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本書は、計算化学が影響を及ぼしている分野のトピックを網羅的に掲
載し、計算化学に関するあらゆる知見に対してワンストップでアクセ
スすることのできるレファレンスです。理論的手法の基礎から、アル
ゴリズムやソフトウェアパッケージの開発、大気化学、生化学、材料
科学、医薬品化学に対する幅広い応用まで、150以上の論文を厳選し
編集されています。計算化学の背景的知識や問題解決を目指す中級・
上級研究者から同分野の研究にあらたに取り組む若手研究者や学生
まで幅広くご利用可能な一冊です。 
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計算化学全書 
Comprehensive Computational Chemistry 

Russell J. Boyd ダルハウジー大学（カナダ） 
Russell J. Boyd 氏はダルハウジー大学の名誉教授です。計算化学および理論化学の分野で 300 以上の査読付き
論文を発表しており、世界理論計算化学者協会の科学委員会メンバー、WATOC2020の議長も務めています。ま
た、カナダにおける化学の専門家としての優れた貢献が認められ、カナダ化学会からフェローシップとモントリ
オール・メダルを授与されています。Canadian Journal of Chemistryの編集者を 10年間務め、カナダ化学会
会長を務めるなど計算化学研究の第一人者です。 
 
Manuel Yanez マドリード自治大学（スペイン） 
Manuel Yanez氏は、マドリード自治大学の名誉教授です。1973年にマドリード自治大学で博士号を取得した論
文が最優秀博士論文として選ばれ、1974 年から 1976 年までカーネギーメロン大学でジョン・ポープル（1998
年にノーベル賞受賞）のもとでポスドクを務めたのち、マドリード自治大学物理化学の教授として就任しました。
1993 年に UAM 財団賞、2001 年にスペイン王立化学会物理化学研究賞、2003 年にフランス教育研究省ベタン
クール・ペロネ賞を受賞しています。 
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