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摘要:
生物系统虽然由简单的氨基酸、核酸组成的大分子体系和小分子环境组成，但是
由于它们排列组合空间巨大，使得它们之间的相互作用也是异常之复杂多样。现
有的实验技术手段由于采用其他分子或外力作为辅助，导致所观察到的结果与真
实生物学现象之间有很大差距，分子动力学模拟弥补了这些实验的局限性。尽管
分子动力学模拟已经取得了一定成功，但是对于生物学研究来讲它能够解析或回
答的问题还很有限，除了生物体系本身的复杂性之外，更重要的是现有分子动力
学模拟理论方法本身还存在着很多不足之处，无法实现中小体系的高精度模拟以
及高效率研究巨大复杂体系，我们近几年在高精度分子模型和高效率模拟方法方
面取得了一定进展。并针对生命科学和生物医学领域重要体系的功能机理开展了
一系列应用研究，取得了一批重要成果。
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