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Fig̲03 

 Fig̲01の桝酒の枡を食品容器と
してとみると5面の直方体です。仮に
枡のサイズが一辺10cmだとすれば、
お酒（食品疑似溶媒の容積は10
×101×10=1,000cm^3 です。
SML6は直方体ならば、6面体と定
義し、表面積は600cm^2です。 
6面600^2cmと接触する溶媒の
平均厚みは1,000/600 cmで
1.667cmとなります。 
Fig̲02はSML6で食品包装サイズ
を直方体と定義した表⽰例です。 
 

Fig̲03は食品包装の形状が袋状
の場合、包装材表面積と疑似溶媒
容量の⽐で定義することができます。 
例えば袋サイズが200×100mmで
疑似溶媒(水)を500g充填したとき
ポリマーフィルムと接触する平均溶媒
の厚みは500/400＝1.25cmとな
ります。このように単位面積当たりの
疑似溶媒の厚みを算出することで 
3次元的なな接触状態をポリマー不
フィルムと疑似溶媒の関係を2次元
で表⽰することが可能です。 

Fig̲01 Fig̲02 

スーパーマーケットではPET・トレーの卵ケースをよく⾒かけます。
通販のAmasonで販売されているHearty Produceの再生セ
ルロースを使用の“たまご・トレー”(6個収納)の例です。卵の表面
積は仮に450cm^2であるとしても、実際にセルロース紙とどれだ
けの面積で接触しているか︖なども検討の余地があります。 

Fig̲01︓SML6は移⾏モデルは容器サイズ一辺10cmの直方体とします。 

Fig̲04 
Fig̲04は再生セルロース使用の紙
パックトレー6個首脳の場合について 
食品包装サイズを推定してみます。 
 

卵1個60gの表面積が約75cm^2
として6個で450cm^2、卵と接触し
ない面積が約1/2程度あるとすると、
全表面積は675cm^2となります。 
紙ケース表面積当りの疑似溶媒・卵
の厚みは0.5333cmとなります。 
 

ただし疑似溶媒が液体の場合は紙に含まれる移⾏物質と卵表面の
接触状態は緊密ですが、紙と卵の殻(固体)を介在するので紙表面
の一部としか接触していないことは別途、考慮すべきです。 
卵の疑似溶媒として疑似溶媒はEthanol50％と決められています
のでPowアプローチで分配係数Kの決定が可能です。 

Fig̲03︓レトルト食品などのポウチ袋状の容器 

注︓溶媒の表面積⽐(0.8)cm-1の
逆数が溶媒の平均厚み(1.25cm)
になります。 
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Fig̲05︓ウッド・チップからチップに含まれる化学物質の蒸留酒への移⾏ 

Fig̲07︓移⾏物質の時間経過に伴う疑似溶媒中への移⾏量 

⽇常で経験する移⾏・溶出現象をSML6(移⾏モデル）ではどの
ような条件でパソコン上でシミュレーションするか︖に焦点を当てて 
います。実際の移⾏現象は3次元で起きていますが、SML6では
PC画面上の2次元のグラフで表⽰しています。 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig̲06︓Whiskeyを熟成させた木樽のウッドチッ
プを新しい蒸留酒のボトルに⼊れて熟成させる
Wiskey Snippersというものがあります。 
ウッドチップは食品包装材ではありませんが、チップに
含まれる移⾏物質が疑似溶媒のアルコールに溶出
する点でいえばSML6でシミュレーションが可能とい
えます。 ただしチウッドチップにどのような化学物質
がどれだけ含まれているかが判明していることが必要
です。 
 

Fig̲07はウッドチップではなく、再生セルロース紙の
に含まれたアクリル系接着材のインク成分がTenax
疑似溶媒に60℃60⽇間で移⾏するトレンド曲線
です。 
 

Fig̲08は、60℃/60⽇後の疑似溶媒Tenaxに
おける移⾏量が0.5765mg/kgであることを⽰して
います。時間の経過とともに移⾏物質の濃度が増
加していることを⽰しています。移⾏物質の温度に
対する拡散係数が判明すれば、温度と時間を定
義すれば、移⾏量曲線が得られます。 
Fig̲05の4本のボトルの移⾏物質の濃度を測定
したとすれば、4段階の異なる濃度が得られるはず
です。 
Fig̲08はセルロース中のMigrant1の濃度が
3.721mg/kgであることを⽰しています。 
 

Fig̲09は厚みが2700μｍあるセルロース断面の
移⾏物質の残存量分布を表⽰しています。 
移⾏モデルでは設定時間における溶出量だけでは
なく、セルロース紙（ポリマー・フィルム側)に残存す
る移⾏物質の残存分布状態を読取可能なことが
利点です。 

Fig̲05 

Fig̲06 

Fig̲09 

Fig̲08 

Fig̲07 

Fig̲09︓セルロースのインク成分がすべて3.8mg/kgの想定は、印刷後から時間が
経過して、インク成分が紙の裏側まで濃度一定になった条件となる。 

時間軸は60⽇間スケール 

移
⾏

量
は

0.58m
g/kg F.S 

層の厚み︓944μｍ 

層の厚み︓2700μｍ 

紙と疑似溶媒が接触する境界から
移⾏物質が移⾏していることを⽰す 
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Fig̲10︓インク層＋再生セルロース層からTenax(疑似溶媒層)への移⾏量 

Fig̲11︓移⾏物質の時間経過に伴う疑似溶媒中への移⾏量 

Fig̲10︓再生セルロース紙表層50μmにインク成
分が5％(5E4mg/kg[)とインク成分が浸透してい
ない再生セルロース層2,650μｍとTenax疑似溶
媒層(944μm) とし60℃60⽇間の移⾏量を⽰す
トレンド曲線です。Fig̲10（50μｍ＋2650μｍ
の2層）とFig̲07(2,700μm1層)の移⾏曲線
の形状に大きな違いがあります。 
Fig̲10の曲線は上に凹であり、Fig̲07の曲線は 
上に凸になっています。上に凸となるトレンド曲線が
得られた場合、この層では移⾏現象に遅延時間が
発生していることを⽰します。 
 

PETフィルムのように機能性バリア特性を持つ場合
VRVの3層構造フィルムでΘ(遅れ時間)を持つこと
が知られています。 
遅れ時間が大きいことが機能性バリア特性を持つこ
とになります。拡散係数が⽐較的大きなセルロース
で遅れ時間があるとは通常は考えられないことです。 
 

理由としてセルロース層の厚みが2,700μmと通常
のポリマーフィルムの⽐較して各段に大きな厚みに
よって機能性バリア特性（＊01）が出現したこと
になります。 
遅れ時間 Θ＝57⽇間となります。 
この移⾏シミュレーションの拡散係数はRealistic
ケースで算出しているのでΘが顕著に現れました。 
もしWorstケースで拡散係数を算出すると Θ値は 
もっと短時間になります。 
 

 
 
 
 
Fig̲12は60℃/7⽇間経過時のセルロース2層目
の移⾏物質の濃度分布です。インク層の移⾏物質
の濃度は14,000mg/kgですが500〜2700μm
の層間では移⾏物質の濃度は未だ非常に低い値
を⽰しています。 
Fig̲13は60℃/60⽇間経過時のセルロース2層
目の移⾏物質の濃度分布です。インク層の移⾏物
質の濃度は5,000mg/kgと初期の1/10になり、イ
ンク層から1000μmところまで移⾏物質が移⾏して
いることがわかります。 
移⾏量を実測する場合、疑似溶媒側の移⾏量は
測定できますが、包装材中の濃度変化は検出でき
ません。移⾏モデルでは包装材、疑似溶媒の双方

Fig̲11 

本ノートではセルロースの拡散係数の算出はガラス転移点温度
TgよりPiringer式で使用される高分子特性係数/Ap̲Value
値を推定しています。セルロースのTg点温度を-30℃として拡散
係数を算出しています。ただしセルロースのTg点温度はさまざま
な値があり、拡散係数は暫定値とお考え下さい。 

Fig̲10 

Fig̲12 

時間軸は60⽇間スケール 

セルロース層の厚み︓2650μｍ 

Fig̲12︓移⾏物質の時間経過に伴う疑似溶媒中への移⾏量 

インク＋セルロース層の厚み︓50μｍ 

Fig̲13 

セルロース層の厚み︓2650μｍ 

Fig̲13︓移⾏物質の時間経過に伴う疑似溶媒中への移⾏量 

赤破線とゼロベースラインの交点をΘとします。 
Θを遅れ時間と呼びます。 

Θ 
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AKTSはTenaxを疑似溶媒として使用する場合について、以下のように推奨しています。 

Tenax, Poly(2,6-diphenyl-1,4-phenylene oxide), CAS No. 24938-68-9, is the solid simulant E   
in the European legislation [Regulation (EU) 10/2011] which is used to mimic dry food. 

User should be aware of the limitation of migration modelling with Tenax. 
Tenax  presents a partition domain (linear sorption) and hole-filling domain (non-linear sorption).  
Therefore, the mass transport is not always Fickʼs law.  
It should be limited to low MW, volatile compounds. 

AKTS recommends to use the log Pow of the ʻmonomerʼ (2-methoxy-5-methyl-1,3-diphenylbenzene)   
to estimate the partition coefficient K layer/Tenax with the “Polarity scale” model  ＊02 

The log Pow of Tenax is valued at 5.5 by the numerical tool of PubChem.  

•The density of Tenax is 0.25 g/cm3 but can be higher, depending of the synthesis (graphitized Tenax). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ＊01︓機能性バリアについてはテクニカルノート No.SML6-08R “FCM̲3層ラミネートPETフィルムの機能性バリア効率 ”  

 ＊02︓極性スケールについてはテクニカルノート No.SML6-11R “移⾏物質と疑似溶媒の極性̲Polarityから分配係数を
推定するアプローチ” をご覧ください。 

疑似溶媒 Tenaxについて 

 GLサイエンスの株式会社のHPに掲載されているTenax TA の仕様に
よれば、⽐表面積が35m^2/gと記載されています。 
 

Tenax TAは、2.6-Diphenyl-p-phenylene Oxideをベースにした
弱極性のポーラスポリマービーズで、アルコール、ポリエチレングリコール、ジ
オール、フェノール、アミン、アルデヒド、ケトンといった、高沸点極性化合物
の分析に適しています。  
 

  包装材料が紙・セルロースベースで乾燥食品を取扱う
場合、疑似溶媒はTenaxを使うことになります。 
この場合には実測値と移⾏モデルによるシミュレーション値
を⽐較しながら妥当性を評価しながら解析すべきです。 




