
!

　
"

　
#

　
$

ＡＣＴＡＥＤＩＴＯＬＯＧＩＣＡ
２０１４０２
　２６（１）

２０１２¤±}:DÀ�ªÄÛÜgÜÛ#670¿>`

（７９４）

�p

ＣｈｅｍＤｒａｗ
¹¦º�

r�¼[20¦:½}%»



VWX

　　
-=+

《
-�ü<O#�Å

》
!"Ã

，１１００１６，
�4

>

　
?

　
î¼&'()íD8ÎY4�X�>Ëij?{¬

�¦�%>?

，
�k-.ån¿Á�

ＣｈｅｍＤｒａｗ
l?1r{

ÎY4�?%¦�{¬

。
mn

ＣｈｅｍＤｒａｗ
l?1%ån

、
Î

Y4�?%lýáâ

，
UVÎY4�?%¦�{¬WX

。

@AB

　ＣｈｅｍＤｒａｗ
l?oU

；
l?1

；
ÎY4�?

；
¦�{¬

ＡｎｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｔｏＣｈｅｍＤｒａｗ Ｅｄｉｔｏｒｆｏｒｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｉｚｅｄ
ｒｅｇｕｌａｔｉｏｎｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍ∥ ＳＨＩＳｈｕｏｋｕｎ，
ＺＨＡＯＣｈｕｎｊｉｅ
Ａｂｓｔｒａｃｔ　Ｗｉｔｈａｖｉｅｗｔｏｔｈｅｆａｃｔｔｈａｔｔｈｅｃｏｍｍｏｎｐｒｏｂｌｅｍｓｅｘｉｓｔ
ｉｎｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｆｏｒｍｕｌａａｎｄｒｅａｃｔｉｏｎｍａｐｕｓｅｄｉｎ
ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃｊｏｕｒｎａｌｓｉｎｔｅｒｍｓｏｆｓｔａｎｄａｒｄｓａｎｄｓｐｅｃｉｆｉｃａｔｉｏｎｓ，ｗｅ
ｐｒｅｓｅｎｔａｓｔｒａｔｅｇｙｔｏａｃｈｉｅｖｅｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｉｚｅｄｒｅｇｕｌａｔｉｏｎｏｆｃｈｅｍｉｃａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅＣｈｅｍＤｒａｗｓｔｅｎｃｉｌ．Ｗｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ
ｔｈｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｔｈｅ
ｓｔａｎｄａｒｄｉｚｅｄｒｅｇｕｌａｔｉｏｎｆｏｒｅａｃｈｃｏｍｐｏｎｅｎｔｅｌｅｍｅｎｔ．Ｗｅｉｎｔｒｏｄｕｃｅ
ｔｈｅｆｕｎｃｔｉｏｎａｎｄｐｒａｃｔｉｃａｌｓｋｉｌｌｓｉｎｃｏｕｒｓｅｏｆｕｓｉｎｇＣｈｅｍＤｒａｗ
ＭｏｌｅｃｕｌａｒＥｄｉｔｏｒｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｃｕｓｔｏｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｐａｒａｍｅｔｅｒ，ｔｈｅ
ｓｅｔｕｐｏｆｄｒａｗｉｎｇｓｔｅｎｃｉｌ，ｔｈｅｇｕｉｄｅｌｉｎｅｓｏｆｄｉａｇｒａｍｄｒａｗｉｎｇ，ｔｈｅ
ｓｋｉｌｌｓｏｆｉｍａｇｅｑｕａｌｉｔｙｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔａｎｄｔｈｅｏｐｔｉｏｎｓｏｆｆｉｌｅｏｕｔｐｕｔ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　ＣｈｅｍＤｒａｗＭｏｌｅｃｕｌａｒＥｄｉｔｏｒ；ｄｒａｗｉｎｇｓｔｅｎｃｉｌ；ｃｈｅｍｉｃａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍ；ｓｔａｎｄａｒｄｉｚｅｄｒｅｇｕｌａｔｉｏｎｓ
Ａｕｔｈｏｒｓａｄｄｒｅｓｓ　ＴｈｅＥｄｉｔｏｒｉａｌＤｅｐａｒｔｍｅｎｔｏｆＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ
ＭｅｄｉｃｉｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１１００１６，Ｓｈｅｎｙａｎｇ，Ｃｈｉｎａ

�LÑZú¨,íð5Ü#ßý�Ý\¶"

，
O

#×ü#�NßægZ�ÈO#µÙ}×O#ó�:

Ô�

。
=¹l�UºÀ«ð5Wq�69#�

［１］，
_

�wÀ®¸ÙÒ�~ù®9áÌ

，
5)&

、̈
,

、
qÓ

íø¸'(9Ä�

，
É¸ÈÓOâM9#�

［２］。

Æyl�9#�

，
O#×ü#�Nß-O#µÙ

�9»�ð5æ�°Y

。
eº4uÍ��[�9�

¢

，
O#µÙ�9�É?q_t]©9�2�É6�

54uÍ<sb��[��É

。
t��[��É9O

#µÙ��Ô2�

、
«ÌÓ,

、
|t�x

；
Uú

，
\Ä9

#�e�9��[�\Ä

、
@$µD\Ä

，
É)

，
~y

ágÞß=�Néf

，
O#µÙ�5|tpK

、
jÔ�

�

、
ÔTiÔ

、
«Ì«P?M£U²5�^\®

、
�ù

s&

、
µÙs�ÄÝÞ

。
Yý!È»�ù®

，
£)!"

ÿ�Ë®16�2à=°.�É

。

《
-�ü<O#�Å

》
BÞ9O#µÙ=ó�:

Ô�Æ5OD|

。
�L?d16�2

，
rU°.�É

Éuèé9µÕ

，
12e�L

“
»[��[�

、
µD�

�Pâ

”
9?q

，
Z�Ð9�É��2Ø-)d-¶

，

ÏÐLO#µÙ�96x

、
Ó,�»�

。

１　ＣｈｅｍＤｒａｗ
¹¦º�:�p

　　ＣｈｅｍＤｒａｗ
[�>Ó�

ＣａｍｂｒｉｄｇｅＳｏｆｔ
\]R²9

ＣｈｅｍＯｆｆｉｃｅ
Qò[�-A°Y9®`

［３］。
�î�É9

�ÑÉs¨côÉ�tÈ

Ｗｏｒｄ
Àg-

，
_Ép&�Ð

Ï²�

ＴＩＦ、ＥＰＳ
Ä#}èe?wLâ9Àg-

［４５］。

`Ù

，ＣｈｅｍＤｒａｗ
��[�9Z��qÀD

，
®Tü0O

#×ü#0¿9Ü0ÿ�Üu�q��í�v&��

Ý0

［３，６］。
=J12ïüß<§â»�O9Q±é;?

ＣｈｅｍＤｒａｗ８．０
��Pâ@$µD9?q

。

@$9µD+Y ×À�Ü£ËU�-9

“Ｆｉｌｅ”
ËU

。
§�»R

“Ｆｉｌｅ”
ËU

，
Ë-&À«ËU-9

“Ｄｏｃｕｍｅｎｔｓｅｔｔｉｎｇｓ”
ë³

，
jI�§À�µD²M

。
á

Sâ��E@$Û\#6Ö

，̈
c�É§9O#µÙ

�jI²5k®µÙp

、
jÔ�ÄÝÞ

，
leÀ«-

È

，
\ï$1âM

，
_�<ÀÀ9«Pl\�&

。
æ]

^�~�

，
12°.~&-9@$#LáÀµD

：

Ｃｈａｉｎ Ａｎｇｌｅ：１２０°；Ｂｏｎｄ Ｓｐａｃｉｎｇ：５％；Ｆｉｘｅｄ
Ｌｅｎｇｔｈ：０．４ｃｍ；ＢｏｌｄＷｉｄｔｈ：０．０６２ｃｍ；ＬｉｎｅＷｉｄｔｈ：
００２５ｃｍ；ＭａｒｇｉｎＷｉｄｔｈ：００４１ｃｍ；ＨａｓｈＳｐａｃｉｎｇ：００４１
ｃｍ；Ｃａｐｔｉｏｎ：ＴｉｍｅｓＮｅｗＲｏｍａｎ，９；ＡｔｏｍＬａｂｌｅｓ：Ｔｉｍｅｓ
ＮｅｗＲｏｍａｎ，７。

�

１
>µDÈ9

ＣｈｅｍＤｒａｗ８．０
À��ÉµD

²M

。

»q�

１
MM-9

“ＯＫ”
jÏ²

；
�"RËU�<

9

“Ｖｉｅｗ”
ËU

，
4»q

“ＳｈｏｗＣｒｏｓｓｈａｉｒ”
�

“Ｓｈｏｗ
Ｒｕｌｅｒｓ”，

Z5ÙM"�

（
÷ka��-#

，
sdy

����É�9E±�Ð{

）；
AÈ"R

“Ｆｉｌｅ”
ËU

，

»q

“ＳａｖｅＡｓ”，
~À��¶ëí4Ï²

。
=r

，
®¯

t!"Ãµ÷gß�i¹»1É[9��Pâj;

ÒL

。

０３



　
é

１
Þ ���Ä

：
µD

ＣｈｅｍＤｒａｗ
��Pâ^_O#µÙ�9»�ð5

¦

１　
�p(:

ＣｈｅｍＤｒａｗ８．０
E��p¼�

２　
¼[20¦:¹&I½}N½

　　
µD�9��Pâs×P�µDfgÉs�Èß

<-Ø<t#��tÀñ

。
#�Àñ��PâÈ

，
"

RÀ�

，
 ¶»[9��[�

，
5<M�É;ÒO#µ

Ù}×ó�:Ô�

，
UÈëí4¨cÏ²

，
YÉ-È

“ｃｄｘ”À�

。
þÀ�#}Éå16�2

，
_É¨cl

e

“Ｗｏｒｄ”
À�-

；
É)

，“ｃｄｘ”À��#��Ù�Ï

²O#µÙ�»[Z�9À�#}

。“ｃｄｘ”À�æ�

2&ái²�

“ｔｉｆ”�ÈYÉle?wLâ9Àg-

。

　　
â�<d�#

，
#�Ù�-9O#µÙ�5jQ

、

jòw

、
j�

、
jE

、
ÔE

、
ö�E±

、
«Ì

、
«PÄ?M

YÉ5Èù®

；
3�Ð5µÙ}üò9ã÷Ð{<£

UIU\<áÿ�üJ

，
É)

，
!"H)Y~#��å

9µÙ��¶qê9»�

、
&á2#

，
sd^_l�9

µÙÓ��~Ó

［７８］。

!"Éü#�9Ù�-ôÉµÙ�

，
p&�tÈ

��P�<�¶!"�2

，
_ÉZ�#��å9µÙ

�îÀ�

（
Y

ｃｄｘ
À�

）
�¶!"�2

。
5�¶=>

2#�)Y�vsÀ»¼

：１）
Ä®¶<Lò9µÙ

，

&k®µÙ=°ê�5Ä®±�Ô<

，
ó�XW�5

Ä®±�Ô<

，
O÷<!P�5Ä®±�Ô<

，
�µÙ

üò�x��±

、
JÐ2x

；２）
U¶L\À)YH¶

�

，
�<³üó�XWÈïR

；３）
¶§9µÙ}�<

³âk®µÙ=°ê<À~�

；４）
\Ä¶<Lò9µ

Ù

，
<Àüòñ��2�®Y

；５）
ó�XW<#�ó

�T�9µÙ)}=J7}�

ＴｉｍｅｓＮｅｗＲｏｍａｎ
Ì

７
�«

，
&<9µÙ�ù®nK�ó�<

／
¢Ò<pK9

７０％；６）
ó�<

／
¢Ò<µÙ-98�ÕP�

Ｔｉｍｅｓ
ＮｅｗＲｏｍａｎ

Ì

９
�«

；７）
1UO÷<!P2�

Ｔｉｍｅｓ
ＮｅｗＲｏｍａｎ

Ì

９
��Ì«

。

�

２
>Z�

ＣｈｅｍＤｒａｗ８．０
[�

，
5â��

１
1k

9@$µD;Ò9��Pâ<�É9÷Òó�:Ô�

kù

。

¦

２　
CÀ

ＣｈｅｍＤｒａｗ８．０
¹&:¼[20¦¾d

　　
u<1d

，
5»¼O#µÙ}-k®×�6|9

pK�8�ÕP9�&¿Q

、
ó�<

／
¢Ò<pK�ó

�T�9�&¿Q

、
µÙ����wÀâM9�&¿

Q

、
áÌÙ�9á��2�¿Q9|}<

，
12µDL

gß9��Pâ

，
4É[Lgß~O#µÙ�9»�

Yi

，
üúZÀ-9µÙ�-ÈLÜ#

、
»�9ð5

。

３　
z=E{

［１］　
Cé8

．
ÜÝNßa6O

１８
Ç

［Ｍ］．
%&

：
%&,�p#

§â×

，１９９８：１１７

［２］　
*>�

．
ÜÝÞßl�9/0��2

［Ｊ］．
!"#$

，

１９９５，７（３）：１４５１４７

［３］　ｆｈｊｄ．ＣｈｅｍＤｒａｗ８．０
9Z�?q;?

［ＯＥ／ＯＬ］．［２０１３０２２５］．ｈｔｔｐ：∥
ｉｓｈａｒｅ．ｉａｓｋ．ｓｉｎａ．ｃｏｍ．ｃｎ／ｄｏｗｎｌｏａｄ／ｅｘｐｌａｉｎ．ｐｈｐ？ｆｉｌｅｉｄ＝１４００４１６１

［４］　
��

，
�T

，
!K�

．
ü

Ｗｏｒｄ
l�È?wNâl�9HÍ

［Ｊ］．
-�ÜÝÞß0¿

，１９９９，１０（１）：４４４６
［５］　

%ñ�

，
C�

．ＣｈｅｍＤｒａｗ
J7µÙ}9!"�?wLâ

［Ｊ］．
_6�|�ü|�Å

，２００６，１６（６）：６０６１
［６］　

�±j

，
E=

．ＣｈｅｍＤｒａｗ
[�5ü<O#Û#-9��

［Ｊ］
ü#ÛÜ

，２００８，２４（５）：４５４７
［７］　

ºO�

．
ÜÝÞßl�9Ó#ÝÞ

［Ｊ］．
ÜÝ�§â

，１９９５
（３）：３３３４．

［８］　
À�

，
��Ï

．
¿l�>\9CS¦¹

［Ｊ］．
y�

，２００７
（１０）：１０２１０３

（２０１３０６０４
)Ù

；２０１３０９２３
1V

）

１３


