
StoneMIND�AI�MolGen�使⽤⼿册��

1. StoneMIND�AI®��MolGen简介�

MolGen是⼀款基于靶点⼝袋的三维结构和参考分⼦的特定⽚段⽣成百万级别化合物的AI软件，⽤⼾可

定制化⽣成带有特定⽚段的分⼦，也可以对⽣成的分⼦进⼀步分析，从各个维度综合判断分⼦特性，

从⽽有效⽀持活性分⼦⻣架的发现。

2. 使⽤指南�

登录

⽹⻚端登录⽹址：https://pinternal.stonewise.cn/en-recommendation�

输⼊邮箱，并将获取的验证码以及图⽚验证码输⼊后，即可登录平台。��

https://pinternal.stonewise.cn/en-recommendation


��

分⼦⽣成

第⼀步：上传蛋⽩质-配体复合物�

您上传的蛋⽩质-配体复合物将被⽤来定位⼝袋。请确保上传的⽂件是复合物，⽽且包含氢原⼦，并具

有正确的键级和电荷。

第⼆步：点击配体来定位结合⼝袋�



复合物中的配体将⽤于定位⼝袋，配体�6�Å�附近的任何残基（包括氨基酸残基、辅助因⼦、溶剂分⼦、

⾦属离⼦等）都将被视为⼝袋。如果⼝袋是空的，且配体未知，建议引⼊⼀个任意分⼦作为标记来定

位⼝袋

当⼝袋中的残基包含多个构象时，您可以选择⼀个或者多个保留

第三步：⾼级选项（可选）�

1. �添加PDB�ID�以获取电⼦密度实验数据�

输⼊PDB�ID后会⾃动匹配实验电⼦密度数据，并在分⼦⽣成过程中使⽤这些数据（注意，系统会⾃动

根据您输⼊的pPDB�ID获取电⼦云密度数据，请确保您填⼊的PDBID与您上传的复合物对应的蛋⽩的

⼀致性，否则会导致⽣成异常）



2. 在⼝袋中标记关键NCI�

标记关键NCI以指⽰这些原⼦在与配体相互作⽤时所发挥的作⽤。⽬前可以标记的类型包括氢键受体

（HBA）、氢键供体（HBD）、�π�体系。�

3. 保留参考配体上的指定⽚段

上传参考配体后，点击“参考配体”⻚签，再点击“添加标记”按钮，即可保留指定⽚段

请选择有已知活性的分⼦作为阳性参考分⼦，并且确保该分⼦的空间位置位于⽬标⼝袋中，⽽不是在

距离蛋⽩远的地⽅。



💡 如下图：选中参考分⼦中的⼀个或多个⽚段，这些⽚段将在分⼦⽣成的过程中被保留，即程

序⽣成的每个分⼦都将包含这些⽚段。

您在选择需要保留的⽚段时，请不要切断双键或三键，以及不要破坏环结构。

对于保留⽚段的位置没有限制：它可以来⾃参考配体的末端或中间部分。

Tips�:�

保留⽚段时可按住shift⽤⿏标框选标记区域。�

如果想保留多环结构中的单个环，可上传配体分⼦前先做好处理。

第四步：运⾏任务和查看任务结果�

点击“开始⽣成”提交任务。任务完成时，您将收到来⾃notification@stonewise.cn邮件提醒�

mailto:notification@stonewise.cn


任务运⾏完毕后，即可查看任务结果

第五步：插件使⽤指南�

我们在平台中内置了多种插件模块（持续新增和优化中），您可以点击“插件”按钮，查看并选择您

需要的插件，并根据插件的操作说明，进⾏插件的使⽤



https://stonewise.feishu.cn/sync/PS1JdxdwasmXfbbTdgYcY43Znse

DFT级别扭转能扫描�

💡 对输⼊分⼦中选定的部分进⾏dft级别的扭转能扫描，进⼀步判断分⼦的⼆⾯⻆合理性�

• 第⼀步：点击“扭转能扫描”插件

在分⼦⽣成结果⻚⾯对应分⼦下⽅，点击“扭转能扫描”的按钮。

选择包含可旋转键的原⼦或⽚段，然后点击“确定”提交任务。

https://stonewise.feishu.cn/sync/PS1JdxdwasmXfbbTdgYcY43Znse


• 第⼆步：查看结果

分析完成后会发送完成邮件，点击邮件中的链接或者分⼦卡⽚上的标识去查看扫描结果。

结果包含每个扭转⻆对应的势能图，可点击“+“去新增扭转能任务，计算当前分⼦中其他可旋转键的

扭转能，并且在3D⻚⾯下可查看不同势能构象的分⼦叠合情况。�



• 第三步：查看结果-3D⻚⾯�

打开单个扭转⻆的3D⻚⾯，选择左上⻆势能图中的不同构象做分⼦叠合，选择的构象和全部构象可被

导出。



基于分⼦动⼒学的蛋⽩-配体相互作⽤分析�

💡 使⽤分⼦动⼒学模拟复合物的多帧构象，并对蛋⽩和配体的相互作⽤计算和分析，帮助您进

⼀步判断分⼦的稳定性

• 第⼀步：点击“⽤分⼦动⼒学分析蛋⽩配体相互作⽤”插件

在分⼦⽣成结果⻚⾯对应的分⼦下⽅，点击“⽤分⼦动⼒学分析蛋⽩配体相互作⽤”。

• 第⼆步：上传参考配体（可选）或点击“运⾏”提交任务

上传参考配体（可选）：请选择有已知活性的分⼦作为阳性参考分⼦，有3D构象，⽽且有正确的氢原

⼦，并且确保该分⼦位于⽬标⼝袋中，⽽不是在距离蛋⽩远的地⽅。

提交任务：点击“运⾏”提交基于MD的蛋⽩-配体相互作⽤分析任务�



• 第三步：查看结果

分析完成后会发送完成邮件，点击邮件中的链接或者分⼦卡⽚上的标识去查看分析结果。

结果可查看配体的最佳结合构象以及占⽐，蛋⽩配体相互作⽤分析（NCI）结果和RMSD结果，结果⻚

⾯右上⻆可下载轨迹⽂件和NCI分析数据。�



⼦结构检索（⽚段溯源）�NEW�

💡 ⼦结构检索可以⽤于搜索包含特定⼦结构的专利和⽂献，帮助您在设计分⼦过程中规避知识

产权⻛险。

• 第⼀步：开启“⼦结构检索”插件

在分⼦⽣成结果对应分⼦下⽅点击插件，点击“⼦结构检索”的按钮。

• 第⼆步：选择分⼦⽚段进⾏检索

勾选好插件后，进⾏⽚段选择，按住shift⽤⿏标进⾏选择对应⽚段（⼀次可选择多个分⼦⽚段），点

击确定后，填写任务名称后进⾏检索。



• 第三步：查看结果

分析完成后会发送站内提醒，点击分⼦卡⽚上的标识去查看检索结果。

结果查看中，可以选择不同的⽚段进⾏查看，结果种类分为专利和⽂献可分别查看。

在⽂献结果查看中，可直接点击分⼦下⽅DOI号，进⼊⽂献查看�



3. 基础操作�

分⼦⽣成结果筛选

在分⼦⽣成结果界⾯可进⾏结果筛选

可以通过结构和分⼦参数进⾏筛选



分⼦⽣成任务参数查询��

在任务结束后结果查看中可通过以下⽅式进⾏查看或者修改

点击任务参数后，进⼊界⾯可以看到之前输⼊的相关信息。点击编辑参数可以更改参数重新进⾏分⼦

⽣成。



分⼦⽣成循环推荐

在分⼦⽣成任务结束后，查看结果的过程中如果有合适的分⼦可以点击分⼦左下⻆图标，以该分⼦作

为参考重新进⾏新⼀轮的分⼦推荐

插件补充使⽤（仅限扭转能和⽚段溯源）

如果分⼦已有扭转能扫描或者⼦结构检索结果，想对分⼦中的其他⽚段补充分析，可以在该分⼦的结

果⻚⾯中，点击“+”图标补充⽚段和提交任务。�



3D模式中插件补充使⽤（仅限扭转能和⽚段溯源）�

点击分⼦卡⽚左上⻆“3D”图标进⼊3D模式�

在界⾯左上⻆点击对应图标进⾏对应功能使⽤



a.扭转能：点击扭转能扫描创建任务，进⾏更精细化的DFT精度计算�

b.⼦结构检索�



4. 注意事项�

1. 上传的蛋⽩⽂件必须是蛋⽩-配体复合物，否则⽆法定位⼝袋�

2. 【⾼级选项】如果上传参考分⼦，分⼦需要在蛋⽩⼝袋⾥，有3D构象，⽽且有正确的氢原⼦�

3. 【⾼级选项】选择要保留的⽚段时，不要切断双键或三键，不要破坏环结构

4. 【⾼级选项】标记正确的NCI信息有助于得到更好的⽣成结果，需要标记在⼝袋原⼦上�

5. 【⾼级选项】如果您上传配体后并没有标记⽚段，那么上传的配体在⽣成过程中仅参考位置

6. 【⾼级选项】如下图，如果您选择使⽤电⼦云密度提升⽣成分⼦的效果，请务必保持上传蛋⽩的完

整性，否则会导致任务失败



5. 常⻅问题�

1. 如何停⽌任务�

如果您在任务⽣成过程中想要⽴刻停⽌任务，直接将任务删除即可。�删除后，任务将⾃动停⽌�

2. 上传了reference�ligand并标记了想要保留的⽚段，⽣成分⼦为空�

reference�ligand不在⼝袋⾥，分⼦在原位优化被过滤掉了，上传reference�ligand时需要确保有3D构

象，并且在⼝袋⾥

3. 下载的⽂件中Extended_Library�和�Library�有什么区别？�

• Extended_library.sdf ：⽣成的分⼦经过QED、SAS过滤后，排除含有罕⻅⽚段、极性原⼦
互斥以及⼆⾯⻆势能>2kcal/mol的分⼦，保留覆盖⽤⼾标记的NCI数量较多和杂原⼦利⽤度较⾼的

分⼦。然后根据电⼦密度格点打分和基于⼒场的原位优化后构象的⼝袋契合度打分（Pocket�

Matching�Score）对分⼦进⾏过滤，直到剩下分⼦数量50%�的分⼦进⼊�Extended�Library，分⼦

个数为最多5w。�

• library.sdf ：在Extended�Library继续根据电⼦密度格点分数和Pocket�Matching�Score分数
对分⼦进⾏过滤直到剩下3k分⼦，然后根据BM�InChiKey做去重处理，每类选出综合Pocket�

Matching�Score最好的⼀个分⼦形成library。�



4. ⽬前的⽣成模型对哪⼀类的⼝袋表现较好？�

• 我们的模型对于如下⼝袋的表现可能较好：

◦ volume/SASA�在3.8附近�

◦ Hydrophobic�Fraction�在64%附近�

5. 上传PDB⽂件后，没有PDB号，这种情况对分⼦⽣成结果的影响怎样？�

会对分⼦⽣成的精度有影响。理论上如果包含实验电⼦密度⽂件，⽣成分⼦的效果相对会更加完善。

按照⽬前的产品设计，PDB号是⽤来下载实验电⼦密度⽂件的索引，实验电⼦密度⽂件会⽤在分⼦⽣

成的流程当中。�例如⼤模型的prompt，说的越详细，产⽣的效果就越好�


