
  

 
 
 

 

 

 
 
 

 
 
 
 
 

 

AKTS社のThermokinetics
にはTK,TKsd２種類のモード
があります。 
TKはフリーモデルにより反応過
程を0.01％刻みで活性化エネ
ルギーを求め、様々な温度と時
間に対して反応予測する機能
です。これが上段フローチャート 
①〜④です。 
 

⼀⽅のTKsdソフトウエアは加
速試験データから寿命推定す
る機能です。これは加速データ
から最も妥当な反応モデル式を
探索します。得られた反応式か
ら様々な温度・時間での反応
率、⾔い換えると保存・貯蔵寿
命を推定します。この寿命推定
機能は下段⻩⾊枠フローチャー
ト④〜⑧の操作になります。 
 

この機能はVerion.5から計算
速度が数倍に⾼速化され、実
⽤レベルで使えるソフトウエアに
なりました。 
 

 フリーモデルによる結果から熱
危険性評価などさまざまな予測
が可能ですが、その反応式はど
のようになっているのか︖知りた
い場⾯があります。 
 

 DSCデータに限らず、熱分析
データから加速試験データと同
じように様々な温度条件で反
応率と時間の関係を⽰すcsv
ファイルを作成すれば、これらの
データを加速試験データと同様
に扱えます。 
得られる情報は反応モデル式
であり、反応式がｎ次反応な
のか、あるいは⾃触媒反応なの
かを反応モデル式から知ること
ができます。 
 Thermokineticsに はTKと
TKsdの全く異なる２つの解析
モードが使⽤できます。 
ただし反応式は1stepと2step
までなのであまりに複雑な反応
解析には向きません。 
 

Title: AKTS/TKとTKsd による DSCデータからの反応モデル式探索 

Fig_01：フリーモデル法とモデル法の解析フローチャート 

① DSC測定データ 

③反応率0～100%の前指数因子 

    と活性化エネルギーを求める 

④等温条件による反応率曲線 

  を求める。 

②連続モード：フリーモデル 

Differential_iso_conversional法 

  AKTS/TK 
 

 

  ⑦ 寿命推定曲線 

  探索された劣化反応式により 

      さまざまな条件下の寿命推定 

       ⑧ 寿命推定曲線の検証 

④ 加速試験データ 

  時間 vs 反応率の曲線 

  加速温度条件 2水準以上 

⑥ 反応モデル式の順位付け 
     AIC_BIC法により統計学⼿法で 
     妥当性のある反応式を順位付け 

 反応モデル式が特定される 

⑤非連続モード：モデル探索モード 

様々な時間・温度条件の 

反応予測可能となる。 

準･加速試験データ 
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Fig_02は等温条件による反応率曲線を
求めた結果です。 
前ページ ④項⽬の測定データは 
テクニカルノートAKTS_06Rの測定サンプ
ルで⾃触媒反応を⽰すことが推定されて
います。それでは⾃触媒反応がどのような
反応モデルになっているかをこの解析データ
から反応モデルを探索してみます。 
解析データからCSVファイルへの変換は
Export Chart data を使⽤します。 
 

通常の加速試験データは測定時間が⻑く
てもデータ点数は数10点ですが、数10点
で⼗分に解析が可能です。今回はDSC
データによる解析データなのでデータ点数
は数100点となっています。データ点数は
多くても⽀障ありません。 
 

Fig_03は測定データの読込操作の画⾯
でContinuous_data_collection 
を選択するとDSCデータのようにデータ収
集間隔が1point/秒のような測定データ
です。 
 

Discontinuous_data_collectionを 
選択すると寿命推定のための反応モデル
式探索モードになります。 
 
 
 

自触媒反応モデル 

Fig_02：DSC測定の等温条件は等温シミュレーションで求めます。 

Fig_04：自触媒反応モデルの反応率曲線と反応速度曲線  

 

Fig_03：加速試験データの読込み操作画面 

 Fig_04の反応率vs時間の曲線とFig_02の測
定データは時間軸がFig_01が24⽇、Fig_04は
400⽇と異なりますが、反応率の温度依存性を⽰
す点では同じです。 
 

反応モデル式を求めることは即ちn,m の値を特定
することです。 
 n,mをどのように求めるかの詳しい説明はテクニカ
ルノート_LIB_13をご参照ください 
 

結論は下段の反応モデル式が算出された式です。 
n＝1.122、ｍ＝1.031 

活性化エネルギー 109.8kJ/mol 

となりました。 
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TKとTKsdは独⽴した機能ですが、価格構成的にはTKにTKsd 
機能が含まれており、価格は⼀体化されています。 

Fig_04︓66通りの反応モデル探索の計算後、推定反応モデル式の順位付けテーブルが表⽰されます。 

DSCデータの解析結果から等温条件50〜
80℃のDSCデータの反応率曲線を算出し
て、これを間引きしたものを加速試験データと
⾒做して反応モデルを探索しました。 
 

Fig_05が解析結果表⽰です。 
この反応が⾃触媒反応であることを反応モデ
ル式を表現する指数n,mの具体的な数値を
⽰すことができました 
この機能は加速試験データから寿命推定のた
めに劣化反応式を求め、得られた反応式から
寿命推定をすることが⽬的としています。 
 

この反応モデル式を特定する機能はいくつもの
分解反応を伴う複雑な熱分解反応プロセス
には対応できませんが、1段階あるいは 2段
階で起きるようなシンプルな反応については 
応⽤が可能です。 
 

Fig_05︓探索順位第１位の反応式は（1-α)n αｍ n=1.122  m=1.031 活性化エネルギーΔE＝109.8kJ/mol 

Fig_12：（1-α)n αｍ n=1.262 m=0.348の反応速度曲線 

活性化エネルギー109.8KJ/molですが、テクニカルノートTKTS_06によればこの反応の
活性化エネルギーは105kJ/mol（最⼤）になっています。 同じ測定データから活性化
エネルギーΔEを算出したのですから当然の帰着です。 
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