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内容：近年の計算機の発展により、分子動力学（MD）シミュ

レーションは適用範囲を広がっている。現在では、MD シミ

ュレーションによりタンパク質のマイクロ秒オーダーの挙動

を追うことができる。また、方法論やモデルも高精度化して

おり、定量的な解析が可能になっている。講演では、進化

した MD シミュレーションをタンパク質機能の解析や医薬品

開発の効率化に活用する事例を紹介しながら、分子運動

の影響を考慮することの重要性を論じる。時間が許せば、

機械学習的・計算幾何学的手法との融合による新しい解

析法についても解説する。 

  

（注）この講演は大学院集中講義の一部です。 
連絡先：九州大学大学院理学研究院化学部門 

 （世話人）  吉田紀生：(092)802-4133       

 （事務局）化学部門等事務室：TEL (092)802-4125 


