
国立研究開発法人物質・材料研究機構・国際ナノアーキテクトニクス研究拠点・グループリーダー

科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９ （共通）

機関番号：

研究種目：

課題番号：

研究課題名（和文）

研究代表者

研究課題名（英文）

交付決定額（研究期間全体）：（直接経費）

８２１０８

基盤研究(B)（一般）

2017～2015

超高次元データ解析アルゴリズムに基づく呼気診断センサのハード・ソフト双方向開発

Developement of sensor hardware/software toward breath diagnostics based on 
multi-dimensional data analysis algorithm

７０４０１１７２研究者番号：

吉川　元起（Yoshikawa, Genki）

研究期間：

１５Ｈ０３５８８

年 月 日現在３０   ９   ６

円    11,400,000

研究成果の概要（和文）：呼気などのように、多くの成分が混合された複雑なニオイを的確に識別するために
は、化学選択性の異なる複数のセンサからなるハードウェアと、そこから得られる超多次元データを解析するソ
フトウェアの両面の最適化が重要となる。本研究では、センサの感応膜材料を中心にセンサシステム要素の開発
を進めると同時に、データの基本的な解析方法についても詳細な検討を行った。さらに、超多次元データを機械
学習によって解析し、その結果を元にセンサの最適化を行うことによって、複雑なニオイの判別精度を大きく向
上させることができることを実証した。このように本研究では、センサをハード・ソフト双方向で最適化する指
針の確立に成功した。

研究成果の概要（英文）：Accurate identification of complex smell/odor (e.g. exhaled breath) composed
 of diverse molecules requires optimization of both hardware (multiple sensors with diverse chemical
 selectivity) and software (multidimensional data analysis). In this study, sensor system components
 including receptor materials have been developed together with the detailed investigation into 
basic analytical methods of sensing data. Further, significant enhancement of predication accuracy 
of complex smell/odor has been demonstrated through the optimization of sensors based on machine 
learning of multidimensional sensing data. These studies provide a guideline for hardware-software 
mutual optimization of sensors.

研究分野： Olfactory Sensors

キーワード： olfactory sensors　MSS　nanomechanical sensors　receptor materials　nanoparticles　data analy
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１．研究開始当初の背景 
非侵襲性の呼気診断は、高齢化社会に向け

ての次世代医療技術の切り札として、その実
現が世界的に切望されている。代謝経路の最
終産物である呼気には、1,000 種類以上の成
分が含まれていると言われており、疾病や健
康状態に起因する代謝の変化に伴って、複雑
に変化することが知られている。人間の鼻は、
400 種類ほどの多様な嗅細胞により、複雑な
「ニオイ」をひとつの「パターン」として認
識していることが、神経科学的に明らかにな
ってきている。 
 本研究では、最近開発に成功し、多種多様
な化学選択性を有する感応材料を利用可能
な「ナノメカニカル膜型表面応力センサ
（Membrane-type Surface stress Sensor; 
MSS）」を利用することで、人間の鼻のよう
なパターン認識を行う。MSS は、感度や多様
性だけでなく、サイズやコストを含め、呼気
診断センサに求められる基本性能を網羅す
ることができる画期的なセンサであり、その
基本性能は実験・理論の両面から実証されて
いる。予備実験として、MSS を用いて、実際
のガン患者の呼気を識別することに成功し
ているが、これは、「MSS とパターン認識」
という基本的な組み合わせの大いなる可能
性を示しているものの、その精度向上に向け
ての科学的な指針は確立できていなかった。
そのため、MSS によるパターン認識の精度を
高め、呼気診断などへ応用可能な技術として
確立していくためには、ハードウェア・ソフ
トウェア両面について、双方向的な最適化が
必要不可欠となる。ハードウェアの肝となる
感応膜に関しては、独自に定式化した包括的
解析モデルを指針として、有機・無機・生体
材料など、多種多様な材料での高感度測定を
既に確認している。これらの材料を利用して
得られるセンサシグナルは超多次元データ
となるため、ここからフィードバック可能な
知見を得るためには、機械学習を駆使した解
析が重要となる。 
 
２．研究の目的 
本研究では、超多次元センサシグナルデー

タから、測定対象を定量的に解析可能な機械
学習モデルを構築し、そこで得られる情報を
もとにハードウェアを最適化することで、判
別・推定精度をさらに向上させるという一連
のハード・ソフト双方向最適化方法の確立を
目的とする。本研究で着目している MSS の
ような化学系センサでは、流路やフィルタ等、
あらゆるシステム要素がセンサシグナルに
影響を与えるため、これらを慎重に調整する
ことが重要となる。なかでも感応膜は最も大
きな影響を与える要素であるため、ここを如
何に最適化できるかが、解析の精度を大きく
左右する。そのため本研究では、独自に開発
したナノ粒子系機能性材料を中心に、この感
応膜の特性とセンサシグナルとの関係を明
らかにすることで、判別・推定精度の大幅な

向上を目指す。 
 

３．研究の方法 
有機や無機、あるいはそれらのハイブリッ

ドなど、様々な材料を用いた感応膜の適用を
試みる。この際、独自に確立した包括的解析
モデルと照合することにより、物理工学的要
因と化学的要因を切り分けて解析・最適化す
る。ナノメカニカルセンサでは、サンプルガ
スが吸脱着する際に、感応膜材料との組み合
わせによって、複数の物理化学的な現象が連
続的に発現する。そのため、一般的にセンサ
シグナルは複雑な挙動を示す。この複雑なシ
グナルは、極めて多くの情報を内包した超多
次元データとなる。そこで本研究では、セン
サシグナルを科学的なアプローチと数理的
なアプローチの両方で解析を行う。こうして、
感応膜特性をはじめとするハードウェア要
素との関係を明らかにし、論理的に最適化す
る。 
 
４．研究成果 
 多くの成分が混合された複雑なガスを高
い精度で識別するためには、多様な化学選択
性を有する感応膜材料が求められる。そこで、
独自技術である無機ナノ粒子の核形成・粒子
成長分離型多段階合成システムを用いて、各
種機能性感応膜材料を作製した。この手法に
より、粒子径が数 nmから数十 nmの範囲で制
御された単分散ナノ粒子の合成が可能とな
った。表面官能基の異なる無機ナノ粒子を複
数作製し、複数チャンネルの MSS 表面上にそ
れぞれ塗布することで化学選択性の異なる
感応膜を有するセンサアレイを作製した。 
このような感応膜を有するMSSの基本的特

性を確認するために、まず揮発性有機化合物
（Volatile Organic Compound; VOC）に対す
る応答を測定した。得られた応答シグナルを
解析したところ、水・アルコール類・ケトン
類・直鎖アルカン・芳香族化合物など 23 種
類の VOC に対して、有機化合物の化学的性質
に由来した分類が可能であることが確認さ
れた。 
 次に、複数成分が混合された複雑なニオイ
のモデルとして、スパイスやハーブの香りの
分析を行った。測定によって得られるシグナ
ルを解析するためには、そのシグナルを特徴
付ける指標である「特徴量」を抽出する必要
がある。今回の実験では、それぞれの MSS チ
ャンネルにおいて、「ニオイを導入した際の
シグナルの飽和値」と「脱離時のシグナル減
衰カーブを直線でフィッティングした際の
傾き」を特徴量として解析を行った。これら
の値は、それぞれ静的および動的な挙動と捉
えることができ、各感応膜の化学選択性を反
映しやすいことが確認されている。その結果、
それぞれのニオイに含まれている主な成分
の化学的性質が似ているものを、類似性の高
いニオイとして識別することに成功した。 
 さらに、ハードウェアとソフトウェアの双



方向最適化のモデルケースとして、定量的な
情報が与えられる回帰分析を行った。一例と
して、様々なアルコール飲料のニオイから、
アルコール度数の定量推定を試みた。感応膜
材料として独自に開発した表面特性の異な
る 4種類のナノ粒子を用いて、様々なアルコ
ール度数の液体試料のニオイを測定した。こ
うして得られた複数のデータセットから特
徴量を抽出し、機械学習（今回はカーネルリ
ッジ回帰を使用）により未知試料のアルコー
ル度数が推定可能なモデルを構築した。この
モデルに基づいて各液体試料のアルコール
度数の推定を試みたところ、一定の精度でそ
の値が推定できることが確認された。このと
きの予測精度を表す指標として、推定誤差に
着目し、感応膜材料の化学的特性との関係を
調べたところ、感応膜材料の親水性と強い相
関があることが明らかになった。この情報を
感応膜材料の選定段階にフィードバックし、
推定誤差を低く抑えることが予測された、疎
水性の高い材料を用いて再度測定・分析を行
ったところ、非常に高い精度でアルコール度
数を定量推定することに成功した。このよう
に、ハード（センサ＋感応膜材料）とソフト
（予測モデル）を双方向的に最適化すること
によって、ニオイという複雑な試料からも、
定量的な指標を高精度に抽出できることが
実証された。 
このように、本研究で確立されたハード・

ソフト双方向最適化のアプローチを応用す
ることによって、生体ガスのような複雑な試
料から特定情報を抽出するなど、広範な応用
が期待される。さらに、嗅覚センサシステム
に必須のハードウェア要素を排除する画期
的なアプローチが、データ解析の観点から発
見・実証されるなど、ハードとソフトの密接
な連携によって、センサ分野における新たな
局面の展開が期待される。 
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