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1. 研究の目的  

国内油田において、ガス圧入法による石油増進回収技術の適用が検討されている。また、カナダ

のビチューメン開発においても、生産量増加に向け効率的な開発が模索されている。本研究では、

これら技術開発の支援を行うため、デジタルオイルの概念を用いて油の物性把握を行うことを目的

としている。具体的には、国内原油に対しては、そのデジタルオイル(以後、軽質油モデル)を用いて

ガス圧入に伴うアスファルテン析出の評価に必要な軽質油中でのアスファルテンの会合エネルギー

を計算することであり、ガスクロマトグラフィーによる軽質成分の分子特定が困難なカナダのビチ

ューメンに対しては、従来のデジタルオイルの作成手法がそのまま適用できないため、新たにその

デジタルオイル(以後、重質油モデル)の作成法を検討し、作成されたデジタルオイルを用いて条件

変化に伴うビチューメンの物性変化を評価することである。本報告では，新たに検討した重質油モ

デルの作成方法とその妥当性の検討について述べる。 
 

2. 研究の方法  

2.1. 重質油モデル作成に向けたビチューメン分子構造解析 

まず、ヘプタン抽出およびカラムクロマトグラフィーを用いた SARA 分析により、ビチューメン

を Saturates、Aromatics、Resins、Asphaltenes (SARA)の 4 種類に分離した。その後、分子構造情報の

取得のため、それぞれに対し、元素分析、Gel Permeation Chromatography (GPC)を用いた平均分子量

測定と水素原子および炭素原子に対する核磁気共鳴測定(1H-NMR および 13C-NMR)を行った。 そ
の結果、Aromatics、Resins および Asphaltenes からは硫黄分が 6~9 %観測された。また、Resins と

Asphaltenes に関しては窒素および酸素の含有も確認された。SARA の平均分子量はそれぞれ 583、
676、1131、1091 g/mol であり、芳香族炭素分率はそれぞれ 13、32、40、48 %であった。Saturates お
よび Aromatics に比べて Resins および Asphaltenes の分子量は広く分布し、その形状は左右非対称で

あった。 
 

2.2. QMR 法による分子構造の推定 

ビチューメンは非常に多くの種類の分子で構成されており、全種類の分子構造を特定することは

極めて困難である。そこで，Quantitative Molecular Representation (QMR)法 1)と呼ぶ手法を用いる。

QMR は複数の代表分子で構成され、その平均分子構造はビチューメンの分析結果と良い一致を示

す。本研究では、元素組成、平均分子量および NMR から推定される炭素の位置情報に関する 18 個

のパラメータについて式(1)で示される目的関数を用いて評価し、目的関数値 F1 が最小となる M 個

の代表分子を選定する。 

ただし、μ'i と μi はそれぞれモデルと実験値から計算されるパラメータであり、σi は μi が含む誤差を

表す。また、右辺第一項は元素分析および平均分子量に関する項、第二項は炭素の位置情報に関す

る項である。F1 は構成分子数 M の増加に伴って減少し一定の値に収束するが、後に実施する分子動

力学シミュレーションの計算コストを考慮して、M は収束したと考えられる最小の値とする。 
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3. 得られた成果  

図 1～図 4 にそれぞれ作成した SARA の QMR の一例を示す。図中の数字はそのモル構成比を表

す。SARA それぞれの QMR の平均分子構造を評価した結果、SARA の平均の縮合環ユニット数(FU)
は 1.3、1.7、2.0、1.2 であり、FU あたりの芳香環数は 1.0、1.8、3.7、6.7、FU 当たりのナフテン環

数は 2.3、1.6、1.2、2.3 であることが確認された。Asphaltenes の分子の形状に関しては長年議論が

なされてきたが、近年、“Island”モデルと呼ばれる FU が 1 である分子が支配的であるという研究結

果が多く報告されており 2)、本研究結果はその傾向と一致している。Resins は Asphaltenes 分子に比

べ FU あたりの芳香環数が少なく簡素な構造となった。類似の構造が先行研究でも確認されている

が 3)、それぞれが側鎖によって繋がれている点が本モデルの特徴である。 
SARA の中で、特に Asphaltenes および Resins の分子構造解析は石油工学において極めて重要で

あるが，Asphaltenes の凝集の条件やメカニズムは未だ不明な点が多い。また Resins も Asphaltenes
の凝集と深い関係があると考えられているが、分子構造に関する先行研究は少ない。したがって、

本研究でこれらの分子構造を推定したことは有意義な成果である。 
 

  
  
 図 1 Saturates の QMR の例 図 2 Aromatics の QMR の例 

    
 図 3 Resins の QMR の例 図 4 Asphaltenes の QMR の例 
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