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KnowItAll 使用アプリケーション 

• ChemWindow®  

 

構造と反応の描画 

ChemWindowを使用して構造の作成と編集をする方法  
目的 
 

ChemWindowは、充実した機能を備えた 2次元構造描画プログラムです。ChemWindowを使って化学構造を作成し、それを KnowItAll情報システム全体で化学

組成の検索、予測、および報告に使用することができます。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 基本的な ChemWindowのツールを使って構造の作成と編集をする方法 

➢ 作成した構造を保存する方法 

➢ ChemWindowから MS Office文書に構造を送信する方法 

 

背景 

 

化学構造は、KnowItAll情報システム全体で化学組成の検索、予測、および報告に使用できます。  
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新しい構造の描画を始めます 

 アクション 結果 

1 ベーシックツールボックスにある

ChemWindowアイコンをクリックし

ます。 

ChemWindowアプリケーションが開き、空の描画パネルが表示されます。 

2 ケミストリーツールバーのメインセク

ションで、ベンゼン環ツール を選択

します。 

 

3 カーソルを描画領域に移動し、ベンゼ

ン環を描くためにクリックします。 

ベンゼン環の構造が描画領域に配置されます。  

 

4 必要に応じて、ズームツールバーのツ

ールを使用して拡大縮小できます。 

 

注記: View > Zoom Toolbar（表示 > 

ズームツールバー）を選択すると、ツ

ールバーの表示を切り替えることがで

きます。 

 
 

Ctrlキーを押しながらスクロールする

ことでも、素早く拡大縮小できます。 
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5 
Selectionツール を使用して構造を

選択し、ワークスペース内で移動させ

ることができます。 

構造が選択されると、グラフィックハンドルが表示されます。 

 



  

108658-REV20230630© 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   構造と反応の描画- 5 

構造に機能を追加 

 アクション 結果 

1 ケミストリーツールバーから

「Cyclopentaneツール」 を選択し、

その後、カーソルをベンゼン環のハイラ

イトされた結合に移動します。  

 

2 クリックして、シクロペンタン環をベン

ゼン環に結合させます。 

 

3 描画ツールバーの「Bondsグループ」を

開き、その中から「Inside Double Bond

ツール」 を選択します。このツールを

使って、構造に二重結合を追加します。 
 

4 
次に、「Single Bondツール」 を選択

します。カーソルを、表示されているア

トムの当たり判定領域上に移動させま

す。そして、クリックして単結合を作成

します。  

注記: カーソルを離さずにドラッグすることで、結合の向きを制御することもできます。 

5 アトムの当たり判定領域上をクリックす

ることで、単結合を追加し続けることが

できます。 
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窒素と酸素の原子を追加するためには、ホットキーを使います 

 アクション 結果 

1 カーソルを末端の炭素の上に移動し、キー

ボードで「n」を押します。 

すると、結合の末端に NH2と表示されます。 

>>   

注記：ホットキーを使うと、数値は自動的に下付き文字で表示されます。ホットキーは、原子に素早くラベル

を付けるためのショートカットキーです。 

また、原子ラベルツールを使用すると、描画に原子を追加することができます。ただし、結合ツールを使用し

て追加された原子とは異なり、原子ラベル内の原子は実際の構造の一部ではなく、質量や化学式の計算には含

まれません。 

2 同じ手順を繰り返して、NHで炭素原子を

置き換えます。 
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3 まだ単結合ツールが選択された状態で、カ

ーソルを末端の炭素の上に置き、クリック

して別の単結合を追加します。 

 

4 カーソルを動かさずに、キーボードで

「o」を押します。 

 

5 別の単結合を作るために、クリックしてく

ださい。  

 

「o」を再び押して、ヒドロキシル基を追

加します。  
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6 さらに一度「o」を押すことで、水素を取

り除きます。 

 

注記：ホットキーを使うと、水素原子の数

をホットキーを繰り返し押すことで調整す

ることができます。 

 

7 カーソルを結合のヒットボックスに移動

し、クリックして二重結合を作成します。 
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構造を保存 

 アクション 結果 

1 File > Save（ファイル→保存）を選択

します。 

 

注記: ツールバーの保存ボタンをクリッ

クするか、Ctrl+Sキーを押すこともで

きます。 

「名前を付けて保存」（Save As）ダイアログボックスが開きます。既定のファイルタイプ（ChemWindow構造

ファイル、.dsf）がすでに選択されており、この構造に使用されます。他のファイルタイプには、ChemWindow 

Structure Template & Style (.dst) および MDL Mol ファイル (*.mol) があります。 
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2 構造ファイルを保存したいフォルダに

移動し、「tryptophan」というファイ

ル名を入力します。 

 

3 Save（保存）をクリックします。 構造が保存され、ファイル名が描画タブに表示されます。   
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構造を編集し、原子ラベルと原子タグを使用 

 アクション 結果 

1 
消しゴムツール を選択し、ヒドロ

キシル基を削除するためにクリックし

ます。 

 

2 アミノ基を削除するためにクリックし

ます。 

 

3 描画ツールバーの「メイングループ」

を開き、原子ラベルツール を選択し

ます。ヒドロキシル基があった場所を

クリックします。 
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4 「O」の大文字を入力します。   

 

注記: 原子ラベルは大文字と小文字を区

別します。 

 

5 注意: 数字は、テキストスタイルツール

バーの「化学式」ツール が選択さ

れている場合、自動的に下付き文字で

表示されます。 

 

6 
正の電荷の原子タグツール を選択

し、原子に正の電荷を追加します。 

 

 ヒント 電荷をクリックしてドラッグすると、電荷の配置をより細かく制御できます。また、ラッソツールを使用して電

荷を移動することもできます。 



  

108658-REV20230630© 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   構造と反応の描画- 13 

 

 アクション 結果 

7 
次に、負の電荷の原子タグツール

を使用して酸素原子にマイナスの電荷

を追加します。 

 

8 「ファイル」>「名前を付けて保存」を
選択して、構造を「tryptophan2.dsf」

というファイル名で保存します。 

 

9 この描画を閉じるために、下部のタブ

の「x」をクリックします。 

 

ファイルの保存のプロンプトで「No

（いいえ）」をクリックします。 

 

これにより、新しい空白の

ChemWindow画面が開始されます。 
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事前定義された置換基を使用 

 アクション 結果 

1 指定された構造を描画： 

 

2 ハイライトされた原子に、以下のいず

れかの方法で「Ala」というテキストを

使ってラベルを付けます： 

a) 「メイングループ」の「ラベ

ル」ツール を使用しま

す。  

b) 原子をハイライトしたまま

Enterキーをクリックする。   

 

注記: 「Ala」は事前に定義された置換

基です。 

>>>  
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 アクション 結果 

3 「Chemistry（化学）」メニューを選

択し、「Make Stick Structure（棒状

構造を作成）」をクリックします。 

 

4 注記: 事前定義された置換基の一覧を表

示するには、「化学」>「事前定義置換

基の表示」を選択します。 

 

上記が展開された構造です。 



 

108658-REV20230630© 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   構造と反応の描画- 16 

5 この描画を閉じるために、下部のタブ

の「x」をクリックします。。 

 

ファイルの保存のプロンプトで「No

（いいえ）」をクリックします。。 

 

これにより、新しい空白の

ChemWindow画面が開始されます。 
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ホットキーを使用 

 アクション 結果 

1 メインツールボックスから「標準結合

ツール」を選択します。 

構造ペインをクリックして、単結合を

挿入します。ボンドの端は自動的にハ

イライトされます。 

                   

2 キーボードで次の文字を入力します：

9、1、3、9、Shiftキーを押しながら O

（大文字の O）。 

 

（大文字を使ったホットキーは、Caps 

Lockキー + 文字ではなく、Shiftキー + 

文字を使用します。） 
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 アクション 結果 

3 「Chemistry（化学）」メニューを選

択し、「Make Stick Structure（棒状

構造を作成）」をクリックします。 

 

上記が展開された構造です。 

4 この描画を閉じるために、下部のタブ

の「x」をクリックします。。 

 

ファイルの保存のプロンプトで「No

（いいえ）」をクリックします。。 

 

これにより、新しい空白の

ChemWindow画面が開始されます。 

 

 
注記：構造をコピーして MS Officeツールに貼り付けることもできます。この機能については、次のセッションで詳しく説明します。 
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OPSIN Name2Structureを使用 

例 1 - 化学名 
 

 アクション 結果 

1 Navigate to Chemistry > OPSIN 
Name2Structure. 

「化学」メニューに移動し、「OPSIN 

Name2Structure」を選択します。 
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2 「N-[1-(2-インドール-3-イルエチル)(4-

ピペリジル)]ベンズアミド」と入力しま

す。 

OKをクリックします。 

 

3  結果の構造が表示されます。 
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4 この描画を閉じるために、下部のタブ

の「x」をクリックします。 

 

ファイルの保存のプロンプトで「No

（いいえ）」をクリックします。 

 

これにより、新しい空白の

ChemWindow画面が開始されます。 

 

 

例 2 - 一般名 
同様に手順 1から 4を繰り返し、今度は「コレステロール」という一般名を入力します。ChemWindowがそれを構造として表示します。 
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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\Re
actions 

• Reactant.dsf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• ChemWindow® 
 

反応を描く 
ChemWindowを使用して、反応を描く方法 

 

目的 

 

ChemWindowを使用して、反応を作成し、それを MSツールや ReportItアプリケーションに転送することができます。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 化学反応を描く方法 

➢ MS Officeツールとの連携方法 

 

背景 

 

科学者は KnowItAllの ChemWindowアプリケーションを使用して、実験手順の結果を報告するた

めの反応スキームを作成することができます。この機能は、実験手順の結果を伝える必要がある

すべての人にとって役立ちます。 



  

108658-REV20230630© 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   構造と反応の描画- 23 

化学反応を描く 

 アクション 結果 

1 ベーシックツールボックスにある ChemWindow

アイコンをクリックします。 

ChemWindowアプリケーションを起動すると、空の描画画面が表示されます。 

2 「化学」>「OPSIN Name2Structure」を選択し

ます。 

 

「Reactant.dsf」を選択します。  

 

「Open」をクリックします。 

ファイルがワークスペースに表示されます。 

 

3 構造を選択します。 
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4 「編集」> 「コピー」を選択します。次に、「編

集」> 「貼り付け」を選択します。 

 

5 

 
 
 
 
 
 
 
 

反応ツールボックスから「反応矢印ツール」を選

択し、2つの構造の間に矢印を描きます。 

 >> 

  

6 右側の構造を生成物に変更します。 
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MS Officeツールとの OLE接続 

 アクション 結果 

1 構造オブジェクトを選択してコピーします。 

 

2 MS Wordに移動し、貼り付けます。 

 

Word文書を保存します。 

 

KnowItAllを閉じます。 
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3 MS Word文書で、保存された KnowItAllオブジェ

クトをダブルクリックします。 

ここから ChemWindowの操作を行うことができます。 

                             

 

注意: 同様の方法で他の MS Officeツールとも連携することができます。 

 

注記: また、構造や反応を含む複雑なテキスト編集を行う場合には、ChemWindowの内容を ReportItアプリケーションに転送することをおすす

めします。これは、「Transfer to: ReportIt」機能を使用して行うことができます。  
 

 

質量分析計ツール 
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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 

• Structure 2.dsf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• ChemWindow® 
 

ChemWindow内の質量分析計ツールの使用方法 

 
 

目的 

この演習では、質量分析計に特化したツールの使い方を説明します。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 構造の同位体分布を計算する方法 

➢ 元素組成を計算する方法 

➢ MSフラグメンテーションツールの使用方法 

 

 

背景 

 

科学者は、KnowItAllの ChemWindowアプリケーションを使用して、報告書に反応スキームを追

加することができます。この機能は、実験手順の結果を伝える際に、誰にとっても非常に役立つ

ものです。 
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同位体分布 
 

 アクション 結果 

1 「ファイル」> 「開く」を選び、
C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Reactions

フォルダに移動します。 

 

「Product.dsf」を選択します。  

 

「Open」をクリックします。 

 

データベースレコードの構造に対して、同位体分布を計算することができます。 

2 化学 > 「スティック構造を作成」を選択します。 
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3 MSツール >「Isotopic Distribution（同位体分布）を計算」を選

択します。 

  

ポップアップウィンドウで「計算」をクリックします。 

 

4  
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同位体元素組成  

このツールは、データベースのレコード構造とは関連していません。 

 

 アクション 結果 

1 「MSツール」>「元素組成を計算」を

選択します。 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

すると、このダイアログが表示されます。 
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2 要素とその出現数を入力し、「計算」

をクリックします。  

すると、要素の組み合わせが表示されます。 
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MSフラグメンテーション 

 アクション 結果 

1 ファイル >「開く」を選びます。
C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Reactions

フォルダに移動します。 

 

「Product.dsf」を選択します。  

 

「Open」をクリックします。 

 

データベースレコードの構造に対して、同位体分布を計算することができます。 

2 編集ツールボックスで、MSフラグメンテーションツールを選択し

ます。 
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3  

 

構造を 2つのフラグメントに分割することができます。 

 

 


