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1. 서론
  다환방향족탄화수소(PAHs, Polycyclic Aromatic Hydrocar
bons)는 벤젠 고리를 기본 단위로 형성된 화합물로, 넓게 분산된 
π전자 구조를 특징으로 한다. 이러한 구조적 특성은 광이온화(R
EMPI, VUV) 연구를 통해 PAHs가 일반적인 분자보다 낮은 이온
화 에너지(ionization energy, IE)를 가진다는 사실이 확인되었
다[1–2]. 또한 클러스터 형성에 따른 전자 분산 및 안정화가 확인
되었고, 이에 따라 PAHs의 전자적 거동이 중요하다[3–4].
  선행 연구는 주로 PAHs 자체의 전리 특성이나 분해 메커니즘 
규명에 집중되어 왔다. 그러나 외부 기체 분자의 전리를 촉진하
는 과정은 연소 제어, 오염물 저감, 에너지 전환 등 다양한 응용 
분야에서 중요한 의미를 가진다. 예를 들어, CO₂와 같은 안정한 
분자의 이온화는 높은 에너지를 요구하기 때문에 효율적인 반응 
경로를 설계하기 어렵다. PAHs의 π전자 특성이 전자의 방출과 
전달을 매개하여 외부 분자의 전리를 용이하게 한다면, 이는 기
존의 고온·고전압 조건을 대체할 수 있는 새로운 접근이 될 수 있
다.
  열적 전리 연구 역시 그을음(soot) 성장 과정이나 플라즈마 환
경에서의 반응 중간체 규명에 한정되어 있어, 순수 열 에너지 하

에서 외부 기체 전리를 유도하는 구체적인 메커니즘은 제시되지 
않았다[5]. 이러한 점에서 PAHs를 전리의 대상이 아니라, 기체 
분자 전리의 매개체로 규정하는 것은 전자적 거동에 대한 이해를 
확장하고 응용 가능성을 확장할 수 있다.
  본 연구는 PAHs의 π전자 특성이 열 조건에서 자유전자 방출
을 통해 외부 기체 전리를 촉진할 가능성을 제안한다. 특히, 열 
공급으로 불안정화된 π전자가 방출되어 주변 기체(CO₂, N₂, 
CHO 등)와 충돌하고, 이차 전리를 유도할 수 있는 메커니즘을 
모식화한다. 이를 통해 향후 실험적 검증과 응용 기술 개발을 위
한 기초적 연구 방향을 제시하고자 한다.
 

2. PAHs의 열적 전리 특성과 분석
2.1 고온 조건에서의 분해 및 전리 특성
  다환방향족탄화수소(PAHs)는 고온에서 다양한 화학적 변화를 
겪는다. 열에너지가 증가하면 작은 탄화수소 조각이나 라디칼로 
분해되거나 수소 원자를 잃는 탈수소화 과정이 발생한다. 더 높
은 에너지 입력에서는 이온화되거나 라디칼 양이온을 형성할 수 
있다[6].
  초고속 레이저 연구에서는 PAHs가 고에너지 광자를 흡수해 
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요 약
다환방향족탄화수소(PAHs, Polycyclic Aromatic Hydrocarbons)는 낮은 이온화 에너지와 넓게 분산된 π전자 구조로 인해 
다양한 에너지 변환 과정에서 중요한 역할을 한다. 본 연구는 PAHs의 π전자 특성이 열 조건에서 자유전자 방출을 유도하고, 
이 전자가 외부 기체 분자의 전리를 촉진할 수 있는 가능성을 이론적으로 제시하였다. 우선, 고온 조건에서 PAHs는 분해 및 
이온화를 통해 라디칼과 이온을 형성하며, 충분한 에너지가 축적되면 통계적 전자 방출이 가능함을 고찰하였다. 또한, π전자 
구조의 비국소화와 집단적 π전자 여기가 전자 방출을 강화하는 요인임을 확인하였다. 이러한 방출 전자는 CO₂, N₂, CHO 등 
안정한 기체 분자의 전리를 유도하여 연쇄적인 전자 증폭 반응으로 이어질 수 있음을 모식적으로 제안하였다. 본 연구는 PAHs
를 단순한 전리 대상이 아닌 외부 기체 전리의 매개체로 규정함으로써 전자적 거동에 대한 새로운 해석 틀을 마련하였다. 이 
결과는 연소 제어, 에너지 전환, 환경 정화 등 다양한 응용 분야에 활용될 수 있으며, 향후 열 기반 실험을 통한 검증과 촉매적 
구조체와 결합한 응용 연구가 필요하다.
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양이온, 다이온, 중성 조각으로 이완되는 과정이 확인되었다[6]. 
이러한 결과는 고온에서 PAHs가 분해와 이온화를 통해 반응성
이 큰 라디칼과 이온을 생성하며, 이는 연소 과정의 그을음 형성
이나 성간 화학과 같은 후속 반응에서 중요한 역할을 함을 보여
준다. 연소 시스템에서는 화염 온도가 상승할수록 특정 PAH 성
장 반응이 촉진되지만, 일정 온도 이상에서는 오히려 분해가 우
세해져 성장과 붕괴가 경쟁적으로 일어난다[5].

2.2 열적 전자 방출 메커니즘 분석
  광자가 없는 조건에서도 충분히 가열된 PAHs는 내부 에너지
가 임계값을 넘어서면 전자를 방출할 수 있다. 이는 금속의 열전
자 방출과 유사하지만 분자 차원에서는 더 극한의 조건을 요구한
다. 일반적인 화염(~2000 K)에서는 PAHs의 직접적인 열 전리는 
미미하며, 이온화는 주로 화학적 이온화 경로에 의해 발생한다
[7]. 그러나 내부적으로 높은 에너지가 축적되면 통계적 전자 방
출이 가능하다. 이 경우, 약 1100 K의 유효 진동 온도에 도달한 
방향족 음이온에서 자발적 전자 방출이 관찰되었다[8]. 대형 
PAH 클러스터나 풀러렌도 충분히 가열되었을 때 열전자 방출이 
보고되었으며, 방출 속도는 내부 온도와 분자 크기에 크게 의존
하는 것으로 나타났다[9]. 이는 극한 조건에서 PAHs가 자유전자
의 공급원으로 기능할 수 있음을 보여준다.

2.3 π전자 구조와 전자 비국소화 특성
  PAHs의 전자 방출 특성은 π전자 구조와 밀접하게 관련된다. 
공액 π전자 구름은 전하 분산을 가능하게 해 이온화 에너지를 낮
추며, 분자 크기가 클수록 이러한 경향이 뚜렷하다[9]. 특히 대형 
PAHs에서는 집단적 π전자 여기(collective π-electron 
excitation)가 발생하여 전자 방출이 강화된다. 코로넨(C₂₄H₁₂)에 
대한 연구에서는 이온 충돌 시 낮은 에너지 전자 방출이 이러한 
집단적 π전자 여기와 연관되어 크게 증가함이 확인되었다[10]. 
계산 연구 또한 흡수된 에너지가 진동 운동으로 전환되고 방사성 
완화가 충분치 않을 경우 전자 방출로 이어질 수 있음을 보여준
다[9]. 따라서 PAHs는 전자 방출에 있어 비방향족 화합물보다 유
리한 특성을 지닌다.

2.4 외부 기체 전리 촉진 메커니즘
  고온 조건에서 PAHs는 외부 기체 전리를 간접적으로 촉진할 
수 있다. 연소 과정에서는 CH 라디칼이 산소와 반응하여 전자를 
방출하는 화학적 이온화 반응이 대표적이며, 이는 화염 내 주요 
자유전자 공급원으로 작용한다[7]. 화염 속 PAHs는 열분해를 통
해 CH 라디칼을 생성하여 해당 경로를 강화할 수 있다. 비연소 
고온 기체에서는 충돌 이온화가 가능하며, 고에너지 상태의 
PAHs가 CO₂나 N₂와 충돌할 경우 전자 전달을 통해 상대 분자의 
전리를 유도할 수 있다. 다만 이러한 과정은 극한 조건에서 제한

적으로 보고되었다. 또한 천체 환경에서는 PAHs가 광전 효과를 
통해 전자를 방출하고, 이는 성간 기체 가열의 주요 메커니즘으
로 작용하는 것이 확인되었다[11]. 이와 같이 PAHs는 열적·광학
적 자극 모두에서 주변 기체 전리에 기여할 수 있는 촉매적 매개
체로 기능한다.

2.5 소결
  본 장에서는 PAHs의 열적 전리 특성을 고찰하였다. PAHs는 
고온 조건에서 분해와 이온화를 통해 라디칼과 이온을 생성하며, 
충분한 에너지가 축적되면 전자를 방출할 수 있다. 이러한 전자 
방출은 π전자 구조의 비국소화와 낮은 이온화 에너지에 의해 촉
진되며, 대형 PAHs에서는 집단적 π전자 여기로 인해 더욱 강화
된다. 또한, 방출된 전자는 외부 기체 분자의 전리를 유도하여 화
염에서는 화학적 이온화, 우주 환경에서는 광전 효과를 통해 자
유전자 공급원으로 작용한다. 따라서 PAHs는 열 조건에서 분해 
대상이 아닌, 외부 기체 전리를 촉진하는 매개체로 기능할 수 있
음을 보여준다.

3. PAHs 기반 기체 분자 이온화 촉진 메커니즘 
제안

3.1 기체 분자의 이온화 촉진 메커니즘
  PAHs는 열 공급 시 π전자 구름이 불안정화되면서 자유전자를 
방출할 수 있다. 방출된 전자는 주변 기체 분자(CO₂, N₂, CHO 
등)와 충돌하여 전자를 들뜨게 하거나 화학 결합을 절단하여 라
디칼 및 이온을 생성한다. 이 과정은 식 1 반응식과 같이 단순화
할 수 있다.

 + −   →  + + 2−            (식 1)

  여기서 M은 안정한 기체 분자를 의미하며, 초기 방출된 전자
는 연쇄적 전리 반응을 유도하여 자유전자 농도를 증폭시킬 수 
있다.

[그림 1] PAHs의 π전자 기반 기체 분자 이온화 촉진 메커니즘
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  그림 1은 이러한 과정을 모식적으로 보여준다. 열 공급으로 인
해 PAHs의 π전자 구름이 불안정화되고, 자유전자가 방출된다. 
방출된 전자는 기체 분자와 충돌하여 이온화 반응을 일으키며, 
결과적으로 추가 전자가 발생하는 과정을 단계적으로 나타낸다.

3.2 보조적 매개 요소의 필요성
  실제 환경에서는 방출된 자유전자가 빠르게 소멸되거나 충돌 
확률이 낮아 전리 효율이 제한적일 수 있다. 이를 보완하기 위해 
다공성 구조체, 금속성 표면, 또는 촉매적 소재 등이 필요하다. 
이러한 보조 요소들은 전자를 일시적으로 포획하거나 충돌 단면
적을 확장하여 전자–분자 상호작용의 효율을 향상시킬 수 있다. 
이는 본 연구에서 제안하는 메커니즘을 향후 실험적으로 검증하
고 응용 기술로 발전시키는 데 기초적 근거가 될 수 있다.

4. 결론
  본 연구는 다환방향족탄화수소(PAHs)의 π전자 특성이 열 조
건에서 외부 기체 분자의 전리를 촉진할 수 있는 가능성을 이론
적으로 제시하였다. 기존 연구가 PAHs 자체의 이온화와 분해 특
성에 집중한 반면, 본 논문은 PAHs를 전자 공급원이자 기체 전
리 매개체로 설정하여 새로운 해석 틀을 마련했다는 점에서 의의
가 있다.
  첫째, 고온 조건에서 PAHs의 전자 방출 메커니즘을 정리하고, 
자유전자가 외부 기체 분자와 충돌하여 연쇄적 전리 반응을 유도
할 수 있음을 제안하였다. 둘째, π전자 구조의 비국소화와 클러
스터화가 전자 방출 확률을 높이는 요인을 설명하고, 이를 통해 
PAHs가 단순한 분해 대상이 아닌 전자 매개체로 기능할 수 있음
을 밝혔다. 셋째, 방출된 전자의 충돌 단면적을 확장하기 위해 촉
매적·구조적 보조 요소의 필요성을 언급하며 응용 가능성의 방향
을 제시하였다.
  그러나 본 연구는 이론적 고찰에 기반하고 있어, 실제 실험적 
검증이 이루어지지 않았다는 한계를 가진다. 제안된 메커니즘의 
효율성과 안정성은 기체 종류, 온도 조건, 압력 등 다양한 변수에 
따라 달라질 수 있으므로, 향후 연구에서는 열 기반 실험(고온 반
응기, 튜브 전기로 등)을 통한 직접적 검증이 필요하다. 또한 방
출된 전자의 수명과 충돌 확률을 정량화하고, 촉매적 구조체와 
결합한 실험 시스템을 설계함으로써 응용 가능성을 구체적으로 
평가해야 한다.
  활용 가능성 측면에서, 본 연구의 결과는 연소 제어(라디칼 생
성 및 화염 안정화), 에너지 전환(안정한 분자의 전리 촉진을 통
한 새로운 반응 경로 개척), 환경 분야(유해가스 분해 및 오염물 
저감) 등에 기여할 수 있다. 또한, 열 기반 전자 방출 메커니즘은 
플라즈마 연구와 결합하여 방전 임계 조건을 낮추고 전자 밀도를 
증폭시킴으로써, CO₂ 분해, 질소 고정, 폐기물-에너지 전환 등 

다양한 플라즈마 응용 반응의 효율을 향상시킬 수 있을 것으로 
기대된다.
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