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要 旨： 目的化合物の新規合成経路を創生する手段として、合成経路設計シ

ステムが既に実用化されている。このようなシステムは、一般的に複
数の合成経路を提案するが、多段階で反応を考えた場合、その合成
経路の数は級数的に増加し、経験豊かな合成化学者でもその選択に
迷う場合がありえる。一方、提案された合成経路の存在の有無は、理
論計算を用いた反応解析により、実験を行うことなしに判断することが
できる。さらに溶媒効果や置換基効果を慮した計算を行えば、提案さ
れた合成経路の容易さも評価できると考えられる。これは、情報化学
的に得られた合成経路の容易さのランクづけを、計算化学を用いるこ
とにより行うことができることを示している。しかしながら、反応解析を
行うには長い時間が必要なため、両者を融合した合成経路開発は、そ
の有用性にもかかわらず、ほとんど行われていない。本研究では、実
験化学者が有効に利用することを可能とする遷移状態データベースの
開発ついて述べるとともに、その有用性を検討した結果を述べる。 
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