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はじめに テラヘルツ(THz)帯域に現れるスペ

クトルは分子の骨格振動や分子間振動に対応

するので、分子及びその結晶形に固有となる。

この特徴を用いて定性分析が可能であるほか、

吸収線強度に注目した定量評価も可能となる。

一般的には成分量を吸収線ピーク強度あるい

は積分強度と対応させた検量線を用いて定量

するが、この場合の検出下限値は強度計測の信

号雑音比（S/N比）に依存する。例えば、医薬

品に混入する微量不純物を対象とする場合、主

成分の吸収線が存在する中から微量不純物成

分の吸収線強度を分離・定量しなければならな

いので難易度が高い。我々は、不純物などの欠

陥含有量に依存して吸収線のピーク周波数が

シフトすることを報告しており[1]、強度に比

較して高精度に計測できる周波数に変換する

ことで検出下限値を低くできると考えられる。 

実験と考察 アスパラギン（Asn, C4H8N2O3）が

再結晶する際に、不純物としてアスパラギン酸

（Asp, C4H7NO4）を混入しても、その濃度が 15%

以下では結晶形が変化せずに Asp 分子が Asn

分子を置換することが知られている。L-Asn を

純水に溶解し、L-Asp を 0～12.5 %の範囲で添

加して再結晶させて得た L-Asn 水和物試料を

作成し、吸収線を分離しやすくするために低温

(10 K)にしてテラヘルツ分光スペクトル測定

を適用した。測定には周波数精度の高い連続波

GaP テラヘルツ分光スペクトル測定装置（帯域

0.6～6.0 THz、最高分解能 8 MHz）[2] を用い

て 200 MHz ステップで測定した。測定帯域全

体でシャープな吸収線が多数観測されたが、

2.7 THz 以上の周波数では吸収線どうしが重な

ってしまい、それぞれ吸収周波数及び強度の評

価が難しい。いっぽう、1.7092（Peak1）, 2.4404

（Peak2）, 2.6118（Peak3） THz の３本の吸収

線は離散しており、周波数シフトを評価可能で

あった。特に Peak2 は微量不純物に対して敏感

で、約 4.4 GHz/%の高い感度を示し、検出下限

値は 0.1 % (100ppm) 程度であった。Peak1,3 は

これに比べると感度が低く、微量不純物検出の

指標とするには向かないが、Peak1～3 で感度

が異なるということはそれぞれ異なる分子間

結合の影響を受けていると考えられる。これを

手掛かりとすれば、この手法で微量の不純物を

高感度に検出・定量できるだけではなく、不純

物の種類や格子間位置まで識別することがで

きる可能性がある。講演では特に測定原理と検

出限界について考察する。 
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