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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 

• \IR\Ethyl acetate.dx  

• \Raman\Ethyl acetate.irf 

• \MineIt\Import.csv  

• MSDS Web Link.txt 

• Ethyl acetate MSDS.pdf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• MineIt™ 

• ChemWindow®  

• BrowseIt™ 

複数の分析技術を含む独自のユーザーデータベースを作成する方法 

 

目的 
 

この演習では、KnowItAll’sMineIt データベース構築機能を使って、複数の分析技術を含む検索可能なユーザーデータベースを作成する方法を説明します。また、

表示されるプロパティをカスタマイズしたり、ユーザープロパティや表示プロファイルを作成したりすることもできます。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ ユーザーデータベースの作成方法 

➢ ユーザーデータベースにスペクトラを追加する方法 

➢ ユーザーデータベースに構造を追加する方法 

➢ ユーザープロパティの追加方法 

➢ 上記のタスクを一括で実行する方法 

➢ MineIt表示プロファイルの作成と使用方法 

 

背景 

 

ユーザーデータベースの作成により、知的財産を保護し、組織内で情報の共有を促進する。

結果として、研究者は自分の分析を改善することができます。  

 

ユーザーデータベースを作成 

 アクション 結果 
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1 データツールボックスに移動し、MineIt アプリケーションを開く

ために MineIt/Create Database（MineIt/データベースの作成）ア

イコンをクリックします。  

MineIt アプリケーションが起動します。 

2 メニューから「データベース」 > 「新規作成」を選択します。 新しいデータベース作成ダイアログボックスが表示されます。 

 

3 「ローカルシステムに作成」を選択します。 これにより、新しいデータベースがローカルに保存されます。 

4 「Browse」をクリックします。  

ローカルドライブ上に「Databases」という名前のフォルダを作

成します。 

フォルダを開き、ファイル名として「quality_control」と入力し

ます。  

Save（保存）をクリックします。 

自動的に「*.sdbx」という拡張子が追加されます。  

 

注記：SDBXデータベース形式では、スペクトルを特定の範囲や解像度に合わせる必

要はありません。これにより、参照スペクトルをより高い解像度で提供することがで

き、ユーザーは生成されたオリジナルのスペクトルをそのまま保存することができま

す。 

5 データベース名のテキストボックスには「Quality Control」と入

力してください。 

注記：他に指定する名前がない場合は、ファイル名が使用されま

す。  

 

 

 アクション 結果 
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6 データベース略称のテキストボックスには「QCLab」と入力して

ください。 

注記：略称は 3文字から 7文字の範囲で入力する必要がありま

す。 

 

7 バージョン番号と初めの ID（開始 ID）を入力し、著作権メッセー

ジを入力してください。 

 

8 OK をクリックします。 新しいデータベースが作成され、データの受け入れ準備が整いました。データベース

ペインの下部（左下）にあるデータベースタブには、「QCLab」というデータベース

略称が表示されます。さらに、メインウィンドウの下端には著作権情報が表示されま

す。 

 



  

108658-REV20230628© 2024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   データベースの作成 - 5 

ユーザーデータベースに最初のスペクトルレコードを追加 

 アクション 結果 

1 スペクトルをインポートし、最初のデータベースレコード

を作成します：  

• 「ファイル」>「インポート」を選択するか、Ctrl+Iキ

ーを押してください。 

• C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。 

• 「Ethyl acetate.dx」を開きます。  

注記：IRF、JCAMPなど、特定のスペクトルファイルを探

すには「Files of type」フィルタを使用できます。 

ウィンドウの「開く」ダイアログボックスが表示されます。   
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 アクション 結果 

2 「Open」をクリックします。  「プロパティのインポート選択」ダイアログボックスが開きます。 

 

 
 

このダイアログボックスは、情報をユーザーデータベースに転送する際に表示されます。利用可能なプロパティ

がすべて表示されます。各プロパティを順番に選択し、それぞれのプロパティに対してアクションを定義するた

めのチェックボックスを使用します。 
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3 OK をクリックします。 ダイアログボックスが閉じられます。スペクトルは最初のレコードとしてユーザーデータベースに追加されまし

た。 
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スペクトルにラベルを追加 

KnowItAll 2024の新機能として、ユーザーはカスタムなピークラベルを追加することができます。 

 

 アクション 結果 

1 前の例を引き続き進めましょう 

「表示」>「ウィンドウ/テーブル」>

「ピークテーブル」を選択して、スペ

クトルのピークテーブルを開きます。 

ピークテーブルが別のウィンドウで表示されます。 
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 アクション 結果 

2 ラベルの列に直接テキストを入力する

ことができます。 

入力したラベルはスペクトルペインに表示されます。 
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3 ピークテーブルのウィンドウを閉じます。 

 

マウスでピークラベル上にカーソルを合わ

せ、ダブルクリックすると、さらなる編集

のためのテキストボックスが開きます。そ

こで編集を行うことができます。 

 

 

ピークラベルはスペクトルの一部であり、KnowItAllではスペクトルとともに移動します。例えば、ReportItや

ProcessItといったアプリケーションプラグインにも反映されます。 
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4 「ReportItに転送する」を選択します 

 

 
 

「Landscape（ランドスケープ）」のレ

ポートテンプレートを選択します 

 

OK をクリックします。 
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  すると、ピークラベルはスペクトルと一緒に移動し、表示されます： 
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データベースレコードに化学構造とプロパティを追加します 

 アクション 結果 

1 MineIt に戻ります 

 

まず、最初のレコードを選択した状態

で、ウィンドウの右上にある「構造/プ

ロパティ」ペインをダブルクリックし

ます（「ChemWindow で構造を編集

するにはダブルクリック」）。   

すると、「ChemWindow への転送」アプリケーションが表示されます。または、「転送先」を使用

して ChemWindowアプリケーションに移動することもできます。 

 
 

 

 

2 描画ツールを使用して、指定された化

学構造を作成します。 
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 アクション 結果 

3 Save（保存）をクリックします。  作成した構造は、最初のレコードに追加され、データベースペインの「化学構造」列と「構造/プロパティ」ペイン

の両方に表示されます。  

 

注記：化学的な性質の中には、InChI、InChIKey、分子量など、構造をレコードに保存する際に自動的に計算される

ものもあります。 

4 まず、「構造/プロパティ」ペインの

下部にある「追加」をクリックしま

す。  

すると、プロパティのダイアログボックスが表示されます。  

5 ドロップダウンリストから追加した

いプロパティを選択します。ここで

は「コメント」を選びます。 

「値」ボックスに「高純度」と

入力します。 
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 アクション 結果 

6 OK をクリックします。  プロパティダイアログボックスが閉じられ、追加したプロパティの名前と値が「構造/プロパティ」ペ

インに表示されます。  

 

 ヒント 同じ値を複数のフィールドに入力する場合は、複数のデータベースレコードを選択し、「構造/プロパ

ティ」ペインの下部にある「追加」または「編集」ボタンを使用します。 
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ユーザープロパティを追加 

 アクション 結果 

1 「データベース」>「ユーザープロパテ

ィフィールドの定義」を選択してくだ

さい。 

すると、「ユーザープロパティフィールド」ダイアログボックスが表示されます。  

 

2 「Add」をクリックします。 

 

ドロップダウンリストからタイプをテ

キストに設定します。 

 

名前を入力してください。 

「プロパティフィールドの定義」ダイアログボックスが表示されます。  

 

注記：フィールドのタイプによって利用可能なコントロールが異なります：数値、テキスト、列挙型など。 

3 OK をクリックします。その後、閉じる

をクリックします。 

 

4 「構造/プロパティ」ペインで「追加」

をクリックしてください。  

 

「プロパティ」ダイアログボックスが表示されます。 

 

注記：「表示」>「ウィンドウ/テーブル」>「構造/プロパティテーブル」をクリックするか、もし表示されてい

ない場合は Altキーを押しながら 3キーを押してください。  

5 全ての利用可能なプロパティを表示す

るために、下向きの矢印をクリックし

ます。 

事前に定義されたプロパティとユーザー定義のプロパティが表示されます。ユーザー定義のプロパティはリスト

の先頭にあります。  
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6 「SampleID」を選択します。 

 

 

ダイアログに「値」のテキストボックスが追加されます。 

注記：プロパティの種類によって追加されるテキストボックスは異なります。数値、テキスト、列挙型などに応

じて表示されます。 

7 「値」のテキストボックスに「1234」

と入力してください。 
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8 OK をクリックします。 ダイアログボックスが閉じます。プロパティ「SampleID」の値が「1234」として、最初のレコードの「構造/プ

ロパティ」ペインに追加されます。  
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 アクション 結果 

9 手順 1から 8までを繰り返し、ユーザープロパティ

「WebLink」を作成し、「構造/プロパティ」ペインに

表示してください。  

 

「プロパティ」ダイアログボックスの値フィールドに

「https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/ethyl-

acetate」と入力してください。  

 

ウェブアドレスを持つ「WebLink」というプロパティが、最初のレコードの「構造/プロパティ」

ペインに追加されます。  

 

10 「構造/プロパティ」ペインのウェブアドレスをクリッ

クしてください。 

ウェブページが開きます。  

 

11 「KnowItAllBack」ボタンをクリックして、MineIt アプ

リケーションに戻ってください。  

 

最初のデータベースレコードに別のスペクトル（ラマンスペクトル）を追加 
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 アクション 結果 

1 最初のデータベースレコードが選択されていることを確認した

後、[ファイル] > [インポート]を選択します。 

プレビューペインが表示される「開く」ダイアログボックスが表示されます。 

2 C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Raman フォ

ルダに移動してください。  

Ethyl acetate.irf を開いてください。  

「プロパティのインポート選択」ダイアログボックスが開きます。  

 

このダイアログボックスは、情報をユーザーデータベースに転送する際に表示されま

す。利用可能なプロパティがすべて表示されます。  

 アクション 結果 
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3 OK をクリックします。  新しい「ラマン」タブがスペクトルペインに追加され、ラマンスペクトルの表示が行われます。  

 

4 スペクトル間を切り替えるには、スペ

クトルペイン左下のタブを使用しま

す。 

 

5 また、データベースペインの「スペク

トル」列の矢印をクリックすることで

もスペクトル間を切り替えることがで

きます。  
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最初のデータベースレコードに添付ファイルを追加 

 アクション 結果 

1 最初のデータベースレコードが選択されていることを確認

した後、[構造/プロパティ]ペインの[添付ファイル]タブをク

リックします。  

[添付ファイル]タブが空の状態で表示されます。 

 

2 [ファイル] > [添付ファイルのインポート]を選択します。 Windows の[開く]ダイアログボックスが表示されます。 

3 C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\MineIt 

フォルダに移動してください。 

 

Ethyl acetate MSDS.pdf を選択します。[開く]をクリック

します。 

アイコンが[添付ファイル]タブに追加されます。 
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 アクション 結果 

4 [添付ファイル]タブのアイコンをダブル

クリックします。  

すると、ドキュメントはその元のアプリケーションである Adobe Acrobatで開かれます。 

 

注記：[添付ファイル]タブを使用すると、ユーザーデータベースのレコードにさまざまな種類のファイルを添付す

ることができます。また、[ファイル] > [エクスポート] > [添付ファイル]を選択することで、添付されたファイル

をエクスポートすることもできます。  
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新しい MineIt の表示プロファイルを作成 

 アクション 結果 

1 まず、テーブルの行の高さを適切な値

に調整します。 

例えば、行の高さを充分な値に設定します： 

 

1 プロファイルツールバーの「新しいプ

ロファイルを追加」ボタン をクリッ

クします。 

「新しいプロファイル」ダイアログボックスが表示されます。 

 

 

2 「プロファイル名」に「QC Lab」と入

力し、OK をクリックします。  

これにより、このレイアウトは MineIt アプリケーションの任意のデータベースやヒットリストの表示に適用でき

るようになります。  
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 ヒント 研究室内の各ユーザーがデータベースに関連する重要な情報を一貫して入力するためには、好みのプロパティを

設定する必要があります。  

そのためには、[ファイル]>[環境設定]を選択します。環境設定ダイアログボックスが開いたら、[プロパティ表示]

タブを選択します。[すべて解除]をクリックしてすべてのプロパティをクリアし、入力したいプロパティとその順

序を選択します。 

 

その後、ユーザーはそのプロファイルに必要な情報を入力します。特定のプロパティに情報がない場合は、[すべ

てのプロパティ]には表示されません。 
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一括インポート：多数のスペクトルデータとレコードを、スプレッドシートからのプロパティを一括で取り込む 

 アクション 結果 

1 前述の例と同様に、新しい空のデータベースを作成します。  
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2 [ファイル]>[一括インポート]を選択すると、[ファイルの選択]ダ

イアログボックスが表示されます。  

 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IRに

移動し、フォルダ内のすべてのスペクトルファイルを選択しま

す。 

 

フォルダ名の横にあるチェックボックスを選択すると、そのフ

ォルダ内のすべてのファイルが選択されます。  

 

OK をクリックします。 

 

新しいデータベース内には、各スペクトルファイルに対してレコードが作成されます。  
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3 [ファイル]>[インポート]を選択します。 

 

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

に移動します 

 

スプレッドシートを使用してスペクトルファイルとプロパティ

のマッピングを行うための BatchImportProperties.csv を選択

します。 

 

「Open」をクリックします。  

 

ファイルにヘッダーラインが含まれていることを確認してくだ

さい。 

 

次へをクリックします。 

スプレッドシートファイルのインポートウィザードが開きます。  

 

 
 
 

 アクション 結果 
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4 「すべて提案」をクリックし、自動的なフィールドのマッチン

グを行います。 

 

CSV ファイルの「id」に対応する SDBXファイルの「レコード 

ID」を確認してください。他も同様にしてください： 

CSVの「id」フィールドが SDBX/SDBファイルの「レコード 

ID」フィールドと一致していることを確認してください。具体

的には： 

Name=Name（名前＝名前） 

CAS登録番号 = CAS登録番号 

Synonyms = Synonyms（シノニムス＝シノニムス） 

 

既存のレコードとのリンク付けに使用するオプションがまだチ

ェックされていない場合は、それをチェックしてください。 

 

次へをクリックします。 

 

5 「完了」をクリックします。  

 

プロンプトでデータベースを今すぐ最適化する必要はありませ

ん。 

データベースには、CSVファイルによって Synonyms フィールドと CAS 登録番号フィ

ールドが入力されます。 
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 ヒント このデータベースのスプレッドシート部分を編集することができます。たとえば、空の構

造列を削除する場合は、列を右クリックして「列の削除」を選択します。編集が完了し

たら、この列の配置を MineItプロファイルとして保存することができます。プロファイ

ルツールバーで「現在のプロファイルを保存」をクリックし、新しいプロファイルの名

前を入力します。 

 

このプロファイルは、このデータベースと関連付けられます。他のデータベースでも使用

するために選択することができます。 
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一括インポート：多数のスペクトルデータとレコードを、PubChem からのプロパティを一括で取り込む 

 アクション 結果 

1 まず、上記のデータベースから最初のレコードを選

択し、PubChem のツールバーボタンをクリックし

ます。  

 

PubChem によるレコードの検索が行われます。情報が見つかった場合、PubChemデータ選択ダイア

ログボックスが表示されます。  
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 アクション 結果 

2 OK をクリックします。  PubChem からの新しいプロパティが最初のデータベースレコードに追加されます。 

3 次に、Shiftキーを押しながら残りのデータ

ベースレコードを選択し、[データベー

ス]>[バッチ PubChem 情報のダウンロード]

を選択します。  

すると、バッチ PubChem情報のダウンロードダイアログボックスが表示されます。 

 

4 データベースレコードに追加したいプロパティフ

ィールドをチェックし、[次へ]をクリックしま

す。  

これにより、PubChemからの新しいプロパティが残りのデータベースレコードに追加されます。  
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一括インポート：複数のスペクトル、1 つのレコード 

 アクション 結果 

1 前述の例と同様に、新しい空のデータベースを作成します。  

2 [ファイル]>[インポート]を選択します。 

 

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

フォルダに移動します。 

 

フォルダ内の全ての.DX ファイルを選択します。  

 

「Open」をクリックします。 

ダイアログボックスが表示され、ファイルのインポート方法を選択するように求められ

ます。 

 

3 「このレコードに全てのファイルをインポート」をクリックし

ます。 

プロパティのインポート選択ダイアログが開きます。 

 

インポートしたいプロパティにチェックを入れます。  
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 アクション 結果 

4 ダイアログが表示されるたびに OK をクリックしま

す。  

ダイアログボックスは、レコード内の各スペクトルに対して 1回ずつ表示されます。  

5 最初のレコードが選択された状態で、スペクトルペ

インを確認します。  

タブには、最初のレコードに関連付けられた 6つのラマンスペクトルが表示されています。 

 

6 左側のペインでスペクトルの名前をクリックして表

示します。 
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 アクション 結果 

7 [ウィンドウ] > [3分割]を選択します。  スペクトルペインは 3つに分割され、6つのスペクトルのうち 3つが表示されます。 
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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

\Structures フォルダに移動します。 

• benzylpenicillin.dsf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• MineIt™  

• ChemWindow®  
 
 

ユーザーデータベースの作成方法 

構造を含むデータベースを作成 

 
目的 
 

この演習では、KnowItAllの MineItデータベース構築機能を使って、検索可能なユーザーデータベースを作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: 

➢ ユーザーデータベースの作成方法 

➢ ユーザーデータベースに構造を追加する方法 

➢ ステレオ化学の特性を表示する方法 

➢ ユーザープロパティの追加方法 

 

背景 

 

ユーザーデータベースの作成により、知的財産を保護し、組織内で情報の共有を促進する。 

結果として、研究者は自分の分析を改善することができます。  
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ユーザーデータベースを作成 

 アクション 結果 

1 MineIt アプリケーションを開き、Database > New（デー

タベース > 新規）を選択します。 

新しいデータベース作成ダイアログボックスが表示されます。 

 

2 「ローカルシステムに作成」を選択します。 これにより、新しいデータベースがローカルに保存されます。 

3 「Browse」をクリックします。 

以前に作成したデータベースフォルダに移動します。  

データベースファイル名に「structures-sc」と入力しま

す。 

Save（保存）をクリックします。 

自動的に「*.sdbx」という拡張子が追加されます。  

注記：SDBXデータベース形式では、スペクトルを特定の範囲や解像度に合わせる必要はあり

ません。これにより、参照スペクトルをより高い解像度で提供することができ、ユーザーは生

成されたオリジナルのスペクトルをそのまま保存することができます。 

4 データベース名のテキストボックスには「Structures」と

入力してください。 

注記：他に指定する名前がない場合は、ファイル名が使用

されます。  

 

 アクション 結果 
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5 データベース略称のテキストボックスには「STRSC」と入力してくださ

い。 

注記：略称は 3文字から 7文字の範囲で入力する必要があります。 

 

6 OK をクリックします。 新しいデータベースが作成され、データの受け入れ準備が整いました。データ

ベース略称は、データベースのタブに表示されます。 

 

7 表示メニューから「ウィンドウ/テーブル」>「スペクトルペイン」を選択

すると、レイアウトからスペクトルの表示が削除されます。 

注記：このコマンド（およびその他の類似コマンド）は、メインウィンド

ウの異なるペインの表示を切り替えます。   

 



  

108658-REV20230628© 2024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   データベースの作成 - 39 

 

 アクション 結果 

8 「新しいプロファイルを追加」ツール

バーボタン をクリックし、新しいプ

ロファイルダイアログボックスに

「Structures」という名前を入力し、

OK をクリックしてください。 
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最初のデータベースのレコードに構造を追加 

 アクション 結果 

1 ファイル  > 「インポート」を選択します。 

 

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

フォルダに移動します。 

 

Benzylpenicillin.dsf という構造ファイルを開きます。 

構造は「構造/プロパティ」ペインに表示されます。 

 

2 View（表示）メニューを開き、Stereochemistry（立体化学）

がまだチェックされていない場合は、チェックを入れてくださ

い。  

表示メニューで立体化学が有効になると、構造に立体化学の記述子が表示されます。 
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データベースレコードにプロパティを追加 

 アクション 結果 

1 「構造/プロパティ」ペインで「追

加」をクリックしてください。 

「プロパティ」ダイアログボックスが表示されます。  

2 プロパティの名前を選択し、値の

テキストボックスに

「benzylpenicillin」と入力します。 

                                

3 OK をクリックします。  プロパティのダイアログボックスが閉じられ、追加されたプロパティの名前が「構造/プロパティ」ペインに表示され

ます。  

 

 



 

108658- REV20230628© 2024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   データベースの作成 - 42 

 アクション 結果 

4 同様に、「Synonyms」というプ

ロパティを追加し、値に「Sample 

8254」と入力します。  

 

5 「Comments」というプロパティ

を追加し、値に「82nd Street 

Pharmacy、May 4. Retrieved in 

trace quantities.」と入力します。 
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2 番目のデータベースレコードを追加 

 アクション 結果 

1 Basics（基本）ツールボックスに移動し、ChemWindowア

プリケーションのアイコンをクリックして ChemWindowア

プリケーションを開いてください。  

注記：この場合、Transfer to（転送先）バーは使用しないで

ください。  

 

2 以下の構造を描画してください： 

 

 

3 選択ツールを使って構造を選択し、「編集メ」>「コピー」を

選択します。 

 

4 KnowItAllBack ボタンを使って MineIt アプリケーションに戻

ります。 

 

5  2番目のデータベースエントリが選択された状態で、「編集

メ」>「貼り付け」を選択します。  

メッセージボックスが表示され、「新しいデータを新しいレ

コードとして追加しますか？」と尋ねられます。OK をクリ

ックします。  

「はい」と答えると、構造が 2番目のレコードに追加されます。 

 

6 「名前」というプロパティを追加し、値に「E-1,3-dichloro-2-

butene」と入力します。 
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3 番目のデータベースレコードを追加 

 アクション 結果 

1 2番目のデータベースレコードがまだ選択された状

態で、「編集メ」>「構造のコピー」を選択しま

す。  

 

2 3番目のデータベースレコードを選択し、「編集

メ」>「貼り付け」を選択します。 

 

メッセージボックスが表示され、「新しいデータを

新しいレコードとして追加しますか？」と尋ねられ

ます。  

 

OK をクリックします。  

構造とプロパティが 3番目のデータベースレコードに追加されます。  

 

3 3番目のデータベースレコードが選択された状態

で、構造/プロパティペインをダブルクリックして

ChemWindow で構造を開きます。 
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 アクション 結果 

4 表示された構造を示された通りに編集し、[MineIt 

Database に戻って保存する］をクリックします。  

 

これにより、構造が 3番目のデータベースレコードに追加されます。  

 

ChemWindowが閉じられ、MineIt ウィンドウに戻ります。 

5 「名前」というプロパティを「Z-1,3-dichloro-2-

butene」と編集します。 
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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

\GC-MS フォルダに移動します。 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• MineIt™ 

• ChemWindow®  

• BrowseIt™ 

データベースを作成   

GC-MS データを使用してユーザーデータベースを構築する方法 

 

目的 
 

この演習では、KnowItAll’sMineIt データベース構築機能を使って、複数の分析技術を含む検索可能なユーザーデータベースを作成する方法を説明します。また、

表示されるプロパティをカスタマイズしたり、ユーザープロパティや表示プロファイルを作成したりすることもできます。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ ユーザーデータベースの作成方法 

➢ GC-MSスキャンをフィルタリングする方法 

➢ ユーザーデータベースにスペクトラを追加する方法 

➢ ユーザーデータベースに構造を追加する方法 

 

背景 

 

ユーザーデータベースの作成により、知的財産を保護し、組織内で情報の共有を促進する。 

結果として、研究者は自分の分析を改善することができます。  
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GC-MS レコードを作成 

 アクション 結果 

1 KnowItAll を起動します。 

 

MineIt アイコンをクリックしま

す。 

 

「データベースメ」>「新規」を選択し

ます。 

 

データベースの場所を設定するため

に、「参照」を使用します。 

 

タグ（例："MyData"など）を入力しま

す。 

 

OK をクリックします。 
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2 ファイルメニューから「インポー

ト」を選択します。  

 

ダイアログボックスで、サンプル > 

GC-MSに移動します。 

 

「Barbiturate GC-MS.d」というファ

イルを選択します。 

 

「Open」をクリックします。 
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3 閾値を 10%以上に設定し、[Pick（ピッ

ク）]をクリックします。 

 

「Add all spectra to the current 

record（現在のレコードにすべてのス

ペクトルを追加）」を選択します。 

 

OK をクリックします。 
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4  
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5 [ウィンドウ]>[2分割]を選びます。 

 

上側のペインには MS が表示されるよ

うにし、下側のペインには GC が表示

されるようにします。 

 

GCスキャンのペイン上でマウスを動か

します。 

 

右クリックし、マウスが「選択モー

ド」になっていることを確認します。 

 

GCピークをクリックして、MSのペイ

ンが変化するのを確認します。 

 

 

6 MSスペクトルのペインをクリックして

選択状態にします（黒い枠で囲まれま

す）。 

 

最初のスキャンをハイライトします

（黒い枠があることを確認します）。 

 

[追加]ボタンをクリックします。 
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7 ポップアップウィンドウで、プロパテ

ィのドロップダウンリストからフィー

ルドを選択します。例えば、

Comments（コメント）を選びます。 

 

値を入力します。 

 

「このスペクトルのみ」を選択しま

す。 

 

8  
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9 他の MSスペクトルを選択します。 

 

10 MS 135をハイライトします。 

 

[ファイル]>[インポート]を選択しま

す。 

 
C:\Users\Public\Documents\Wiley\Kn

owItAll\Samples\GC-MS フォルダに移

動します。 

 

構造 1を選択します –バルビタール 

 

「Open」をクリックします。 
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11 MS 292をハイライトします。 

 

[ファイル]>[インポート]を選択しま

す。 

 

構造 2を選択します –ブチタール 

 

「Open」をクリックします。 
 

12 MS 346をハイライトします。 

 

[ファイル]>[インポート]を選択しま

す。 

 

構造 3を選択します –アモバルビター

ル 

 

「Open」をクリックします。 

 

13 MS 366をハイライトします。 

 

[ファイル]>[インポート]を選択しま

す。 

 

構造 4を選択します –ペンタバルビタ

ール 

 

「Open」をクリックします。 
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14 MS 418をハイライトします。 

 

[ファイル]>[インポート]を選択しま

す。 

 

構造 5を選択します –セコバルビター

ル 

 

「Open」をクリックします。 

 

MSのレコードを切り替えて、その違い

を確認します。 

 

15 もし MSインタープリターがインスト

ールされている場合：  ユーザーデー

タベースのレコードに MSスペクト

ルと構造の両方が存在する場合は、

「MSインタープリターへの転送」

ボタンが有効になります。 

 

 


