する。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(a) 酸素原子間                       (b) 炭素原子間 

 

図2 動径分布関数による分子間相互作用の検討 

 

 
 

図3 原子間距離に対するレナード・ショーンズポテンシャル 

     

(3) 逆ミセル，水クラスタ，水クラスタと界面活性剤の組み合わせ，分子動力学シミュレーション前後

の界面活性剤の量子化学計算により，図4に示す最高被占軌道（HOMO準位）の上昇は，水素結合

の数，酸素原子の高い電気陰性度，および界面活性剤の電気双極子モーメントの大きさに関係して

いることがわかった。 
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図4 分子動力学シミュレーション後に抽出した逆ミセル，水クラスタ，水クラスタと界面活性剤の組

み合わせの分子構造および量子化学計算によって得られたエネルギー準位 

 
３．将来展望 

 今回の研究助成金は，主に実験(Q(t)法：電流積分電荷法)用の電極作製等に使用させて頂いた。今後

はこの実験装置を使用して実験データ(蓄積電荷量特性)を取得し，その考察に分子動力学シミュレーシ

ョンや量子化学計算等の今回使用した計算科学(理論的アプローチ)を適用していく予定である。 
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