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ガスクロマトグラフ質量分析計 
 
 

機械学習的解析手法を利用した食品の 
品質判別 

 

LAAN-A-MS059

食品の多くはきわめて多くの成分で構成されており、同じ
食品でもその品質は完全に同一ではないことがあります。 
品質の違いは食品を構成する成分の微妙な違いに由来する
と考えられるため、昨今では包括的な品質評価を目的とした、
構成成分の網羅分析が注目されています。一方で、味、にお
い、劣化の度合いなど、人による主観的な食品の性質を構成
成分から予測・判別するためには、構成成分と主観的性質の
関係について、予めその対応が明らかな既知のサンプル群か
ら学習を行い、その学習結果を元に未知サンプルの予測・判
別を行うという手法が有効と考えられます。 
本アプリケーションニュースでは、牛肉の品質に関して、
適切に冷蔵保存されているものと、40 ℃環境に 3 時間暴露
され劣化が進んだと考えられるものを準備し、それらを
200 ℃に加熱したときの揮発成分の分析結果から判別が可
能かどうか検証しました。事前にそれぞれのサンプルの既知
データを識別器に学習させて、これを品質の定義とし、その
後その結果を元に未知データを判別させ、その正答率を算出
しました。クロマトグラムの比較や、ピーク面積値の主成分
分析だけでは判別が難しいサンプルでも、識別器としてサポ
ートベクターマシン（SVM）を使用した場合、95.8 %の確率
で正答することができました。 

T. Sakai 
 
 サンプルの準備 
牛肉のさまざまな部位の赤身に関して、適切に冷蔵保存さ

れているもの（4 ℃サンプル）と、40 ℃環境に 3時間暴露さ
れ劣化が進んだと考えられるもの（40 ℃サンプル）を準備し
ました。サンプルの概観を図 1に示します。 
これらの赤身に関して、20±3 mg を測定用バイアルに取
ったものを、116 本（4 ℃サンプル 58 本、40 ℃サンプルを
58本）準備し、分析に供しました。 
 

 
図 1 左：適切に冷蔵保存されているもの（4 ℃サンプル） 
右：40 ℃環境に 3時間暴露されたもの（40 ℃サンプル） 

 
図 2 AOC-6000 の概観 

 
 Solid Phase Microextraction（SPME）に
よる分析 
バイアルを 200 ℃で 15 分加熱し、発生する気体を SPME

で捕集してスキャン分析しました。サンプル数が多いので、
注入には自動で SPMEでの捕集・脱着が可能なAOC-6000 を
使用しました。分析条件を表 1に示します。 
トータルイオンクロマトグラムの比較からは、各サンプル

を特徴付けるピークを見つけることはできませんでした。 
表 1 測定条件 

SPME fiber : Divinylbenzene/Carboxen/Polydimethylsiloxane 
(DVB/CAR/PDMS) 

Incubation Temp. : 200 ℃ 
Incubation time : 15 min 
Agitator : 250 rpm 
Desorb time : 1 min 
   
Column : SLBTM-5MS (30.0 m×0.25 mm, 0.25 μm, 

Sigma-Aldrich Co. LLC) 
Injection mode : Split 
Split ratio : 5:1 
Injection port Temp. : 280 ℃ 
Oven Temp. program : 60 ℃ (1 min) → (20 ℃/min) → 200 ℃ 

→ (8 ℃/min) → 320 ℃ (5 min) 
Flow control : Linear velocity (50.0 cm/sec) 
Purge flow rate : 3 mL/sec 
   
Interface temperature : 200 ℃ 
Ion source temperature : 250 ℃ 
Event time : 0.3 sec 

 
図 3 トータルイオンクロマトグラムの例 
黒：4 ℃サンプル  青：40 ℃サンプル 
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 ピークの抽出 
質量分析データの解析ソフトウェアであるMZmine 2（Ver. 
2.32）を使用して、各MSクロマトグラムからピークの抽出
を行いました。9318 ピークが検出されましたが、全 116 デ
ータの中でひとつでも欠損値（未検出）があるものを削除し、
全部で 200 ピークの面積値を説明変数として使用しました。
この 200 ピーク×116 データの行列を解析に用いました。 
 

 
図 4 MZmine 2 の操作画面（上）および、 

各データにおける各ピーク面積値のデータ行列（下） 

 
 主成分分析 
各サンプルに特徴的なピークがないことを確かめるため、
このデータ行列を主成分分析に供しました。図 5にスコアプ
ロットを示します。主成分分析では、ふたつのサンプル群を
区別することは難しいことがわかりました。 
 

 
図 5 主成分分析のスコアプロット 

 学習データの準備 
全 116 サンプルを、92 サンプルで構成されるトレーニン

グセットと、24 サンプルで構成されるテストセットにラン
ダムに分けました。トレーニングセット、テストセットとも
に、含まれる 4 ℃サンプルおよび 40 ℃サンプルは同数とな
るようにしました。識別器に対してトレーニングセットで学
習を行った上で、テストセットの判別を行いました。 
 

 
図 6 データセット分割の模式図 

 
 サポートベクターマシンによる判別 
識別器としてサポートベクターマシン（SVM）を準備しまし
た。サポートベクターマシンは、Python 3.6 上で scikit-learn
（ver 0.19.1）を用いて実装しました。92サンプルのトレーニ
ングセットをさらにバリデーションセット 18 データとトレ
ーニングセット 74 データに分け、その中で SVM のハイパー
パラメータである “C” と “gamma” をクロスバリデーショ
ンにより最適化しました。カーネルは “rbf” を採用しました。 
 

 
図 7 Python 3.6 および schikit-learn による SVMの実装 

 
トレーニングセット内で最適化されたハイパーパラメー

タを使用し、テストセットである 24 サンプルを判別させま
した。その結果 24サンプル中 23サンプルについて、正しく
判別することができました。結果を表 2に示します。表 2で
は、4 ℃サンプルを Positive、40 ℃サンプルをNegative と表
現しています。 
 

表 2 テストセット 24 サンプルの判別結果 

 True False 

Positive 12 0 

Negative 11 1 

Precision 95.8 % 

 
SLB は、Sigma-Aldrich Co. LLC の商標です。 
その他、本資料に掲載されている会社名、製品名、サービスマーク、およびロゴは、各社の商標および登録商標です。 
なお、本文中には TM、 マークを明記していない場合があります。 
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関連製品 一部の製品は新しいモデルにアップデートされている場合があります。

 AOC-6000 Plus
多機能オートサンプラシステム
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