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報　　文

テ ラヘ ル ツ帯の 分光 ス ペ ク トル を利用 する

グル コ ー ス 中の 水和水計測
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　本研究で は，テ ラヘ ル ツ 帯分光ス ペ ク トル を利用 した グル コ
ー

ス 中の 水和水計測を試み た．グル コ
ー

ス 水

和物 と脱水和物 3 種，無水物 を利用 し，カー
ル フ ィ ッ シ ャ

ー
法 に よ る 水分量計測 と テ ラヘ ル ツ 帯分光測定

の 比 較 を行 っ た．水和量 と相関が 高 い 吸収波数を利用 し て 水和量を推定する 検量線を作成 し，評価 を行 っ た

結果，特 に 波数 60 ．3，65．6，80 ．5cm
−1

に現 れ る吸収 ピー
ク を利用 した場合，相 関係数 ≡0．9509，予 測標準

誤差 ＝　O．714 と精度 の 高 い 検量線を得 る こ とが で きた ．こ れ は，従来法 と比 較 して有 機 溶 媒 な ど を必 要 と し

ない 水和水計測技術 の 可 能性を示 して い る ．

1 緒 言

　物質 とその 中に含 まれる わずか な水 は ， 様 々 な状態で 相

互 に 影響を与える こ とが 知 られ て い る．そ の ひ とつ が水和

と呼ばれ る結合状態 で ある，水和の 要因として は ， 静電的

相互 作用，水素結合，フ ァ ン デ ル ワ
ール ス カ や疎水性水和

な どが あ る
1〕．疎水性 ア ミ ノ 酸 の 水和 は，タ ン パ ク質 の 安

定性 に大 き な影響 を与えて い る こ とか ら数多くの 報告が な

され て い る
2｝−4）．ま た，医薬品 分野 で は 結晶多形 を と る 医

薬品が 数多 く存在 して い る
5｝．結晶多形 を とる 物質 は水和

物 に な りや す く
6），医薬品 に結合 した 水分 に よ り，溶解性

や 吸収性，生 理活性が 異 な る
7）
− u）．こ の た め ，水和を防 ぐ

ための 数 々 の 賦形剤が使用されて い る
10｝．

　
一

方，近年 テ ラ ヘ ル ツ 波 （THz 波） と呼 ば れ る 電磁周

波数帯 の 応 用 開 拓 が 進み つ つ ある ．THz 波 は お お む ね 周

波数 0．8THz か ら 10THz ， 波長 に換算す る と 1mm か ら

30 μm に 相当す る電磁波 の 総称 で，近年 の レーザ
ー
技術 や

半 導体デ バ イ ス 技 術 の 向上 に よ り急 速 な発 展 を遂 げ て い る

電 磁周 波数帯 で あ る
ll ）
『14 ）．こ の THz 帯 にお い て様々 な 物

質が 固 有 の 吸収 ス ペ ク トル を持つ こ とが 明 らか に な りつ つ

あ り，化学物 er15｝や ビ タ ミ ン
16 ｝，糖

17 ｝18 ），ア ミ ノ 酸
19 〕

に 物

質固有 の 吸収ス ペ ク トル が 報告 され て い る．THz 帯 の 吸

収 は，フ ァ ン デ ル ワ
ー

ル ス カや 水素結合，分子間相互 作用
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と い っ た 低 い エ ネル ギ ーを 反映 し て い る と考え られ て お

り，水和 の よ うな分子間相互 作用 の 変化 は ， THz 帯 吸収

ス ペ ク トル に現 れ る と考えられ て い る．更 に，対象 とな る

試料が 粉体 の 場合 ， 赤外光や 可 視光で は散乱 や 吸収の 影響

が 大 きく透過計測 が 困難とな るが ， THz 波は こ れ ら を 比

較 的透過 しや すい 性質を有す る こ とか ら，粉体中の 水和量

計測 に は適 した 電磁周波数帯 で あ る と考 え られ る．

　現在，粉体中の 水分 を測定す る方法 に は，水分を溶媒に

抽 出 し，水分を 測定す る 間接法 や ，粉体 の 水分 を 直接測定

す る 直接法が あ る
？m．間接法の

一
つ に 赤外分光法や近赤分

光法 が ある．これ らの 方法で は，粉体 の 透過計測が 困難な

ばか りで な く，試料を溶媒 に 溶解 して 測定を行 う必要が あ

る た め ， 試料 の 回 収が 不可能 で あ る．また ， 直接法 には 粉
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ば く

末 X 線回折 （XRD ）法 や 重量法な どがある が ，被曝 の 危

険性 や熱 に不 安定な 物質 も存在 す るた め，粉 体 中 の 水 分 量

を測 定する に は ， 用 途や 感度 な ど様 々 な条件を考慮 して 測

定方法を選ぶ 必要が あ る．

　本 研 究 で は，物 質 の 安 定 性 や溶 解 性 ，医薬 品 で は そ の 効

能に影響 を与え，重 要 な役割 を担 っ て い る粉体中の 水和水

を 計測 す る新 しい 分析方法と して ，THz 帯分光 ス ペ ク ト

ル を利用 した グ ル コ ー
ス 中の 水和水計測 を 試み た．グル コ

ー
ス 粉末は，水和物 と無水物 の 状態で 存在 し，こ れ らの 分

子間相 互 作用 の 違 い は ，THz 帯分光 ス ペ ク トル に 現 れ る

と期待 さ れ る ．そ こ で カ
ー

ル フ ィ ッ シ ャ
ー

法に よ る水分計

測結果 と THz 帯分光ス ペ ク トル の 関係 に つ い て 調べ ，グ

ル コ
ー

ス と水分子 の 相 互 作用 を利 用 した ，THz 波 に よ る

新 しい 水和水計測法 を提案す る．
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Fig．　 l　 THz 　spectra 　of 　glucose　monoh アdrate，　dehy−

drated　glucoses　and 　anhydraous 　glucose（5％ w ／w ）

2　実 験

　2・1　試料 の 調製

　試料 と して グ ル コ ー
ス 無水物 （ナ カ ラ イ テ ス ク 製 ， 特級

試薬） と
一

水和物 （Fluka 製，生化学用 ），並 び に そ の 脱

水 和 物 3 種 を 用 意 し た．脱 水 和 物 3 種 は ，

一水 和 物 を

80℃ の 恒 温 器 に保管し，保管時間を 4 分 （脱水和物 1），

9 分 （脱水和物 2），10 分 （脱水和物 3）と変 え る こ と に

よ り水和 量 を段 階 的 に 変化 させ た も の で あ る．無水 物 と一

水和物，脱水和率 の 異な る 3 段 階の 試料 の 計 5 種類 の 試

料 に つ い て ，カ
ー

ル フ ィ ッ シ ャ
ー
水分計 に よ る 水分量 計測

を 実施 し，更 に そ れ ぞ れ の THz 帯分光 ス ペ ク トル を 測定

した．THz 帯 の 分光 ス ペ ク トル の 測定 に は，こ の 領域 で

透過率 の 高 い ポ リエ チ レ ン （Sigma 製 13405HA ，平均粒

径 45 μm ） を希釈材 と して 使用 し ，
ペ レ ッ トを作製 した ．

ペ レ ッ トの作製 に は，真空 ポ ン プ （島津製，SAI8 −3M 型）

付 の 加 圧 装 置 （島 津 製 ，SSP−10A 型 ） を 用 い ，真 空 度 約

7 × IO　

−
2
　Pa に て 予備排気 5 分 間 ， 圧 力 約 2　MPa で 約 10

分 間加圧 成 形 し，重 量 パ ーセ ン ト 5％ ，重 量 200mg ，厚

さ約 1．8　mm の ペ レ ッ トを作 製 した．

　2・2 水分量及び 分光ス ペ ク トル の 測定

　試料 の 水分量 測定は，カ
ー

ル フ ィ ッ シ ャ
ー

水分計 （ス イ

ス
・

メ トロ ーム 製 ： KF テ ィ トリ
ー

ノ 787 型） で 行 い ，脱

水溶剤 は Solvent　FM （林純薬製），滴定溶剤 は Hydranal 　
−

Composite2 （Sigma
−Aldrich 製） を用 い た ．まず ， 蒸留

水 を用 い て水 1g を滴定す る滴定溶剤 の 力価 を求め ，
こ の

力価 に基 づ い て ， 試料 に含まれた水分量を求め た
21 〕，

　THz 帯分 光 ス ペ ク トル の 測 定 に は ，
フ ーリエ 変 換 赤外

分 光光度計を用 い た．本分光器 は ， 既 に市販 され て い る分

光器 （日本分光製 ： FARIS −1）を改造 した もの で あ る．分

光器 は 高圧 水銀 ラ ン プ を 光源 に，THz 帯 の 透過率 が 高 い

シ リ コ ン を ビーム ス プ リ ッ ターと して 利用 し，常温動作 の

焦電素子 （分光器に 内蔵）あ る い は低温検出器の シ リ コ ン

ボ ロ メ
ー

タ
ー

（Infrared　Laboratories製） に よ っ て 検出す

る 構成 と す る こ と で
，

THz 帯 に特化 した 特性を有す る ．

本分光器 の 測定可 能領域 は ， 検出器 に本体内蔵の 焦電素子

を利用 した場合 は 20〜600cm
−1

，低温検出器を利用 した

場含 は，低温検出 器内 部の 熱雑音低減 の た め の 光学 ブ イ ル

ター特性 に よ り高波数側 に帯域 が 制 限 を 受け ， 検出可 能帯

域 は 10〜140cm
− 1

と な る．実験 で は，試料の 希釈 に用 い

た ポ リ エ チ レ ン が 80cm
一1

以 下 の 波数 に お い て 高 い 透過

率 を 示す こ とか ら，S／N よ く分光 ス ペ ク トル を得 る こ と

が 可能 な 波数領域 は，20〜80cm
− 1

で あっ た．な お，分
　 　 き よ う

光器筐体内は，水蒸気 の 吸収 ス ペ ク トル の 影響を除 くた め

に ，試料設置部分 の 光路長 10mm 以外 は真空引き　（10　Pa

程度） して あ り，こ の 状態 で シ リコ ン ボ ロ メ
ー

タ
ー

に よ る

100％ ラ イ ン で の 再現性 を確認 したとこ ろ，20〜8  cm
−1

の 領域 に お い て ± 0．3％ 以内で あ っ た．

　得 られ た 試料の 分光ス ペ ク トル は すべ て 吸光度 に変換 し

た後 ， 差 分 法 に よ る二 次微分 を行 っ た．回 帰分 析及 び検量

線作成 に は 表計算 ソ フ ト （Microsoft　Excel　2002，　 MicroSoft

Inc．）を用 い た．

3 結果 と考察

　3・1 グ ル コ ー
ス 水 和 物 の THz 帯分 光 ス ペ ク トル

　
ー
水和物 と無水物 の 割合 を前述 の 方法で 変化させ た グ ル

コ
ー

ス
ー

水和物並 び に 脱水和物 1〜3，グ ル コ
ー

ス 無水物

試料 の 水分含有量 を カ
ー

ル フ ィ ッ シ ャ
ー

法 に よ りそ れ ぞ れ

測定 した結果，重量パ
ー

セ ン トで 8．77％ （
一

水和物），

6．31％ （脱水和物 1），2，45 ％ （脱水和物 2），1．52％ （脱水

和物 3）， 0．15％ （無水物） で あ っ た ．無水物 の 測定結果

か ら，水和 せ ず に含 ま れ る水分 が O．15％ 程度 で あ る と考

え ら れ た．ま た，グ ル コ ース
ー

水 和 物 の 1 分 子 当 た りの

水分量 は ， グ ル コ ース と水分子 の 分子量 の 比 率か ら ， 約

9％ と見積 もる こ とが で き る た め，一
水和物試薬 の 測定結

果か ら，ほ ぼすべ て の グ ル コ ー
ス が一

水和物 で あ る こ とが

期待 され る．しか し，水分子 が どの よ うな形態 で グ ル コ ー

ス 中に 存在 して い る か は カー
ル フ ィ ッ シ ャ

ー
法 で 判断す る

こ とは で きな い ．

　Fig．1 に，上 記 5種類 の 試料 の THz 帯分光 ス ペ ク トル

を示す．全体的な傾向 と して，ス ペ ク トル は高波数に なる

に つ れ て 吸収係数が 増加 し ， 右肩 上 が りの 傾 向を示 した ．

こ れ は，周波数が 高 くなる に つ れ て 光の 性質 で あ る散乱や

吸収の 影響が 大 きくなる ため と考えられ る．また，すべ て

の 試 料 に お け る THz 帯分光 ス ペ ク トル に 明確 な 吸 収 ピー

クが 現れ て い る．こ の 帯域 で は ， 水の み の 分 光 ス ペ ク トル

に は特徴的 な吸収ピーク が見られず，ブ ロ ードな ス ペ ク ト
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 リ ； う

ル を示すた め，こ れ らの 明瞭な吸収 ピー
ク は水分子 と グ ル

コ
ー

ス の 相互 作用 に起 因する もの と推測 で きる．吸収 ピー
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ク は，一
水和物 の 場合，60，3，65，6，80，5cm

−1
に現れ，

無水物で は ，47．7， 69．4， 89．1 ，
98 ．3c ・n

“1
に 現 れ て い る．

脱水和物の 場合 ，

一
水和物と無水物 の 両 方 の ス ペ ク トル の

特徴を併せ 持つ が，水分 量 が少 な くな る につ れ て ，
一

水和

物 に 特 徴 的 な 47．7，80．5cm
−1

の 吸 収 ピーク が 減 少 し，無

水物 に特徴 的な 69．4，89．1，98．3　cm
−

⊥
の ピークが 増加 し

て い く様子が 観測 され た．こ の ような水分 の 減少 に 伴う明

暸な ス ペ ク トル 形 状 の 変化 が観察 さ れ た の は，加熱に よ る
　 　 か い

水 の 乖離に よ り水和物 の 分子全体 の 大きな振動 モ
ー

ドや水

素結合な どの 分子間の 相互 作用，フ ォ ノ ンモ
ー

ドが 変化 し

た た め と考 え られ る
1「’）”17 ）．こ の 結果 か ら，THz 帯 で 見 ら

れ る 分光ス ペ ク トル の 変化 は，グ ル コ
ー

ス 分子内の 水和水

に よる 影響 に よ る もの で あ る と 考え られ る．

　3・2　水分 量 推定 の検量 線の 作成及 びその 評 価

　 THz 帯 分 光 ス ペ ク トル の 高 波 数 領 域 で は物 質 の 透 過 性

が 低 くな り， 散乱 に 伴 うベ ース ラ イ ン の 上 昇が確認 され

た，THz 帯分光 ス ペ ク トル に お け る ベ ー
ス ラ イ ン 変動 を

除 去 し，ピ ー
ク の 極 大 吸 収 波 数 を 明 確 に す る た め に ，

Fig．1 の ス ペ ク トル に二 次微分 を行 っ た．得 られ た 二 次微

分ス ペ ク トル を Fig ．2 に 示す．水分 量 と二 次微分値 の 相

関分析 を行 っ た と こ ろ，Fig．3 に 示す よ うに ，47．7，60．3，

65．6，80．5cm
一1

の 相関係数 の 絶対値 が 0．9 以上 と高 い 相

関を有 して い たため，こ の 4 つ の 波数 を利用 して 検量線

を作成す る こ と と した ．二 次微分 ス ペ ク トル を利用 し た 重

回 帰分析 の 計算結果 を Table　 l に 示す．す べ て の 検量線

に お い て 重相 関係数 が 0，98 以上 の 高 い 相 関が得 られ ，

model 　l， 2 の と き最高の 重 相 関係tw　O．9918 が得られ た ．

　次 に ， 検量線作成 時 以 外 の 検量線評価 用 試料 を用 い て ，

検量線 の 評価 を試 み た
22）．Table　2 に 検量線の 評価結果 を

示す．最 も低 い 予測標準誤差が得 られる もの は 60 ，3，65．6，

80，5cm
−

】

の 波数 を用 い て 検量線 を作成 し た Model 　5 で あ

り，重相関係数 は 0．9521，予測標準誤差 は 0．736で あ っ た．

Model 　5 を評価用試料 に よ り評価 したときの 試料散布図が

Fig、4 で あ る．　 Model 　5 で は
， 推定値と 化 学 分析値 の 関係

（散布 図 ）は ほ ぼ直線 関係 となっ た．

　本手法 で は，検量線の 作成 に二 次微分ス ペ ク トル を用い

て い る た め，自由水 に よ る ブ ロ ードな 吸収の 影響 は 受け

ず， 推定さ れ る水 分 量 は すべ て 水和水 に起 因 して い る と考

えられ る．そ の た め，水和水の 検出 限界は，主 に ス ペ ク ト

ル の 変化量 と分光器の 精度 に よ っ て 決まり，本研究 に お い

て は，Fig．1 か ら Fig．4 の 結果か ら ／％ 以 下 で あ る と見

積もら れ る ．

　次 に THz 帯 分光 ス ペ ク トル の 帰属 に つ い て 考 え る ．

THz 領域 にお ける 吸収 ス ペ ク トル は，分子間の 相 互 作用

に 起因 して い る と考えられ る た め
W ）ls｝，今 回見 られ た よ う

な水和物 か ら無水物の 変化 に伴 う分光ス ペ ク トル 変化 を結

晶学的 に考察す る．まず，Hough らの グ ル コ
ー

ス
ー

水和物

結晶 に 関す る 報告
2S）

か ら，グ ル コ ース
ー
水和物結晶の 水分

子 は ， 4 つ の グ ル コ ー
ス 分 子 に水素結合 に よっ て捕ら え ら

れ て い る こ とが 考えられ る．こ の 条件 下 で
一

分子 モ デ ル で

の 量 子 計 算 IBgLYP／6−81G （d，p），　B3LYP ／6−311＋＋G （d，p）｝

を行 っ た 結果，c−c 結合 の 周 りの 内部 よ じれ 振動 が ，主 に

今回 の 実験結果で ス ペ ク トル が大 き く変化 した 60．3，65．6，

80，5cm
−1

に現 れ，こ の うち，65，6　cm
−1

は 等価 な 2 つ の

振動で ある こ とが分か っ た．また，最も水分子が抜けや す

い と考え ら れ る の は ，キ ャ ビ テ ィ
ー

の 大 きい b 軸 と 考え

られ る ．こ の b 軸か ら優先 して 抜けた場合，4 つ の グ ル コ

ー
ス と順次水素結合 （そ の うち 2 つ は等価な振動） が 脱

離 し，相互 作 用 の 変化が THz 帯分 光ス ペ ク トル に現 れ る

と考え られ る．こ の こ とか ら
， 本研 究で 見 られ た THz 帯

分光 ス ペ ク トル の 変化 は，水 の 脱離 に伴う分 子 間 相互 作用

の 変 化 を 反 映 した もの と考 え られ る．また，多分 子 モ デ ル

（結 晶構 造 モ デ ル ）にお い て も，格子振 動の 吸 収 ピークが

THz 帯 にあ る こ と も量 子計算 1（B3LYP ／6−31G （d，p）｝に よ

っ て 予言 され て い る こ と か ら，分 子内 と分 子 聞 の 両 振 動 に

起 因する 吸収 ピーク で ある と思わ れ るが，現在 の と こ ろそ

れ らの 分離 はで きて い な い ．しか し なが ら，内部 よ じれ振

動及び 格子振動 の 変化 は，水 の 脱離 に よ る た め，本実験 で

得 られ た，水分 の 減少 に 伴 う 60．3，65，6，80，5cm
−1

の 吸

収 ピー
クの 減少 に は，水素結合の 減少が影響 して い た もの

と推察 され る．

　
一

方で ，

一
水和物 か ら無水物結晶 に構造 が変化 して い る

可能性も考えられる
24）．無水物 の 結晶構造を構成 して い る

グ ル コ ース 分 子 と
，

一
水和物結晶 を構成 して い る グ ル コ ー

ス 分 子 を比 較 した場合 ， G5−G6 −06 −H12 の 二 面角が 異 な る．

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



The Japan Society for Analytical Chemistry

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　for 　Analytioal 　Chemistry

854 BUNSEKI 　 KAGAKU Vol．56　　（2007 ）

a ：

0

−0，02

バτ
　
　

ハ
0
　
　

　

8
　
　

　

1

0
　
　

　

0
　
　

　

0

　
　
　
　

　

　
　
　

　

　

0

0
　
　

　

0
　
　

　

0

 

〉
冒
お

臣喟
旨

Φ

噂

唱

q
 

一
〇．120

2　　　 4　　　 6　　　 8
　 Water 　content ，％

10

b ；

　 　 0

　
・0．01

 

’0，02

毳・
・．・3

＞’
自
・0．048v
’0．05

σu ・0，06

　
・0．07

　
−0．080

2　　 　 4　　　　6　　　　8
　 Water 　content ，％

10

c ：

　 0．01
　 　 0
　

−0．01
 
・0．02

芒．o，03
・嵩 ・0，04

署
・0，05

昭
・0．06N

　
・0，07

　
・0．08

　
・0，090

2　　 　　4　　　 　6　 　　　8
　 Water 　content ，％

10

。1，1
°’°1

鐸
’
… 1cu
−0，02

・鬟一
〇．03

ゆ

v −0．04
も

8 −0・05
　

−0．06
　

−0．07
　

−0，080

2　　 　　4　　　 6　　　　8
　 　Water 　content ，％

10

Fig．3　Relationships　between　water 　content 　and 　second 　derivative　at　a ： 47．7　cm
−1
，　b； 603　cm

−1
，　c ： 65．6

cm
−1
，d ： 80．5　cm

−l

r ： coefflcient 　of 　correlation

Table　 l　 Results　of 　calibration 　using 　feature　w ／avenumber 　for　determining　water 　content 　of 　glucose

Model
　 　 　 　 　 　 　 　 　

一1
Wave 　number 　used ／cm R SEC

Model 　lModel
　2Model
　3Model
　4Modcl
　5

47．747
．747
．747
．7

60．360
．360
．360

，3

665
尸
D666

ρ
0

陀
D5
广
D

ハ
0

80．580

．580
．580
．5

0．99180
．99180
．98950
．99170
．9888

0．42660
．40470
．45560
．40570
．4724

R ； multiple 　correlation 　coefficient ；SEG ； standard 　error 　of　calibration

こ の 面が 変化す る場合 ， そ れ に伴 っ て多 くの 振動が 影響 さ

れ ，
THz 帯 分 光ス ペ ク トル の 吸 収 ピーク の ブ ロ ード化及

び吸収 ピーク数 の増加 が 見 られ て い た で あ ろ うと考え られ

る．しか し，実験結果 に そ の ような変化 は見 られ な い た め，

コ ン フ ォ メ ーシ ョ ン 変化は ほ と ん どな か っ た もの と思 われ

る．

4　結 言

本報 で は THz 波 に よ る，グ ル コ
ー

ス と水分子 の 相 互 作

用 を利用 した水和水計測法を提案 した．水和量の 異なる グ

ル コ ース を用 い て THz 帯 の 分光ス ペ ク トル と カ ール フ ィ

ッ シ ャ
ー法の 分 析結 果 を比 較 し， 水和量 を予 測 す る検量線

を作成 した ．そ の 検量線 を評 価 した 結果，相 関 係数 は

0，9509，予測標準誤差 は 0，714 と高 い 精度 を得 る こ とが で

きた．

　また，一
水和物 モ デ ル に お ける量 子計算に よ り，一水和

物 からの 水分子脱離 に よ る 水素結合 の 減少が反映され る

THz 帯 の 波数 を 求め ，実験結果 と の よ い
一

致 を見 た．今
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Table　2　 Calibration　and 　validation 　results 　fbr　deter−

　　　　 mining 　water 　content 　ef 　glucose

待 され る．

Model SEP BIAS
文 献

Model 　IModel
　2Model
　3Medel
　4Model
　5

0．85240
．85260
．80700
．86220
．71S8

OS18

〔｝S180

．2180
．3470
．097

SEP ： standard 　error 　of　prediction；BIAS ； the　average 　of　dif．
ference　between　actual 　value 　and 　predicted　value
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Fig．4　Prediction 　results 　of 　valldation 　glucose
hydrate　samples 　bアusing 　the 　water 　calibration 　mode15

（R ＝0．9509，SEP ＝0，プ14＞

後 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン技術 の 向上 に よ り，分子間相 互作用 の

解析 や 各吸収 ス ペ ク トル の 帰属が進 む と，従来の 計測方法

で は 困難で あ っ た 自由水 と水和水の 分析や 結晶構造の 複雑

な 変化が 分光 ス ペ ク トル の 利 用 に よ り理 解可能 と なる こ と

が 期待 され る．また ， 本研究 に お い て ， THz 帯分光 ス ペ

ク トル を精度 よ く観測す る ため に 低温検出器を利用 した

が，本 手 法 は水 和 量 の 変化 に伴 う吸 収 ピークの 位 置 の 違 い

を 利用 して い る の で ， 原 理 的 に は室温動作 の 焦電 素子 型 検

出 器 を利 用 す る こ と も可 能で あ る と考え られ た．

　THz 帯分 光 は，カー
ル フ ィ ッ シ ャ

ー法 で 用 い た よ うな

有機溶媒な どの 化学薬品 を必 要 とせ ず，THz 帯 に お い て

透過性の 高 い ビ ニ ル 袋な ど に 試料 を入 れ て 測定す る こ と も

可能で あり，本手法が 新 しい 水和水計測法 に な り得 る と期
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 In this paper, we  introduce a  new  method  to  measure  the  amount  of  water  of  crysta11ization  in

D-glucose  powder  using  terahertz  (THz) wave  spectroscopy.  We  measured  five crystalline  D-glu-

cose  samples  : one  anhydrous,  one  monohydrate,  and  three  in various  states  of  partial dehydra
tion,  whose  water  content  was  measured  independently  by  using  Karl Fischer's method,  By  ana-

lyzing the  THz  absorption  spectra,  particularly the  absorption  peaks at  60,8, 65.6, and  80.5 cm  
-.i,

which  are  strongly  correlated  with the hydration ratio,  we  could  obtain  a  highly reliable  analyti-

cal  curve,  with a  correlation  coefficient  of  O.9509  and  a  standard  error  of  prediction of  O.714.

This  study  suggests  the  possibility of  measuring  the water  of  crystallization  nondestructively,  with-
out  using  an  organic  solvent.

Kayworcts :terahertzspectroscopy;Karl  Fischer's method;hydrate;glucose,


