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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　コンピュータによる多成分系溶液の性状推定方法であって、
　（１）前記多成分系溶液を構成する各成分の分率、融点及びハンセン溶解度指数値を取
得するステップと、
　（２）前記多成分系溶液を構成する各成分のうち、所望の温度未満の融点を有する成分
を液相成分として分類し、前記所望の温度以上の融点を有する成分を非液相成分として分
類するステップと、
　（３）前記液相成分として分類された各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液
相における分率で重み付けした加重平均値として、液相全体の平均ハンセン溶解度指数値
を算出するステップと、
　（４）液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と、非液相成分における各成分のハン
セン溶解度指数値との差を算出するステップと、
　（５）非液相成分における各成分を、前記差に基づいて、液相成分又は非液相成分とし
て再分類し、液相成分として再分類された各成分を非液相成分から液相成分に編入して、
液相成分及び非液相成分を更新するステップと、
　（６）更新後の液相成分における各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液相に
おける分率で重み付けした加重平均値として、更新後の液相全体の平均ハンセン溶解度指
数値を算出するステップと、
　（７）前記ステップ（４）～（６）を、前記ステップ（５）において液相成分として再
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分類される非液相成分がなくなる最終段階まで繰り返すステップとを含むことを特徴とす
る、多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項２】
　前記最終段階での更新後の液相成分における各成分の分率の合計を液相分率として算出
するステップを更に含む
ことを特徴とする、請求項１記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項３】
　前記所望の温度における前記最終段階での更新後の非液相成分における各成分の凝集度
を、前記最終段階での更新後の液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と前記最終段階
での更新後の非液相成分における各成分のハンセン溶解度指数値との差及び前記最終段階
での更新後の非液相成分における各成分の濃度に基づいて算出するステップを更に有する
ことを特徴とする、請求項１又は２記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項４】
　前記非液相成分における各成分の凝集度（Ｄ）を下記の式（Ａ）により算出する
ことを特徴とする、請求項３記載の多成分系溶液の性状推定方法。
　　Ｄ(ｐ，ｑ) = ＭＡＳ (Ｋ０ +Ｋ１ p +Ｋ２ ｑ +Ｋ３ ｐ２ +Ｋ４ ｐｑ +Ｋ５ ｑ

２+
Ｋ６ｐ３ +Ｋ７ｐ２ｑ +Ｋ８ｐｑ２ +Ｋ９ ｑ３)　・・・（Ａ）
　ここで、ｐは、前記所望の温度Ｔが、Ｔ≦１５０℃のときに、ｐ = (Ｌ０(Ｔ - 25) + 
Ｌ１)ＲＥＤｇ、前記所望の温度Ｔが、１５０℃＜Ｔ≦２００℃のときに、ｐ = (Ｌ０(15
0 - 25) + Ｌ１)ＲＥＤｇ、前記所望の温度Ｔが、２００℃＜Ｔのときに、ｐ = (Ｌ０(Ｔ
 - 25) + Ｌ２)ＲＥＤｇで表され、
　Ｌ０、Ｌ１及びＬ２は、係数であり、
　ＲＥＤｇは、ＲＥＤ≧０．３のときに、ＲＥＤｇ＝ＲＥＤ、ＲＥＤ＜０．３のときに、
ＲＥＤｇ＝０．３と表され、
　ＲＥＤは、ＲＥＤ＝Δδ／Ｒ０で表され、
　Δδは、液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と前記非液相成分における各成分の
ハンセン溶解度指数値との差であり、
　Ｒ０は、非液相成分における各成分の定数であり、
　ｑは、ｑ＝ｌｏｇＣで表され、
　Ｃは、非液相成分における各成分の濃度であり、
　ＭＡＳ、及びＫ０～Ｋ９は、係数である。
【請求項５】
　前記最終段階での更新後の非液相成分における各成分のうち、前記凝集度が所定の閾値
未満の成分を凝集相成分として分類し、前記凝集度が前記所定の閾値以上の成分を固相成
分として分類するステップを更に有する
ことを特徴とする、請求項３又は４記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項６】
　前記凝集相成分として分類された各成分の分率の合計を凝集相分率として算出するステ
ップと、
　前記固相成分として分類された各成分の分率の合計を固相分率として算出するステップ
とを更に有する
ことを特徴とする、請求項５記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項７】
　前記凝集相成分として分類された各成分の凝集度の和を当該成分の数で除した値として
、凝集相全体の平均凝集度を算出するステップを更に有する
ことを特徴とする、請求項５又は６記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項８】
　前記多成分系溶液には、所望の種類の溶媒が所望の分率で混合されている
ことを特徴とする、請求項１～７のいずれか一項に記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項９】
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　前記多成分系溶液は、重質油、又は重質油と溶媒との混合液である
ことを特徴とする、請求項１～８のいずれか一項に記載の多成分系溶液の性状推定方法。
【請求項１０】
　多成分系溶液の性状推定装置であって、
　前記多成分系溶液を構成する各成分の分率、融点及びハンセン溶解度指数値を取得する
成分情報取得部と、
　前記多成分系溶液を構成する各成分のうちの所望の温度未満の融点を有する成分を液相
成分として分類し、前記所望の温度以上の融点を有する成分を非液相成分として分類する
初期分類部と、
　液相の性状を推定する液相演算部と
を備え、
　前記液相演算部は、
　前記液相成分として分類された各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液相にお
ける分率で重み付けした加重平均値として、液相全体の平均ハンセン溶解度指数値を算出
し、
　液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と、前記非液相成分における各成分のハンセ
ン溶解度指数値との差を算出し、
　非液相成分における各成分を、前記差に基づいて、液相成分又は非液相成分として再分
類し、液相成分として再分類された各成分を非液相成分から液相成分に編入して、液相成
分及び非液相成分を更新し、
　更新後の液相成分における各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液相における
分率で重み付けした加重平均値として、更新後の液相全体の平均ハンセン溶解度指数値を
算出し、
　液相成分として再分類される非液相成分がなくなる最終段階まで、平均ハンセン溶解度
指数値、液相成分、及び非液相成分の更新を繰り返すことを特徴とする多成分系溶液の性
状推定装置。
【請求項１１】
　非液相の性状を推定する非液相演算部を更に備え、
　前記非液相演算部は、前記所望の温度における前記最終段階での更新後の非液相成分に
おける各成分の凝集度を、液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と前記非液相成分に
おける各成分のハンセン溶解度指数値との差と、前記最終段階での更新後の非液相成分に
おける各成分の濃度とに基づいて算出することを特徴とする請求項１０記載の多成分系溶
液の性状推定装置。
【請求項１２】
　コンピュータに、請求項１～９のいずれか一項に記載の多成分系溶液の性状推定方法を
実行させるためのプログラム。
【請求項１３】
　請求項１～８記載の多成分系溶液の性状推定方法により、原多成分系溶液の性状を推定
し、さらに当該性状推定結果に基づいて、前記原多成分系溶液に所望の種類の溶媒を所望
の分率で混合した場合、前記原多成分系溶液の温度を所望の温度に変更した場合、又は前
記原多成分系溶液に所望の種類の溶媒を所望の分率で混合しかつ前記原多成分系溶液の温
度を所望の温度に変更した場合における新多成分系溶液の性状を予測し、その予測を基に
、前記所望の種類の溶媒を前記所望の分率で前記原多成分系溶液に混合する、又は前記原
多成分系溶液の温度を前記所望の温度に変更する、又は前記所望の種類の溶媒を前記所望
の分率で前記原多成分系溶液に混合しかつ前記原多成分系溶液の温度を前記所望の温度に
変更する
ことを特徴とする、多成分系溶液の処理方法。
【請求項１４】
　前記所望の種類の溶媒及び前記所望の分率、及び／又は前記所望の温度は、予測された
前記新多成分系溶液の性状が、推定された前記原多成分系溶液における凝集相成分及び固
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相成分の全部又は一部が溶解し、又は、凝集相成分及び固相成分の凝集又は析出が抑制さ
れた性状となる溶媒及び分率、及び／又は温度である
ことを特徴とする、請求項１３記載の多成分系溶液の処理方法。
【請求項１５】
　前記所望の種類の溶媒及び前記所望の分率、及び／又は前記所望の温度は、予測された
前記新多成分系溶液の性状が、推定された前記原多成分系溶液における非固相成分のうち
の一種類以上の成分が析出した性状となる溶媒及び分率、及び／又は温度である
ことを特徴とする、請求項１３記載の多成分系溶液の処理方法。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、多成分系溶液の性状推定方法、装置及びプログラムに係り、より詳細には、
新たに想定した多成分系凝集モデルに基づいて、重質油をはじめとする種々の多成分系溶
液における各成分の溶解、凝集及び析出等の性状を定量的に推定するための方法、装置、
及びその方法をコンピュータに実行させるコンピュータプログラムに関する。
【背景技術】
【０００２】
　石油精製の過程においては、重質油の分解処理をはじめとする様々な場面で、コークの
前駆体であるアスファルテンの凝集を緩和、抑制することが必要である。そのため、アス
ファルテンの凝集を緩和、抑制する溶媒（溶剤）を原料油に予め混合しておくことが通常
行われているが、混合される溶媒の種類及び量は、永年蓄積されてきた知見に基づいて経
験的に選定されているのが現状である。
【０００３】
　一方、本出願に係る発明者らは、重質油に含まれるアスファルテンの凝集を抑制、緩和
する技術について鋭意研究した結果、アスファルテンと溶媒とのハンセン溶解度指数値の
差（Δδ）と、アスファルテンの凝集度との間に一定の関係があることを見出し、その差
（Δδ）を指標として溶媒を選定する方法を開発した。かかる選定方法は、下記の特許文
献１に記載されている。
【先行技術文献】
【特許文献】
【０００４】
【特許文献１】特開２０１４－２１８６４３号公報
【発明の概要】
【発明が解決しようとする課題】
【０００５】
　ところで、溶媒と混合した重質油においては、液相のハンセン溶解度指数値は、溶媒の
値そのものではなく、溶媒の値と重質油中の液相成分の値とに基づいて決まると考えられ
る。このため、重質油に含まれる各成分のうち、どの成分が溶解して液相をなすのか、そ
れにより、液相のハンセン溶解度指数値はどう変化するのか、その結果、どの成分が凝集
又は析出するのかについて、把握することが重要となる。
【０００６】
　しかしながら、複数の成分からなる溶液である多成分系溶液の液相、凝集相及び固相の
性状、その相変化のメカニズム、特に重質油中のアスファルテンの溶解、凝集及び析出の
挙動については、産業上大きなテーマであるにもかかわらず、その解明はほとんどなされ
ていない。
【０００７】
　本発明は、かかる事情に鑑みてなされたものであり、多成分系溶液中の各成分の性状を
推定することができる方法、装置及びプログラム、さらには、かかる方法を用いた多成分
系溶液の処理方法を提供することを目的としている。
【課題を解決するための手段】
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【０００８】
　本出願に係る発明者らは、多成分系溶液中における溶質の凝集のメカニズム、とりわけ
重質油中におけるアスファルテンの凝集のメカニズムについて鋭意検討した結果、アスフ
ァルテンの凝集性状を適切に表しているであろうと考えられる多成分系凝集モデル（Mult
i-Component Aggregation Model：ＭＣＡＭ）を想定した。その結果、かかるモデルに基
づけば、重質油中のアスファルテンの溶解、凝集及び析出といった性状を定量的に推定す
ることができることを見出し、本発明を完成させた。
【０００９】
　本発明の多成分系溶液の性状推定方法は、コンピュータによる多成分系溶液の性状推定
方法であって、
　（１）前記多成分系溶液を構成する各成分の分率、融点及びハンセン溶解度指数値を取
得するステップと、
　（２）前記多成分系溶液を構成する各成分のうちの所望の温度未満の融点を有する成分
を液相成分として分類し、前記所望の温度以上の融点を有する成分を非液相成分として分
類するステップと、
　（３）前記液相成分として分類された各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液
相における分率で重み付けした加重平均値として、液相全体の平均ハンセン溶解度指数値
を算出するステップと、
　（４）液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と、非液相成分における各成分のハン
セン溶解度指数値との差を算出するステップと、
　（５）非液相成分における各成分を、前記差に基づいて、液相成分又は非液相成分とし
て再分類し、液相成分として再分類された各成分を非液相成分から液相成分に編入して、
液相成分及び非液相成分を更新するステップと、
　（６）更新後の液相成分における各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液相に
おける分率で重み付けした加重平均値として、更新後の液相全体の平均ハンセン溶解度指
数値を算出するステップと、
　（７）前記ステップ（４）～（６）を、前記ステップ（５）において液相成分として再
分類される非液相成分がなくなる最終段階まで繰り返すステップと
を含むことを特徴としている。
【００１０】
　前記「多成分系溶液を構成する各成分」において、「成分」とは、「溶液をある特定の
物理的又は化学的性状を基準として括った塊」、言い換えれば、「ある特定の物理的又は
化学的性状を基準として分画された分画物(フラクション)」という意味と捉えることがで
きる。特定の物理的又は化学的性状を基準として括る方法としては、例えば、蒸留試験に
おける沸点範囲を特定して、その温度範囲にあるものを一つの成分として分画する方法等
が考えられる。この場合、溶液は「分画物(フラクション)の集合体」ということになる。
　或いは、「成分」を「同一の分子種に属すると認められる分子の集合体」と捉えること
も可能である。即ち、「同一の分子種に属すると認められる分子を集めて一括りにしたも
の」と捉えることである。ここで「同一の分子種」とは、「分子構造を完全に特定し、そ
の上で同一であると認められる分子の一括り」という意味と考えてもよく、また、「ある
任意に設定した特定の条件を満たす分子の一括り」という意味で捉えてもよい。「ある任
意に設定した特定の条件」とは、例えば、構造上同じ官能基を有していることのみを条件
とする場合や、ある構造の芳香環を有していることのみを条件とする場合など、条件は任
意に設定してもよいという意味である。
【００１１】
　「溶液を構成する各成分」という文言において、「成分」という語を、前記後者の「同
一の分子種に属すると認められる分子の集合体」という意味で用いる場合、「構成する各
成分」とは、厳密に当該溶液中に存在するすべての分子種が構成の対象となるというわけ
ではなく、溶液中において一定の存在量(存在割合)以上を持つ分子種のみを対象とすると
考えても良い。当該溶液中に存在しているできる限り多くの分子種を対象とすることが望
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ましいが、例えば、重質油には何十万という種類の分子種が存在しているとも言われてい
るので、その場合は、微量しか存在していないような分子種は無視してもよい。試料とす
る溶液を前もって成分分析し、各分子種の存在量(存在割合)を以て、対象とする分子種の
選定基準にしてもよい。
【００１２】
　さらに、「分率」については、重量分率、容量分率又はモル分率等、存在割合を示すも
のであれば何でもよく、いずれをも含む概念である。液相全体の平均ハンセン溶解度指数
値を算出する場合は、好ましくは容量分率が用いられ、各成分の当該液相における容量分
率で重み付けした加重平均値として算出される。
【００１３】
　本発明によれば、実施形態の欄で後述するように、多成分系凝集モデルに基づいて、多
成分系溶液の性状を推定することができる。具体的には、多成分系溶液の性状として、液
相の成分、及び液相の平均ハンセン溶解度指数値を推定することができる。
【００１４】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、最終段階での更新
後の液相成分における各成分の分率の合計を液相分率として算出するステップを更に含む
。
　これにより、多成分系溶液の性状として、液相の量（溶液全体に対する分率）を推定す
ることができる。
【００１５】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、所望の温度におけ
る前記最終段階での更新後の非液相成分における各成分の凝集度を、液相全体の前記平均
ハンセン溶解度指数値と前記非液相成分における各成分のハンセン溶解度指数値との差及
び前記最終段階での更新後の非液相成分における各成分の濃度に基づいて算出するステッ
プを更に有する。
【００１６】
　これにより、多成分系溶液の性状として、多成分系溶液中における非液相の各成分の凝
集度をそれぞれ推定することができる。
【００１７】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、凝集度（Ｄ）を下
記の式（Ａ）により算出する。
　　Ｄ(ｐ，ｑ) = ＭＡＳ (Ｋ０ +Ｋ１ p +Ｋ２ ｑ +Ｋ３ ｐ２ +Ｋ４ ｐｑ +Ｋ５ ｑ

２+
Ｋ６ｐ３ +Ｋ７ｐ２ｑ +Ｋ８ｐｑ２ +Ｋ９ ｑ３)　・・・（Ａ）
　ここで、ｐは、前記所望の温度Ｔが、Ｔ≦１５０℃のときに、ｐ = (Ｌ０(Ｔ - 25) + 
Ｌ１)ＲＥＤｇ、前記所望の温度Ｔが、１５０℃＜Ｔ≦２００℃のときに、ｐ = (Ｌ０(15
0 - 25) + Ｌ１)ＲＥＤｇ、前記所望の温度Ｔが、２００℃＜Ｔのときに、ｐ = (Ｌ０(Ｔ
 - 25) + Ｌ２)ＲＥＤｇで表され、
　Ｌ０、Ｌ１及びＬ２は、係数であり、
　ＲＥＤｇは、ＲＥＤ≧０．３のときに、ＲＥＤｇ＝ＲＥＤ、ＲＥＤ＜０．３のときに、
ＲＥＤｇ＝０．３と表され、
　ＲＥＤは、ＲＥＤ＝Δδ／Ｒ０で表され、
　Δδは、液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と前記非液相成分における各成分の
ハンセン溶解度指数値との差であり、
　Ｒ０は、非液相成分における各成分の定数であり、
　ｑは、ｑ＝ｌｏｇＣで表され、
　Ｃは、非液相成分における各成分の濃度であり、
　ＭＡＳ、及びＫ０～Ｋ９は、係数である。
【００１８】
　これにより、上記の（Ａ）式を用いて、多成分系溶液中における非液相の各成分の凝集
度をそれぞれ推定することができる。
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【００１９】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、最終段階での更新
後の非液相成分における成分のうち、前記凝集度が所定の閾値未満の成分を凝集相成分と
して分類し、前記凝集度が前記所定の閾値以上の成分を固相成分として分類するステップ
を更に有する。
【００２０】
　これにより、多成分系溶液の性状として、多成分系溶液中の凝集相の成分、固相の成分
を推定することができる。
【００２１】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、凝集相成分として
分類された各成分の分率の合計を凝集相分率として算出するステップと、前記固相成分と
して分類された各成分の分率の合計を固相分率として算出するステップとを更に有する。
【００２２】
　これにより、多成分系溶液の性状として、多成分系溶液中の凝集相の量（溶液全体に対
する分率）と、固相の量（溶液全体に対する分率）を推定することができる。
【００２３】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、前記凝集相成分と
して分類された各成分の凝集度の和を当該成分の数で除した値として、凝集相全体の平均
凝集度を算出するステップを更に有する。
【００２４】
　これにより、多成分系溶液の性状として、多成分系溶液中の凝集相の平均凝集度を推定
することができる。
【００２５】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、多成分系溶液には
、所望の種類の溶媒が所望の分率で混合されている。
　本発明は、溶剤等の溶媒が混合された多成分系溶液にも適用することができる。
【００２６】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定方法において、好ましくは、多成分系溶液は、
重質油、又は重質油と溶媒との混合液である。
　これにより、重質油の性状を推定し、アスファルテンの凝集を制御して、重出油の処理
に寄与することができる。
【００２７】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定装置は、多成分系溶液の性状推定装置であって
、
　多成分系溶液を構成する各成分の分率、融点及びハンセン溶解度指数値を取得する成分
情報取得部と、多成分系溶液を構成する各成分のうちの所望の温度未満の融点を有する成
分を液相成分として分類し、前記所望の温度以上の融点を有する成分を非液相成分として
分類する初期分類部と、液相の性状を推定する液相演算部とを備え、
　液相演算部は、前記液相成分として分類された各成分のハンセン溶解度指数値を各成分
の当該液相における分率で重み付けした加重平均値として、液相全体の平均ハンセン溶解
度指数値を算出し、液相全体の前記平均ハンセン溶解度指数値と、非液相成分における各
成分のハンセン溶解度指数値との差を算出し、非液相成分における各成分を、前記差に基
づいて、液相成分又は非液相成分として再分類し、液相成分として再分類された各成分を
非液相成分から液相成分に編入して、液相成分及び非液相成分を更新し、更新後の液相成
分における各成分のハンセン溶解度指数値を各成分の当該液相における分率で重み付けし
た加重平均値として、更新後の液相全体の平均ハンセン溶解度指数値を算出し、液相成分
として再分類される非液相成分がなくなる最終段階まで、平均ハンセン溶解度指数値、液
相成分、及び非液相成分の更新を繰り返すことを特徴としている。
【００２８】
　本発明によれば、実施形態の欄で後述する多成分系凝集モデルに基づいて、多成分系溶
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液の性状を推定することができる。具体的には、多成分系溶液の性状として、液相の成分
、及び液相の平均ハンセン溶解度指数値を推定することができる。
【００２９】
　また、本発明の多成分系溶液の性状推定装置において、好ましくは、非液相の性状を推
定する非液相演算部を更に備え、前記非液相演算部は、所望の温度における前記最終段階
での更新後の非液相成分における各成分の凝集度を、液相全体の前記平均ハンセン溶解度
指数値と前記非液相成分における各成分のハンセン溶解度指数値との差及び前記最終段階
での更新後の非液相成分における各成分の濃度に基づいて算出する。
【００３０】
　これにより、多成分系溶液の性状として、多成分系溶液中における非液相の各成分の凝
集度をそれぞれ推定することができる。
【００３１】
　また、本発明のプログラムは、上記の多成分系溶液の性状推定方法を実行させることを
特徴としている。
【００３２】
　本発明のプログラムによれば、コンピュータを上記の多成分系溶液の性状推定装置とし
て機能させることができる。これにより、多成分系溶液中の各成分の性状を推定すること
ができる。
【００３３】
　また、本発明の多成分系溶液の処理方法は、上記の多成分系溶液の性状推定方法により
、原多成分系溶液の性状を推定し、さらに当該性状推定結果に基づいて、原多成分系溶液
に所望の種類の溶媒を所望の分率で混合した場合、原多成分系溶液の温度を所望の温度に
変更した場合、又は原多成分系溶液に所望の種類の溶媒を所望の分率で混合しかつ原多成
分系溶液の温度を所望の温度に変更した場合における新多成分系溶液の性状を予測し、そ
の予測を基に、その所望の種類の溶媒をその所望の分率で原多成分系溶液に混合する、又
は原多成分系溶液の温度をその所望の温度に変更する、又はその所望の種類の溶媒をその
所望の分率で原多成分系溶液に混合しかつ原多成分系溶液の温度をその所望の温度に変更
することを特徴としている。
【００３４】
　本発明の多成分溶液系の処理方法によれば、多成分系溶液に溶媒を混合したり、多成分
系溶液の温度を変化させたりしたときの多成分系溶液の性状を予想することができ、かか
る予想に基づいて、多成分系溶液の処理を行うことが可能となる。
【００３５】
　また、本発明の多成分系溶液の処理方法において、好ましくは、その所望の種類の溶媒
及びその所望の分率、及び／又はその所望の温度は、予測された新多成分系溶液の性状が
、推定された原多成分系溶液における凝集相成分及び固相成分の全部又は一部が溶解し、
又は、凝集相成分及び固相成分の凝集又は析出が抑制された性状となる溶媒及び分率、及
び／又は温度である。
【００３６】
　これにより、溶媒種を適切に選択する、新たな溶媒を追加する、又は、溶液の温度を変
更する措置を講じて、溶液中における凝集相及び固相の全部又は一部を溶解し、又は溶質
の凝集若しくは析出を抑制することができる。
【００３７】
　また、本発明の多成分系溶液の処理方法において、好ましくは、その所望の種類の溶媒
及びその所望の分率、及び／又はその所望の温度は、予測された新多成分系溶液の性状が
、推定された原多成分系溶液における非固相成分のうちの一種類以上の成分が析出した性
状となる溶媒及び分率、及び／又は温度である。
【００３８】
　これにより、溶媒種を適切に選択する、新たな溶媒を追加する、又は、溶液の温度を変
更する措置を講じて、一種以上の成分を析出させることができる。
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【発明の効果】
【００３９】
　本発明によれば、多成分系溶液中の各成分の性状を推定することができる。例えば、本
発明によれば、多成分系溶液中における液相、凝集相及び固相に関し、各相の成分及びそ
の量（分率）を推定し、また、凝集相における各成分の凝集度及び凝集相の平均凝集度を
算出することもできる。このため、例えば、溶媒種を適切に選択する、或いは新たな溶媒
を追加する、溶液の温度を変更する等の措置を適切に講ずれば、溶液中における凝集相及
び固相の全部又は一部を溶解し、又は溶質の凝集若しくは析出を抑制すること、或いは一
種以上の成分を析出させることが可能となる。
【図面の簡単な説明】
【００４０】
【図１】本発明の実施形態による多成分系溶液の性状推定装置の機能ブロック図である。
【図２】本発明の実施形態による多成分系溶液の性状推定方法のフローチャートである。
【図３】ＨＳＰ値の模式図である。
【図４】無溶媒でのモデル重質油の液相、凝集相及び固相の量と凝集相の平均凝集度を表
すグラフである。
【図５】トルエン溶媒でのモデル重質油の液相、凝集相及び固相の量と凝集相の平均凝集
度を表すグラフである。
【図６】トルエンとブロモベンゼンの等重量被混合溶媒でのモデル重質油の液相、凝集相
及び固相の量と凝集相の平均凝集度を表すグラフである。
【発明を実施するための形態】
【００４１】
（１．多成分凝集モデル）
　本発明の実施形態の説明に先立ち、本発明が立脚する多成分凝集モデルについて説明す
る。以下、「ハンセン溶解度指数値」を「ＨＳＰ値」と記すことがある。
【００４２】
　重質油を例にとって、多成分系凝集モデル（Multi-Component Aggregation Model：Ｍ
ＣＡＭ）を前記ステップ(1)～(7)に合わせて説明する。ここで、重質油というものを、説
明の簡便上、Ａ分子、Ｂ分子、Ｃ分子、Ｄ分子及びＥ分子から構成されているものと仮定
する。
　(1)まず、各成分の分率、融点及びハンセン溶解度指数値を取得する。(2)次にある所望
の温度Ｔを設定したとする。Ａ分子、Ｂ分子、Ｃ分子、Ｄ分子及びＥ分子のうち、温度Ｔ
よりも融点が低いＡ分子及びＢ分子は液体となるので液相を形成し、Ｃ分子、Ｄ分子及び
Ｅ分子は非液相を形成する。(3)これにより、液相のＨＳＰ値は、Ａ分子のＨＳＰ値とＢ
分子のＨＳＰ値をそれぞれの存在割合(好ましくは容量分率)により加重平均した値となる
。(4)この時点までは、Ｃ分子、Ｄ分子及びＥ分子は非液相成分であったが、液相のＨＳ
Ｐ値とＣ分子、Ｄ分子及びＥ分子の各々のＨＳＰ値との差を見ると、(5)液相のＨＳＰ値
との差が極めて小さいＣ分子は液相に移ることになる。(6)その結果、液相のＨＳＰ値は
、Ａ分子、Ｂ分子及びＣ分子の各々のＨＳＰ値の各々の存在割合(好ましくは容量分率) 
により加重平均した値に変化する。(7)その結果、Ｄ分子は、当該更新後の液相とのＨＳ
Ｐ値差が小さくなったため、固相を維持できなくなり、凝集相となる。一方、Ｅ分子は、
液相のＨＳＰ値が変化したにもかかわらずＨＳＰ値差が大きいため、依然として、固相を
維持している。
【００４３】
　このようにして、液相の成分の再分類が行われ、最終的に、全成分（Ａ分子、Ｂ分子、
Ｃ分子、Ｄ分子及びＥ分子）が、液相成分、凝集した凝集成分、析出した固相成分に分け
られた状態となる。
　現実の重質油というものは、何十万種という成分から成っているものであるので、液相
のＨＳＰ値及び各成分のＨＳＰ値に基づいて液相成分と非液相成分の再分類が次々と行わ
れ、最終的に、液相、凝集相及び固相に分類された状態となる。
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【００４４】
　因みに、重質油中に存在するアスファルテンというのは、アスファルテン分子がアボガ
ドロ数(6×10の23乗)以上塊集すると、目に見える程度の大きさになり固体として析出す
るが、塊集度合がそれよりはるかに少ない場合は、重質油中で分散・浮遊した状態にある
と推定できる。この状態にあるものを「凝集体」と名付け、その凝集度合を小さくするこ
とを「凝集の緩和、抑制」と呼ぶ。
【００４５】
（２．装置）
　次に、図1を参照して、本発明の多成分系溶液の性状推定装置の実施形態を説明する。
図１は、実施形態の多成分系溶液の性状推定装置の機能ブロック図である。コンピュータ
に本発明のプログラムを実行させることにより、コンピュータが多成分系溶液の性状推定
装置として機能する。
　なお、図１では、情報の入力及び出力を行うインタフェースの図示を省略している。
【００４６】
　本装置は、演算装置１と記憶部２とを備えている。演算装置１は、１つのＣＰＵで構成
してもよいし、通信回線を介して互いに接続された複数の演算装置で構成されてもよい。
また、記憶部２は、演算装置１に内蔵されていてもよいし、外部装置であってもよいし、
通信回線を介して接続された記憶装置であってもよい。
【００４７】
　本演算装置１は、成分情報取得部１０と、初期分類部２０と、液相演算部３０と、非液
相演算部４０とを有している。
【００４８】
（２－１．成分情報取得部）
　成分情報取得部１０は、対象とする多成分系溶液を構成する各成分について、その分率
、融点、及びＨＳＰ値を取得する。これらの成分の情報は、多成分系溶液についての情報
がデータベースとして格納された記憶部２から取得するとよい。
【００４９】
　データベースにこれらの成分の情報が格納されていない場合には、成分情報算出部１１
によって、各成分の必要なパラメータを推算するとよい。
【００５０】
　多成分系溶液を構成している成分の融点とＨＳＰ値を推算する方法の一例として、「分
子組成(分子構造)に関する情報を基に行う方法」を挙げることができる。
【００５１】
　（１）この方法では、先ず、試料である溶液を構成している各分子種につき、各々の分
子種の分子組成(分子構造)に関する情報を得ることが必要である。ここで、溶液を構成し
ている分子種とは、当該溶液中に存在している厳密にすべての分子種を指すというわけで
はなく、溶液中において一定の存在量(存在割合)以上を持つ分子種を指すと考えても良い
。当該溶液中に存在しているできる限り多くの分子種を対象とすることが望ましいが、微
量しか存在していないような分子種は無視してもよい。試料とする溶液を前もって成分分
析し、各分子種の存在量(存在割合)を以て、対象とする分子種の選定基準にしてもよい。
【００５２】
　あるいはまた、前述のように、「成分」を「溶液をある特定の物理的又は化学的性状を
基準として括った塊」、言い換えれば、「ある特定の物理的又は化学的性状を基準として
分画された分画物(フラクション)」という意味で用いる場合には、この「分子組成(分子
構造)に関する情報を基に行う方法」は、次のようにして適用することが可能である。
　即ち、「ある特定の物理的又は化学的性状を基準として分画された分画物(フラクショ
ン)」の各々について、ＮＭＲ、元素分析、質量スペクトル等を測定することにより、公
知の方法を用いて、その分画物(フラクション)の「平均分子構造」を得ることができる。
こうして得られた「平均分子構造」を用いれば、この方法を適用することができる。
【００５３】
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　（２）次に、得られた各々の分子種の分子組成(分子構造)に関する情報に基づいて、各
々の分子種の融点を推定する。これには、原子団寄与法(Marrero Gani法)を用いることが
できる。即ち、分子種について、その分子構造を形成している「基」に分解し、各々の基
が持つ固有のパラメータ値からその分子種の融点を算出する。
　前記のように「平均分子構造」を用いる場合も、当該構造を基に原子団寄与法を用いて
、当該「ある特定の物理的又は化学的性状を基準として分画された分画物(フラクション)
」の融点を算出する。
【００５４】
　（３）また、各々の分子種の分子組成(分子構造)に関する情報に基づいて、各々の分子
種のＨＳＰ値を推定する。前記のように「平均分子構造」を用いる場合も、同様である。
ＨＳＰ値の推定も、原子団寄与法にて行うことができる。即ち、分子種についてその分子
構造を形成している基に分解し、各々の基が持つ固有のパラメータ値(Fd値, Fp値, Eh値,
 Vc値)を用いて、その分子種のＨＳＰ値を算出する。
【００５５】
　原子団寄与法としては、例えば、D.W.van Krevelen , K.te Nijenhuis著「Properties 
of Polymers(4ed.2009)」に記載のKrevelen & Hoftyzerの方法やEmmanuel Stefanis, Cos
tas Panayiotou著「Prediction of Hansen Solubility Parameters with a New Group-Co
ntribution Method」に記載のStefanis & Panayiotouの方法等を用いることができる。
　これらについては、分子構造から推算するプログラムを利用することもできる。このよ
うなプログラムとして、例えば、ＨＳＰiP（http：//www.hansen-solubility．Com/）が
ある。
　さらには、これらの諸方法で得た値を参考にして、適宜修正を加えて得た値を用いるこ
ともできる。
【００５６】
　ＨＳＰ値は、文献（Hansen，C.M.，Hansen solubility parameters:a user’s　handbo
ok. ２nd ed．; CRC：　Boca Raton；　London，2007）に、1200種類を超える物質のＨＳ
Ｐ値が報告されているので、その文献値を使用することもできる。
【００５７】
　Krevelen & Hoftyzerの方法の概略は、次のとおりである。
　ｉ．まず、物質のＨＳＰ値(δt)は、次の式で求められることが広く知られている。
【００５８】
【数１】

【００５９】
　図３に、ＨＳＰ値の模式図を示す。ＨＳＰ値とは、ある物質がある溶媒にどのくらい溶
けるのかを示す溶解性の指標であり、溶解性を［分散項（δｄ）、分極項（δｐ）、水素
結合項（δｈ）］のベクトルで表すものである。
【００６０】
　ii．次に、δd, δp, δhは、Krevelen & Hoftyzerの原子団寄与法によると、次の式で
求められる。
【００６１】

【数２】

【００６２】
　ここで、Fd値((MJ/m3)1/2・mol-1)とは、分散力に起因する各基(原子団)のモル引力定
数であり、Fp値((MJ/m3)1/2・mol-1)とは、双極子間力に起因する各基(原子団)のモル引
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力定数であり、Eh値(J・mol-1)とは、各基(原子団)の水素結合エネルギーである。
　また、Vはモル体積(cm3・mol-1)であり、RheineckおよびLinが提案した以下の式(3)に
より求めることができる。
【００６３】
【数３】

【００６４】
　ここでＶｃは各基(原子団)のモル体積である。
　D.W.van Krevelen , K.te Nijenhuis著「Properties of Polymers(4ed.2009)」の文献
によれば、多くの基について、Fd値, Fp値, Eh値, Vc値が示されているので、当該文献に
て値が記載されている基については、その値を用いればよい。(D.W.van Krevelen , K.te
 Nijenhuis著「Properties of Polymers(4ed.2009)」195～197ページ及び215ページ)。値
が記載されていない基については、構造的に近似する他の基の情報を用いて推定した値を
用いるなどを行えばよい。
　iii．以上により、Krevelen & Hoftyzer法によりＨＳＰ値(δt)を算出することができ
る。
【００６５】
（２－２．初期分類部）
　初期分類部２０は、多成分系溶液を構成する各成分のうちの所望の温度未満の融点を有
する成分を液相成分として分類し、所望の温度以上の融点を有する成分を非液相成分とし
て分類する。すなわち、溶媒の融点以上のある任意の温度以上において、その温度におけ
る「液相」の量及び組成を求める。融点がその温度より低い成分は、液相に存在する成分
となる。このときの「液相」の量及び成分が求まる。
【００６６】
（２－３．液相演算部）
　液相演算部３０は、液相の性状を推定するために、平均ＨＳＰ算出部３１と、Δδ（Ｈ
ＳＰ値差）算出部３２と、再分類部３３と、液相成分情報算出部３４とを備えている。
【００６７】
　平均ＨＳＰ算出部３１は、液相全体の平均ＨＳＰ値を算出する。ここで、液相全体の平
均ＨＳＰ値は、当該液相成分における各成分のＨＳＰ値を各成分の当該液相における分率
、好ましくは容量分率で重み付けした加重平均値として算出されるものである。
【００６８】
　ＨＳＰ値差（Δδ）算出部３２は、液相全体の平均ＨＳＰ値と、非液相成分における各
成分のＨＳＰ値との差（Δδ）を算出する。
【００６９】
　再分類部３３は、非液相成分における各成分を、差（Δδ）に基づいて、液相成分と非
液相成分とに再分類し、液相成分として再分類された各成分を非液相成分から液相成分に
編入して、液相成分及び非液相成分を更新する。
　再分類部３３は、溶解する成分があればそれを液相に加えて液相全体のＨＳＰ値を再計
算する。
【００７０】
　平均ＨＳＰ算出部３１は、更新後の液相全体の平均ＨＳＰ値を算出する。ここで、更新
後の液相全体の平均ＨＳＰ値は、更新後の液相成分における各成分のＨＳＰ値を各成分の
当該液相における分率、好ましくは容量分率で重み付けした加重平均値として算出される
ものである。
【００７１】
　そして、液相成分に再分類される非液相成分がなくなる最終段階まで、平均ＨＳＰ値、
液相成分及び非液相成分（凝集相、固相）の更新を繰り返す。
【００７２】



(13) JP 6725112 B2 2020.7.15

10

20

30

40

50

　さらに、液相情報算出部３４は、最終段階での更新後の液相成分の分率の合計を液相分
率として算出する。
【００７３】
（２－４．非液相演算部）
　非液相演算部４０は、非液相の性状を推定するために、凝集度算出部４１、凝集相、固
相分類部４２、凝集相情報算出部４３、及び固相情報算出部４４を有する。非液相演算部
４０は、非液相の性状として、例えば、凝集相の量、成分、凝集している成分それぞれの
凝集度及び凝集相の平均凝集度並びに固相の量及び組成を決定する。
【００７４】
　凝集度算出部４１は、所望の温度における最終段階での更新後の非液相成分における各
成分の凝集度を、液相全体の平均ＨＳＰ値と前記非液相成分における各成分のＨＳＰ値と
の差及び最終段階での更新後の非液相成分における各成分の濃度Ｃに基づいて算出する。
具体的には、以下のようにして分類する。
【００７５】
　最終的に液相に溶解しなかった非液相成分における各成分について、そのＨＳＰ値と液
相全体のＨＳＰ値に基づいてそれぞれの凝集度を決定する。凝集している成分それぞれの
凝集度Ｄは、液相のＨＳＰ値、凝集している成分のＨＳＰ値、凝集している成分の濃度及
び場の温度を変数とする関数式(Ａ)により、算出することができる。
【００７６】
　　Ｄ(ｐ，ｑ) = ＭＡＳ (Ｋ０ +Ｋ１ p +Ｋ２ ｑ +Ｋ３ ｐ２ +Ｋ４ ｐｑ +Ｋ５ ｑ

２+
Ｋ６ｐ３ +Ｋ７ｐ２ｑ +Ｋ８ｐｑ２ +Ｋ９ ｑ３)　・・・（Ａ）
【００７７】
　ここで、ｐは、前記所望の温度Ｔが、Ｔ≦１５０℃のときに、ｐ = (Ｌ０(Ｔ - 25) + 
Ｌ１)ＲＥＤｇ、前記所望の温度Ｔが、１５０℃＜Ｔ≦２００℃のときに、ｐ = (Ｌ０(15
0 - 25) + Ｌ１)ＲＥＤｇ、前記所望の温度Ｔが、２００℃＜Ｔのときに、ｐ = (Ｌ０(Ｔ
 - 25) + Ｌ２)ＲＥＤｇで表される。
【００７８】
　ＲＥＤｇは、ＲＥＤ≧０．３のときに、ＲＥＤｇ＝ＲＥＤ、ＲＥＤ＜０．３のときに、
ＲＥＤｇ＝０．３と表され、ＲＥＤは、ＲＥＤ＝Δδ／Ｒ０で表され、Δδは、液相全体
の前記平均ＨＳＰ値と前記非液相成分における各成分のＨＳＰ値との差であり、Ｒ０は、
非液相成分における各成分ごとの定数である。
【００７９】
　Ｌ０、Ｌ１及びＬ２は、経験的に得た係数であり、下記の定数値を有する。
　L0　＝－0.0031262、　L1　＝ 1.07815、　L2　＝ 1.15631
【００８０】
　ｑは、ｑ＝ｌｏｇＣで表され、Ｃは、非液相成分における凝集している当該成分の濃度
である。
【００８１】
　ＭＡＳは、成分種により定まった定数であり、例えば、多成分系溶液の凝集相成分及び
固相成分がアスファルテンの場合、以下のとおりである。カナダ産オイルサンド系アスフ
ァルテン(CaAs)：1.319、中東産アスファルテン1 (ArAs1)：1.000、中東産アスファルテ
ン2 (ArAs2)：1.136である。
【００８２】
　Ｋ０～Ｋ９は、経験的に得た係数であり、以下の定数値を有する。
　K0＝－1.26929、K1＝ 9.42231、K2＝ 0.363439、K3＝－11.1925、K4＝ 0.093622、K5＝
－0.15436、K6＝ 5.337433、K7＝－0.20868、K8＝ 0.077223、K9＝ 0.019492である。
【００８３】
　以上より、ある温度において、ある溶液中においてある成分が凝集している場合、その
凝集している成分の凝集度Ｄの値を算出することができる。
　尚、上記において数値で示したＬ０、Ｌ１、Ｌ２、ＭＡＳ及びＫ０～Ｋ９等の値は、対
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象により種々の数値を採り得るものであり、上記の数値に限定されるものではない。
【００８４】
　凝集相、固相分類部４２は、最終段階での更新後の非液相成分のうち、凝集度が所定の
閾値未満の成分を凝集相成分に分類し、凝集度が所定の閾値以上の成分を固相成分に分類
する。すなわち、凝集度が凝集レベルにある成分を凝集相成分とし、析出レベルにある成
分を固相成分とする。ここで、「凝集レベルにある」とは、概念的には、凝集粒子の大き
さが数百nm以下で液中に分散していることをいい、「析出レベルにある」とは、凝集粒子
の大きさがサブミクロン以上で液中に分散できず沈殿していることと考えられる。凝集度
Ｄ≧５であるとき、おおむね、その成分種は析出すると判断できるが、この閾値は、成分
種により変化しうるものである。
【００８５】
　凝集相情報算出部４３は、凝集相成分として分類された各成分の量（溶液全体に対する
分率）の合計を凝集相分率として算出する。さらに、凝集相情報算出部４３は、凝集相成
分として分類された各成分の凝集度の和を当該成分の数で除した値を凝集相全体の平均凝
集度として算出する。
【００８６】
　固相情報算出部４４は、固相成分として分類された各成分の量（溶液全体に対する分率
）の合計を固相分率として算出する。
【００８７】
（３．方法）
　次に、図２を参照して、本発明の多成分系溶液の性状推定方法の実施形態を説明する。
図２は、実施形態の多成分系溶液の性状推定方法のフローチャートである。本方法は、本
発明のプログラムによりコンピュータによって実行される。
【００８８】
　本実施形態では、多成分系溶液として、以下に示す１１種類の成分（分子種Ｏ－０１～
Ｏ－１１）を含むモデル重質油を用いて、このモデル重質油の性状（溶解、凝集及び析出
性状）をコンピューターにより推定する例を説明する。
【００８９】

【化１】

【００９０】
（Ｓ１：成分情報取得）
　まず、モデル重質油の性状推定にあたり、先ず、モデル重質油を構成する各成分の分率
、融点及びＨＳＰ値(δt)を取得する（Ｓ１）。
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【００９１】
　表１に、モデル重質油の分子組成(分率)、推算した各分子の融点及びＨＳＰ値(δt)を
示す。
【００９２】
【表１】

【００９３】
　上記の表１に示した各分子の融点及びＨＳＰ値(δt)は、データベースから既知のもの
を取得してもよいし、原子団寄与法により、コンピュータを用いて算出してもよい。
　以下に、ＨＳＰ値(δt)及び融点を原子団寄与法により算出する一例を説明する。
【００９４】
ｉ．ＨＳＰ値の求め方
（１）「Ｏ－０１」分子の場合
　前出のKrevelen & Hoftyzerの文献において、分子を形成している基について示されて
いるFd値, Fp値, Eh値及びVc値の数値を用いて、Krevelen & Hoftyzerの方法により算出
できる。
【００９５】
　即ち、「Ｏ－０１」分子の場合、基は、「ＣＨ3－」が２個と「－ＣＨ2－」が28個とか
らなっている。前出のKrevelen & Hoftyzerの文献によると、「ＣＨ3－」のFd値は420、V
c値は33.5と記載されており、「－ＣＨ2－」のFd値は270、Vc値は16.1と記載されている
のでこれらの値を用い、前出の式(3)及び式(2)より、「O-01」のδdは、{(420×2)＋(270
×28)}／{(33.5×2)＋(16.1×28)}＝16.22となる。δp 及びδhについても同様に計算し
て、ＨＳＰ値(δt)＝16.22　と算出することができる。
【００９６】
　「Ｏ－０２」～「Ｏ－１１」分子の場合も同様にして算出する。分子を形成している基
に関し、Krevelen & Hoftyzerの文献に記載されている基については、Fd値, Fp値, Eh値
及びVc値の記載値を用いればよい。記載されていない基については、構造的に近似する他
の基の情報を用いて推定した値を用いるなどを行えばよい。
【００９７】
ii．融点の求め方
　融点の推算は、原子団寄与法の一つであり、「Joback, K. G., Reid, R. C., Chem. En
g. Comm., 57, 233 (1987).」に記載されているJoback法を用いればよい。
【００９８】
　次に、多成分系溶液を構成する各成分のうちの所望の温度未満の融点を有する成分を液
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相成分として分類し、前記所望の温度以上の融点を有する成分を非液相成分として分類す
る（Ｓ２）。
　例えば、当該モデル重質油の場合、その液温が２５０℃である場合、この温度よりも低
い融点を有する「Ｏ－０１」～「Ｏ－０３」、「Ｏ－０９」及び「Ｏ－１０」分子が液相
成分として分類され、一方、この温度よりも高い融点を有する「Ｏ－０４」～「Ｏ－０８
」及び「Ｏ－１１」分子が非液相成分として分類される。
【００９９】
　次に、液相成分として分類された各成分のＨＳＰ値について、各成分の当該液相におけ
る容量分率で重み付けした加重平均値を、液相全体の平均ＨＳＰ値として算出する（Ｓ３
）。各成分について、密度、分子量等の物性に関する諸情報を予め記憶部２に格納してお
くことにより、容量分率は成分情報算出部１１において、容易に算出することができる。
【０１００】
　次に、液相全体の前記平均ＨＳＰ値と、非液相成分における各成分のＨＳＰ値との差を
算出する（Ｓ４）。
【０１０１】
　次に、非液相成分における各成分を、差（Δδ）に基づいて、液相成分又は非液相成分
として再分類し、液相成分として再分類された各成分を非液相成分から液相成分に編入し
て、液相成分及び非液相成分を更新する（Ｓ５）。
　なお、この再分類における更新は、非液相成分における各成分について、１つずつ順番
に行ってもよし、複数の成分ごとに行ってもよい。
【０１０２】
　次に、更新後の液相成分における各成分のＨＳＰ値について、各成分の当該更新後の液
相における容量分率で重み付けした加重平均値を、更新後の液相全体の平均ＨＳＰ値とし
て算出する（Ｓ６）。
【０１０３】
　そして、ステップＳ４～Ｓ５を、ステップＳ５において液相成分として再分類される非
液相成分がなくなる最終段階まで繰り返す（Ｓ６）。
　このようにして、最終段階での更新後の液相成分をモデル重質油のその温度における液
相の成分とし、また、最終段階での更新後の平均ＨＳＰ値をモデル重質油のその温度での
液相全体の平均ＨＳＰ値として決定する。また、最終段階での更新後の液相成分における
分類された各成分の分率の合計を液相分率として算出する。
【０１０４】
　続いて、所望の温度における最終段階での更新後の非液相成分の凝集度Ｄを算出する（
Ｓ７）。
【０１０５】
　次に、最終段階での更新後の非液相成分における各成分を、凝集度Ｄに基づいて、凝集
相成分と固相成分とに分類する（Ｓ８）
【０１０６】
　さらに、これらの結果に基づいて、モデル重質油の種々の性状を表すパラメータを算出
する。例えば、凝集相成分に分類された各成分の分率の合計を凝集相分率として算出し、
また、固相成分に分類された各成分の分率の合計を固相分率として算出する。さらに、凝
集相成分に分類された各成分の凝集度の和を当該成分の数で除した値を凝集相全体の平均
凝集度として算出する。
【０１０７】
　上記の方法により、このモデル重質油について、先ず無溶媒での液相、凝集相及び固相
の量及び組成並びに凝集相における各分子の凝集度 及び凝集相の平均凝集度を算出、推
定した。実験は-50℃から350℃まで100℃間隔で実施した。
　表２に、各温度において、各分子がいかなる相に存在するかを示す。これはまた、各相
の分子組成を示しているものである。
【０１０８】
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【表２】

【０１０９】
　さらに、図４に、各温度における各相の量と凝集相の平均凝集度を示す。図４中、「Li
quid」は「液相」、「Aggregate」は「凝集相」、「Solid」は「固相」の意味である。ま
た、「Phase wt ratio」は、「各相の重量分率」の意味である。さらに、「Averaged Dag
g」は、「平均凝集度」の意味である。「Temperature」は「温度」の意味である。本明細
書における他の図においても同様である。
【０１１０】
　表２及び図４に示すように、無溶媒の場合、150℃までは全て固相であり、250℃以上で
は全て凝集相又は液相となり、350℃では液相の割合が増加する。凝集相の平均凝集度は2
50℃と300℃でそれぞれ1.53と1.25である。
【０１１１】
（４．処理方法）
　次に、本発明の多成分系溶液の処理方法の実施形態を説明する。
　処理にあっては、上記のように、原多成分系溶液としてモデル重質油の性状を推定し、
さらに、モデル重質油に、溶媒を混合したり、温度を変更したりしたときに新モデル重質
油の性状を、上記の方法により予測する。そして、予測と同じ条件で、溶媒をその分率で
モデル重質油に混合したり、モデル重質油の温度の予測時の温度に変更することによって
、溶液の処理を行う。
【０１１２】
　これにより、本発明においては、上記の方法により算出又は推定された溶液中における
液相、凝集相及び固相の各々の量及び組成並びに凝集相における各成分の凝集度及び凝集
相の平均凝集度に基づいて、凝集相及び固相の全部又は一部を溶解し、又は成分の凝集若
しくは析出を抑制するための措置を施すことにより溶液を処理することができる。
【０１１３】
（４－１．凝集緩和処理）
　まず、処理例として、溶液における凝集相及び固相の溶解、又は成分の凝集若しくは析
出抑制のための処理を説明する。溶液中における液相、凝集相及び固相の各々の量及び組
成並びに凝集相における各成分の凝集度及び凝集相の平均凝集度が判ったならば、凝集相
及び固相の全部又は一部を溶解し、又は成分の凝集若しくは析出を抑制するためには、い
かなる措置をとればよいのかという指針を得ることが可能となる。
【０１１４】
　ここで、モデル重質油を30wt%トルエン溶液とした場合の液相、凝集相及び固相の量及
び組成、並びに凝集相の平均凝集度を算出、推定した。下記の表３に、各温度において、
各分子がいかなる相に存在するかを示す。これはまた、各相の分子組成を示しているもの
である。
【０１１５】
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【表３】

【０１１６】
　さらに、図５に、各温度における各相の量と凝集相の平均凝集度を示す。
【０１１７】
　表３及び図５に示すように、トルエン溶液では、-50℃においても固相は10%に過ぎず、
90%は凝集相で溶媒中に分散している。50℃では100%が凝集相となり、150℃以上では昇温
と共に凝集相が減少し液相が増加する。凝集相の平均凝集度は-50℃の1.81から350℃の1.
27に向かって昇温と共に減少することがわかる。
【０１１８】
　さらに、モデル重質油のトルエン溶液について、凝集相及び固相を溶解するには、ＨＳ
Ｐ値が最も大きいＯ－１１分子を基準にして、Ｏ－１１分子が溶解するよう、添加する溶
剤の種類及び量を決めることになる。具体的には、溶媒をトルエンから、トルエンとブロ
モベンゼン(ＨＳＰ値20.4（δｄ＝21.0、δｐ＝2.5、δｈ＝2.0、δｔ＝20.4）)の等重量
比混合溶媒に変更することで、３５０℃の液温下で、すべての凝集相及び固相を溶解させ
ることができる。
【０１１９】

【表４】

【０１２０】
　さらに、図６に、各温度における各相の量と凝集相の平均凝集度を示す。
【０１２１】
　このように、モデル重質油における凝集相及び固相の析出量、析出性状等により、
とりうる措置は様々であるが、具体的には、例えば、現状と同じ溶媒を添加する、或いは
、新たに別種の溶媒(溶剤)を添加する、溶液の温度を上げる等が考えられる。特に、溶媒
(溶剤)の添加については、現状の溶液、追加する溶媒(溶剤)、凝集相及び固相の各々のＨ
ＳＰ値に基づいて溶媒(溶剤)追加後の性状を予測することにより、いかなるＨＳＰ値を有
する溶媒(溶剤)を、いかなる量を添加すればよいのかを決めることができる。
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（４－２．析出促進処理）
　次に、処理例として、溶液における析出促進のための処理を説明する。
溶液中における液相、凝集相及び固相の各々の量及び組成並びに凝集相における各成分の
凝集度及び凝集相の平均凝集度が判ったならば、推定された溶液中における液相、凝集相
及び固相の各々の量及び組成並びに凝集相における各成分の凝集度及び凝集相の平均凝集
度に基づいて、一種以上の成分を析出させるためには、いかなる措置をとればよいのかと
いう指針を得ることが可能となる。
【０１２３】
　このように、当該溶液における液相の性状等により、とりうる措置は様々であるが、具
体的には、例えば、新たに別種の溶媒(溶剤)を添加する、溶液の温度を下げる等が考えら
れる。特に、溶媒(溶剤)の添加については、現状の溶液、追加する溶媒(溶剤)、凝集相及
び固相の各々のＨＳＰ値に基づいて溶媒(溶剤)追加後の性状を予測することにより、いか
なるＨＳＰ値を有する溶媒(溶剤)を、いかなる量を添加すればよいのかを決めることがで
きる。
【０１２４】
　このように、溶液中における液相、凝集相及び固相に関し、それらの量及び組成を算出
、推定し、また凝集相における各成分の凝集度及び凝集相の平均凝集度を算出することが
できるので、例えば、溶媒種を適切に選択する、或いは新たな溶媒を追加する、溶液の温
度を変更する等の措置を適切に講ずれば、溶液中における凝集相及び固相の全部又は一部
を溶解し、又は成分の凝集若しくは析出を抑制すること、或いは一種以上の成分を析出さ
せることが可能となる。
【０１２５】
　なお、上記の実施形態では、多成分系溶液として、モデル重質油の性状を推定した例を
説明したが、本発明では、多成分系溶液は、重質油に限定されない。
【産業上の利用可能性】
【０１２６】
　本発明により、コンピュータを用いて、溶液中における液相、凝集相及び固相に関し、
それらの量並びに凝集相における各成分の凝集度及び凝集相の平均凝集度を算出し、これ
らの各相の組成を推定する方法を特にアスファルテンの凝集緩和、抑制に応用することは
、石油産業にとって非常に大きな意味を持っている。
【０１２７】
　すなわち、アスファルテンの凝集・析出を効果的に制御できれば、原油採掘における坑
井の閉塞、原油輸送のパイプラインにおけるアスファルテンの析出による閉塞、タンク底
部でのスラッジ(析出固体)の滞留、さらには、石油精製過程における多くの課題、例えば
、加熱炉パイプの詰まり、熱交換器中へのスラッジ析出による熱効率の低下、重質油分解
装置における触媒上にコークが析出することによる触媒性能の劣化等、諸課題に対し、そ
の解決策を与えることができるものであり、また溶剤の添加による脱アスファルテン処理
等にも応用が可能である。
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