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広告，学術案内のご意見・ご要望をお聞かせください。
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□ 旭化学工業㈱
□ 岩城製薬㈱
□ イハラニッケイ化学工業㈱
□ ㈱浮間化学研究所

□ ケイ・アイ化成㈱
□ ㈱ケミクレア
□ 甲南化工㈱
□ サンヨーファイン㈱

□ 日宝化学㈱
□ 日本精化㈱
□ フクデ化学工業㈱
□ ㈱三若純薬研究所

Gallery　受託製造技術 本文 98～103頁掲載

□ ㈱ディジタルデータマネジメント
コンピュータ・ケミストリー 前付 2～4

Gallery　（国研）日本医療研究開発機構　本文 106頁掲載

【カ行】
□ ㈱化学工業日報社   前付 6
□ ㈱化学同人   後付 1
□ （一財）工業所有権協力センター   後付 4
□ ㈱講談社   後付 3

【サ行】
□ 三共出版㈱   後付 3

【タ行】
□ ㈱東京化学同人   前付 1

□ 東京化成工業㈱   前付 5

【ナ行】
□ 日本精密科学㈱   前付 5
□ 日本分光㈱   前付 7

【ハ行】
□ ビー・エー・エス㈱   前付 8

【マ行】
□ ㈱美和製作所   表紙 4

広告・学術案内 2021-2 月
索引・資料請求用紙

資料請求はご希望の広告に□レチェックをして，FAXしてください。

FAX　03-3546-6306
資料請求者様から抽選で 10名様に図書カード（500 円）をプレゼントいたします。
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2021 コンピュータ・ケミストリー
〜 最新優秀ソフト製品 〜

株式会社ディジタルデータマネジメント
〒103-0025　東京都中央区日本橋茅場町1-11-8 紅萌ビル
TEL.03-5641-1771    FAX.03-5641-1772
URL: http://www.ddmcorp.com   E-mail: tech@ddmcorp.com

■The NIST/EPA/NIH Mass Spectral Library（EI-MS）
　350,643 EIスペクトル（306,869化合物） 
■NIST Tandem Mass Spectral Library（MS/MS and MS/MS/MS）
　1,300,000 MS/MSスペクトル（31,000化合物の186,000プリカーサイオン）
　75%(+) 25%(-) / 32% MS2 In-source / 8% MS3 and MS4
■NIST Retention Index Database
　447,285 RI（139,498化合物）

■データステーション用フォーマット（EI-MSのみ） ＊追加料金が必要
 （★Agilent MassHunter / ChemStation ★Shimadzu GCMSolution）

NIST/EPA/NIH Mass Spectral Library（NIST2020） 価格（税別） : 新規 430,000円
（NIST 2017/2014/201108/05....からのアップグレード 260,000円）

MS3を使ったNIST2020

株式会社ディジタルデータマネジメント
〒103-0025　東京都中央区日本橋茅場町1-11-8 紅萌ビル
TEL.03-5641-1771    FAX.03-5641-1772
URL: http://www.ddmcorp.com   E-mail: tech@ddmcorp.com

株式会社ディジタルデータマネジメント
〒103-0025　東京都中央区日本橋茅場町1-11-8 紅萌ビル
TEL.03-5641-1771    FAX.03-5641-1772
URL: http://www.ddmcorp.com   E-mail: tech@ddmcorp.com

●Macromodel、PDB、MOL、MOPAC 他のファイルのRead/Write
●構造式から分子特性、物性値を計算
●MM2最小化
●QSAR/QSPR用に特化した統計とグラフ化ツール
●MLR、PLS回帰、PCAなどの統計解析
●ワイヤーフレーム、ボールアンドスティック他の3D構造式のディスプレイ
●構造式と物性のデータベース作成
●ASCIIまたはMOLとしてデータベースのインポート／エクスポート

■化学構造式の作図　■反応式の描図　■構造式からIUPAC名の作成とそ
の逆　■ルイス構造の自動作成　■ニューマン投影式の作成　■カーボンナノ
チューブの作成ツール　■MOL、スペクトルの作成（Mass、H1-NMR、C-13 
NMR） ■Inchi KeyやMOLファイルなどのインポート／エクスポート　■ACS
他の主要雑誌のスタイルシートでのドキュメントの作成　■クリップアートのテ
ンプレート　■2D構造式から3Dを作成と最適化　■リボン、チューブ、シリン
ダー等でのマクロ分子表示　■PDB（Protein Data Bank）からのインポート

Molecular Modeling Pro Plus

ChemDoodle, version 11（描図/変換/スペクトル/3Dレンダリング）

価格（税別） : 60,000円

価格（税別） : 98,000円

プラットフォーム : Windows 2000/Xp/7/8/10
製作 : Norgwyn Montgomery Software, Inc.

プラットフォーム : Windows 7/8/8.1/10（64 bits）、macOS、Linux
製作 : iChemLabs, LLC.
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2021 コンピュータ・ケミストリー
〜 最新優秀ソフト製品 〜

株式会社ディジタルデータマネジメント
〒103-0025　東京都中央区日本橋茅場町1-11-8 紅萌ビル
TEL.03-5641-1771    FAX.03-5641-1772
URL: http://www.ddmcorp.com   E-mail: tech@ddmcorp.com

2,332化合物についての49種類の熱物性値（実測値）、複数の推算式、原文献データと
15種類の温度依存物性には推算式の係数などのデータベースです。AIChE推奨のイン
ターフェイスソフトウェア（DIADEM）付きのスタンドアロンシステムです。
おもな機能（DIADEM）
■検索対象 : Name, Formula, CAS番号、物性データ
■物性値 : 実測値、推算式による予測値
■データ表示 : テーブルとグラフプロット
■複数化合物データの重ね合わせプロット
■MDL Chime プラグインによる構造式の立体表示
■ユーザーデータベースの作成

化学プロセス用の物性データベース DIPPR with DIADEM pro
（Design Institute for Physical Property Data） 価格（税別） : 350,000円／60,000円／年間（一般／教育）

プラットフォーム : Windows 7/8/10（AIChE DIPPR Project 801）

ソフトウェア名 概　　　　要 価　格（税別）

CaRlne Crystallography 3Dの結晶構造、多面体、逆格子、ステレオ投影図の表示および回転、回折パターンの推測、
構造因子の計算

120,000円（一般）
90,000円（教育）

Casa XPS VAMASフォーマットの XPSデータ処理およびブラウザー機能 : XPS装置メーカーの生デー
タの変換機能

330,000円（一般）
180,000円（教育）

ChemDoodle, version 11
化学構造式の作図と3D構造への変換、反応式の描図、構造式からIUPAC名の作成とその
逆、ルイス構造の自動作成、ニューマン投影式の作成、カーボンナノチューブの作成ツー
ル、主要雑誌のスタイルシートでのドキュメントの作成、クリップアートのテンプレート

98,000円

Chemistry 4-D Draw, 
Office/Pro/Std/Lite 構造式作図、構造式とIUPAC名との相互変換機能、構造式のデータベース作成と検索機能 84,000円（一般）から

15,000円（教育）まで

CRANIUM
化学構造式の描図またはMOLファイルのインポートによる構造式を基に物性値を推算。混合
物もサポート。推算値を物性データベースとして保存。ヘンリー定数、オクタノール/水の分
配係数、熱容量、活量係数他の30種類以上。

400,000円（一般）
150,000円（教育）

（買切り）
Crystal Studio 多彩な結晶の3D表現、電子線回折およびX線回折パターンの作成 230,000円（一般）204,000円（教育）まで

Design-Expert
実験計画法ソフトウェア。プロセスの開発に画期的な因子を識別し、最大の実行性に到達 
できます。重要な因子とその相互作用を選別でき、数的な最適化も行えます。回転可能な 
3Dプロットは応答曲面を視覚化します。

168,000円（一般）
47,500円（教育）

DIAMOND 結晶構造の可視化、CIF、Shelx、PDB他のデータをインポート。空間群と原子パラメータか
ら作成

250,000円（一般）
130,000円（教育）

DIPPR with DIADEM 2,332化合物についての49種類の熱物性値（実測値）、複数の推算式、原文献データと15種
類の温度依存物性には推算式の係数などのデータベース

年間350,000円（一般）
年間60,000円（教育）

EssentialFTIR マルチOS環境に対応するPython言語で作成されたIR、Raman、UV領域のスペクトルデー 
タ処理ソフトウェア。FTIR装置に必要な標準的な機能をすべて網羅。 240,000円

GRAMS/AI IR、UV、GC、LC、MS、NMRなど機器分析データの処理 400,000円（一般）180,000円（教育）
GRAMS IQ PLS-1、PLS-2、PCRを備えたスペクトルデータ専用のケモメトリックアプリケーション 200,000円（要GRAMS/AI）

HSC Chemistry Version 10 28,000種（気相、固相、水溶液相）のエンタルピー、エントロピー、熱容量などの熱化学
データベースと、熱力学計算と状態図作成

年間290,000円（一般）
年間100,000円（教育）

Mass Mountaineer NISTフォーマットのデータベース検索、同位体、フラグメント、精密質量の計算など 150,000円（Fullバージョン）
120,000円（LEバージョン）

Mass Spec Calculator Pro 描図した化学構造式またはインポートしたMOLファイルから、マニュアルまたは自動のマ 
ススペクトルのフラグメンテーション計算 60,000円

MIA_Toolbox 顕微鏡からの多変量イメージデータを使って、PCA、MCR（ALSとPurity）、SIMCAと
PLSDA判別分析、K-Meanクラスタリング、PLSまたはPCRの回帰分析ができます。

170,000円（一般）
74,000円（教育）

Molecular Modeling Pro Plus MM2などによる構造式の最適化、100種類以上の化学特性の計算、MOPACまたはCNDO 
を使った半経験的量子化学、QSARデータベースの作成他

60,000円（一般）
30,000円（教育）

MS3 with NIST2020 GCMS生データの読み込み、TICとSIMの表示。NIST08の検索、構造式の表示他 480,000円

株式会社ディジタルデータマネジメント　TEL.03-5641-1771　URL: http://www.ddmcorp.com
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2021 コンピュータ・ケミストリー
〜 最新優秀ソフト製品 〜

2021年6月号に掲載を予定しております。

2021 コンピュータ・ケミストリー　〜 最新優秀ソフト製品 〜

〒104-0061 東京都中央区銀座7丁目12番4号（友野本社ビル）
TEL 03（3546）1337㈹　FAX 03（3546）6306　goto@meihosha.co.jp　担当／後藤株式会社　明 報 社企画・製作

■次回予定

ソフトウェア名 概　　　　要 価　格（税別）
NIST/EPA/NIH Mass Spectral 
Library（NIST2020）

350,643件のEIスペクトル、186,000件のプリカーサイオン、447,285件のリテンションイン
デックス新規

430,000円（新規）
260,000円（アップグレード）

Pearson's Crystal Data
100,000件以上の異なった相、約14,000件の実測の粉末回折パターン、167,000件の計算に 
よる回折パターン（面間隔、強度、ミラー指数）などのパターン約180,000構造データセ 
ット（原子座標、決定されたときの変位パラメータ）の無機物の結晶データベース。

600,000円（一般）
480,000円（教育）

PLS_Toolbox
データの前処理（中央平均化、スケール変更、微分、スムージング）、回帰モデリング
（PLS、PCR、MLR）、分類（SIMCA、PLSDA）などをサポートするケモメトリックスソ 
フトウエア

310,000円（一般）
115,000円（教育）

Polymerix マススペクトルからリピートユニット、アルファ/オメガ末端基、付加物を見つけて順次アサイ
ン。分子量分布の計算。 2,100,000円

@RISK Excel上で定義された変動要素をモンテカルロシミュレーション 180,000円～
Sigma-Aldrich Library of ATR-IR 
Spectra Merck KGaAからの18,000化合物／19,503件のATR-IRスペクトル。Spectral IDフォーマット。 390,000円（買切り）

Sigma-Aldrich Library of FT-IR 
Spectra Merck KGaAからの11,200化合物／11,270件のFT-IRスペクトル。Spectral IDフォーマット。 390,000円（買切り）

Sigma-Aldrich Library of Raman 
Spectra Merck KGaAからの6,300化合物／6,487件のRamanスペクトル。Spectral IDフォーマット。 390,000円（買切り）

StatTools Excelアドインの統計解析パッケージ。 125,000円（Professional）
75,000円（Standard）

SlicerDicer HDFフォーマットで作成されたMRIなどの3Dイメージから任意にスライスおよび部分切り出し 80,000円

Spectral Data Processor XPS, AES, UPS, PL, LIFの生データ、ASCIIファイル、VAMASフォーマットをインポート。
ピークフィッティング他のデータ処理。ビットマップ、テキストファイルへのエクスポート。 135,000円

Spectral ID
MS、IR、Raman、UV-Vis、Fluorescence、NIRのプライベートライブラリーを構築およ 
び検索。ユークリッド距離、絶対差、最小二乗、相関、一次微分相関、ドット積、複合ド 
ット積、リバース、フォワードなどのアルゴリズムを選択

200,000円

The Static SIMS Library 約800物資のポジティブ/ネガティブスペクトルデータベース 720,000円
The XPS of Polymers Database VAMASフォーマットのXPSデータファイル（111種のポリマー）と書籍イメージのPDFファイル 60,000円

UN-SCAN-IT 機器分析データのチャートからスキャナーで得られたイメージをASC Ⅱ（X, Y）データに変
換 65,000円
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