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During the 1980s, advances in the abilities to perform molecular 
simulations of chemical and biomolecular systems led to the expectation  
that such methodology would soon show great utility for guiding  
molecular design. Here, I will lecture on the basic of molecular simulation of 
biomolecules, and consider a question "Is there really a case where a drug 
was designed by a computer?"  
 

１９８０年台に、生体高分子の分子シミュレーションの能力は大幅に向上し、

計算機による分子デザインへの期待が高まってきている。本講義では、分子シ

ミュレーションの基礎について解説し、計算機支援創薬への応用について考え

る。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


