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シミュレーション技術研究会 
目的概要；  
 シミュレーション技術を活用した材料設計のうち、サブナノ～ナノサイズの分子設計を

テーマとして活動しています。構造解析・流体解析などの CAE(Computer Aided Engineering)
にも積極的に取り組み、大規模シミュレーション技術の紹介も行います。  
 

これまでの主な活動内容；  
 有機機能性材料の分子設計：  
日焼け止め剤、有機 EL 色素、フォトクロミック色素、電荷輸送材料  

 コンピューター創薬：  
分子動力学シミュレーションとフラグメント分子軌道法による精密薬物設計  

 物理化学基礎理論：  
振電相互作用、動的溶媒効果と非平衡化学反応理論  
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担当（幹事）；  
◎重光  保博（shige@tc.nagasaki.go.jp）、○福田 洋平（fukuda@tc.nagasaki.go.jp）  
 入江  直樹  

   


