
1．はじめに

匂いセンサの分野では，特性の異なる複数センサの出力パ
ターンをパターン認識することで匂い識別，濃度定量等を行
う1）。筆者らはニューラルネットでパターン認識することによ
り匂い識別ができることを三十数年前に世界で初めて提案し
た2）。匂いセンサでは多くの場合匂いの分類の問題を扱うが，
検出した匂いがどのような印象であるかを推定する研究もいく
つか存在する3,4）。しかし，これまでの匂いセンサの研究では
数個のセンサを使用して匂いの印象を推定しようとする研究で
あり，扱うデータの規模も小さく限られた情報しか扱われてこ
なかった。
しかし，近年の深層学習5）を扱った研究では，データ規模
が飛躍的に拡大して以前よりも一般的な問題を扱うことが可能
になってきた。視聴覚の分野では大規模データを扱った数多く
の取り組みがあるが6），嗅覚の分野ではまだ上記のような小規
模問題が多く限られた問題を扱うことが多かった。
しかし，最近になって香りの印象を計算機シミュレーション
で予測する研究がいくつか報告されている。これらの研究では

分子構造パラメーターという数千に及ぶパラメーターを化合
物の化学式から生成し，香りの印象へ写像を行う7-9）。しかし，
これらの研究は単一化合物の香りの印象にしか対応できず，複
数の成分から構成されている香りの印象を予測することはでき
ない。
それに対して，筆者らのグループは質量分析器データから深

層学習により香りの印象を予測する方法を提案した。質量分析
器10）では複数成分の香りのマススペクトルは線形重ね合わせ
が成り立つので，多成分から構成される香りの印象を予測する
ことが容易である。また，十数万に及ぶ化合物のマススペクト
ルのデータベースが存在し，実際にマススペクトルを測定する
こともできる。また，マススペクトルの次元数は数百次元に及
び，データ数も数百程度は扱うことができる。本稿では，これ
らのデータに深層学習を適用して香りの印象を予測する方法お
よび計算機実験の結果を紹介する。

2．匂い印象予測の方法

センシングデータから匂い印象への写像を深層学習により実
現するのが基本原理であり，図-1にその様子を示す。匂いの
印象は人が匂いを嗅いで行った官能検査におけるさまざまな記
述子に関するスコアである。本研究では144の記述子に対して
それぞれ6段階のスコアを用いた。官能検査結果は，Dravnieks
によって行われてデータブックにまとめられているものを利用
した11）。
一方で質量分析器から得られるマススペクトルの例を図-2

に示す。横軸がm/z（質量電荷比），縦軸が検出器出力で最大
が1,000になるように規格化されている。ピークの存在する最
も大きなピークは分子イオンピークと呼ばれ，その化合物の分
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要　　　　旨

匂いセンサの分野では，特性の異なる複数センサの出力パターンをパターン認識することで匂い識別，濃度定量等を行われてきた
が，扱うデータの規模も小さく限られた情報しか扱われてこなかった。しかし，近年の深層学習により，扱うデータ規模が飛躍的に
拡大した。筆者らのグループは数百次元に及ぶ質量分析器データから深層学習により香りの印象を予測する方法を提案し，従来線形
手法に比べて高い予測精度を得ることができた。また，より規模の大きな2値表現の香り印象データを扱うために，自然言語処理を用
いて香り記述子の自然なグルーピングを行うことができた。さらに，マススペクトルの小さなピークから特徴を抽出するために，板
倉斎藤疑距離を評価関数とするオートエンコーダにより小さなピークの特徴を抽出することが可能になった。このように質量分析器
データを深層学習で解析することにより，有用な情報が得られることがわかった。
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