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成果概要：
既存のタンパク質コンフォメーション生成モデルを新規データへ適用するためのファインチューニング手法を開発した。
また、タンパク質の結合能予測において、マルチコンフォメーションを利用することで予測精度が向上することを、複数のモデルで確認した。

成果のポイント：
タンパク質のコンフォーメーション生成モデルは複数提案されているが、特定のタンパク質ターゲットに適用するために、我々は、新たなファイン
チューニング手法を提案し、コンフォメーション生成における構造の破綻を抑制するとともに、検証データとの dissimilarityを小さくできることを
確認した（Fig. 1）。さらに、タンパク質複合体の変異に伴う結合能変化予測において、従来手法では主に野生型複合体の単一構造を入力としてい
たのに対し、本研究ではマルチコンフォメーションを活用することで予測精度の向上に成功した。現在、これらの成果について論文投稿を準備して
いる。またベイズ推論を統合した方法についても検討を進めた。

成果についてより詳細な情報を提供しているWebページ、発表論文などの情報：

(a) (b)

Fig 1. (a) ターゲットドメインのデータで通常のファインチューニングを行った
場合のdissimilarity。 (b) 提案手法によるファインチューニングを行った場合の
dissimilarity。
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