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研究成果の概要（和文）：本研究は、プロセスのもつ機能要素のダイナミカルなネットワーク性

に着目したプロセス強化の方法論を構築することを目的とした。ダイナミカルネットワークに

よる設計論とモデリング、個別プロセスのダイナミカルネットワークの解明の二つの部門に分

けて、解析と設計の二つの観点から研究を遂行した。その結果、プロセスを機能ネットワーク

モデルで表現し、ネットワーク上のハブ要素を強化することで、プロセスの飛躍的向上が期待

できることを見出した。 
 
研究成果の概要（英文）：This research project aimed at construction of a methodology of 
process intensification in recognizing the importance of dynamical network of function 
elements in a process. This project consisted of two research sections: design and modeling 
using the concept of dynamical network, and analysis for dynamical network in individual 
processes. This research project revealed that performance of processes could improve 
tremendously by expressing function network models and intensifying hub elements in the 
network. 
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１。研究開始当初の背景 
 本研究では、研究開始当初、以下の背景が
あった。 
(1) プロセス強化では、プロセスの性能が量
的に飛躍することが重要ある。プロセスを従
来の装置をベースとした単位操作で考える
と、想定した装置のもつ 大性能以上の向上

は望めない。これに代わって、プロセスの持
つ機能構造に着目し、機能ネットワークとし
て考える必要がある。この機能ネットワーク
に着目したプロセス強化手法では、設計論的
なアプローチが重要である。 
(2) プロセス強化手法の開発において、精密
場活用プロセスのダイナミカルなネットワ



ーク構造の解析・合成を効率的に行うことの
できるモデリング手法とシミュレーション
手法の構築が求められている。 
(3) バイオマスを原料とした石油資源代替
燃料・化学原料生産（バイオリファイナリー）、
特にバイオエタノール生産が顕著に増加し
ている。食糧問題との競合を回避するため木
草系バイオマスを分解して得られる混合糖
中のグルコースに加えキシロースをも発酵
原料として高効率にバイオエタノールに変
換可能とする技術開発が必要である。 
(4) 我が国では、CO2排出量を 2020 年までに
1990 年比で 25 %削減する目標を掲げ、エネ
ルギー部門を中心にその対応が求められて
いる。発電所などの大口CO2 排出事業所にお
いて、プロセス出口の高濃度CO2を発電所の排
熱を利用して、他の化学物質へ転換できれば、
CO2の排出削減に係るコストを大きく抑制す
ることが可能となる。 
(5) 反応ネットワークプロセスは、関与する
化学種の数と反応の数、反応場や反応器の種
類と数、更には外部から加える操作により、
システムのサイズ及び複雑さは多様である。
しかし、複数のサブシステムあるいは要素か
ら構成されるという特徴は共通であり、要素
間の相互作用のダイナミクスを適切に設計
することにより、システム全体の効率を向上
させ、プロセス強化につなげることが可能で
あると考えられる。 
(6) 化学プロセスの も基本的な形は、混合、
反応、分離の各操作から成る一連のプロセス
の繰り返しとネットワーク構造にある。しか
し、第１段階に流体混合の機構についての理
論的解析はほとんど行われていなかった。 
(7) 省エネルギープロセス、技術の開発は、
ますます重要なものになってくる。物質とエ
ネルギーを併産するコプロダクションプロ
セスにおいて、プロセス強化の考え方の導入
により、大幅にエネルギー有効利用を促進で
きる可能性がある。 
(8) 反応蒸留システムは熱回収と再利用を
同時に行うことが可能であり、化学プロセス
の物質生産性能を飛躍的に向上させる反応
－分離プロセスの強化手法の一つである。 
  
２。研究の目的 
 本研究では、上記の各研究背景に対して以
下の事項を目的とする。 
(1) プロセスが、機能要素とその接続関係が
動的に変化し、プロセスと外部環境が動的に
相互作用するダイナミカルなネットワーク
構造を持つと考え、このプロセスを強化する
ための設計論的な方法論を構築する。 
(2) コンパクト化学プロセスにおける反応、
移動現象、動的操作のマルチスケールモデリ
ングに着目し、スケールの異なるプロセスモ
デルと知的システム技術を組み合わせたハ

イブリッド型プロセスシミュレーション(以
下、「HPSim」と略す)手法を構築する。 
(3) キシロースからのバイオエタノール生
産の効率化を目的とし、発酵微生物である酵
母に付与するキシロース代謝ネットワーク
とキシロースの酵母細胞内への輸送の強化
と 適化、ならびにこれらの数学的表現を目
指した速度解析を行う。 
(4) 天然ガス中のメタンを利用したCO2によ
るドライリフォーミング反応（CH4+CO2→
2CO+2H2）により、CO2を削減すると共に化
学原料として有用なH2とCOを生産すること
ができる。この反応は、担持Ni触媒を用いて
実施可能であるが、一般的な水蒸気改質反応
に比べ、触媒の安定性に問題がある。触媒に
添加物を加えて安定性を高める手法がとら
れるが、なぜ有効であるかが触媒反応サイク
ル全体から理解されているわけではない。そ
こで、反応速度解析を行い、ドライリフォー
ミング反応のネットワーク構造を構築する。 
(5) 反応プロセスに外部から加える操作と、

体混合機構と幾何
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反応ネットワークの相互作用に着目し、非定
常操作により、系全体の効率向上が可能であ
ることを明らかにする。 
(6) 撹拌槽内の３次元流
学的構造を、非線形ダイナミクス理論に基づ
いて明らかにし、新しい技術開発に適用する。
(7) コプロダクションプロセス構築のため
に重要となるプロセスのヒートマッチング
において、低エクセルギー損失実現のため、
ダイナミックな吸熱反応と発熱反応のネッ
トワーク化を目指すとともに、プロセス強化
の考えに基づいてのコプロダクションプロ
セスの設計手法を提案する。 
(8)反応－蒸留系のコプロダク
ムを対象にしたシミュレーターを開発し、設
計変数や操作変数の影響についてモデルベ
ースによる検討する。 
 
３
 本研究では、Ⅰ
による設計論とモデリングとして研究目的
(1)、(2)のテーマを、Ⅱ個別プロセスのダイ
ナミカルネットワークの解明とプロセス強
化手法の開発として、研究目的(3)～(8)のテ
ーマを設定して、以下の研究を行った。 
(1) 撹拌槽を用いた乳化重合プロセス、テ
ラー渦流装置を用いた気泡流動プロセスな
どを対象として、プロセスの機能要素とその
接続関係を明らかにし、機能ネットワークを
表現する方法を検討するとともに、検討した
機能表現法によりプロセス強化手法を提案
し、その妥当性を検証する。 
(2) 交流電場を用いた流通式
応プロセスシステムを対象とした HPSim 手
法の検討において、プロセスシステム内の複
雑なプロセス構造やデータ構造のネットワ



ークモデリング手法を適用する。 
(3) キシロース代謝経路として安定なゲノ

いてド
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びる流脈線の可視化と、３

。研究成果 
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図 1 コンパートメント反応器外観 
 

(2)  
設計のためのネットワークモデリン

電圧印加による触媒相分離操作の設計

 
モニタリングのためのネットワークモデ

圧力変動データ解析に基づく、流通

ム上への遺伝子組込みによりキシロースイ
ソメラーゼ(XI)経路を導入するとともに、副
生産物であるキシリトール生産経路を抑制
することでキシロース代謝ネットワークの
強化と 適化を行う。また、糖取り込みを媒
介するトランスポーターの過剰発現による
糖取り込み能を強化する。またフィッティン
グによるこれらの速度解析を行う。 
(4) 固定床常圧流通管型反応器を用
ライリフォーミング反応を、反応温度 873 K、
SV 105 h-1以上で行い、原料成分および生成物
成分の分圧を変化させ、反応速度を測定した。
得られたデータを解析して、ラングニュア-
ヒンシェルウッド型の速度式を求め、本反応
のネットワーク構造を得る。 
(5) 軽質オレフィンを合成す
ットワーク系を対象として、触媒反応器の壁
面温度を周期的または区分的に非一様に設
定した場合の挙動を解析するシミュレータ
ーを開発し、それを用いて系の反応成績改善
等によりプロセス強化が実現されることを
明らかにする。 
(6) 翼先端から伸
次元撹拌槽内の簡易流動モデルを併用して、
混合機構の解明と新しいモデル作りを行う。 
(7) 吸熱反応(メタノール改質反応)と発熱反
応（水素燃焼反応）のヒートマッチングを熱
交換型マイクロリアクターを用いることに
より検討した。また、ダイナミックネットワ
ークのため吸熱反応（２－プロパノール脱水
素反応）の非定常原料供給操作を検討すると
ともに、非定常温度操作についてもマイクロ
リアクターを用いることにより検討した。 
(8) 平衡ならびに速度論モデルを用いた反
応蒸留定常非定常シミュレーターを作成し、
本システムの静動特性について 適ネット
ワーク構造を構築する。 
 
４
 本研究の主な
とに述べる。 
(1) 撹拌槽を用
重合プロセスを Freund and Sundmacher が提
唱した機能モジュール表現法を用いて、機能
表現を試みた。この機能表現法をもとに、図
1 に示す反応装置を 3 つの機能ゾーンに分け
たコンパートメント反応器を提案した。第 1
区画ではパドル翼を用いて混合を強化し、第
2、第 3 区画では回転円板を用いて粒子間の
凝集を抑制する空間変動操作を行った結果、
単一撹拌槽では得られない高重合率と安定
した粒子径分布を持つ重合体粒子を得た。ま
た、機能モジュール表現法の表現形式の欠点
を補うため、図 2に示す多層機能ネットワー
ク表現法を提案した。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 2 多層機能ネットワーク表現 
 

①操作
グ 
交流
を対象に、電場・流れ場に関する物理モデル
と相変化に関わるプロセスモデルに基づく
数値シミュレーションを行った。HPSim 手法
の構築においては、ネットワーク表現可能な
ISM (Interpretive Structural Modeling) を
用いたプロセス機能の構造モデルの適用 
(図 3) が HPSim 手法構築の効率化につなが
ることを明らかにした。 
 

図 3 ISM を用いた動的プロセスの構造解析 

②
リング 
装置内の
式多相系プロセスのモニタリング手法を検
討し、ニューラルネットワークの一つである
自己組織化マップ (SOM) を適用した。SOM を
用いたデータ解析法の構築において、CFD シ
ミュレーションの併用を検討した。CFD より
収集された界面挙動と圧力に関するデータ
を SOM で解析した結果と SOM による圧力変動
データのクラスタ解析結果を組み合わせる
ことで、モニタリングにおける圧力変動デー



タ解析の有意性が明らかになった。 
(3) バイオリファイナリープロセス強化 

し

4、 CO2、 CO、 H2

ある。反応の各素過程を検討するために、

4 ドライリフォーミング反応のネットワー

5) 軽質オレフィン合成反応ネットワーク

層流混合に関しては、実験結

て、熱交換せずに

 
) シミュレーションを実施した結果，多重

。主な発表論文等 
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系において、触媒反応器の壁面温度を非一様
に 適設定を行うことにより、壁面温度一定
で 適な定常条件での目的生成物の収率を
上回る反応成績改善が実現可能なことを明
らかにした。 
(6) 撹拌槽内の

 ゲノム上への XI 遺伝子組み込み技術と
てインテグレーション法を採用し他コピー
を組込むことで、酵母への XI 経路の導入に
成功した。また、キシリトール生産経路を触
媒する非特異的アルドース還元酵素を遺伝
子レベルで欠失させることで抑制した結果、
エタノール収率の向上に加え、キシロース消
費速度の向上に起因するエタノール生産性
の向上が確認された。安定性が高く産業利用
に適したゲノム組み込みによる XI 経路の導
入例ならびに、副産物生産経路の抑制と組み
合わせた代謝ネットワークの強化は報告さ
れておらず、本成果は競争が激化する当該分
野において非常に重要性の高いものである。
トランスポーターとしてCandida intermedia
由来 glucose/xylose facilitator 1 を過剰
発現させることでキシロース消費速度、特に
低濃度域での消費速度を向上させキシロー
スの完全消費に必要な時間を 1/3に短縮する
ことに成功した。さらにこれらを数学的に表
現するための足がかりとなる反応速度式と
速度定数を決定した。 
(4) それぞれの成分、CH

果を説明し得る新しい混合モデルを構築す
ることができた。さらに、このモデルを用い
て、従来よりも高い混合性能を示す新しい撹
拌翼の提案を行った。 
(7) 熱交換反応操作によっ
外部加熱操作で反応を行う場合に比べて、同じ
ガス出口温度における吸熱反応によるメタノー
ル転化率が向上することを確認し、反応が起こ
る触媒基板を介しての直接熱交換により伝熱と
反応が促進されることを示した。また、吸熱反応
側に用いる触媒について担持法の検討を行い、
耐久性を向上させた。吸熱反応非定常操作で
は、非定常原料供給において触媒基板構造を
従来の平板状から伝熱性に優れるフィン状
の構造にすることにより、反応性を大幅に向
上させた。そして、非定常温度操作において、
定常操作に対する反応性の向上を確認した。
また、その向上の度合いは温度変動の周期が
大きくなるほど大きいことを見出した（図 5）。
さらに、非定常操作の導入により、吸熱反応
操作に必要な供給エネルギーを減少させる
ことができることも示した。 
 

に関する分圧依存性から、873 Kにおける反
応速度式は、 
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べた。図 4 に示すように、CO2パルスを触媒
床に送ると、COが生成し、NiとCO2と強く相
互作用することがわかる。その際、CH4パル
スを供給すると水素が生成することが示さ
れた。以上の結果より、Niは、CO2と極めて
強く相互作用し、表面は、解離吸着したCO
とOで覆われており、活性化されたCH4から
の吸着種、CHxと反応する図 4 に示した反応
ネットワークが明らかとなった。CHx種の生
成速度が、主反応速度を決める重要な中間体
であることが判ったが、同時に活性劣化の原
因となる炭素様物質の前駆体であることも
示された。 
 

5 min

 
 
 
 
 
 
 
図

ク構造 
 
(

 
 
 
 
 
 

図 5 非定常温度操作による反応性向上 

(8
定常状態が出現することが明らかとなった。
また，この領域は塔内の液ガス比によって影
響を受けることが分かり，これを考慮した
適なネットワーク構造を確立できた。 
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