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1 まえがき

安定で常温で動作するテラヘルツ光源の開発等

に伴い、テラヘルツ波による分光及びイメージン

グ技術の開発が飛躍的に進展し、新しい非破壊検

査、分析法として注目されている［1］［2］。テラヘル

ツ波は電波のように不透明な物質内にも透過する

性質があるため、隠匿危険物の発見や封筒内の麻

薬検出などセキュリティ分野での応用が国内外で

広がりつつある［3］－［5］。また、汎用分析技術とし

て確立している中赤外領域での物質の吸収スペク

トルが分子内部の原子間の結合状態に依存するの

に対し、テラヘルツ帯での吸収スペクトルは分子

そのものの動き、あるいは分子間の結合に依存し

ているため、物質固有の情報が得られやすいと考

えられている。さらに、4に紹介した時間領域分

5 材料テラヘルツスペクトルデータベース
5  Terahertz Spectral Database

5-1 公開データベースの構築
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要旨
テラヘルツ波による分光は一般に用いられている赤外線よりも測定対象により深く浸透でき、4に

紹介した時間領域分光技術を用いれば層状に分布した物質の層ごとの分析が可能である。またテラヘ

ルツ帯では、分子そのもの、あるいは分子間の結合状態を反映したスペクトルが得られるため、無

機・有機とも物質固有の情報が得られやすく、新しい非破壊検査法として期待されている。しかしな

がら、既存のスペクトルデータ集は気体や高純度の結晶等に限られており、中赤外領域で用いられる

ような汎用物質のデータベース（ライブラリ）がない。そのため、テラヘルツ帯の利用は、対象が限定

的な場合、例えば隠匿危険物の検出などに限られている。NICT ではテラヘルツ波の応用範囲を広げる

ための基盤となる汎用材料のスペクトルの公開データベースの構築を行っている。

The terahertz spectroscopy is expected to become a new non-invasive analyser in various
applications since the terahertz wave can penetrate into opaque materials and can analyse
multi-layered specimens with a time domain spectroscopy described in the previous section.
Terahertz spectra correspond to molecular or inter-molecular behaviour unlike mid-infrared
spectra which give intra-molecular information. Any kind of spectroscopy requires spectra
databases for practical applications. Limited number of spectra is sufficient when the target
materials are specific, such as explosives and illegal drugs. Although there are some terahertz
spectral data book which contain spectra for atmospheric transmission studies etc., construction
of common database with various substances is essential to enlarge the application fields of
terahertz spectroscopy.

［キーワード］
テラヘルツ分光，汎用スペクトルデータベース，産業応用
Terahertz  spectroscopy,  Common  spectral  database  communication,  Industrial  applications
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光技術を用いれば層状に分布した物質の層ごとの

分析が可能である。

どの周波数帯を用いた分光技術であっても、未

知の物質の同定するためのスペクトルデータベー

スは必要不可欠である。セキュリティ分野など対

象が限定的である場合には、そのための特殊な

データベースで十分であるが、汎用の非破壊検査

技術として開発を進めていく上では、中赤外領域

の分光スペクトルライブラリのようなデータベー

スが必要となる。既存のスペクトルデータ集は気

体や高純度の結晶等に限られており、主に研究者

が書籍を参照する形で用いており、分光器のデー

タから半自動的に物質を同定できるようなデータ

ベースは存在していない。そこで NICT では世界

に先駆けて汎用材料のテラヘルツ帯でのスペクト

ルの公開データベースの構築に着手した。本稿で

は国内外の情勢も含めデータベース構築を紹介

し、長期運用に向けての課題を述べる。

2 テラヘルツ波帯のデータベース

大気のスペクトルに関しては、6で詳細に述べ

る。ここでは、テラヘルツ分光器を汎用の分析装

置として用いる場合に必要となる固体、液体の

データベース（スペクトルライブラリ）を対象とす

る。

2.1 国内外の情勢

2006 年度までに下記のテラヘルツ帯のスペクト

ルデータベースでインターネット上に公開されて

いる。

（1）THz BRIDGE Spectral Database

http://www.frascati.enea.it/THz-BRIDGE/

database/spectra/searchdb.htm

2001 年 2 月から 2004 年 1 月の EUの Quality of

Life プロジェクトとして実施された“Tera-Hertz

radiation in Biological Research, Investigation on

Diagnostics and study of potential Genotoxic

Effects”において蓄積された、メンブレン、生体

材料等バイオ関係を中心とした THz 帯における

スペクトルを公開している。自由電子レーザー、

THz-TDS、THz-FTIR など幾つかの装置による

データが混在し、一部は数値データも提供してい

る。

（2）NIST THz Spectral Database

http://webbook.nist.gov/chemistry/thz-ir/

ベーキングパウダー等の食品、アスピリン等の

薬品をポリエチレン希釈ペレットにして THz-

FTIR で測定した 36 スペクトルを数値ゲータ、

グラフともに公開している。砂糖、塩等について

粒径によってスペクトルが影響されることを示す

データが含まれている。

（3）RIKEN database

http://www.riken.go.jp/lab-www/tera/TP_HP/

RIKENDatabase/index.html

理研では医薬品や純度の高い試薬のスペクトル

を数値データも含めて公開する準備を進めてい

る。2007 年 12 月現在では、閲覧には理研の担当

グループの承認が必要と思われる。

各データの周波数範囲が分光システムに依存し

ているため、データベース間の直接の比較はでき

ず、これらを閲覧しただけでは、ユーザーがどの

ような THz 分光システムを選択すべきか判断で

きない。今後データベースそのものの信頼性を向

上させるためにも、同一サンプルを用いて、国内

外の様々な THz 分光システムの比較を行う比較

試験が必要となると考えられる。

2.2 絵画材料スペクトルデータベース

データベースの有効性を示す一例として、

NICT では古典顔料、修復材料を中心とした絵画

材料の分析を行うこととした。これは、試料とし

て有機、無機、合成、天然と様々な材料で、原料

は岩石など地質学と共通、鉛やカドミウムなど公

害物質も含むものも多く、また食品や一般の工業

製品にも用いられていることから、汎用のデータ

ベースとして発展性もあるからである。中赤外領

域では顔料・染料データベースは市販されてお

り、修復に関しては各国の美術館、博物館が協力

して構築した下記のオンラインデータベースがあ

る。

http://www.irug.org/

試料のうち顔料は古典顔料を取り扱う専門店か

ら入手した。これは、販売名のみ古典で実際は合

成という顔料が多く流通しているためである。な

かでも、テラヘルツ帯以外スペクトルについて既

に測定例のあるサンプルは必須とした［6］。合成顔

料、合成樹脂等はメーカー及び一般の修復用材料
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販売店から入手した。表 1に 2007 年 12 月現在ま

でにスペクトルを取得した材料 207 種のうち代表

的なものを示す。

分光用試料は、テラヘルツ領域で吸収の少ない

シクロオレフィンポリマー（Zeonex、日本ゼオン）

をレファレンスとし、それぞれの絵画材料を塗布

したものを用いた（図 1）。膠、アラビアゴム、樹

脂等の展色材はそのものを、顔料及び染料は、テ

ラヘルツ領域でほとんど吸収のない（図 2）ペト

ロールを用いて塗布した。

（1）無機顔料のスペクトル例

無機顔料の多くは遷移金属を含んでおり、蛍光

X線で元素分析が可能なものも多い。しかし同じ

鉛系であっても、白、黄色はスペクトルが全く異

なっており、テラヘルツ帯では化合物としての性

質が反映されているものと推定される。これは有

機系の展色材の変色により影響を受けた顔料その

もの（例えば黄変した絵画の白色顔料等）の同定に

役立つと思われる。

（2）有機顔料、染料のスペクトル例

有機系の顔料、染料は、特徴的なスペクトルが

現れにくい。また、多くの染料は色味を変化させ

ない無機物質と結合させるレーキ化処理をして水

に不溶解として販売されている。そのため、鋭い吸

表1 データベース掲載の絵画材料

図1 分光用試料外観

図2 絵画用油のスペクトル

図3 無機顔料のスペクトル例
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収スペクトルは、この無機物質あるいは無機物質

と染料の混合物のスペクトルである可能性がある。

（3）天然展色材のスペクトル例

図 1 に Linseed oil の例をあげたが、Poppy oil、

Walnuts oil 等もほぼ同じスペクトルで透過率が比

較的高い。天然樹脂もよく透過するが、8THz 付

近高い周波数領域で特徴ある吸収が見られる。油

と樹脂の天然混合物である Venetian turpentine

のスペクトルは油と樹脂のスペクトルの和となっ

ている。Beeswax は薬品や食品のつや出しにも用

いられるが、6THz 付近に大きな吸収スペクトル

が現れる。Rabbit skin glue は日本画でも用いら

れる兎膠であるが、魚、鹿の種類によらず動物系

の膠は吸収が大きい。

（4）合成樹脂のスペクトル例

ここであげた合成樹脂は、展色材としてだけで

なく接着剤や充てん材として用いられるものも含

んでいる。メチルセルロースは多くの種類が製造

販売されている。5 種類を測定したところ、大き

く 2 種類に分類できるようだが、いずれも透過率

が高い。アクリル系、ビニル系、ケトン系などは

製品によって異なるため、その特徴を抽出するこ

とによって合成樹脂処理部分の検出が可能になる

と期待できる。

2.3 公開データベースの構築

テラヘルツ帯分光に関しては、試料の作成方法

などスペクトル取得の方法の標準化はされていな

い。今回取得したスペクトルは現実の分析対象に

近い、任意顔料を標準的な色味が出る量塗布した

ものである。そこで、公開するデータベースはあ

くまでも「テラヘルツ帯のどの周波数に吸収スペ

クトルがあるか、テラヘルツ帯で分光分析が可能

な材料か」を示すことを目的としている。した

がって、数値データについては、共同研究先など

測定条件を理解の上で利用に限定し、インター

ネット上にはスペクトルの「画像」を掲載した。表

示内容はスペクトルデータ、試料名、取得先、使

用システム、測定機関とした。

また容易にデータを追加できるよう、スペクト

ル表示のページはデータベースソフトを利用し、

追加の度に HTML を書き直さずに済むように設

計した。検索用語は、顔料の一般名称に加え、シ

ステム（FTIR か TDS）、測定機関名なども記入で

きるようにした。

ユーザー認証については、NICT からパスワー

ドを発行するのではなく、Email アドレスのみで

管理し、氏名、連絡先、Email アドレスを一度登

録すれば、Email 入力のみでアクセスできるよう

にした。

図4 有機顔料染料のスペクトル例

図5 天然展色材のスペクトル例

図6 合成樹脂のスペクトル例
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サーバーは NICT 内部に外部公開用のポートを

準備する場合、プログラミングの専門家が必要な

上、初期投資が高額となる。将来的にはプロジェ

クト予算に依存しない NICT 共通のデータベース

構築が望まれるが、2007 年度は NTT の専用レン

タルサーバーサービスを利用し、下記のアドレス

で 2007 年 10 月に公開した。検索エンジン等には

掲載しておらず、学会等で紹介しているのみであ

るが、2007 年 12 月現在、NPL、MIT 等約 30 機

関の利用者が登録されている。図 7（a）に利用者

情報入力画面、図 7（b）に検索画面、図 7（c）にス

ペクトルデータ例を示す。また Spectra List から

はサンプル一般名のアルファベット順の全サンプ

ルのリストを表示する。

http://www.thz-spectra.com/

2.4 汎用データベース構築のための課題

現時点でのデータベース、テラヘルツ帯域に吸

収スペクトルが存在するかを示すことを目的とし

たデータベースについては、今後も混合物等も含

めて実際の分析対象に近い材料のテラヘルツスペ

クトルデータを増加させる予定である。また透過

だけでなく反射スペクトルについても表面状態な

どの情報とともに追加することを検討している。

通常市販されている中赤外領域でのスペクトル

データベースは、純粋な試薬を用いて構築されて

いる。テラヘルツ領域に関しても、将来的には同

様のデータベースが必要になると思われるが、こ

れはテラヘルツ分光のニーズが高まれば、世界的

なプロジェクトとして推進できるはずである。

NICT ではまずこれまでに取得した顔料の主成

分、例えば Cinnaber の硫化水銀 HgS 等について

純度の高い試薬のスペクトルを取得する等、これ

までのデータベースの補完を行う予定である。

テラヘルツ帯域における吸収スペクトルの理論

解釈、すなわちスペクトルアサイン（吸収スペクト

ルを分子あるいは分子間のどのような運動による

ものかを決定する）は、トレハロースのような簡

単な構造であってもスーパーコンピュータを利用

しなければ計算できないほど複雑であるため［7］、

遷移金属を含むような材料の吸収スペクトルの理

論的な裏付けは困難であると考えられるが、英国

では専用のコンピュータを設計して計算しようと

いう動きもあるので、今後に期待したい。

スペクトルデータの定量性については、試料の

作製方法から見直す必要があり、さらに同一サン

プルを使っても様々なシステム間でも大きな差が

出る可能性があることから、どこまで定量性を追

求するか、測定法の標準化とあわせて、国内外の

関係者と連携をとりながら検討していく予定であ

る。

データベースはデータ数が最も重要である。今

後は国内外のテラヘルツ関係者に参加を呼びか

け、データを増加させるとともに検索機能を充実

させていく予定である。

図7 データベースのオンライン画面例
（a）データベース利用者情報画面
（b）データベース検索画面
（c）データベーススペクトルデータ例
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