В обсуждении доклада приняли участие: 
     Академик Хохлов Алексей Ремович: Данный подход увеличивает мощность компьютеров и позволяет не проводить эксперименты, а с помощью компьютера предсказывать результаты. Можно привести конкретные примеры. Уровень работ в России в области компьютерного моделирования чрезвычайно высок.   Необходима координация работ в этой области. Это междисциплинарное направление, представленное пятью отделениями РАН, развитие метода требует обмена идеями и информацией. Программы РАН, связанные с молекулярным моделированием, очень востребованы молодым поколением. Студенты очень активны, их надо объединить в рамках единой программы. Молекулярное моделирование является одним их важнейших направлений фундаментальных исследований РАН. 
    Академик Левин Владимир Константинович отметил, что есть трудности программного характера при составлении и решении задач. Поэтому имеет место некий скепсис в отношении задач с использованием компьютеров. Данный доклад показал, что использование суперкомпьютеров в разных областях науки очень перспективно и может получить более широкое развитие, если эти методы удастся скоординировать с реальными задачами фундаментальных наук. 
      Академик Кирпичников Михаил Петрович сказал, что молекулярное моделирование это новое видение мира в различных областях знания. Огромную поддержку вызвала идея создания межведомственного центра обучения и подготовки кадров в данной области. 
      Академик Фортов Владимир Евгеньевич: Пример влияния науки на оборону – атомная бомба. Монте Карло и молекулярное  моделирование – обратный пример. В 1949 году с постановки вопроса о том, может ли компьютер играть в кости, и получило свое развитие направление компьютерного моделирования и затем – молекулярное моделирование. Бум кончился, потом пошло плавное развитие. Очень важен вопрос о междисциплинарных связях. 
     Член-корреспондент РАН Четверушкин Борис Николаевич – директор Института математического моделирования РАН отметил, что существует проблема в исследованиях случайных чисел. В целом очень хорошо, что в академических  программах по нанотехнологиям обратили внимание на методы и инструментарий  компьютерного и молекулярного моделирования. 
    Академик Рундквист Дмитрий Васильевич: К сожалению, данный метод не применяется в кристаллографии. Это могло бы дать чрезвычайно важные результаты. 
    Президент РАН академик Осипов Юрий Сергеевич в завершение обсуждения подчеркнул, что культура   компьютерного моделирования очень развита и является исключительно важным направлением. Его необходимо поддерживать и объединять специалистов, занимающихся компьютерным моделированием. Мы всегда умели решать важнейшие задачи на плохой технике, так как использовались очень хорошие математические модели. Сейчас мы имеем мощные вычислительные системы. Комплексную программу математического моделирования можно усилить. 

