
KnowItAll Analyticalエディション
IR、MS、NMR、ラマン、UV-Vis分析を加速するソリューション

スペクトルデータのリーダー

優れたソフトウェア。高品質のデータ。信頼できる結果



WileyのKnowItAll Analyticalエディションは、分析データを識別、解析、管
理するためのソリューションを提供します。 

ベンダーニュートラルな環境は複数の機器のベンダーファイル形式と手
法をサポートし、ラボのワークフローと作業方法を効率化します。 

KnowItAllは、単一の使いやすいインターフェースに強力なツールが統合
されているので、複数のソフトウェアパッケージの必要性を排除します。ソ
フトウェアにはスペクトルインテリジェンスを継続的に追加しています。こ
れには、他のパッケージでは利用できない特許取得済みのツールも含ま
れています。 

KnowItAllは、Sadtlerライブラリ、Wileyレジストリ、Hummel、信頼できる
パートナーからのスペクトルを含むWileyの包括的で高品質なスペクトル
参照データベース*と組み合わせることで、高速で正確な分析に利用でき
る最先端のテクノロジーを化学者に提供します！

 データの種類

IR、GC-MS、LC-MS、NIR、NMR、ラマン、UV-Vis 
クロマトグラム
構造式

主な機能

基本的なスペクトル分析

高度なスペクトル検索と混合物分析

主成分分析 (PCA) 

データベース構築 / 管理

構造図とレポート（ChemWindow）

スペクトル処理
KnowItAllの包括的なIR、MS、NMR、ラマン、UV-Visスペクトルラ
イブラリはサブスクリプションが利用可能*

KnowItAllおよびChemWindowは、特定の法域におけるWileyの商標です。

使用されている手法の数によらず、KnowItAllは、貴社のラボに最
適なソリューションです！

VPAT準拠。キーボード操
作によるメニューへのアク
セス、音声ガイド付きアイ
コン、ヒントツールなどの
アクセシビリティ機能。.

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です。

技術に特化したワークフロー用ツール- KnowItAllは、IR/ラマン
官能基分析、MS逆検索と適応検索（特許取得済み）、自動MSデ
コンボリューション/分析、NMR予測など、技術に特化したワーク
フロー用のカスタムツールも組み込んでいます！
12,000件以上のボーナスIRスペクトルも収録。

多言語インターフェイス。
本ソフトウェアは現在、英
語、中国語、フランス語、ド
イツ語、日本語、そして韓
国語で利用可能です。



単一の使いやすいインターフェースに統合された
強力なツール。カスタマイズ可能なツールボック
ス。

検索、処理、分析、データの管理、構造の描画など、タスク間を
シームレスに移動します！

KnowItAllインターフェースは、ユーザーがメインインターフェースを離れたり、別の
プログラムを開いたりすることなく、あるツールから別のツールに情報を転送した
り、あるタスクから次のタスクに移動したりできるように設計されています。複数の
タスクは、論理的にグループ化された「ツールボックス」を使用して実行されます。 

すべてのツールが単一の統合環境に配置されているため、このシステムを使用す
ると、常に時間を節約し、ワークフローを改善し、データから結論に到達する能力
を高められます。

必要なすべてのツールとデータを1つのシ
ステムに統合することで、データから有意な
知識を抽出する能力が高まります。



含まれているもの

含まれるツールとアプリケーションの概要。

 Dataツールボックス
    ID Expert ワンクリックの「ファーストパス」スペクトル識別ツール 
    SearchIt 高度なデータベース検索 
    MineIt スペクトルデータベースの構築とデータマイニング
    QC Expert QCスペクトルの比較

 Spectral Analysisツールボックス
   Trendfinder 主成分分析（PCA）エンジンを使用して、データの中に隠れたトレンドを発見しましょう
   AnalyzeIt 官能基分析 - IR、ラマン、IRポリマー、気相IR合成カンナビノイド
   PredictIt NMR NMR化学シフト予測

オプション
    LC Expert ノンターゲットLC-MS/MS分析とターゲット精密質量同定を自動で実行します
    KnowItAll Libraries 高品質のIR、MS、NMR、ラマン、UV-Visスペクトルの包括的なデータコレクションの年間サブスクリプション

Basicsツールボックス
    ChemWindow 2D構造図
    ReportIt 構造、スペクトル、クロマトグラムなどの専門的レポートを公開します。
    BrowseIt KnowItAllトレーニングリソースと製品ニュースへのリンクを含むWebポータル

 Spectral Processingツールボックス
    ProcessIt IR、MS、NMR、ラマン、MSのスペクトル処理
    GC Expert GC-MSデコンボリューションと自動参照データベース検索を組み合わせたコンポーネント分析

Quantitation（定量）ツールボックス
    Quantitation (定量） GC-MS、IR、ラマン、UV-Visの内部および外部標準ワークフローのサポート



KnowItAllツールを探索
詳細
•	 Dataツールボックス
•	 Spectral Analysisツールボックス
•	 Spectral Processingツールボックス
•	 Basicsツールボックス
•	 Quantitationツールボックス



データツールボックス

KnowItAll ID Expert

「ファーストパス」スペクトル識別ツール 

未知のスペクトル特定では、どこから始めればよいかを理解するのは困難です。 
WileyのKnowItAll ID Expertは、初心者と専門家の両方に最適なソリューショ 
ンを提供します。参照スペクトルと照合することで未知のスペクトルを特定しよ 
うとする科学者に、高速で信頼性の高い回答を提供します。 

世界最大級のコレクションであるWileyの高品質なKnowItAllスペクトルライブ 
ラリ*と組み合わせると、KnowItAll ID Expertに組み込まれたスペクトルインテ 
リジェンスにより、これは迅速なファーストパス分析ツールになります。

使い方

•  �未知のスペクトルを開くだけで、KnowItAll ID Expertは一連の基本的な分 
析（単一および多成分検索、ピーク検索、官能基（IR /ラマンの場合））を自 
動的に実行し、結果を要約して可能性の概要を示します。

•  �未知のスペクトルまたは参照スペクトルに問題がある場合、ID Expertは、 
問題を特定してその一部を修正するためのスペクトルインテリジェンスを 
備えています。

•  �ユーザーが未知のスペクトルを特定すると、ワンクリックでPDFレポートを 
生成できます。

特許取得済みの最適化された補正技術が含まれており、可能な限り最高の 
検索結果を保証します。 

WileyのDrug Classification Modelのサブスクリプションをご利用の場合は、 
こちらで未知のスペクトルの分類候補をご覧いただけます。

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です。



SearchIt

高度なスペクトルデータベース検索用

Wileyは、自らが膨大なデータセットの分析に使用するのと同じテクノロジーを使
用して構築された、スペクトルデータ検索のための最も強力なツールを提供しま
す。Wileyは、高速の検索速度、強力なアルゴリズム、および特許取得済みのテクノ
ロジーにより、信頼できる結果を提供できます。

主な機能
•	 サンプルスペクトルをインポートし、IR、MS、NMR、ラマン、UV-Vis *用のユーザー生 

成データベースまたは包括的なWiley KnowItAllスペクトル参照ライブラリを検索 
します。

•	 検索はカスタマイズ可能で、強力なアルゴリズムによって実行されます
•	 速度とパフォーマンスを最適化
•	 名前、構造、下部構造、プロパティ、スペクトル（フルスペクトルまたは選択した範囲）、

ピークの任意の組み合わせで検索します
•	 検索に地域を含めるか除外します
•	 複数のコンポーネントの混合分析を実行します
•	 結果を絞り込むために、混合物に既知の成分を含めるか除外します
•	 手動でピークを選択するか、自動ピークピッキング機能を使用します 
•	 アルゴリズムには、ユークリッド距離、1次および2次微分ユークリッド距離、相関、 

およびベースライン補正が含まれます。 MSの場合：ドット積（コサイン）、Wileyドッ 
ト積（コサイン）、コンポジットP1およびP3

•	 さまざまな手法のスペクトルを使用して同時にマルチテクニック検索を実行し、よ 
り信頼性の高い分析のために直交的に検証します

•	 特許取得済みの最適化された補正技術が含まれており、最高の検索結果を保証し 
ます

•	 MSの適応検索（特許取得済み）、逆検索、新機能の精密質量の検索が含まれています
•	 オーバーレイ、オフセット、スタック、バタフライ、減算など、さまざまなビューを使用し 

てスペクトルを簡単に比較できます。
•	 複数の装置タイプとベンダーフォーマットをサポート（サポート対象の形式を 

https://sciencesolutions.wiley.com/knowitall-supported-file-formats/ 
でご覧ください）

•	 Markush構造の検索機能

Analyticalエディションには、次のボーナスデータベースも含まれます：
•	 IR - Sadtler ヒュメルポリマー - Wiley（1,907スペクトル）
•	 IR - Sadtler スタンダード（有機化合物＆高分子複合材のサブセット） - Wiley（9,996スペクトル）
•	 ATR-IR -  Sadtler Solvents（629のスペクトル）
•	 マイクロプラスチック分類データベース - このデータベースは、現在IR / ATR-IRスペクトルのマイ

クロプラスチックを分類するための高速でコストパフォーマンスの良い方法として、Analyticalエデ
ィションに付属しています。マイクロプラスチックサンプルの識別については、包括的なKnowItAll 
IR Spectral Library（KnowItAll IRスペクトルライブラリ）に登録することをお勧めします。 

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です。

https://sciencesolutions.wiley.com/%e3%82%b5%e3%83%9d%e3%83%bc%e3%83%88%e3%81%95%e3%82%8c%e3%81%a6%e3%81%84%e3%82%8bknowitall%e3%83%95%e3%82%a1%e3%82%a4%e3%83%ab%e5%bd%a2%e5%bc%8f/?lang=ja


混合物分析：IRとラマンの業界をリードする機能がMSで利用可能になりました！
最も強力な機能の1つは、混合物を分析するKnowItAllの機能です。参照データベ
ースで不明なものを検索する場合、複数のコンポーネントを検索できます。結果は
一連の複合スペクトルであり、それぞれが複合スペクトルを構成する個々の成分
スペクトルと、残差スペクトル（クエリスペクトルと複合スペクトルの差）を伴いま
す。次に、複合スペクトルは、クエリスペクトルにどれだけ似ているかによってラン
ク付けされます。  

特許取得済みの最適化された補正技術：検索は必ずしも簡単なプロセスではあ
りません。クエリスペクトル、ライブラリ参照スペクトル、またはその両方に問題が
ある場合はどうなるでしょうか？問題があると、ライブラリに存在するスペクトルで
あったとしても、適切な一致が見つからない可能性があります。  Wileyは、この複
雑な問題を解決し、最良の結果をもたらすための独自の特許取得済みソリューシ
ョンを提供します。 

Wileyの最適化された補正技術は、KnowItAllのID ExpertおよびSearchItアプリ
ケーションに組み込まれているスペクトルインテリジェントソリューションです。こ
れは、検索内のすべてのクエリと参照スペクトルに対して複雑な計算による修正
を実行して、クエリと各参照スペクトルの間の最適な一致を見つけます。複数の補
正が自動的に適用され、さまざまな機器やアクセサリの変動、および人為的エラ
ーを含むその他の要因によって引き起こされるスペクトル間の差異が補正されま
す。補正には、ベースライン補正、クリッピング、水平シフト、垂直シフト、強度歪み、
およびATRの補正が含まれます。

KnowItAllを際立たせる強力なスペクトル検索ツール

Wileyは、スペクトル分析を次のレベルに引き上げることに取り組んでいます！分析を加速するスペクトルインテリジェントツールをポートフォリオに継続的に追加していま
す。ここでは、Wileyをスペクトル情報学のリーダーにするKnowItAllのSearchItのユニークで強力なソリューションのいくつかを詳しく見ていきます！ 

マルチテクニックの「同時」スペクトル検索：KnowItAllは、1つまたは複数のデータ
ベースから同時に複数の分析技術でスペクトルを検索できる世界初の検索シス
テムです。たとえば、あるデータベースのNMRスペクトルと別のデータベースのマ
ススペクトルを同時にクエリして、化学構造によって相互にリンクされている各デ
ータベースから最も関連性の高いヒットを見つけます。

MSの特許取得済みの適応検索：未知のマススペクトルをリファレンスと照合する
場合、このテクノロジーは、未知のマススペクトルと類似しているが、選択フラグメ
ントが追加または欠落しているスペクトル一致を検出します。その際、可能であれ
ば、何が原因でその差異が生じているのかを示唆します。この機能は、完全に一致
するものがない場合に構造上の可能性を探るための幅広い洞察を与えてくれま
す。最終的に、これはよりインテリジェントで信頼性の高い識別と確認につながり
ます。 

 



MineIt™
スペクトルデータベースの構築と管理

化学者と分光学者は、組織内で毎日貴重なデータを作成しています。Wiley Science 
Solutionの主な事業はスペクトルデータベースであるため、KnowItAllは、長年の経験
によりデータベースが構築されています。

さまざまなベンダーからの、単一または複数の手法のデータベースを構築
研究者は、1つ以上の分析技術（IR、MS、NIR、NMR、ラマン、UV-Vis）、化学構造、お
よびその他のメタデータを含む検索可能なデータベースを構築できます。そのため、
ラボの機器が複数のメーカーから提供されている場合でも、KnowItAllはデータを
アーカイブできます。（サポート対象の形式をhttps://sciencesolutions.wiley.com/
knowitall-supported-file-formats/でご覧ください）

主な機能
スペクトルおよびクロマトグラフィーデータを使用してデータベースを構築する
•  1つ以上の分析技術を使用してデータベースを構築する 
•  同じレコードに複数のスペクトルを含むデータベースを構築する
•  ラボに複数のベンダーの機器がある場合でも分析データをインポートする
•  �一般的な機器のファイル形式または*.csv形式（スプレッドシート）のワンクリックインポート
•  �サンプルのソース、沸点などのピーク情報、構造、プロパティで各レコードを拡張する
•  複数の構造形式をインポートする（立体化学結合と識別子を使用）
•  �スペクトル、構造、プロパティファイルを効率的に処理するために、「バッチインポートおよびエ

クスポート」を使用する
•  �無制限のスペクトル範囲と解像度をサポート：固定範囲と解像度を強制されるのではなく、各

スペクトルが測定された正確な範囲と解像度でスペクトルを保存する
•  �スプレッドシート、MSDS、その他のドキュメントを添付したり、Webページにハイパーリンクを

追加することによるデータベース強化
•  �レコードから別の手法のデータへの相互参照を作成（NMRスペクトルをIRスペクトルにリンク

可能）
�•  �麻薬取締局の規制に従った規制物質の化学構造の分類（一括処理が可能）
•  �データセット全体の単一またはバッチ計算用のプロパティ計算機 - 式、分子量、C-13 NMR予

測、不良ベースラインインジケーター、ベースライン分析：面積差、スプラッシュID、さまざまな
質量（平均、正確、公称） 

•  スペクトルにピークラベルを追加
•  �構造式に多重度を帰属するための更新されたNMRツール、およびデータベースレコードの

NMRレポートの自動生成機能
�•  元素組成と同位体分布を計算するためのMSツール

•  �PubChemからデータベースにプロパティと構造をすばやく追加

データベースをカスタマイズする
•  データベースをラボの仕様に合わせてカスタマイズできる
•  �作業に関連するメタデータをサポートするカスタムフィールドを作成する
•  テキスト、数値、ハイパーリンクの3種類のプロパティフィールドから選択する
•  ユーザーが一貫してプロパティを入力できるように「優先プロパティ」フォームを生成
する
•  x解像度やy解像度などのスペクトルパラメータを設定する

データからほとんどの情報を抽出する
•  �処理、データベース検索/マイニング、構造図作成、処理、レポートなどのため他の

KnowItAllアプリケーションと完全に統合

データ共有
•  �ユーザーは、クラウドストレージサービス（AWS、Sharepoint、OneDrive、Google 

Driveなど）を利用して、組織内で作成したKnowItAllユーザーデータベースを管理・共
有し、これらのリソースの利用範囲を拡大することができます。

Data Control（オプション）
•  �組織は、一元化された共有データベースのセキュリティと管理を強化できます。アク

ティベーションを実行すると、組織はApache Subversion（SVN）リポジトリに接続
し、KnowItAllの共有データベースを構築することができ、堅牢なバージョン管理と権
限管理が可能になります。

https://sciencesolutions.wiley.com/%e3%82%b5%e3%83%9d%e3%83%bc%e3%83%88%e3%81%95%e3%82%8c%e3%81%a6%e3%81%84%e3%82%8bknowitall%e3%83%95%e3%82%a1%e3%82%a4%e3%83%ab%e5%bd%a2%e5%bc%8f/?lang=ja
https://sciencesolutions.wiley.com/%e3%82%b5%e3%83%9d%e3%83%bc%e3%83%88%e3%81%95%e3%82%8c%e3%81%a6%e3%81%84%e3%82%8bknowitall%e3%83%95%e3%82%a1%e3%82%a4%e3%83%ab%e5%bd%a2%e5%bc%8f/?lang=ja


マルチテクニックの表示とマイニング

MineItを使用すると、参照データベース、ユーザーが作成したデータベース、また
は検索結果を表示できます。スペクトルクロマトグラム、構造、物理的特性など、さ
まざまな種類のデータを含むデータベースにアクセスします。分析データベース
には同じレコードに1つ以上の手法を含めることができるため、参照スペクトルの
データベースにアクセスするのに理想的です。 

高度なデータマイニング機能

散布図を使用してデータベースの任意の2つの変数を比較し、目的の傾向に従う
データとそうでないデータを分離します。散布図の任意の点を選択して、そのレコ
ードに関連付けられている化合物を表示します。 

特許取得済みのオーバーラップ密度ヒートマップテクノロジー

従来、複数のスペクトルの視覚化は、オーバーレイ、オフセット、またはスタックプ
ロットで行われます。ただし、これらの従来のプロット方法では、大量のデータを表
示するときに傾向がわかりにくくなります。オーバーラップ密度ヒートマップを使用
すると、ユーザーは傾向を視覚化し、大量のデータの類似点と非類似点を評価で
きます。具体的には、このテクノロジーにより、ユーザーは、スペクトル領域を最も
高いものから最も低いものへと色分けすることにより、スペクトルなどの重なり合
ったオブジェクトの一般的な特徴を確認できます。 

以下に例を挙げてみましょう。  このプロット機能は、データベース検索結果の品質（Hit Quality Indicies-HQI）を相互に
プロットすることにより（たとえば、IRHQIとラマンHQI）、複数の手法で実行されたサンプルのスペクトル検索の分析に役
立ちます。

オーバーラップ密度ヒートマップ：  例：

従来のスタックディスプレイ

アルカンの31のIRスペクトルが示
されています。いくつかの傾向が
現れますが、傾向の範囲はあい
まいです。

ODヒートマップ
ODレベル = 100

すべてのスペクトルに共通するオー
バーラップ領域のみを示すオーバー
ラップ密度ヒートマップです。

ODヒートマップ
ODレベル = 0

示されている31個のアルカンのオー
バーラップ密度ヒートマップは、すべて
のオーバーラップレベルを示していま
す。高レベルのオーバーラップは赤で
表示されます。低レベルは紫で表示さ
れます。



QC ExpertTM

IR、ラマン、クロマトグラムの品質管理の比較

WileyのKnowItAll QC Expertソフトウェアは、サンプルIR、ラマンスペクトル、クロ
マトグラムを、「ゴールドスタンダード」ユーザースペクトルまたはクロマトグラムに
対して迅速な品質チェックを実行して、材料が管理仕様を満たしていることを確
認します。

主な機能
•  �サンプルと選択した参照ファイルのQC比較を実行する

•  �サンプルを参照データベースと比較して結果を検証し、サンプルが選択した参照データ
と一致するだけでなく、参照データベース内の他のどのスペクトルとも一致しないことを
確認する

•  �技術者が設定されたプロトコルに従い、成果に集中できるように、ユーザー特権、参照デ
ータ、およびその他の設定を定義する

•  �サンプルスペクトルの問題を特定する - QC Expertの組み込みスペクトルインテリジェン
スが問題を特定し、それを修正する方法を提案する

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です。



スペクトル分析ツールボックス

Trendfinder

ケモメトリックスデータ分析の簡素化

大規模なスペクトル/クロマトグラフィーデータから、隠れたトレンドやパター
ンを発見

KnowItAll 2026 の新機能である Trendfinder は、主成分分析 (PCA) を適用して、スペクト
ルやクロマトグラムを扱う場合でも、複雑なデータセット内の意味のあるパターンを発見する
のに役立ちます。化学計量学の専門知識がなくても、トレンド検出や関係性のマッピングを直
感的に行えるように設計されています。ご自身のデータを使用することも、KnowItAll が保有
する膨大なスペクトルデータコレクション＊を活用することもでき、通常では見落とされがち
な相関関係、外れ値、隠れた構造を探ることができます。

主な機能
•	 包括的なデータセット解析：分光データまたはクロマトグラフィーデータセットに対して PCA を実行し

ます
•	 専門家レベルの分析、使いやすいインターフェース：関係性やトレンドを直感的に可視化する高度な独

自技術
•	 未知の投影と発見：未知サンプルを分類し、マーカーを特定します
•	 包括的な処理：追加のソフトウェアなしで使用できる、データ準備オプションを網羅したフルスイート（

例：前処理、Y変換、インテリジェントビニング/バケッティング、回転 など）
•	 インタラクティブデータマイニング：さまざまなプロットを統合されたクエリデバイスとして利用でき、即

時に探索できます
•	 複数のデータソース：KnowItAll で構築または取り込んだカスタムデータベース、あるいは Wiley が提

供する膨大なデータセット＊に対応しています(＊データのサブスクリプションが必要です)
•	 マルチテクニックに対応：NMR、IR、ラマン、MS、UV-Vis、クロマトグラフィーなど、さまざまな手法のデー

タを解析します
•	 シームレスな統合：KnowItAll エコシステム内でネイティブに統合されているため、データ転送に関する

問題を解消します

この FTIR の例では、自動車の塗装チップデータベースから抽出したスペクトルの一部に対して 
PCA を実行した様子を示しています。右側の凡例では、該当する行をクリックすることで、1つまたは
複数のプロパティを選択できます。

この例では、タンデム MS データの PCA を示しています。 衝突エネルギーの高いスペクトルは広く分
散し、衝突エネルギーの低いスペクトルは密集してクラスター化しています（黒点）。 これは、衝突エネ
ルギーが高いほど分子がより小さなフラグメントに分解され、その結果スペクトル同士の差異が大き
くなるという事実と一致しています。

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です。



AnalyzeItTM

高度な官能基分析  
IR、ラマン、IR（ポリマー）、気相IR（合成カンナビノイド）向け 

スペクトルの解釈： スペクトルをロードして、関心のあるピークをクリックするだけ
で、AnalyzeItはそのピーク位置で可能なすべての官能基を一覧表示します。スペクトルを
オーバーレイして各グループのピーク領域を比較し、「最も可能性の高い」候補にタグを付
けて結果を絞り込みます。

構造とスペクトルの相関： この機能は、提案された構造が観測されたスペクトルと一致す
るかどうかを判断するのに役立ちます。構造を描画またはインポートするだけで、そのコン
ポーネントの官能基を表示できます。スペクトルを重ね合わせて、各グループのピーク領域
を比較します。 

分類ナレッジベース
IRおよびラマン 200を超える官能基と数百の解釈頻度

IRポリマー 100を超える官能基と数百の解釈頻度

気相IR - 合成カンナビノイド（特許取得
済み）

60を超えるブリッジカルボニル基 

 または解釈を改善するために独自のナレッジベースを構築

メリット
•  �未知の化合物のスペクトルの分類に便利
•  スペクトル解釈の他の方法を補足

主な機能
•  スペクトルのインポートとピーク分析
•  インテリジェントな「ピークを提案する」機能
•  構造がスペクトルと一致するかどうかを判断する
•  化学分類ごとにナレッジベースを参照する
•  否定的または肯定的な解釈にタグを付けて要約する
•  簡単に比較できるピークオーバーレイ表示
•  振動周波数に関係する構造結合を表示/強調表示
•  Sadtlerハンドブックの追加データへのリンク（AnalyzeIt IRのみ）
•  利用可能な場合、官能基のメモを表示する



PredictItTM NMR
NMRスペクトル予測

PredictIt NMRを使用して、13C、1H、およびX NMR核のデータベースを基礎としたNMRス
ペクトル予測を実行します。  

ユーザーがPredictIt NMRで構造を開くと、予測が自動的に実行されます。予測を行うた
めに、このツールは、1H、13C、またはその他のシフトが割り当てられている下部構造のデー
タベースを調べます。下部構造は、中心原子のn個の結合内の原子を表すシェルの数によ
って定義されます。 

たとえば、4つのシェルには、中央の炭素原子と、この原子の4つの結合内のすべての原子
が含まれます。  完全に一致するものを探した後、PredictIt NMRは、構造内の各原子に一
致するシェルを探します。シェル4から始まり、一致するものが見つかるまで小さいシェルに
進みます。 

このツールは、データベースで特定の化学環境を検索します。特定の化学環境は、分子構
造内の原子の化学的環境を記述するために使用されるトポロジコードである修正された
HOSE（環境の階層的に順序付けられた球形の説明）コードによって記述されます。元の構
造と結果は、PredictIt NMRのメインウィンドウに表示されます。各原子の平均シフト（およ
び標準偏差）は、ツリーコントロールの最上位に表示されます。 

精度を向上させるための溶媒固有の予測
KnowItAllは、溶媒固有のNMR化学シフト予測を提供します。ユーザーは、クロロホルム、
アセトン、ジメチルスルホキシドなどの一般的な溶媒のリストから選択でき、KnowItAllはそ
の溶媒のすべての化学シフトを自動的に再計算します。

単なるスペクトルデータ以上のもの
NMR分光器が必要とする情報は、予測されるピークシフトだけではありません。PredictIt 
NMRを使用すると、予測の作成に使用された実際のスペクトルデータを簡単に取得でき
るだけでなく、サンプルソース、溶媒、製造条件、機器、分子の特性など、参照スペクトルに
関連する利用可能な情報にアクセスできます。



ProcessItTM

スペクトル処理ツールボックス

IRとラマンスペクトル処理 

ProcessItは、IRとラマンスペクトルを処理し、アーカイブされたデータと検索結果の品質
を向上させるためのさまざまなツールを提供します。  他のKnowItAllツールと組み合わせ
て使用​​することもできます。たとえば、スペクトルをSearchItからProcessItに転送して、潜
在的な検索の問題を修正し、元に戻すことができます。 

処理機能は次のとおりです：
•  ピーク削除
•  トランケート/パッド
•  ノーマライズ
•  スムージング（Quad-Cubic Savitsky Golayl工法、フーリエ工法）
•  ベースライン補正（スプライン、線形、および多項式の工法）
•  ATR補正
•  逆ATR補正
•  Kubelka-Munk転換
•  スペクトル減算とスペクトル加算
•  平均スペクトル
•  ピークピッキング
•  ラマン - 蛍光補正
•  ラマン - 宇宙線除去
•  処理中にピークラベルを追加し、レポートに反映させる機能

分析機能は次のとおりです：
•  曲線下面積（AUC）



NMRスペクトル処理 

この使いやすいProcessItは、実験的なアーティファクトを修正し、スペクトルの外観を改善
するための包括的な処理機能のセットを提供します。ユーザーは、自動および手動の処理
方法だけでなく、前処理ツールと後変換ツールを含む一連の処理ツールにアクセスできま
す。KnowItAllのProcessItには、反復的なワークフローのためのマクロ機能が含まれてい 
ます。

主な機能：
•  複数の形式から1D処理またはFIDスペクトルをインポート
•  処理機能：  ゼロフィリング、インタラクティブウィンドウ関数、およびフーリエ変換
•  位相補正（自動および手動）
•  �多項式、スプライン、線形アルゴリズムをを含むベースライン補正（自動および手動）
•  ピークピッキング（自動および手動）
•  積分（自動および手動）
•  スペクトルの加算と減算
•  複数のスペクトルをオーバーレイして簡単に比較
•  迅速かつ効率的な処理のためのマクロ機能
•  JCAMP形式でのインポートおよびエクスポート
•  水平ズーム、ボックスズーム、ハンドカーソル、スケーリングなどのスペクトル処理ツール
•  �処理されたスペクトルをアーカイブするためのMineIt、スペクトル、ピーク、および積分テーブルを含

むレポートを作成するためのReportIt、およびスペクトル検索のためのSearchItとの統合
•  �処理中にピークラベルを追加し、レポートに反映させる機能

MineItのNMRツールを使用して、多重度解析と構造式への帰属が可能です。



GC ExpertTM

ノンターゲットGC-MS分析

GC-MSデータ分析は、特に複雑な分析物を検査する場合には、時間がかかることが
あります。 GC Expert を使用することで、GC-MS データの自動処理、デコンボリュー
ション、そして解析を行うことができます。手動でのピークピッキングと分析も可能で
す。KnowItAllの高速データベース検索と組み合わせることで、既存の化合物との一
致を提案し、未知のデータを精査できるようにします。

必要に応じて、共溶出した成分を KnowItAll の高度な混合物解析アプリケーションへ
送る際、GC Expert はその処理をシームレスに行います。断片化と構造的情報を用いて
可能な構造的詳細を提案する（SearchItの）特許取得済みのMS適応検索を適用するこ
とで、新規化合物の構造特性をより深く推定することができます。

主な機能  
•	 自動処理：ワンクリックで、GC-MSデータを自動的に処理・デコンボリューションし、抽出さ

れたMSスペクトルを検索して参照データベースと照合し、コンポーネントを同定すること
ができます。

•	 高速化のために最適化: 高速化のために構築された高速自動データベース検索
•	 包括的な表示：TIC、コンポーネントのプロファイル、抽出されたスペクトルと生スペクトル

の比較、抽出されたスペクトルと一致する参照スペクトル、および一致する参照コンポー
ネントの構造を表示

•	 カスタムライブラリを搭載：スペクトル検索に最適化され、元の形式で生データを保持す
る独自のデータベース形式を使用して、社内ライブラリを構築

•	 デコンボリューションと検索の設定：単位質量データセットと精密質量データセットの両
方をサポートしているため、自動デコンボリューションから手動デコンボリューションへの
移行が可能。分析感度パラメータを調整し、装置の分解能を設定

•	 再利用可能な検索プロファイル：スペクトル検索プロファイルの作成と再利用により、選択
したクロマトグラム法の優先データベースを保存可能

•	 SearchItへのシームレスな転送による手動分析：参照スペクトルと上手く一致しないコン
ポーネントを、適応検索または混合検索を用いて手動で検査するためにSearchItへシー
ムレスに転送。正規スペクトル検索と逆検索HQI値に基づく調整可能な一致スコア計算

•	 幅広い互換性：複数の機器タイプとベンダー形式をサポートします 
（https://sciencesolutions.wiley.com/knowitall-supported-file-formats/ 
でサポート対象の形式を参照）

•	 広範なデータベースへのアクセス：広範なKnowItAll GC-MSスペクトル参照ライブラリ* 
との互換性

•	 統合されたレポート作成：スペクトル、構造、注釈、データテーブルなどを含むス
ペクトル 
同定の結果を表示するために、KnowItAllの統合ReportItツールに結果を直接
送信

使い方 

GC-MSデータファイルをインポートするだけで、ソフトウェアが自動的にTIC
をコンポーネントにデコンボリュートします。次に、一致を見つけるために、抽
出されたすべてのコンポーネントのMSスペクトルが、参照ライブラリ*と自動
的に照合検索されます。結果が各コンポーネントのヒットリストとして表示さ
れます。 

次に、未知のコンポーネントまたは一致スコアの低いコンポーネントを
KnowItAllのSearchItツールに送信して手動調査を行うことも可能です。 
SearchItでは、適応検索を使用して、類似のコンポーネントと照合または混
合分析を使用して共溶出したコンポーネントを分離することができます。

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です.

https://sciencesolutions.wiley.com/%e3%82%b5%e3%83%9d%e3%83%bc%e3%83%88%e3%81%95%e3%82%8c%e3%81%a6%e3%81%84%e3%82%8bknowitall%e3%83%95%e3%82%a1%e3%82%a4%e3%83%ab%e5%bd%a2%e5%bc%8f/?lang=ja


LC ExpertTM (オプション)

LC Expertの自動ワークフローでコンポーネント同定を効率化。

LC-MSのデータ解析は時間がかかり、面倒な作業です。新製品のLC Expertは、生の
LC-MSクロマトグラムを処理・デコンボリューション・検索を行う自動ワークフロー
で、この課題に対処します。LC Expertは、最も完全な分析を行うためにMS/MSと精
密質量の検索方法の両方を備えています。KnowItAllの包括的で高品質なデータベ
ースコレクション*と組み合わせることで、LC Expertはノンターゲットおよびターゲ
ットのスペクトル分析を次のレベルに引き上げます。 

主な機能
•	 自動処理：ワンクリックで、生のクロマトグラムを自動的に処理・デコンボリューションし、 

参照データベースに対して検索を行い、コンポーネントを同定することができます。

•	 高速化のために最適化: 高速化のために構築された高速自動データベース検索

•	 包括的な表示：TIC、コンポーネントのプロファイル、抽出されたスペクトルと生スペクトルの
比較、抽出されたスペクトルと一致する参照スペクトル、およびデータベースに一致する構造
を表示

•	 カスタムライブラリを搭載：スペクトル検索に最適化され、元の形式で生データを保持する独
自のデータベース形式を使用して、社内ライブラリを構築

•	 デコンボリューションと検索の設定：分析感度パラメータを調整し、装置の分解能を設定。 
単位質量データセットと精密質量データセットの両方をサポート

•	 再利用可能な検索プロファイル：スペクトル検索プロファイルの作成と再利用により、選択し
たクロマトグラム法の優先データベースを保存可能

•	 SearchItへのシームレスな転送による手動分析：参照スペクトルと上手く一致しないコンポ
ーネントを、適応検索または混合検索を用いて手動で検査するためにSearchItへシームレス
に転送。正規スペクトル検索と逆検索HQI値に基づく調整可能な一致スコア計算

•	 著名なMSforID検索アルゴリズムへのアクセス：このアルゴリズムでは、化合物ごとの複数の
衝突エネルギー測定値を含むデータベースのパワーを活用

•	 幅広い互換性：複数の機器タイプとベンダー形式をサポートします 
（https://sciencesolutions.wiley.com/knowitall-supported-file-formats/ 
でサポート対象の形式を参照）

•	 広範なデータベースへのアクセス：広範なKnowItAll LC-MSスペクトルデータベース
コレクションおよびKnowItAll形式で提供されるその他多くの一般的なMS/MSライブ
ラリに対応

•	 統合されたレポート作成：スペクトル、構造、注釈、データテーブルなどを含むスペクト
ル同定の結果を表示するために、KnowItAllの統合ReportItツールに結果を直接送信

機能の仕組み

LC-MSクロマトグラムデータファイルをインポートすると、ソフトウェアが自動
的にTICをピークにデコンボリュートします。すべてのピークを積分し、表にし
ます。データセットにタンデムMSデータが含まれている場合、事前に選択さ
れたLC-MSライブラリ*で生のMS/MSスペクトルを自動で検索します。また、
既知のターゲット化合物のリストに対して精密質量検索を実施することもで
きます。

* KnowItAllスペクトルライブラリにはサブスクリプションが必要です。

https://sciencesolutions.wiley.com/%e3%82%b5%e3%83%9d%e3%83%bc%e3%83%88%e3%81%95%e3%82%8c%e3%81%a6%e3%81%84%e3%82%8bknowitall%e3%83%95%e3%82%a1%e3%82%a4%e3%83%ab%e5%bd%a2%e5%bc%8f/?lang=ja


基本ツールボックス

ChemWindow®

フル機能の2D構造図面プログラム  

ChemWindowは、世界中の化学者が化学構造の描画のために選択する 
ソフトウェアです。クリックしてドラッグするだけで化学構造を描画できる、使いやすい高度
な描画ツールのセットを提供します。環、結合、原子、電子、電荷、鎖、矢印などを描画する
ための最も包括的なツールセットにアクセスできます。

主な機能
•  �結合、環、原子ラベル、電荷などの化学構造を描画するためのツールを備えたカスタマイズ可能な

ツールバー
•  �ホットキー、化学構文チェッカーなどの化学認識機能
•  �高度な立体化学的認識—他のパッケージでは利用できないテクノロジーを使用
•  �ワードプロセッシングおよびプレゼンテーションソフトウェアでのインプレース編集のためのOLE 
（オブジェクトリンクおよび埋め込み）技術

•  �質量と式を計算するためのツール、元素組成と同位体分布を計算するためのMSツール
•  キャプションと構造の事前定義されたスタイル
•  名前を構造に変換するためのOPSIN Name2Structureへのリンク
• � 複数のファイル形式（ChemDraw - *.cdx、CDXML - *.cdxml、Hampden - *.hsf、 

InChI - *.txt、JCAMP - *.dx、*.jdx、BIOVIA/MDL - *.mol、*.rxn、Smiles - *.smi、XYX - *.xyzなど）
から既存の構造を容易にインポート

•  �RInChI、CDX、CDXMLファイルを含む反応ファイルをサポート
•  �Markush型構造を使用して複雑な化学クラスの定義を表現する

BrowseItTM

Webトレーニングリソース 

BrowseItは、KnowItAllソフトウェアに組み込まれているWebブラウザ
で、KnowItAllチュートリアルビデオおよびKnowItAllユーザー向けの他のリソー
スへのリンクが記載されています。



ReportItTM

フル機能のパブリッシングプログラム  

ReportItを使用して、注釈、データの表、スペクトル、2Dおよび3D構造などを含む、標準の
レポート、デザインペーパー、プレゼンテーション、Webパブリケーションを作成します。 

主な機能

•  企業全体の形式標準化のための統一されたレポートを作成するためのカスタムテンプレート
•  �矢印、テキストボックス、形状など、化学反応やその他のレポートを描画するためのカスタマイズ 

可能なツールバー 
•  �何百もの実験用ガラス器具の図面とエンジニアリングシンボルを含むクリップアートライブラリ
•  �ワードプロセッシングおよびプレゼンテーションソフトウェアでのインプレース編集のためのOLE 

技術（オブジェクトリンクおよび埋め込み）
•  各フラグメントの質量を表示するMSフラグメンテーションツール
•  キャプションの配置、間隔空け、中央揃え、回転を行うための高度な編集オプション
•  キャプションと構造の事前定義されたスタイル
•  高品質でリアルな3D図面のための3D構造の視覚化
•  データを入力および整理するためのテーブルツール
•  一般的なネイティブファイル形式でのスペクトル/クロマトグラムのインポート
•  オーバーレイ、スタック、オフセットの3つの表示モードでのマルチスペクトル表示
•  �軸、色、ラベルなど、スペクトルとクロマトグラムの外観をカスタマイズするための高度なスペク 

トル表示編集機能
•  �スペクトルピークなどのオブジェクトをテキストグラフィックまたは化学構造キャプションにリン 

クするカスタム注釈ツール



Quantitationツールボックス

Quantitationオプション
定量分析ツール

WileyのKnowItAllは、物質の正体が「何であるか」という疑問に答えるのに常に役立って
きました。統合定量ツールにより、分析ワークフローを完全かつ簡素化し、物質の「量」を
答えることができます。

化学的定量分析に関しては、研究者はしばしば複数のソフトウェアパッケージを操作して
います。同じレベルの専門知識、再現性、相互運用性を達成するために複数のソフトウェア
パッケージを使いこなすことは、大きな痛手であり、トレーニングの課題でもあります。分
析手法やデータフォーマットの種類によって、ラボの担当者がツールの切り替えやパッケー
ジ間のカットとペーストを余儀なくされると、分析にさらなる混乱が生じます。

このような課題を克服するために、Wileyの新しいKnowItAll Quantitation Toolは、複数
の手法（GC-MS、IR、ラマン、UV-Vis、GC）と装置フォーマットをサポートするベンダーニュ
ートラルな環境で、これらのタスクを一貫して実行するための使いやすい単一のツールを
提供します。 

主な機能

•  �他のパッケージとは異なり、KnowItAll定量は複数の手法とベンダー形式をサポートしています。
現在はGC-MS、IR、ラマン、UV-Vis、GCに適しています。

•  �直感的に設計されており、単一のインターフェイスでシンプルなステップバイステップのウォーク
スループロセスを提供します。

•  �方法には、外部較正、内部較正、標準追加分析が含まれます。
•  �手動プロセスを必要とするためエラーが発生しやすいExcelのような分析ワークフロー外のツー

ルに切り替える必要はありません。
•  �さらに、このツールは使い慣れたKnowItAllインターフェースと統合されているため、学習曲線が

短縮されます。
•  �線形回帰、二次回帰、フィットを得るための重み付け、原点を通る力線など、定量分析に不可欠な

数学演算子へのアクセス。



その他のツール

質量と組成を計算します。化学式から分子質量、精密質量、組成
を自動計算。

式量計算。化学式から分子量、モルおよび質量の自動的かつ調
整可能な計算。 

化学ツール

同位体分布計算。低分解能または高分解能のいずれかを使用し
て、化学式からユーザー定義のしきい値までの同位体分布を計
算します。 

元素組成計算。目標質量と試料元素から可能な化学式を計算
します。 

MSツール

フラグメンテーションツール。構造からMSの質量フラグメントの
m/z値を予測します。 



スペクトルデータのリーダー

参照スペクトルの高品質データベースがあってこそ、完全なスペクトル分析ソフトウェア
と言えます。KnowItAllにより、Wileyは両方の長所を提供することができます！ 

Wileyは、純粋な化合物と幅広い市販製品をカバーする数百万を超えるスペクトル
（IR、MS、NMR、ラマン、UV-Vis）を含むコレクションを備えた、スペクトルデータベース
の主要なプロデューサーおよびパブリッシャーです。

サンプルをより素早く分析
KnowItAllソフトウェアをWileyのKnowItAllスペクトルライブラリサブスクリプションと組
み合わせることで、スペクトル識別のための卓越したソリューションを提供します。高品
質な参照スペクトルの膨大なコレクションにアクセスできるため、分析の可能性と速度
が向上します。貴社のラボでサンプルをより素早く分析し、貴重な研究時間を節約するこ
とができます。 

化合物を幅広く網羅
KnowItAllコレクションは、ポリマー/材料、環境、法医学/毒物学、製薬、バイオテクノロジ
ー、自動車/航空宇宙、食品/化粧品などの幅広いアプリケーションで未知の化合物を識
別、分類、検証するための不可欠なツールです。 

信頼できるソースからの信頼性の高いデータ
Wileyは、スペクトルデータの信頼できる情報源です。定評のあるこれらのデータベース
は、最高品質を保証するために、厳格なプロトコルに従って処理されています。これらの
認定手続きは、データ取得時に始まり、データベース開発プロセス全体にわたって継続
されます。信頼できるパートナーから取得したデータは、コレクションに含める前に徹底
的に精査されます。 

KnowItAllスペクトルライブラリで分析を加速

             

優れたソフトウェア。高品質のデータ。信頼の置ける結果。.

•	 KnowItAll IRスペクトルライブラリ
•	 KnowItAll GC-MSスペクトルライブラリ
•	 KnowItAll LC-MSスペクトルライブラリ
•	 KnowItAll NMRスペクトルライブラリ
•	 KnowItAllラマンスペクトルライブラリ
•	 KnowItAll UV-Visスペクトルライブラリ
•	 KnowItAll SmartSpectraライブラリ

KnowItAllの年間サブスクリプションにより、研究者はスペクトルの包括
的なコレクションに加えて、利用可能な更新にもアクセスできます。

当社の担当者が、貴社のラボに最適なデータ
ミックスについて、ご相談をお受けします
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