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　赤外（IR）レーザ光源、光学部品、ディ
テクタの進展が、微量気体モニタリング、
IR顕微鏡、産業の安全、セキュリティな
ど、化学分析領域における新しい大き
な進歩を約束するものとなっている。
その潜在力がまだ全開となっていない
とは言え、光学デバイスの1つの重要タ
イプが、高速フーリエ変換赤外（FTIR）
品質スペクトル検査向けの、真にポー
タブルな非接触（スタンドオフ）、化学
的に多様なアナライザであり、ほぼど
んな凝縮相物質の検査にも適応する。
　スタンドオフIR分光学独自の課題は、
事実上IRハードウエアの進歩を超えて
広がっており、いくつかの分野の専門
技術の適切な統合を必要としている。
最先端の光学設計とレーザ製造、集積
レーザエレクトロニクス、熱効率のよ
い気密封止パッケージング、統計的信
号処理方法、それに深い化学的知識な
どだ。
　ペンダーテクノロジー社でわれわれ
が採用したアプローチの中核には、モ
ノリシック分布帰還（DFB）量子カス
ケードレーザ（QCL）アレイがある。米
ハーバード大のフェデリコ・カパッソの
グループが発明し、ペンダー社が独占
的にライセンス供与を受けているその
連続波長可変QCLアレイ光源は、非常
に安定的な広帯域光源であり、反射分
光学の光源として使える。アレイの各
素子は個別に取り扱うことができ、異

なる波長を発振するように設計するこ
とができる。
　外部キャビティ（EC）QCLに対する、
こうしたQCLアレイの利点は、次の2
点に由来する。①QCLアレイのモノリ
シック構造、②完全電気波長チューニ
ング。可動グレーティングがなく、改
善された振幅と波長安定性により、は
るかに高速のアクイジションが可能に
なる。システムに搭載すると、ロバス
トで安定した、結果的に現場設置可能
な製品になる。
　この技術の出現を可能にした重大進
歩の1つは、QCLアレイの各レーザリッ
ジの高歩留まり製造である。アレイは
単一ウエハからとる。これにより、す
べてのチャネルが、仕様化された波長、
パワー、シングルモード抑圧比を同時に
満たしている。これらのパラメータの
各々は、効率的なビーム結合と、統合後
の高品質分子分光法実現の両方にとっ
て極めて重要である。
　このようなハードルをほぼ克服し、
分光計パフォーマンスに関する成果は
主に、<0.1%のパルスモードでショット
ごとの振幅安定性を実証にある。EC 
QCLの典型値と比較して50倍安定し
ている。実験室で使用した時も同様で
ある。最も重要な点は、DFB QCLノイズ
はランダムであり、平均化すると素早く
ディテクタノイズ限界のアラン分散限
界になり、一般的な粉末の微量レベル

（例えば、1〜50μg/cm2）で、高品質
のスペクトルがわずか100msで得られ
ることである。

DFBアレイのさらなる利点
　EC構成に対するDFBの安定性とい
う利点は十分に確立されているが、DFB
アレイにはあまり知られていない側面
がいくつかある。DFBアレイは、現実
世界の分光ツールに一層適している。
特にポータブル分光ツールに適してい
る。１つは、そのレーザアレイが全体と
して100％のデューティサイクルを維
持していることである。一方、アレイの
各レーザは、100/n（％）デューティサイ
クルの動作しか必要でない、ここでは
n はアレイの中のレーザ数を示す。言い
方を変えると、パルスQCLだけで構成
されるレーザアレイは真に連続システ
ムとして動作可能である。したがって
恐らく製造コストを削減しながら高い
計測デューティサイクルが可能になる。
　関連する方法で、100％のアグリゲー
トデューティサイクル（例えば、32レー
ザを3％のデューティサイクルで使用
すること）を持つアレイの発光では、光
源の放熱要件が飛躍的に減少する。実
に、われわれのパッケージプロトタイ
プは、システムが稼働できるように冷却
するためのアクティブクーリングさえ
必要としない。熱電冷却（TEC）はパ
ッケージに内蔵されているが、温度安
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定化のためにのみ使用する。したがっ
て、32波長は安定している（図1）。
　最後に、QCLアレイは任意のプログ
ラマビリティを持っているので、実験
的最適化に多くの新しい可能性が開か
れている。あるレーザは飛び越え、複
数のレーザを一度に発振し、繰り返し
レートやパルス幅を個別素子ごとに設
定できる、などだ。このような利点は、
QCLアレイがフルシステムに装着され
ている時にのみ実現される。
　この新しい機能をフルシステムに組
み込む最適な方法を包括的にみると、
フォトンを生成するための電子の利用、
散乱して戻ってくるフォトンの収集、
最後に生のスペクトル情報から化学的
同定への変換を支配するリンク問題の
設計図を描くことが極めて重要であ
る。中赤外材料の同定の場合、特に重
要な3つの側面が明らかになっている。
①ツールが、重複情報あるいは無駄な
化学情報を生み出すことなく、特異性
が最大となるには、非常に広い波長域
が必要になる（すなわち、いくつのレ
ーザチャネルが使用されるべきか、そ
れらが相互にどの程度離れているべき
か、どんな波長状態で離れているべき
か）、②測定装置の機械的、電気・光学
的設計、③QCLアレイが実際に可能
としている高速同定を維持しながら、
基準スペクトルに対して、いかにして
最高の性能帰還を得るか。
　関心のある波長域について（図2）、
IRスペクトルの大部分は、2つの帯域に
集中している。一般に言われている機能
グループ領域（ほぼ3.3〜5.5μm）とフィ
ンガープリント領域（ほぼ7〜11μm）
である。最初の方は、一般にある共通
の結合基の伸縮モードによって占めら
れている、一方後の方は、ある官能基
のベンディングモード、巨大分子「バ
ックボーン」の特徴である低周波モー

ドを含む。例えば、多くの高エネルギ
ー材料に見つかるトルエンリングのね
じれモード。国土安全保障省（DHS）
の広帯域可変赤外光源（WTIRS）プロ
グラムおよび陸軍研究所の支援を受け
て、ペンダー社は、7〜11μm（900〜
1430cm−1）を完全にカバーするコンパ
クトなアレイを開発している。

システムアーキテクチュアの推進力
　所要捕捉時間を最小化しながら、信
号対ノイズ比（SNR）を最大化するため
に、システムアーキテクチュアは第１に
考慮すべき次の点により推進される。
1. 熱負荷が複数のモジュール（アレイ）

やレーザ導波路に分散されるので、
熱的制約が緩和されてレーザパワー
が増加する。

2. アレイを高速の純粋電子制御とする
ことで計測デューティサイクルが最

大化され、レーザ間でゼロ遅延に近
い切り替えが可能になる。つまり、
レーザはいつでもONになる。これ
は、レーザユニット間で熱負荷が分散
されることによっても可能になる。

3. 向上した光源の安定性、波長精度、
パルスごとの振幅、周波数の再現性、
これらのすべてが必要とされている
のは、光源のノイズが（ディテクタや
スペクルノイズと比較して）ノイズの
極限形にならないことを保証するた
めである。他の研究者たちが市販EC 
QCLの光源ノイズも調べて、DFB 
QCLによって得られる検出可能な最
小吸光度（MDA）で、けた違いの利
点が実験全体を通じて達せられると
結論付けた。

　最後に、スペクトルがデジタル化さ
れるとすぐに、システムは計量化学の
複合アルゴリズムを用いて、専門家の
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（a） （b） 図1　ビームコンバイ
ンおよびパッケージン
グ前の32QCLを持つ
200cm−1 プ ロ ト タ
イプQCLアレイを示
している（a）。32隣
接QCL からの実験ス
ペクトルは、（b）に示
した（ペンダーテクノ
ロジーズ社提供）。
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図2　多くの一般的な爆発物の
IRスペクトル群は、選択された
波長範囲で、各々が少なくとも
一つの固有の吸収特性を持つ
ことを示している。青い影付き
枠は、対流圏における強い水の
干渉を示している。数字は意図
的に、1800cm−1以上に及
んでいる。この化学的分類では、
長波IR（LWIR）光源を中赤外

（MWIR）に達するまで、さら
にシフトしても、新しい情報が
得られないとを示すためであ
る。



介入なしで、化学的クラッタ、故意の干
渉物質、未知のバックグラウンドの脅
威を的確に特定しなければならない。
リアルタイム計量化学に対するわれわ
れのアプローチは、化学的に混乱した
状況で、スペクトラルライブラリだけ
では、それがどんなに大きくても、計
量化学分析の唯一の根拠を構成するこ
とはできないという事実に集中してい
る。微視的物理学モデリングや実験も
必要になる。特に結晶サイズ分布、ク
ラッタ統合、化学的光分析／反応に関
しては必要になる。重要な進歩は、目
標や共通指針の化学的、物理的理解の
組み込みにある。われわれは現在、分
光学的アルゴリズムの課題に対して4
段階のアプローチを開発している。
1. 物理学ベースのモデル。非接触計測

からの信頼できる化学的検出は、実
験の物理的、環境を反映するような、
基準スペクトルライブラリの化学的
シグネチュアの変形をともなう。物
理学ベースのモデルは検出アルゴリ
ズムに含まれる。これは、計測され
たスペクトルとの比較を容易にする
ために、われわれが基準スペクトル
の変動性をモデル化するときに役立
つ。つまり、蒸気圧、潮解、光化学
的寿命、反応寿命、分解生成物、な
どの影響の関数としての基準スペク
トルの変動性である。

2. 状況的影響。様々な物質と化学的シ

グネチュアの特性およびスペクトル
の角度依存の効果、これらは物理学
や化学の式へのリンクが明確でない
ので、実験的に評価して検出アルゴ
リズムに含めることになる。特に、
そのような変動性を実験的に計測す
ると、ある「ゴールドスタンダード」
参照シグネチュアからの化学的シグ
ネチュアの変動性をアルゴリズム的
にモデル化するときに役に立つ。こ
れは、物理的モデルに加えて、検出
戦略の向上をもたらすことになる。

3. 特徴に基づいた分類。参照ライブラ
リスペクトルからの特徴ベクトル抽
出、階層的デシジョンツリー（決定木）
を形成する化学の知識、これらは、
われわれが顧客の要求に基づいて
様々な分類を行うときに役に立つ。
例えば、顧客の関心事が所与の薬品
が爆発物であるかどうかを明らかに
することであれば、的確な化学物質
を見つけ出すために、デシジョンツ
リーの葉（leaves）まで探すことを回

避することで、計算コストを節約で
きるかも知れない。

4. リアルタイム気象観測。一旦有効性
が認められると、そのモデルは現場
導入に適しているということにな
る。これには、集積センサ一式が含
まれ、大気圧、温度、相対湿度、太
陽束（太陽からの電磁波）、風の大き
さ、水蒸気混合比を同時記録する。

　考察したこれらの設計推進力（ドラ
イバー）により、ペンダー社は先ごろ
ハンドヘルドのデモシステムの作製を
完了した。図3は、実験的に得られた
スペクトルを示している。スペクトルは、
スタンドオフ距離の関数としての2つ
の無害の薬剤標的のものである。各パ
ネルの黄色い線は、それぞれライブラ
リFTIR（真）スペクトルを示している。
r2>0.9の一致は標準的であった。プロ
トタイプシステムは、外挿点であり、当
技術の連続的集中的前進は現在進行中
で、今後分子分光学に多種多様な未知
の領域を開いて行くことになる。
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図3　3つの標的距離
のためのアセトアミノ
フェンとイブプロフェ
ンのスタンドオフスペ
クトル。黒い線は、拡
散反射率アクセサリを
使って、同じものの
FTIRを 示 し て い る。
ここに示した唯一のデ
ータ処理は、曲線領域
を正規化して共通の値
とするものである。
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