
Ohue�Laboratory,�Science�Tokyo https://www.li.c.titech.ac.jpOhue�Laboratory,�Science�Tokyo https://www.li.comp.isct.ac.jp

タンパク質⽴体構造予測の実践と応⽤

2 0 2 5 / 0 5 / 2 2
A JAC S

東京科学⼤学 情報理⼯学院
博⼠課程2年
古井 海⾥

https://www.li.comp.isct.ac.jp/


本⽇の⽬標・想定する受講者

• 使ったことがない⼈
− WEBツールの使い⽅を知る
−構造予測ツールで出来ること・出来ないことを知る

• 使ったことがある⼈
−どの⼿法をどういうときに使うべきか参考にする
−最先端の知⾒について得る
−予測結果の解釈や効率化などのtipsを得る
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⽴体構造予測⼿法の使い⽅について知る
&

更に活⽤するための知⾒を得る



注意事項

• 参加者多数のため、WEBサービスへの同時アクセスを避けてください
• （半分）ハンズオンについて

− WEBツールの使い⽅を⽰したり、Google Colaboratoryによる実⾏例を⽰し
ます

− Google Colaboratoryは「すべてのセルを実⾏」をクリックすれば 実⾏で
きるようになっているため、後⽇でも試すことが出来ます

• Boltz-1による例：https://github.com/YumizSui/AJACS-PSP-2025
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https://github.com/YumizSui/AJACS-PSP-2025


概要

1. AlphaFold2
1. ColabFoldの使い⽅・結果の解釈
2. AlphaFoldデータベースの使い⽅

2. AlphaFold3
− AlphaFold�Serverの使い⽅

3. Chai-1
− Chai�laboratory�(WEBサービス)�の使い⽅

4. Boltz-1
− Colaboratoryでの実⾏例の紹介（発展的）

5. FAQ
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今回紹介する構造予測ツール⼀覧

• AlphaFold3
−WEBツール：https://alphafoldserver.com/�
−ローカル：公式にDockerを提供

• AlphaFold2
−WEBツール：Google�Colaboratory
− AlphaFold�Database：https://alphafold.ebi.ac.uk/�
−ローカル：localcolabfold

bash install_colabbatch_linux.sh で導⼊可能

• Boltz-1
−WEBツール：Google�Colaboratory�(ColabFold実装)
−ローカル： pip install boltz 

• Chai-1
−WEBツール：https://lab.chaidiscovery.com/�
−ローカル：pip install chai_lab==0.6.1 
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https://alphafoldserver.com/
https://github.com/google-deepmind/alphafold3/blob/main/docs/installation.md
https://colab.research.google.com/github/sokrypton/ColabFold/blob/main/AlphaFold2.ipynb
https://alphafold.ebi.ac.uk/
https://github.com/YoshitakaMo/localcolabfold/blob/main/README_ja.md
https://colab.research.google.com/github/sokrypton/ColabFold/blob/main/Boltz1.ipynb
https://lab.chaidiscovery.com/


1.�AlphaFold2
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ColabFold[1]

• AlphaFold2,�AlphaFold-multimerの⾼速版
• MMSeqs2を利⽤した⾼速な相同性検索が特徴

−注意：MSA作成のため、MMSeqs2サーバー上に配列情報をアップ
ロードする必要がある

• 簡易なインストール：https://github.com/YoshitakaMo/localcolabfold

− （完全にローカル化することも可能）
• https://qiita.com/Ag_smith/items/bfcf94e701f1e6a2aa90 
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https://colab.research.google.com/github/sokrypton/ColabFold/blob/main/AlphaFold2.ipynb 
ColabFold公式のGoogle�Colaboratory

[1] Mirdita, M. et al. Nat. Methods 19.6 (2022): 679–82.

https://github.com/YoshitakaMo/localcolabfold
https://qiita.com/Ag_smith/items/bfcf94e701f1e6a2aa90
https://colab.research.google.com/github/sokrypton/ColabFold/blob/main/AlphaFold2.ipynb


Google�Colaboratory

• 無料で実⾏可能なGPU環境が利⽤できる
− ColabFoldなどの構造予測⼿法ではGPU環境が必須
− Colaboratoryを使う場合はランタイムのタイプを変更し、GPUを使
う設定に変更する

• 「ランタイム」→「ランタイムのタイプを変更」→ハードウェア
アクセラレータを「T4 GPU」などに変更し、保存する

• 無料では実⾏制限時間があるので、使わないときは接続を切る
−「ランタイムを接続解除して削除」
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ColabFold�on�Google�Colaboratory 9

• query_sequenceの欄に予測したいアミノ酸配列を⼊⼒する
• ランタイム→すべてのセルを実⾏

−初回実⾏時は環境構築も含めて数分程度。

• 複合体を予測したい場合は�PI...SK:PI...SK�のように”:”で区切る

実⾏例：https://colab.research.google.com/drive/1Pic3BlYW7gDHmhLnG7f7B2ZhCcvaoVqZ?usp=sharing 

https://colab.research.google.com/drive/1Pic3BlYW7gDHmhLnG7f7B2ZhCcvaoVqZ?usp=sharing


AlphaFoldの信頼度スコア
• pLDDT�‒�local�Distance�Difference�Test�(lDDT)の予測値

− 残基単位の予測信頼度を表す (0~100)

• pAE�‒�predicted�Aligned�Error
− 2つの残基の相対的な位置と⽅向が正しいか

• pTM�‒�predicted�template�modeling
− テンプレートモデリング精度の指標、0.5以上なら妥当

• ipTM�‒�interface�predicted�template�modeling
− 複合体の位置の精度の指標。0.8以上なら⾼品質、0.6以下なら失敗
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Low

pAEが低い

https://alphafold.ebi.ac.uk/entry/P24941 

pLDDTによるcoloring

https://alphafold.ebi.ac.uk/entry/P24941


出⼒結果の⾒⽅�(ColabFold) 11

MAHHHHHHVAVDAVSFTLLQDQLQSVLDTLSEREAGVVRLRFGLTDGQPRTLDEIGQVYGVTRERIRQIESKTMSKLRHPSRSQVLRDYLDGSS
GSGTPEERLLRAIFGEKA:MRYAFAAEATTCNAFWRNVDMTVTALYEVPLGVCTQDPDRWTTTPDDEAKTLCRACPRRWLCARDAVESAGAEGL
WAGVVIPESGRARAFALGQLRSLAERNGYPVRDHRVSAQSA

⼊⼒配列�(PDB�:�8D5V)

5つのモデルから5つの出⼒が得られ、平均pLDDTの⾼い順にランク付けされる

rank_1
pLDDT=83
pTM=0.768
ipTM=0.799

chain間のpAEが低い
2つのchainの相対位置の予測
が出来ている

pLDDTのplotMSAのカバレッジ
多様なMSAがあるほど⾼精度

⾼め



AlphaFold�Database[2] 12

例：https://alphafold.ebi.ac.uk/entry/Q9Y223�

2つのドメイン間のpAEが⼤きく、
相対位置関係を予測できていない

[2] Varadi, M. et al. Nucleic Acids Res. 50.D1 (2022): D439–44.

結晶構造：https://www.rcsb.org/structure/2YI1 

タンパク質のAlphaFold2予測⽴体構造のデータベース（2.1億以上の予測構造が登録）

https://alphafold.ebi.ac.uk/entry/Q9Y223
https://www.rcsb.org/structure/2YI1


AlphaFold�Databaseの⾒⽅�(AlphaMissense[3])

• AlphaMissense：AlphaFold2を病原性変異予測に応⽤した⼿法
−残基レベルの変異効果を推定できる
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良性�(benign)�/�病原性�(Pathogenic)

https://alphafold.ebi.ac.uk/entry/Q9Y223 

[3] Cheng, J. et al. Science 381.6664 (2023): eadg7492.

https://alphafold.ebi.ac.uk/entry/Q9Y223


2.�AlphaFold3
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AlphaFold3[4]

• PairformerモジュールとDiffusion�moduleから構造予測
− PairformerはAlphaFold2のEvoformerより簡略化されたモジュール

• ライセンス：ソースコードは�CC-BY-NC-SA�4.0�(⾮営利)
−モデルの重みと出⼒は⾮営利組織のみで利⽤可能、再学習禁⽌
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AlphaFold3の中⾝の⽇本語解説 https://zenn.dev/tonets/articles/dd8c3855eadb2b 

Abramson, J. et al. Nature 630.8016 (2024): 493–500. (以降AF3論⽂)

[4] Abramson, J. et al. Nature 630.8016 (2024): 493–500.

https://zenn.dev/tonets/articles/dd8c3855eadb2b


AlphaFold�server 16

• WEB上でAlphaFold3を実⾏できる（いくつかの制限あり）
−営利⽬的は不可・ドッキングなどの⼊⼒にも使えない
− 1⽇あたり30ジョブの実⾏
− Ligand/Ionはいくつかの候補からしか選択できない

https://alphafoldserver.com/ 

https://alphafoldserver.com/


AlphaFold�serverの実⾏⽅法 17

配列・分⼦の追加

⼊⼒配列⼊⼒の種類・数

1⽇のジョブ数

実⾏

詳細設定

詳細設定を含んだ実例



AlphaFold�serverの実⾏結果 18

ダウンロード

• ダウンロードした予測構造は解析に利⽤可能
−（ドッキングや機械学習モデルの学習には使えない）



AlphaFold�server�詳細な設定

• テンプレート構造の⽇付のカットオフ
−デフォルトは2021/9/30以前(AF3論⽂と同じ)
−タンパク質は翻訳後修飾、RNA/DNAは化学修飾を導⼊できる

• より詳細な情報はFAQを参照 https://alphafoldserver.com/faq
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https://alphafoldserver.com/faq


AlphaFold3�(GitHub版)

• GitHub版AlphaFold3でできること（Server版でできないこと）
−リガンドの⼊⼒
− MSAやテンプレート構造のカスタマイズ
−翻訳後修飾のカスタマイズ
−無制限の構造予測
−共有結合
−（他のAF3-like⼿法でもできる）

• 重みは⾮営利組織・⾮営利⽬的のみ
−リクエストフォームから申請する必要がある

• モデルの重みがあれば公式dockerからも実⾏可能
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リポジトリ：https://github.com/google-deepmind/alphafold3 

https://github.com/google-deepmind/alphafold3


AlphaFold3�(GitHub版)�の⼊⼒形式

• AlphaFold3の場合はjsonファイル形式
• AlphaFold-like⼿法ごとに⼊⼒が異なるため注意

21

https://github.com/google-deepmind/alphafold3/blob/main/docs/input.md 

https://github.com/google-deepmind/alphafold3/blob/main/docs/input.md


3.�Chai-1
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AlphaFold3-likeな構造予測⼿法の⽐較

• AlphaFold3-likeと呼ばれる⼿法が数多く登場（OSSも存在）
• Boltz-1はPocket制約、�Chai-1はContact制約も利⽤できる

− Pocket制約：残基対chainの相互作⽤を制約
− Contact制約（Chai-1のみ）：残基対残基の相互作⽤を制約

• Chai-1はWEBサーバー版が⽤意されている
• Boltz-1は学習も含めてOSS

− Chai-1の推論コードのみを提供・Boltz-1は学習⼿順も公開
−再学習や拡張性の観点ではBoltz-1が優れる

• Boltz-1の拡張や応⽤⼿法が既にいくつか提案されている
−Boltz-R、BoltzDesign1、CyclicBoltz1,�MFDesign
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https://blog.booleanbiotech.com/alphafold3-boltz-chai1

https://blog.booleanbiotech.com/alphafold3-boltz-chai1


Chai-1とBoltz-1の⽐較

• ほぼ同等の性能（抗体はChai-1が良い [7]？）
− Chai-1はタンパク質⾔語モデルを⽤いているため、単⼀配列から
構造予測することも可能

− Chai-1はContact制約も利⽤できるため、事前知識があれば構造予測
精度を改善するための選択肢がある

24

contact制約抗原抗体複合体予測性能
[7] Chai Discovery et al. bioRxiv (2024).



Chai�Laboratory 25

https://lab.chaidiscovery.com/からメールアドレスを⼊⼒し、送付されたメールのマジックリンクからログイン 

• AlphaFold�Server同様WEB上で構造予測できるツール
− AF Serverと違いリガンド (SMILES) を指定可能
− Contact/Pocket制約が可能
−残基修飾や共有結合は未対応、ローカル版が必要

https://lab.chaidiscovery.com/


Chai�Laboratoryの実⾏ 26

今回の例

MSAを使うか テンプレート構造を使うか contact/pocket制約

種類・数・配列/SMILESを⼊⼒

contact制約：2つのchain+残基番号と制約の距離を指定

分⼦・制約を追加
実⾏



Chai-1 タンパク質リガンド複合体の予測 27

PIFLNVLEAIEPGVVCAGHDNNQPDSFAALLSSLNELGERQLVHVVKWAKALPGFRNLHVDDQMAVI
QYSWMGLMVFAMGWRSFTNVNSRMLYFAPDLVFNEYRMHKSRMYSQCVRMRHLSQEFGWLQITPQEF
LCMKALLLFSIIPVDGLKNQKFFDELRMNYIKELDRIIACKRKNPTSCSRRFYQLTKLLDSVQPIAR
ELHQFTFDLLIKSHMVSVDFPEMMAEIISVQVPKILSGKVKPIYFHTQ

C1=CC2=C3C(=C1)NC(NC3=CC=C2)C4=CC(=C(C=C4)O)O

アミノ酸配列

SMILES

2YHD

• ipTM>0.8�だが、結合位置が間違っている（既知の活性部位）
−リガンドについてのスコアは注意が必要



Chai-1 複合体予測の例 28

サンプルの予測例（contact制約なし）
PDB:7SYZ�(Hendra�virusのGタンパク質とマウス抗体の複合体)

• chain間のpAE (誤差)�は⼤きく、複合体予測は失敗�(ipTM=0.45)

chain間のpAE
が⼤きい



Chai-1 Contact制約 29

Chain AのC387とBのY101残基
Chain CのI32とAのS483残基

• 結合する残基を知っている場合、Contact制約が適⽤できる
• 制約をあたえたほうがipTMが⾼くなる場合がある（正解とは限らない）

制約例）
制約

chain間のpAEが低下



4.�Boltz-1
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Boltz-1[8] 31

• MITの研究チームによるOSSモデル
−学習コードと⼿順も公開している
− Boltz-1xが2025/4/27にリリースされるなど継続的なアップデートや
応⽤⼿法が盛ん

※AlphaFold3と異なり、テンプレート構造は⼊⼒しない
[8] Wohlwend, J. et al. bioRxiv (2024).



Boltz-1の⼊⼒形式 32

YAML

Fasta

⼊⼒はYAML形式かFasta形式に対応
（Fastaの場合は残基の修飾やpocket制約などには対応していない）



Boltz-1の実⾏

引数
• --recycling_steps

− デフォルトは3（効率的）だが、AlphaFold3は10（わずかに改善）

• --use_msa_server
− MSAを⾃分で指定しない場合は付けるべき
− （ColabFoldと同様サーバからMMSeqs2によるMSAを取得）

• --diffusion_samples
− 出⼒する構造の数�(デフォルトは1つ)

• --write_full_pae
− PAEの図を出⼒する際に必要
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Google�Colaboratory実装例
リポジトリ：https://github.com/YumizSui/AJACS-PSP-2025�

https://github.com/YumizSui/AJACS-PSP-2025
https://github.com/YumizSui/AJACS-PSP-2025


Boltz-1の⼊⼒例1�‒�タンパク質・リガンド複合体 34

←MSAファイルを指定すれば計算をスキップ

←chainの数は複数可能

リガンドはCCDかSMILESで指定可能

同じ出⼒を得るためのFasta



Chemical�Component�Directory[9]

• PDBに登録されている分⼦の⽴体構造が登録
−リガンドとしてCCD IDを指定することができる
−残基の修飾はCCD分⼦のみに対応（カスタム可）
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[9]�Westbrook,�J.D.�et�al.�Bioinformatics�31.8�(2015):�1274‒78.

https://www.rcsb.org/structure/2YHD�

https://www.rcsb.org/ligand/AV6�

https://www.rcsb.org/structure/2YHD
https://www.rcsb.org/ligand/AV6


Boltz-1の⼊⼒例2�‒�ポケット制約 36

リガンドAV6のポケットとして
chain A1の 46, 64番⽬の残基を指定

制約なし 制約あり

PDBD:2YHD



Boltz-1の⼊⼒例2�‒�環状ペプチド 37

環状ペプチド化

[10] Rettie, S.A. et al. bioRxiv (2023).

cyclic�offset[10]と呼ばれる⽅法で
head-to-tail型の残基の関係を表現



Boltz-1の⼊⼒例3�‒�翻訳後修飾 38

CCDのカスタムについては https://github.com/benf549/boltz-generalized-covalent-modification�を参照

独⾃定義したCCDを指定

7BBV：
AlphaFold�Serverの翻訳後修飾の例

https://github.com/benf549/boltz-generalized-covalent-modification


AlphaFoldの注意点など
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AF3-like⼿法のリガンドドッキング性能 40

• Boltz-1の結合位置予測精度はそこそこ良いが、アロステリック
サイトの予測は難しい[11]

−既知のオルソステリック部位に予測される傾向がある[11]

• 同じリガンドを２つ⼊⼒することで多様なポケットを探索できる場合
があるらしい[11]

[11] Nittinger, E. et al. (2025).



天然変性領域の予測

• AlphaFold2に⽐べてdisorder領域で構造を取りやすい[4]（幻覚）
− pLDDTの低いαヘリックスが判断基準になりうる
−⽣成モデルはこの傾向が強いため、disorderの予測については

AlphaFold2が優れる場合があるかも

41

PDB:7BBV



抗原抗体複合体の予測 42

• 抗原抗体複合体の予測ではseed数を増やすほど、上位の複合体の
予測精度が改善する[4]

−他のドメインではあまり起こらない[4]

AF3論⽂[4]より抜粋



その他のAlphaFold3による予測の注意点 43

3ZOJ (アクアポリン)
⽔分⼦予測の失敗例

• ⽔分⼦は予測できない�(学習から除外)
• ⽴体化学や結合⻑が不正確（Boltz-1xで解消か）
• 特定の構造に寄せる傾向がある（下図）

8CVP 8D7U

セレブロン
ApoでもHoloでもclosed�stateとして予測する例

AF3論⽂[4]より抜粋



• ⼤きな構造変化を伴うタンパク質-リガンド複合体の予測に苦戦[12]
− PROTACやmolecule glueなど、三元複合体の予測も難しい[12]

[12] Zheng, H. et al. bioRxiv (2025).

• GPCRの複合体予測構造は改善したものの、活性型に偏る[13]
−ペプチドリガンドの予測は不正確[13]

[13] He, X.-H. et al. Acta Pharmacol. Sin. 46.4 (2025): 1111–22.

• ランキングスコアと結合親和性の相関
−わずかに相関するが実⽤的な精度ではない[14,15]

AlphaFold3による予測精度の報告例 44

(HelixFold3)
活性とランキングスコアの相関

[14]Furui, K., and Ohue, M. ACS Omega 10.11 (2025): 11411–20. [15] Zheng, H. et al. bioRxiv (2025).
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まとめ

各⼿法の使い分け
• AlphaFold�Server�(WEB)

− ⼿軽に⽴体構造構造が予測を試す、翻訳後修飾や化学修飾
• Chai�laboratory�(WEB)

− タンパク質リガンド複合体予測を試す、pocket/contact制約
• AlphaFold3/Boltz-1/Chai-1�(local)

− WEBツールで限界があるとき（Boltz-1/Chai-1：OSS）
• AlphaFold2/ColabFold�(local)

− AF3でうまくいかないとき（IDPタンパク質・多様な構造がほしい）
− AlphaFold Database (WEB)：データベースのAlphaFold2予測構造を⾒る

結果の⾒⽅
• pLDDT：局所的な構造予測性能やdisorderかどうか判別する
• pAE：残基間の相対的な位置関係の正しさ、複合体予測の信頼性を⾒る
• pTM,�ipTM：全体・複合体予測ができているか値で判別する

45

AlphaFold2をはじめとした構造予測⼿法の使い⽅・結果の⾒⽅・注意点を解説



FAQ

46



FAQ�1/n

• アカデミアにおける創薬研究において、疾患の標的となるタンパク質の
構造を予測し、他社のドッキングシミュレーションなどを⽤いて候補化
合物を探索することは可能でしょうか？つまり、データを出⼒し、ファ
イル形式をある程度変更できるものなのでしょうか？

− A1. ファイル形式を変更することは可能です
− A2. AlphaFold Serverの予測結果をドッキングシミュレーション等の⼊⼒に
利⽤することは禁⽌されています（ローカル版AF3は可）

• MacでBoltz-1を使うことはできるか？
− A. M3 Proにおいて動作することを確認 (version 0.4.1)。1.0.0はダメ？

• 〇〇の⽅法に使えるか→ケースバイケースです。
− 基本的にPDBに多くあるような構造・MSAが⼗分な構造は予想しやすく、
そうでない構造は予測が難しい傾向にある

− 専⽤のツールと併せて使うのがベスト
• ドッキング、エネルギー計算、⽣成モデル、分⼦シミュレーション等

− あくまで武器の⼀つ。いろいろなツールや事前知識を組み合わせてエビデ
ンスを増やしていくのが肝要
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FAQ�2/n

• Boltz-1で複数のポリペプチド鎖に対する構造予測の⽅法（MSAの準備
⽅法）が分かりませんでしたので、ご紹介いただけると幸いです。
localcolabfoldで複数ポリペプチド鎖に使うa3mを流⽤しましたが、
動作しませんでした。

− 解決策1：Boltz-1では、--use_msa_serverオプションでMSAを取得するこ
とが出来ます（paired MSA対応）

− 解決策2： localcolabfoldで単量体として予測し、a3mファイルをそれぞれ
MSAとして指定する（unpaired⾮対応）

− 解決策3： alphafold3_toolsで個々のMSA情報を抽出し、ファイルに保存す
る（以下例）
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$ msatojson -i  input.a3m -o input.json # shell

# python上
with open("input.json") as f:
    inputs = json.load(f)
with open("msa_0.a3m","w") as f:
    f.write(inputs["sequences"][0]["protein"]["pairedMsa"] +
            inputs["sequences"][0]["protein"]["unpairedMsa"])



FAQ�3/n

• 予測構造を⽤いたドッキングシミュレーションについて
− 今回は時間の都合上割愛しますが、そのまま動作するGoogle Colaboratory
を⽤意しています

− https://colab.research.google.com/drive/1_FXmlb84cA6u3R2RgWolFK64lACG
IjWC?usp=sharing 
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AutoDock Vinaによるドッキング例

https://colab.research.google.com/drive/1_FXmlb84cA6u3R2RgWolFK64lACGIjWC?usp=sharing
https://colab.research.google.com/drive/1_FXmlb84cA6u3R2RgWolFK64lACGIjWC?usp=sharing


FAQ�4/n

• 予測精度が不⼗分なときどうしたら良い？（⼀覧）
− pocket/contact制約・構造テンプレートの利⽤は経験的にうまくい
くことがある

−構造多様化⼿法の検討
• 異なる状態の⽣成：AlphaFold2による構造多様化[16]

[16] Kalakoti, Y., and Wallner, B. Commun. Biol. 8.1 (2025): 373.

−⽴体化学・結合⻑などがおかしい
• Boltz-1xで改善[8]

−他の適したモデルの検討
• MSAが少ない・ホモログが少ない

−Chai-1のような⾔語モデルベース⼿法が有効[7]

−抗体：サンプリング数を増やすと良くなる[4]

− MSAが極めて少ない場合、⼿動MSA設定が効く場合がある
• pair MSAを⾃前で作成してColabFoldによるヘテロ複合体構造予測を⾏
う⽅法 #bioinformatics - Qiita 
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https://qiita.com/Ag_smith/items/b2f3e08df17ffd2c42ea
https://qiita.com/Ag_smith/items/b2f3e08df17ffd2c42ea


付録（時間の都合上割愛）
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AlphaFold3予測構造のランキング

• ランキングスコアが予測構造のランキングに使われる
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[5] Lu, W. et al. bioRxiv (2024).
PPI変異効果予測ではAF2よりも⾼い相関

複合体スコア 全体スコア 補正項



ipTMについての注意点

• 同じ相対位置でもdisorder領域や補助ドメインの有無によって
ipTMが変わるので注意が必要[6]

−（これを防ぐにはpAEが⾼い領域のみで算出すべき）
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[6] Dunbrack, R.L., Jr. bioRxiv (2025).



• https://github.com/cddlab/alphafold3_tools�
−東京科学⼤学の森脇先⽣によって開発されたAlphaFold3⼊⼒⽣成
および出⼒分析ツール

• MSAから⼊⼒のJsonファイルを作成する

• SDFファイルをCCDに変換する
−分⼦共有結合はSMILESでは指定できない
− PubChemから3D構造をインストールするなど

• ⼊⼒Jsonファイルの改変
−計算済みのMSAを再利⽤すれば、推論を⾼速化できる

alphafold3_tools 54

https://github.com/cddlab/alphafold3_tools


SMILESの取得⽅法 55

SMILES�:�C1=CC2=C3C(=C1)NC(NC3=CC=C2)C4=CC(=C(C=C4)O)O
PDBe�Ligand�Code�:�AV6�

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/761631�

• リガンドの指定はSMILES
− PubChem（化学分⼦データベース）から得られる
− RDKitやChemDrawなどのツールから得ることも可

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/761631


Boltz-1x

• 学習・推論を最適化するモデルの⼯夫
• Boltz-Steering：衝突や誤ったキラル中⼼・⾓度・結合⻑などを
防ぐ物理ベースのポテンシャルによりサンプリングを改善

• Head-to-tail型環状ペプチドへの対応
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