       Методы молекулярной динамики и Монте Карло позволяют взглянуть на уровне отдельных атомов и молекул на процессы, протекающие внутри вещества. Основой методов является расчет поведения атомов по законам классической или квантовой механики. Молекулярное моделирование нашло широкое применение в современных областях науки и техники: материаловедении, энергетике, квантовой электронике, физической химии, биотехнологии и т.д. Некоторые яркие примеры такого использования были изложены в докладе: расчет пластических и прочностных свойств металлов и сплавов; моделирование полимерных мембран для топливных элементов; изучение свойств твердых тел и полупроводников, используемых в наноэлектронике; расчет скоростей химических реакций в применении к тепловой защите спускаемых космических аппаратов. Типичным масштабом, доступным для прямого молекулярного моделирования являются десятки и сотни нанометры. Это делает его эффективным при выборе оптимального варианта конструкции наноразмерных устройств. С помощью молекулярной динамики удается промоделировать процессы, лежащие в основе будущих биотехнологий: механизмы проводимости ионных каналов клетки (обеспечивают действие препаратов регуляции работы нервной системы и обезболивающих), доставки биологически активных веществ через клеточную мембрану (разработка наношприца).

Однако возможности молекулярного моделирования не ограничиваются нанометровым диапазоном. Современная концепция моделирования предусматривает многомасштабный подход, суть которого заключается в использовании результатов, полученных на мелком масштабе в расчетах более крупных объектов. Таким образом, удается, начиная с атомной структуры, продвинуться к расчету сложных технологических процессов и конструкций. Именно такой подход развивается в исследовательских центрах ведущих корпораций: British Petroleum, The Dow Chemical Company  ExxonMobil, Unilever 3M, Eli Lilly & Co, Merck Pharmaceutical, Ford Motor Company, Toyota и др. Молекулярному моделированию уделяется большое внимание во всех ведущих университетах и лабораториях. 

Развитие методов моделирования требует привлечения огромных вычислительных ресурсов, являясь стимулом к их проектированию и созданию. Один из крупнейших суперкомпьютеров в мире (Blue Gene/L) создавался с учетом потребностей молекулярной динамики и позволил выйти на системы с несколькими миллиардами атомов. Основные вычислительные ресурсы в России сосредоточены на сегодняшний момент в Межведомственном Суперкомпьютерном Центре РАН и крупных университетах (Московский Государственный Университет, Московский Физико-Технический Институт, Томский Государственный Университет, Сибирский Федеральный Университет, Уфимский Государственный Авиационный Технический Университет).
Таким образом, молекулярное моделирование является важной составляющей естественных и инженерных наук, успешно развивающееся благодаря современным компьютерным технологиям. 

