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1. はじめに 

 社会の進化に伴い，統計科学の環境が大きく変化している．扱えるデータの平均サイズが大き

くなり，データ解析の重要性が高まっている．データ解析の中に，ネットワーク分析があり，解

析対象を問わないものの，利用される分野はいまだ限定的である[1]．前報告[2]では，化学反応系

をネットワーク構造分析の対象とすることを提案し，その反応系の有向グラフ表現および指標計

算を試みた．今回，グラフの表現方法を修正し，そのグラフから得られた指標と反応系における

粒子の特性との関係を検討した． 

2. 解析の概要 

2.1 化学反応のネットワーク構造化 

化学反応を分析するにあたり，今回はメタン

プラズマの化学反応式を使用した[3]．考慮し

た反応式に対して Table 1に示す手順を適用し，

各辺が方向をもつ有向グラフとして表現した．

また 1つの辺の重みを 1として，隣接行列を作

成し，中心性指標 PageRank および媒介中心性

により評価を行った．ネットワークの描画は

Cytoscape (NRNB，オープンソースソフトウェ

ア(http://www.cytoscape.org/))を用い，指標計算

は統計分析フリーソフト R を使用した． 

Table 1 One example of reaction step 

reaction CH3 + H → CH2 + H2 

nodes a:CH3, b:CH2, c:H2, d: H 

edges 

Edge A:From CH3 to CH2， 

Edge B:From CH3 to H2， 

Edge C:From H to CH2， 

Edge D:From H to H2 

3. 解析結果 

Figure 1 に作成したネットワーク図を示し，

粒子毎の指標計算結果を Figure 2 に示す． 

CH3,CH4が両指標において高い値をとり，安定

構造粒子は反応系において多くの反応の生成

種となり，中間生成されやすい粒子の媒介中心

性が高くなることが確認できた．講演では他の

ネットワーク分析による化学反応系の特性に

ついても報告する． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Figure 1 Network structure of methane chemical 

reactions. Names of species are shown at nodes and 

chemical reactions are shown at directed edges. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2 Result of centrality index for each species. 

blue:PageRank and red:betweenness centrality. 
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