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1. 研究目的 
石炭は石油、天然ガスと比して埋蔵量が圧

倒的に多く、世界に広く分布している。従っ
て、エネルギー供給源としての石炭の役割は
大きい。しかし、石炭が極めて複雑な化学構
造を有しており、その化学構造には未だに分
からない点が多い。これが石炭を効率的、ク
リーンに利用する技術の開発を遅らせてい
る。本プロジェクトは未だ不明な点が多い石
炭構造、特に分子間相互作用に基づく超分子
構造（分子集合体構造）の解明を行い、さら
にそれに基づく高効率・高選択的な革新的石
炭利用プロセスの設計・開発を行うこと及び
石炭のような複雑な超多成分から成る混合
系の科学と言う新しい学問分野を創ること
を目的として下記の研究を行った。 
（１）石炭の分子（一次）構造解明 
（２）超分子構造（会合相互作用による高次

構造）解明 
（３）超分子構造制御を目的とした前処理 
（４）超分子構造制御に基づく高効率・高選

択的プロセス設計 
（５）超多成分・複雑系の化学と工学の開拓 
  

2. 研究成果概要 
（１）石炭の分子（一次）構造解明 

固体ＮＭＲ、酸素官能基解析の新しい手法
を用いて炭素骨格と酸素官能基に関して従
来法より信頼性の高いデータを取得した。 

（２）超分子構造解明 
石炭中の会合相互作用の研究として図１、

２に示すように in situ IR による石炭中の６
種の水素結合の強さとその量的分布の評価 1）

と透過型電子顕微鏡による石炭の芳香環積
層構造の観測 2）に世界で初めて成功した。石
炭分子の会合挙動を石炭抽出率および抽出
物の溶解度に及ぼす添加物の影響（図３）3）

とコンピューターシミュレーション（図４）
4）から明らかにした。 

（３）超分子構造制御を目的とした前処理 
超分子構造を特徴付ける８種のパラメータ

ーを設定し、熱および溶媒処理により超分子
構造の変化を明らかにした。石炭の６００K
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図１ 本プロジェクトで提案された石炭の赤外

吸収スペクトルから石炭中の水素結合の

強度分布を評価する手順 

抽出率，重量％ 



における水処理で超分子構造の変化による
抽出率の大きな増加が見られた。これは高効
率石炭利用プロセスの開発に結びつく結果
である。 

（４）超分子構造制御に基づく高効率・高選択的
プロセス設計 
石炭の熱分解及び液化の反応性の前処理に

よる変化を検討した。 
（５）超多成分・複雑系の化学と工学の開拓 

石炭分子溶液の熱力学の研究として石炭抽
出物－溶媒混合物が分子間相互作用により

ゲルを形成することを見いだした。 
 

3. 結論 
石炭の超分子構造の解明とパラメーター化

を行い、溶媒、熱処理により超分子構造が制
御できることを明らかにした。特に水処理の
結果は石炭の新規高効率・高選択的プロセス
の開発に結びつくものである。超多成分・相
互作用系の化学についてもいくつかの重要
な知見が得られた。 
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図２ 石炭の高分解能透過型電子顕微鏡写真 
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図３ 石炭の抽出率に及ぼす種々の塩の添加効果

図４ コンピューターシミュレーションにより構

築された石炭の超分子構造モデル 


