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(57)【要約】
【課題】微生物の株の識別の精度を向上させることが可
能な質量分析装置、質量分析方法および質量分析プログ
ラムを提供する。
【解決手段】株が既知の微生物を含む複数のマススペク
トルデータの各々が教師データとして教師データ取得部
３１により取得される。各教師データに対応するサンプ
ルは添加剤を含むとともにマトリックスが混合されてい
る。機械学習を行うことにより、取得された複数の教師
データに基づいて株を識別するための判別分析モデルが
モデル作成部３３により作成される。株が未知の微生物
を含むマススペクトルデータが対象データとして対象デ
ータ取得部３４により取得される。対象データに対応す
るサンプルは添加剤を含むとともにマトリックスが混合
されている。作成された株ごとの判別分析モデルと取得
された対象データとに基づいて当該対象データに対応す
る微生物の株が識別部３５により識別される。
【選択図】図２
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【特許請求の範囲】
【請求項１】
微生物の株を識別する質量分析装置であって、
　株が既知の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合された複数のサ
ンプルについての複数のマススペクトルデータの各々を教師データとして取得する教師デ
ータ取得部と、
　機械学習を行うことにより、前記教師データ取得部により取得された複数の教師データ
に基づいて株を識別するための判別分析モデルを作成するモデル作成部と、
　株が未知の微生物を含みかつ前記添加剤を含むとともに前記マトリックスが混合された
サンプルについてのマススペクトルデータを対象データとして取得する対象データ取得部
と、
　前記モデル作成部により作成された株ごとの判別分析モデルと対象データ取得部により
取得された対象データとに基づいて当該対象データに対応する微生物の株を識別する識別
部とを備える、質量分析装置。
【請求項２】
前記添加剤は、アルカリ金属付加イオン検出を抑制する化合物および界面活性剤の少なく
とも一方を含む、請求項１記載の質量分析装置。
【請求項３】
前記添加剤は、メチレンジホスホン酸またはデシル－β－Ｄ－マルトピラノシドを含む、
請求項２記載の質量分析装置。
【請求項４】
前記モデル作成部は、サポートベクターマシンまたはニューラルネットワークにより判別
分析モデルを作成する、請求項１～３のいずれか一項に記載の質量分析装置。
【請求項５】
前記マトリックスはシナピン酸を含む、請求項１～４のいずれか一項に記載の質量分析装
置。
【請求項６】
微生物の株を識別する質量分析方法であって、
　株が既知の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合された複数のサ
ンプルについての複数のマススペクトルデータの各々を教師データとして取得するステッ
プと、
　機械学習を行うことにより、取得された複数の教師データに基づいて株を識別するため
の判別分析モデルを作成するステップと、
　株が未知の微生物を含みかつ前記添加剤を含むとともに前記マトリックスが混合された
サンプルについてのマススペクトルデータを対象データとして取得するステップと、
　作成された株ごとの判別分析モデルと取得された対象データとに基づいて当該対象デー
タに対応する微生物の株を識別するステップとを含む、質量分析方法。
【請求項７】
前記添加剤は、アルカリ金属付加イオン検出を抑制する化合物および界面活性剤の少なく
とも一方を含む、請求項６記載の質量分析方法。
【請求項８】
前記添加剤は、チレンジホスホン酸またはデシル－β－Ｄ－マルトピラノシドを含む、請
求項７記載の質量分析方法。
【請求項９】
前記判別分析モデルを作成するステップは、サポートベクターマシンまたはニューラルネ
ットワークにより判別分析モデルを作成することを含む、請求項６～８のいずれか一項に
記載の質量分析方法。
【請求項１０】
前記マトリックスはシナピン酸を含む、請求項６～９のいずれか一項に記載の質量分析方
法。
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【請求項１１】
処理装置により実行可能な微生物の株を識別する質量分析プログラムであって、
　株が既知の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合された複数のサ
ンプルについての複数のマススペクトルデータの各々を教師データとして取得する処理と
、
　機械学習を行うことにより、取得された複数の教師データに基づいて株を識別するため
の判別分析モデルを作成する処理と、
　株が未知の微生物を含みかつ前記添加剤を含むとともに前記マトリックスが混合された
サンプルについてのマススペクトルデータを対象データとして取得する処理と、
　作成された株ごとの判別分析モデルと取得された対象データとに基づいて当該対象デー
タに対応する微生物の株を識別する処理とを、
　前記処理装置に実行させる、質量分析プログラム。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、微生物を同定する質量分析装置、質量分析方法および質量分析プログラムに
関する。
【背景技術】
【０００２】
　種々の微生物のサンプルを同定するために質量分析装置が用いられる。複数のサンプル
について得られた複数のマススペクトルを比較することにより、各サンプルを識別するた
めのマーカピークを検出することができる。ＭＡＬＤＩ－ＭＳ（マトリックス支援レーザ
脱離イオン化質量分析法）による微生物同定システム（以下、ＭＡＬＤＩ－ＭＳシステム
と呼ぶ。）は、迅速性および低コスト性に優れ、近年、臨床現場で急速に普及している。
【０００３】
　現時点では、臨床現場においては、ＭＡＬＤＩ－ＭＳシステムによる微生物同定は種レ
ベルの識別に留まっている。一方で、学術研究においては、微生物が菌株レベルで識別さ
れたことが報告されている。例えば、非特許文献１では、遺伝子情報に基づいて特定の株
にのみ発現するタンパク質（主にリボソームタンパク質）の理論質量が算出される。算出
された理論質量に対応する質量電荷比におけるピーク（マーカピーク）の有無により株の
識別が行われる。
【先行技術文献】
【非特許文献】
【０００４】
【非特許文献１】Yudai Hotta et al., "Classification of the Genus Bacillus Based 
on MALDI-TOF MS Analysis of Ribosomal Proteins Coded in S10 and spc Operons," Jo
urnal of Agricultural and Food Chemistry, 2011, Vol. 59, No. 10, pp. 5222-5230
【発明の概要】
【発明が解決しようとする課題】
【０００５】
　臨床現場においても、微生物の株の識別が実用化されることにより、微生物の感染ルー
トの解明または毒性の有無の判別が可能になることが期待されている。しかしながら、微
生物の株を高い精度で識別することは容易ではない。
【０００６】
　本発明の目的は、微生物の株の識別の精度を向上させることが可能な質量分析装置、質
量分析方法および質量分析プログラムを提供することである。
【課題を解決するための手段】
【０００７】
　本発明者らは、複数のマススペクトルを用いて機械学習を行うことにより微生物の株を
識別するための判別分析モデルを作成することを検討した。そして、種々の実験および考
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察を行った結果、各マススペクトルにおけるピーク強度のばらつきを抑制することにより
、株の識別に用いることが可能な判別分析モデルを作成することができるという知見を得
た。これらの知見に基づいて、以下の本発明に想到した。
【０００８】
　（１）第１の発明に係る質量分析装置は、微生物の株を識別する質量分析装置であって
、株が既知の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合された複数のサ
ンプルについての複数のマススペクトルデータの各々を教師データとして取得する教師デ
ータ取得部と、機械学習を行うことにより、教師データ取得部により取得された複数の教
師データに基づいて株を識別するための判別分析モデルを作成するモデル作成部と、株が
未知の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合されたサンプルについ
てのマススペクトルデータを対象データとして取得する対象データ取得部と、モデル作成
部により作成された株ごとの判別分析モデルと対象データ取得部により取得された対象デ
ータとに基づいて当該対象データに対応する微生物の株を識別する識別部とを備える。
【０００９】
　この質量分析装置においては、株が既知の微生物に対応する複数のマススペクトルデー
タの各々が教師データとして取得される。各教師データに対応するサンプルは添加剤を含
むとともにマトリックスが混合されている。機械学習を行うことにより、取得された複数
の教師データに基づいて株を識別するための判別分析モデルが作成される。また、株が未
知の微生物に対応するマススペクトルデータが対象データとして取得される。対象データ
に対応するサンプルは添加剤を含むとともにマトリックスが混合されている。作成された
株ごとの判別分析モデルと取得された対象データとに基づいて当該対象データに対応する
微生物の株が識別される。
【００１０】
　この構成によれば、各教師データにおけるピーク強度のばらつきが抑制される。そのた
め、取得される複数の教師データを機械学習することにより、株の識別に用いることが可
能な判別分析モデルを作成することができる。また、各教師データと同様に、対象データ
におけるピーク強度のばらつきが抑制される。これにより、作成された判別分析モデルと
対象データとに基づいて対象データに対応する微生物の株を高い精度で識別することがで
きる。その結果、微生物の株の識別の精度が向上する。
【００１１】
　（２）添加剤は、アルカリ金属付加イオン検出を抑制する化合物および界面活性剤の少
なくとも一方を含んでもよい。この場合、複数の教師データおよび対象データの各々にお
けるピーク強度のばらつきを効率的に抑制することができる。
【００１２】
　（３）添加剤は、メチレンジホスホン酸またはデシル－β－Ｄ－マルトピラノシドを含
んでもよい。この場合、複数の教師データおよび対象データの各々におけるピーク強度の
ばらつきをより効率的に抑制することができる。
【００１３】
　（４）モデル作成部は、サポートベクターマシンまたはニューラルネットワークにより
判別分析モデルを作成してもよい。この場合、高い精度で株を識別するための判別分析モ
デルを容易に作成することができる。
【００１４】
　（５）マトリックスはシナピン酸を含んでもよい。この場合、複数の教師データおよび
対象データの各々を容易に取得することができる。また、複数の教師データおよび対象デ
ータの各々におけるピーク強度のばらつきを効率的に抑制することができる。
【００１５】
　（６）第２の発明に係る質量分析方法は、微生物の株を識別する質量分析方法であって
、株が既知の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合された複数のサ
ンプルについての複数のマススペクトルデータの各々を教師データとして取得するステッ
プと、機械学習を行うことにより、取得された複数の教師データに基づいて株を識別する
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ための判別分析モデルを作成するステップと、株が未知の微生物を含みかつ添加剤を含む
とともにマトリックスが混合されたサンプルについてのマススペクトルデータを対象デー
タとして取得するステップと、作成された株ごとの判別分析モデルと取得された対象デー
タとに基づいて当該対象データに対応する微生物の株を識別するステップとを含む。
【００１６】
　この質量分析方法によれば、作成された判別分析モデルと対象データとに基づいて対象
データに対応する微生物の株を高い精度で識別することができる。その結果、微生物の株
の識別の精度が向上する。
【００１７】
　（７）添加剤は、アルカリ金属付加イオン検出を抑制する化合物および界面活性剤の少
なくとも一方を含んでもよい。この場合、複数の教師データおよび対象データの各々にお
けるピーク強度のばらつきを効率的に抑制することができる。
【００１８】
　（８）添加剤は、チレンジホスホン酸またはデシル－β－Ｄ－マルトピラノシドを含ん
でもよい。この場合、複数の教師データおよび対象データの各々におけるピーク強度のば
らつきをより効率的に抑制することができる。
【００１９】
　（９）判別分析モデルを作成するステップは、サポートベクターマシンまたはニューラ
ルネットワークにより判別分析モデルを作成することを含んでもよい。この場合、高い精
度で株を識別するための判別分析モデルを容易に作成することができる。
【００２０】
　（１０）マトリックスはシナピン酸を含んでもよい。この場合、複数の教師データおよ
び対象データの各々を容易に取得することができる。また、複数の教師データおよび対象
データの各々におけるピーク強度のばらつきを効率的に抑制することができる。
【００２１】
　（１１）第３の発明に係る質量分析プログラムは、処理装置により実行可能な微生物の
株を識別する質量分析プログラムであって、株が既知の微生物を含みかつ添加剤を含むと
ともにマトリックスが混合された複数のサンプルについての複数のマススペクトルデータ
の各々を教師データとして取得する処理と、機械学習を行うことにより、取得された複数
の教師データに基づいて株を識別するための判別分析モデルを作成する処理と、株が未知
の微生物を含みかつ添加剤を含むとともにマトリックスが混合されたサンプルについての
マススペクトルデータを対象データとして取得する処理と、作成された株ごとの判別分析
モデルと取得された対象データとに基づいて当該対象データに対応する微生物の株を識別
する処理とを、処理装置に実行させる。
【００２２】
　この質量分析プログラムによれば、作成された判別分析モデルと対象データとに基づい
て対象データに対応する微生物の株を高い精度で識別することができる。その結果、微生
物の株の識別の精度が向上する。
【発明の効果】
【００２３】
　本発明によれば、微生物の株の識別の精度を向上させることができる。
【図面の簡単な説明】
【００２４】
【図１】本発明の一実施の形態に係る質量分析装置の構成を示す図である。
【図２】株識別装置の構成を示す図である。
【図３】図２の株識別装置により作成される判別分析モデルを説明するための図である。
【図４】株識別プログラムにより行われる株識別処理のアルゴリズムを示すフローチャー
トである。
【図５】サルモネラ菌のマススペクトルを示す図である。
【図６】複数のサンプルについての主成分分析の結果を示す図である。
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【図７】複数のサンプルについての主成分分析の結果を示す図である。
【図８】ホールドアウト検証における教師データおよび対象データの組み合わせを説明す
るための図である。
【図９】ホールドアウト検証による実施例および比較例における誤識別率を示す図である
。
【図１０】交差検証における教師データおよび対象データの組み合わせを説明するための
図である。
【図１１】交差検証による実施例および比較例における誤識別率の平均を示す図である。
【発明を実施するための形態】
【００２５】
　（１）質量分析装置の構成
　以下、本発明の実施の形態に係る質量分析装置、質量分析方法および株識別プログラム
について図面を参照しながら詳細に説明する。図１は、本発明の一実施の形態に係る質量
分析装置の構成を示す図である。図１においては、主として質量分析装置１００のハード
ウエアの構成が示される。図１に示すように、質量分析装置１００は、処理装置１０およ
び分析部２０を含む。
【００２６】
　処理装置１０は、ＣＰＵ（中央演算処理装置）１１、ＲＡＭ（ランダムアクセスメモリ
）１２、ＲＯＭ（リードオンリメモリ）１３、記憶装置１４、操作部１５、表示部１６お
よび入出力Ｉ／Ｆ（インターフェイス）１７により構成される。ＣＰＵ１１、ＲＡＭ１２
、ＲＯＭ１３、記憶装置１４、操作部１５、表示部１６および入出力Ｉ／Ｆ１７はバス１
８に接続される。ＣＰＵ１１、ＲＡＭ１２およびＲＯＭ１３が株識別装置３０を構成する
。
【００２７】
　ＲＡＭ１２は、ＣＰＵ１１の作業領域として用いられる。ＲＯＭ１３にはシステムプロ
グラムが記憶される。記憶装置１４は、ハードディスクまたは半導体メモリ等の記憶媒体
を含み、株識別プログラムを記憶する。ＣＰＵ１１が記憶装置１４に記憶された株識別プ
ログラムをＲＡＭ１２上で実行することにより、後述する株識別処理が行われる。
【００２８】
　操作部１５は、キーボード、マウスまたはタッチパネル等の入力デバイスである。使用
者は、操作部１５を操作することにより、分析部２０または株識別装置３０に所定の指示
を与えることができる。表示部１６は、液晶表示装置等の表示デバイスであり、株識別装
置３０による株識別の結果を表示する。入出力Ｉ／Ｆ１７は、分析部２０に接続される。
【００２９】
　分析部２０は、ＭＡＬＤＩ（マトリックス支援レーザ脱離イオン化法）を用いて、微生
物の種々のサンプルのマススペクトルを示すマススペクトルデータを生成する。サンプル
は、株が既知であるサンプル（以下、教師サンプルと呼ぶ。）と、株が未知である識別対
象のサンプル（以下、対象サンプルと呼ぶ。）とを含む。教師サンプルおよび対象サンプ
ルの各々には、マトリックスが混合される。また、教師サンプルおよび対象サンプルの各
々は、所定の添加剤を含む。
【００３０】
　マトリックスは、例えばシナピン酸を含む。添加剤は、アルカリ金属付加イオンの検出
を抑制する化合物および界面活性剤の少なくとも一方を含む。具体的には、アルカリ金属
付加イオンの検出を抑制する化合物は、メチレンジホスホン酸（ＭＤＰＮＡ：methylened
iphosphonic acid）を含む。界面活性剤は、デシル－β－Ｄ－マルトピラノシド（ＤＭＰ
：decyl-B-D-maltopyranoside）を含む。これらにより、生成されたマススペクトルデー
タにおけるピーク強度のばらつきを抑制することができる。
【００３１】
　株識別装置３０は、複数の教師サンプルにそれぞれ対応する複数のマススペクトルデー
タに基づいて判別分析モデルを作成する。また、株識別装置３０は、作成された判別分析
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モデルに基づいて対象サンプルの株を識別する。以下、株識別装置３０の動作について説
明する。
【００３２】
　（２）株識別装置
　図２は、株識別装置３０の構成を示す図である。図３は、図２の株識別装置３０により
作成される判別分析モデルを説明するための図である。図２に示すように、株識別装置３
０は、機能部として、教師データ取得部３１、株情報取得部３２、モデル作成部３３、対
象データ取得部３４および識別部３５を含む。図１のＣＰＵ１１が記憶装置１４に記憶さ
れた株識別プログラムを実行することにより、株識別装置３０の機能部が実現される。株
識別装置３０の機能部の一部または全てが電子回路等のハードウエアにより実現されても
よい。
【００３３】
　教師データ取得部３１は、分析部２０により生成された複数の教師サンプルにそれぞれ
対応する複数のマススペクトルデータ（以下、教師データと呼ぶ。）を取得する。使用者
は、操作部１５を操作することにより、分析部２０に所望の複数の教師データを教師デー
タ取得部３１に与えるように指示することができる。図２の例では、教師データ取得部３
１は複数の教師データを分析部２０から直接取得するが、本発明はこれに限定されない。
分析部２０により生成された複数の教師データが図１の記憶装置１４に記憶されている場
合には、教師データ取得部３１は、複数の教師データを記憶装置１４から取得してもよい
。
【００３４】
　株情報取得部３２は、教師データ取得部３１により取得された複数の教師データにそれ
ぞれ対応する複数の教師サンプルの各々の株を示す株情報を操作部１５から取得する。使
用者は、操作部１５を操作することにより、複数の教師データにそれぞれ対応する複数の
教師サンプルの各々の株情報を株情報取得部３２に与えることができる。
【００３５】
　なお、使用者は、分析部２０により教師データが生成される際に、当該教師データに対
応する株情報を分析部２０に登録してもよい。この場合、各教師データと、これに対応す
る株情報とを紐付けた状態で一体的に取り扱うことが可能となる。したがって、教師デー
タ取得部３１により教師データが取得される際に、当該教師データに対応する株情報が株
情報取得部３２により自動的に分析部２０または記憶装置１４から取得される。
【００３６】
　モデル作成部３３は、株情報取得部３２により取得された株情報に基づいて、教師デー
タ取得部３１により取得された複数の教師データを株ごとに分類する。また、モデル作成
部３３は、同一の株に分類された複数の教師データを用い、機械学習（教師あり学習）を
行うことにより当該株を識別するためのマススペクトルのパターンを判別分析モデルとし
て作成する。判別分析モデルは、サポートベクターマシン（ＳＶＭ：support vector mac
hine）またはニューラルネットワーク（ＮＮ：neural network）により作成されることが
好ましい。
【００３７】
　図３（ａ）の左欄には、第１の株に分類された複数の教師データに基づく複数のマスス
ペクトルが示される。図３（ａ）の右欄には、図３（ａ）左欄の複数の教師データを機械
学習することにより作成された第１の株を識別するための判別分析モデルが示される。図
３（ｂ）の左欄には、第２の株に分類された複数の教師データに基づく複数のマススペク
トルが示される。図３（ｂ）の右欄には、図３（ｂ）左欄の複数の教師データを機械学習
することにより作成された第２の株を識別するための判別分析モデルが示される。
【００３８】
　図３の例では、判別分析モデルは連続波形を対象とするが、本発明はこれに限定されな
い。判別分析モデルは離散的なピークリスト（ピークの質量電荷比とピーク強度との組）
を対象としてもよい。なお、理解を容易にするために、図３（ａ）における各マススペク
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トルと図３（ｂ）における各マススペクトルとは、明確に識別できるように脚色して異な
るパターンで図示されている。しかしながら、実際には、一の株に対応するマススペクト
ルと他の株に対応するマススペクトルとは、類似したパターンを有し、識別することが困
難であることも多い。
【００３９】
　対象データ取得部３４は、分析部２０により生成された対象サンプルに対応するマスス
ペクトルデータ（以下、対象データと呼ぶ。）を取得する。使用者は、操作部１５を操作
することにより、分析部２０に所望の対象データを対象データ取得部３４に与えるように
指示することができる。図２の例では、対象データ取得部３４は対象データを分析部２０
から直接取得するが、本発明はこれに限定されない。分析部２０により生成された対象デ
ータが記憶装置１４に記憶されている場合には、対象データ取得部３４は、対象データを
記憶装置１４から取得してもよい。
【００４０】
　識別部３５は、モデル作成部３３により作成された判別分析モデルと対象データ取得部
３４により取得された対象データとに基づいて、対象サンプルの株を識別する。具体的に
は、対象データに基づくマススペクトルと、複数の株にそれぞれ対応する複数の判別分析
モデルの各々とのパターン認証が行われる。マススペクトルへの一致度が最も高い判別分
析モデルに対応する株が、対象サンプルの株として識別される。識別部３５は、識別され
た株を表示部１６に表示させる。
【００４１】
　（３）株識別処理
　図４は、株識別プログラムにより行われる株識別処理のアルゴリズムを示すフローチャ
ートである。以下、図２の株識別装置３０および図４のフローチャートを用いて株識別処
理を説明する。なお、以下の説明では、教師データおよび対象データは分析部２０から取
得されるが、記憶装置１４から取得されてもよい。
【００４２】
　まず、教師データ取得部３１は、分析部２０から教師データを取得する（ステップＳ１
）。本実施の形態においては、各教師データと、これに対応する株情報とが紐付けられた
状態で分析部２０に登録されている。そのため、ステップＳ１において、株情報取得部３
２は株情報を分析部２０から取得する。
【００４３】
　次に、教師データ取得部３１は、教師データの取得の終了が指示されたか否かを判定す
る（ステップＳ２）。使用者は、操作部１５を操作することにより教師データの取得の終
了を教師データ取得部３１に指示することができる。教師データの取得の終了が指示され
ない場合、教師データ取得部３１は、ステップＳ１に戻る。教師データの取得の終了が指
示されるまでステップＳ１，Ｓ２が繰り返される。これにより、複数の教師データが取得
される。
【００４４】
　教師データの取得の終了が指示された場合、モデル作成部３３は、ステップＳ１で取得
された教師データと株情報とに基づいて、判別分析モデルを作成する（ステップＳ３）。
なお、ステップＳ１で複数の株の各々について複数組の教師データと株情報とが取得され
た場合には、モデル作成部３３は判別分析モデルを株ごとに作成する。対象データ取得部
３４は、分析部２０から対象データを取得する（ステップＳ４）。ステップＳ４は、ステ
ップＳ３と同時に実行されてもよいし、ステップＳ４よりも前の時点に実行されてもよい
。
【００４５】
　識別部３５は、ステップＳ３で作成された判別分析モデルと、ステップＳ４で取得され
た対象データに基づくマススペクトルとのパターン認証を行う（ステップＳ５）。その後
、識別部３５は、ステップＳ３で作成された全部の判別分析モデルについてパターン認証
が行われたか否かを判定する（ステップＳ６）。全部の判別分析モデルについてパターン
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認証が行われていない場合、識別部３５はステップＳ５に戻る。全部の判別分析モデルに
ついてパターン認証が行われるまでステップＳ５，Ｓ６が繰り返される。
【００４６】
　全部の判別分析モデルについてパターン認証が行われた場合、識別部３５は、ステップ
Ｓ５の認証結果に基づいて対象サンプルの株を識別する（ステップＳ７）。最後に、識別
部３５は、ステップＳ７で識別された株を表示部１６に表示させ（ステップＳ８）、株識
別処理を終了する。
【００４７】
　（４）効果
　本実施の形態に係る質量分析装置１００においては、株が既知の微生物に対応する複数
のマススペクトルデータの各々が教師データとして教師データ取得部３１により取得され
る。各教師データに対応するサンプルは添加剤を含むとともにマトリックスが混合されて
いる。機械学習を行うことにより、教師データ取得部３１により取得された複数の教師デ
ータに基づいて株を識別するための判別分析モデルがモデル作成部３３により作成される
。
【００４８】
　また、株が未知の微生物に対応するマススペクトルデータが対象データとして対象デー
タ取得部３４により取得される。対象データに対応するサンプルは添加剤を含むとともに
マトリックスが混合されている。モデル作成部３３により作成された株ごとの判別分析モ
デルと対象データ取得部３４により取得された対象データとに基づいて当該対象データに
対応する微生物の株が識別部３５により識別される。
【００４９】
　この構成によれば、各教師データにおけるピーク強度のばらつきが抑制される。そのた
め、取得される複数の教師データを機械学習することにより、株の識別に用いることが可
能な判別分析モデルを作成することができる。また、各教師データと同様に、対象データ
におけるピーク強度のばらつきが抑制される。これにより、作成された判別分析モデルと
対象データとに基づいて対象データに対応する微生物の株を高い精度で識別することがで
きる。その結果、微生物の株の識別の精度が向上する。
【００５０】
　（５）参考例
　微生物の株の識別の手法として、非特許文献１に記載されたようにマーカピークを判定
することが考えられる。図５は、サルモネラ菌のマススペクトルを示す図である。図５の
横軸は質量電荷比を示し、縦軸はピーク強度を示す。遺伝子情報に基づいて図５のサルモ
ネラ菌の株にのみ発現するタンパク質の理論質量を算出すると、質量電荷比２３０００の
付近にマーカピークが存在することが予想される。
【００５１】
　しかしながら、図５に示すように、質量電荷比２３０００の付近には複数のピークが存
在する。また、各ピーク強度は比較的低い。このように、ピーク強度が低い場合、または
マーカピークが他のピークと近接している場合には、マーカピークの有無を高い精度で安
定的に判定することは困難である。
【００５２】
　微生物の株の識別の他の手法として、主成分分析が考えられる。具体的には、第１～第
６の株のいずれかに分類される微生物のサンプルが複数準備され、各サンプルについてマ
ススペクトルが測定された。また、サンプルごとにピーク強度の列からなるベクトルが作
成され、作成された複数のベクトルを入力とする主成分分析が行われた。なお、主成分分
析の演算方法についてはよく知られているので、ここでは説明を省略する。
【００５３】
　図６および図７は、複数のサンプルについての主成分分析の結果を示す図である。図６
の横軸は第１主成分を示し、縦軸は第２主成分を示す。図７の横軸は第１主成分を示し、
縦軸は第３主成分を示す。第１～第３の主成分は、複数のピーク強度の線形結合量である
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。また、図６および図７においては、同一の株に分類される微生物のサンプルについての
主成分分析の結果が同一の指標により示されるように、複数の指標「〇」、「□」、「◇
」、「×」、「＋」および「・」がプロットされる。
【００５４】
　図６および図７に示すように、同一の株に対応する指標はクラスタを形成する傾向があ
る。しかしながら、同一の指標により形成されるクラスタは、複数の領域に分離して存在
する。また、一の指標により形成されるクラスタと他の指標により形成されるクラスタと
は互いに重複する。そのため、主成分分析のようにピーク強度の線形結合量等を評価関数
とする単純な識別方法によっては、微生物の株を高い精度で識別するのは困難であること
が示唆される。
【００５５】
　（６）実施例
　以下の実施例では、上記実施の形態に基づいてＳＶＭにより作成された判別分析モデル
を用いてサンプルの株が識別された。一方で、比較例では、一般の線形判別法により作成
された線形モデルを用いてサンプルの株が識別された。実施例および比較例の各々におけ
る誤識別率がホールドアウト検証および交差検証（cross validation）の各々により評価
された。以下に詳細を説明する。
【００５６】
　（ａ）ホールドアウト検証
　２日間にわたって、株が既知である２０５個のサンプルの各々についてのマススペクト
ルデータ（以下、単にデータと呼ぶ。）が生成された。具体的には、第１日目に１０７個
のデータが生成され、第２日目に９８個のデータが生成された。生成された２０５個のデ
ータの一部または全部を用いて、教師データと対象データとの組み合わせが複数定義され
た。
【００５７】
　図８は、ホールドアウト検証における教師データおよび対象データの組み合わせを説明
するための図である。図８に示すように、第１の組み合わせにおいては、同日に生成され
た４９個のデータが教師データとされ、教師データと同日に生成された他の４９個のデー
タが対象データとされた。第２の組み合わせにおいては、第１日目に生成された１０７個
のデータが教師データとされ、第２日目に生成された９８個のデータが対象データとされ
た。第３の組み合わせにおいては、２日間にわたって生成された１０２個のデータが教師
データとされ、他の１０３個のデータが対象データとされた。
【００５８】
　実施例では、第１の組み合わせの教師データを用いてＳＶＭにより作成された判別分析
モデルに基づいて第１の組み合わせの各対象データの株が識別された。同様に、第２の組
み合わせの教師データを用いてＳＶＭにより作成された判別分析モデルに基づいて第２の
組み合わせの各対象データの株が識別された。第３の組み合わせの教師データを用いてＳ
ＶＭにより作成された判別分析モデルに基づいて第３の組み合わせの各対象データの株が
識別された。
【００５９】
　なお、上記の２０５個のデータの生成の際には、全部のサンプルにマトリックスが混合
され、添加剤が配合された。サンプルにマトリックスが混合されない場合、または添加剤
が配合されない場合には、データにおけるノイズ成分が増加するとともに、ピーク強度の
ばらつきが大きくなり、判別分析モデルを作成することができなかった。
【００６０】
　比較例では、第１の組み合わせの教師データを用いて線形判別法により作成された線形
モデルに基づいて第１の組み合わせの各対象データの株が識別された。同様に、第２の組
み合わせの教師データを用いて線形判別法により作成された線形モデルに基づいて第２の
組み合わせの各対象データの株が識別された。第３の組み合わせの教師データを用いて線
形判別法により作成された線形モデルに基づいて第３の組み合わせの各対象データの株が
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識別された。
【００６１】
　また、実施例および比較例における誤識別率がホールドアウト検証により評価された。
図９は、ホールドアウト検証による実施例および比較例における誤識別率を示す図である
。図９（ａ）に示すように、実施例における第１～第３の組み合わせに対応する誤識別率
は、それぞれ１２％、５％および３％となった。図９（ｂ）に示すように、比較例におけ
る第１～第３の組み合わせに対応する誤識別率は、それぞれ１２％、４４％および２７％
となった。ホールドアウト検証による実施例と比較例との比較の結果、ＳＶＭにより作成
された判別分析モデルを用いることにより、高い精度で株を識別することが可能であるこ
とが確認された。
【００６２】
　（ｂ）交差検証
　図１０は、交差検証における教師データおよび対象データの組み合わせを説明するため
の図である。図１０に示すように、第４の組み合わせにおいては、第１の組み合わせの教
師データのうち、無作為に選択された１／１０のデータが対象データとされ、他のデータ
が教師データとされた。第５の組み合わせにおいては、第２の組み合わせの教師データの
うち、無作為に選択された１／１０のデータが対象データとされ、他のデータが教師デー
タとされた。第６の組み合わせにおいては、第３の組み合わせの教師データのうち、無作
為に選択された１／１０のデータが対象データとされ、他のデータが教師データとされた
。
【００６３】
　交差検証においては、上記の教師データの無作為の選択は複数回繰り返される。したが
って、選択が行われるごとに対象データが変化するとともに、教師データが変化する。
【００６４】
　実施例では、第４の組み合わせの教師データが選択されるごとに、当該教師データを用
いてＳＶＭにより作成された判別分析モデルに基づいて第４の組み合わせの各対象データ
の株が識別された。同様に、第５の組み合わせの教師データが選択されるごとに、当該教
師データを用いてＳＶＭにより作成された判別分析モデルに基づいて第５の組み合わせの
各対象データの株が識別された。第６の組み合わせの教師データが選択されるごとに、当
該教師データを用いてＳＶＭにより作成された判別分析モデルに基づいて第６の組み合わ
せの各対象データの株が識別された。
【００６５】
　比較例では、第４の組み合わせの教師データが選択されるごとに、当該教師データを用
いて線形判別法により作成された線形モデルに基づいて第４の組み合わせの各対象データ
の株が識別された。同様に、第５の組み合わせの教師データが選択されるごとに、当該教
師データを用いて線形判別法により作成された線形モデルに基づいて第５の組み合わせの
各対象データの株が識別された。第６の組み合わせの教師データが選択されるごとに、当
該教師データを用いて線形判別法により作成された線形モデルに基づいて第６の組み合わ
せの各対象データの株が識別された。
【００６６】
　また、実施例および比較例における誤識別率の平均が交差検証により評価された。図１
１は、交差検証による実施例および比較例における誤識別率の平均を示す図である。図１
１（ａ）に示すように、実施例における第４～第６の組み合わせに対応する誤識別率の平
均は、それぞれ０％、１％および１％となった。図１１（ｂ）に示すように、比較例にお
ける第４～第６の組み合わせに対応する誤識別率の平均は、それぞれ６１％、３５％およ
び４９％となった。交差検証による実施例と比較例との比較の結果、ＳＶＭにより作成さ
れた判別分析モデルを用いることにより、高い精度で株を識別することが可能であること
が確認された。
【符号の説明】
【００６７】
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　１０…処理装置，１１…ＣＰＵ，１２…ＲＡＭ，１３…ＲＯＭ，１４…記憶装置，１５
…操作部，１６…表示部，１７…入出力Ｉ／Ｆ，１８…バス，２０…分析部，３０…株識
別装置，３１…教師データ取得部，３２…株情報取得部，３３…モデル作成部，３４…対
象データ取得部，３５…識別部，１００…質量分析装置

【図１】 【図２】
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【図３】 【図４】

【図５】 【図６】
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【図７】 【図８】

【図９】

【図１０】

【図１１】
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