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 これまでに我々は、pH指示薬の紫外可視吸光スペクトルに、特異値分解を用いた解析法を適用

することで、pH 指示薬の pH プロファイル（図１，２，３，４）を得て、その有効性を検討した

[1]。各実験条件で測定した各々のスペクトルデータを縦ベクトル𝑚𝑖⃗⃗ ⃗⃗  とし、行列M =

( 𝑚1⃗⃗ ⃗⃗  ⃗,𝑚2⃗⃗ ⃗⃗  ⃗, ⋯ ,𝑚𝑛⃗⃗⃗⃗⃗⃗ )としたものに特異値分解を適用し、混成基底行列Ψ、特異値行列Σ、結合係数行列

Λの３つの行列を得た（式１）。 

  

 

図１：チモールブルー(TB)の種々の pH

における紫外可視吸光スペクトル 

 

図２：TB の𝜎𝑖⃗⃗⃗  ∙ 𝜆𝑖
⃗⃗⃗   (𝑖 = 1,2,3)プロット 

 

図３：TB の各成分単独スペクトル 

 

図４：TB の各 pHでの組成 
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M = ΨΣΛT ･･･ 式 1 

 行列Ψは、実験データ全体のコントラストをあらわし、縦ベクトル𝜓𝑖
⃗⃗⃗⃗ は各実験データを説明す

る結合係数空間の基底である。行列Σの対角成分𝜎𝑖𝑖は特異値で、対応する混成基底それぞれの情報

量である。行列Λの各縦ベクトル𝜆𝑖
⃗⃗⃗  は結合係数で、各データの特徴を表し、𝜎𝑖⃗⃗⃗  ∙ 𝜆𝑖

⃗⃗⃗  空間での各デー

タの位置である。 

本解析手法では、実験データ（図１）に特異値分解の適用により情報をΣΛ行列に凝縮し、𝜎𝑖⃗⃗⃗  ∙ 𝜆𝑖
⃗⃗⃗  

空間（図２）を探索することで求める情報の抽出を試みた。 

pH 指示薬への適用では、n 成分系では、上位 n 個の特異値がゼロでない値を示し、ΣΛには n

個の頂点を持つ図形の中を推移するグラフが表れることがわかった。ΣΛで頂点の位置を予測し、

座標をΣΛベクトルとしてΨに掛けることで成分単独スペクトル（図３）が再構成された。また、

予測した頂点とプロットの位置関係から、各実験条件での組成（図４）が得られた。 

  

 本手法は、ノイズも成分として抽出する特異値分解の性質により、よりノイズの多い波長領域

での分光スペクトルの分析において、より高い有効性が期待できる。フーリエ変換赤外分光法

（FTIR）、テラヘルツ時間領域分光法（THz-TDS）、および X 線粉末回折計（XRPD）の様に、

よりノイズの大きいスペクトル分析への特異値分解法の適応を検討する。 

当日は、THz-TDS 及び XRPD を用いたニフェジピン―ポリビニルピロリドン固体分散の結晶

化度の推定[2]に用いられたデータ（図５、６）に、特異値分解法を適用し、すでに為された解析

との比較検討を発表する。 
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図５：XRPD 結晶度検量線データ 

 

図６：THz結晶化度検量線データ 
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