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⽬的 計算科学による新物質設計により、試⾏錯誤の段階における実験数を
減らし、物質的資源の削減を試みた。

内容 モデルとして、Pd錯体を⽤いたパーフルオロベンゼンの酸化的付加反
応の開発を検討した。様々な配位⼦を有するPd錯体への酸化的付加反応をシ
ミュレーションし、候補分⼦を探索した。

結果 アミノホスフィン配位⼦を候補として発⾒した。また、実際に化学合
成したところ、酸化的付加反応が進⾏することを⾒出した。
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