
フィルジェン株式会社 バイオインフォマティクス部

Boltz-1xを用いた

タンパク質-DNA複合体の予測

2025.6



AlphaFold2の他、
60種類以上のAI予測ツールを搭載

• タンパク質のフォールディング
• 分子ドッキング
• 創薬/ドラッグディスカバリー
• タンパク質工学
• In silico Mutagenesis

など

Neurosnap Platformの特長



解析がパイプライン化 ゼロコードで複雑な操作なく解析

Neurosnap Platformの特長

サービスのリストから

解析パッケージを選択

データのインポートと

設定を調整
Neurosnap Platform 

が自動で処理を開始
解析完了後、プラットフォーム上

で結果の閲覧、出力

例）Alphafold2のリサイクル数の設定画面
リサイクル数を増やすと予測精度が改善される他、モノマーや大きなタンパク質ごとの適正値
のヒントが記載されています。

例）Alphafold2の要約画面
ツールの論文や動画チュートリアルが
用意されている場合はアクセスできます。

各設定にはガイド付き



AI予測ツールの課題

解析ツールの環境構築

• セットアップするには技術的な専門知識
• バージョンアップなどが頻繫にある
• パッケージの数が多くなるほど煩雑化

コマンドライン 高価なハードウェア

• Linux/コマンドライン操作の習得 • 大容量のVRAMを搭載したハイエ
ンドグラフィックカードなど

Neurosnap Platformで解決！



Boltz-1

Boltz-1とは

タンパク質立体構造予測のためのAIモデル
AlphaFold3クローンモデル

• 生体分子複合体の3D構造予測においてAlphaFold3レベルの精度を実現

• 商用利用可能

• タンパク質、核酸、小分子などの多様な生体分子システムをサポート

• 25.4にBoltz-1x バージョンがリリース（より高速、高い推論とトレーニングを実現）



Neurosnap PlatformでBoltz-1を実行

• プラットフォームにアクセスするとさまざまなAI
ツールを選択できる画面が表示

• 今回はBoltz-1を選択しますが、他にもタン
パク質立体構造予測が可能なChai-1、
Protenix、AF2などが解析可能



Neurosnap PlatformでBoltz-1を実行

設定画面では、パラメータがどのような調整を行
うか、推奨値についてガイドがあります。

構造を予測したいアミノ酸配列とDNA配列を入力します。
その他オプションで小分子や残基修飾、特定のチェーン同士の
相互作用の指定、共有結合などの結合拘束を指定できます。



Boltz-1結果

視覚化オプションは豊富で、スペクトル表示、二次
構造やアミノ酸残基ごとの色分け、分子表面
（Van der Waals）、溶媒アクセス可能表面な
ど、目的に応じて切り替え可能です。

予測された立体構造はNeurosnap Platform上
で視覚化できます。



Boltz-1結果 精度の評価

予測された立体構造を評価するためのさまざまなな指標やグラフから最適な立体構造を構築できます。

予測の信頼性と構造の信頼性についてより深い洞
察が得られる指標を含むテーブル

predicted Local Distance Difference Test (pLDDT)
残基ごとの信頼度スコア

Per Chain Pair ipTM Values Predicted Aligned Error (PAE) Predicted Distance Error (PDE)



お問い合わせ先：フィルジェン株式会社

TEL 052-624-4388 (9:00～17：00）

FAX 052-624-4389
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