
(57)【要約】

【課題】質量分析により、空港などで短時間に爆発物・

禁制薬物など危険物の探知を行う装置において、検知す

べき対象物質と検知すべきでない非対象物質とを精度良

く識別し、かつ誤判定の可能性を抑えつつ、検知すべき

対象物質の検出性能を向上させる。

【解決手段】装置内に、検知すべき対象物質が示す標準

的なマスクロマトグラムをデータベースとして用意する

。測定によって得られた測定マスクロマトグラムとデー

タベース中の標準マスクロマトグラムとを、双方規格化

したのち比較し、その一致度を利用して、対象物質を検

出したか否かの判定を行う。また、探知すべき対象物質

に由来する複数イオンの中から二つを選択し、二選択イ

オンのマスクロマトグラム間に見られる相関性と、デー

タベース中の二選択イオンのマスクロマトグラム間に見

られる相関性とを比較し、その一致度によっても、対象

物質を検出したか否かの判定を行う。

【選択図】図６
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【 特 許 請 求 の 範 囲 】
【 請 求 項 １ 】
　 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ 、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を
行 い 、 前 記 付 着 し た 物 質 に 危 険 物 の 成 分 が 含 ま れ て い る こ と を 探 知 す る 危 険 物 探 知 装 置 に
お い て 、
　 危 険 物 に 由 来 す る 複 数 の イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 す る デ ー タ ベ ー ス を 有
し 、
　 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た 質 量 -電 荷 比 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 前 記 質 量 -電 荷 比
の フ ィ ッ テ ィ ン グ を 施 し た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と を 比 較 し 、 前 記 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ
ラ ム と 前 記 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を 求 め る こ と を 特 徴 と す る 危 険 物 探 知 装 置
。
【 請 求 項 ２ 】
　 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ 、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を
行 い 、 前 記 付 着 し た 物 質 に 危 険 物 の 成 分 が 含 ま れ て い る こ と を 探 知 す る 危 険 物 探 知 装 置 に
お い て 、
　 危 険 物 に 由 来 す る 複 数 の イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 す る デ ー タ ベ ー ス を 有
し 、
　 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記
付 着 し た 物 質 か ら 得 た 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 測 定 回 ご
と の 信 号 値 の 比 を 演 算 し て 得 ら れ る 測 定 信 号 比 の 時 間 変 化 と 、 前 記 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の
第 １ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ
ム と の 時 刻 ご と の 信 号 値 の 比 を 演 算 し て 得 ら れ る 標 準 信 号 比 の 時 間 変 化 と を 比 較 す る こ と
を 特 徴 と す る 危 険 物 探 知 装 置 。
【 請 求 項 ３ 】
　 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ 、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を
行 い 、 前 記 付 着 し た 物 質 に 危 険 物 の 成 分 が 含 ま れ て い る こ と を 探 知 す る 危 険 物 探 知 装 置 に
お い て 、
　 危 険 物 に 由 来 す る 複 数 の イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 す る デ ー タ ベ ー ス を 有
し 、
　 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 前
記 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の フ ィ ッ テ ィ ン グ を 施 し た 第 １ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と を 比 較
し 、 前 記 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を 求 め 、
　 前 記 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の
第 ２ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 測 定 回 ご と の 信 号 値 の 比 を 演 算 し て 得 ら れ る 測 定 信 号
比 と 、 前 記 第 １ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 前 記 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 標 準 マ ス
ク ロ マ ト グ ラ ム と の 時 刻 ご と の 信 号 値 の 比 を 演 算 し て 得 ら れ る 標 準 信 号 比 と を 比 較 す る こ
と を 特 徴 と す る 危 険 物 探 知 装 置 。
【 請 求 項 ４ 】
　 請 求 項 １ ま た は 請 求 項 ３ に 記 載 の 危 険 物 探 知 装 置 で あ っ て 、
　 前 記 フ ィ ッ テ ィ ン グ は 、 前 記 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 時 間 軸 に 平 行 な 移 動 と 、 前 記 時
間 軸 の 伸 縮 と で あ る こ と を 特 徴 と す る 危 険 物 探 知 装 置 。
【 請 求 項 ５ 】
　 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ 、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を
行 い 、 前 記 付 着 し た 物 質 に 危 険 物 の 成 分 が 含 ま れ て い る こ と を 探 知 す る 危 険 物 探 知 方 法 で
あ っ て 、
　 デ ー タ ベ ー ス に 記 憶 さ れ た 複 数 の イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 用 メ モ リ に 呼
び 出 す ス テ ッ プ と 、
　 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た マ ス ス ペ ク ト ル か ら 複 数 の 質 量 -電 荷 比 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト
グ ラ ム を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 特 定 の 質 量 -電 荷 比 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム
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を 選 択 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 選 択 し た 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 前 記 特 定 の 質 量 -電 荷 比 の 標 準 マ ス ク ロ マ ト
グ ラ ム と を 前 記 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の フ ィ ッ テ ィ ン グ 処 理 後 に 比 較 す る ス テ ッ プ と を
含 む 危 険 物 探 知 方 法 。
【 請 求 項 ６ 】
　 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ 、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を
行 い 、 前 記 付 着 し た 物 質 に 危 険 物 の 成 分 が 含 ま れ て い る こ と を 探 知 す る 危 険 物 探 知 方 法 で
あ っ て 、
　 デ ー タ ベ ー ス に 記 憶 さ れ た 複 数 の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 用 メ モ リ に 呼 び 出 す ス
テ ッ プ と 、
　 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た マ ス ス ペ ク ト ル か ら 、 複 数 の 質 量 -電 荷 比 の 測 定 マ ス ク ロ マ
ト グ ラ ム を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 、 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ
ト グ ラ ム と 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 選 択 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 、 前 記 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の 第 １ の 標 準 マ ス ク
ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 選 択 す る ス テ
ッ プ と 、
　 前 記 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 測 定 回 ご
と の 信 号 値 の 比 か ら 測 定 信 号 比 の 時 間 変 化 を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 第 １ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 測 定 回 ご
と の 信 号 値 の 比 か ら 標 準 信 号 比 の 時 間 変 化 を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
前 記 測 定 信 号 比 の 時 間 変 化 と 前 記 標 準 信 号 比 の 時 間 変 化 と 比 較 す る ス テ ッ プ と を 含 む 危 険
物 探 知 方 法 。
【 請 求 項 ７ 】
　 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ 、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を
行 い 、 前 記 付 着 し た 物 質 に 危 険 物 の 成 分 が 含 ま れ て い る こ と を 探 知 す る 危 険 物 探 知 方 法 で
あ っ て 、
　 デ ー タ ベ ー ス に 記 憶 さ れ た 複 数 の イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 用 メ モ リ に 呼
び 出 す ス テ ッ プ と 、
　 前 記 付 着 し た 物 質 か ら 得 た マ ス ス ペ ク ト ル か ら 複 数 の 質 量 -電 荷 比 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト
グ ラ ム を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 特 定 の 質 量 -電 荷 比 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム
を 選 択 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 選 択 し た 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 前 記 特 定 の 質 量 -電 荷 比 の 標 準 マ ス ク ロ マ ト
グ ラ ム と を 前 記 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の フ ィ ッ テ ィ ン グ 処 理 後 に 比 較 す る ス テ ッ プ と を
含 む 第 １ の 評 価 ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 、 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ
ト グ ラ ム と 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 選 択 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 、 前 記 第 １ の 質 量 -電 荷 比 の 第 １ の 標 準 マ ス ク
ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 質 量 -電 荷 比 の 第 ２ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 選 択 す る ス テ
ッ プ と 、
　 前 記 第 １ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 測 定 回 ご
と の 信 号 値 の 比 か ら 測 定 信 号 比 の 時 間 変 化 を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 第 １ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 前 記 第 ２ の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 測 定 回 ご
と の 信 号 値 の 比 か ら 標 準 信 号 比 の 時 間 変 化 を 演 算 す る ス テ ッ プ と 、
前 記 測 定 信 号 比 の 時 間 変 化 と 前 記 標 準 信 号 比 の 時 間 変 化 と 比 較 す る ス テ ッ プ と を 含 む 第 ２
の 評 価 ス テ ッ プ と か ら な る 危 険 物 探 知 方 法 。
【 請 求 項 ８ 】
　 請 求 項 ７ 記 載 の 危 険 物 探 知 方 法 で あ っ て 、
　 前 記 第 １ の 評 価 ス テ ッ プ の 第 １ の 評 価 関 数 と 前 記 第 ２ の 評 価 ス テ ッ プ の 第 ２ の 評 価 関 数
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と の 積 を 求 め る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 積 を 用 い て 前 記 付 着 し た 物 質 が 危 険 物 の 成 分 を 含 ん で い る こ と を 判 定 す る ス テ ッ プ
と を さ ら に 備 え る 危 険 物 探 知 方 法 。
【 発 明 の 詳 細 な 説 明 】
【 技 術 分 野 】
【 ０ ０ ０ １ 】
　 本 発 明 は 、 検 査 試 料 を 気 化 さ せ た の ち 、 気 化 し た 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を 行
い 、 検 査 試 料 中 に 爆 発 物 や 禁 制 薬 物 な ど の 検 知 す べ き 成 分 が 含 ま れ て い る か 判 定 す る 危 険
物 探 知 装 置 お よ び 危 険 物 探 知 方 法 に 関 す る 。
【 背 景 技 術 】
【 ０ ０ ０ ２ 】
　 米 国 に お け る 同 時 多 発 テ ロ を 大 き な 契 機 と し て 、 空 港 な ど 各 種 重 要 施 設 に お け る セ キ ュ
リ テ ィ 強 化 が 図 ら れ て い る 。 こ の 中 で 、 手 荷 物 等 に 付 着 し た 爆 発 物 や 禁 制 薬 物 な ど （ 以 下
、 危 険 物 と 総 称 す る ） の 痕 跡 を 検 知 す る 装 置 に つ い て は 、 手 荷 物 等 を 拭 き 取 っ て 採 取 し た
試 料 を 加 熱 し て 気 化 さ せ 、 後 段 の イ オ ン 源 で こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し た の ち 、 そ の 質 量
分 析 を 行 う も の が あ る 。 こ の よ う な 試 料 導 入 方 法 を 備 え た 危 険 物 探 知 装 置 に は 、 例 え ば 特
許 文 献 １ に 記 載 さ れ た 装 置 が あ る 。
【 ０ ０ ０ ３ 】
　 特 許 文 献 １ に 記 載 の 危 険 物 探 知 装 置 は 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る イ オ ン を 一 個 ま
た は 複 数 個 選 択 し て お き 、 該 選 択 イ オ ン に 対 す る イ オ ン 強 度 の 時 間 変 化 （ マ ス ク ロ マ ト グ
ラ ム ） を 質 量 分 析 に よ り 得 る SIM法 (Selected Ion Monitoring)を 採 用 し て い る 。 こ の 危 険
物 探 知 装 置 は 、 検 査 試 料 に 検 知 す べ き 対 象 物 質 が 含 ま れ て い る か 否 か を 判 定 す る た め 、 選
択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム そ れ ぞ れ に お け る ピ ー ク 高 さ と 、 前 も っ て 設 定 し て お い た
閾 値 と の 大 小 関 係 に よ り 検 知 す べ き 対 象 物 質 を 検 知 し た か ど う か の 判 定 を 行 う 。
【 ０ ０ ０ ４ 】
　 こ れ に 対 し て 特 許 文 献 ２ は 、 ガ ス ク ロ マ ト グ ラ フ ィ ー /質 量 分 析 計 （ GC/MS） な ど に よ る
、 比 較 的 長 時 間 （ 数 分 間 ～ 数 十 分 間 ） に 渡 る 測 定 ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 デ ー タ ベ ー ス に 登 録
し て お い た ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を 求 め 、 試 料 特 定 の た め の 判 断 材 料 と す る 方 法 が 開
示 さ れ て い る 。
【 ０ ０ ０ ５ 】
【 特 許 文 献 １ 】 特 開 ２ ０ ０ ４ － ２ １ ２ ０ ７ ３ 号 公 報
【 特 許 文 献 ２ 】 米 国 特 許 第 ５ １ １ ９ ３ １ ５ 号 公 報
【 発 明 の 開 示 】
【 発 明 が 解 決 し よ う と す る 課 題 】
【 ０ ０ ０ ６ 】
　 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 対 す る 検 出 性 能 を 向 上 さ せ 、 ま た 検 知 す べ き 対 象 物 質 と 検 知 す べ
き で な い 非 対 象 物 質 と の 弁 別 能 力 は 、 特 許 文 献 １ で 行 っ て い る 信 号 最 大 値 と 閾 値 の 比 較 の
み で は 不 足 で あ り 、 虚 報 や 警 報 漏 れ の 問 題 が あ る 。
【 ０ ０ ０ ７ 】
　 特 許 文 献 ２ で は 、 GC/MSに よ り 測 定 し た マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 、 デ ー タ ベ ー ス に 前 も っ
て 登 録 し て お い た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 比 較 し て い る 。 し か し 、 こ の 方 法 は 、 長 時 間
に 渡 る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム 上 の 複 数 ピ ー ク を 参 照 し て 、 試 料 の 同 定 を 行 う も の で あ り 、 測
定 時 間 が 短 く 、 選 択 イ オ ン ご と に ピ ー ク が 、 た か だ か 一 つ し か 得 ら れ な い よ う な 条 件 下 で
は 用 い が た い 。
【 ０ ０ ０ ８ 】
　 本 発 明 の 目 的 は 、 測 定 時 間 が 短 く 、 検 出 す べ き 対 象 物 質 と そ の 他 の 物 質 と を 精 度 良 く 判
別 す る こ と が で き る 危 険 物 探 知 装 置 お よ び 危 険 物 探 知 方 法 を 提 供 す る こ と に あ る 。
【 課 題 を 解 決 す る た め の 手 段 】
【 ０ ０ ０ ９ 】
　 上 記 目 的 を 達 成 す る た め に 、 本 発 明 で は 、 拭 き 取 り シ ー ト に 付 着 し た 物 質 を 気 体 化 さ せ
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、 こ の 気 体 分 子 を イ オ ン 化 し て 質 量 分 析 を 行 い 、 危 険 物 に 由 来 す る 複 数 の イ オ ン の 標 準 マ
ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 記 憶 す る デ ー タ ベ ー ス を 有 し 、 付 着 し た 物 質 か ら 得 た 質 量 -電 荷 比 の
測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 同 じ 質 量 -電 荷 比 の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と を 比 較 し 、 測
定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を 求 め る 。
【 発 明 の 効 果 】
【 ０ ０ １ ０ 】
　 本 発 明 に よ れ ば 、 測 定 に よ っ て 得 ら れ た 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 、 検 知 し た
い 対 象 物 質 に 由 来 す る も の な の か 、 あ る い は そ の 他 の 非 対 象 物 質 に よ る も の な の か を 、 よ
り 精 度 良 く 区 別 す る こ と が で き る 。
【 発 明 を 実 施 す る た め の 最 良 の 形 態 】
【 ０ ０ １ １ 】
　 以 下 、 本 発 明 の 実 施 の 形 態 に つ い て 、 実 施 例 を 用 い て 図 面 を 参 照 し な が ら 説 明 す る 。 こ
こ で 、 図 １ は 、 本 発 明 の 実 施 例 の 危 険 物 探 知 装 置 の 運 用 状 況 を 説 明 す る 図 で あ る 。 図 ２ は
、 本 発 明 の 実 施 例 の 危 険 物 探 知 装 置 の ブ ロ ッ ク 図 で あ る 。 図 ３ は 、 本 発 明 の 実 施 例 の 測 定
デ ー タ と 、 測 定 デ ー タ か ら マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 得 る 方 法 を 説 明 す る 図 で あ る 。 図 ４ は 、
本 発 明 の 実 施 例 の 計 測 処 理 用 計 算 機 と そ の 周 辺 機 器 の ブ ロ ッ ク 図 で あ る 。 図 ５ は 、 本 発 明
の 実 施 例 の デ ー タ ベ ー ス に 登 録 さ れ た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ フ で あ る 。 図 6は 、 本 発 明 の
実 施 例 の 危 険 物 探 知 処 理 フ ロ ー 図 で あ る 。 図 7は 、 本 発 明 の 実 施 例 の フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ
メ ー タ を 説 明 す る 図 で あ る 。 図 ８ は 、 本 発 明 の 実 施 例 の 関 数 α （ alpha） を 説 明 す る 図 で
あ る 。 図 ９ は 、 本 発 明 の 実 施 例 の 関 数 β （ beta） を 説 明 す る 図 で あ る 。 図 １ ０ は 、 選 択 イ
オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 、 酸 素 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 相 関 性 を 持 つ 場 合 を 説
明 す る 図 で あ る 。 図 １ １ は 、 本 発 明 の 実 施 例 の 質 量 -電 荷 比 と 係 数 p係 数 qと の 関 係 を 説 明
す る 図 で あ る 。 図 １ ２ は 、 本 発 明 の 実 施 例 の 効 果 を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 ０ ０ １ ２ 】
　 ま ず 、 装 置 の 運 用 方 法 に つ い て 、 図 １ を 用 い て 説 明 す る 。 検 査 官 は 、 拭 き 取 り 用 の シ ー
ト １ ０ ２ を 用 い て 、 手 荷 物 等 １ ０ ３ の 一 部 （ 主 に 取 っ 手 ） を 拭 き 取 る 。 シ ー ト １ ０ ２ の 拭
き 取 り 面 に は 、 検 査 試 料 １ ０ ４ が 付 着 す る 。 検 査 官 は 、 シ ー ト １ ０ ２ を 図 示 し な い 加 熱 ト
レ イ に 置 い て 、 加 熱 ト レ イ を 危 険 物 探 知 装 置 ２ ０ ０ の 試 料 導 入 部 ２ ０ １ へ 挿 入 す る 。 危 険
物 探 知 装 置 ２ ０ ０ は 、 後 述 す る 手 順 に 従 っ て 検 査 試 料 １ ０ ４ の 質 量 分 析 お よ び 危 険 物 探 知
を 行 う 。 そ の 結 果 、 爆 発 物 ・ 禁 制 薬 物 な ど 予 め 質 量 -電 荷 比 （ ｍ /ｚ ） で 指 定 し て お い た 対
象 物 質 が 検 知 さ れ た 場 合 は 、 ス ピ ー カ １ ０ ７ に て 警 報 を 鳴 ら す と と も に 検 出 物 質 名 を 画 面
１ ０ ８ に 表 示 す る 。 こ の 間 の タ ク ト タ イ ム は 、 概 ね １ ０ 秒 で あ る 。
【 ０ ０ １ ３ 】
　 図 ２ を 用 い て 危 険 物 探 知 装 置 ２ ０ ０ の 装 置 構 成 を 、 説 明 す る 。 危 険 物 探 知 装 置 ２ ０ ０ は
、 試 料 導 入 部 ２ ０ １ 、 イ オ ン 化 部 ２ ０ ２ 、 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ 、 制 御 部 ２ ０ ４ 、 吸 入 ポ ン プ
２ ０ ５ 、 真 空 ポ ン プ ２ ０ ６ 、 お よ び 計 測 処 理 用 計 算 機 ２ ０ ７ で 構 成 さ れ て い る 。 図 中 の 太
い 実 線 は 、 配 管 で あ り 、 こ の 中 を 気 体 が 流 れ る 。 ま た 、 細 い 実 線 は 、 電 気 配 線 で あ り 、 制
御 信 号 お よ び 測 定 デ ー タ が 伝 送 さ れ る 。
【 ０ ０ １ ４ 】
　 検 査 官 が 試 料 導 入 部 ２ ０ １ に 導 入 し た 検 査 試 料 １ ０ ４ は 、 図 示 し な い ヒ ー タ に よ り 加 熱
さ れ 、 試 料 分 子 が 蒸 発 ・ 気 化 す る 。 気 化 し た 分 子 は 、 吸 入 ポ ン プ ２ ０ ５ に よ る 気 流 に よ っ
て イ オ ン 化 部 ２ ０ ２ に 運 ば れ る 。 気 化 し た 分 子 の 一 部 は 、 イ オ ン 化 部 ２ ０ ２ で コ ロ ナ 放 電
に よ っ て イ オ ン 化 さ れ る 。 こ の イ オ ン は 、 電 界 に よ っ て 後 段 の 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ へ 移 動 し
、 質 量 分 析 が 行 わ れ る 。 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ は 、 高 真 空 に 保 つ 必 要 が あ る の で 、 真 空 ポ ン プ
２ ０ ６ に て 減 圧 す る 。 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ に お い て 得 ら れ た 測 定 デ ー タ は 、 計 測 処 理 用 計 算
機 ２ ０ ７ に て 所 定 の 処 理 が 施 さ れ 、 検 査 試 料 １ ０ ４ に 検 知 す べ き 対 象 物 質 が 含 ま れ て い る
か ど う か を 判 定 す る 。 判 定 結 果 は 、 図 示 し な い 画 面 お よ び ス ピ ー カ に よ り 装 置 使 用 者 に 報
告 さ れ る 。 な お 、 各 部 の 電 源 電 圧 は 、 制 御 部 ２ ０ ４ を 介 し 計 測 処 理 用 計 算 機 ２ ０ ７ に よ っ
て 制 御 さ れ る 。
【 ０ ０ １ ５ 】
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　 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ に お け る 質 量 分 析 方 法 と し て は 、 測 定 時 間 と 共 に 検 出 信 号 値 の 変 動 す
る 方 式 を 採 用 す る 。 ま た 、 本 装 置 で は 、 四 重 極 型 の 質 量 分 析 計 を 用 い る 。 こ の 場 合 、 質 量
分 析 部 ２ ０ ３ で は 、 予 め 選 択 し て お い た 複 数 の 質 量 -電 荷 比 （ m/z） 範 囲 に お い て イ オ ン を
検 出 す る よ う 、 一 定 周 期 Tで 内 部 の 電 圧 を 掃 引 す る 。 な お 、 こ こ で 選 択 す る イ オ ン は 、 検
出 す べ き 対 象 物 質 に 特 有 の イ オ ン （ 親 イ オ ン や そ の フ ラ グ メ ン ト イ オ ン （ 親 イ オ ン の 分 解
生 成 イ オ ン ） な ど ） お よ び 装 置 の 健 全 性 を 確 認 す る イ オ ン （ 酸 素 イ オ ン な ど ） と す る SIM
法 を 用 い る 。
【 ０ ０ １ ６ 】
　 図 ３ を 用 い て 測 定 デ ー タ を 説 明 す る 。 図 ３ で 、 符 号 ３ ０ １ は 時 間 軸 、 符 号 ３ ０ ２ は 質 量
-電 荷 比 (m/z)の 軸 、 符 号 ３ ０ ３ は イ オ ン 強 度 （ 信 号 値 ） を 示 す 軸 で あ る 。 前 述 し た 質 量 分
析 部 ２ ０ ３ で は 周 期 Tご と に 各 選 択 イ オ ン （ 図 ３ で は 選 択 イ オ ン の 数 は ４ つ ） の 測 定 を 行
う た め 、 図 の よ う に 、 選 択 イ オ ン の 成 分 ３ ０ ４ か ら 成 る マ ス ス ペ ク ト ル ３ ０ ５ を 、 周 期 T
ご と に 複 数 個 得 る 。 更 に 、 こ れ ら マ ス ス ペ ク ト ル ３ ０ ５ に お け る 各 選 択 イ オ ン の 成 分 ３ ０
４ を 、 そ れ ぞ れ 時 系 列 的 に つ な ぎ 合 わ せ れ ば 、 選 択 イ オ ン ご と の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ３ ０
６ a（ ｍ ／ ｚ ＝ Ｍ １ ） 、 ３ ０ ６ b（ ｍ ／ ｚ ＝ Ｍ ２ ） 、 ３ ０ ６ b’ （ ｍ ／ ｚ ＝ Ｍ ２ ’ ） 、 お よ
び ３ ０ ６ c（ ｍ ／ ｚ ＝ Ｍ ３ ） を 得 る こ と が で き る 。 こ こ で 、 Ｍ １ ＜ Ｍ ２ ’ ＜ Ｍ ２ ＜ Ｍ ３ で
あ る 。
【 ０ ０ １ ７ 】
　 複 数 の 選 択 イ オ ン の 中 に は 、 共 通 の 物 質 に 由 来 す る も の が あ る 。 共 通 の 物 質 に 由 来 す る
選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 間 に は 、 一 般 に 相 関 性 が 認 め ら れ る 。 図 ３ の ４ つ の マ
ス ク ロ マ ト グ ラ ム ３ ０ ６ a、 ３ ０ ６ b、 ３ ０ ６ b’ 、 お よ び ３ ０ ６ cの う ち 、 ３ ０ ６ bと ３ ０
６ b’ は 、 共 通 の 物 質 に 由 来 す る 選 択 イ オ ン で あ り 、 ３ ０ ６ bが 親 イ オ ン 、 ３ ０ ６ b’ が フ
ラ グ メ ン ト イ オ ン で あ る 。 一 方 、 ３ ０ ６ aと ３ ０ ６ cは 、 そ れ ぞ れ 独 立 の 選 択 イ オ ン に 由 来
す る 。
【 ０ ０ １ ８ 】
　 計 測 処 理 用 計 算 機 ２ ０ ７ の 構 成 を 、 図 ４ を 用 い て 詳 細 に 説 明 す る 。 計 測 処 理 用 計 算 機 ２
０ ７ は 、 プ ロ セ ッ サ ４ ０ ２ 、 記 憶 用 メ モ リ ４ ０ ３ 、 お よ び 大 容 量 記 憶 媒 体 ４ ０ ４ か ら 成 り
、 実 線 に よ っ て 示 し た 電 気 配 線 お よ び 図 示 し な い イ ン タ ー フ ェ ー ス に よ っ て 接 続 さ れ て い
る 。 ま た ハ ー ド デ ィ ス ク で 構 成 さ れ る 大 容 量 記 憶 媒 体 ４ ０ ４ 上 に は 、 計 測 処 理 手 順 ・ デ ー
タ 処 理 手 順 な ど を 定 義 し た 処 理 プ ロ グ ラ ム ４ ０ ５ お よ び 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 情 報 、 後 述
す る 係 数 等 を 記 載 し た デ ー タ ベ ー ス ４ ０ ６ を 格 納 し て お く 。 ま た プ ロ セ ッ サ ４ ０ ２ は 、 図
示 し な い イ ン タ ー フ ェ ー ス を 通 し て 、 計 測 処 理 用 計 算 機 ２ ０ ７ 外 の 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ 、 画
面 １ ０ ８ 、 ス ピ ー カ １ ０ ７ 、 図 示 し な い 入 力 手 段 と 接 続 し て い る 。
【 ０ ０ １ ９ 】
　 危 険 物 探 知 装 置 ２ ０ ０ を 起 動 す る と 、 大 容 量 記 憶 媒 体 ４ ０ ４ に 格 納 さ れ て い た 処 理 プ ロ
グ ラ ム ４ ０ ５ お よ び デ ー タ ベ ー ス ４ ０ ６ が 記 憶 用 メ モ リ ４ ０ ３ に 読 み 込 ま れ 、 プ ロ セ ッ サ
４ ０ ２ が 以 下 の 測 定 処 理 お よ び デ ー タ 処 理 を 行 う 。 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ に よ り 測 定 さ れ た デ
ー タ ３ ０ ５ （ 各 測 定 に お け る マ ス ス ペ ク ト ル ） は 、 図 示 し な い イ ン タ ー フ ェ ー ス を 通 し て
計 測 処 理 用 計 算 機 ２ ０ ７ の 記 憶 用 メ モ リ ４ ０ ３ お よ び 大 容 量 記 憶 媒 体 ４ ０ ４ に 蓄 え ら れ 、
計 測 が 終 了 し た の ち に 処 理 プ ロ グ ラ ム ４ ０ ５ に 従 っ て 、 図 3に 示 し た よ う な 選 択 イ オ ン ご
と の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 作 成 さ れ る 。
【 ０ ０ ２ ０ 】
　 選 択 イ オ ン ご と の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム は 、 再 び 記 憶 用 メ モ リ ４ ０ ３ お よ び 大 容 量 記 憶 媒
体 ４ ０ ４ に 格 納 さ れ る 。 後 述 す る 判 定 処 理 に よ り 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 が 存 在 す る か 否 か
の 判 定 が 行 わ れ 、 そ の 判 定 結 果 ４ １ １ は 、 図 示 し な い イ ン タ ー フ ェ ー ス を 通 し て 画 面 １ ０
８ 上 に 表 示 さ れ る 。 ま た 判 定 に よ り 検 知 す べ き 対 象 物 質 （ 危 険 物 ） が 検 知 さ れ た 場 合 に は
、 画 面 １ ０ ８ に 判 定 結 果 ４ １ １ を 表 示 す る と 共 に 、 図 示 し な い イ ン タ ー フ ェ ー ス を 通 し て
ス ピ ー カ １ ０ ７ を 駆 動 し 、 警 報 を 鳴 ら す 。
【 ０ ０ ２ １ 】
　 さ て 、 デ ー タ ベ ー ス ４ ０ ６ に は 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス
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ク ロ マ ト グ ラ ム を 格 納 し て お く 。 図 ５ を 用 い て 、 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ５
０ １ を 説 明 す る 。 図 ５ の 横 軸 ５ ０ ２ は 時 刻 t、 縦 軸 ５ ０ ３ が イ オ ン 強 度 （ 信 号 値 ） で あ る
。 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ５ ０ １ の デ ー タ 形 式 と し て は 、 時 刻 と 、 そ の 時 刻 に お け る 標 準
的 な 選 択 イ オ ン の イ オ ン 強 度 と を 一 組 に し 、 そ の 組 を 任 意 の 時 間 範 囲 に 渡 っ た 時 系 列 と し
て 記 憶 さ せ る （ 一 つ の デ ー タ の 組 が 、 図 ５ の 一 つ の 点 ５ ０ ４ に 対 応 す る ） 。 時 間 の 原 点 ５
０ ５ は 、 拭 き 取 り シ ー ト の 挿 入 を 装 置 が 検 出 し た 時 点 を 時 間 の 原 点 t = 0と す る 。 さ ら に
、 時 系 列 の 範 囲 ５ ０ ６ （ 標 準 ク ロ マ ト グ ラ ム デ ー タ の 開 始 時 刻 と 終 了 時 刻 の 間 隔 ） は 、 少
な く と も 実 際 の 装 置 運 用 に お け る 測 定 時 間 （ 本 装 置 の 場 合 、 １ ０ 秒 ） よ り 長 い 範 囲 （ １ ５
秒 程 度 ） に 渡 っ て 用 意 し て お く こ と が 好 ま し い 。 こ れ は 、 後 述 す る フ ィ ッ テ ィ ン グ 処 理 に
於 い て 、 測 定 時 間 を 縮 め る 処 理 を 実 施 す る こ と が あ る か ら で あ る 。
【 ０ ０ ２ ２ 】
　 次 に 図 ６ を 用 い て 処 理 フ ロ ー を 説 明 す る 。 ま ず 、 質 量 分 析 部 ２ ０ ３ に お い て 測 定 を 行 い
、 各 測 定 回 に お け る マ ス ス ペ ク ト ル を 得 る （ S６ ０ １ ） 。 各 マ ス ス ペ ク ト ル は 、 前 も っ て
指 定 し て お い た 質 量 -電 荷 比 (m/z)の 範 囲 に お け る イ オ ン の 成 分 か ら 成 り 、 記 憶 用 メ モ リ ４
０ ３ に 格 納 す る 。 次 に 、 プ ロ セ ッ サ ４ ０ ２ は 記 憶 用 メ モ リ ４ ０ ３ か ら マ ス ス ペ ク ト ル を 時
間 経 過 の 順 に 呼 び 出 し 、 選 択 イ オ ン ご と の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 作 成 す る （ S６ ０ ２
） 。
【 ０ ０ ２ ３ 】
　 本 実 施 例 で は 、 デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 測 定 に よ っ て 得 ら れ
た 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 が 高 く な る よ う に 、 デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し た 標 準 マ
ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に フ ィ ッ テ ィ ン グ す る （ S６ ０ ３ ） 。
【 ０ ０ ２ ４ 】
　 こ の 、 フ ィ ッ テ ィ ン グ 処 理 は 、 下 記 の 理 由 で 必 要 と な る 。 す な わ ち 、 第 １ に 、 本 装 置 ２
０ ０ の よ う に 拭 き 取 り シ ー ト １ ０ ２ に 検 査 試 料 １ ０ ４ を 付 着 さ せ 、 そ れ を ヒ ー タ な ど で 蒸
発 ・ 気 化 さ せ る 装 置 で は 、 拭 き 取 り シ ー ト １ ０ ２ の 試 料 分 子 の 分 布 ム ラ と 、 そ れ を 加 熱 す
る 際 の 温 度 分 布 ム ラ に よ り 、 試 料 分 子 の 気 化 速 度 が 試 料 ご と に ま ち ま ち と な る 。 そ の た め
、 た と え 同 じ 物 質 に 由 来 す る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム で も 、 試 料 に よ っ て ピ ー ク 立 ち 上 が り の
傾 き な ど が 異 な っ て く る こ と が あ る 。 ま た 、 試 料 分 子 の 量 に よ っ て も ピ ー ク 立 ち 上 が り の
傾 き は 異 な る 。
【 ０ ０ ２ ５ 】
　 第 ２ に 、 空 港 な ど で 、 短 時 間 に 多 数 の 手 荷 物 に 対 す る 検 査 を 行 う こ と を 考 え る と 、 一 つ
の 検 査 試 料 に つ い て 許 容 さ れ る 測 定 時 間 は 、 た か だ か １ ０ 秒 程 度 に す ぎ な い 。 こ の よ う な
場 合 、 特 に 蒸 発 ・ 気 化 し に く い 低 蒸 気 圧 の 物 質 に つ い て は 、 測 定 時 間 が 不 足 し 、 マ ス ク ロ
マ ト グ ラ ム の ピ ー ク ト ッ プ に す ら 測 定 が 至 ら な い 虞 が あ る 。
【 ０ ０ ２ ６ 】
　 第 ３ に 、 手 荷 物 を 拭 き 取 り シ ー ト で 拭 き 取 っ た 際 に は 、 当 然 な が ら 人 間 の 皮 脂 に 含 ま れ
る 成 分 や 、 日 用 品 に 由 来 す る 様 々 な 物 質 が 付 着 す る 。 こ れ ら の 成 分 の 中 に は 、 検 出 す べ き
対 象 物 質 と 反 応 し て 、 対 象 物 質 の イ オ ン 生 成 に 影 響 を 与 え る も の も あ る 。 そ の よ う な 反 応
物 質 の 多 い 少 な い に よ っ て も 、 対 象 物 質 に 由 来 す る 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム は 変
化 し う る 。
【 ０ ０ ２ ７ 】
　 フ ィ ッ テ ィ ン グ 処 理 （ Ｓ ６ ０ ３ ） は 、 第 一 フ ィ ッ テ ィ ン グ （ S６ ０ ４ ） と 第 二 フ ィ ッ テ
ィ ン グ （ S６ ０ ５ ） の 二 つ と す る 。 そ れ ぞ れ の 評 価 関 数 に は 後 述 す る α 、 β と い う 異 な る
二 つ の 関 数 を 用 い る 。 フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ ー タ は 二 つ の フ ィ ッ テ ィ ン グ S６ ０ ４ と S６ ０
５ に お い て 共 通 で 、 図 7に 示 し た 時 間 軸 ７ ０ １ に 対 す る 平 行 移 動 量 ７ ０ ２ と 伸 縮 量 ７ ０ ３
で あ る 。 こ れ ら の フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ ー タ に よ っ て 、 デ ー タ ベ ー ス ４ ０ ６ の 標 準 マ ス ク
ロ マ ト グ ラ ム ７ ０ ４ の 形 状 を 最 適 化 す る 。 な お 、 時 間 軸 ７ ０ １ に 対 す る 平 行 移 動 ７ ０ ２ を
標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ７ ０ ４ に 施 す こ と で 、 検 査 試 料 の 加 熱 タ イ ミ ン グ の ず れ や 温 度 ム
ラ に よ る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム 形 状 の バ ラ つ き を 吸 収 し 、 ま た 時 間 軸 ７ ０ １ に 対 す る 伸 縮 量
７ ０ ３ を 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ７ ０ ４ に 施 す こ と に よ り 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 量 お よ
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び 加 熱 温 度 ム ラ に よ る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム 形 状 の バ ラ つ き を 吸 収 す る 。
【 ０ ０ ２ ８ 】
　 二 つ の フ ィ ッ テ ィ ン グ 処 理 S６ ０ ３ の う ち 、 第 一 フ ィ ッ テ ィ ン グ S６ ０ ４ で 用 い る 評 価 関
数 α に つ い て ま ず 説 明 す る 。 関 数 α は 、 あ る 一 つ の 選 択 イ オ ン の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム
形 状 が 、 デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し た 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 形 状 と 、 フ ィ ッ
テ ィ ン グ に よ っ て ど の 程 度 一 致 す る か を 表 す 尺 度 で あ る 。 一 致 度 が 高 い ほ ど α は ゼ ロ に 近
づ く 。 α 計 算 の 概 念 図 を 図 ８ に 示 す 。 図 ８ の 横 軸 ８ ０ １ は 測 定 回 、 縦 軸 ８ ０ ２ は 規 格 化 し
た イ オ ン 強 度 （ 信 号 値 ） で あ る 。 黒 点 は 選 択 イ オ ン の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム で あ り 、 実
線 ８ ０ ４ は フ ィ ッ テ ィ ン グ に よ り 変 形 を 施 さ れ た 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム で
あ る 。 そ れ ぞ れ 最 大 値 で 規 格 化 し て あ る の で 、 ピ ー ク ト ッ プ の 値 は 「 １ 」 と な る 。 Δ Si（
delta Si）  ８ ０ ５ は 、 i回 目 の 測 定 回 に お け る 選 択 イ オ ン の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に お
け る 規 格 化 し た 信 号 値 ８ ０ ６ と 、 選 択 イ オ ン の フ ィ ッ ト さ れ た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に
お け る 規 格 化 し た 信 号 値 ８ ０ ７ と の 差 で あ る 。 後 者 の 信 号 値 ８ ０ ７ は 、 補 間 に よ り 求 め る
。
【 ０ ０ ２ ９ 】
　 α の 定 義 を 式 （ １ ） に 示 す 。 な お 、 式 （ １ ） 中 の 和 Σ は 、 全 て の 測 定 回 iに つ い て と る
。
【 ０ ０ ３ ０ 】
【 数 １ 】
　
　
【 ０ ０ ３ １ 】
式 （ １ ） か ら 分 か る よ う に 、 α は 図 ８ に お け る Δ Si ８ ０ ５ を 、 各 測 定 回 iに つ い て 二 乗 し
て 足 し 合 わ せ た も の と な る 。 こ こ で 、 Wiは 測 定 回 iに 対 す る 重 み を 表 す 。 ま た 、 Δ Siは 式
（ ２ ） に よ っ て 計 算 す る 。
【 ０ ０ ３ ２ 】
【 数 ２ 】
　
　
【 ０ ０ ３ ３ 】
式 （ ２ ） 中 、 Siは i回 目 の 測 定 回 （ 時 刻 t=tiと す る ） に お け る 信 号 値 （ 図 ８ の ８ ０ ６ ） 、 S
maxは 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に お け る 信 号 最 大 値 で あ る 。 S’ iは デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し
た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 、 図 7に 示 し た 二 つ の フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ ー タ を 用 い て 変
形 さ せ て 得 た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に お い て 、 時 刻 tiに 対 応 す る 信 号 値 を 補 間 に よ り 求
め た 値 （ 図 ８ の ８ ０ ７ ） で あ る 。 ま た S’ maxは デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し た 標 準 マ ス ク ロ マ ト
グ ラ ム に お け る イ オ ン 強 度 の 最 大 値 で あ る 。
【 ０ ０ ３ ４ 】
　 こ の よ う に 、 関 数 α は 、 信 号 最 大 値 Smaxで 規 格 化 し た 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ８ ０ ３ と
、 同 様 に 信 号 最 大 値 S’ maxで 規 格 化 し た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ８ ０ ４ と の 二 乗 誤 差 に 相
当 す る 。 規 格 化 し た デ ー タ 同 士 で 比 較 し て い る こ と が 、 関 数 α で は 重 要 で あ る 。 こ れ は 、
規 格 化 に よ り 信 号 強 度 に 対 す る 情 報 を 除 外 す る こ と で 、 検 査 す べ き 対 象 物 質 の 量 に 関 係 な
く 、 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 特 徴 を 比 較 で き る か ら で あ る 。 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 選 択
イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 一 致 度 が 高 い ほ ど 、 両 者 の 二 乗 誤 差 で あ る 関 数 α の 値
は 小 さ く な る 。
【 ０ ０ ３ ５ 】
　 次 に 、 関 数 α の 計 算 手 順 を 述 べ る 。 図 6の S６ ０ ４ に 示 し た よ う に 、 ま ず (i) 式 （ 1） に
お け る 重 み Wiを 全 て の 測 定 回 iに 対 し Wi=1と し た 上 で 、 す な わ ち 重 み Wiを 考 慮 に 入 れ な い
で フ ィ ッ テ ィ ン グ を 行 い 、 関 数 α の 値 が 最 小 と な る よ う に 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 変 形
（ 時 間 軸 に 対 す る 並 進 移 動 お よ び 伸 縮 ） さ せ る 。 (ii) α の 最 小 値 を 与 え る 変 形 量 が 求 ま
っ た ら 、 変 形 量 を 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に 与 え た ま ま 、 今 度 は 式 （ 1） 中 の 重 み Wiを 測
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定 回 iに よ っ て 変 化 さ せ 、 す な わ ち 重 み Wiを 考 慮 に 入 れ た 上 で 、 関 数 α の 値 を 再 度 計 算 す
る 。 得 ら れ た α の 値 を 、 最 終 的 な 値 と し て 採 用 す る 。 各 測 定 回 iに 対 す る 重 み Wiは 、 任 意
に 設 定 し て も 良 い し 、 測 定 回 iに お け る 信 号 -ノ イ ズ （ S/N） 比 に 比 例 さ せ る な ど し て も 良
い 。 な お 、 上 記 の よ う に 、 測 定 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 測 定 イ オ ン の 測 定 マ ス
ク ロ マ ト グ ラ ム に フ ィ ッ テ ィ ン グ す る 際 、 全 て の 測 定 回 iに 対 し Wi=1と し て 重 み を 除 外 す
る こ と に よ り 、 重 み に よ っ て フ ィ ッ テ ィ ン グ が 引 き ず ら れ る こ と を 避 け て い る 。 な お 、 (i
i)の ス テ ッ プ は 、 削 除 す る こ と も 可 能 で あ り 、 そ の 場 合 、 (i)で 求 め た α を 最 終 的 な 値 と
し て 採 用 す る 。
【 ０ ０ ３ ６ 】
　 次 に 評 価 関 数 β を 用 い た 第 二 フ ィ ッ テ ィ ン グ （ 図 ６ の S６ ０ ５ ） に つ い て 説 明 す る 。
  ま ず 、 図 9を 用 い て 評 価 関 数 β を 説 明 す る 。 図 ９ （ ａ ） お よ び （ ｂ ） は 、 測 定 に よ っ て
得 ら れ た 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム で あ る 。 具 体 的 に は 、 図 ３ で 説 明 し た ３ ０ ６ bと ３ ０ ６ b
’ の よ う に 、 共 通 の 物 質 に 由 来 す る 二 つ の 選 択 イ オ ン （ 質 量 -電 荷 比 m/z=m1、 m2） の 測 定
マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム で あ る 。 そ の 横 軸 ９ ０ ３ は 測 定 回 で あ る 。 一 方 、 図 ９ （ ｄ ） お よ び （
ｅ ） は 、 デ ー タ ベ ー ス ４ ０ ６ に 登 録 さ れ た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム デ ー タ で 、 そ の 横 軸 ９
０ ７ は 時 刻 で あ る 。 ま た 、 こ れ ら 四 つ の グ ラ フ の 縦 軸 ９ ０ ８ は イ オ ン 強 度 で あ る 。
【 ０ ０ ３ ７ 】
　 こ こ で 、 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ９ ０ ９ お よ び ９ １ ０ か ら （ i回 目 の 測 定 に お け る そ れ
ぞ れ の 信 号 値 を Si,m1、 Si,m2と す る ） 、 二 選 択 イ オ ン の 測 定 信 号 比 Riの 時 間 変 化 ９ １ １ （
図 ９ （ ｃ ） ） を 新 た に 求 め る 。 次 に 、 二 つ の 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム ９ １ ２
お よ び ９ １ ３ （ i回 目 の 測 定 に お け る そ れ ぞ れ の 信 号 値 を S’ i,m1、 S’ i,m2と す る ） か ら
同 様 に 求 め た 標 準 信 号 比 R’ iの 時 間 変 化 ９ １ ４ （ 図 ９ （ ｆ ） ） を 求 め る 。
【 ０ ０ ３ ８ 】
　 関 数 β は 、 測 定 信 号 比 Riの 時 間 変 化 ９ １ １ と 、 標 準 信 号 比 R’ iの 時 間 変 化 ９ １ ４ に つ い
て フ ィ ッ テ ィ ン グ ９ １ ５ し た 後 、 図 ９ （ ｇ ） の よ う に 比 較 し て 、 ど の 程 度 一 致 す る か を 表
す 尺 度 で あ る 。 一 致 度 が 高 い ほ ど 、 β は ゼ ロ に 近 づ く 。 関 数 β は 、 式 （ 3） に よ っ て 定 義
す る 。 な お 、 式 （ ３ ） 中 の 和 Σ は 、 全 て の 測 定 回 iに つ い て と る 。
【 ０ ０ ３ ９ 】
【 数 ３ 】
　
　
【 ０ ０ ４ ０ 】
こ こ で 、 iは 測 定 カ ウ ン ト 、 Wiは i回 目 の 測 定 に 対 す る 重 み で あ る 。 な お 、 式 （ ３ ） で 測 定
信 号 比 Riと 標 準 信 号 比 R’ iと の 比 を 求 め 、 さ ら に logを 取 っ て い る の は 、 両 信 号 比 の 価 が
大 き い こ と が 予 想 さ れ る た め で あ る 。 i回 目 の 測 定 に お け る 二 選 択 イ オ ン の 信 号 比 Riは 、
式 （ ４ ） に よ っ て 表 さ れ る 。
【 ０ ０ ４ １ 】
【 数 ４ 】
　
　
【 ０ ０ ４ ２ 】
ま た Ri’ は 二 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 図 7に 示 し た フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ
ー タ で そ れ ぞ れ 変 形 さ せ 、 変 形 し た 二 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 時 刻 t=tiに
お け る 信 号 値 （ S’ i,m1、 S’ i,m2） を 補 間 に よ り そ れ ぞ れ 求 め た う え で 、 そ れ ら 信 号 値 の
比 を と っ た も の で あ り 、 次 式 （ 5） に よ っ て 表 さ れ る 。
【 ０ ０ ４ ３ 】
【 数 ５ 】
　
　
【 ０ ０ ４ ４ 】
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で あ る 。 な お 、 β で は 式 （ 1） お よ び 式 (2)に よ っ て 与 え ら れ る α の よ う に 、 信 号 を 規 格 化
し て い な い こ と に 留 意 さ れ た い 。
【 ０ ０ ４ ５ 】
　 本 実 施 例 で は 、 以 上 の よ う に 定 義 さ れ た β を 評 価 関 数 と し て 、 α と 同 様 な 方 法 で フ ィ ッ
テ ィ ン グ を 行 う 。 図 ６ の Ｓ ６ ０ ５ に 示 す よ う に 、 ま ず 、 (i) 式 （ ３ ） に お け る 全 て の 測 定
回 iに つ い て 重 み Wi=1と し て 、 す な わ ち 重 み Wiを 考 慮 に 入 れ ず に フ ィ ッ テ ィ ン グ を 行 い 、
標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム か ら 求 め た 二 選 択 イ オ ン の 信 号 比 （ 以 下 、 標 準 信 号 比 と 呼 ぶ ） が
、 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム よ り 求 め た 二 選 択 イ オ ン の 信 号 比 （ 以 下 、 測 定 信 号 比 と 呼 ぶ ）
と 良 く 一 致 す る よ う に （ 関 数 β が 最 も 小 さ く な る よ う に ） 、 標 準 信 号 比 を 変 形 （ 時 間 軸 に
対 す る 並 進 移 動 お よ び 伸 縮 ） さ せ る 。 (ii) 最 も 小 さ な β 値 を 与 え る 標 準 信 号 比 の 変 形 量
が 求 め ら れ た ら 、 そ の 変 形 を 標 準 信 号 比 に 与 え た ま ま 、 今 度 は 測 定 回 iご と の 重 み Wiを 変
化 さ せ 、 す な わ ち 重 み を 考 慮 に 入 れ て 、 再 び 式 （ ３ ） 、 （ ４ ） 、 お よ び （ ５ ） に よ り β の
値 を 求 め 、 こ れ を 最 終 的 な β の 値 と し て 採 用 す る 。 重 み Wiの 値 は 、 使 用 者 が 任 意 に 与 え て
も 良 い し 、 二 選 択 イ オ ン の い ず れ か 片 方 あ る い は 両 方 の 信 号 ・ ノ イ ズ （ S/N） 比 に 依 存 す
る 形 で 与 え て も 良 い 。 な お 、 (ii)の ス テ ッ プ は 、 削 除 す る こ と も 可 能 で あ り 、 そ の 場 合 、
(i)で 求 め た β を 最 終 的 な 値 と し て 採 用 す る 。
【 ０ ０ ４ ６ 】
　 関 数 β を 利 用 す る こ と に よ り 、 任 意 の 二 つ の 選 択 イ オ ン 間 に お け る 相 関 、 す な わ ち 二 選
択 イ オ ン の 生 成 に つ い て の 情 報 を 判 定 材 料 に 繰 り 入 れ る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ４ ７ 】
　 最 も 基 本 的 な 考 え 方 と し て は 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る 複 数 の 選 択 イ オ ン （ 親 イ
オ ン 、 フ ラ グ メ ン ト イ オ ン 、 あ る い は 対 象 物 質 が 他 の 物 質 と 反 応 し て 生 じ る イ オ ン な ど ）
の う ち 、 そ の 信 号 比 （ す な わ ち イ オ ン の 生 成 比 ） が 特 徴 的 な 二 つ の 選 択 イ オ ン を 選 び 、 測
定 し た デ ー タ に お い て も 信 号 比 の 特 徴 が 見 ら れ る か ど う か 評 価 す る 、 と い う も の で あ る 。
【 ０ ０ ４ ８ 】
　 次 に 、 有 効 な 関 数 β の 他 の 使 い 方 に つ い て 、 図 １ ０ を 用 い て 説 明 す る 。 検 知 す べ き 対 象
物 質 に 由 来 す る 選 択 イ オ ン の 中 に は 、 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 図 １ ０ の 実 線 １
０ ０ １ の よ う に 変 化 す る も の が あ る 。 図 中 の 点 線 １ ０ ０ ２ で 示 さ れ る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム
は 、 酸 素 イ オ ン （ 質 量 -電 荷 比 m/z=32） の も の で あ る 。 図 １ ０ の よ う に 、 選 択 イ オ ン の マ
ス ク ロ マ ト グ ラ ム １ ０ ０ １ は ピ ー ク １ ０ ０ ３ の あ と 急 な 減 衰 を 示 す が 、 こ の 場 合 、 こ れ は
検 知 す べ き 対 象 物 質 が 蒸 発 ・ 気 化 し き っ て 失 わ れ た の で な く 、 選 択 イ オ ン の 生 成 反 応 に 必
要 な 酸 素 イ オ ン が 点 線 １ ０ ０ ２ の よ う に 急 に 減 衰 し た た め で あ り 、 し た が っ て 選 択 イ オ ン
の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム １ ０ ０ １ は 、 そ の ピ ー ク １ ０ ０ ３ 後 に お い て 酸 素 イ オ ン の マ ス ク ロ
マ ト グ ラ ム １ ０ ０ ２ と 強 い 相 関 を 示 す 。 関 数 β を 用 い る こ と に よ り 、 こ の 相 関 を 数 値 化 し
て 判 定 材 料 と す る こ と が で き る 。 な お 、 図 １ ０ で は 、 選 択 イ オ ン と 酸 素 イ オ ン と の 相 関 に
つ い て 述 べ た が 、 無 論 、 酸 素 イ オ ン 以 外 の 物 質 に 対 す る 相 関 を と っ た 方 が 良 い 場 合 も あ り
う る 。 選 択 イ オ ン と 相 関 性 の 強 い 選 択 イ オ ン を 採 用 す れ ば 良 い 。
【 ０ ０ ４ ９ 】
　 さ て 、 次 に 図 6の Ｓ ６ ０ ６ に 示 し た よ う に 、 関 数 α 、 β の 値 を 求 め た う え で 、 さ ら に 補
正 係 数 Gを 求 め る 。
  検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る 選 択 イ オ ン が 二 つ あ る 場 合 の 、 最 も 簡 単 な Gの 関 数 形 は
、 式 （ ６ ） で あ る 。
【 ０ ０ ５ ０ 】
【 数 ６ 】
　
　
【 ０ ０ ５ １ 】
こ こ で 、 α 1 お よ び α ２ は そ れ ぞ れ 選 択 イ オ ン １ お よ び ２ の α 値 、 β １ ２ は 選 択 イ オ ン １
お よ び ２ か ら 計 算 し た β 値 で あ る 。 ま た 、 ^(hat)は 、 べ き 乗 を 示 す 。 係 数 p１ 、 p２ お よ び
q１ ２ は 通 常 ゼ ロ を 含 ま な い 正 の 実 数 で あ り 、 α 、 β そ れ ぞ れ の 重 み を 規 定 す る 。 図 １ １
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を 用 い て 、 具 体 的 な 係 数 p、 qを 説 明 す る 。 図 １ １ （ ａ ） は 質 量 -電 荷 比 （ ｍ /ｚ ） と 係 数 p
の 関 係 を 示 し 、 図 １ １ （ ｂ ） は 質 量 -電 荷 比 （ ｍ /ｚ ） の 組 と 係 数 qの 関 係 を 示 し て い る 。
こ の 関 係 は 、 デ ー タ ベ ー ス ４ ０ ６ に 設 定 ・ 保 存 し て お く 。 な お 、 必 ず し も 全 て の マ ス 、 全
て の マ ス の 組 に 対 し て α 、 β を 定 義 す る 必 要 は な く 、 そ の 場 合 p、 ｑ の 値 も 未 定 義 で 構 わ
な い 。
【 ０ ０ ５ ２ 】
　 二 選 択 イ オ ン の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 二 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に よ
く 一 致 す る ほ ど 、 α 、 β は 共 に 小 さ く な る 。 し た が っ て 、 そ の 場 合 、 式 （ ６ ） に よ っ て 定
義 さ れ た 補 正 係 数 Gも 小 さ く な る 。 係 数 pの 値 を 、 選 択 イ オ ン に 応 じ て 変 え る こ と で 、 α の
重 み を 調 整 す る こ と が で き る 。 ま た 、 係 数 ｑ の 値 を 二 選 択 イ オ ン の 組 み 合 わ せ に 応 じ て 変
え る こ と で 、 β の 重 み を 変 え る こ と が で き る 。 す な わ ち 、 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 形 状 に 特
徴 の あ る 危 険 物 は 、 係 数 ｐ の 値 を 大 き く し て 、 α の 重 み を 大 き く す る 。 一 方 、 親 イ オ ン と
親 イ オ ン か ら 分 解 さ れ た フ ラ グ メ ン ト イ オ ン と の 相 関 性 に 特 徴 の あ る 危 険 物 に 対 し て は 、
係 数 ｑ の 値 を 大 き く し て 、 β の 重 み を 大 き く す る 。
【 ０ ０ ５ ３ 】
　 補 正 係 数 Gの 関 数 形 は 、 上 に 述 べ た 式 （ ６ ） の み で な く 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 性 質 や
、 使 用 者 が 有 す る デ ー タ ベ ー ス の 内 容 に 合 わ せ て 、 自 由 に 設 定 で き る 。
  例 え ば 前 述 し た よ う に 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 中 に は 、 対 象 物 質 と 共 存 す る そ の 他 の 化
学 物 質 の 影 響 を 受 け る も の が あ る 。 こ の 場 合 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る 一 つ あ る い
は 複 数 個 の 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム 形 状 が 、 共 存 す る そ の 他 の 化 学 物 質 の 多 い 少
な い に よ っ て 大 き く 変 化 す る こ と が あ る 。 そ の よ う な 場 合 は 、 選 択 イ オ ン の 起 こ り う る 数
パ タ ー ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し て お き 、 そ れ ぞ れ の 標 準 マ ス ク ロ
マ ト グ ラ ム と 測 定 し た マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を α や β に よ っ て 求 め れ ば 良 い 。 こ
の 場 合 、 式 （ ７ ） の よ う に 補 正 係 数 Gを 定 義 す る 。
【 ０ ０ ５ ４ 】
【 数 ７ 】
　
　
【 ０ ０ ５ ５ 】
こ こ で min( )は 、 括 弧 中 の α Iお よ び α IIの う ち 、 小 さ い 方 の 値 を 返 す 関 数 で あ る 。 α Iは
、 あ る 選 択 イ オ ン の 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と デ ー タ ベ ー ス に 登 録 し て お い た 選 択 イ オ ン
の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム Iと の 一 致 度 を 表 し 、 ま た α IIは 選 択 イ オ ン の 測 定 マ ス ク ロ マ
ト グ ラ ム と デ ー タ ベ ー ス に お け る 選 択 イ オ ン の 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム IIと の 一 致 度 を 表
す 。 な お 式 （ ７ ） の よ う に 、 必 要 が な け れ ば β を 特 に 用 い な く と も 良 い 。 同 様 に 必 要 な け
れ ば α を 用 い な い で 、 β の み で Gを 計 算 し て も 構 わ な い 。
【 ０ ０ ５ ６ 】
　 逆 に 、 デ ー タ ベ ー ス に は 検 出 す べ き で な い 非 対 象 物 質 に 由 来 す る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を
登 録 し て も 良 い 。 こ の 場 合 、 測 定 に よ っ て 得 ら れ た 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 、
検 出 す べ き で な い 非 対 象 物 質 に 由 来 す る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に 良 く 一 致 す る ほ ど 、 検 査 試
料 が 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 で あ る 可 能 性 は よ り 低 く な る と 考 え る べ き で あ る 。 こ れ は 関 数
Gを 次 式 （ ８ ） の よ う に 定 義 す る こ と で 表 現 で き る 。 p > 0、 q > 0と し て 、
【 ０ ０ ５ ７ 】
【 数 ８ 】
　
　
【 ０ ０ ５ ８ 】
こ こ で 、 α Iは 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る 標 準 マ ス ク ロ
マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を 表 し た α の 値 で 、 α IIは 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 検 知 す べ き で
な い 非 対 象 物 質 に 由 来 す る 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と の 一 致 度 を 表 し た α の 値 で あ る 。 p 
> 0、 q > 0で あ る か ら 、 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 検 知 す べ き で な い 非 対 象 物 質 の 標 準 マ
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ス ク ロ マ ト グ ラ ム に よ り 近 い 場 合 、 α Iは 大 き く 、 α IIは 小 さ く な り 、 補 正 係 数 Gは 大 き く
な る 。 逆 に 測 定 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 標 準 ク ロ マ ト グ ラ ム に よ り 近
い 場 合 、 α Iは 小 さ く 、 α IIは 大 き く な る の で 、 補 正 係 数 G全 体 と し て は 小 さ く な る 。
【 ０ ０ ５ ９ 】
　 本 実 施 例 で は 、 上 記 の よ う に し て 補 正 係 数 Gを 求 め た 後 、 図 6の Ｓ ６ ０ ７ 、 Ｓ ６ ０ ８ お よ
び 次 式 （ ９ ） に 示 し た よ う に 、 信 号 の 平 均 値 Savを 補 正 係 数 Gで 割 り 、 そ の 商 Zを 最 終 的 な
評 価 値 と し て 、 評 価 値 Zが 前 も っ て 定 め て お い た 閾 値 Zthよ り 大 き い か 小 さ い か で も っ て 対
象 物 質 を 検 知 し た か 否 か の 判 定 条 件 と す る 。
【 ０ ０ ６ ０ 】
【 数 ９ 】
　
　
【 ０ ０ ６ １ 】
も し 検 知 す べ き 対 象 物 質 に 由 来 す る 選 択 イ オ ン が N個 あ る な ら ば 、 次 の よ う に 処 理 す る 。
す な わ ち 、 ま ず 、 そ れ ぞ れ に 対 し て 予 め 定 義 さ れ た N個 の 補 正 係 数 Gj (jは 選 択 イ オ ン の 番
号 で 、 j = 1、 2、 … N)を 求 め （ Gjを 求 め る 過 程 に お い て α 、 β の 値 を 計 算 す る ） 、 補 正 係
数 Gjで 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム に お け る 信 号 の 平 均 値 Sav,jを 割 り 、 選 択 イ オ ン
そ れ ぞ れ に お け る 評 価 値 Zjを 求 め る 。 次 に 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 （ 例 え ば 、 ト リ ニ ト ロ ト
ル エ ン ） ご と に 由 来 す る 選 択 イ オ ン に つ い て 、 先 に 求 め た そ れ ぞ れ の 評 価 値 Zjが 設 定 し て
お い た 閾 値 Zth,jよ り 、 い ず れ も 大 き け れ ば 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 を 検 知 し た と す る 。 （
Ｓ ６ ０ ９ ） 。 反 対 に 、 検 知 対 象 物 質 に 関 わ る 全 て の 選 択 イ オ ン に お い て 、 そ れ ぞ れ の 評 価
値 Zjが 一 つ で も 設 定 し て お い た 閾 値 Zth,jを 下 回 れ ば 、 検 知 対 象 物 質 を 検 知 せ ず と す る （
Ｓ ６ １ ０ ） 。
【 ０ ０ ６ ２ 】
　 な お 、 選 択 イ オ ン ご と の 補 正 係 数 Gjは 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 性 質 に 合 わ せ 、 そ れ ぞ れ
関 数 形 が 異 な っ て い て も 良 い 。 こ の 場 合 、 補 正 係 数 Gjの 関 数 形 は 、 前 も っ て プ ロ グ ラ ム と
し て 用 意 し て お く 。
【 ０ ０ ６ ３ 】
　 図 １ ２ を 用 い て 本 実 施 例 の 効 果 を 説 明 す る 。 図 １ ２ は 、 危 険 物 探 知 に お い て 特 徴 的 な マ
ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 示 す 物 質 の 一 つ に つ い て 、 本 実 施 例 を 適 用 す る 前 の 図 １ ２ （ ａ ） と 、
適 用 し た 後 の 図 １ ２ （ ｂ ） と を 比 較 し た も の で あ る 。 そ れ ぞ れ の グ ラ フ の 横 軸 １ １ ０ ３ は
物 質 の 量 （ 単 位 ： ng（ nanogram） ） で あ る 。 図 １ ２ （ ａ ） の 縦 軸 は 、 マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム
に お け る 信 号 最 大 値 で あ る 。 ま た 、 図 １ ２ （ ｂ ） の 縦 軸 は 評 価 値 Ｚ で あ る 。 評 価 値 Zは 、
信 号 の 平 均 値 Savを 補 正 係 数 Gで 割 っ た も の な の で 、 図 １ ２ （ ａ ） の 信 号 最 大 値 と 同 じ オ ー
ダ に な っ て い る 。 各 グ ラ フ 中 の 一 つ の 点 が 一 つ の 検 査 試 料 に 相 当 す る 。 図 １ ２ （ ａ ） と （
ｂ ） の 右 側 三 列 （ １ １ ０ ５ 、 １ １ ０ ６ お よ び １ １ ０ ７ ） が 対 象 物 質 を 検 査 試 料 と し た 場 合
で あ り 、 列 １ １ ０ ５ が 量 1ng、 列 １ １ ０ ６ が 量 4ng、 列 １ １ ０ ７ が 量 16ngを 示 す 。 量 が 増 え
る ほ ど 、 信 号 最 大 値 が 増 加 し て い く の が 分 か る 。
【 ０ ０ ６ ４ 】
　 こ れ に 対 し て 、 各 グ ラ フ の 左 側 の 二 列 （ １ １ ０ ８ お よ び １ １ ０ ９ ） は 、 そ れ ぞ れ 対 象 物
質 を 付 着 さ せ な か っ た 拭 き 取 り シ ー ト （ １ １ ０ ８ ） 、 お よ び 対 象 物 質 と は マ ス ク ロ マ ト グ
ラ ム の 特 徴 が 異 な る 物 質 を 付 着 さ せ た 場 合 の 検 査 試 料 （ １ １ ０ ９ ） に 対 応 す る 。
【 ０ ０ ６ ５ 】
　 本 実 施 例 を 適 用 す る 前 の 図 １ ２ （ ａ ） よ り も 、 適 用 し た 後 の 図 １ ２ （ ｂ ） の 方 が 、 対 象
物 質 （ 右 側 三 列 ） と 非 対 象 物 質 （ 左 側 二 列 ） の 差 が 大 き く な っ て い る こ と が 分 か る 。 特 に
、 検 知 す べ き 対 象 物 質 と は 異 な る マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム の 特 長 を 有 す る 非 対 象 物 質 １ １ ０ ９
は 、 本 実 施 例 の 適 用 前 の 図 １ ２ （ ａ ） よ り も 、 適 用 し た 後 の 図 １ ２ （ ｂ ） の 方 が 、 評 価 値
Zが 小 さ く な っ て お り 、 有 効 で あ る 。
【 ０ ０ ６ ６ 】
　 上 述 し た よ う に 、 本 実 施 例 に よ り 、 検 知 す べ き 対 象 物 質 の 検 知 性 能 が 向 上 す る こ と が で
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き る 。
  な お 、 本 明 細 書 に 於 い て 、 危 険 物 と は 、 爆 発 性 危 険 物 、 可 燃 性 危 険 物 、 麻 薬 類 等 の 人 体
に 悪 影 響 を 与 え る 可 能 性 の あ る 物 質 の 総 称 で あ り 、 例 示 し た 物 質 に 限 ら れ な い 。
【 図 面 の 簡 単 な 説 明 】
【 ０ ０ ６ ７ 】
【 図 １ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 危 険 物 探 知 装 置 の 運 用 状 況 を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 図 ２ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 危 険 物 探 知 装 置 の ブ ロ ッ ク 図 で あ る 。
【 図 ３ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 測 定 デ ー タ と 、 測 定 デ ー タ か ら マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム を 得 る 方 法
を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 図 ４ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 計 測 処 理 用 計 算 機 と そ の 周 辺 機 器 の ブ ロ ッ ク 図 で あ る 。
【 図 ５ 】 本 発 明 の 実 施 例 の デ ー タ ベ ー ス に 登 録 さ れ た 標 準 マ ス ク ロ マ ト グ ラ フ で あ る 。
【 図 ６ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 危 険 物 探 知 処 理 フ ロ ー 図 で あ る 。
【 図 ７ 】 本 発 明 の 実 施 例 の フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ ー タ を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 図 ８ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 関 数 α を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 図 ９ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 関 数 β を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 図 １ ０ 】 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム が 、 酸 素 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム と 相 関
性 を 持 つ 場 合 を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 図 １ １ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 質 量 -電 荷 比 と 係 数 p係 数 qと の 設 定 関 係 を 説 明 す る 図 で あ る
。
【 図 １ ２ 】 本 発 明 の 実 施 例 の 効 果 を 説 明 す る 図 で あ る 。
【 符 号 の 説 明 】
【 ０ ０ ６ ８ 】
　 １ ０ ２ … 拭 き 取 り シ ー ト 、 １ ０ ３ … 手 荷 物 等 、 １ ０ ４ … 検 査 試 料 、 １ ０ ７ … ス ピ ー カ 、
１ ０ ８ … 画 面 、 ２ ０ ０ … 検 出 装 置 、 ２ ０ １ … 試 料 導 入 部 、 ２ ０ ２ … イ オ ン 化 部 、 ２ ０ ３ …
質 量 分 析 部 、 ２ ０ ４ … 制 御 部 、 ２ ０ ５ … 吸 入 ポ ン プ 、 ２ ０ ６ … 真 空 ポ ン プ 、 ２ ０ ７ … 計 測
処 理 用 計 算 機 、 ２ ０ ８ … 検 査 試 料 、 ３ ０ １ … 時 間 軸 、 ３ ０ ２ … 質 量 -電 荷 比 （ m/z） の 軸 、
３ ０ ３ … イ オ ン 強 度 （ 信 号 値 ） の 軸 、 ３ ０ ４ … マ ス ス ペ ク ト ル に お け る 各 選 択 イ オ ン 成 分
、 ３ ０ ５ … 各 測 定 ご と の マ ス ス ペ ク ト ル 、 ３ ０ ６ … 各 選 択 イ オ ン の マ ス ク ロ マ ト グ ラ ム 、
４ ０ ２ … プ ロ セ ッ サ 、 ４ ０ ３ … 記 憶 用 メ モ リ 、 ４ ０ ４ … 大 容 量 記 憶 媒 体 、 ４ ０ ５ … 処 理 プ
ロ グ ラ ム 、 ４ ０ ６ … デ ー タ ベ ー ス 、 ４ １ １ … 判 定 結 果 。
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【 図 １ 】

【 図 ２ 】

【 図 ３ 】

【 図 ４ 】 【 図 ５ 】
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【 図 ６ 】 【 図 ７ 】

【 図 ８ 】 【 図 ９ 】
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【 図 １ ０ 】 【 図 １ １ 】

【 図 １ ２ 】
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