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今回のモデル

今回は、ジャガイモ Solanum tuberosum 由来の
カルモジュリンのアミノ酸配列を使用しました。

（NP_001275359.1, 149アミノ酸）



ESMFoldを用いた予測

AlphaFoldを用いた予測



Biologyタブを選択し、”Predict”をクリックします。

構造予測ツールの起動



Prediction serviceメニューから”ESMFold”を選択します。

ESMFoldを選択



コピー＆ペーストでアミノ酸配列を入力し、
”Predict and import”をクリックします。

アミノ酸配列の入力



予測結果の構造データがインポートされます。
処理にかかった時間は1秒ほどでした。

結果の表示



ESMFoldを用いた予測

AlphaFoldを用いた予測



Prediction serviceメニューから”AlphaFold”を選択します。

AlphaFoldを選択



パラメーターを選択します。
複合体予測の際は、ここで”Multimer and homomer”を選択します。

パラメーターの指定



アミノ酸配列のFASTAファイルを指定し、”Start Prediction”をクリックします。

ファイルの指定



計算に使用するマシンを選択します。
今回は上の12 vCPUs, 96GB RAM, no GPUsというマシンを使用しました。

マシンの選択



計算が終了すると、登録済みのメールアドレスに通達されます。
Job managerより、出力ファイルの中から必要なものをダウンロードできます。

計算結果の確認



ダウンロードされた構造データをインポートします。
今回の処理にかかった時間は、2時間20分でした。

結果のインポート



SAMSON connectについて

●分子モデリング/シミュレーション用ソフトウェアSAMSON connectでは、
タンパク質構造予測AI（ESMFold・AlphaFold）を用いた構造予測
が可能です。

●アミノ酸配列を用意するだけで、簡単に予測が可能です。

●ESMFoldで予測する場合は、ローカル環境で計算が行われます。

●AlphaFoldで予測する場合は、クラウド環境で計算が行われるため、
データベースのダウンロードや、高スペックPCの準備が不要です。
（※計算にはクラウドコンピューティングクレジットが必要です。）

製品HP: https://filgen.jp/Product/BioScience21-software/OneAngstrom/index.html

製品YouTube:  https://www.youtube.com/watch?v=reRD38RTI6E

https://filgen.jp/Product/BioScience21-software/OneAngstrom/index.html
https://www.youtube.com/watch?v=reRD38RTI6E


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

E-mail: biosupport@filgen.jp
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