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蛋白质结构的计算建模和分析

Rosetta协议（Protocols）

Rosetta使用方式

• Command Line Interface（命令行交互）
• PyRosetta

• PyRosetta Toolkit

• RosettaScripts

• GUIs（图形用户界面）
• Servers（服务器）

PyRosetta简介
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PyRosetta集群安装

• Rosetta可以通过源文件安装，也可以通过conda安装

• conda的安装可参考高性能计算中心常见问题

（https://it.shanghaitech.edu.cn/8852/list.htm）
2.首次安装需要输入

1.下载conda安装包

3.如果提示 command not found，需要在~/.bashrc中
加入conda的环境变量(CONDA_PATH需要换成你自
己安装的位置)

4.然后重新执行 conda init，然后按照提示重新打开
界面。这样在命令行前面就会多出(base)的环境 提
示

（1）conda的安装简要说明：

https://it.shanghaitech.edu.cn/8852/list.htm


PyRosetta集群安装

（2）在 Rosetta 上申请 license

https://www.rosettacommons.org/softwar

e/license-and-download

申请成功后，会获得用户名和密码

（3）使用上一步获得的用户名和密码，加入到channel中
（在~/.condarc中写入以下内容）

其中的USERNAME和PASSWORD需要替换成你所获
得的用户名和密码

（4）创建一个新的conda虚拟环境，（一般来说，一个项
目需要建立一个虚拟环境，避免环境带来的兼容问题）

这里的ENV_NAME可以替换成你设置的环境名称。如下创建了
一个名为pyrosetta的环境，并且指 定python版本为3.8（接下页）



PyRosetta集群安装

（接上页）创建环境后需要激活环境

（5）直接安装pyrosetta

（6）安装完成后可以使用conda list命令查看安装的包

（7）Pyrosetta的教程可参考PyRosetta – Tutorials

（ https://www.pyrosetta.org/documentation/tutorials ），里面
有关于蛋白质折叠，优化，对接的教程，但是注意，其格
式为jupyter（.ipynb），在集群上运行时，需要变为
python脚本（.py）并提交PBS进行计算。

验证pyrosetta是否安装成功



PyRosetta集群安装

使用安装包安装

• 首先在https://graylab.jhu.edu/download/PyRosetta4/archive/release/上找到对应python版本
的 pyrosetta，使用wget下载，如

• 解压（下面的version要改成你自己下载的版本）

• 然后在一个conda的新环境中安装
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PyRosetta使用简介

基本用法

• PDB文件可在 RCSB PDB(https://www.rcsb.org/)上进行
下载

• 使用shell下载，e.g. 下载 5t3j.pdb文件，在shell中输入：

PyRosetta初始化

Pose

PyRosetta中，蛋白的每一个构象对应一个Pose。



PyRosetta使用简介
pdb_info 

• PyRosetta中的Pose对残基进行了重新编号，从1开始，
并且忽略了链的信息。

• pdb_info() 函数。

• pose读取
• pose信息读取
• pose导出为PDB



PyRosetta使用简介

residue

conformation

• 获取键长、键角、坐标和距离等

• 读取指定residue

• 获取res的信息



PyRosetta使用简介

score function

• 自定义打分函数对pose打分

• Energies：Cullen force，Lennard-Jones potential

• Constrain set 



案例一：FastRelax

• 初始化及导入蛋白

• 设置打分函数

• 确定蛋白的移动部分（主链和侧链）

• 设置relax的参数（打分函数、迭代次数等）

• 运行relax

• 导出pdb结构

执行命令



案例二：Low Resolution Docking 执行命令

• 初始化及导入蛋白

• 将蛋白转为粗粒度模型并保存（用于后续分析）

• 设置打分函数

• 设置对接参数（移动蛋白等）

• 运行docking

• 保存docking结构

• 比较对接前后变化

提交pbs运行！



案例三：High Resolution Docking 执行命令

• 初始化及导入蛋白

• 首先进行一次粗粒度对接

• 恢复对接出来的粗粒度模型decoy的侧链

• 设置全原子对接的打分函数

• 运行docking

• 保存docking结构

提交pbs运行！
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