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1. 分子动力学模拟在分子生物学和药物发现领域的影响急剧扩大，能够以原子细节和非常精细的时间分辨率捕获蛋白质等生物分子的行为。
2. 分子动力学模拟可以预测蛋白质或其他分子系统中每个原子随时间的运动，并揭示重要的生物分子过程，如构象变化、配体结合和蛋白质折叠。
3. 近年来，实验性分子生物学家越来越多地使用分子动力学模拟来解释实验结果并指导实验工作，在神经科学领域尤为明显。
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May be slightly imbalanced: The article presents the information in a generally reliable way, but there are minor points of consideration that could be explored further or claims that are not fully backed by appropriate evidence. Some perspectives may also be omitted, and you are encouraged to use the research topics section to explore the topic further.
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这篇文章对分子动力学模拟在分子生物学和药物发现领域的重要性进行了肯定，但存在一些潜在的偏见和片面报道。首先，文章强调了MD模拟在解析蛋白质和其他生物分子功能机制、揭示疾病的结构基础以及设计和优化小分子、肽和蛋白质方面的重要性，但未提及可能存在的局限性或风险。MD模拟是基于物理模型进行预测的，这意味着结果可能受到模型选择和参数设定的影响，从而导致结果的不确定性。

其次，文章没有充分探讨MD模拟与实验结果之间的一致性问题。虽然提到了MD模拟通常与实验结构生物学技术结合使用，但并未深入讨论两者之间可能存在的差异或矛盾。实验结果与模拟结果之间的不一致可能会导致对生物体系行为的误解或错误解释。

此外，文章未涉及到MD模拟中常见的挑战和限制。例如，计算资源需求较高、模拟时间尺度有限、对初始结构和参数敏感等问题都可能影响到模拟结果的准确性和可靠性。没有全面讨论这些问题会使读者对MD模拟技术产生过于乐观或不切实际的期望。

最后，文章没有平衡地呈现关于MD模拟有效性和适用性方面的反驳观点或争议。虽然强调了其在分子生物学和药物发现中的重要作用，但缺乏对其他科学家或研究人员对该技术持怀疑态度或批评意见的引用或讨论。

综上所述，这篇文章在介绍MD模拟技术时存在一定程度上的偏袒和宣传倾向，并未全面探讨其局限性、挑战以及与实验结果之间可能存在的差异。为了更客观地呈现该技术及其应用领域，作者可以加入更多关于潜在风险、争议观点以及进一步研究方向等内容。
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· MD模拟的局限性和风险

· MD模拟与实验结果的一致性问题

· MD模拟的挑战和限制

· MD模拟有效性和适用性的反驳观点

· 潜在风险和争议观点

· 进一步研究方向
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