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１．はじめに 

プラズマ中の化学反応は、低温・高速プロセスの実現等、他の化学反応系よりも優れた特徴に

より工業的に幅広く応用されている。ナノ粒子・ナノ構造形成においても、カーボン（C）系（カ

ーボンナノチューブ、ダイヤモンド薄膜等）の合成過程等に重要であるが、その反応系が複雑で

あるため、反応系解析には数 10～数 100にもおよぶ反応速度式の連立微分方程式を解くことが求

められている[1, 2]。そこで、我々は、より簡易に反応系全体を見通す目的で、粒子を頂点・化学

反応を枝で表現した有向グラフによるネットワーク解析を提案した[3]。今回、我々は理論検討と

数値計算を進め、ネットワーク解析で導出される中心性指標と速度反応論の関係、ならびに得ら

れる数値計算結果とグラフ構造の比較を行ったので報告する。 

２．理論検討および数値計算手法の概要 

理論検討として、粒子種密度の生成・消滅を表す

反応速度論の連立式と、反応による粒子種間の推移

を示す隣接行列による表現[3]の比較を行った。また、

数値計算として、参考文献[1]に示された反応に加え、

参考文献[2]に示された電子衝突解離に関する反応

を加えて有向グラフを描いて（図１に１例）、中心

性指標（簡易 pagerank値等[4]）の導出等を行った。 

３．理論検討および数値計算結果 

反応速度論の連立式と隣接行列表現の比較によ

り、本ネットワーク解析による簡易 pagerank 値は、

粒子密度が均一な場合の粒子種増減量を表現して

いることがわかった。また、図１に示すラジカル粒

子系（荷電粒子種を除く）の数値計算より、C原子

は、CH4・CH3粒子を含む反応循環系を経て、C2H4・

C2H2となった後は重合反応段階に移り、カーボン系

ナノ粒子形成に結びつくことが示唆された。 
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Fig. 2. Numerical results on motions of 20 
C atoms starting from CH4.  

Fig. 1. Chemical network of radical species 

in CH4 plasma with simplified pagerank 

index (C).  
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