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● 章 立 て                        

 

序文 富井健太郎（産業技術総合研究所） 

 

第 1章 概論と基礎知識［総説］      

１．構造インフォマティクス概論と本書の使い方 富井健太郎（産業技術総合研究所） 

現在および今後の立体構造データの状況（豊饒さ），どのような立体構造データが存在するか，立体構造データ

がもたらすものやそれらを使うと何ができる/わかるかを簡潔に紹介 

２．AlphaFoldの衝撃（立体構造予測研究の歴史と AlphaFoldのしくみ，衝撃を与えた分野）  

 大上雅史（東京工業大学） 

データの蓄積や深層学習の発展によって AlphaFold がもたらされたことと，AlphaFold のしくみ（AlphaFold，

AlphaFold2，AlphaFold3 の違いも），またどのような研究にデータが使われているのかいくつかの事例を紹介 

３．タンパク質の立体構造を扱うのに必要な基礎知識 西 羽美（東北大学） 

予測された構造が正しそうかを「なんとなくでも」判断するために重要なタンパク質の基礎知識を紹介（残基の

疎水性・親水性，二次構造，ドメイン，天然変性領域やタンパク質の分類など） 

 

第 2章 立体構造データの入手と可視化・簡易計測［総説＋プロトコール］      

１．立体構造データの可視化（分子描画）と簡易計測 山守 優（産業技術総合研究所） 

［総説］代表的な可視化ソフト（UCSF Chimera，PyMOL，VMD など）のレビュー，データ形式について解説 

［プロトコール］どれか１つのソフトについて，インストール，対象選択，着色描画，二次構造計算，原子間距

離計算，簡易な構造比較，分子表面の計算，スクリプト利用法を解説 

２．立体構造データベース各種のレビューと，検索・ダウンロード例 栗栖源嗣（大阪大学） 

［総説］PDB を中心に，AlphaFold DB やその他の NMR や CryoEM 関連 DB について紹介  

［プロトコール］PDB での検索・ダウンロード手順を紹介 

３．立体構造予測（ColabFoldと AlphaFold2，AlphaFold Server） 森脇由隆（東京大学） 

［総説］ColabFold と AlphaFold2 の使い分け，それぞれの予測結果の見方などを解説 

［プロトコール１］ColabFold の計算例（手順）について解説 

［プロトコール２］AlphaFold2 の計算例（手順）について解説 

［プロトコール３］AlphaFold Server の計算例（手順）について解説 

 

 

 

 

 

 



 

 

第 3章 立体構造によるタンパク質の機能推定［総説＋プロトコール］      

１．タンパク質-タンパク質相互作用予測（AlphaFold-Multimerと AlphaFold Server） 

 森脇由隆（東京大学） 

［総説］AlphaFold-Multimer の概要，注意点，応用可能性などを解説  

［プロトコール］Multimer の計算例（手順）と AlphaFold Server での計算例について解説 

２．リガンド結合予測（ドッキングシミュレーション） 石谷隆一郎（東京医科歯科大学） 

［総説］結合予測の概要，ツールのレビュー，DB（AlphaFill，ProBiS-Fold，(PoSSuM)など）の紹介  

［プロトコール１］古典的手法（Glide あるいは AutoDockのどちらか）の解析手順・解析例・注意点などを解説 

［プロトコール２］深層学習モデルを利用した手法（DiffDOCK など）の解析手順・解析例・注意点などを解説 

［プロトコール３］AlphaFold Server の解析例を解説 

３．MDシミュレーション 寺田 透（東京大学） 

［総説］MD シミュレーションの概要，ツールのレビュー，最近の開発動向などを紹介 

［プロトコール］GPL/LGPL の AmberTools と Gromacs の組み合わせの解析手順・解析例・注意点などを解説 

４．構造比較 木原大亮（Purdue 大学） 

［総説］構造比較の概要から，ツール（Foldseek，3D-SURFER，DALI など）のレビュー，最近の開発動向など 

［プロトコール］Foldseek，3D-SURFER，DALI のいずれかの解析手順・解析例・注意点を解説 

 

 

第 4章 応用・発展的研究［総説］      

１．近傍構造サンプリング 岡崎圭一（分子科学研究所） 

応用・発展的研究の方向性の一つとして，AlphaFold を利用した構造サンプリングに関する研究動向や成果など 

２．タンパク質デザイン 小林直也（奈良先端科学技術大学院大学） 

応用・発展的研究の方向性の一つとして，タンパク質デザインに関する研究動向や成果などを紹介 

３．変異型タンパク質予測構造に基づく機能予測 齋藤 裕（産業技術総合研究所） 

応用・発展的研究の方向性の一つとして，機能予測におけるタンパク質言語モデルの応用や AlphaMissense などに

ついて紹介 
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