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近年、量子化学計算に基づく反応経路探索法の発展に伴い、分子の安定構造が多数の反応経

路によって網目状につながれた反応経路ネットワークの構築と、それを用いた反応機構解析

が可能になってきた。本講演では、大規模な反応経路ネットワークデータに対する情報学的

手法を利用した化学反応解析、および反応経路ネットワークに基づく有機合成反応開発への

展開について、最近の取り組みを紹介する。


