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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

MD シミュレーションによる創薬研究を検討した。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

Molsoft ICM による計算を検討したが、スパコン用の

ライセンスが高額であることが判明し、断念した。また、

無償ソフトである VMD/NAMD の使用も試みたが、インス

トールが複雑で実行できず、断念した。 

 

３． 結果 

スパコンによる計算結果は無し。 

 

 

４． まとめ 

スパコンによる計算結果は無し 

 

 

５． 今後の計画・展望 

本計算機システムは、申請者の力量では使いこなせないこ

とが判明した。そのため、別のスパコンシステムの利用を検

討する。 

 

 

６． 利用がなかった場合の理由 

本計算機システムを使いこなせなかったため 


