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ゼオライト等除染剤の 
原子・分子レベルでの除染効果の評価 

システム計算科学センター・シミュレーション技術開発室 
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研究成果 

 Csの吸着剤：ゼオライトやフェロシアン化物 
 Srの吸着剤：チタン酸など 
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①ゼオライト（モルデナイト）においてセ
シウムの吸着点を探索しました 

(1)半径3Å程度の細孔を多く有する。 
(2)AlとSiの比が比較的小さい。 
(3)Al原子がCsを吸着する細孔の周囲に均等に分布している。 

吸着メカニズムの解明（第一原理計算） 

 

吸着性能の評価法（モンテカルロ法による吸着等温線の評価） 

Csがゼオライトに 
吸着しやすい 

Csがゼオライトに 
吸着しにくい 

イオン交換等温線を計算する方法を開発しました 
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イオン交換等温線の読み方 

溶液中のCsの割合 
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実験結果を非常に 
よく再現しました 
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溶液中でのセシウム(Cs),カリウム(K)の割合 
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K2Ti4O9 

K2Ti4O9->HMTi4O9 

• 酸性で吸着性能が変化します • 表面の種類によっても変化します 

K2Ti2O5 

吸着剤 濃いところが吸着箇所 
モルデナイト 

(ゼオライトの一種） 

Csの吸着しやすさ： モルデナイト＞ゼオライトY＞ZK-4＞ゼオライトA 

シミュレーション 
だけで吸着性能が 
評価可能となります 

従来の吸着剤 

研究開発の目的 
汚染水や土壌などに含まれる放射性セシウムやストロンチ
ウムを取り除くための吸着剤を、シミュレーションを用い
て改良し、除染や減溶化に貢献することを目的とします。 

研究開発対象 
汚染水などに含まれるセシウムやストロンチウムは吸着
剤を使って取り除かれています。 

本研究開発では、原子・分子レベルでのシミュレーション
を用いて、吸着剤に吸着するメカニズムを解明し、吸着性
能を評価する方法を確立し、従来より高性能な吸着剤の開
発に貢献します。 

シミュレーション研究開発の特徴と利点 
吸着のメカニズムの解明 
原子レベルのシミュレーションにより、セシウムが吸着しや
すい場所を特定します。 

セシウム 

本シミュレーションの利点 

• どのような原子構造を持つ物質に吸着しやすいか特定できるため、高性
能吸着剤に求める条件を明確にできます。 

酸性 

中性 

吸着性能の評価法の確立 
吸着性能の評価をシミュレーションする方法を確立し、実際
に実験しなくても吸着性能を評価できる方法を開発します。 

本シミュレーションの利点 

• シミュレーションで吸着性能を評価できれば、実際に行なう実験を減らすこ
とができるので、吸着剤開発を短期間、低コストで行なうことが可能になり
ます 

Na⇔Cs 

シミュレーション 吸着性能の評価 

これまでの実績 

②チタン酸塩においてストロンチウムの表面吸着の影響や
酸性環境での性能を調べました 

ゼオライトY モルデナイト ゼオライトA    ZK-4 

4種類のゼオライトでCsの吸着性能を評価しました 
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