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研究成果の概要（和文）：可搬型近赤外分光計による各種規制薬物の現場予試験法について検討を行った。各試料の近
赤外吸収スペクトルに対し数学的な前処理を行った後にライブラリ検索に供した。ライブラリ検索結果のヒットリスト
の「最上位の化合物に対する類似度（α）」及び「αと次位の化合物に対する類似度（β）との差（α－β）」を指標
として用い、それらが閾値以上の場合にヒットリスト最上位の化合物を陽性と判定した。この方法論により、規制薬物
全般のスクリーニングについては、類似化合物を正しく識別可能であった。また、ポリ袋内の覚醒剤及び錠剤型麻薬中
のMDMAについては、偽陽性を起こすことなくそれぞれ検出可能であった。

研究成果の概要（英文）：I have developed an on-site screening system of drugs of abuse by a portable near 
infrared (NIR) spectrometer based on library search. Library search was performed after mathematical 
pre-treatment of the NIR spectra. Identification criteria were set based on the similarity on the hit 
list. This methodology enabled general screening of drugs of abuse, detection of methamphetamine over the 
clear plastic bags, and detection of MDMA in ecstasy tablets.

研究分野： 法中毒学
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１．研究開始当初の背景 
現在、規制薬物の現場予試験法として、

各種試薬による呈色試験が行われている。
しかしながら、呈色試験は特異性に乏しく、
様々な種類の危険ドラッグの流通が認めら
れている現状では、誤認逮捕を引き起こす
危険性を否定できない。実際に、コカイン
に対する呈色試薬であるスコット試薬、あ
るいは覚醒剤メタンフェタミンに対する呈
色試薬であるシモン試薬及びマルキス試薬
に対し類似の呈色を示す危険ドラッグによ
って誤認逮捕が発生した事例が報道されて
いる。 
呈色試験に代わる現場予試験の方法とし

て可搬型分析装置による機器分析がある。
特に可搬型分光光度計については、近年著
しく開発が進んでおり、価格や大きさ、操
作性の面からも捜査現場への導入は現実的
になりつつある。 
市販されている可搬型分光光度計には、

ラマン分光計、赤外分光計、近赤外分光計
がある。このうちラマン分光計は最も多く
の種類の製品が市販されている。ラマン分
光計は、透明容器（ガラス、透明ポリ袋）
内の試料のスペクトルを容器の外から測定
可能であるという長所がある。しかしなが
ら、着色した試料を測定した場合には蛍光
を発することがあり、その場合スペクトル
のバックグラウンドが上昇し、スペクトル
の解析が困難になるという欠点を持つ。一
方、赤外分光計は試料の色調に関係なくス
ペクトルを測定可能であるが、スペクトル
を測定するためにはプリズムに試料を接触
させる必要がある。これは、仮にプリズム
の洗浄が不十分な場合、次回測定時にキャ
リーオーバーが起きる可能性があるという
欠点につながる。ラマン分光計や赤外分光
計と比較すると、近赤外分光計は、試料の
色調に影響されず、また、非接触でのスペ
クトル測定が可能であるため、規制薬物の
現場予試験により適した装置といえる。し
かしながら、近赤外分光法による規制薬物
の現場予試験を目的とした研究は、これま
でほとんどなされてこなかった。 

 
２．研究の目的 
本研究では、市販の可搬型近赤外分光計

に適切な同定アルゴリズムを組み込み、規
制薬物の現場予試験システムの構築を目指
した。検討対象は 1)規制薬物全般のスクリ
ーニング、2)透明ポリ袋内試料中の覚醒剤
の検出、3)エクスタシー錠剤中の MDMA
の検出である。 
 
３．研究の方法 
本研究では、判定結果が以下のポリシー

を満たすように開発を進めた。 
ア 規制薬物を正しく判定できること
（例：MDMA 塩酸塩を測定して、MDMA
であると判定する。） 

イ 規制薬物以外の化合物を規制薬物と判
定しないこと（例：乳糖を測定して規制薬
物であると判定しないこと。ただし、乳糖
であると正確に判定できる必要はない。） 
ウ 規制薬物と賦形剤の混合物中の規制薬
物を検出できること（例：MDMA 塩酸塩
と乳糖の混合物からなる試料を測定して、
試料中に MDMA が含有されると判定でき
ること。ただし、乳糖が含有されることを
正確に判定できる必要はない。） 

 
本研究では、初めに規制薬物や増量剤等

の標準品及び規制薬物と増量剤等の混合物
について、可搬型近赤外分光計（Model-C、
システムズエンジニアリング社）を用い、
拡散反射法によりスペクトルを測定した。
これらのスペクトルを、スペクトルライブ
ラリに登録した。 
次に、取得したスペクトルを用いて、ス

ペクトルの数学的な前処理法及びライブラ
リ検索アルゴリズムの最適化を行った。ス
ペクトルの数学的な前処理法の検討は
AOTF Analyzer（システムズエンジニアリ
ング社）、ライブラリ検索アルゴリズムの検
討は Panorama 1.1（LabCognition 社）の
各ソフトウェアを用いて行った。 
さらに、最適化した数学的な前処理法及

び検索アルゴリズムで各試料を検索した結
果に基づいて、規制薬物陽性/陰性の判定基
準を設定した。この判定基準の妥当性を、
可能な限り実試料を用いて検証した。 
 
近赤外吸収スペクトルの測定条件 
測定波長範囲：1400-2400 nm、ビーム径：
1 mm、スキャン回数：10 回、光源：タン
グステンハロゲンランプ、検出器：AOTF。
なお、今回使用した AOTF 方式の近赤外分
光計のスペクトル測定の所要時間は、数秒
程度であった。 
 
４．研究成果 
1) 規制薬物のスクリーニング 
 はじめに、近赤外吸収スペクトルの数学
的な前処理法について検討を行った。4 種
類の数学的前処理法（前処理なし、SNV、
二次微分、SNV 処理後に二次微分）につい
て検討を行ったところ、「SNV 処理後に二
次微分」を用いた場合に、異なる化合物の
スペクトル間の識別能がもっとも高くなっ
た。次に、「SNV 処理後に二次微分」後の
スペクトルを用いて、4 種類のライブラリ
検索アルゴリズム（差、差の二乗、相関係
数、スカラー積）について検討を行ったと
ころ、「相関係数」を用いた場合に、異なる
化合物のスペクトル間の識別能が最も高く
なった。以上の結果から、数学的前処理法
として SNV 処理後に二次微分、ライブラ
リ検索アルゴリズムとして相関係数を選定
した。 
選定した数学的前処理法及びライブラリ



検索アルゴリズムで規制薬物 120化合物の
スペクトルのライブラリ検索を行った。ラ
イブラリ検索時のヒットリスト最上位の化
合物に対する類似度（α値と呼称）98.0、α
値とヒットリスト次位の化合物の類似度
（β 値と呼称）との差（α－β 値）1.7 を閾
値に設定することで、規制薬物 120 化合物
の総スペクトルデータ 360データ中354デ
ータを正しく同定可能であった。また、危
険ドラッグ等の実資料 11 点についてこの
閾値に基づいて判定を行ったところ、8 点
の薬物を正しく同定することができた。 
 なお、類似化合物間の近赤外吸収スペク
トルの比較を行ったところ、ベンゼン環上
の置換基の位置が異なる異性体（例：4-フ
ルオロメトカチノン塩酸塩、3-フルオロメ
トカチノン塩酸塩、2-フルオロメトカチノ
ン塩酸塩）では、数学的前処理後のスペク
トルは明らかに異なっていた（図１参照）。
一方、ベンゼン環上のハロゲン原子の種類
のみが違う化合物（例：25C-NBOMe 塩酸
塩と 25B-NBOMe 塩酸塩）については、ス
ペクトルの差異はわずかであった（図２参
照）。この傾向は、中赤外領域の赤外吸収ス
ペクトルと類似していた。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図１ フルオロメトカチノンの位置異性体
の各塩酸塩の近赤外吸収スペクトル 
（SNV 処理後に二次微分したもの） 
 
 

 
図２ 25C-NBOMe 塩酸塩と
25B-NBOMe 塩酸塩の近赤外吸収スペク
トル（SNV 処理後に二次微分したもの） 
 
2) 透明ポリ袋内の覚醒剤の検出 
覚醒剤メタンフェタミン（MA）と増量

剤（ジメチルスルホン、チオ硫酸ナトリウ
ム等 5 種）の混合物を試料とした。試料
を透明ポリ袋に入れ、外部から近赤外吸収
スペクトルを測定した。また、スペクトル
ライブラリは、MA と増量剤の混合物を袋
に入れずに測定したスペクトルから構築し
た。 
ポリ袋越しに測定した試料のスペクトル

について、数学的な前処理（SNV 処理後に
二次微分）を行った後にライブラリ検索に
供した。検索アルゴリズムとして微分相関
係数を用い、検索波長範囲を MA のピーク
強度が強く、かつプラスチックの吸収のな
い領域（1600-1700、2100-2280 nm）に限
定することで、「MA と増量剤の混合物」と
「増量剤」の間の識別能力が最大になった。
ポリ袋越しに測定した試料のスペクトルに
ついてライブラリ検索を実施した場合に、
ヒットリスト最上位にMA含有試料がヒッ
トし、そのα値が 96、α－β値が 4 以上の
場合をMA陽性と判定する判定基準を設定
したところ、MA と増量剤の混合物中の
MA の検出下限濃度は概ね 25%であった。
また、この判定基準を用いた場合、増量剤
のみの測定では偽陽性は発生しなかった。 
 
3) エクスタシー錠剤中の MDMA の検出 

MDMA 塩酸塩と賦形剤（セルロース、
乳糖等）の混合物を試料とし、近赤外吸収
スペクトルを測定した。得られたスペクト
ルについて数学的な前処理（SNV 処理後に
二次微分）を行った後にライブラリ検索に
供した。検索アルゴリズムとして相関係数
を用い、検索波長範囲を MDMA 塩酸塩の
強い吸収がある領域（1600-1800、 
2200-2350 nm）のみに限定することで、
「MDMA と賦形剤の混合物」と「賦形剤」
の間の識別能力が最大になった。試料の近
赤外吸収スペクトルについてライブラリ検
索を実施した時に、ヒットリスト最上位に
MDMA 含有試料がヒットし、そのα値が
95、α－β値が 5 以上の場合を MDMA 陽
性と判定する判定基準を設定したところ、
MDMA 含有エクスタシー錠剤 27 点中 22
点を正しく陽性と判定できた。陰性対照試
料として用いた医薬品錠剤 53 点について
判定を行ったところ、偽陽性を示したもの
は存在しなかった。 
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