
－23－

1．はじめに

 食品の新しい化学分析法として，近赤外分光法が

用いられるようになってきた．この手法は，これまで

の化学分析とは異なり，光を用いることによって瞬時

に非破壊で分析できるという利点をもっている．初期

のころは小麦の水分量の測定など限られた用途でのみ

用いられていた近赤外分光法であるが，近年ではさま

ざまな分野で利用されつつある．本年，食品科学にお

ける最新の近赤外分光法についてまとめた洋書 Near-

Infrared Spectroscopy in Food Science and Technology1）が

発刊されるなど，食品分野での応用はさらに増えてい

くものと期待されている．今回，私は近赤外分光法を

用いた食品の分析を研究する機会を得たので，ここに

紹介する．

2．近赤外分光法の測定方法

 近赤外分光法は，物質分子による近赤外光（波長域

800～2500nm：波数で表すと12500～4000cm-1）の吸

収に基づく分光法である．近赤外分光計も基本的には

紫外可視分光計や赤外分光計と同じく，光源・分光部・

試料セル・検出部からなるが，光ファイバーを用いた

遠隔分析や粉体試料，固体試料用のセルを用いた拡散

反射測定なども行われるのが特徴である２）．

 図１に，一般的な近赤外分光法の測定手順を示す．

次章で述べるようないくつかの確立された応用例で

は，検量線が用意され機器内に取り込まれているので

ユーザーが作成する必要はないが，そうでない場合は

あらかじめ多くの試料を用いて検量線を作成する必要

がある．検量線は，測定した近赤外スペクトルのわず

かな違いをもとにケモメトリクス法で分析することで

作成するわけであるが，試料によっては，充分な検量

線が作成できず精度が得られない場合も多い．近赤外

スペクトルの例として，この装置で測定したお茶（ほ

うじ茶・紅茶・緑茶）の拡散反射スペクトルを図２に

示す．各スペクトルにおけるバンド強度などの違いか

ら，茶葉の種類や水分含量を分析することができる．

例えば，5200cm-1付近のバンド強度を比較するとほう

じ茶の水分含量が少ないことがわかる．一方，図３に

示すようなハンディ型やショルダー型のポータブル近

赤外分光計も開発され，農場で未収穫の作物の測定が
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可能になるなど，研究が進められている．

 近赤外分光法では，紫外・可視分光法などで通常用

いられる透過測定に加え，透過反射，拡散反射法など

の測定法が多く用いられる．透過測定は，主に透明な

溶液・フィルム状の試料・穀類のような粒状試料に用

いられるが，果皮の厚い果実の測定例もある．透過反

射法は，基本的に透過法と同じような形態の試料に利

用されるが，粘稠な液体の測定ではもっぱら透過反射

法が用いられる．拡散反射方式は，粉体や固体試料の

測定に向いた測定法である2）．

 

3．近赤外分光法による食品工業や農作物の品質

評価への応用例

 表1に示すように，食品工業などの分野では各種成

分の定量分析や判別分析が活発に研究されている．近

赤外分光法によるこれらの研究は，新たな食品の品質

管理技術としても大いに期待される．これらのうち主

なものをいくつか取り上げ，以下に概要を紹介する3）．

3-1 しょうゆの成分分析

 近赤外分光法が実用化されたよい例は，しょうゆの

成分分析であり，1993年，JAS格付検査の分析法とし

て採用された．しょうゆ製造では，全窒素・食塩・ア

ルコール・還元糖・乳酸・グルタミン酸・グルコース

など多項目にわたる品質管理が求められ，慣行の湿式

化学分析法では多くの労力を必要とする．近赤外法に

よる分析結果は還元糖を除き高い精度が得られ，しょ

うゆ製造の現場で広く利用されている．

3-2 米の食味評価

 一般に，米の食味は炊飯米の官能検査によって評価

される．一方，米の食味とさまざまな理化学的特性と

の関係が研究されているが，理化学的特性値を得るた

めには多くの労力と時間がかかる．近赤外分光法によ

り理化学的特性値が得られれば，食味を瞬時に算出で

きるという考えに基づいて，近赤外分光法を利用した

米食味計が開発され広く普及しつつある．食味計に組

み込まれている食味関係式の構成要素には，水分・た

んぱく質・アミロース・ヨード呈色度などがあり，機

種ごと異なる．近赤外分光法を用いた食味計により，

精米工場でのブレンド操作をより確実なものにするこ

とが可能になっている．
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図１ 近赤外法を用いた成分分析の一般的な測定手順
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3-3 農作物の品質評価

 農業分野における近赤外分光法の非破壊測定は利用

価値が非常に高く，この分野における応用は発展しつ

つある．最近，ポータブル近赤外分光計を用いて，農

作物から野菜や果実類の糖度・酸度を測定できるよう

になったことから，農作物の生育中の品質評価が活発

になった．この技術は「光センサー」という呼称で広

く農業分野で使われている．

 現在までに開発された検量式の品目は，トマト・リ

ンゴ・ミカン（糖度及び酸度）・桃・ブドウ・梨・柿・

イチゴ・メロン（糖度）である．特に温州みかんとり

んごは，日本の主要な果物でもあり，より精度の高い

検出方法の研究が進んでいる．このほか，米・茶・サ

トウキビへの応用が実用化され，各種青果物への研究

が急速に進められている4,5）．

3-4 魚介類の脂肪量測定

 ハンディ型近赤外測定器によるマアジ・凍結カツオ・

凍結メバチ等の脂肪量測定の研究が行われている．こ

れらは，非破壊で凍結されたままでも比較的精度よく

測定することができ，実用化されつつある．

 マアジについては，果実測定用ポータブル型近赤外

分光光度計を使用し，凍結時と解凍時において脂肪含

量を精度よく推定できる6）．また，凍結魚では水の吸収

バンドがほとんど観察されないため容易に分析できる

が，解凍魚に対しても，温度補正検量線を用いること

により，-40℃から10℃まで比較的安定した推定値が得

られるという報告もある7）．凍結カツオについては魚

体の腹部中央部のスペクトルを測定することにより，

凍結メバチマグロではグレーズを取り去り魚体の肛門

付近の腹部スペクトルを測定することにより，脂肪量

を精度よく迅速に測定できると報告されている8,9）．

3- ５ その他

 現在，新生児医療の領域において，光の特性を利用

した多くの機器が臨床で利用されている．このほか，

臨床医学への応用として，血液酸素飽和度の測定など
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図２ 積分球を用いて測定した，ほうじ茶・煎茶・紅茶の近赤外吸収スペクトル

図３ ハンディー型近赤外分光器による，みかん糖度

の測定例
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分光法は非破壊的分析法としてたちまち広がった4）．

 量子論によると，分子の吸収スペクトルを観測する

ことができるのは，ある波長域の光を分子に照射する

と，その分子は特定の波長の光のみを吸収し，低いエ

ネルギー状態から高いエネルギー状態に遷移するから

である．分子のエネルギーは，電子エネルギー，振動

エネルギー，回転エネルギーなどからなる．それぞれ

の電子エネルギーには振動エネルギーが，またその振

動エネルギーには回転エネルギーが付随している．電

子エネルギー準位，振動エネルギー準位，回転エネル

ギー準位間の間隔は大きく異なり，遷移を引き起こす

のに必要な光の波長域は，それぞれ紫外可視，赤外，

マイクロ波に相当する．図4に，これらの光の名称と，

波数あるいは波長の関係を示す．近赤外光は，エネル

ギー的には可視光と赤外光の中間で，近似的にいうと，

電子遷移には小さすぎ振動遷移には大きすぎるため，

光の吸収が起こらず透過する．しかし，非調和振動子

理論によって振動遷移の倍音や結合音に相当する遷移

が生じると，わずかに近赤外光の吸収が起こる．

 近赤外域は3つの領域に分けて考えると都合がよい．

第一の領域は800－1100nmの領域で，この領域で観

測されるバンドは，基準振動の高次倍音（CH，OH，

NH伸縮振動の第2，第3，第4倍音など）と電子吸収

である．いずれのバンドも非常に弱いのでこの領域は

透過性にすぐれている．非破壊分析，無侵襲分析に適

し，近赤外の医学応用や選果機などはこの領域を利用

している．第二の領域は1100－1800nmで，この領域

には XH伸縮振動の第一，第二倍音のほかに多くの結

合音が観測される．近赤外分光法を用いた基礎研究，

応用研究に最もよく用いられる領域である．第三の領

域は1800－2500nmで，ここで観測されるバンドのほ

とんどは結合音によるものである．この領域はかなり

透過性が悪い．

6．近赤外スペクトルから情報を引き出す方法

 測定で得られたスペクトルは，必要な情報とノイズ

から成り立っており，この情報をいかに引き出すかが

重要である．近赤外スペクトルから種々の変動要因を

取り除き情報を分離抽出する方法は，大きく分けて二

種類ある4,12）．

6－1 分光学的方法

 一成分系や二成分系の場合は，伝統的な分光学的方

法が有効である．微分（一次・二次），差スペクトル，カー

ブフィッティングなどがよく用いられる．特に差ス

生体組織における非侵襲的な評価方法として，その一

部はすでに臨床の現場で利用されている．

 医薬品分野において近赤外分光法は，医薬品原料

の結晶性・粒子径・含水量などの定量が主であった

が，「工程の設計，分析，管理，最終的な品質保証」

など，あらゆる過程の工程管理（Process Analytical 

Technology）として注目されだした10）．

 化粧品の分野では，ヒト爪や皮膚中の水分定量法，

髪の健康状態や皮膚の老化の非破壊評価に関する研究

などがある10）．

 

4．近赤外分光法の特色

 近赤外分光法の特色をまとめると以下のようにな

る．まず第一に，試料を損傷しないことであり，in 

situ（あるがままの状態で）分析ができ，多成分の同

時定量が可能であるという特徴がある．また，液体・

懸濁液・ペースト・粉体・フィルム・固形物・気体な

ど種々の状態の試料の分析が可能であり，非接触分析

で化学薬品も必要としない．

 次に，中赤外に比べ近赤外では，水の吸収強度が

かなり弱くなる（水の吸光係数は赤外領域の1/1000程

度）ので，水溶液での研究や分析がはるかに容易であ

る．一般に，中赤外域に観察される基準振動の倍音や

結合音の吸収が近赤外域にあらわれるが，水素を含む

官能基に帰属される吸収がよく観察される．中赤外

域の基準振動の倍音や結合音の吸収がよく観察され

る．一方で，それらのブロードなバンドが重なり合っ

たスペクトルとして表れるので，多変量解析のような

統計手段が必要とされる4,11）．

5．近赤外分光法の原理

 近赤外光は1800年，英国の Herschelによって発見

された．しかし，1960年代の半ばまでは，近赤外分光

法のもつ潜在的な情報量の豊富さは広く認識されては

いたが，それを引き出すスペクトル解析法がなかった．

アメリカ農務省の Norrisは伝統的なスペクトル解析

法にとらわれず，重回帰分析という統計的処理を近赤

外スペクトルの解析に導入した．これにより，近赤外
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図４ 電磁波の波数と波長
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しており，アウトライヤーの検出や類似サンプルのグ

ルーピングに役立つ．すべてのサンプルに適用できる

検量モデルを作りたいのならばできるだけスコアの分

散したサンプルセットを使う必要がある．全く異質な

グループの存在が示されたならば，グループごとに検

量モデルを作成したほうが予測精度は高まる可能性が

高い．PCAは定量モデル構築法である PCR(Principal 

component regression)，PLS(Partial least squares) の

基礎となっている12）．

6-2-2 検量モデルの作成

 PCRは，PCAの主成分スコアを使って重回帰分析

を行う定量分析法である．                                      

 PCRではすべてのスコアベクトルは互いに独立で

多重共線性の心配はない．この検量モデルはｙ＝ Tq 

+ f 式で表され，予測誤差 fを最小にする qを最小

二乗法で算出する．

 一方，PLS回帰分析は，Xの線形関数と yの間の共

分散が最大になるように潜在因子 (latest component)

を抽出する手法である．PCRと同じ式で表されるが，

PCAの PCとは異なり，PLSではｙの変動に直接関係

のある潜在因子を使って1目的変数ｙを算出するのが

PLS1であり，複数の目的変数 Yを算出するのが PLS2

である．

7．まとめ

 近赤外分光法は，さまざまな物質の化学的成分の測

定に導入され始めてから歴史は浅いが，測定方法や解

析方法等に関する研究が盛んに行われている．

 今後，近赤外分光法を用いた分析手法を食品工業の

みならず調理の分野にも導入することで，素材の品質

管理や調理技術のよしあしの判定に使うことができる

と期待される．

8．謝辞

 近赤外分光法について研究を始めるにあたり，種々

の近赤外分光計に触れさせていただき数々のご助言を

いただきました，関西学院大学理工学部の尾崎幸洋先

生をはじめ尾崎研究室の皆様に感謝致します．また本

学の山澤正勝先生には，多くの大変貴重なご意見をい

ただきました．今回，近赤外分光法についてまとめる

にあたりご指導いただきました名古屋市立大学大学院

の片山詔久先生と，実験に協力いただきました岩西恩

さんに感謝致します．

ペクトルは特定バンドの温度変化や濃度変化に伴うバ

ンドの強度変化を追跡するのに有効である．また，新

しい解析法に，一般化二次元相関分光法 (2Ｄ－ COS)

がある．これを用いるといろいろなバンドの間の相関

が明らかになり，バンドの帰属を調べたり，分子間，

分子内相互作用を研究したりすることができる．

6－2 ケモメトリックスを用いる方法

 ケモメトリックスとはスペクトルやクロマトグラム

のような化学的データを数量化し，それから情報を抽

出する計量学である．ケモメトリックス創始者の一人

である Kowalskiによると，ケモメトリックスとは「化

学的データに数学的方法や統計的方法を適用し，最適

手順や最適実験計画の立案・選択を行うとともに，化

学的データから得られる情報量を最大化する手法」で

ある4．近赤外分光法では，条件（試料）の異なるス

ペクトルを大量に測定し，その得られたスペクトル

のわずかな差をもとに「検量線」を作成することが多

く，多重共線性の強いスペクトルデータの中に埋もれ

た情報を引き出す必要のある近赤外分光法ではケモメ

トリックスが大変有効である．

 近赤外分光法で用いられるケモメトリックスとして

は，重回帰分析と多変量解析がある．通常，各種変動

要因による不要なスペクトル変動（ベースライン変動

など）を低減するために，生のデータに前処理を施し，

その後ケモメトリックスを適用する．代表的な前処理

法としては平滑化，微分，正規化，乗算的散乱因子の

除去などがある．なお，以下に示す手法は解析ソフト

に内蔵されており，ユーザーが実際に計算しなくてよ

い場合が多い．

6-2-1 スペクトルデータ解析

 データ構造をより明確化し制度の高い検量モデルを

作成するために，複雑なデータの情報をできるだけ損

なわずに次元を下げて圧縮し，データ構造を視覚的に

捕らえやすくするための多変量解析法である．これに

は主成分分析（PCA），クラスター分析，因子分析な

どがある．

 各サンプルに対応するスペクトルは直交座標空間の

なかの1点であるが，PCAでは点のばらつきが最大に

なるように，座標軸を移動，回転して新しい軸（主成

分軸）を定める．PCAは，変数間，サンプル間の相

関関係を元にデータを再構築し，低い次元でスペク

トルやサンプルの特徴を提示するための解析手法であ

る．主成分軸による2次元や3次元のスコアプロットは，

主成分空間におけるサンプルベクトルの分散状態を示
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