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別帆1 - :2 論文審査の結果の要旨

近年、 海洋プラスチックの海洋汚染、 廃棄物処理、地球温暖化などの地球規模の課
題から、 低炭素社会への研究が重要視されている。 石油資源の代替としての微生物
製品と植物バイオマスは、 プラスチックや原料などの高分子材料の製造に使用でき
る。ポリ乳酸(PLA )、ポリ ・

E • カプロラクトン(PCL)、セルロ ースなどのポリマー

は、 複数のドメイン、 またはコンポーネント を有する分子複雑系であり、様々な特
性 を持つ材料として使用される。 微生物および植物バイオマスは、 複数のドメイン
を持つ高分子を含む複数の成分で構成される生化学的システムとして分析する必
要がある。 従って、 微生物製品、 植物バイオマス、 プラスチックなどの多成分材料
の ssNMR分析アプローチを開発する必要がある。 そこで本研究では、ssNMRを
対象とした 信号分離法を開発した。STFTと非負のテンソルおよび行列因子分解

(NTF、NMF)を使用した新規信号分離法を検討した。 本手法により、セルロ ース
分解プロセスにおける13C CP·MASスペクトルは、STFTとNTFによって横緩和
時間の違いによりセルロース、 タンパク質、 脂質の 信号に分離できた。 また、PCL
の異方性スペクトルは、STFTとNMFによって結晶とアモルファスの 信号に分離
できた。 計測時に異方性除去のため適用されるデカップリングに対する代替手段と
して、 異方性の計測データに対して計算科学的手法による 信号分離を可能とした。
また、STFTデータを活用しNMR信号や物性を可視化および予測するための新規
手法として、GTMRを検討した。GTMRは、 セルロース分解プロセスにおける生
成物のNMR信号強度（酢酸、CO2)を予測できた。また、プラスチックのNMR信
号と各物性の統合データにGTMRを適用することで、所望の物性（ガラス転移点、
融点、 分解温度）となるNMR信号を予測できた。STFT を用いたssNMRの信号
分離および予測法は、 信号の重複問題を解決し、 多成分材料の特性評価および材料
設計を可能とした。

以上の各手法により、NMR分析において、 横緩和時間の異なる成分およびノイ
ズの重複したNMR信号の分離、 続く信号帰属および高次構造・物性予測に関する
データ駆動型分析を高度化した。 本研究で開発した計測インフォマティクスアプロ
ーチは、 健康、 食品、 材料、 環境などの様々な分野における分子複雑系のデータ駆
動型の研究、 開発、 生産、 品質管理などへの貢献が期待される。 これまでに出版さ 
れた3編の学術論文とともに当該分野における学術的価値は高いと判断された。審
査委員会では、提出論文の内容を精査し、合議の上、博士（農学）審査の結果を合 
格と判断した。

‘

`

 


