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Rosetta集群安装



一 获取Rosetta下载链接
1. 进入网址：https://www.rosettacommons.org/software/license-and-download
2. 选择start here，之后会跳转链接到：https://els2.comotion.uw.edu/。注册用户并登录

https://www.rosettacommons.org/software/license-and-download
https://els2.comotion.uw.edu/




复制链接地址

从集群下载：

wget https://www.rosettacommons.org/download.php?token=a64t4Q78m&file=rosetta_src_3.13_bundle.tgz

也可直接下载到本地再上传至集群。

安装及编译：以下载rosetta_src_3.13_bundle.tgz为例

1、解压

gunzip rosetta_src_3.13_bundle.tgz，将tgz文件转为tar文件
tar -xvf rosetta_src_3.13_bundle.tar 解压

完成后得到一个名为rosetta_src_2021.16.61629_bundle的目录
获取绝对路径：

readlink –f 文件名/文件夹名

https://www.rosettacommons.org/download.php?token=a64t4Q78m&file=rosetta_src_3.13_bundle.tgz


2、编译：使用mpi进行编译

1）先查看集群中的mpi模块： module avail mpi

选择版本，推荐mpi/openmpi/2.0.0/gnu

2）pbs脚本编译

任务名
调用资源（1节点，32核）
所用队列

Rosetta环境

XXX/XXX..…../XXXXXXX/XXX/



2022_mpi_env.sh

qsub install.pbs

提交命令，开始编译：

intall_rosetta.e5944569：报错error/警告warning文件
intall_rosetta.o5944569：输出文件

查看状态：

qstat

XXX/XXX..…../XXXXXXX/XXX/XXXX



Rosetta集群使用

摘要：

input文件
output文件夹

xml程序文件——主程序
flags参数文件——IO等参数设置
pbs提交脚本——将作业提交至后台



/hpc/data/home/hpc_train/slst/xiongxy/examples/GeneralizedKIC/exercise1/exercise1_3gbn.pbs

pbs提交脚本

任务名
调用资源（1节点，14核）
所用队列

Rosetta环境

主命令: 用rosetta_3gbn.flags中的参数运行rosetta_scripts.mpi.linuxgccrelease程序

2022_mpi_env.sh

XXX/XXX..…../XXXXXXX/XXX/XXXXXXX/

XXX/XXX..…../XXXXXXX/XXX/XXX/

XXX/XXX..…../XXXX/XXXX/



flag参数文件

输出数量：设置为5

Input文件的路径：一般为处理好的pdb结构

output文件的路径：输出为pdb结构，按0001、、编号

主程序路径：xml文件

Input文件的类型

input文件
output文件夹

xml程序文件
flags参数文件
pbs提交脚本



推荐资料：https://zhuanlan.zhihu.com/p/463076260

打分函数

选择残基

操作限制

xml脚本主体

程序主体

定义区

程序区

xml文件



Rosetta集群使用案例

Loop modeling(GeneralizedKIC)

Fastdesign

Docking



Loop modeling(GeneralizedKIC)

Examples:

2ND2 3gbn



Loop modeling(GeneralizedKIC)

28 29

28 29 30

28 29 30 31

28 29 30 3231

28 29 30 3331 32

28 29 30 34333231



Fastdesign

Example

1FR6



Docking

Example

1V74



Rosetta参考资料
https://www.rosettacommons.org/demos/latest/Home#tutorials
https://new.rosettacommons.org/docs/latest/application_documentation/Apps
https://new.rosettacommons.org/docs/latest/application_documentation/Application-Documentation
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