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1. 概要 
テラヘルツ波は、0.1~10 THzの周波数を持つ電磁波で、この周波数領域は、抗体抗原反応の分

子間結合や水分子と溶質との間の水和による分子間結合などの分子間結合エネルギーに対応して

いる。そのため近年、バイオ分野において、上記の特徴を持つテラヘルツ波を用いた生体関連物

質の分光センシング応用が研究されている[1][2]。しかし一般に、分子間結合力の分散は大きいため、

テラヘルツ帯に現れる分子間結合エネルギーに由来するピークはブロードである。また、テラヘ

ルツ波のエネルギー(0.4~40 meV)は低く、熱エネルギー(~25 meV)に埋もれやすい。そのため、赤
外分光や光電子分光に比べて、テラヘルツ分光ではピークを抽出することが難しい。そこで本報

では、機械学習を用いて、テラヘルツ分光データのスペクトル形状から学習モデルを作製し、分

光データの解析を試みた。本報では、生体にとって重要な役割を持つイオン性分子(K+, Na+, Ca2+

など)の水和状態を測定したテラヘルツ分光データを機械学習させ、その学習モデルを評価した結
果について述べる。 
 

2. 実験方法とその結果 
テラヘルツ全反射分光法により、0 M (=mol/L), 0.1 M, 0.3 M, 0.5 M, 1.0 M, 1.5 M, 2.0 M, 3.0 Mの

濃度の塩化カリウム水溶液の分光測定を行った。各濃度での測定は 10 回ずつ行い、合計で 80 個
の反射率の分光スペクトルデータを得た。その後、80 個のデータのうち 64 個を学習用のデータ
として用い、機械学習を行った。学習用データは最小二乗法、Ridge 法、Lasso 法[3]によりそれぞ

れ学習させ、分光データから塩化カリウム濃度を予測するモデルを作成した。そして、16個のテ
スト用データを用いて各学習モデルの評価を行った。Table1 に、学習用データおよびテスト用デ
ータから塩化カリウム濃度を予測した結果の決定係数(真値と予測値の一致具合)を示す。これを
見ると、今回、Ridge法による学習モデルが最も精度よくテストデータの塩化カリウム濃度を予測
できている。Ridge 法による学習モデルを用いたテストデータの予測結果を Fig. 1 に示す。Fig. 1
より、𝑅" = 0.880の精度でテストデータの塩化カリウム濃度の予測ができていることがわかる。 
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Table1 The coefficient of determination at each 
learning method. 

Fig. 1 Prediction result of test data using 
learning model of Ridge method. 

(@Training data) (@Test data)

Least-square Method 1.000 0.320

Ridge Method 0.922 0.880

Lasso Method 0.967 0.806
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