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水（H2O）のスペクトルを、ユーザーライブラリに登録する方法を紹介します。 

   

 

１． ライブラリの作成 

 新しいライブラリを作成します。 
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新しく作成するライブラリ名を入力し[OK]をクリックします。 

  

 

 

２．登録したいファイルを JCAMP ファイルとして用意します。 

そのファイルの中に、水（H2O）の情報を入力します。 

（JCAMP ファイルとは下記形式のテキストファイル） 

 

  JCAMP ファイル 

  右記例では、ファイル名を、 

    JCAMPADD.TXT 

  としました。 

 

        化合物名 

        分子式 

        CAS 番号 

        融点 

        沸点 

        分子量 

        相対保持指標（RI） 

        登録マスフラグメント数 

        M/Z と 強度比率 

 

 

ユーザーライブラリへのスペクトル登録は、パラメーター検索モード画面の中で実施します。 

まず、パラメータ検索モード画面に入ります。 

 

 

一旦、下記画面は[キャンセル]をクリックし終了します。  

 

 

    JCAMPADD.TXT 

##DATA TYPE=MASS SPECTRUM 

##CAS NAME=Water 

##MOLFORM=H2O 

##CAS REGISTRY NO=007789-20-0 

##MP= 0.0 

##BP= 100.0 

##MW= 18.011 

##$RETENTION INDEX=0 

##NPOINTS= 4 

##XYDATA=(XY..XY) 

    1       500 

    16      300 

    17      1000 

    18      9999 
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３．作成したライブラリに、JCAMP ファイルを用いて、化合物情報とマススペクトルを登録します。 

  

 

  

 

  

 

           

 

上記手順により、ユーザーライブラリへのマススペクトル登録は完了します。 
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４．下記手順により、登録されたスペクトルを確認することができます。 

  

 

  

上記手順により、ユーザーライブラリに登録されていることが確認できます。 


