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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　第１の気体媒質内の未知の有機化合物を検出する方法であって、
　第１の外層と、第２の外層と、微多孔性材料を含みかつ第１の外層と第２の外層との間
に配置された検出層と、を備える、第１のセンサ素子を準備する工程であって、前記第１
の外層又は前記第２の外層の少なくとも１つが、前記未知の有機化合物に透過性であり、
前記未知の有機化合物は、未知の化学的な素性を有し、前記第１のセンサ素子は、固定温
度（Ｔｏ）での第２の気体媒質における物理パラメータについての第１の基準応答（Ｒ１

ｏ）を有し、前記第２の気体媒質は、第１の気体媒質に実質的に等しい、工程と、
　前記第１のセンサ素子と実質的に同一の第２のセンサ素子を準備する工程であって、前
記第２のセンサ素子は、Ｔｏにおける第３の気体媒質中の前記未知の有機化合物の存在下
での前記物理パラメータについての第２の基準応答（Ｒ２

ｏ）を有し、前記第３の気体媒
質は、実質的に前記第１の気体媒質に等しい、工程と、
　複数の参照用正規化応答相関を備える参照用ライブラリを準備する工程であって、各参
照用正規化応答相関は、それぞれ異なる化学的な素性を有する異なる既知の参照用有機化
合物に対応し、各参照用正規化応答相関は、前記第１のセンサ素子と実質的に同一の参照
用センサ素子をそれぞれ用いて決定され、各参照用正規化応答相関は、既知の各参照用有
機化合物の各可変濃度（Ｃｒｅｆ

ｖａｒ）をそれぞれの量
　（Ｒｒｅｆ

ｖａｒ－Ｒｒｅｆ
ｏ）／Ｒｒｅｆ

ｏと関係づけ、
　Ｒｒｅｆ

ｖａｒは、Ｔｏにおける各第４の気体媒質中の既知の前記各参照用有機化合物
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の各可変濃度Ｃｒｅｆ
ｖａｒにおける前記物理パラメータについての各参照用センサ素子

の応答であり、第４の気体媒質は、実質的に第１の気体媒質に等しく、各参照用センサ素
子に対するＲｒｅｆ

ｏは、Ｔｏにおける前記第４の気体媒質中の基準応答に対応する、工
程と、
　前記第１の気体媒質及び前記未知の有機化合物を含む雰囲気サンプルを取得する工程で
あって、前記未知の有機化合物は、前記雰囲気サンプル中に雰囲気濃度（Ｃａｍｂ）で存
在する、工程と、
　前記雰囲気サンプルから第１の検体サンプルを調製する工程であって、前記第１の検体
サンプルは、前記第１の気体媒質に実質的に等しい第５の気体媒質中に第１の濃度（Ｃ１

）の前記未知の有機化合物を含み、Ｃ１は、Ｃａｍｂに対して既知である、工程と、
　前記雰囲気サンプルから第２の検体サンプルを調製する工程であって、前記第２の検体
サンプルは、実質的に前記第１の気体媒質に等しい第６の気体媒質中に第２の濃度（Ｃ２

）の前記未知の有機化合物を含み、Ｃ２は、Ｃａｍｂに対して既知であり、Ｃ１とＣ２と
は異なっており、Ｃ１もＣ２もゼロでない、工程と、
　前記第１のセンサ素子を前記第１の検体サンプルに曝露し、Ｔｏにおける前記物理パラ
メータについての前記第１のセンサ素子の第１の応答（Ｒ１）を計測し、第１の正規化応
答
　Ｒ１

ｎｏｒｍ＝（Ｒ１－Ｒ１
ｏ）／Ｒ１

ｏを得る工程と、
　前記第２のセンサ素子を前記第２の検体サンプルに曝露し、Ｔｏにおける物理パラメー
タについての前記第２のセンサ素子の第２の応答（Ｒ２）を計測し、第２の正規化応答
　Ｒ２

ｎｏｒｍ＝（Ｒ２－Ｒ２
ｏ）／Ｒ２

ｏを得る工程と、
　Ｃ１におけるＲ１

ｎｏｒｍ及びＣ２におけるＲ２
ｎｏｒｍを含むデータセットを、前記

参照用ライブラリ中の前記複数の参照用正規化応答相関と比較する工程と、
　前記参照用ライブラリ中の前記複数の参照用正規化応答相関の中から、最もよく前記デ
ータセットに一致する一致正規化応答相関を選択する工程と、
　前記一致正規化応答相関に対応する前記既知の参照用有機化合物の前記化学的な素性を
、前記未知の有機化合物に割り当てる工程と、
　前記一致正規化応答相関のＲ１

ｎｏｒｍに等しい正規化応答値に関連する参照用濃度Ｃ
ｒｅｆ

ｍを決定することにより、Ｃａｍｂを求め、その後、Ｃａｍｂ／Ｃ１に等しい既知
の因子をＣｒｅｆ

ｍに乗じる工程と、を含む、方法。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本開示は、概して、気体媒質内の未知の有機化合物を同定し定量する方法に関する。
【背景技術】
【０００２】
　さまざまな環境における揮発性物質有機化合物（ＶＯＣｓ）の検出は、多くの用途で懸
念事項である。このような環境の例としては、住宅地、商業地、及び特に製造地を挙げる
ことができ、そこでは空中を浮遊する有機化合物が存在する場合がある。このような有機
化合物を分析するための各種方法が考案されているが、現在利用できる、低レベルの空中
浮遊有機化合物の量の同定及び定量が可能な技術（例えば、質量分析法）は、一般的に高
価であり、典型的に嵩高であり、頻繁な検査及びメンテナンスを必要とする場合がある。
【発明の概要】
【課題を解決するための手段】
【０００３】
　１つの態様では、本開示は、第１の気体媒質内の未知の有機化合物を検出する方法を提
供するものであり、この方法は、
　第１の外層と、第２の外層と、微多孔性材料を含みかつ第１の外層と第２の外層との間
に配置される検出層と、を備える、第１のセンサ素子を準備する工程であって、第１の外
層又は第２の外層の少なくとも１つは、未知の有機化合物に対する透過性であり、未知の
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有機化合物は、未知の化学的な素性を有し、第１のセンサ素子は、固定温度（Ｔｏ）での
第２の気体媒質における物理パラメータについての第１の基準応答（Ｒ１

ｏ）を有し、第
２の気体媒質は、第１の気体媒質に実質的に等しい、工程と、
　第１のセンサ素子と実質的に同一の第２のセンサ素子を準備する工程であって、第２の
センサ素子は、Ｔｏにおける第３の気体媒質中の未知の有機化合物の存在下での物理パラ
メータについての第２の基準応答（Ｒ２

ｏ）を有し、第３の気体媒質は、実質的に第１の
気体媒質に等しい、工程と、
　複数の参照用正規化応答相関（ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ　ｎｏｒｍａｌｉｚｅｄ　ｒｅｓｐ
ｏｎｓｅ　ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓ）を備える参照用ライブラリを準備する工程であっ
て、各参照用正規化応答相関は、それぞれ異なる化学的な素性を有する異なる既知の参照
用有機化合物に対応し、各参照用正規化応答相関は、第１のセンサ素子と実質的に同一の
参照用センサ素子をそれぞれ用いて決定され、各参照用正規化応答相関は、既知の各参照
用有機化合物の各可変濃度（Ｃｒｅｆ

ｖａｒ）をそれぞれの量
　（Ｒｒｅｆ

ｖａｒ－Ｒｒｅｆ
ｏ）／Ｒｒｅｆ

ｏと関係づけ、
　Ｒｒｅｆ

ｖａｒは、Ｔｏにおける各第４の気体媒質中の既知の各参照用有機化合物の各
可変濃度Ｃｒｅｆ

ｖａｒにおける物理パラメータについての各参照用センサ素子の応答で
あり、第４の気体媒質は、実質的に第１の気体媒質に等しく、各参照用センサ素子に対す
るＲｒｅｆ

ｏは、Ｔｏにおける第４の気体媒質中の基準応答に対応する、工程と、
　第１の気体媒質及び未知の有機化合物を含む雰囲気サンプルを取得する工程であって、
未知の有機化合物は、雰囲気サンプル中に雰囲気濃度（Ｃａｍｂ）で存在する、工程と、
　雰囲気サンプルから第１の検体サンプルを調製する工程であって、第１の検体サンプル
は、第１の気体媒質に実質的に等しい第５の気体媒質中に第１の濃度（Ｃ１）の未知の有
機化合物を含み、Ｃ１は、Ｃａｍｂに対して既知である、工程と、
　雰囲気サンプルから第２の検体サンプルを調製する工程であって、第２の検体サンプル
は、実質的に第１の気体媒質に等しい第６の気体媒質中に第２の濃度（Ｃ２）の未知の有
機化合物を含み、Ｃ２は、Ｃａｍｂに対して既知であり、Ｃ１とＣ２とは異なっており、
Ｃ１もＣ２もゼロでない、工程と、
　第１のセンサ素子を第１の検体サンプルに曝露し、Ｔｏにおける物理パラメータについ
ての第１のセンサ素子の第１の応答（Ｒ１）を計測し、第１の正規化応答
　Ｒ１

ｎｏｒｍ＝（Ｒ１－Ｒ１
ｏ）／Ｒ１

ｏを得る工程と、
　第２のセンサ素子を第２の検体サンプルに曝露し、Ｔｏにおける物理パラメータについ
ての第２のセンサ素子の第２の応答（Ｒ２）を計測し、第２の正規化応答
　Ｒ２

ｎｏｒｍ＝（Ｒ２－Ｒ２
ｏ）／Ｒ２

ｏを得る工程と、
　Ｃ１におけるＲ１

ｎｏｒｍ及びＣ２におけるＲ２
ｎｏｒｍを含むデータセットを、参照

用ライブラリ中の複数の参照用正規化応答相関と比較する工程と、
　参照用ライブラリ中の複数の参照用正規化応答相関の中から、データセットに最もよく
一致する一致正規化応答相関を選択する工程と、
　一致正規化応答相関に対応する既知の参照用有機化合物の化学的な素性を、未知の有機
化合物に割り当てる工程と、
　一致正規化応答相関のＲ１

ｎｏｒｍに等しい正規化応答値に関連する参照用濃度Ｃｒｅ

ｆ
ｍを決定することにより、Ｃａｍｂを求め、その後、Ｃａｍｂ／Ｃ１に等しい既知の因

子をＣｒｅｆ
ｍに乗じる工程と、を含む。

【０００４】
　一部の実施形態において、第１の外層が基板上に配置される。一部の実施形態において
、第１の気体媒質が空気を含む。一部の実施形態において、第１の外層及び第２の外層が
導電性であり、検出層が誘電性であり、物理パラメータが、第１のセンサ素子の静電容量
を含む。一部の実施形態において、第１の外層が半反射性であり、第２の外層の少なくと
も一部が反射性であり、検出層が光透過性であり、物理パラメータが、第１の外層に入射
する反射光の波長シフトを含む。一部の実施形態において、Ｔｏは、４０℃～８０℃の範
囲にある。一部の実施形態において、微多孔性材料が固有微多孔性の有機ポリマーを含む
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。一部の実施形態において、固有微多孔性の有機ポリマーが、剛性なリンカーによって連
結されるほぼ平面的な基を含む高分子を含み、剛性なリンカーが、剛性なリンカーのそれ
ぞれに隣接したほぼ平面的な基が非同一平面内の配向に保持されるようなねじれ点を有す
る。一部の実施形態において、ＣａｍｂとＣ１は、同じである。
【０００５】
　一部の実施形態において、本方法は、
　雰囲気サンプルから第３の検体サンプルを調製する工程であって、第３の検体サンプル
は、実質的に第１の気体媒質に等しい第７の気体媒質中に第３の濃度（Ｃ３）の未知の有
機化合物を含み、Ｃ３は、Ｃａｍｂに対して既知であり、データセットは、第３の検体サ
ンプル中の未知の有機化合物の濃度Ｃ３におけるＲ３

ｎｏｒｍを更に含む、工程を更に含
み、Ｒ３

ｎｏｒｍは、第３の検体サンプルに第３のセンサ素子を曝露し、Ｔｏにおいて物
理パラメータについての第３の検体サンプルに対する第３のセンサ素子の第３の応答（Ｒ
３）を計測し、第３の正規化応答Ｒ３

ｎｏｒｍ＝（Ｒ３－Ｒ３
ｏ）／Ｒ３

ｏを得ることに
よって得られ、第３のセンサ素子は、第１のセンサ素子と実質的に同一であり、第３のセ
ンサ素子は、Ｔｏでの第７の気体媒質中における物理パラメータについての第３の基準応
答（Ｒ３

ｏ）を有し、Ｃ３はＣ１及びＣ２とは異なり、Ｃ３はゼロでない。
【０００６】
　有利なことに、本開示に従った方法は、（例えば、質量分析計と比較して）比較的単純
かつ安価な検知装置を用いて、（例えば、１つのサンプルから）例えば、利用しているプ
ロセス及び／又は材料と関連する有機化合物が存在するかもしれない作業環境の環境空気
等の気体媒質中の未知の有機化合物の素性及び濃度の両方を（一組の既知の参照用有機化
合物の中から）容易に同定することができる。
【０００７】
　ここで用いられる例では、
　用語「基準応答」とは、あらゆる有機化合物の存在が無い状態での気体媒質中のセンサ
素子の応答のことを言い、
　用語「有機ポリマー」とは、炭素及び水素原子に結合される炭素原子を含むポリマーの
ことを言い、これは付加的な原子（例えば、Ｎ、Ｓ、Ｏ）を含んでもよい。
【０００８】
　本開示の特徴及び利点は、発明を実施するための形態、及び添付の特許請求の範囲を考
慮することで更に深い理解が得られるであろう。
【図面の簡単な説明】
【０００９】
【図１】本開示の一部の実施形態の実施に好適な、例示的な装置１００の模式的な切断分
解斜視図である。
【図２Ａ】図１の各センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄの模式的な側面
図である。
【図２Ｂ】図１の各センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄの模式的な側面
図である。
【図２Ｃ】図１の各センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄの模式的な側面
図である。
【図２Ｄ】図１の各センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄの模式的な側面
図である。
【図３】本開示の一部の実施形態の実施に好適な、例示的な装置３００の模式的な切断斜
視図である。
【図４Ａ】図３におけるそれぞれのセンサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄ
の模式図である。
【図４Ｂ】図３におけるそれぞれのセンサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄ
の模式図である。
【図４Ｃ】図３におけるそれぞれのセンサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄ
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の模式図である。
【図４Ｄ】図３におけるそれぞれのセンサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄ
の模式図である。
【図５】実施例１で用いられる参照用ライブラリのグラフ表示である。
【図６】実施例１における未知の有機化合物の例示的な蒸気応答曲線である。
【００１０】
　上記の図面には本開示のいくつかの実施形態が記載されているが、例えば、考察の中で
記述したように、その他の実施形態も考えられる。いかなる場合も、本開示は代表して提
示されるものであって、限定するものではない。本開示の原理の範囲及び趣旨の範囲内に
含まれる他の多くの改変例及び実施形態が当業者によって考案され得る点は理解されるは
ずである。図は、縮尺どおりに描かれていない場合もある。同様の参照番号が、同様の部
分を示すために複数の図を通じて使用されている場合がある。
【発明を実施するための形態】
【００１１】
　一般に、本開示に従った方法は、雰囲気サンプル中に検出可能なレベルで存在する十分
な蒸気圧を有する有機化合物に、一般的に有効である。一部の事例では、有機化合物は、
エアロゾルとして存在してもよい。本開示を実施する際に用いることができる例示的な有
機化合物（例えば、未知の有機化合物又は既知の参照用有機化合物として）としては、脂
肪族炭化水素類（例えば、プロパン、ブタン、ヘキサン、プロピレン、オクタン、ｄ－リ
モネン、シクロヘキセン、及びシクロヘキサン）、芳香族炭化水素類（ベンゼン、トルエ
ン、スチレン、キシレン、クロロベンゼン、及びナフタリン）、フッ化有機化合物類（例
えば、ヒドロフルオロカーボン、ヒドロフルオロエーテル、及びクロロフルオロカーボン
）、ケトン類（例えば、アセトン及びメチルエチルケトン）、ニトリル類（例えば、アセ
トニトリル及びベンゾニトリル）、ハロゲン化脂肪族炭化水素類（例えば、クロロメタン
、クロロホルム、ジクロロエタン、塩化メチレン、１，１，１－トリクロロエタン、四塩
化炭素、ジクロロエチレン、及びテトラクロロエチレン）、エステル類（例えば、酢酸ビ
ニル、酢酸エチル、酢酸ブチル、及び安息香酸メチル）、硫黄含有有機化合物類（例えば
、チオフェノール及び硫化ジメチル）、エーテル類（例えば、メチルイソブチルエーテル
及びジエチルエーテル）、アルデヒド類（例えば、ホルムアルデヒド、ベンズアルデヒド
、ヘキサナール、及びアセトアルデヒド）、アルコール類（例えば、メタノール、ブタノ
ール、プロパノール、エチレングリコールモノメチルエーテル、２－エトキシエタノール
、及びエタノール）、アミン類（例えば、２－アミノピリジン）、有機酸類（例えば、酢
酸、プロピオン酸）、シアネート類、イソシアネート類（例えば、メチルイソシアナート
、及びトルエン－２，４－ジイソシアナート）、及びニトロ－置換有機化合物類（例えば
、ニトロメタン及びニトロベンゼン）を挙げることができる。
【００１２】
　次に図１を参照すると、本開示の実施に好適な例示的な静電容量センサ装置１００は、
入口開口１２２と、各センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄにそれぞれ独
立に流体連通する複数の出口開口１２４ａ、１２４ｂ、１２４ｃ、１２４ｄと、を有する
、ディスペンサーチャネル１０５を含む。センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１
２０ｄはそれぞれ、独立に機能するように、それぞれの隔離されたセンサチャンバ１７０
ａ、１７０ｂ、１７０ｃ、１７０ｄ内に配置され、これらは、壁１４０ａ、１４０ｂ、１
４０ｃ、１４０ｄ、１４０ｅ、基部１６０、及びカバー１５０により形成される。
【００１３】
　基部及びカバーは、用いられる有機化合物及び気体媒質に不透過性であり、センサ素子
の電気的な行動を妨げないあらゆる固体材料を含むことができる。有用な材料の例には、
ガラス及びプラスチックが挙げられる。次に図２Ａ～２Ｄを参照すると、センサ素子１２
０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄはそれぞれ、第１の外層１２５ａ、１２５ｂ、１２
５ｃ、１２５ｄ、第２の外層１３５ａ、１３５ｂ、１３５ｃ、１３５ｄ、及びにこれらの
間にそれぞれ配置される検出層１３０ａ、１３０ｂ、１３０ｃ、１３０ｄを備える。
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【００１４】
　検出層は、微多孔性材料を含むこと、又は微多孔性材料から本質的になる（すなわち、
実質的に吸収性に影響を与えない組成物のみを含む）ことができる。対応する第１の外層
又は第２の外層のそれぞれの少なくとも１つは、検出層内に容易に拡散が可能であり、セ
ンサ素子の物理パラメータ（例えば、静電容量又は反射スペクトルのピークシフト）の変
化を生じさせることができるよう、未知の有機化合物に対する透過性である必要がある。
【００１５】
　第１の外層及び／又は第２の外層を作製するために使用され得る材料の例としては、有
機材料、無機材料（例えば、金属酸化物）、金属、合金、及び様々な混合物、並びにこれ
らの材料のいずれか又はすべてを含む複合材料が挙げられるが、これらに限定されない。
蒸気コーティング（例えば、熱蒸気コーティング又はスパッタコーティング）された金属
若しくは金属酸化物、又はこれらの組み合わせが使用されてよい。
【００１６】
　センサ素子（例えば、第１、第２、第３、及び参照用センサ素子）が静電容量又は相当
する電気的特性を計測するように機能する実施形態では、第１の外層及び第２の外層は、
電極として機能することができる十分な導電性である必要がある。このような実施形態に
おいて、第１の外層及び第２の外層は、好ましくは約１０７オーム／平方未満のシート抵
抗を有する。例示的な導電性材料としては、アルミニウム、ニッケル、チタン、スズ、イ
ンジウムスズ酸化物、金、銀、白金、パラジウム、炭素（カーボンナノチューブを含む）
、銅、クロム、及びこれらの組み合わせが挙げられる。第１の外層及び第２の外層、及び
それらの製造方法は、明細書の後半で更に詳細に説明する。
【００１７】
　検出層は、微多孔性材料を含む。これに関連する用語、「微多孔性の」及び「微多孔質
」とは、材料が、有意な量で内部が相互接続された間隙体積を有し、（例えば、吸着等温
線手段によって特徴付けられる）平均孔径が、１００ｎｍ未満、典型的には１０ｎｍ未満
であることを意味する。このような微多孔質により、有機検体の分子（存在する場合）が
、材料の内部間隙体積に浸透し、内部の細孔中に定着することが可能となる。内部の細孔
におけるこのような検体の存在は、例えば、誘電率及び／又は屈折率における変化等、材
料の物性の変化を生じさせることができる。
【００１８】
　誘電性及び／又は光透過性を有することができる好適な微多孔性材料の例としては、微
多孔性シリカ及び有機固有微多孔性ポリマー（ＰＩＭ）を挙げることができる。ＰＩＭは
、非効率的な結晶充填により、ナノメートルスケールの孔を有するポリマー材料である。
典型的には、ＰＩＭは、剛性なリンカーによって連結したほぼ平面的な基を備える高分子
であり、この剛性なリンカーは、ねじれ点を有することにより、剛性なリンカーのそれぞ
れに隣接したほぼ平面的な基が、非同一平面内の配向に保持される。
【００１９】
　例えば、Ｃｈｅｍｉｃａｌ　Ｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ，２００４，（２），ｐｐ
．２３０～２３１で、Ｂｕｄｄらは、剛性な及び／又はねじ曲げられた単量体のビルディ
ングブロック間に、ジベンジジオキサンリンケージを含む一連のＰＩＭを報告している。
ポリマーのこのファミリーの代表的なメンバーとしては、スキーム１（下記、ｎは正の整
数）により表１に示される成分Ａ（例えば、Ａ１、Ａ２、又はＡ３）と成分Ｂ（例えば、
Ｂ１、Ｂ２、又はＢ３）との縮合によって生成されるものが挙げられる。
【００２０】
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【化１】

【００２１】
【表１】

【００２２】
　更に好適な成分Ａ及びＢ、並びに得られるＰＩＭは、当該技術分野において既知であり
、例えば、ＢｕｄｄらのＪｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒ
ｙ，２００５，Ｖｏｌ．１５，ｐｐ．１９７７～１９８６；ＭｃＫｅｏｗｎらのＣｈｅｍ
ｉｓｔｒｙ，Ａ　Ｅｕｒｏｐｅａｎ　Ｊｏｕｒｎａｌ，２００５，Ｖｏｌ．１１，ｐｐ．
２６１０～２６２０；ＧｈａｎｅｍらのＭａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，２００８，ｖｏ
ｌ．４１，ｐｐ．１６４０～１６４６；ＧｈａｎｅｍらのＡｄｖａｎｃｅｄ　Ｍａｔｅｒ
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ｉａｌｓ，２００８，ｖｏｌ．２０，ｐｐ．２７６６～２７７１；ＣａｒｔａらのＯｒｇ
ａｎｉｃ　Ｌｅｔｔｅｒｓ，２００８，ｖｏｌ．１０（１３），ｐｐ．２６４１～２６４
３；ＰＣＴ国際特許出願第２００５／０１２３９７（Ａ２）号（ＭｃＫｅｏｗｎら）、米
国特許出願第２００６／０２４６２７３号（ＭｃＫｅｏｗｎら）の中で報告されており、
これらの開示は参照により本明細書に組み込まれる。
【００２３】
　そのようなポリマーは、例えば、Ａ１（５，５’，６，６’－テトラヒドロキシ－３，
３，３’，３’－テトラメチル－１，１’－スピロビスインダン）などのビス－カテコー
ルが、塩基性条件下で、例えば、Ｂ１（テトラフルオロテレフタロニトリル）などのフッ
素化アレーンと反応させられる逐次重合によって、合成することができる。得られるポリ
マーの主鎖の剛性及び歪んだ性質ゆえに、これらのポリマーは、固体状態で密に充填する
ことができず、したがって、少なくとも１０パーセントの自由体積を有し、本質的に微多
孔性である。
【００２４】
　ＰＩＭは、他の材料にブレンドされてもよい。例えば、ＰＩＭは、それ自体が吸収性微
多孔性材料ではない材料とブレンドされてもよい。検体反応に寄与しないものの、このよ
うな材料は他の理由のために有用であり得る。例えば、このような材料は、優れた機械特
性などを有する、ＰＩＭ含有層の形成を可能にすることがある。一部の実施形態において
、ＰＩＭは、他の材料と共に一般的な溶媒に溶解して、均質な溶液を形成してもよいが、
これはキャスティングされて、ＰＩＭ及び他のポリマーの双方を含む吸収性誘導体ブレン
ド層を形成してもよい。（１つ又は複数の）ＰＩＭはまた、吸収性誘電性材料である材料
（例えば、ゼオライト、活性炭、シリカゲル、超架橋ポリマーネットワークなど）とブレ
ンドされてもよい。このような材料は、ＰＩＭ材料を含む溶液中に懸濁された不溶性材料
を含んでよい。
【００２５】
　ＰＩＭは、典型的に、例えば、テトラヒドロフランなどの有機溶媒に可溶性であり、ゆ
えに、溶液から（例えば、スピンコーティング、ディップコーティング、又はバーコーテ
ィングによって）フィルムとしてキャスティングすることができる。しかし、これらのポ
リマーの溶液から作製されるフィルムの特徴（入手可能な厚さ、光学的透明度、及び／又
は外観）が、フィルムのキャスティングに使用される溶媒又は溶媒系に応じて著しく異な
る場合がある。例えば、より高い分子量のＰＩＭを、本明細書に記載のようなセンサ素子
用に望ましい特性を有する膜を生成するために、あまり一般的でない溶媒（例えば、シク
ロヘキセンオキシド、クロロベンゼン、又はテトラヒドロピラン）からキャスティングす
る必要があり得る。溶液コーティング方法に加えて、検出層は、任意の他の好適な方法に
よって第１の外層に適用されてもよい。
【００２６】
　ＰＩＭが堆積される（例えば、コーティングされる）か、ないしは別の方法で、例えば
、検出層を形成するように第１の外層に形成された後、例えば、ビス（ベンゾニトリル）
二塩化パラジウム（ＩＩ）などの好適な架橋剤を使用して架橋することができる。このプ
ロセスは、検出層を有機溶媒中で不溶性にするか、並びに／又は例えば、耐久性及び／若
しくは摩擦耐性などのある物理的特性を向上することがあり、これはある用途において望
ましい場合がある。
【００２７】
　ＰＩＭは、材料が著しく増大するか、そうでない場合は物理的特性の顕著な変化を示す
程度の液体水を吸収することがないように、疎水性であってよいが、これは必須条件では
ない。このような疎水性特性は、水の存在に対する感度が比較的低いセンサ素子を準備す
るために有用である。
【００２８】
　検出層は、連続マトリックスを備えてもよい。このようなマトリックスは、材料の固体
部分が連続的に相互接続されているアセンブリ（例えば、コーティング及び／又は層）と



(9) JP 6038950 B2 2016.12.7

10

20

30

40

50

して定義される（上記の多孔質の存在、又は下記の任意の添加物の存在とは関わりなく）
。即ち、連続的なマトリックスは、粒子の凝集（例えば、ゼオライト、活性炭、及びカー
ボンナノチューブ）を含むアセンブリから区別できる。例えば、溶液から堆積される層又
はコーティングは、典型的には、連続的なマトリックスを含む（コーティング自体がパタ
ーンを有する方法で塗布されるか、及び／又は粒子状の添加物を含むとしても）。粉末の
噴霧、分散体（例えば、ラテックス）のコーティング及び乾燥、又はゾル－ゲル混合物の
コーティング及び乾燥によって堆積された粒子の集合は、連続的な網状組織を含まないこ
とがある。しかしながら、このようなラテックス又はゾル－ゲルの層が、個別の粒子がも
はや認識不可能であるか、又は異なる粒子から得られたアセンブリの領域を認識すること
が不可能であるように固化され得る場合に、このような層は、連続的マトリックスである
と考えることができる。
【００２９】
　測定した物理パラメータが、センサ素子の静電容量又は他の一部の電気的特性（例とし
て、静電容量、インピーダンス、インダクタンス、電圧、導電率、アドミタンス、電流、
抵抗、位相角、損失率、又は散逸が挙げられるが、これらに限定されない）を検出するそ
れらの実施形態では、検出層は、誘電性（すなわち、非導電性材料）でなければならない
。微多孔性材料の空隙空間中に吸着及び／又は吸収した有機化合物が存在するために、検
出層の誘電率（及び任意に厚さ）に変化が生じれば、物理パラメータに関して観測された
センサ素子の応答も変化する。
【００３０】
　このような測定可能な変化が、第１の外層及び第２の外層（本実施形態ではそれぞれ第
１の電極及び第２の電極として機能する）と電気的に導通する動作回路によって検出され
てもよい。これに関連して「動作回路」とは、一般に、第１の外層及び第２の外層に電圧
を印加する（したがって、電極に電荷差を付与する）、及び／又はセンサ素子の電気的特
性（電気的特性は有機検体の存在に反応して変化し得る）をモニタするために使用され得
る電気装置を指す。動作回路の例として、マルチメータ及びコンピュータが挙げられる。
【００３１】
　任意に、第１の外層が基部上に配置されてもよい。センサ素子の機能を妨げないように
、基部を選択する必要がある。基部は、センサ素子の構成に応じて、導電性でも非導電性
でもよく、例えば、第１の外層が導電性であるセンサ素子の設計に対し、基部は、非導電
性（例えば、誘電性）としてもよい。好適な基部の例としては、プラスチック薄膜（例え
ば、ポリエステル、ポリカーボネート、及びポリオレフィンフィルム）、ガラス、及びセ
ラミックを挙げることができる。本開示の実施において有用なセンサ素子を作製するため
の例示的なプロセスでは、（材料の連続的なスラブ、層又はフィルムであり得る）誘電性
の基部が提供されるが、これは、第１電極に近接し、完成したセンサ素子に物理的強度、
及び一体性を提供するように機能し得る。例えば、ガラス、セラミック、及び／又はプラ
スチックを含む、任意の好適な材料が使用されてもよい。大規模生産では、ポリマーフィ
ルム（ポリエステルなど）が使用されてもよい。一部の実施形態において、誘電性の基部
は、検体透過性材料（例えば、シリコーンゴム又は微多孔性膜）である。
【００３２】
　一部の実施形態において、第１の外層と検出層とは、間に介在層を有することなく、直
接接触する。同様に、一部の実施形態において、第２の外層と検出層とが、間に介在層を
有することなく、直接接触する。しかし、他の任意の層が、第１の外層と検出層との間に
、及び／又は第２の外層と検出層との間に、存在してもよいことも想定される。そのよう
な場合、第１の外層及び第２の外層の一方又は両方の少なくとも一部が検出層の一部又は
全てと直接接触しないようにしてもよい。例えば、電極と検出層との間の結合を向上させ
るために、１つ又は複数の結合層が使用されてよい。又は、電極間のアーク放電の可能性
を最小限に抑えるために、不動態層（例えば、二酸化ケイ素の層）が、検出層の表面と電
極表面との間に置かれてもよい。一部の実施形態において、複数のこのような任意の層が
使用され得、あるいは、単一の層が複数の機能を果たし得る。いずれかのこのような任意
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の層、例えば、上記の結合層、不動態層、保護層、及びカバー層などは、センサ素子の所
望の機能を有意に妨げない限り、あらゆる目的のために使用され得る。例えば、有機化合
物が検出層に到達するために、任意の層を通過しなくてはならないようにセンサ素子が構
成されている場合に、任意の層は、対象の有機化合物に対して十分に透過性であるべきで
ある。
【００３３】
　一般に、第１の外層及び／又は第２の外層及び／又は検出層の端部は、互いにぴったり
重なっていてよく、あるいは、互いに関連して若しくは存在し得る任意の他の層に関連し
て、後ろにあっても、及び／又は延在していてもよい。
【００３４】
　第１の外層上への検出層の堆積の間、動作回路との電気的な接触を可能にするため、電
気的にアクセス可能な領域が第１の外層上に設けられてよい。同様に、カバー層が第２の
外層上に置かれる場合、電気的にアクセス可能な領域が同様に設けられてよい。このよう
な電気的にアクセス可能な領域は、任意の便利な位置に設けられてよい。一部の実施形態
において、接続装置（例えば、接触パッド、タブなど）は、第１の外層のアクセス可能な
領域と電気的に接触させて置かれてもよい。同様に、接続装置は、第２の外層のアクセス
可能な領域と同様に接触させて置かれてもよい。
【００３５】
　センサ素子の性能の改良は、一般的に、有機化合物への曝露の前にセンサ素子を加熱す
ること、例えば、第２の外層の堆積後、１００℃～２５０℃の温度に、第１の外層を、典
型的にはセンサ素子の他の成分と共に、（例えば、抵抗加熱により又は外部の加熱要素を
用いて）加熱することにより、実現することができる。これらの温度における均熱時間は
任意の持続時間を有してよいが、典型的には、数分～数時間の範囲である。
【００３６】
　一部の実施形態において、第１の外層が任意の基板上に設けられる。導電性層は、導電
性及び非導電性材料のブレンド又は混合物を包含する、上記の材料のいずれかを含んでも
よく、スピンコーティング、ディップコーティング、スクリーン印刷、トランスファーコ
ーティング、スパッタコーティング、物理蒸着、化学蒸着、又はこれらの方法の２つ以上
の組み合わせが挙げられるが、これらに限定されない任意の好適な方法によって堆積され
得る。別の実施形態において、導電性層は、誘電性基板の上に予め作製されたフィルム（
例えば、金属フォイル、導電性テープなど）を置くことによって設けられてよい。この第
１の外層は、前述されるように、連続的な層として又は非連続的な層として提供され得る
。
【００３７】
　一部の実施形態において、第１の外層は、任意の基板の少なくとも一部に、近接して及
び／又は接触して配置される。別の実施形態では、第１の外層の少なくとも一部と任意の
基板との間に、任意の層が存在してもよい。この任意の層は、この層がセンサ素子の機能
を妨げない限り、任意の目的（例えば、第１の外層と基板との結合の向上）のために用い
られてよい。
【００３８】
　電気的特性（例えば、静電容量）を計測するように構成されるセンサ素子の構成に対し
て、導電性部材（例えば、ワイヤリード線又はトレース）を、センサ素子の組立中に、第
１の外層及び第２の外層に、適切な点で電気的に結合してよい。例えば、第１の外層の堆
積後及び検出の堆積の前に、直ちに、第１の導電性部材が第１の外層に結合されてよい。
代替的実施形態では、第１の外層のある領域が、第１の導電性部材に結合するために露出
したままになるよう、検出層が第１の外層上に堆積されてよい。同様に、第２の導電性部
材は、第２の外層の堆積の直後及び任意のカバー層の堆積前に、第２の外層に結合されて
よく、あるいは任意のカバー層は、第２の外層のある領域が、第２の導電性部材に結合さ
れるために露出されたままになるように、第２の外層上に堆積されてよい。
【００３９】
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　一部の実施形態において、例えば、溶媒コーティング、スピンコーティング、ディップ
コーティング、トランスファーコーティング、及び／又はスクリーン印刷を含むコーティ
ングプロセスにより、微多孔性材料は、第１の外層に近接して置かれてもよい。ある実施
形態において、誘電性材料は、センサ素子の性能を損なうように作用し得る、欠陥、ピン
ホールなどの存在を最小限に抑えるような方法で堆積される。特定の実施形態では、検出
層は、ＰＩＭを含む溶液を好適な基板上にコーティングし、溶液を乾燥させて、ＰＩＭ材
料を含む固体層を形成することによって堆積される、固有微多孔性（ＰＩＭ）ポリマーを
含む。所望により、この構成体を１００℃～２００℃の範囲の温度で加熱して、コーティ
ングされたＰＩＭ材料を更に乾燥させてよい。
【００４０】
　また、検出層は、他の方法で提供することもできる。例えば、微多孔性材料が予め形成
されたフィルムを、第１の外層に置かれてもよい。別の実施形態において、吸収性誘電性
材料は、粒状形態（例えば、粉末として、懸濁液として、又はゾルとして）で提供され、
このような形態で第１の外層上に堆積して、粒状コーティングを形成することができる。
必要に応じて、このような材料は、吸収性誘電性材料の連続的なマトリックスを形成する
ように固化され得る。
【００４１】
　任意の保護カバー又はバリア層が、第２の外層に近接して提供されてもよい。例えば、
一部の実施形態において、カバー層を第２の外層上に置き、第２の外層のある領域を、例
えば、導電性部材による電気的な接触に対してアクセス可能としたままにすることもでき
る。好ましくは、いかなるこのようなカバー層も、センサ素子の機能を有意に妨げるべき
ではない。例えば、センサ素子が、対象の検体が検出層に到達するためにカバー層を通過
しなくてはならないように構成されている場合、カバー層は、対象の有機化合物に対して
十分に透過性でなければならない。
【００４２】
　任意のカバー層は、コーティング（例えば、スピンコーティング、ディップコーティン
グ、溶媒コーティング、蒸気コーティング、トランスファーコーティング、スクリーン印
刷、フレキソ印刷など）を含む、当該技術分野において既知の任意の方法で堆積されてよ
い。別の実施形態において、カバー層は、予め作製した層（例えば、フィルム又はテープ
）を含むことができ、これは第２の外層上に置かれる。任意のカバー層は、第２の外層の
主表面の少なくとも一部と直接接触するように設けられてよい。カバー層は、センサ素子
の最も外層であってよく、又はそれ自体が必要に応じて追加のコーティング又は層を受容
してよい。
【００４３】
　一部の実施形態において、検出層の少なくとも１つにより、有機化合物が十分に吸着／
吸収されることで、センサ素子に関連する電気的特性（例として、静電容量、インピーダ
ンス、インダクタンス、アドミタンス、電流、又は抵抗が挙げられるが、これらには限定
されない）における検出可能な変化が生じ得る。このような検出可能な変化は、第１の外
層及び第２の外層と電気的に導通する動作回路によって検出され得る。これに関連して「
動作回路」とは、一般に、第１の外層及び第２の外層に電圧を印加する（したがって、電
極に電荷差を付与する）ために、及び／又はセンサ素子の電気的特性（電気的特性は有機
検体の存在に反応して変化し得る）をモニタするために使用され得る電気装置を指す。こ
のような動作回路は、第１の外層及び第２の外層の両方へ電圧を印加し、電気的特性をモ
ニタする１つの装置を備えてもよい。別の実施形態では、このような動作回路は、電圧を
提供するものと、信号をモニタするものとの２つの別個の装置を含んでもよい。動作回路
は、典型的には、導電性部材によって、第１の外層及び第２の外層に電気的に結合されて
いる。
【００４４】
　図１及び図３において、気体媒質１１５を未知の有機化合物１１０と組み合わせて、雰
囲気サンプル１０２を生成する。
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【００４５】
　図１に示される実施形態では、センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄが
、電気的特性を検出するように構成される（例えば、静電容量ベースのセンサ素子）。本
実施形態では、各センサ素子１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄの各第１の外層及
び各第２の外層１２５ａ、１３５ａ、１２５ｂ、１３５ｂ、１２５ｃ、１３５ｃ、１２５
ｄ、１３５ｄは、導電性である。動作回路１３０は、導電性部材（１３２ａ、１３２ｂ、
１３４ａ、１３４ｂ、１３６ａ、１３６ｂ、１３８ａ、１３８ｂ）を介して、センサ素子
１２０ａ、１２０ｂ、１２０ｃ、１２０ｄと電気的に導通する。電源に接続すれば、動作
回路は、センサ素子の静電容量（又は他の所望の電気的特性）を計測する。
【００４６】
　動作回路は、データ記憶装置、コンピュータプロセッサ、プロセスコントローラ装置、
及び／又はディスプレイ装置の１つ以上と通信結合されてもよい。動作中、動作回路は、
電源と電気的に導通する。例示の電源としては、電池、プラグイン電源、発電機、配線接
続された電源、及び高周波（ＲＦ）発生機（動作回路に、ＲＦレシーバーが含まれている
場合）が挙げられる例示のディスプレイ装置としては、発光ダイオード（ＬＥＤ）ディス
プレイ、液晶ディスプレイ（ＬＣＤ）、ＣＲＴ（ＣＲＴ）ディスプレイ、直流メータ、及
びプリンタが挙げられる。コントローラ装置が存在する場合、これには、動作回路の動作
を指示するハードウェア及び／又はソフトウェアが含まれる。例示のデータ記憶装置とし
ては、フラッシュメモリ装置、ハードディスク、デジタルテープ、ＣＤ　Ｒメディア、及
びＣＤ　ＲＷメディアが挙げられる。
【００４７】
　別の実施形態では、動作回路は、接続部材によって、又は動作回路の一部分を各電極の
電気的にアクセス可能な領域に直接接触させることによって、のいずれかで、第１の外層
及び／又は第２の外層のそれぞれと直接接触するように設けられてよい。例えば、回路基
板上、又はフレキシブル回路上（これらのいずれかは、誘電性基板としても機能し得る）
に存在する動作回路が設けられ得る。第１の外層は次に、動作回路の一部と直接的に接触
するように、誘電性基板上に直接堆積され得る。
【００４８】
　次に図３を参照すると、本開示を行うために好適な例示の光化学センサ装置３００は、
（雰囲気サンプルを受容するための）入口開口３２２ａ及び（雰囲気サンプルの気体媒質
に対応する参照用ガスを受容するための）入口開口３２２ｂを有しているディスペンサー
チャネル３０５と、それぞれのセンサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄに独
立に流体連通する複数の出口開口３２４ａ、３２４ｂ、３２４ｃ、３２４ｄと、を含む。
センサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄは、光を反射するように構成され、
独立に作動するよう、壁３４０ａ、３４０ｂ、３４０ｃ、３４０ｄ、３４０ｅ、基部３６
０、及びカバー３５５によって形成されるそれぞれ隔離されたセンサチャンバ３７０ａ、
３７０ｂ、３７０ｃ、３７０ｄの中に配置される。本実施形態では、基部及びカバーは、
用いられる有機化合物及び気体媒質に対して不透過性で及びセンサ素子から光を反射する
能力を全体的に妨げない、任意の固体成分を含むことができる。有用な材料の例として、
金属、ガラス、及びプラスチックが挙げられる。
【００４９】
　センサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄは、各ディスペンサーチャネル３
０５の出口開口３２４ａ、３２４ｂ、３２４ｃ、３２４ｄと流体連通する。センサ素子３
２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄを有機化合物の蒸気に曝露すれば、検出層１３０
ａ、１３０ｂ、１３０ｃ、１３０ｄが、未知の有機化合物の少なくとも一部を吸着／吸収
し、屈折率及び／又はセンサ素子の厚さが変化し、これに応じてセンサ素子の第２の外層
上に入射する光の反射スペクトル（例えば、光化学センサ素子）も変化する。
【００５０】
　次に図４Ａ～４Ｄを参照すると、センサ素子３２０ａ、３２０ｂ、３２０ｃ、３２０ｄ
は、少なくとも一部がそれぞれ反射性の第１の外層３０５ａ、３０５ｂ、３０５ｃ、３０



(13) JP 6038950 B2 2016.12.7

10

20

30

40

50

５ｄと、それぞれ半反射性の第２の外層３１５ａ、３１５ｂ、３１５ｃ、３１５ｄと、を
含む。「半反射性の第２の外層」とは、それぞれの第２の外層が、３００ナノメートル（
ｎｍ）～２５００ｎｍの波長範囲にわたって、典型的には３００ｎｍ～１１００ｎｍの波
長範囲にわたって、（例えば、少なくとも２０、３０、４０、又は５０パーセントの）一
部の入射光を反射し、（例えば、少なくとも２０、３０、４０、又は５０パーセントの）
一部の入射光を透過する。本実施形態では、第１の外層は、高反射性（例えば、５０、６
０、７０、８０、又は更に少なくとも９０パーセント）であることが好ましい。第１の外
層は、典型的には、半反射性の第２の外層よりも高い反射性（例えば、少なくとも５０、
６０、７０、８０、９０、９５、又は更に少なくとも９９パーセントの反射性）を有する
ように作製されるが、一部の実施形態において、第１の外層及び第２の外層が実質的に同
じ反射性を有することが望ましい場合もある。別の実施形態では（図示せず）、比較的高
い反射性を有するように第２の外層を作製すること、及び第１の外層の反射性を低減して
半反射性とすることができ、そのため、例えば、任意の基板を用いて反射率測定を行うこ
とができる。
【００５１】
　一部の実施形態において、５０～５００ｎｍの厚さに堆積される銀又は金のナノ粒子か
らなる導電性インクを用いて、反射性でありながら有機化合物に対する透過性も保持する
外層（例えば、第２の外層）を作製することができる。
【００５２】
　光化学センサ素子の場合、第１の外層及び第２の外層は、（例えば、静電容量センサの
事例の場合のように）導電性である必要はない。従って、それらは所望の反射性を有する
全ての材料で作製されてよい。本実施形態における第１の外層及び第２の外層の厚さは、
典型的には、透明性に影響し（例えば、厚さが増せば透明性が低くなる）、薄過ぎる場合
（例えば、用いる入射光の波長の４分の１未満）は反射性に悪影響を及ぼし得る。
【００５３】
　再び、図３を参照すると、光源３８０ａ、３８０ｂ、３８０ｃ、３８０ｄ（例えば、タ
ングステン電球、キセノンランプ、発光ダイオード（ＬＥＤ）、及び／又は少なくとも１
つのレーザー）からセンサ素子に入射する光線３５０ａ、３５０ｂ、３５０ｃ、３５０ｄ
は、各センサ素子の第１の外層及び第２の外層の両者に反射されて、反射光の各スペクト
ル（すなわち、反射スペクトル）における変化として現れる干渉効果が得られ、この効果
は、光検出器３３０ａ、３３０ｂ、３３０ｃ、３３０ｄ（例えば、分光光度計及び／又は
フォトダイオード）を介して検出される。複数の光源の代わりに、単一光源を用いること
ができることも考慮される。
【００５４】
　典型的に、入射光は３００～２５００ｎｍの範囲の１つ以上の波長を含む。光源が放射
する光は、広帯域（例えば、白色光）、又は狭帯域（例えば、ＬＥＤ又はレーザー光）で
あってよい。センサ素子から反射される光の特性は、様々な層（例えば、反射導電性電極
及び半反射導電性電極）、及びセンサ素子の他の界面から反射した光の干渉からもたらさ
れる。このような反射光は、１つ以上のスペクトル特性（例えば、頂点、底点、及び／又
は変曲点）を持つ反射スペクトルを有する。（１つ又は複数の）スペクトル特性の大きさ
及び／又は位置は、検体の存在に応じて変化する。１つ以上の波長の頂点の位置及び大き
さが変化した場合（即ち、検体濃度の変化による）、光検出器が検出する反射光の量、ス
ペクトル分布、又は強度は変化し得る。
【００５５】
　反射光を、反射波長の最大帯域シフトを測定可能な光検出器を使用して分析する。反射
波長の最大帯域シフトは、例えば、反射の最小点（底点）、最大点（頂点）、又は変曲点
で波長が変化するため、容易に得ることができる。静電容量と同様に、スペクトル変化は
、検体の存在しない同一条件（例えば、温度及び湿度）の下で観察される基準反射スペク
トルに関連して決定される。
【００５６】
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　光検出器は、（例えば、上の図３に示される実施形態に関して記述されるように）デー
タ記憶装置、コンピュータプロセッサ、プロセスコントローラ装置、及び／又はディスプ
レイ装置の１つ以上と通信結合される。
【００５７】
　光化学測定技術及び同装置に関する詳細は、米国特許第７，５５６，７７４号（Ｒａｋ
ｏｗら）及び同第７，９０６，２３３号（Ｒａｋｏｗら）、米国特許出願公開公報第２０
１０／２７７７４０（Ａ１）号（Ｒａｋｏｗら）、及び２０１１年４月１３日に提出の米
国仮特許出願第６１／４７５０００号、表題「ＭＥＴＨＯＤ　ＯＦ　ＤＥＴＥＣＴＩＮＧ
　ＶＯＬＡＴＩＬＥ　ＯＲＧＡＮＩＣ　ＣＯＭＰＯＵＮＤＳ」に記載され、これらの開示
内容は参照として本願に組み込まれる。
【００５８】
　前述のセンサ素子の構成（例えば、静電容量又は光化学）が実装されることには関係無
く、第２の外層（及び任意に第１の外層）は、未知の有機化合物に対して透過性であるこ
とが好ましい。多孔性の導電性及び／又は半反射性の第２の外層の例としては、例えば、
銅、シリコン、アルミニウム、ロジウム、イリジウム、ニッケル、クロム、オスミウム、
金、銀、パラジウム、又はこれらの組み合わせといった金属類を含む熱蒸着金属フィルム
が挙げられる。原理上は、（上述の通り、センサの設計に応じて）十分な導電性及び／又
は反射特性を有する限りにおいて、並びに第１の外層及び／又は第２の外層が、気体媒質
中の有機化合物が検出層内に拡散できるように、これに対して十分な多孔性を有する限り
において、第２の外層は、どのような厚さであってもよい。典型的には、これらの特性は
厚さ１ｎｍ～５０ｎｍ、より典型的には１ｎｍ～１０ｎｍ、更により典型的には４ｎｍ～
８ｎｍで達成されるが、他の厚さであってもよい。厚さが大きい場合、一般的に、望まし
くない低レベルの透過性を有する一方、厚さが小さい場合、導電性が不十分となるか、及
び／又は第２導電性部材への電気的接続が困難となる。所望の厚さは、典型的には、第１
の外層を形成するために用いられる材料、第１の外層及び第２の外層が堆積される材料、
検出される有機化合物、及び気体媒質に依存する。
【００５９】
　例示的な実施形態では、第２の外層は、少なくとも１つの貴金属を含む。一部の実施形
態において、第２の外層は、少なくとも５０、６０、７０、８０、９０、９５、９９、又
は更に少なくとも９９．９重量パーセントの貴金属含有量を有してよい。一部の実施形態
において、第２の外層は、金、パラジウム、白金、又はこれらの組み合わせからなるか、
又は本質的になる。第２の外層は、対象の有機化合物による透過性を維持できる限りにお
いて、付加的な成分を含んでもよい。十分な全体導電性及び／又は反射性及び透過性がも
たらされる限り、異なる材料（導電性及び／又は非導電性）の組み合わせが、異なる層又
は混合物として使用され得る。
【００６０】
　一部の実施形態において、第２の外層は、熱蒸着プロセスによって調製することができ
る。熱蒸着では、第２の電極の作製に用いられる材料が、気化し、感知素子の適切な構成
要素（例えば、検出層又は任意のカバー層）の上に蒸着するまで、真空下で加熱される。
任意の好適な加熱源が用いられてよい。例えば、抵抗加熱、レーザー加熱、及び電子ビー
ム加熱（電子ビーム蒸発とも呼ばれる）が挙げられる。熱蒸着は、一般的に、約１０－５

トル（１ｍＰａ）、１０－６トル（０．１ｍＰａ）、又はそれ以下の圧力で実行される。
熱蒸着とスパッタ蒸着とは異なる。スパッタ蒸着では、高エネルギー原子をターゲット又
はソースに衝突させ、基材に蒸着する材料を放出させる。スパッタ蒸着に関与する典型的
な圧力は、１０－２トル（１Ｐａ）～１０－４トル（０．１Ｐａ）以上の範囲である。
【００６１】
　一部の実施形態において、第１の外層及び／又は第２の外層は、検体が検出層に侵入で
きる穴又は他の開いた領域を作り出すようにエッチング又は穿孔されてもよいが、これは
、必要条件ではない。このような実施形態では、検出層の物理的厚さは、１５０ｎｍ～１
２００ｎｍの範囲、例えば５００ｎｍ～９００ｎｍの範囲であってもよいが、より薄い検
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出層及びより厚い検出層も使用することができる。
【００６２】
　１よりも大きい（例えば、２よりも大きい、３よりも大きい、４よりも大きい、５より
も大きい、１０よりも大きい、又は更に２０よりも大きい）個数のセンサ素子が、本開示
の実施に用いられてもよい。第１、第２、第３などのセンサ素子を、独立に（直列に又は
並列に）動作させてもよく、また別々の装置に位置づけてもよい。
【００６３】
　有利なことに、本開示で用いるセンサ素子は、単一装置内に配置され、雰囲気サンプル
に基づく（すなわち、雰囲気サンプル由来の）未知の有機化合物の所定の希釈物を供給す
ることができるディスペンサーに接続されてもよい。
【００６４】
　そのような設計は、図１に示され、そこでは、ディスペンサーチャネル１０５が雰囲気
サンプル１０２を受容し、それを２つの部分１０４、１０６に分割する。部分１０６は、
未知の有機化合物を効果的に取り除き（例えば、雰囲気サンプルからの未知の有機化合物
の少なくとも９５パーセント、好ましくは少なくとも９９パーセント、更に好ましくは少
なくとも９９．９９パーセントを取り除き）、任意には、存在し得るあらゆる水蒸気を効
果的に取り除く、少なくとも１つの多孔性フィルタ１１２（例えば、活性炭フィルタ）を
通過し、結果的に精製部分１０７となる。好適な多孔性フィルタの例として、活性炭フィ
ルタ及び多孔性の乾燥剤フィルタが挙げられる。次いで、部分１０４及び精製部分１０７
は、出口開口１２４ａ、１２４ｂ、１２４ｃ、１２４ｄと流体連通するフローチャネル１
１８の分岐ネットワークを介して再結合される。
【００６５】
　図１に示されるセンサ素子１２０ｄは、雰囲気サンプル中の有機材料を受容せず、本開
示の実施のために必要ではないが、例えば、多孔性フィルタ１１２が実用寿命に到達した
ことを判別するために有用な場合があることに留意すべきである。同様に、図３に示され
るセンサ素子３２０ｄは、雰囲気サンプル中の有機材料を受容せず、本開示の実施のため
に必要ではないものの、実験変数、例えば、迷光が変化したことを判別するために有用な
場合がある。
【００６６】
　ディスペンサーチャネル１０５が図１に示されているが、例えば、図３に示す構成と、
３０５として示すディスペンサーチャネルも、その位置で用いることができることが理解
されよう。
【００６７】
　センサ素子１２０ａ、１２０ｂ及び１２０ｃのそれぞれは、異なる濃度の未知の化合物
を受容するので、各種既知の雰囲気サンプル希釈物を並列して測定できるようになり、測
定に要する時間が短縮される。上記の設計により、外部の気体供給がなくとも、本方法を
実施することが可能になるが、第２の気体媒質に実質的に相当する気体媒質を外部から供
給してもよい（例えば、以下の実施例の場合のごとく）ことが理解されよう。
【００６８】
　このような構成は、図３に示され、ディスペンサーチャネル３０５は、その中に（前述
の）雰囲気サンプル１０２が導入される第１の入口開口３２２ａと、その中に気体媒質が
導入される第２の入口開口３２２ｂと、を有している。雰囲気サンプルは、チャネル３１
８のディスペンサーネットワークの中を進み、センサチャンバ３７０ａ、３７０ｂ、３７
０ｃ、３７０ｄに至り、開口１５５ａ、１５５ｂ、１５５ｃ、１５５ｄからセンサ装置を
抜ける。
【００６９】
　周囲の大気サンプルで使用するために、乾燥空気又は湿空気を気体媒質として用いても
よい。典型的には、有機化合物を含む試験体からセンサ測定を行う間に、センサ素子を少
なくとも約５０℃の温度（例えば、５０℃～８０℃の範囲、又は約５５℃）に加熱するこ
とにより、センサの応答に対する水蒸気（湿分値）の影響を実質的に除去することができ
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る。例えば、周囲温度等の他の温度を用いてもよい。一部の実施形態において、第１及び
第２の外層の一方又は両方が、加熱要素の一部であってもよい。例えば、フィードバック
ループ制御プログラムを用いた可撓性ヒーター及び熱電対を用いて、センサの温度を制御
してもよい。
【００７０】
　更にセンサの設計及びセンサ素子を加熱するための方法に関する詳細は、２０１１年４
月１３日出願の米国仮特許出願第６１／４７５０１１号、表題「ＭＥＴＨＯＤ　ＯＦ　Ｕ
ＳＩＮＧ　ＡＮ　ＡＢＳＯＲＰＴＩＶＥ　ＳＥＮＳＯＲ　ＥＬＥＭＥＮＴ」及び２０１１
年４月１３日出願の米国仮特許出願第６１／４７５００９号、表題「ＶＡＰＯＲ　ＳＥＮ
ＳＯＲ　ＩＮＣＬＵＤＩＮＧ　ＳＥＮＳＯＲ　ＥＬＥＭＥＮＴ　ＷＩＴＨ　ＩＮＴＥＧＲ
ＡＬ　ＨＥＡＴＩＮＧ」に見出すことができ、これらの開示は参照として本願に組み込ま
れる。
【００７１】
　雰囲気サンプルは、未知の化学的な素性を有し未知の濃度で存在する未知の有機化合物
を含むが、その化学的な素性及び濃度の両方は、本開示の方法に従って求めることができ
る。
【００７２】
　センサ素子のそれぞれは、参照用センサ素子であるか否かにかかわらず、特定された温
度Ｔｏで有機化合物がない場合、気体媒質の存在に関して対応する基準応答を示す。好ま
しくは、気体媒質は、センサ素子の観測による応答に対して寄与（例えば、真空の場合と
同じセンサ素子応答を得る）していたとしても、ほとんど何も有しないように、選択され
るが、これは必要条件ではない。同様に、センサ素子のそれぞれは、参照用センサ素子で
あるか否かにかかわらず、正レベルの有機化合物（例えば、既知の参照用有機化合物又は
未知の有機化合物）を含有する時には、Ｔｏにおける気体媒質の存在に関して対応する観
測応答を示す。
【００７３】
　基本設計パラメータが同一の所与のセンサ素子について観測された応答及び基準応答か
ら、正規化応答は、観測された応答と基準応答との間の差を、基準応答で除して算出する
ことができる。正規化応答値の算出のための一般的な方法は、既知の参照用有機化合物か
未知の有機化合物かにかかわらず同一である。有利なことに、この正規化技術を用いれば
、得られた値は、一般的に、センサ素子間の層の厚さの小さな製造許容変動（すなわち、
センサ素子構造で他の変化が無いと仮定して）に影響されにくい。
【００７４】
　参照用ライブラリは、気体媒質中又はその相当の等価物中の各有機化合物の濃度に対す
る参照用正規化応答相関を複数備える。それぞれの参照用正規化応答相関は、それぞれの
異なる化学的な素性を有する異なる既知の参照用有機化合物に対応し、それを用いて、未
知の有機化合物の存在下でのセンサ素子の応答を比較することができる。例示的な参照用
ライブラリが、図５に示される。
【００７５】
　それぞれ異なる既知の参照用有機化合物に対応する一組の参照用正規化応答相関は共同
で、参照用ライブラリを備えている。参照用ライブラリには、全ての既知の参照用有機化
合物が含まれてもよいが、所与の用途に対して期待又は予想される有機化合物が、参照用
ライブラリに含まれることが好ましい。参照用ライブラリは、例えば、本開示の１つ以上
の方法に関する専門家により、既知の参照用化合物を（例えば、ここに記載の方法を用い
て）慎重に測定することによって取得されてもよく、又は参照用ライブラリは別の手段に
よって取得されてもよい。例えば、参照用ライブラリは、本開示の実施に用いられるセン
サ素子の製造業者によって提供されてもよい。参照用ライブラリは、少なくとも３個、５
個、１０個、１５個、又は更に少なくとも２０個の既知の参照用有機化合物に対応する参
照用正規化応答相関を備えていることが好ましい。参照用ライブラリにおけるそれぞれの
参照用正規化応答相関は、第１のセンサ素子と実質的に同一な各参照用センサ素子を用い
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て決定される。
【００７６】
　用いられる希釈法に応じて、及び実質的に同等（しかし同一でない）の希釈気体媒質を
用いて本開示の実施に用いられる各種解析及び参照用サンプルを調製したか否かに応じて
、第２、第３、第４、第５、第６等の気体媒質の組成が変化してもよい。ここで用いられ
る例では、用語「実質的に同等」とは、測定物理パラメータについてのセンサ素子の応答
において実質的な変化を引き起こさないことを意味する。一貫性をもたせるために、測定
しようとするセンサ素子の物理パラメータ（例えば、静電容量又は反射スペクトルシフト
）は、Ｔｏにおいて実質的に同等の気体媒質（例えば、第１、第２、第３、第４、第５、
第６、及び第７の気体媒質は、それぞれ実質的に同等であり、好ましくは第１の気体媒質
と同等である）を用いて測定される。各種気体媒質が、実質的に同等であるように（及び
同一と考えられるように）選択されるので、得られるセンサ応答には、用いる気体媒質に
本質的に影響は及ぼさない。好ましくは空気、より好ましくは乾燥空気が、気体媒質の少
なくとも１つ（又は更に全て）に用いられる。単独で又は空気と共に用いることができる
他のガス、又は実質的に同等の気体媒質としての他のガスとして、例えば、ヘリウム、ア
ルゴン、及び窒素等の非有機希釈ガスが挙げられる。
【００７７】
　雰囲気サンプルは、例えば、連続気体流、分割量サンプル（例えば、シリンジで供給）
、又は一連の分割量サンプル（例えば、自動ガスサンプラを使用）であってよい。雰囲気
サンプルは、ローカルな環境の雰囲気を代表するものであってよく、又はこれらの派生物
（例えば、これらの乾燥したもの）であってよく、又は他の一部の試験体であってよい。
【００７８】
　検体サンプル（例えば、第１、第２、及び任意の第３の検体サンプル）がセンサ素子と
接触し、これに対応する正規化応答が未知の有機化合物を含む検体サンプルに対して得ら
れたら（例えば、方程式又はグラフ等の数学的な関係として表現できる）、正規化応答相
関を生成して、参照用ライブラリに含まれるデータセット中の既知の有機化合物に対応す
る正規化応答と比較することができる。
【００７９】
　次に、未知の有機化合物の正規化応答相関に最もよく一致する参照用正規化応答相関が
決定される。曲線適合法（例えば、最小二乗法、加重最小二乗法解析、及び／又は動態曲
線適合法等の回帰分析）は、未知の正規化応答相関を参照用正規化応答相関に一致させる
ことを促進するため、有利に使用される。更に、未知の正規化応答相関を参照用正規化応
答相関に一致させるために、例えば、コンピュータ解析ソフトウェアを用いて行うことが
有利であり、例えば、Ｍｉｃｒｏｓｏｆｔ　Ｃｏｒｐ．（Ｒｅｄｍｏｎｄ，Ｗａｓｈｉｎ
ｇｔｏｎ）製のＥＸＣＥＬ、又はＳｙｓｔａｔ　Ｓｏｆｔｗａｒｅ　Ｉｎｃ．（Ｓａｎ　
Ｊｏｓｅ，Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ）製のＳＩＧＭＡＰＬＯＴ　１２が有用である。一部の
事例では、数個の可能性が存在してもよい。この場合、対応する濃度の既知の比に対して
、正規化応答の比を比較する（すなわち、参照用正規化応答を未知の正規化応答で除する
）ことによって、識別されてよい。例えば、濃度が８分の１に低下した場合、正規化応答
も同様に８分の１に低下しなければならない。参照用正規化応答相関に一致すれば、一致
した参照用正規化応答相関に対応する有機材料の化学的な素性が、未知の有機化合物に割
り当てられる。
【００８０】
　化学的な素性を知ることは、Ｒ１

ｎｏｒｍに等しい参照用正規化応答に対応する参照用
濃度Ｃｒｅｆ

ｍを決定することにより、雰囲気サンプルの観測された正規化センサ素子応
答から未知の有機化合物の濃度を求めるための直接的なプロセスである。濃度Ｃ１は、濃
度Ｃｒｅｆ

ｍに等しい。それゆえに、Ｃｒｅｆ
ｍ及び比Ｃａｍｂ／Ｃ１（選択される希釈

条件から既知）を知ることにより、Ｃａｍｂは、
　Ｃａｍｂ＝Ｃｒｅｆ

ｍ（Ｃａｍｂ／Ｃ１）として求めることができる。
【００８１】
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　上記の式では、比Ｃａｍｂ／Ｃ１は雰囲気サンプル中の有機化合物の希釈比に該当し、
それは既知であることが理解されよう。それゆえに、比Ｃａｍｂ／Ｃ１を求めるために、
ＣａｍｂもＣ１も特定の知識は必要でなく、Ｃａｍｂを求めるためにこの式を用いること
は可能である。
【００８２】
　従って、本開示の以下の方法によって、（例えば、単一サンプルから）未知の有機化合
物の化学的な素性及び雰囲気濃度の両方を（一組の既知の参照用有機化合物の中から）容
易に求めることが可能である。
【００８３】
　選択実施形態
　第１の実施形態では、本開示は、第１の気体媒質内の未知の有機化合物を検出する方法
を提供するものであり、この方法は、
　第１の外層と、第２の外層と、微多孔性材料を含みかつ第１の外層と第２の外層との間
に配置される検出層と、を備える、第１のセンサ素子を準備する工程であって、第１の外
層又は第２の外層の少なくとも１つは、未知の有機化合物に透過性であり、未知の有機化
合物は、未知の化学的な素性を有し、第１のセンサ素子は、固定温度（Ｔｏ）での第２の
気体媒質における物理パラメータについての第１の基準応答（Ｒ１

ｏ）を有し、第２の気
体媒質は、第１の気体媒質に実質的に等しい、工程と、
　第１のセンサ素子と実質的に同一の第２のセンサ素子を準備する工程であって、第２の
センサ素子は、Ｔｏにおける第３の気体媒質中の未知の有機化合物の存在下での物理パラ
メータについての第２の基準応答（Ｒ２

ｏ）を有し、第３の気体媒質は、実質的に第１の
気体媒質に等しい、工程と、
　複数の参照用正規化応答相関を備える参照用ライブラリを準備する工程であって、各参
照用正規化応答相関は、それぞれ異なる化学的な素性を有する異なる既知の参照用有機化
合物に対応し、各参照用正規化応答相関は、第１のセンサ素子と実質的に同一の参照用セ
ンサ素子をそれぞれ用いて決定され、各参照用正規化応答相関は、既知の各参照用有機化
合物の各可変濃度（Ｃｒｅｆ

ｖａｒ）をそれぞれの量
　（Ｒｒｅｆ

ｖａｒ－Ｒｒｅｆ
ｏ）／Ｒｒｅｆ

ｏと関係づけ、
　Ｒｒｅｆ

ｖａｒは、Ｔｏにおける各第４の気体媒質中の既知の各参照用有機化合物の各
可変濃度Ｃｒｅｆ

ｖａｒにおける物理パラメータについての各参照用センサ素子の応答で
あり、第４の気体媒質は、実質的に第１の気体媒質に等しく、各参照用センサ素子に対す
るＲｒｅｆ

ｏは、Ｔｏにおける第４の気体媒質中の基準応答に対応する、工程と、
　第１の気体媒質及び未知の有機化合物を含む雰囲気サンプルを取得する工程であって、
未知の有機化合物は、雰囲気サンプル中に雰囲気濃度（Ｃａｍｂ）で存在する、工程と、
　雰囲気サンプルから第１の検体サンプルを調製する工程であって、第１の検体サンプル
は、第１の気体媒質に実質的に等しい第５の気体媒質中に第１の濃度（Ｃ１）の未知の有
機化合物を含み、Ｃ１は、Ｃａｍｂに対して既知である、工程と、
　雰囲気サンプルから第２の検体サンプルを調製する工程であって、第２の検体サンプル
は、実質的に第１の気体媒質に等しい第６の気体媒質中に第２の濃度（Ｃ２）の未知の有
機化合物を含み、Ｃ２は、Ｃａｍｂに対して既知であり、Ｃ１とＣ２とは異なっており、
Ｃ１もＣ２もゼロでない、工程と、
　第１のセンサ素子を第１の検体サンプルに曝露し、Ｔｏにおける物理パラメータについ
ての第１のセンサ素子の第１の応答（Ｒ１）を計測し、第１の正規化応答
　Ｒ１

ｎｏｒｍ＝（Ｒ１－Ｒ１
ｏ）／Ｒ１

ｏを得る工程と、
　第２のセンサ素子を第２の検体サンプルに曝露し、Ｔｏにおける物理パラメータについ
ての第２のセンサ素子の第２の応答（Ｒ２）を計測し、第２の正規化応答
　Ｒ２

ｎｏｒｍ＝（Ｒ２－Ｒ２
ｏ）／Ｒ２

ｏを得る工程と、
　Ｃ１におけるＲ１

ｎｏｒｍ及びＣ２におけるＲ２
ｎｏｒｍを含むデータセットを、参照

用ライブラリ中の複数の参照用正規化応答相関と比較する工程と、
　参照用ライブラリ中の複数の参照用正規化応答相関の中から、最もよくデータセットに
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一致する一致正規化応答相関を選択する工程と、
　一致正規化応答相関に対応する既知の参照用有機化合物の化学的な素性を、未知の有機
化合物に割り当てる工程と、
　一致正規化応答相関のＲ１

ｎｏｒｍに等しい正規化応答値に関連する参照用濃度Ｃｒｅ

ｆ
ｍを決定することにより、Ｃａｍｂを求め、その後、Ｃａｍｂ／Ｃ１に等しい既知の因

子をＣｒｅｆ
ｍに乗じる工程と、を含む。

【００８４】
　第３の実施形態では、本開示は、第１又は第２の実施形態に記載の方法を提供するもの
であり、第１の気体媒質は空気を含む。
【００８５】
　第４の実施形態では、本開示は、第１～第３の実施形態のいずれか１つに記載の方法を
提供するものであり、第１の外層及び第２の外層が導電性であり、検出層が誘電性であり
、物理パラメータが、第１のセンサ素子の静電容量を含む。
【００８６】
　第５の実施形態では、本開示は、第１～第４の実施形態のいずれか１つに記載の方法を
提供するものであり、第２の外層が半反射性であり、第１の外層の少なくとも一部が反射
性であり、検出層が光透過性であり、物理パラメータが、第１の外層に入射する反射光の
波長シフトを含む。
【００８７】
　第６の実施形態では、本開示は、第１～第５の実施形態のいずれか１つに記載の方法を
提供するものであり、第１の検体サンプルは、雰囲気サンプルと同じ濃度の未知の有機化
合物を含有する。
【００８８】
　第７の実施形態では、本開示は、第１～第６の実施形態のいずれか１つに記載の方法を
提供するものであり、Ｔｏは、４０℃～８０℃の範囲にある。
【００８９】
　第８の実施形態では、本開示は、第１～第７の実施形態のいずれか１つに記載の方法を
提供するものであり、微多孔性材料が固有微多孔性の有機ポリマーを含む。
【００９０】
　第９の実施形態では、本開示は、第８の実施形態に記載の方法を提供するものであり、
固有微多孔性の有機ポリマーが、剛性なリンカーによって連結されるほぼ平面的な基を含
む高分子を含み、剛性なリンカーのそれぞれに隣接したほぼ平面的な基が非同一平面内の
配向に保持されるようなねじれ点を有する。
【００９１】
　第１０の実施形態では、本開示は、第１～第９の実施形態のいずれか１つに記載の方法
を提供するものであり、
　雰囲気サンプルから第３の検体サンプルを調製する工程であって、第３の検体サンプル
は、実質的に第１の気体媒質に等しい第７の気体媒質中に第３の濃度（Ｃ３）の未知の有
機化合物を含み、Ｃ３は、Ｃａｍｂに対して既知であり、データセットは、第３の検体サ
ンプル中の未知の有機化合物の濃度Ｃ３におけるＲ３

ｎｏｒｍを更に含む、工程を更に含
み、Ｒ３

ｎｏｒｍは、第３の検体サンプルに第３のセンサ素子を曝露し、Ｔｏにおいて物
理パラメータについての第３の検体サンプルに対する第３のセンサ素子の第３の応答（Ｒ
３）を計測し、第３の正規化応答Ｒ３

ｎｏｒｍ＝（Ｒ３－Ｒ３
ｏ）／Ｒ３

ｏを得ることに
よって得られ、第３のセンサ素子は、第１のセンサ素子と実質的に同一であり、第３のセ
ンサ素子は、Ｔｏでの第７の気体媒質中における物理パラメータについての第３の基準応
答（Ｒ３

ｏ）を有し、Ｃ３は、Ｃ１及びＣ２とは異なり、Ｃ３はゼロでない。
【００９２】
　第１１の実施形態では、本開示は、第１～第１０の実施形態のいずれか１つに記載の方
法を提供するものであり、ＣａｍｂとＣ１とが同一である。
【００９３】
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　以下の非限定的な実施例によって本開示の目的及び利点を更に例示するが、これらの実
施例に記載する特定の材料及びその量、並びに他の条件及び詳細は、本開示を不当に限定
するものとして解釈されるべきではない。
【実施例】
【００９４】
　特に断らないかぎり、実施例及び本明細書の残りの部分におけるすべての部、比率（％
）、及び比等は、重量基準である。
【００９５】
　ＰＩＭ材料の調製
　モノマー、５，５’，６，６’－テトラヒドロキシ－３，３，３’，３’－テトラメチ
ル－１，１’－スピロビスインダン及びテトラフルオロテレフタロニトリルから、Ｂｕｄ
ｄらによりＡｄｖａｎｃｅｄ　Ｍａｔｅｒｉａｌ，２００４，Ｖｏｌ．１６，Ｎｏ．５，
ｐｐ．４５６～４５９に報告されている手順に概ね従って、ＰＩＭ（固有微多孔性ポリマ
ー）を調製した。５，５’，６，６’－テトラヒドロキシ－３，３，３’，３’－テトラ
メチル－１，１’－スピロビスインダン（４０．０グラム（ｇ））を、２３．７ｇのテト
ラフルオロテレフタロニトリル、９７．４ｇの炭酸カリウム、及び１０１６．８ｇのＮ，
Ｎ－ジメチルホルムアミドと組み合わせ、混合物を６８℃で７２時間反応させた。重合混
合物を水中に注ぎ、沈殿を真空濾過により単離した。得られたポリマーをテトラヒドロフ
ランに２回溶解し、エタノールから沈殿させ、室温で風乾した。光散乱検出を用いるゲル
透過クロマトグラフィー分析による測定で、約４１，９００ｇ／モルの数平均分子量を有
する黄色固体生成物を得た。
【００９６】
　センサ素子の調製方法
　センサ素子をＰＧＯガラススライド（ガラス番号００５０－００５０－００１０－ＧＦ
－ＣＡ、５０ｍｍ×５０ｍｍ、厚さ１．１ｍｍ、材料Ｃ－２６３、表面８０／５０、Ｐｒ
ｅｃｉｓｉｏｎ　Ｇｌａｓｓ；Ｏｐｔｉｃｓ（Ｓａｎｔａ　Ａｎａ　Ｃａｌｉｆｏｒｎｉ
ａ）から入手）上で調製し、これをＬＩＱＵＩ－ＮＯＸ洗剤溶液（Ａｌｃｏｎｏｘ，Ｉｎ
ｃ．（Ｗｈｉｔｅ　Ｐｌａｉｎｓ，Ｎｅｗ　Ｙｏｒｋ）から入手）に３０～６０分間浸す
ことにより洗浄し、続いてスライドの両面を、毛ブラシでスクラビングし、温水道水です
すぎ洗いし、その後脱イオン水（ＤＩ水）で最終すすぎ洗いをした。スライドは、表面へ
の粉塵の堆積を防止するためにカバーをしたまま風乾した。Ｅｎｔｅｇｒｉｓ（Ｃｈａｓ
ｋａ，Ｍｉｎｎｅｓｏｔａ）から入手した３インチ（７．６ｃｍ）ウェハキャリアに乾燥
した清潔なスライドを保管した。
【００９７】
　（Ａｌｆａ　Ａｅｓａｒ（Ｗａｒｄ　Ｈｉｌｌ，Ｍａｓｓａｃｈｕｓｅｔｔｓ）から入
手した９．５ｍｍ×９．５ｍｍ、９９．９＋％の純度のチタンスラグとして得た）チタン
を１秒当たり０．１ｎｍ（ｎｍ／ｓｅｃ）の速度で１０．０ナノメートル（ｎｍ）に熱蒸
気コーティングすることにより、基部導電性電極をＰＧＯガラススライド上に堆積し、そ
の後、２インチ（５ｃｍ）×２インチ（５ｃｍ）の正方形マスク（ＭＡＳＫ　Ａ）の上か
ら、（Ａｌｆａ　Ａｅｓａｒから入手した４～８ｍｍのＰＵＲＡＴＲＯＮＩＣ　９９．９
９９％のアルミニウムショットとして得た）アルミニウムを０．５ｎｍ／ｓｅｃの速度で
１５０．０ｎｍに熱蒸気コーティングした。ＭＡＳＫ　Ａは、上面縁が０．４６インチ（
１．２ｃｍ）、底面縁が０．５９インチ（１．５ｃｍ）、左右縁が０．１４インチ（０．
３５ｃｍ）の単一の方形開口を有し、レーザーカット１．１６ｍｍ厚（２４ゲージ）ステ
ンレス鋼から調製された。堆積プロセスは、ＩＮＦＩＣＯＮ（Ｅａｓｔ　Ｓｙｒａｃｕｓ
ｅ，Ｎｅｗ　Ｙｏｒｋ）からのＩＮＦＩＣＯＮ　ＸＴＣ／２　ＴＨＩＮ　ＦＩＬＭ　ＤＥ
ＰＯＳＩＴＩＯＮ　ＣＯＮＴＲＯＬＬＥＲを用いて制御した。
【００９８】
　小型の広口瓶内で成分を混合した後に、ローラーミル（Ｗｈｅａｔｏｎ　Ｓｃｉｅｎｃ
ｅ　Ｐｒｏｄｕｃｔｓ（Ｍｉｌｌｖｉｌｌｅ，Ｎｅｗ　Ｊｅｒｓｅｙ）から入手したＭｉ
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ｎｉ　Ｂｏｔｔｌｅ　Ｒｏｌｌｅｒ　ｎｕｍｂｅｒ　３４８９２０）上に約３時間設置し
、続いてＰＡＬＬ　Ｌｉｆｅ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ（Ａｎｎ　Ａｒｂｏｒ，Ｍｉｃｈｉｇａ
ｎ）から入手したＡＣＲＯＤＩＳＣ　２５　ＭＭ　ＳＹＲＩＮＧＥ　ＦＩＬＴＥＲ　ＷＩ
ＴＨ　１　ＭＩＣＲＯＮ　ＧＬＡＳＳ　ＦＩＢＥＲ　ＭＥＭＢＲＡＮＥフィルタディスク
で濾過して、クロロベンゼン中の５．５重量％のＰＩＭ溶液を調製した。形成されたあら
ゆる気泡が消えるように、この溶液を一晩静置した。
【００９９】
　サンプルは、Ｌａｕｒｅｌｌ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅｓ　Ｃｏｒｐｏｒａｔｉｏｎ（
Ｎｏｒｔｈ　Ｗａｌｅｓ，Ｐｅｎｎｓｙｌｖａｎｉａ）からのＭｏｄｅｌ　ＷＳ　４００
Ｂ－８ＮＰＰ／ＬＩＴＥスピンコーターを用いて、ＰＩＭ溶液でスピンコーティングされ
た。サンプルをコーティングするために、サンプルをスピンコーター内に置き、サンプル
の上に約０．５ミリリットル（ｍＬ）のクロロベンゼンを置いた。各サンプルを、３００
ｒｐｍで１５秒間回転させてから、２０００ｒｐｍで４５秒間回転させた。次いで、ＰＩ
Ｍ溶液１ｍＬを、サンプル上に分配し、３００ｒｐｍで１５秒間、その後２０００ｒｐｍ
で４５秒間、スピンコーティングを行った。コーティング後、アセトンを浸した綿棒でコ
ーティングの小区画を除去して、ＡＭＢｉＯＳ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ（Ｓａｎｔａ　Ｃ
ｒｕｚ，Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ）からのＭｏｄｅｌＸＰ－１表面形状測定装置を用いて、
各ＰＩＭコーティングの厚さを測定した。厚さ測定で用いたパラメータは、スキャン速度
０．１ｍｍ／ｓｅｃ、スキャン長さ５ｍｍ、範囲１０マイクロメートル、針圧０．２０ｍ
ｇ、及びフィルタレベル４であった。コーティング後に、すべてのサンプルを１００℃で
１時間焼成した。ＰＩＭ層の平均厚さは、６２５ｎｍであった。
【０１００】
　６ｎｍの（Ｃｅｒａｃ　Ｉｎｃ．（Ｍｉｌｗａｕｋｅｅ，Ｗｉｓｃｏｎｓｉｎ）より典
型的純度９９．９９９％で金属スパッタとして得られた）金を、０．１ｎｍ／ｓｅｃの速
度の堆積速度で２インチ（５ｃｍ）×２インチ（５ｃｍ）のマスク（ＭＡＳＫ　Ｂ）の上
から、熱蒸気コーティングすることにより、上面導電性電極がＰＩＭ層上に堆積された。
ＭＡＳＫ　Ｂは、高さ０．６０インチ（１．５ｃｍ）×幅０．３３インチ（０．８４ｃｍ
）の長方形であって、鉛直方向に０．２２インチ（０．５６ｃｍ）分離され、水平方向に
０．４８インチ（１．２ｃｍ）分離された４つの開口部の、２４ゲージのステンレス鋼か
らレーザーミリングによって製造された、２×２の規則的配列構造を有した。蒸着処理は
、ＩＮＦＩＣＯＮ（Ｅａｓｔ　Ｓｙｒａｃｕｓｅ，Ｎｅｗ　Ｙｏｒｋ）から入手したＩＮ
ＦＩＣＯＮ　ＸＴＣ／２　ＴＨＩＮ　ＦＩＬＭ　ＤＥＰＯＳＩＴＩＯＮ　ＣＯＮＴＲＯＬ
ＬＥＲを用いて制御した。
【０１０１】
　（試験のために電気接触を容易にするために）上面導電性電極を堆積させた後、２イン
チ（５ｃｍ）×２インチ（５ｃｍ）の正方形マスク（ＭＡＳＫ　Ｃ）を通して、チタン（
Ａｌｆａ　Ａｅｓａｒから９．５ｍｍ×９．５ｍｍ、純度９９．９＋％のチタンスラグと
して入手）を０．１ｎｍ／ｓｅｃの速度で１０．０ｎｍ、それに続き、アルミニウム（Ａ
ｌｆａ　Ａｅｓａｒから入手した４～８ｍｍのＰＵＲＡＴＲＯＮＩＣ　９９．９９９％の
アルミニウムショットとして入手）を０．５ｎｍ／ｓｅｃの速度で１５０．０ｎｍ熱蒸気
コーティングすることによって、接続電極を堆積させた。ＭＡＳＫ　Ｃは、高さが０．４
１インチ（１ｃｍ）、左右縁が０．１４インチ（０．３６ｃｍ）、離隔距離０．９２イン
チ（２．４ｃｍ）の２つの水平方形開口部を有し、レーザーミリングにより２４ゲージス
テンレス鋼から調製される。蒸着処理は、ＩＮＦＩＣＯＮ　ＸＴＣ／２　ＴＨＩＮ　ＦＩ
ＬＭ　ＤＥＰＯＳＩＴＩＯＮ　ＣＯＮＴＲＯＬＬＥＲを用いて制御した。
【０１０２】
　このセンサ素子製造プロセスでは、およそ５０ｍｍ×５０ｍｍのガラス基板上に、およ
そ５ｍｍ×６ｍｍの活動領域（半反射導電性電極と反射導電性電極とが重ね合わされた、
接続電極で被覆されていない領域）の４組のセンサ素子が製造された。個々のセンサ素子
は、前（活性）面が損傷しないようにセンサ素子を支持しつつ、後（非活性）面で標準的
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なガラススコアリングカッターを用いて、試料をダイス状に切断して製造した。ダイス状
に切断した後、Ｐｒｏｔｅｋ　Ｔｅｓｔ　ａｎｄ　Ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ（Ｎｏｒｗｏ
ｏｄ，Ｎｅｗ　Ｊｅｒｓｅｙ）のＰｒｏｔｅｋ　ｍｕｌｔｉｍｅｔｅｒ，Ｍｏｄｅｌ　Ｎ
ｕｍｂｅｒ　６３００を用いて、センサ素子は、電気的短絡の試験を行った。
【０１０３】
　静電容量の測定方法
　試験前に、熱対流炉を使用してセンサ素子を１５０℃で１５分間焼成した。
【０１０４】
　４つのテストチャンバを有する検出装置に希釈蒸気を流入し、それぞれが、センサ素子
が静電容量計測システムに結合されている状態を保持し、４つの別々のサンプルを一時に
測定できるようにした。センサからの信号を収集し、データを分析した。並行して、蒸気
濃度を検証するために、信号をＩＲアナライザーに送信した。
【０１０５】
　ＤＲＩＥＲＩＴＥ乾燥剤（Ｗ．Ａ．Ｈａｍｍｏｎｄ　Ｄｒｉｅｒｉｔｅ　Ｃｏ．Ｌｔｄ
．（Ｘｅｎｉａ，Ｏｈｉｏ））を通過させて湿気を取り除いた後、活性炭（クラレ化学株
式会社（日本、大阪）から入手のクラレＧＧ　１２×２９）を通過させて全ての有機汚染
を除去した空気中で、全試験を実行した。
【０１０６】
　密封された希釈／検出システムセットアップを有するように装置を組み立て、蒸気をテ
ストチャンバに供給した。様々な蒸気レベルは、５００マイクロリットルガスタイトシリ
ンジ（Ｈａｍｉｌｔｏｎ　Ｃｏｍｐａｎｙ（Ｒｅｎｏ，Ｎｅｖａｄａ）から入手）を装着
したＫＤ　Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃシリンジポンプ（ＫＤ　Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ　Ｉｎｃ
．（Ｈｏｌｌｉｓｔｏｎ，Ｍａｓｓａｃｈｕｓｅｔｔｓ）から入手可能）を用いて生成し
た。シリンジポンプは、５００ｍＬの三つ口フラスコの中間の口に懸下した４２．５ｍｍ
径ディスク濾紙（ＧＥ　ｈｅａｌｔｈｃａｒｅ　Ｗｈａｔｍａｎ事業部（Ｆａｉｒｆｉｅ
ｌｄ，Ｃｏｎｎｅｃｔｉｃｕｔ）より入手可能な＃１定性濾紙）上に、有機液体を供給し
た。別の口から乾燥空気を１０リットル／分（Ｌ／ｍｉｎ）の流量でフラスコ内に導入し
、濾紙を通過した気流は溶媒（ＶＯＣ）を蒸発させ、第３の口から流出して、希釈システ
ムとしての一組の流量計に流入した。シリンジポンプを制御することによって様々な速度
で溶媒を供給すると、様々な濃度の蒸気が発生した。シリンジポンプは、ＬＡＢＶＩＥＷ
プログラム（Ｎａｔｉｏｎａｌ　Ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔｓ（Ａｕｓｔｉｎ，Ｔｅｘａｓ）
から入手可能なソフトウェア）によって制御され、各試験中、蒸気プロファイルを発生さ
せるために用いられた。一組の流量計（Ｏｍｅｇａ　Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ（Ｓｔａｍ
ｆｏｒｄ，Ｃｏｎｎｅｃｔｉｃｕｔ））を用いて、蒸気流を４つの流れに細分した。第１
の流れは希釈されず、５Ｌ／ｍｉｎで第１のテストチャンバに流入し、流れの５０パーセ
ントは、第２のテストチャンバに流入し、流れの２５パーセントは、第３のテストチャン
バに流入し、流れの１２．５パーセントは、第４のテストチャンバに流入した。乾燥空気
の流れは、テストチャンバ２、３、及び４に細分され、各チャンバ内の流量を５Ｌ／ｍｉ
ｎとして３つの希釈物を生成するようにされた。
【０１０７】
　各テストチャンバ内で、ＬＣＲメータ（Ｉｎｓｔｅｋ　Ａｍｅｒｉｃａ（Ｃｈｉｎｏ，
Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ）製のＩｎｓｔｅｋ　Ｍｏｄｅｌ　８２１　ＬＣＲ　Ｍｅｔｅｒ）
の上面電極とベース電極にわたって、１０００Ｈｚで１ボルトを印加して、静電容量及び
散逸率を測定した。静電容量データを、シリンジポンプ及び温度を制御する同じＬＡＢＶ
ＩＥＷプログラムを使用して収集及び保存した。
【０１０８】
　ＭＩＲＡＮ　ＩＲ分析器（Ｔｈｅｒｍｏ　Ｆｉｓｃｈｅｒ　Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ　Ｉ
ｎｃ．（Ｗａｌｔｈａｍ，Ｍａｓｓａｃｈｕｓｅｔｔｓ）から入手可能）を用いて、設定
濃度を確認した。
【０１０９】
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　試験は、周囲温度（およそ２１℃）で行われた。
【０１１０】
　（実施例１）
　参照用正規化応答曲線の参照用ライブラリの生成
　各種揮発性有機化合物（ＶＯＣ）を用い、周囲温度で、静電容量測定法（先に記載）の
項で記載した手順に従って、参照用正規化静電容量（すなわち応答）相関を含む参照用ラ
イブラリを生成した。参照用正規化静電容量相関は、既知のＶＯＣ蒸気濃度で測定された
ΔＣ／Ｃｏ＝（測定静電容量（Ｃｍｅａｓ）マイナス基準静電容量、（Ｃｏ））／Ｃｏ＝
（Ｃｍｅａｓ－Ｃｏ）／Ｃｏの形式で与えられた。Ｃｏは、有機化合物がない場合の同一
条件でのセンサの静電容量である。参照用正規化静電容量相関は、７種類の揮発性有機化
合物（ＶＯＣ）に対して生成した。以下の実施例では、乾燥空気を気体媒質として用い、
温度は２１℃であった。結果は、表２で報告され、図５においてグラフ化で表される。用
いられたＶＯＣは、以下の通りであった。
　１．アセトン－ＥＭＤ　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓ　Ｉｎｃ．（Ｇｉｂｂｓｔｏｗｎ，Ｎｅｗ
　Ｊｅｒｓｅｙ）からＯＭＮＩＳＯＬＶ　ＡＣＥＴＯＮＥ（ストック番号ＡＸ０１１６－
６）として入手。
　２．ＭＥＫ（メチルエチルケトン）－Ｊ．Ｔ．Ｂａｋｅｒ（Ｐｈｉｌｌｉｐｓｂｕｒｇ
，Ｎｅｗ　Ｊｅｒｓｅｙ）から入手した、ストック番号９３１９－０１。
　３．エチルアセテート－ＥＭＤ　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓ　Ｉｎｃ．（Ｇｉｂｂｓｔｏｗｎ
，Ｎｅｗ　Ｊｅｒｓｅｙ）からＯＭＮＩＳＯＬＶ　ＥＴＨＹＬ　ＡＣＥＴＡＴＥ（ストッ
ク番号ＥＸ０２４１－６）として入手。
　４．２－プロパノール－ＥＭＤ　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓ　Ｉｎｃ．からＯＭＮＩＳＯＬＶ
　２－Ｐｒｏｐａｎｏｌ（ストック番号ＰＸ１８３５－６）として入手。
　５．エタノール－ＰＨＡＲＭＣＯ－ＡＡＰＥＲ（Ｂｒｏｏｋｆｉｅｌｄ，Ｃｏｎｎｅｃ
ｔｉｃｕｔ）から入手されるＣａｔ＃　１１１０００２００。
　６．１－プロパノール－Ｊ．Ｔ．Ｂａｋｅｒから入手されるストック番号９０８６－０
１。
　７．１－ブタノール－ＥＭＤ　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓ　Ｉｎｃ．からＯＭＮＩＳＯＬＶ　
１－ＢＵＴＡＮＯＬ（ストック番号ＢＸ１７７７－６）として入手。
【０１１１】
　乾燥空気／ＶＯＣの流量５リットル／分（Ｌ／ｍｉｎ）、テストチャンバへの希釈物流
入なしでセンサ測定が行われた。表２（下記）で報告され、図５でグラフ化で表される、
各濃度における正規化静電容量を用いて、参照用ＶＯＣに対する参照用正規化静電容量相
関を生成した。
【０１１２】
【表２】

【０１１３】
　未知のＶＯＣの同定
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　表２中の、それぞれが上記で生成された参照用ライブラリに示されているＶＯＣに該当
する７つのＶＯＣから、４つを適宜選択して、「未知の」有機化合物として用いた。「未
知の」ＶＯＣ検体サンプルのそれぞれを分画し、表３（下記）に報告されるように、「未
知の」ＶＯＣ検体サンプルの画分を２、４、及び８の希釈比で乾燥空気と混合することに
よって希釈物（すなわち検体サンプル）を調製した。
【０１１４】
【表３】

【０１１５】
　「未知の」ＶＯＣ検体サンプルの試験は、参照用有機化合物（上記）の場合と同様に、
最初の濃度及び各希釈、周囲温度で行った。４つの「未知の」ＶＯＣ検体サンプルを試験
する間、各ＶＯＣ検体サンプルについて、希釈比１及び８だけを、「未知の」ＶＯＣ検体
サンプルの測定に用いた。４つの「未知の」ＶＯＣ検体サンプルは、Ａ（２００ｐｐｍの
メチルエチルケトン）、Ｂ（４００ｐｐｍのエチルアセテート）、Ｃ（５００ｐｐｍのア
セトン）、及びＤ（２００ｐｐｍの２－プロパノール）であった。参照用ライブラリを生
成するために用いられる希釈／検出システムを用い、最初の濃度レベルの１００パーセン
ト及び１２．５パーセント（希釈比１及び８に対応する）での各サンプルに対して、静電
容量の変化（ΔＣ）をモニタすることにより「未知の」ＶＯＣ検体サンプルの試験を行っ
た。静電容量測定の全てをΔＣ／Ｃｏ（正規化静電容量）に変換し、参照用ライブラリに
おける参照用正規化静電容量相関と比較できるようにした。
【０１１６】
　「未知の」ＶＯＣ検体サンプルの同定及び定量
　次に、参照用ライブラリ（図５）内の観測された正規化静電容量曲線を、（例えば、図
６で示す）「未知の」検体サンプルのΔＣ／Ｃｏデータとグラフ化して比較した。表４は
、参照用ライブラリにおける全４つの「未知の」ＶＯＣ及び７つの参照用ＶＯＣに対して
得られた測定データを示す。データは、特定の未知の溶媒の各ΔＣ／Ｃｏ値と同等の濃度
（ｐｐｍ）として表される。「未知の」サンプル間の２８個の相関の中からの１５個にお
いて、参照用ライブラリは未知のＶＯＣの同定が可能であるという肯定的な一致を示した
。他の測定（Ｎ／Ａ）は、リファレンス曲線のいずれにも一致しなかった。しかしながら
、本工程は単独では、「未知の」サンプルを同定するのに十分でなかった。例えば、「未
知の」ＶＯＣ検体サンプルＡは、可能性のある２つの蒸気ＭＥＫ及び１－ブタノールのい
ずれかであり得た。「未知の」ＶＯＣ検体サンプルＢにおいては、２－プロパノール及び
エタノールだけが、「未知の」ＶＯＣ検体サンプルにおけるＶＯＣの潜在的な素性として
排除された。
【０１１７】



(25) JP 6038950 B2 2016.12.7

10

20

30

40

【表４】

【０１１８】
　表４では、Ｎ／Ａは、未知のサンプルに得られた値が溶媒曲線からかなり乖離していた
ため、未知のサンプルの素性に対する見込みとして排除することが可能であることを示し
ている。表４では、濃度Ｘ２は、「未知の」ＶＯＣ検体サンプルにおけるＶＯＣ濃度１０
０パーセント（すなわち、高濃度）に対応し、濃度Ｘ１は、「未知の」ＶＯＣ検体サンプ
ルにおけるＶＯＣ濃度１２．５パーセント（すなわち低濃度）に対応する（図６参照）。
【０１１９】
　「未知の」ＶＯＣ検体サンプルを同定するため、付加的な工程を、測定被検体の希釈率
情報を利用して実行した。希釈比が８となるよう、もとの蒸気流を最初の濃度の１２．５
パーセントまで希釈した。本実施例の「未知の」ＶＯＣに対する一組の濃度（１００パー
セントでの測定及び１２．５パーセントでの測定）間の比は、８でなければならない。そ
れゆえに、８に最も近い比値を有している「未知の」ＶＯＣ検体サンプルが、「未知の」
ＶＯＣ検体サンプルの予測された素性に該当した。表５は、表４からの「未知の」それぞ
れの素性に対して見込まれる全ての高／低濃度比をまとめたものである。表５において、
Ｘは、正規化応答値が実際のＶＯＣに該当するにはあまりに異なったことを示す。それら
の８に対する近さに基づき、Ａ、Ｂ、Ｃ、及びＤの予測された素性が、表５（下記）にお
いて、イタリック体で報告される。
【０１２０】

【表５】

【０１２１】
　表６は、本例で用いられた４つの「未知の」サンプルの予測された素性、及び実際用い
られた溶媒及び濃度との比較をまとめたものである。表６（下記）中の予測されたＶＯＣ
濃度は、参照用ライブラリ（例えば、図５参照）中の正規化静電容量相関を参照して求め
られた。
【０１２２】
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【表６】

【０１２３】
　表６から分かるように、ＶＯＣの定性的検出及び定量的検出のための上記の方法では、
４つの「未知の」ＶＯＣ検体サンプル全てを正しく同定し、比較的小さい誤差でそれらの
濃度を推定した。
【０１２４】
　本明細書において引用した特許及び刊行物はすべて、それらの全容を本明細書に援用す
るものである。本明細書に示すすべての実施例は、特に断らないかぎりは非限定的なもの
とみなされるべきものである。当業者であれば、本開示の範囲及び趣旨から逸脱すること
なく本開示の様々な改変及び変更を行うことが可能であり、また、本開示は上記に記載し
た例示的な実施形態に不要に限定されるべきではない点は理解されるべきである。

【図１】

【図２Ａ】

【図２Ｂ】

【図２Ｃ】

【図２Ｄ】
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