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(57)【要約】
　試料中の１つまたは複数の種を検出するための方法お
よび装置が開示されており、レーザプローブ光は、種の
各々の少なくとも１つの赤外線吸収スペクトルの特徴に
わたって周波数掃引される。プローブ光源から単一の検
出器素子への経路は、少なくとも１つの試料吸収セルま
たは体積と１つまたは複数の基準セルまたは体積との間
で切換えられてもよい。
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【特許請求の範囲】
【請求項１】
　試料中の１つまたは複数の種を検出する方法であって、
　プローブ光が前記１つまたは複数の種の各々の少なくとも１つの赤外吸収スペクトル特
徴にわたって１つまたは複数の周波数掃引を完了するように前記プローブ光を生成するこ
とと、
　前記試料を含む試料体積と、既知の濃度の前記１つまたは複数の種を含む１つまたは複
数の基準体積とを含む、複数の吸収体積を提供することと、
　前記プローブ光を経路に沿って単一の検出器素子に向けて、前記単一の検出器素子から
検出器信号を出力することとを備え、前記単一の検出器素子への完全な経路は一度に前記
吸収体積の１つのみを通過し、前記方法はさらに、
　前記経路が前記試料体積を含むときに前記検出器信号が試料セグメントを含み、前記経
路が基準体積を含むときに前記検出器信号が基準セグメントを含むように、各周波数掃引
中に前記吸収体積の各々を複数回、順次選択するように、前記単一の検出器要素への前記
経路を切換えることと、
　前記基準セグメントを用いる較正を含んで、前記試料セグメントから前記１つまたは複
数の種を検出することとを備える、試料中の１つまたは複数の種を検出する方法。
【請求項２】
　前記１つまたは複数の種は前記試料中に少なくとも第１および第２の種を含み、前記検
出するステップは前記試料セグメントから前記第１の種の少なくとも第１のスペクトル特
徴および前記第２の種の少なくとも第２のスペクトル特徴を検出することを含む、請求項
１に記載の方法。
【請求項３】
　前記検出するステップは、前記１つまたは複数の基準体積の各々における前記少なくと
も２つの種の既知の濃度に対して較正される前記第１および第２の種の両方の濃度を判断
することを含む、請求項２に記載の方法。
【請求項４】
　前記第１および第２の種は同じ分子のアイソトポログであり、前記少なくとも２つの種
の濃度を判断するステップは、前記２つの種の同位体比を判断することを含む、請求項３
に記載の方法。
【請求項５】
　前記試料セグメントから１つまたは複数の種を検出するステップは、特定の周波数掃引
からの試料セグメントを同じ周波数掃引からの基準セグメントのみを用いて較正すること
を含む、先行する請求項のいずれか１項に記載の方法。
【請求項６】
　前記試料セグメントから１つまたは複数の種を検出するステップは、前記検出器信号に
おいて、較正されるべき試料セグメントに対して近位または隣接する基準セグメントのみ
を用いて、試料セグメントを較正することを含む、先行する請求項のいずれか１項に記載
の方法。
【請求項７】
　前記少なくとも１つの基準体積は２つ以上の基準体積を含み、各基準体積は、ゼロ濃度
であり得る既知の濃度の、前記種のうちの少なくとも１つを含み、前記既知の濃度は、他
の基準体積の各々におけるその種の前記既知の濃度とは異なる、先行する請求項のいずれ
か１項に記載の方法。
【請求項８】
　前記１つまたは複数の種を検出するステップは、前記基準体積の各々からの前記検出器
信号間の内挿および／または前記基準体積の各々からの前記検出器信号からの外挿を用い
て前記試料体積からの前記検出器信号を較正することを含む、請求項７に記載の方法。
【請求項９】
　前記経路は、前記試料体積が少なくとも５０Ｈｚの繰り返し速度で選択されるように、
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切換えられる、先行する請求項のいずれか１項に記載の方法。
【請求項１０】
　前記経路は、前記試料体積と同じ繰り返し速度で各基準体積を選択するように切換えら
れる、先行する請求項のいずれか１項に記載の方法。
【請求項１１】
　前記経路は、微細機械加工された電気機械光学スイッチを用いて切換えられる、先行す
る請求項のいずれか１項に記載の方法。
【請求項１２】
　前記複数の吸収体積は、各々異なる試料を含む複数の試料体積を含み、前記試料セグメ
ントは前記異なる試料体積の各々からの試料セグメントを含み、前記検出するステップは
、前記基準セグメントを用いる較正を含んで、前記試料体積の各々からの前記試料セグメ
ントから前記１つ以上の種のいずれかを別々に検出することを含む、先行する請求項のい
ずれか１項に記載の方法。
【請求項１３】
　試料中の１つまたは複数の種を検出するための分光計であって、
　プローブ光が前記１つまたは複数の種の各々の少なくとも１つの赤外吸収スペクトル特
徴にわたって１つまたは複数の周波数掃引を完了するように前記プローブ光を生成するた
めの１つ以上のレーザ源と、
　前記試料を含む試料体積と、既知の濃度の前記１つまたは複数の種を含む１つまたは複
数の基準体積とを含む、複数の吸収体積と、
　検出信号を出力するように構成された光検出器と、
　前記プローブ光を、任意の一度に前記吸収体積の１つのみを含む光路に沿って、前記光
検出器に向け、前記光路を切換えて、前記経路が前記試料体積を含むときに前記検出器信
号が試料セグメントを含み、前記経路が各基準体積を含むときに前記検出器信号が基準セ
グメントを含むように、各周波数掃引中に前記吸収体積の各々を複数回、順次選択する経
路光学系と、
　対応する１つまたは複数の基準セグメントを用いて前記試料セグメントの複数の各々を
較正し、前記較正された試料セグメントから前記１つまたは複数の種を検出するように構
成される分析器とを備える、分光計。
【請求項１４】
　前記１つまたは複数の種は前記試料中に少なくとも第１および第２の種を含み、前記試
料セグメントは前記第１の種の少なくとも第１のスペクトル特徴および前記第２の種の少
なくとも第２のスペクトル特徴を表すセグメントを含み、前記分析器は、前記第１および
第２のスペクトル特徴を表す前記試料セグメントから前記第１および第２の種を検出する
、請求項１３に記載の分光計。
【請求項１５】
　前記分析器は、前記１つまたは複数の基準体積の各々における前記少なくとも２つの種
の既知の濃度に対して較正される前記第１および第２の種の両方の濃度を判断するよう構
成される、請求項１４に記載の分光計。
【請求項１６】
　前記第１および第２の種は同じ分子のアイソトポログであり、前記分析器は、前記２つ
の種の同位体比を判断するよう構成される、請求項１５に記載の分光計。
【請求項１７】
　前記分析器は、特定の周波数掃引からの試料セグメントを同じ周波数掃引からの基準セ
グメントのみを用いて較正するよう構成される、請求項１３～請求項１６のいずれか１項
に記載の分光計。
【請求項１８】
　前記分析器は、前記検出器信号において、較正されるべき試料セグメントに対して近位
または隣接する基準セグメントのみを用いて、試料セグメントを較正するよう構成される
、請求項１３～請求項１７のいずれか１項に記載の分光計。
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【請求項１９】
　前記少なくとも１つの基準体積は２つ以上の基準体積を含み、各基準体積は、ゼロ濃度
であり得る既知の濃度の、前記種のうちの少なくとも１つを含み、前記既知の濃度は、他
の基準体積の各々におけるその種の前記既知の濃度とは異なる、請求項１３～請求項１８
のいずれか１項に記載の分光計。
【請求項２０】
　前記分析器は、前記２つ以上の基準体積の各々の前記基準セグメント間の内挿および／
または前記２つ以上の基準体積の各々の前記基準セグメントからの外挿によって前記試料
セグメントを較正するように構成される、請求項１９に記載の分光計。
【請求項２１】
　前記経路は、前記試料体積が少なくとも５０Ｈｚの繰り返し速度で選択されるように、
切換えられるように、前記分光計は構成される、請求項１３～請求項２０のいずれか１項
に記載の分光計。
【請求項２２】
　前記経路は、前記試料体積と同じ繰り返し速度で各基準体積を選択するように切換えら
れるように、前記分光計は構成される、請求項１３～請求項２１のいずれか１項に記載の
分光計。
【請求項２３】
　前記経路光学系は、各周波数掃引中に複数回前記吸収体積の各々を順次選択するように
前記経路を切換えるように構成される微細機械加工された電気機械光学スイッチを含む、
請求項１３～請求項２２のいずれか１項に記載の分光計。
【請求項２４】
　前記光検出器は、一連の連続する試料セグメントおよび基準セグメントに分割可能な単
一の検出器信号を出力する単一の検出器素子である、請求項１３～請求項２３のいずれか
１項に記載の分光計。
【請求項２５】
　前記単一の検出器素子は単一の半導体基板を含む、請求項２４に記載の分光計。
【請求項２６】
　前記複数の吸収体積は、各々異なる試料を含む複数の試料体積を含み、前記試料セグメ
ントは前記異なる試料体積の各々からの試料セグメントを含み、前記分析器は、前記試料
体積の各々から試料セグメントを別々に較正し、前記較正された試料セグメントから前記
試料体積の各々における前記１つまたは複数の種を検出するよう構成される、請求項１３
～請求項２５のいずれか１項に記載の分光計。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、たとえば赤外吸収分光法を用いて、試料中の１つまたは複数の種を検出する
ための方法および装置に関する。たとえば、本発明の実施形態は、試料吸収セルまたは体
積と１つまたは複数の基準吸収セルまたは体積との間でプローブ光源から単一の検出器素
子への経路を切換えることによって動作し得る。
【背景技術】
【０００２】
　導入
　赤外線吸収分光法は、気体などの試料中の１つまたは複数の種の濃度を判断することが
必要とされる多種多様な目的に使用される。そのような用途には、たとえば汚染および地
球物理学的モニタリングにおける大気気体成分の検出、臨床呼気分析における、産業プロ
セス制御における、および他の多くの分野における二酸化炭素のアイソトポログの検出が
含まれる。
【０００３】
　そのような目的に適合される分光計は、レーザ源および検出構成要素のドリフト、なら
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びに電子機器システムにおける低周波ノイズ、たとえば検出器からアナログ-デジタル変
換器への信号経路で発生する一般的なノイズに関して困難に直面する。したがって、その
ような問題に対処する分光計装置および対応する方法を提供することが望ましいであろう
。
【発明の概要】
【課題を解決するための手段】
【０００４】
　発明の概要
　本発明の実施形態は、各または複数の吸収体積チャネルに対して別々の検出器素子を必
要とせずに複数の吸収体積の準リアルタイム同時分子検出を可能にし、現在の技術水準の
レーザベースの分光計では不可能な能力を提供する方法および装置を提供する。これは、
複数の検出器素子の応答性の制御および調整に関連する技術的複雑さを大幅に軽減し、検
出器と光学系の応答の違いに関連する偏りおよび不確実性を軽減し、分光計設計全体のコ
ストおよび複雑さを軽減できる。本発明は、分子検出が単一の検出器素子の検出ダイナミ
ックレンジ内でカバーされる、複数の分子種の同時検出が必要とされる状況において特に
有利である。
【０００５】
　そのような分光計のいくつかの実施形態では、第１の吸収体積は気体または他の流体試
料を含み得、任意の第２の吸収体積はベースライン測定として用いるために吸収体積（た
とえば窒素のみ）を調べるために用いられるレーザ源の波長調整範囲に対して不活性な気
体混合物を含み得、１つまたは複数のさらなる吸収体積は、その場合、異なる既知の濃度
のそれぞれの較正気体を含み得る。これらの種類の構成は、分光計の準リアルタイムベー
スライン相殺および恒久的なマルチポイントオンボード濃度較正を可能にする。
【０００６】
　本発明は、波長可変ダイオードレーザ吸収分光法（ＴＤＬＡＳ）、周波数変調分光法、
チャープレーザ分散分光法、および波長変調分光法などのレーザ分光化学検知に用いられ
る確立された技術において利点を提供する。
【０００７】
　いくつかの態様によれば、本発明は、試料、典型的には気体試料中の１つまたは複数の
標的種を検出する方法を提供し、その方法は、プローブ光が１つまたは複数の種の各々の
少なくとも１つのスペクトル特徴にわたって１つまたは複数の周波数掃引を完了するよう
に１つまたは複数のレーザ源を用いてプローブ光を生成することを備える。典型的には、
各スペクトル特徴は吸収ピークまたは線のような赤外線吸収特徴である。前記試料を含む
試料体積と、既知の濃度の、必ずしもではないが典型的には同じ１つ以上の標的種によっ
て提供される基準種を含む１つまたは複数の基準体積とを含む、複数の吸収体積が提供さ
れ、既知の濃度は、ベースライン基準を提供するよう、１つまたは複数の基準体積におい
てゼロであってもよい。基準体積は、典型的には、関連する基準種を含む閉じられた基準
セルを用いて提供され得る。試料体積は、閉じられた試料セルによって提供されてもよく
、または、たとえば、建造物内であったり、煙突に隣接したり、パイプラインなどの導管
に沿ったりして、開放大気を通じて、開放経路体積、たとえば、機器の外部の閉じられて
いない体積を用いて提供され得る。
【０００８】
　プローブ光は、入射プローブ光の強度を表す検出器信号を出力する単一の検出器素子に
、光路に沿って向けられる。レーザ源から単一の検出素子への完全な光路は、任意の一度
に吸収体積の１つのみを通過するが、本方法は、単一の検出素子への経路を切換えて、光
路が試料体積を含むたびに検出器信号が試料セグメントを含み、光路が基準体積を含むた
びに検出器信号が基準セグメントを含むように、各周波数掃引中に吸収体積の各々を複数
回、順次選択することを含む。次いで、１つまたは複数の標的種が検出器信号の試料セグ
メントから検出されるが、この検出は基準セグメントを用いた較正プロセスを含む。これ
は、対応する基準セグメントを用いた検出器信号の試料セグメントの直接較正または正規
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化によるものであり得るか、または較正は、より一般的には、検出プロセスを実行するた
めに試料セグメントの処理の一部として、たとえば、モデル当てはめプロセスの一部とし
て、もしくは標的種の濃度判断の最終結果の較正の一部として、含まれてもよい。
【０００９】
　１つまたは複数の標的種は試料中に少なくとも２つの種、つまり第１および第２の種を
含んでもよく、その場合、検出するステップは試料セグメントから第１の種の少なくとも
第１のスペクトル特徴および第２の種の少なくとも第２のスペクトル特徴を検出すること
を含んでもよい。したがって、１つまたは複数の基準体積の各々における少なくとも２つ
の種の既知の濃度に対して較正される、第１および第２の種の両方の濃度は、単一の検出
器素子によって出力される検出器信号から判定されてもよい。
【００１０】
　いくつかの実施形態では、第１および第２の標的種は同じ分子のアイソトポログであっ
てもよく、その場合、少なくとも２つの種の濃度を判断するステップは、２つの種の同位
体比を判断することを含んでもよい。しかしながら、幅広いさまざまな他の種類の標的種
および濃度結果が判断されてもよい。
【００１１】
　試料セグメントから１つまたは複数の種を検出するステップは、特定の周波数掃引から
の試料セグメントを同じ周波数掃引からの基準セグメントのみを用いて較正することを含
んでもよい。このようにして、特定の試料セグメントを較正するために用いられる基準セ
グメントは、少なくとも、試料体積への経路切換の繰り返し速度を超えない分光計のドリ
フトおよびノイズの周波数において、分光計におけるドリフトおよびノイズの共通の因子
の対象となる。この目的のために、検出するステップは、検出器信号において、較正され
るべき試料セグメントに対して時間的に近位または隣接する基準セグメントのみを用いて
、試料セグメントを較正してもよい。
【００１２】
　少なくとも１つの基準吸収体積は、２つ以上の基準吸収体積を含むことができ、各基準
体積は、既知の濃度（ゼロ濃度であり得る）の、標的種のうちの少なくとも１つを含む。
各基準体積が他の基準体積の各々におけるその種の既知の濃度とは異なる既知の濃度を含
む場合、これらの基準体積を用いて、試料体積からの検出器信号を較正する際に用いるた
めに、各基準体積からの検出信号間の線形もしくは非線形内挿および／またはそれからの
外挿を提供することができる。
【００１３】
　検出器信号の試料体積部分と基準体積部分との間のドリフト差およびノイズ差を低減す
るために、試料体積が少なくとも５０Ｈｚ、より典型的には約１ｋＨｚ付近またはそれ以
上、たとえば１０ｋＨｚ付近の繰り返し速度で選択されるように、経路を切換えることが
できる。典型的には、各基準体積は、試料体積と同じ繰り返し速度で切換えられてもよい
。いくつかの実施形態では、各基準体積は、試料体積の各選択ごとに１回、およびレーザ
源の周波数掃引ごとに同じ選択順序で選択され得るが、必要であれば異なるデューティサ
イクルおよび順序が用いられてもよい。
【００１４】
　単一の周波数掃引は、周波数が実質的に単調（または波長もしくは波数が等価）であっ
てもよく、周波数は連続的に変化してもよく、または必要に応じて段階的に変化してもよ
い。典型的には、１つの周波数掃引で各目標吸収特性を１回通過することになる。
【００１５】
　上記の説明は主に単一の試料吸収体積が提供される分光計および方法に関するものであ
るが、代わりに、たとえば各々が異なる試料を含む複数の試料体積が提供されてもよい。
単一の検出器からの検出器信号内の試料セグメントは、その場合、異なる試料体積の各々
からの試料セグメントを含むであろう。次いで、異なる試料体積の各々において、関連す
る基準セグメントを用いた較正を含んで、関連する試料セグメントを用いて、同じまたは
異なる標的種を検出してもよい。同じもしくは異なる基準セグメントおよび／または基準



(7) JP 2019-533817 A 2019.11.21

10

20

30

40

50

体積を、異なる試料体積の各々からの信号を較正することに用いてもよい。
【００１６】
　本発明は、上記の方法を実行するように構成された分光計を含む、上記の方法に対応す
る装置も提供する。そのような分光計は、自立型光学系、ファイバ結合システム、または
それらの２つの組み合わせのいずれかを用いて構成することができ、切換機構ならびにビ
ーム経路分割および結合の選択は、システムが光学的に自立型であるかファイバ結合型構
成であるかによって決まりそうである。切換は、たとえば、音響光学システム、（微細）
電気機械装置、電気光学ビームステアリング、および他の構成によって実施することがで
きる。光学的切換は、ビームが吸収体積を通過する前またはその後に起こり得る。
【００１７】
　複数のレーザを用いて１つまたは複数のレーザ源を提供してもよい。しかしながら、そ
の場合、少なくとも赤外吸収スペクトルの特徴をカバーするために、すべてのレーザ源か
らの全周波数掃引に用いられるレーザ波長範囲は、検出器素子のダイナミックスペクトル
レンジ内にあるべきである。本発明の実施形態で用いるための典型的なレーザ周波数掃引
は、典型的には、赤外の約０．１～約１０波数の周波数範囲をカバーすることができ、異
なる周波数範囲を各々がカバーする２つ以上のレーザ源を用いることによって、拡張され
た範囲を得ることができる。これらの周波数範囲は、関連するスペクトル特徴をカバーす
るために必要に応じて、連続しても、重複しても、または分離してもよい。
【００１８】
　これらの構成を用いて、検出器素子によって送られる検出器信号は、経路が異なる吸収
体積に切換わることから生じる、時間的に連続したピークまたはセグメントからなる。Ｎ
チャネルシステムの場合、Ｎ個のセグメントのグループが、おおよそ１つのレーザ周波数
について生成されるが、レーザ周波数掃引が連続的である場合、単一グループの異なるセ
グメント間でプローブ光周波数にわずかな変動があるだろう。
【００１９】
　検出器信号の分析は、ピーク出力などの吸収ピーク、または何らかの形のピーク領域な
どの個々のスペクトル特徴のメトリックスケーリングを含んでもよく、または代替的に位
相検出機構を用いてスペクトル特徴の特性を抽出してもよい。
【００２０】
　本発明の実施形態は、さまざまな利点および利益を提供する。単一の検出器素子のみを
用いての複数の吸収体積における準リアルタイム同時分子検出が提供され、それは各吸収
体積に関連付けられる複数の検出器の使用に関連付けられるさまざまな技術的限界および
課題に対処する。たとえば、ＤＣから経路切換の繰り返し速度までの周波数帯域内のノイ
ズの相殺が、レーザ出力変動からのドリフトおよび他の共通ノイズ源の較正相殺とともに
達成される。検出器の応答性および任意の前置増幅器などの関連する電子機器によって生
じるドリフトおよびバイアスの相殺もまた達成され得る。速い光路切換速度のため、発生
するノイズおよび他の不均衡を、標的種を含む試料が１つのチャネルに配置され、比較ま
たはゼロ基準が他のチャネルに提供される構成において、準リアルタイムで相殺すること
ができる。測定のドリフトおよび安定性の大幅な向上は、複数の吸収体積を用いた連続的
なリアルタイム較正によって可能にされる。
【００２１】
　本発明の実施形態は、高精度、低ドリフトおよび測定安定性が望ましい用途での使用に
適している。これは、既知の濃度の種を含む基準体積および／または任意選択でベースラ
インとして作用するゼロチャネル吸収体積（たとえば、窒素のみを含む）として複数の吸
収体積チャネルを用いることによって可能とされてもよい。これが重要な場合の例には、
油および気体分析、発電、および呼気分析などの医療診断に用いるための、微量気体分析
および安定同位体分析が含まれる。本発明は、複数の試料注入口を準リアルタイムで同時
に分析する必要がある状況において利点を提供する。これは、プロセス内のさまざまなポ
イントで分子検出がしばしば必要とされるプロセス分析適用例にしばしば当てはまる。こ
の構成では、異なる点に配置された複数の機器とは対照的に、１つの機器で十分であるこ
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とになる。
【００２２】
　図面の簡単な要約
　ここで、添付の図面を参照しながら、本発明の実施形態をほんの一例として提供する。
【図面の簡単な説明】
【００２３】
【図１】本発明による赤外吸収分光計を示す。
【図２】図１の分光計の動作局面を示し、上側パネルに、分光計のレーザ源の周波数掃引
を示し、中央パネルに、ある試料体積および１つまたは複数の基準体積をそれぞれ通過す
る、光路から検出器に生ずる一連の連続的検出器信号セグメントを示し、下側パネルに、
検出器信号セグメントから判断される吸収または透過スペクトルを示す、図１の分光器の
動作態様を示す。
【発明を実施するための形態】
【００２４】
　実施形態の詳細な説明
　ここで図１を参照して、試料、典型的には気体または他の流体の試料中の１つまたは複
数の種を検出するための分光計１０が示されている。より具体的には、試料中の１つもし
くは複数の種の濃度、または試料中の２つ以上の種間の濃度比などの相対濃度を判断する
ためのものであってもよいが、分光計は、試料の温度、圧力、流量などの他の特性を検出
するために用いられてもよい。分光計は、たとえば、１２ＣＯ２、１３ＣＯ２などのよう
な、分子の、異なる同位体、アイソトポログまたはアイソトポマーを検出するために用い
られてもよいが、水、メタン、エタン、炭化水素、亜酸化窒素、ＮＯｘ、ＳＯｘ、アンモ
ニア、オゾン、およびハロカーボンなどの多種多様な他の種を検出および比較してもよい
。
【００２５】
　分光計は、第１の経路光学系１４を用いて複数の並列吸収セルの１つまたは複数に向け
られるプローブ光１３を生成するように動作する１つ以上のレーザ源１２を備える。並列
吸収セルは、試料を収容する少なくとも１つの試料吸収セル１６と、１つまたは複数の基
準吸収セル１８－１…１８－ｎとを含む。複数の吸収セルのうちの１つまたは複数の吸収
セルを通過した後、プローブ光は、第２の経路光学系２０を用いて単一の検出器素子２２
に経路付けられる。検出器素子２２に到達するプローブ光の強度またはパワーを表す電気
信号２４は、もちろん帯域幅および波長感度のような検出器の検出特性の影響を受けるが
、分析器２６に向けられ、分析器２６は、１つまたは複数の基準吸収セルを用いて、判断
された特性の較正を実行することを含む、１つまたは複数の種の濃度を検出することなど
、試料セル内の試料の１つまたは複数の特性を電気信号２４から判断する。次いで、判断
された特性、またはそのような特性から導出された他の情報は、たとえば分光計１０の一
部を形成してもしなくてもよい表示要素または装置２８を用いて表示されることにより、
さまざまな方法で用いられてもよい。
【００２６】
　上述のように、図１は閉じられた基準吸収セルを描いているが、これらはより一般的に
基準吸収体積と呼ばれてもよい。同様に、図１は閉じられた試料吸収セル１６を描いてい
るが、これはより一般的に試料吸収体積と呼ばれてもよい。さらに、吸収体積、特に試料
吸収体積は、閉じられている必要も、セルの形である必要もない。たとえば、試料吸収体
積の少なくとも一部は、開放経路または自由経路、たとえば大気を通るかまたは大気に開
放された空間内の光路によって提供されてもよい。そのような開放経路構成は、たとえば
煙突または道路に隣接したり、導管またはパイプラインに沿ったような特定の場所におい
て含む周囲の大気を分析するために用いられてもよい。
【００２７】
　吸収体積の１つまたは複数は、典型的には、たとえば、用いられているプローブ光の波
長に関連する１つまたは複数の光学窓を各々が有する１つまたは複数の封止された金属エ
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ンクロージャを用いて、吸収セルとして構築され得る。そのようなエンクロージャは、エ
ンクロージャ内の経路長を増大させるために反射面を用いるマルチパス構成も含み得る。
試料吸収体積またはセル１６への試料の導入は、試料吸収体積またはセル１６内の試料の
適切な圧力および純度を得るために必要とされるような、１つまたは複数のポンプ、バル
ブ、フィルタ、流量および／もしくは圧力制御装置ならびに／またはセンサなどを含んで
もよい試料フロー制御１７を用いて、制御および構成することができる。
【００２８】
　１つまたは複数の基準体積１８－１…１８－ｎは、試料中で検出されるべき既知の量ま
たは濃度の、１つまたは複数の種を含み、それにより、既知の濃度は、通常の使用で試料
体積に見られるよう予想されるゼロから最大濃度を有意に上回るまでの範囲であり得る。
ただ１つの基準体積が提供される場合、１つまたは複数の種の濃度は、試料体積中に予想
される典型的な濃度と同様でもよく、したがって、吸収信号は、基準体積と試料体積との
間で広く同様である。２つ以上の基準体積が提供される場合、それらの基準体積中の１つ
または複数の種の濃度は、試料体積中の予想される範囲にわたって広く分布してもよく、
したがって、試料体積からの吸収信号は、２つ以上の基準体積中の既知の種濃度の吸収信
号間の内挿、または必要ならばそれらからの外挿に対して較正することができる。
【００２９】
　１つまたは複数の吸収体積は温度制御を与えられてもよい。温度安定性は、１２Ｃと１

３Ｃの相対濃度などのような安定同位体の濃度を測定することにおいて特定に重要である
。体積の温度を制御するために、各体積は、比較的低い熱質量であるように構成され、次
いで熱電装置に結合されて温度検出素子からのフィードバックによって安定性を維持する
ように構成されてもよく、または比較的高い熱質量であり、体積での非常に正確な温度測
定とともに固有の熱安定性を促進してもよい。
【００３０】
　レーザ源１２は、量子カスケードレーザ（ＱＣＬ）、バンド間カスケードレーザ、光パ
ラメトリック発振器、またはダイオードレーザなどの波長可変レーザとすることができ、
これらのいずれも掃引周波数源として動作することができる。レーザ源１２の周波数掃引
は、１つまたは複数の種の各々の少なくとも１つのスペクトル特徴をカバーするように制
御される。スペクトル特徴は、典型的には赤外線吸収線、たとえば試料中で検出されるべ
き２つの標的種の各々からの１本の赤外線吸収線であってもよい。必要ならば、たとえば
より広い範囲の周波数をカバーするよう、２つ以上のレーザ源１２を分光計において一緒
に用いてもよい。そのような複数の供給源を動作させることによって、試料を探査し、試
料中の、より大きな、分子の集合を測定することができる。
【００３１】
　単一の検出器素子２２は、典型的には、単一のフォトダイオード構成要素、たとえば単
一の個別デバイスパッケージ、単一の検出器構成要素として働く１つもしくは複数のフォ
トダイオード接合もしくは他の感光構造を含む単一の半導体基板、または単一の検出器構
成要素として単独で機能する単一のフォトダイオード接合もしくは他の感光構造であって
もよい。単一の検出器素子２２は、典型的には、後述する吸収体積間の経路切換の滞留時
間よりも速い応答時間を有するべきである。用いることができるいくつかの異なる種類の
検出器素子には、吸収体積内に吸収される光量に関連する電気信号を提供する光伝導体も
しくは光起電性フォトダイオード、ボロメータ、または任意の他の種類のトランスデュー
サが含まれる。プリアンプ（図１には示されていない）が、検出器素子自体に、または分
析器内に設けられてもよく、検出器信号調整電子機器、およびアナログ－デジタル変換器
など、他の電子機器も、典型的に、当業者に知られているように、通常は分析器内に設け
られることになる。
【００３２】
　検出されるべきスペクトル特徴をカバーするのに必要とされる周波数掃引のスペクトル
範囲は、単一の検出器素子のスペクトルダイナミックレンジによって事実上制限され、し
たがってそれはそのように選択されるべきである。検出器素子はまた、後述する経路切換
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の速度で各吸収体積からの信号を時間的に分解するのに十分に速い応答および回復時間を
有する必要がある。
【００３３】
　第１および第２の経路光学系１４、２０を用いて、１つまたは複数のレーザ源１２から
単一の検出器素子２２へのプローブ光１３の経路を繰り返し切換え、経路が各吸収体積を
一度に１つずつ通過するようにする。言い換えれば、経路光学系１４、２０は、吸収体積
を順次かつ別々に選択する。特定の吸収体積が選択されている間、検出器素子２２からの
電気信号２４はその吸収体積のみを表す。このようにして、電気信号２４は、試料体積１
６を表す試料セグメント２４－０と、それぞれの吸収体積１８－１...１８－ｎの各々を
表す基準セグメント２４－１...２４－ｎとから構成されていると考えることができる。
経路は周波数掃引と比較して十分に迅速に切換えられ、各吸収体積は各周波数掃引中に複
数回、たとえば約３０回～１０００回の間で選択される。
【００３４】
　経路を各吸収体積に切換えることとならんで、第１および第２の経路光学系１４、２０
は、経路を、吸収体積を含まない１つまたは複数の開放経路に切換えるように構成するこ
とができる。そのような開放経路は、たとえば較正または安定性監視データを提供するた
めに用いられてもよい。
【００３５】
　第１および第２の経路光学系１４、２０の両方のいずれかを用いて経路を切換えること
ができる。一構成では、図１に示すように、第１の経路光学系１４は、レーザ源１２から
のレーザビームを吸収体積１６、１８－１...１８－ｎのすべてに同時に向けるように配
置された少なくとも１つまたは複数のビームスプリッタ３２および１つまたは複数の好適
なミラー３４を含む。この構成では、第２の経路光学系２０は、一度に吸収体積１６、１
８のうちの１つのみを選択し、その吸収体積のみからのレーザビームを単一の検出器素子
２２に向けるように構成された少なくとも１つの光学スイッチ３６を含む。しかしながら
、光学スイッチ３６を代わりに第１の経路光学系１４内に配置し、ビームスプリッタ３２
を代わりに第２の経路光学系２０内に配置することができ、または光音響ビーム偏向、も
しくはファイバ光学レイアウトにおける光ファイバスイッチの使用など、必要な選択効果
を達成するさまざまな他の方法を利用できる。
【００３６】
　図１は、機能を実行するコントローラ３０も示す。コントローラ３０は、１つまたは複
数のレーザ源１２を制御して所望の形状および持続時間の周波数掃引を与え、試料フロー
制御１７を制御して、たとえば、試料吸収体積内への、またはそれを通過する試料フロー
を開始および停止し、体積内の試料の所望のまたは目標の圧力を設定および／または検出
し、第１および／または第２の経路光学系１４、２０を制御して光学スイッチ３６の正し
い順序付けおよびタイミングを指示し、その順序付けおよびタイミングに関する情報を分
析器２６に渡して、単一の検出器素子２２からの電気信号２４の試料セグメントおよび基
準セグメントを正しく識別し処理することができるようにする。
【００３７】
　吸収体積間の経路切換は、各吸収体積がレーザ源の１回の周波数掃引中に複数回選択さ
れるように、十分に迅速に行われることが好ましい。典型的には、選択の動作は、吸収体
積が特定の順序（たとえば、試料体積１６の後に１つまたは複数の基準体積１８－１…１
８－ｎの各々が特定の順序で続く）で繰り返し選択され、各吸収体積が同じ回数選択され
る（たとえば、各吸収体積が、あるサイクルが繰り返される前にそのサイクル中に正確に
１回選択される）ように行われてもよいが、しかしながら、所望であれば、吸収体積の選
択の順序は変化してもよく、ある特定の吸収体積は、他のものよりも高い頻度または低い
頻度で選択されてもよい、などである。経路を十分に迅速に切換えることによって、分光
計１０は、試料吸収体積１６を選択することと、試料吸収体積信号を較正するために用い
られる各基準吸収体積を選択することとの間の時間を短縮することができる。このように
して、検出器素子２２の感度におけるドリフトおよび変動、周波数掃引におけるベースラ
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イン周波数およびスルーレートのようなレーザ源の性能におけるドリフト、検出器信号２
４および分析器における任意の増幅器および他の電子機器における１／ｆノイズおよび他
のノイズ、 吸収体積および関連する光学経路におけるドリフトおよび熱雑音など、較正
プロセスに対するさまざまな悪影響を低減または排除することができる。
【００３８】
　いくつかの実施形態では、経路の切換は、現在選択されている吸収体積が少なくとも１
００Ｈｚの切換速度で異なる体積に変更されるように、または代替的に試料体積１６が少
なくとも１００Ｈｚの繰り返し速度で再選択され、試料体積の各選択の間に１つまたは複
数の基準体積が選択されるように、行われてもよい。しかしながら、これらの場合のいず
れにおいても、少なくとも５０Ｈｚ、少なくとも３００Ｈｚ、または少なくとも１ｋＨｚ
などの他の切換速度および繰り返し速度を選択してもよい。
【００３９】
　そのような速度で好適な切換動作を達成するために、音響光学変調器スイッチ、微細機
械加工装置であり得る電気機械スイッチ、光電偏向器、または液晶ステアリングシステム
など、この目的のために用いられる音響スイッチ３６または他の要素のためにさまざまな
技術が使用され得る。たとえば、MirrorcleまたはHamamatsuからの微細電気機械システム
を用いることができる。
【００４０】
　ここで図２を参照すると、上側パネルは、時間の関数としてプローブ光の波長としてプ
ロットされた、レーザ源１２の単一の周波数掃引を示す。典型的には、本発明において用
いられる単一の掃引は、約０．０１秒から約１０秒の持続時間を有し得る。ダイオードレ
ーザ、ＱＣＬまたはＩＣＬの場合、波長調整は、典型的には、レーザキャビティの加熱お
よびその結果の熱膨張をもたらす注入電流を変化させることによって調整される。外部共
振器構成のレーザチップがレーザ源１２において使用される場合、レーザは通常、格子を
平行移動および／または回転させることなどによって波長調整要素を調整することによっ
て波長調整されてもよい。周波数掃引の形状および持続時間は、図１に示すコントローラ
３０によって制御することができる。図２の周波数掃引は、時間とともに波長が直線的に
増加する単調な傾斜として示されているが、周波数掃引の形態は、関連するスペクトルの
分析に必要とされる周波数空間の特定部分が充分にカバーされる限り、幅広く変動しても
よい。たとえば、周波数掃引は、連続的な周波数変化、離散的周波数ステップ、またはそ
の２つの組み合わせを含み得る。２つ以上のレーザが用いられる場合には、周波数掃引は
各レーザについて別々の傾斜または他の特徴を含むことができる。
【００４１】
　図２の中央のパネルは、図の上側のパネルの時間軸の図示の間隔にわたる検出器信号の
プロットであり、経路光学系１４、２０を用いて異なる吸収体積１６、１８の各々を順次
選択することによって、どのように複数の試料セグメントＳと複数の基準セグメントＲ１
、Ｒ２...とを含む検出器信号を生じさせるかを示し、ここで、検出器信号は、そのよう
なセグメントの一連なりまたはシーケンスを含み、検出器信号はそのようなセグメントを
一度に１つだけ含む。パネルは、単一の検出器素子２２によって出力された電流を検出器
信号２４として示し、信号のセグメントは、試料吸収体積の各々の「Ｓ」としての、なら
びに２つの活性状態の基準体積の各々の「Ｒ１」および「Ｒ２」としての選択に対応する
。この図では、２つの吸収体積間の切換動作中に、検出器信号が低いがゼロではないレベ
ルまで降下することが示されている。検出器信号２４におけるそのような切換特徴のレベ
ルおよび持続時間は、光学スイッチ３６の制御および特性、ならびに検出器素子２２の特
性に依存することになる。
【００４２】
　光学切換の速度は、たとえば周波数掃引の持続時間および周波数範囲、これが検出され
るべき１つまたは複数の種の予想される吸収特性にどのようにマッピングされるか、なら
びに他の要素を考慮することによって、分光計１０の特定の設計パラメータを満たすよう
に選択されてもよいが、典型的には、分光計１０は、試料吸収体積を選択する繰り返し率
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が単一の周波数掃引において約５０回から約５０００回になるように構成されてもよい。
典型的には、各基準体積は、試料体積の選択ごとに一回選択されてもよいが、より少ない
頻度の基準体積の選択がなされてもよい。
【００４３】
　図２の下側のパネルは、異なるセグメントタイプのインターリーブ解除または逆多重化
によって、中央のパネルに示された試料セグメントおよび基準セグメントが、このグラフ
においてそれぞれ、Ｓ、Ｒ１およびＲ２としてしるされた試料体積１６および各基準体積
１８における全周波数掃引にわたる赤外線吸収スペクトルの全体像にどのように寄与する
かを示す。ここで、たとえば、周波数掃引は赤外吸収線をカバーし、そして試料体積中の
吸収の強度は２つの基準体積の各々における吸収の強度の中間にあることがわかる。
【００４４】
　上記の図１および図２の説明では、単一の試料体積および１つまたは複数の基準体積が
想定されているが、代わりに、図１の構成は、吸収体積の２つ以上が試料体積であり、各
試料体積を用いて異なる試料を分析するように構成することができ、そしてこの目的のた
めに、同様の試料フロー制御装置１７がそのような各試料体積に対して提供されてもよく
、または共通の試料フロー制御装置１７がそのような全試料体積に対して用いられてもよ
い。
【００４５】
　この場合、図２の中央パネルは、各切換サイクル中に複数の試料体積および１つまたは
複数の基準体積が選択されるように変化するであろう。図２の切換シーケンスがＲ１－Ｓ
－Ｒ２－Ｒ１－Ｓ－Ｒ２として示される場合、２つの試料体積Ｓ１およびＳ２が今用いら
れる場合には、切換シーケンスは、たとえば、Ｒ１－Ｓ１－Ｒ２－Ｓ２－Ｒ１－Ｓ１－Ｒ
２－Ｓ２であり得る。もちろん、異なる順序付けを用いることができ、試料体積または基
準体積のうちの任意のものを他のものよりも高いまたは低い頻度で選択することができ、
そして切換サイクルは時間とともに変化し得る。
【００４６】
　したがって、分析器２６が、２つ以上の異なる試料体積からの信号を含む検出器信号の
試料セグメントに対するアクセスを有する場合、このデータを本明細書の他の箇所で論じ
るように用いて各試料体積中において１つまたは複数の種を別々に検出することができる
。これらはすべての試料体積に対して同じ試料種であり得るか、または各試料体積に対し
て異なる種もしくは種の組み合わせが検出され得る。複数の試料体積の各々を較正するた
めに用いられる１つまたは複数の基準体積の組み合わせは、各試料体積について同じであ
っても、異なっていてもよい。
【００４７】
　分光計が複数の試料体積１６を含む構成は、たとえば、化学プロセスの異なる部分から
分析のために異なる気体供給が得られるプロセス制御において、または建物のさまざまな
部分もしくは煙突やパイプライン周辺の場所など環境のさまざまな部分から異なる気体供
給が得られる環境監視システムにおいて、使用され得る。
【００４８】
　試料体積１６内のある種の検出の、１つまたは複数の基準体積１８の各々における既知
の濃度の同じ種に対する較正において、単一の基準体積は利得較正を提供し、２つの基準
体積は線形較正を提供し得、３つ以上の基準体積は、非線形性を斟酌する較正を提供する
ことができる。
【００４９】
　例として、吸収の線形性を種濃度の関数として仮定し（たとえば約１０％未満の吸収）
、基準体積における種の既知の濃度ＬＲが、吸収線ｉに対応する基準セグメントにおいて
検知器信号２４の特定のレベルＲｐを生じさせる場合に、これを用いて、同じ吸収線ｉに
対応する対応の試料セグメントにおいて検知器信号Ｓｉのレベル較正することができる。
検出器信号の変動と種濃度の変動との間に好適な換算係数Ｆが推定される場合、試料体積
中の検出された濃度は、以下のように判断され、較正されてもよい：
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　ＬＳ＝ＬＲ＋Ｆ（Ｓｉ－Ｒｉ）　　　　　　　　　　　　　　　　　　（１）
　換算係数は、検出器信号と種濃度との間にほぼ線形の関係があり、他の関連要因がない
と仮定すると、単一の数であってもよく、またはそれは、試料体積および／もしくは基準
体積からの検出器信号、検出された温度、ならびに他の要因などの、さまざまなパラメー
タの関数であってもよい。
【００５０】
　１つより多い基準体積が提供され、各そのような基準体積が、他の基準体積の１つまた
は複数におけるゼロまたは非ゼロ濃度とは異なるゼロまたは非ゼロ濃度で検出されるべき
種の少なくとも１つを含む場合、基準体積のうちの２つ以上からの検出器信号２４間の内
挿（外挿を含む）を用いて、試料体積中の種の検出された濃度を較正してもよい。たとえ
ば、基準体積Ｒ１およびＲ２における種の濃度ＬＲ１およびＬＲ２が、吸収ピークｉにお
いて検出器信号のレベルＲｉ１およびＲｉ２のレベルを生じさせる場合、試料体積におけ
る検出された濃度は、以下のように判断および較正されてもよい：
　ＬＳ＝ＬＲ１＋Ｇ（ＬＲ２－ＬＲ１）（Ｓｉ－Ｒｉ１）／（Ｒｉ２－Ｒｉ１）　（２）
　ここで、Ｇは、単純な線形補間に対しては値１をとる換算係数であるが、非線形補間に
対してはより複雑な関数であり得る。
【００５１】
　そのような簡易較正較正は、たとえば、より正確な非線形補間を提供するために、推定
または測定された換算係数および他の関数を用いて、試料および各基準体積からのセグメ
ントについて異なるオフセットおよび利得較正係数を仮定することによって、さらに複雑
になり得る。非線形の場合、ＬｒとＲｐとの間の好適な関係をさらに用いる必要があるか
もしれない。
【００５２】
　上述の分光計１０は、複数の並列吸収体積間の迅速な経路切換を提供するので、任意で
上記のような種濃度などの計算の一部として、１つまたは複数の基準体積からの検出器信
号を用いた、試料体積からの検出器信号の較正は、較正すべき対応する試料セグメントに
時間的に非常に近い、特に同じ周波数掃引からの、検出器信号の基準セグメントを用いて
実行することができる。他の周波数掃引からの基準セグメントは、検出、判断もしくは較
正プロセスまたはステップから除外されてもよい。
【００５３】
　たとえば、試料体積への切換の繰り返し速度が１００Ｈｚ付近である場合、特定の試料
セグメントは、検出器信号において試料セグメントの約±０．０１秒以内に見られる１つ
または複数の基準セグメントを用いて較正することができる。このようにして、レーザ源
１２、吸収体積１６、１８、検出器２２、および他の構成要素におけるドリフトの影響、
ならびに約１００Ｈｚ未満の周波数でのノイズの影響を回避し、検出結果から構成するこ
とができる。
【００５４】
　特に、特定の周波数掃引からの試料セグメントを用いての１つまたは複数の種の検出は
、同じ周波数掃引からの基準セグメントのみを用いて較正されてもよい。
【００５５】
　同様に、特定の試料セグメントの較正に用いられるべき基準セグメントのすべてが、同
じ吸収体積からの介在する基準セグメントが存在しないという意味において、試料セグメ
ントに隣接して見出されてもよい。この方式が実現される場合、試料セグメントに直接隣
接するかまたは最も近い、各基準ボリュームについてのセグメントのみが用いられる。任
意選択で、各基準体積からのただ１つの基準セグメントを較正に用いてもよく、または任
意選択で、試料セグメントの前後の各々からの各基準体積の１つの基準セグメント、また
は任意選択で、各基準体積の、限られた数の連続する基準セグメントであって、試料セグ
メントが時間的にそれらの連続する基準セグメント内、たとえば各基準体積からの４つ以
下のそのような連続する基準セグメント内にある、限られた数の連続する基準セグメント
を用いてもよい。
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【００５６】
　上記の特定の較正例では、吸収ピークｉなどの特定のスペクトル特徴の大きさまたは強
度は、検出器信号から、そのスペクトル特徴に対応する時間に判断することができると効
果的に仮定され、それは、単一の周波数掃引中に好適な較正を用いて見つけることができ
る。実際には、特定の目標スペクトル特徴が特定の周波数掃引における単一の検出器信号
試料セグメントおよび対応する基準セグメントによって表されることはめったにないので
、目標スペクトル特徴を測定するために少なくとも基本曲線当てはめプロセス、またはよ
り好ましくは、周波数掃引のいくつかもしくはすべてにわたって予想されるスペクトルを
規定し、それらのスペクトルを生じさせる１つもしくは複数の種のパラメータ、特にそれ
らの種の濃度もしくは相対濃度を導出するための当てはめ技法を用いるスペクトルモデル
を用いることが、より実用的である。
【００５７】
　種濃度に対する当てはめのためにスペクトルモデルを用いる場合、スペクトルモデル内
の較正済み試料セグメントを用いる前に、上述のように同じ周波数掃引からの隣接するか
または近位の基準セグメントを用いて検出器信号からの各試料セグメントをまず較正する
ことが望ましくてもよく、または、基準セグメントをモデル当てはめプロセスの一部とし
て用いる較正プロセスを含むことが望ましくてもよい。
【００５８】
　このようなスペクトルモデル化アプローチを用いて１つまたは複数の種の分子濃度を回
復するために検出器信号を処理することのより具体的な例がここで提示される。図２の下
側のパネルに示すように、ある特定の周波数掃引に対する検出器信号のセグメントは、試
料体積および各基準体積からの透過（吸収）スペクトルを表す。これらは、試料セグメン
トからとられた、周波数掃引の較正を用いる周波数の関数νとしての透過スペクトルＳＳ

（ν）、および同じ周波数掃引から記録されるＮ個の基準体積に対するＳＲ１（ν）、…
、ＳＲＮ（ν）と呼ぶことが可能である。この組から、Ｎ－１個の相対的な正規化された
透過スペクトルを計算することができる：
　ｔｋ（ν）＝（ＳＳ（ν）－ＳＲｋ（ν））／ＳＲｋ（ν）、式中ｋ＝１～Ｎ　（３）
　この操作は、試料体積からの信号と基準体積からの信号との間の共通のノイズを相殺し
、吸収スペクトルを相対的な吸収単位に較正し、それによりレーザベースラインおよび他
の影響を抑制する。
【００５９】
　次のステップは、ｔｋ（ν）データから分子数密度を回復することにある。これを行う
ために、利用可能なパラメータおよび標的種に基づいて予想される吸収スペクトルの数学
的モデルが構築され、それは検出器信号から分析器２６を用いて上記のように判断される
予想される吸収スペクトルを合成する。
【００６０】
　モデルの第１の部分は、レーザ源１２から吸収体積を通るプローブ光の予想される透過
を計算する。個々の分子吸収線は、HITRAN(https://www.cfa.harvard.edu/hitran/)のよ
うな分子分光データベースから選択することができる。手元にある分子吸収パラメータを
用いて、各共鳴についての吸収プロファイルを、一般的に用いられるプロファイル関数を
用いて計算することができる（たとえば、Voigtプロファイル関数を用いることができる
）。これは吸収体積における圧力および温度の知識を必要とする。このステップの後、分
子吸収係数が計算される。
【００６１】
　次に、ブーゲ‐ランバート‐ベールの法則を用いて、周波数の関数として各吸収体積を
通るプローブ光の予想される吸収または透過を計算することができる。これは、分子濃度
およびプローブ光と分子気体との間の相互作用長についての知識を必要とする。試料体積
および基準体積を通る合成透過スペクトルが導出されると、上記の等式３によって規定さ
れる相対的な正規化された透過信号が計算されて、予想される透過スペクトルのモデルが
得られる。
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【００６２】
　次いで、上記のモデルを用いて、レーベンバーグ・マルカート法などの局所的線形当て
はめルーチンを用いて、未知のパラメータ（試料体積中の標的種の分子濃度など）を検索
することができる。このようにして、未知のパラメータをモデル内で徐々に変更して、正
規化された透過スペクトルとモデルとの間の二乗平均平方根差を最小にする。さらに、そ
のようなモデルは、ノイズ伝播の計算によって、検索されたパラメータに関する不確実性
の推定値を判断することを可能にする。
【００６３】
　分光計を用いて、１２ＣＯ２、１３ＣＯ２などのような２つ以上の種の濃度を判断して
もよいことが上述された。これらの特定の種は、たとえば、胃の中の細菌の活動を監視す
ることを含む非侵襲的呼気診断のような臨床診断および火山の排出物の監視と同じくらい
多様な用途に用いることができる。本発明の実施形態を用いる検出のためのいくつかの他
の適切な標的種には、１６Ｏ１２Ｃ１８Ｏ、Ｈ３５Ｃｌ、Ｈ３７Ｃｌ、１２ＣＨ４　１３

ＣＨ４、１２ＣＨ３Ｄ、１４Ｎ２
１６Ｏ、１４Ｎ１５Ｎ１６Ｏ、１４Ｎ１５Ｎ１６Ｏなど

のような他のアイソトポログ、ＣＨ４などのような他の分子、炭化水素および大気の微量
分子、温室効果ガスなどが含まれる。
【００６４】
　本発明の特定の実施形態を上述したが、本発明の範囲から逸脱することなくさまざまな
修正物および代替物を実現できることが当業者には明らかであろう。たとえば、赤外線の
スペクトル特徴が詳細に説明されているが、これは近赤外線の特徴を含んでもよく、そし
て可視帯域のような他のスペクトル領域を用いることができる。検出されるべきスペクト
ル特徴は、特に回転振動特徴であってもよいが、原子遷移のような他の遷移タイプから生
じる他のスペクトル特徴も、または代わりに検出されてもよい。
【００６５】
　上述の吸収体積はまた、たとえばマルチパス吸収セルを用いることによって、当業者に
よく知られているさまざまな方法で変更および適合させることができる。
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