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生命科学科

飯田慶（いいだけい）

第９回
タンパク質の構造予測
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※2024年10月 Demis Hassabis氏とJohn M. Jumper氏のノーベル化学賞受賞
を受けて、AlphaFold3の使い方についての講義資料を再編集しました。
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AlphaFold3を使ってみよう（１）

https://alphafoldserver.com/

① a)~c)のいずれかの方法でアクセス

a) alphafold serverで検索

b) URLを打ち込む
（スペルミスに注意！）

c)バーコードから
アクセス
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AlphaFold3を使ってみよう（２）

② “Continue with Google”を選択
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AlphaFold3を使ってみよう（３）

③グーグルのアカウントでログインする、chromeでログインしている人
は、そのままアカウントが表示されているので、そのまま先に進む。
（近畿大学の方は大学アカウントでOK)

3-1. 確認

3-2. クリック
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AlphaFold3を使ってみよう（４）

注意事項は目を通しておく。
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AlphaFold3を使ってみよう（５）

5-1. 大学名を入れる。近大生の場合、例の
通りでOK

5-2. チェックを入れる

5-3. クリック
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AlphaFold3を使ってみよう（６）

目を通した後クリック

プライバシーポリシーについて
（近大生の場合、大学のアカウントがGoogle発行のもの。ここでのプラ
イバシーポリシーもそれに準じている）
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AlphaFold3を使ってみよう（７）

※アカウント登録後はここから作業開始

タンパク質のアミノ酸配列を入れるウィンドウがあることを確認
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題材

（日経クロステックHPより）

DNA塩基配列の”編集”を行うために設計されたタンパク質と、DNA二重鎖、
金属イオンの複合体を予測してみる。

従来、タンパク質の構造予測だけでも困難だった。
AlphaFold3はこれを高い精度で行い、さらに分子間相互作用まで予測する！
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https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/P
MC5737575/

題材

ホーミングエンドヌクレアーゼ (メガヌクレアーゼとも呼ばれる);微生物
の可動性介在配列内にコードされているDNA 切断酵素。
塩基配列を認識してDNA切断をするため、DNA編集を目的としたタンパク
質デザインの標的となる。
（アミノ酸配列を変えた時に、どのような塩基配列を認識するかの予測が
重要！）
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>Meganuclease_I-OnuI_3rd
MASSRRESINPWILTGFADAEGSFGLSILNRNRGTARYHTRLSFTIMLHNKDKS
ILENIQSTWKVGSILNNGDHYVSLVVYRFEDLKVIIDHFEKYPLITQKLGDYKLF
KQAFSVMENKEHLKENGIKELVRIKAKMNWGLNDELKKAFPENISKERPLINK
NIPNFKWLAGFTSGDGSFFVRLRKSNVNARVRVQLVFEISQHIRDKNLMNSLI
TYLGCGHIYEGNKSERSWLQFRVEKFSDINDKIIPVFQENTLIGVKLEDFEDWC
KVAKLIEEKKHLTESGLDEIKKIKLNMNKGR

>DNA1
GGGGGCATGCAGATCCCACAGGCGCG

>DNA2
GGCCGCGCCTGTGGGATCTGCATGCC

解析に使う、タンパク質と核酸の配列
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AlphaFold3を使ってみよう（８）

Meganucleaseのアミノ酸配列を張り付
ける(300残基であることを確認）
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AlphaFold3を使ってみよう（9）

+ Add entryをクリックして、
入力枠を増やす
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AlphaFold3を使ってみよう（10）

10－1．配布したfastaファイルから
DNA1, DNA2の塩基配列を張り付ける。

10－2 すべての配列を張り付けたら
クリック



15

AlphaFold3を使ってみよう（11）

11－1. Jobタイトルを入力する（任意）

11-2. クリック
(計算が始まるので、待つ）

1日の実行数に上限があるので
間違えないように！
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AlphaFold3を使ってみよう（12）

（AlphaFold severに戻り）
12-1. ここがチェックマーク
に変わっていたら計算終了

12-2.
ここクリックして、”open 
results”を選択
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AlphaFold3を使ってみよう（13）

• 予測の確からしさは
カラーバーで表示される

• 原子間の相対位置関係
の確からしさ

結果の確認
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正解構造を確認してみる

① PDBjで ID; 7RCEを検索

②ここをクリックすると実験的に決められた
タンパク質立体構造を見ることができる

https://pdbj.org/mine/summary/7rce?lang=ja
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正解構造を確認してみる

正解構造

予測構造
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分子構成を確認する

PDB情報の確認

PDBjで ID; 7RCEを検索したあとの画面から

予測には使わなかった
カルシウムイオン、ナ
トリウムイオンが入っ
ていることがわかる
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金属イオンを追加する
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金属イオンを追加する

1回目と同様に予測を実行する。
AlphaFoldがデモ用に提示ているデータなので、計算はすぐ終わる
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金属イオンを追加する

1回目
金属イオンなし

2回目
金属イオンあり

構造はほぼ同様だが、
予測精度が上がってい
る

この辺りに金属イ
オンが入っている。
これによりDNAの
構造が”AIにとって
“違和感のないもの
になった。
つまり金属イオン
の必要性を予測し
ている！


	スライド 1
	スライド 2
	スライド 3
	スライド 4
	スライド 5
	スライド 6
	スライド 7
	スライド 8
	スライド 9
	スライド 10
	スライド 11
	スライド 12
	スライド 13
	スライド 14
	スライド 15
	スライド 16
	スライド 17
	スライド 18
	スライド 19
	スライド 20
	スライド 21
	スライド 22
	スライド 23

