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I talk about some case studies in the drug discovery process using the 
molecular dynamics simulation. For example, I report that development of 
the dissolving agent of poor solubility compound, amyloid fibril and carbon 
nanotube. And, I discuss the advantage and disadvantage of the molecular 
simulation. 
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創薬過程における分子動力学法の利用法を、具体的な事例を元に講義する。例

えば、分子動力学法を用いて難溶性薬物、アミロイド繊維、カーボンナノチュ

ーブ溶解剤を開発した事例を紹介する。これらを通じて、分子動力学法の利点

と欠点を論ずる。 
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