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非線形分類法による押収覚醒剤のプロファイリング 
（1阪大院薬、2阪大薬、3阪大遺伝情報実験セ） 

〇山下 典之1、錦織 理華2、岡本 晃典1、横田 雅彦1、 
安永 照雄3、高木 達也1, 3＊ 

 

1. 序論 
乱用薬物の impurity analysis による Profiling に

は、主成分分析などの古典的な線形要因抽出法で

は不十分であり、非線形手法など、近代的な手法

を用いる必要があることは、著者らによって報告

されてきた[1]。このため、我々は近年用いられる

ようになってきた非線形手法であるKohonen自己

組織化ニューラルネットワーク法(SOM)[2]によ

る Profiling を行った。その結果、Ward 法による

クラスター分析法と相応する結果を得ることが

できたため、この方法による Profiling が妥当なも

のであるということが示された[3]。 
しかし、クラスター分析では新たに押収された

試料がどの位置に来るかを予測することが困難

である。この点、SOM は新規押収試料に対しても

格子点上の位置を算出できる。ただし、SOM はあ

くまで「分類法」であって、「なぜこの試料がこ

の点にプロットされたのか」という情報を多くは

語ってはくれない。このため、SOM に匹敵する分

類能力を持つ要因解析法による Profilingが必要と

されている。 
そこで、最初に SOM で学習された重みを使っ

て得られる格子点上の値すべての情報を利用し

て、指紋照合的にSOMを利用する手法を考案し、

押収覚醒剤の Profiling に適用してみた。 
次に、要因解析法による Profiling に関しては、

高次元特徴空間への写像により、非線形主成分分

析を実現する手法の一つであるカーネル主成分

分析[4]を取り上げ、押収覚醒剤の不純物のGC/MS
データによる Profiling に応用してみた。 

2. 計算 
SOM には、開発者の Kohonen 自身によるプロ

グラム、SOM_PAK[5]およびLVQ_PAK[6]を用い、

kernel PCA には、Gist version 2.1.1[7]を用いた。 

3. SOM の指紋照合的利用法 
従来、SOM は勝者ニューロンの位置をプロット

することで分類法として用いられてきた（図 1）。
しかし実際には、SOM の出力格子上すべてに何ら

かの値が存在する。今回、敗者ニューロンの値を

用いて、類似性指数 Vpq を計算し、（式１、図２,
３）、類似性行列から多次元尺度法により、各デ

ータの類似度を表す 2 次元上の座標を求め（図４）、

分類に寄与することを試みた。今回のデータでは、

勝者ニューロンの位置（図１）からは大した情報

は得られなかったのに対し、図２,３では、勝者ニ

ューロン（最も黒いところ）の位置はかなり異な 
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図１ 通常の SOM による分類 

図２ aziridine 類を含む試料の SOM 指紋 MAP 

 
図３ ephedrine 類を含む試料の SOM 指紋 MAP 
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（Xijp, Xijq は各試料の SOM の出力格子の値） 
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図４ 指紋照合的自己組織化ニューラルネット

ワーク法による押収覚醒剤の Profiling の結果 
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図５ カーネル主成分分析による押収覚醒剤の

Profiling の結果 

るものの、全体の画像は酷似していることがわか

る。この結果は、合成研究からの情報[7]と一致し

ており、今回の手法が、少なくとも当該データに

対しては有効であることを示している。 

4. カーネル主成分分析 

カーネル主成分分析は、従来の主成分分析と異

なり、データを高次元特徴空間上に写像し、そこ

で主成分分析を行い、再度 2 次元空間へ逆写像を

行う手法である。実際には、超高次元空間で主成

分分析を行うことは困難なので、カーネル関数を

用いた非線形写像により写像された空間中で主

成分分析を行う。今回、カーネル関数は Gaussian
カーネルを用いた。図 5 にカーネル主成分分析に

よる結果を示すが、指紋照合的 SOM 法と同様、

或いはより理解し易い結果を得ることができた。 

5. 結論 

本研究の結果、指紋照合的 SOM 法を適用する

ことで、より理解しやすい分類結果が得られ、カ

ーネル主成分分析法を適用することにより、指紋

照合的 SOM 法と同等あるいはそれ以上に理解し

やすい分類結果を得ることができた。カーネル主

成分分析法は非線形要因解析法として適用でき

るので、今後さらなる展開が期待される。 
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