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KnowItAll® ソフトウェアのトレーニング 

NMR予測 
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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 

• ファイルパス: C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\ Samples\Struc
tures\p-Methoxycarbanilic acid, 2-
ethoxyethyl ester.dsf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• PredictIt™ NMR 

• ChemWindow®  

• MineIt™ 
 

 NMRを予測   

NMR スペクトルを予測する方法 

 

目的 
 

この演習では、KnowItAll情報システムの PredictIt NMRアプリケーションを使用して、化学構造から予測された NMRスペクトルを生成する手順を説明します。 

目標 

 

これらのエクササイズを通じて、以下の内容を学ぶことができます： 

➢ データベースと溶媒の設定方法 

➢ PredictIt NMRで構造を開く方法 

➢ 予測を実行する方法 

➢ 予測結果の解釈方法 

 

背景 
 

PredictIt NMRアプリケーションでは、特定の化学環境に対してデータベースを検索し、構造から

1、13、およびその他の NMRシフトを予測することができます。これらは、分子構造内の原子の

化学的な環境を特徴付けるために使用される、球状環境の階層的な組織（HOSE）コードで記述

されます。 

PredictIt NMRアプリケーションでは、一般的な溶媒のリストから選択することができます。必要

に応じて、予測は溶媒に依存することも可能です。  

PredictIt NMR の設定を実施 

 

 アクション 結果 
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1  通常、スペクトル解析グループに

あるアイコンをクリックして、

PredictIt NMRアプリケーションを

起動します。 

 

2  標準ツールバーの中にある溶媒と

核種のドロップダウンリストを確

認してください。核種のタイプを
13Cに変更します。 

核種のタイプが正しく 13Cに設定されていることを確認してください: 

 

PredictIt NMRアプリケーションは、ツールバーで指定された溶媒と核種に基づいて予測を行います。 

3  File（ファイル） > Preferences

（プリファレンス）を選択しま

す。 

PredictIt NMRの設定ダイアログボックスが開きます： 

 

 

 アクション 結果 
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4  「NMR予測の設定」ダイアログボ

ックスで、設定（核種別）を 13C

に設定してください。スペクトル

技術の制限では、13Cを選択してく

ださい。その後、「全て追加」ボ

タンをクリックし、OKをクリック

します。 

予測時には、選択したデータベースが使用されます。OKをクリックすると、ダイアログボックスが閉じます。 

 

注記：利用可能なデータベースは、ご使用のパッケージによって異なる場合があります。DEMOXが利用可能な唯

一のデータベースとなることもあります。 
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構造を読み込んで予測を行う 

 アクション 結果 

5  「右クリックして構造を追加」と書かれたボッ

クスで右クリックします。 

ポップアップメニューが表示されます: 

 

6  「ファイルから構造をインポート」を選択しま

す。 

すると、標準ウィンドウの「開く」ダイアログボックスが表示されます。  

7  C:\Users\Public\Public 
Documents\Wiley\KnowItAll\ Samples\Structures 

に移動してください。「p-Methoxycarbanilic 

acid, 2-ethoxyethyl ester.dsf」を選択し、開くを

クリックします。 

計算が完了すると、結果が PredictIt NMRのメインウィンドウに表示されます： 

 

選択した原子には赤いタグが表示されます。対応する行はピークテーブルでハイライトされます。化学シ

フトはシフトテーブルに表示されます。 
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 アクション 結果 

8  ピークテーブルのツリーで「+」の

マークをクリックして展開しま

す。さらに下の階層にある枝の

「+」のマークをクリックして展開

します。 

最初のプラスボックスをクリックすると、ツリーの下に一連の行が展開されます。2番目のプラスボックスをクリッ

クすると、特定の計算に寄与したレコードが表示されます。 

 

KnowItAllは、原子の環境に一致するデータベースのレコードを第 4シェル、第 3シェルなどに分けて平均化しま

す。。 
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 アクション 結果 

9  「129.44」と書かれた行をクリッ

クして、そのレコードを表示しま

す。 

 

注記：「Source: 13C NMR」という

青色のテキストで表示されている

レコード IDをクリックすると、

MineItアプリケーションで選択し

たレコードが開かれます。 

ピークテーブルツリーでレコードを選択すると、化学シフトの計算に関与したレコードが表示されます。  

 

ツリーコントロールを使用すると、予測の基になるデータベースの構造、スペクトル、および化学シフトにアクセ

スできます。これにより、予測の正確性に対する信頼性が高まります。 

10  予測は、溶媒のドロップダウンメ

ニューを使用して特定の溶媒に基

づいてフィルタリングすることが

できます。 

溶媒をフィルタリングすると、選択した溶媒のデータのみを使用して計算が再実行されます。 
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他の核に対する予測を行う 

 

 アクション 結果 

1   上記の例は
13 NMRの予測ですが、

他の核に対して予測を行う場合

は、核のドロップダウンメニュー

で選択を変更してください。 
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2  注記：選択した技術に対応したデ

ータベースを更新する必要があり

ます。  

 

File（ファイル） > Preferences

（プリファレンス）を選択しま

す。予測に使用されている既存の

データベースを削除するには、

「すべて削除」をクリックしてく

ださい。  

「スペクトル技術の制限」の選択

を目的の核に変更し、関連するデ

ータベースを追加するために、

「すべて追加」をクリックしてく

ださい。 

NMR予測の設定ダイアログが開きます。以下の例では、1 NMRのデータベースが追加されました： 
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3  以前の予測が開かれた状態で、

「編集」メニューから「予測の繰

り返し」を選択するか、標準ツー

ルバーの「予測の繰り返し」アイ

コンをクリックしてください。 

 

選択した核に対して予測が再計算されます。 

 
 

 


