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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll 

Samples\NMR\Bruker TopSpin\ C14H10ClNO3\ 

• C14H10ClNO3 H1/fid 

• C14H10ClNO3 H1.dsf 

• C14H10ClNO3 H1.sdbx 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• MineIt™  

• ProcessIt™ 
 

  

NMR  

多重項の解析とデータベースへの保存 

 
目的 
 

この演習では、NMRスペクトルの多重項とカップリング定数のラベル付け方法、およびスペクトルに関連する構造が既知の場合に評価された多重項を正しく割

り当てる方法を学びます。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ MineIt で処理された NMRスペクトルにおいて、多重項を定義する方法 

➢ MineIt の NMRツールを利用して、シフトの割り当てを編集する方法 

➢ NMRレポートを自動的に生成する手順 

 

背景 

 

処理済みの NMRスペクトルをデータベースに保存することは、研究開発や品質管理、品質保証の

ために非常に有益です。また、未知の化学物質の検証にも役立ちます。割り当てを追加すること

で、アーカイブされた参考資料の価値が高まります。   



  

108658-REV20230905© 2023 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。 

                  

KnowItAll トレーニング   KnowItAll MineIt を使用した NMR分析- 3 

NMR ツールを使用してスペクトルの多重項を計算 

 アクション 結果 

1  MineIt アプリケーションを開くには、通

常、データツールボックスにあるアイコ

ンをクリックします。 

 

 

2  アイコンをクリックして「Open 

Database（データベースを開く）」ボ

タンを選択します。そして、「データベ

ースの選択」ダイアログで「閲覧で開

く」をクリックします。 

「データベースを開く」をクリックすると、「データベースの選択」ダイアログが表示されます。また、「閲覧

で開く」をクリックすると、ファイルエクスプローラが起動し、ファイルを選択することができます： 

 

3  「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\ 

Samples\NMR\Bruker 
TopSpin\ C14H10ClNO3\ C14H10ClNO3 

H1.sdbx”. 

データベースを開くと、MineIt 内に処理済みの NMRスペクトルが表示されます。 

 

このセクションでは、完全に処理された NMRスペクトルが必要です。このトレーニングでは、第 13 章で

MineIt のユーザーデータベースに保存された処理済みファイルを使用します。 

 



  

108658-REV20230905© 2023 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。 

                  

KnowItAll トレーニング   KnowItAll MineIt を使用した NMR分析- 4 

 アクション 結果 

4  NMR Tools （NMR ツール）> 

Define Multiplets（多重項を定

義）を選択します。 

 

注記：Define Multiplets（多重項

を定義）ウィンドウが開かれま

す。このウィンドウでは、J-値を計

算し、遷移ピークリストを定義済

みの分割パターンを持つ多重項に

変換します。 

Define Multiplets（多重項を定義）ダイアログが表示されます： 

 

5  注記：「もしレコードに NMR スペ

クトロメータの周波数に関するプ

ロパティ値が含まれていない場

合、Define Multiplets（多重項を

定義）ダイアログが起動される前

に Spectrometer Frequency（ス

ペクトロメータの周波数）ダイア

ログが表示されます。  

この例では、Spectrometer Frequency（スペクトロメータの周波数）ダイアログはスキップされます。Define 

Multiplets（多重項を定義）ダイアログからは、Set Spectrometer Frequency（スペクトロメータの周波数を設

定）をクリックすることで直接再度表示することができます： 
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 アクション 結果 

6  Define Multiplets（多重項を定

義）内のスペクトルをクリックし

てマウスボタンを押し続けます。

そして、3.5 ppm から 5 ppmの範

囲をドラッグし、その後マウスボ

タンを離します。 

 

注記：Define Multiplets（多重項

を定義）が最初に表示されたとき

には、水平ズームカーソルが予め

選択されています。  

スペクトル上には 2 つのピークグループが見えます： 
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 アクション 結果 

7  キーボードの CTRL ボタンを押し

たままにし、Multiplets（多重項）

テーブルで約 4.4 ppm（4.4487、

4.4622、4.4751）の 3 つのピーク

をクリックします。CTRL ボタンを

離します。 

Multiplets（多重項）テーブルでは 3 つのピークがハイライトされ、選択したピークに対応するスペクトル上の 3 つ

のボックスもハイライトされます： 
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 アクション 結果 

8  Group Peaks into Multiplet（複数

のピークを一つの多重項にまとめ

る）ボタンをクリックします。 

 

注記：単純な分裂パターン（d、t、

q）の場合、カップリング定数（J

値）が自動的に計算されます。5 つ

以上のピークがある場合は、「多

重項」として分裂パターンが割り

当てられます。必要に応じて再割

り当てすることもできます。 

Multiplets（多重項）テーブルでは、4.4619 ppm にある 3つのピークがグループ化されました。δ列にはシフト値

が表示されます。これらのピークにはデフォルトの単純な分裂パターン（t）が割り当てられ、単純な分裂パターン

の J 値が自動的に計算されました： 
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 アクション 結果 

9  ~4.0 ppm にあるピーク（3.9768、

3.9897、4.0032）についても、手

順 7 と 8 を繰り返してください。 

Multiplets（多重項）テーブルでは、3.9900 ppm にある 3つのピークがグループ化されました。δ列にはシフト値

が表示されます。これらのピークにはデフォルトの単純な分裂パターン（t）が割り当てられ、単純な分裂パターン

の J 値が自動的に計算されました： 
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 アクション 結果 

10  Define Multiplets（多重項を定

義）ダイアログ上のスペクトルを

右クリックし、「ズームアウト」

を選択します。スペクトルをクリ

ックして、左クリックを押したま

まにします。マウスを使用して、

スペクトル上の領域を約 8.4 ppm

から 8.8 ppm までドラッグし、マ

ウスボタンを離します。 

 

注記：ズームカーソルはまだ有効

な状態です。もし有効でない場合

は、スペクトルを右クリックし、

「水平ズームモード」を選択して

アクティブにします。 

3 つのピークがグループ化されています： 
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 アクション 結果 

11  ~8.5 ppm の 2 つのピーク（8.5180

および 8.5380）についても、手順

7 と 8 を繰り返してください。 

Multiplets（多重項）テーブルでは、8.5280 ppm の 2 つのピークが一緒にグループ化されました。δ列にはシフト

値が表示されます。これらのピークには、デフォルトの単純な分裂パターン（d）が割り当てられ、単純な分裂パタ

ーンの J 値が自動的に計算されました： 
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 アクション 結果 

12  さらに、~ 8.6 ppm から 8.71 ppm

までズームインしてください。

~8.62 - 8.64 ppmの 4 つのピーク

（8.6225、8.6254、8.6438、

8.6467）についても、手順 7と 8

を繰り返してください。 

 

注記：これにより、4 つのピークに

対して自動的に単純な分裂パター

ン（q）が割り当てられますが、次

の手順で修正されます。 

 

Multiplets（多重項）テーブルでは、8.6346 ppm の 2 つのピークがまとめられました。δ列にはシフト値が表示さ

れます。これらのピークには、デフォルトの単純な分裂パターン（q）が割り当てられ、単純な分裂パターンの J 値

が自動的に計算されました： 
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 アクション 結果 

13  Multiplets（多重項）テーブルで、

8.6346 ppm の多重項のパターンを

「q」からセルのドロップダウンメ

ニューを使って「dd」に変更して

ください。  

 

注記：ドロップダウンメニューで

パターンを選択するために、

Define Multiplets（多重項を定

義）ダイアログのサイズを調整す

る必要があるかもしれません。 

Multiplets（多重項）テーブルの 8.6346 ppm の多重項のパターンは現在「dd」と表示されています。J 値のセルは

空白になりました。 
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 アクション 結果 

14  Define Multiplets（多重項を定

義）ダイアログで、「J を手動で計

算する」をクリックしてくださ

い。 

 

注記：複雑な分裂パターン（例：

dd、td、dt、ddd など）の結合定数

（J）は、J を手動で計算するツー

ルを使用して手動で計算する必要

があります。 

 

 

「J を手動で計算する」ダイアログが表示されます。 

 

このダイアログは、この多重項に対して 2 回使用され、ddの 2 つの別々の J 値を計算するために使用されます。 

15  小さい J 値を計算するには、

Define Multiplets（多重項を定

義）ダイアログのスペクトル上の

ピークボックスを、左から右の順

でクリックしてください。ここで

は、8.6467、8.6438、8.6254、

8.6225 の 4 つのピークが多重項に

含まれています。 

 

 

ピークボックスが選択されると、そのピークのシフト値が J を手動で計算するテーブルにクリックされた順に追加

されます。最初に選択された 2 つのピーク（8.6467 と 8.6438）の J 値が計算され、次に選択された 2 つのピーク

（8.6254 と 8.6225）の J 値が計算されます。テーブルの全ての行の平均 J 値が「Average J:」として表示されま

す。 
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 アクション 結果 

16  Confirm Average J Value（平均 J

値を確定）をクリックして、小さ

い J 値を保存してください。ダイ

アログを閉じないでください。 

 

 

J 値はレコードに反映され、J を手動で計算するダイアログはクリアされます： 

 

 

17  大きい J 値を計算するために、ピ

ークバーを使用して各グループの

ピークの重心をクリックしてくだ

さい。例えば、8.6467 と 8.6438 

ppm の間のグループのピークの重

心を一度クリックし、次に 8.6254

と 8.6225 ppm の間のグループのピ

ークの重心をもう一度クリックし

ます。以下のように線で示しま

す： 

 

 

ピークバーがクリックされると、シフト値が J を手動で計算するテーブルに追加されます。J 値は、各グループの

ピークの中央値として計算されます： 
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 アクション 結果 

18  大きい J 値を保存するためには、

Confirm Average J Value（平均 J

値を確定）をクリックしてくださ

い。その後、Cancel（キャンセ

ル）をクリックして J を手動で計

算するダイアログを閉じます。 

 

 

Define Multiplets（多重項を定義）テーブルには、8.6346 ppm の多重項に対して 2 つの J 値が表示されています： 
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 アクション 結果 

19  次に、8.6762、8.6792、8.6945、

8.6975 の 4 つのピークを 8.67 - 

8.70 ppm の範囲でグループ化し、2

つのカップリング定数を持つ dd と

して設定するために、ステップ 12

から 18 までの手順を繰り返してく

ださい。 

 

注記：ドロップダウンメニューで

パターンを選択するために、

Define Multiplets（多重項を定

義）ダイアログのサイズを調整す

る必要があるかもしれません。 

これにより、~8.6868 ppm の位置に dd としてグループ化されたピークが得られます。この多重項に対して 2 つの J

値がテーブルに追加されます： 
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 アクション 結果 

20  Define Multiplets（多重項を定

義）ダイアログ上でスペクトルを

右クリックし、"View Entire 

Spectrum"（スペクトル全体を表

示）を選択してください。残りの

ピークグループについてもステッ

プ 7 と 8 を繰り返してください。

具体的には、7.84 から 7.90 ppm の

範囲にある 5 つのピーク

（7.8381、7.8579、7.8762、

7.8791、7.8972）をまとめ、また

1.5781 ppm の単一のピークもまと

めます。 

 

注記：Multiplets（多重項）テーブ

ルでは、シングレットは 1 つのピ

ークとしてまとめられ、正しいパ

ターン（s）で分類される必要があ

ります。  

7.8676 ppm のピークは多重項にグループ化されます。また、1.5781 ppm のピークはシングレット（s）としてグル

ープ化されます。どちらの多重項もカップリング定数を持たないため、パターンの性質によります： 
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 アクション 結果 

21  7.26 ppm のピークは構造には含ま

れていないため、Delete Peak(s)

（ピークを削除）をクリックして

削除します。 

その結果、7.2612 ppm のピークは Multiplets（多重項）テーブルから削除されます： 

 

22  Save（保存）をクリックして、多

重項をレコードに保存し、Define 

Multiplets（多重項を定義）ダイア

ログを終了します。 

ダイアログが閉じられ、MineItrecord が表示されます： 
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NMR ツールを使用して、多重項を構造に割り当てます。 

 アクション 結果 

1  前のセクションの MineIt レコードを選択して

ください。構造/プロパティウィンドウで、

「ダブルクリックして ChemWindow で構造

を編集」というテキストをクリックします。 

注記：構造やプロトン、炭素を構造に割り当

てるには、まず構造を MineItレコードに添付

する必要があります。 

ChemWindow が表示されます； 

 

2  メニューの「ファイル」>「開く」を選択し、

「C14H10ClNO3.dsf」の構造を開きます。 

『C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\ 

ファイルの場所は「サンプル\NMR\Bruker 

TopSpin\C14H10ClNO3」です。 

 

ChemWindow で C14H10ClNO3 の構造が表示されます： 

 

 

 アクション 結果 
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3  「保存」をクリックして、構造を MineIt

レコードに追加します。 

これにより、構造が MineIt レコードに添付されます： 

 

4  「NMR ツール」>「構造の割り当て」を

選択します。 

構造の割り当てダイアログが表示されます： 

 

Define Multiplets（多重項を定義）ダイアログからの多重項情報は予め入力されています。 

 アクション 結果 
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5  構造の割り当てダイアログの表示タブの

設定を確認してください。同じ原子に対

しての原子 ID をグループ化するにはチェ

ックマークが付いているはずです。すべ

ての原子に対して原子 IDを割り当てるに

はチェックが外れているはずです。 

 

同じ原子に対しての原子 IDをグループ化するオプションは、対称的な構造に対して同じ番号付けを追加または削除

するために使用されます。 

 

すべての原子に対して原子 IDを割り当てるオプションは、異種原子に番号付けを追加または削除するために使用さ

れます。これは、スペクトル内のクロスカップリング（例：H-P）をラベル付けするために必要な場合があります。 

6  8.6868 ppm というδ値を持つ行をクリッ

クしてください。原子 ID のドロップダウ

ンメニューからプロトン 6 を選択し、そ

の多重項に割り当てます。テーブルの下

の空白の部分をクリックして変更を確定

させてください。 

 

注記：このメニューでは、複数のプロト

ンを選択して割り当てることもできま

す。 

 

注記：原子 IDは、キーボードの数字を使

ってセルに直接入力することもできま

す。または、Assign Atom(s)（原子の割

り当て）ボタンをクリックして構造内の

原子を選択することもできます。 

 

注記：プロトンはいつでも「原子の割り

当て解除」をクリックすることで未割り

当てに戻すことができます。 

8.6868 ppmの dd に対応する原子 ID はプロトン 6 です。# Hs の欄には割り当てられたプロトンの数が表示されま

す： 

 

 

 アクション 結果 
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7  構造の割り当てダイアログの下部

テーブルでは、原子 ID 2 の列とセ

ル内のドロップダウンメニューを

使用して、小さい J-値（約 1.17 

Hz）をプロトン 4 に、大きい J-値

（約 7.29 Hz）をプロトン 5に割り

当てます。  

下部テーブルの原子 ID 2 の列は、原子番号 4 と 5 が割り当てられた状態になります： 

 

下部テーブルはクロスカップリングの割り当てに使用されます。 
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 アクション 結果 

8  構造内の各プロトンについて、ス

テップ 6 とステップ 7 を繰り返し

てください。以下のペアを割り当

てます： 

原子 ID δ 原子 ID 
2 

1 1.5781 N/A 

3 3.9900 2 

2 4.4619 3 

5, 7 7.8676 N/A 

8 8.5280 7 

4 8.6346 6 (1.17) 

5 (8.52) 
 

構造の割り当てダイアログの原子 ID 列が埋まります： 

 

9  変更をレコードに反映させるため

に、保存をクリックしてくださ

い。 

 

注記：「SaveAndEdit 

Multiplets」（多重項の保存・編

集）をクリックすると、Define 

Multiplets（多重項を定義）ダイア

ログと構造の割り当てダイアログ

の間をスムーズに切り替えること

ができます。 

保存をクリックすると、ダイアログが閉じられ、MineIt のレコードが表示されます。 
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 アクション 結果 

10  構造上の割り当てを確認するに

は、表示（View）＞割り当て情報

（Assignment Information）＞両

方（Both）を選択してください。 

構造/プロパティウィンドウには、原子 ID が表示されます： 

 

11  クロスカップリング情報を確認す

るには、表示（View）＞ウィンド

ウ/テーブル（Windows/Tables）

＞カップリングデータテーブル

（Coupling Data Table）を選択し

てください。 
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 アクション 結果 

12  カップリングデータテーブルを閉

じるには、X をクリックしてくださ

い。 

カップリングデータテーブルは非表示になります： 
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NMR 多重項レポートの表示 

 アクション 結果 

1  MineIt で、「NMRツール」＞「多

重項レポート」を選択します。 

 

注記：「クリップボードにコピ

ー」をクリックすると、ダイアロ

グ内のレポート情報がクリップボ

ードにコピーされます。 

 

 

多重項レポートは、Define Multiplets（多重項を定義）ダイアログで保存した情報が自動的に表示されます。積分

情報は構造の割り当てダイアログから取得されます： 

 

NMRレポートは、1Hおよび 13C NMR スペクトル用に自動的に生成されます。これらの NMR レポートの詳細な設

定は、「設定」をクリックすることで調整できます。 

2  ダイアログ上の「閉じる」をクリ

ックします。構造/プロパティウィ

ンドウで「追加」をクリックし、

「ドロップダウンリスト」から

「溶媒」を選択します。値として

「CDCl3」を入力します。 

プロパティダイアログが表示されます： 
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 アクション 結果 

3  プロパティダイアログ上で「OK」

をクリックして、溶媒を MineIt の

レコードに追加します。その後、

「NMRツール」＞「多重項レポー

ト」で NMRレポートダイアログを

再起動します。 

これにより、NMR レポートには特定のレコードの NMR溶媒が表示されるようになります。 
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KnowItAll 使用アプリケーション 

• MineIt™  

NMR  

NMR スペクトルの生成 

 
目的 
 

この演習では、ピークリストや NMRレポートを使用して、分解されたスペクトルの NMRスペクトルを生成する方法を説明します。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ MineIt へのピークリストのインポート方法 

 

背景 

参照物質を実験スペクトルに重ね合わせることは、化合物の確認や不純物の同定に重要です。そ

のため、ピークリストを MineIt にインポートできるようになると便利です。MineIt のユーザーデ

ータベースには、NMRレポートなどの参考資料からの表形式のピークリストをインポートするこ

とができます。これにより、これらの化合物のスペクトルを直接重ね合わせたり、差し引いたり、

実験データと比較したりすることが可能です。これによって、化合物の確認や不純物の同定に役立つ情報を得ることができます。 
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NMR レポートまたはピークリストからデータベースレコードを生成 
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 アクション 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

結果 
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1  前のセクションで使用したユーザ

ーデータベースから、テーブルセ

クションの空白行をクリックして

ください。現在のデータベースで

は、これは 2 行目になります。 

 

注記：MineIt では、分解データに

関するピークリスト情報や NMRレ

ポート内のピーク情報を使用し

て、データベースレコードを作成

することができます。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

空白のレコードが表示されています： 
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2  「表示」>「ウィンドウ/テーブル」

>「ピークテーブル」を選んでくだ

さい。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

空白のピークテーブルダイアログが表示されます： 

 

 
 
 

 アクション 結果 

3  ピークテーブルダイアログで、

「新しいテクニック」をクリック

して、ピークテーブルで使用する

スペクトルの種類を選びます。 

「スペクトル技術選択」ダイアログが開きます： 

 

4  ドロップダウンメニューから、

「利用可能なスペクトル技術」を

「13C NMR」に変更し、OK をク

リックします。 

「スペクトル技術選択」ダイアログが閉じられ、空白のピークテーブルが表示されたままになります。 
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5  ピークテーブル内の「新しいピー

ク」と書かれたセルをダブルクリ

ックし、「197.4」という値を入力

します。入力内容を保存するため

に、入力した行の下の空白スペー

スをクリックします。 

ピークテーブルには、デフォルトでピークの高さが「1」のまま、「197.4」というピークが最初のセルに表示され

ます： 
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 アクション 結果 

6  次のピークに対してステップ 5 を繰り返し

てください: 137.3、133、128.6、128.3、

26.3。各値を入力後、キーボードの下向きの

矢印をクリックすることで簡単に新しい行

を追加できます。 

 

注記：これは NMRレポートのスペクトルを

シミュレートしています:  

“¹³C NMR (80 MHz): 197.4, 137.3, 133.0, 

128.6, 128.3, 26.3”. 

 

 

ピークテーブルには以下のピークが表示されます: 

 

7  ピークテーブルダイアログの X ボタンをク

リックして変更を保存し、Name（名前）列

の 2 行目をダブルクリックします。 

ピークテーブルが閉じられます。Name（名前）セルをクリックすると、MineIt が更新され、生成されたスペクト

ルが表示されます。プロパティダイアログが表示されます: 

 

 アクション 結果 
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8  値ボックスに「acetophenone」と入力し、

OK をクリックします。 

シミュレートされたスペクトルが表示されます： 

 

9  注記：このドキュメントで以前に説明した

手順を使って、化学構造と NMR スペクトロ

メーターの周波数をレコードに添付するこ

とができます。 

化学構造と NMRスペクトロメーターの周波数情報がシミュレートされたスペクトルに添付されました。 
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 アクション 結果 

10  さらに、ピークの高さ情報もシミュレーシ

ョンに含めることができます。表示>「ウ

ィンドウ/テーブル」>「ピークテーブル」

を選んでください。ピークテーブルの中

で、26.30 ppm のピークの横の行にある

「Height (高さ)」のセルをダブルクリック

します。0.49 と入力し、キーボードの

Enter キーを押してください。 

 

注記：Enter キーを押すと、セルが下の行

に移動します。 

ピークの高さの値がピークテーブルに表示されます： 

 

11  ステップ 10 を繰り返して、以下の値を入

力してください: 0.59 (133 ppm)、0.19 

(137.30 ppm)、0.19 (197.40 ppm)。 

ピークの高さの値がピークテーブルに表示されます： 
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 アクション 結果 

12  ピークテーブルダイアログの X ボ

タンをクリックして変更を保存し

てください。  

 

注記：他のレコードをクリックし

てから再びレコード#2 に戻すこと

で、レコードを更新する必要があ

るかもしれません。 

ピークの高さの値に基づいて、シミュレートされたスペクトルが更新されます： 

 

 

  


