Bioinformatyka: UNRES - symulacje struktury i dynamiki
biatek przy uzyciu podejscia scalonych reszt (UNited
RESidue) opartego na fizyce oddziatywan

Krotki opis ustugi

Ustuga UNRES jest przyjazna dla uzytkownika realizacjg pakietu modelowania gruboziarnistego biatek, opartego na polu sitowym UNRES
opracowanym w wyniku wspotpracy grupy prof. Adama Liwo z Wydziatu Chemii Uniwersytetu Gdanskiego oraz grupy prof. Harolda A. Scheragi z
Cornell University, USA. Dzieki znacznemu uproszczeniu reprezentacji fancucha polipeptydowego przy jednoczesnym $cistym zwigzku
wyprowadzonego pola sitowego z fizyka oddziatywa¢ symulacje sa przyspieszone 1000 - 10000 razy w stosunku do obliczeh w reprezentaciji
petnoatomowej. Adresatami ustugi sa biofizycy, biologowie molekularni i bioinformatycy, zainteresowani symulowaniem zmian strukturalnych,
dynamiki i termodynamiki duzych uktadéw biatkowych w czasie rzeczywistym. W szczegélnosci ustuga bedzie przydatna dla badaczy, ktérzy chca
wykona¢ wspomniane wielkoskalowe symulacje biatek, natomiast brak czasu nie pozwala im na zapoznanie sie z uruchamianiem zadan
bezposrednio na serwerach przy uzyciu systemu kolejkowania.

W ustudze dostepne sa dwie wersje pola sitowego. Wersja pierwsza, ogdlna, oznaczana dalej jako EOLL2Y, umozliwia obliczenia dla biatek o
wszystkich typach struktury drugorzedowej, jednak wymaga uzycia metod przewidywania struktury drugorzedowej i natozenia stabych wiezéw na te
strukture (He et al., J. Comput. Chem., 2009, 30, 2127-2135). Wersja druga, oznaczana dalej jako GAB, umozliwia obliczenia dla biatek o strukturze
helikalnej (Liwo et al., J. Phys. Chem. B, 2007, 111, 260-285).

Ustuga sktada sie z nastepujgcych elementéw:

UNRES: wiasciwe symulacje,

WHAM : przetwarzanie wynikdw dynamiki molekularnej z wymiang replik metoda analizy wazonych histogramow,

CLUSTER: analiza skupien wynikéw symulacji; analiza wynikéw dynamiki molekularnej z wymiana replik wymaga wstepnego przetworzenia
metodg analizy wazonych histogramoéw.

Ustuga UNRES umozliwia realizacje nastepujacych typéw obliczen:

® Obliczanie i lokalna minimalizacja energii czasteczki biatka.

® Kanoniczne symulacje gruboziarniste dynamiki biatek.

® Symulacje biatek przy uzyciu metody wymiany replik lub zwielokrotnionej wymiany replik i konstrukcja na tej podstawie profili zaleznosci
wielkosci geometrycznych, mechanicznych i termodynamicznych od temperatury, badanie krajobrazéw energii swobodnej biatek,
termodynamiki zwijania, itp. W tym przypadku konieczne jest uzycie programu WHAM.

® Przewidywanie struktury biatek oparte o fizyke oddziatywan. W przypadku przewidywania struktury metoda znajdowania najbardziej
prawdopodobnych zespotéw statystycznych (patrz rozdziat Zaawansowane uzycie), konieczne jest przetworzenie wynikdéw symulaciji
dynamiki z wymiang replik programami WHAM i CLUSTER.

Z ustugi mozna korzysta¢ na dwa sposoby: za posrednictwem interaktywnego portalu UNRES oraz przy pomocy systemy wsadowego QosCosGrid.

Aktywowanie ustugi

Aby skorzysta¢ z ustugi UNRES nalezy posiada¢ konto w portalu PLGRID oraz posiada¢ aktywny grant wtasciwy PLGrid. Nalezy réwniez ztozy¢
whniosek o ustuge UNRES w Katalogu Aplikacji i Ustug. Spowoduje to dodanie uzytkownika do zespotu plggunresng (zespét uzytkownikéw ustugi
UNRES).

Ograniczenia w korzystaniu
Obecnie aplikacje sktadajace sie na ustuge sg zainstalowane w ramach infrastruktury PLGrid na klastrach:

® Inula w Poznanskim Centrum Superkomputerowo-Sieciowym
® Prometheus w Cyfronecie.

Portal QCG umozliwiajacy interaktywne uruchamianie zadan kieruje zadania tylko na klaster inula. Za posrednictwem portalu mozna uruchomic¢ tylko
gtéwny modut obliczeniowy UNRES, natomiast moduty analizy wynikéw dynamiki molekularnej z wymianag replik mozna uruchomic¢ jedynie
bezposrednio w trybie wsadowym. Rozszerzenie funkcjonalnosci portalu QCG na ten moduly jest w toku.

Poniewaz w chwili obecnej system QosCosGrid nie obejmuje kierowania zadan na klaster Prometheus, w przypadku uruchamiania zadan na tym
komputerze nalezy uzywaé systemu slurm, podobnie jak w przypadku uruchamiania innych zadan na tym komputerze. Szczegétowy opis znajduje sie
w podreczniku Prometheus:Podstawy.

Pierwsze kroki

Zalecane jest zapoznanie sig z dokumentacja czesci sktadowych pakietu UNRES dostepna na stronie pakietu (dokumentacja w jezyku angielskim).

Uruchamianie przez portal UNRES


http://www.unres.pl
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260731
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23626092
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=130286896
https://aplikacje.plgrid.pl/service/unres/
https://kdm.cyfronet.pl/portal/Prometheus:Podstawy
http://www.unres.pl/docs

Zlecanie zadan przez portal UNRES mozliwe jest tylko na klaster inula w PCSS.

Portal UNRES jest dostepny pod adresem https://unres-portal.plgrid.pl. Portal jest zintegrowany z OPENID. Nalezy zalogowac¢ sie na portal uzywajac
identyfikatora uzytkownika w systemie PL-GRID.

W celu zlecenia zadania z poziomu portalu UNRES nalezy wybra¢ zaktadke "Zlecanie zadan", a nastgpnie przycisk "nowe zadanie™

Portal UNRES Fadania  Zlecanie zadan GridFTP

Zlecanie zadanh

et nowe zadanie | lubwybierz z listy zapisanych szablonéw ponizej.

b

Zapisane szablony zadania

© Erak zapisanych szablondw zadan

W celu zlecenia dynamiki molekularnej nalezy w zaktadce "MD" :

ustawic¢ pole sitowe (GAB lub EOLL2Y)

ustawic liczbe krokow dynamiki

wybra¢ plik PDB bedacy strukturg referencyjna

podac¢ sekwencje aminokwasow w pliku PDB w zapisie jednoliterowych uwzgledniajac aminokwasy terminalne w zapisie pakietu UNRES.


https://unres-portal.plgrid.pl
http://unres.pl/unres#SECTION0001011000000000000000

Portal UNRES  Zadania  Zlecaniezadan  GridFTP Dawid Jagieta -

1

Zleé Zadanle Zapisz jako szablon

D Zasohy Pliki Srodowisko Inne

2 Pole sitowe EOLLZY -

NSTEP 500000 =

Liczba krokdw w trajektorll
Plik PDB geg.man.poznan.plihomeplgrid/plglightnirfreeffexample/1L2Y.pdb - = Wiyhierz

Sekwencja FHLYIGWLKDGGEPSSGRPPPSX

Selwencja aminokwasow w zapisie jednoliterowym

Opis Przykladowa dynamika

Zle¢ zadanie Pokar Faawansowand

Uwaga 1: Wybranie pliku pdb, ktéry zawiera strukture odniesienia danego biatka (na ogét strukture eksperymentalng z bazy pdb), jest o w obecnej
konfiguracji portalu konieczne. Jezeli ten plik nie zostanie podany, zadanie zakonczy sie z bledem.

Uwaga 2: Sekwencja aminokwasowa musi zaczynac/konczyc¢ sie reszta "dummy” oznaczana jako X jezeli tancuch nie zaczyna sig/konczy petng
grupa peptydowa (czyli grupa poczatkowa jest grupg -NH3+ lub grupa koncowa jest grupg COO-; sekwencja "nieblokowana"). Jezeli tancuch zaczyna

sie/konczy petna grupa peptydowa lub pierwsza/ostatnig resztg jest glicyna, nalezy wstawi¢ G. Wstawienie innych reszt niz X lub G na poczatku lub
koncu spowoduje btedy w obliczeniach. Wstawienie grup blokujacych powoduje pozorne wydtuzenie sekwenciji, np. jezeli chcemy wykonac obliczenia
nieblokowanego pentapeptydu Ala-Lys-Gly-Pro-Ser to musimy wprowadzi¢ sekwencje XAKGPSX a jezeli chcemy wykona¢ obliczenia analogicznego
blokowanego pentapeptydu Ac-Ala-Lys-Gly-Pro-Ser-NHCH3 to wprowadzamy sekwencje GAKGPSG. W przypadku sekwencji np. Gly-Leu-Pro-Leu-
Ala-Gly nie trzeba dodawac¢ grup blokujacych i wprowadzi¢ sekwencje GLPLAG

Nastepnie w zaktadce "Zasoby" ustawiamy klaster obliczeniowy oraz czas obliczen. UWAGA: W chwili obecnej portal uruchamia zadania jedynie na
klastrze inula).

Wiecej opcji dynamiki mozna uzyskac¢ po kliknieciu napisu "Zaawansowane" w zaktadce MD. Odpowiednie pola sa objasnione ponizej; wartosci
domysine podano w nawiasach:

NTWE (100): czestos$¢ zapisu energii w dynamice molekularnej.

NTWX (1000): czest$¢ zapisu wspotrzednych czasteczki biatka.

DT: (0.1) dlugos$¢ kroku czasowego; jednostka jest rowna 48,9 fs.

DAMAX (1): Maksymalna dopuszczalna zmiana przyspieszenia podczas jednego kroku czasowego

Aby wybra¢ grant w ramach ktérego beda wykonywane obliczenia, nalezy wykonaé nastepujace czynnosci:
1. wybra¢ zaktadke MD,

2. klikng¢ napis "pokaz zaawansowane",

3. wpisaé w pole Grant ID grantu.



Portal UNRES  Zadania  Zlecanie zadan  GridFTP Dawid Jagieta =

Zleé Zadanle Zapisz jako szablon

hAD Zasohy Pliki Srodowisko Inne

Host |

galeratask.gda.pl

Kolejka hydra.icm.edupl

inula.man.poznan.pl b

Liczba procesow moss.man.poznan gl
novawess wroc.pl
Wall time

reef. man.poznan.pl

zeus.cyfranet.pl

Zle¢ zadanie Pokaz zaawansowane

ZI eé Zadan i e Zapisz jako szablon

ML Zasoby Pliki Srodowisko Inne
Host inula.man.poznan.pl =
Kolejka plgrid -

Liczba proceséw

Wall time

= Godzin j

Zle¢ zadanie Pokaz zaawansowane

I 4‘ h

Program UNRES wygeneruje tyle niezaleznych trajektorii ile wynosi liczba procesoréw.
Plikami wynikowymi, ktére po poprawnym zakonczeniu zadania pojawig sie w katalogu roboczym i beda mogty by¢ pobrane przez gftp, sa:

ZADANIE.out_GBO000 - ZADANIE.out_GBO0On (gdzie zadanie jest prefiksem nadawanym przez portal a n+1 jest liczbg procesoréw): giéwne pliki
wynikowe. Zawierajg podstawowe informacje o ukfadzie, informacje o ustawieniach obliczer dynamiki molekularnej oraz ewentualne informacje o
btedach w danych.

ZADANIE_GBO000.stat - ZADANIE_GBO0On : pliki zawierajace podstawowe informacje o przebiegu dynamiki dla kazdej trajektorii (nr kroku, czas,
energia, rmsd od struktury odniesienia). Prosze zapoznac si¢ z opisem plikéw danych i wynikowych programu UNRES (dokumentacja w jezyku
angielskim).

ZADANIE_MDO000.pdb - ZADANIE_MDOON.pdb : zrzuty konformacji w formacje pdb dla kazdej trajektorii. Pliki te mozna bezposrednio oglada¢
przegladarkami do molekut np. pymol.

Uruchamianie bezposrednio w systemie wsadowym

Uruchamianie zadan na klastrze inula

W celu zdefiniowania $ciezek dostepu oraz ustawienia warto$ci zmiennych srodowiskowych dla ustugi nalezy zatadowa¢ modut pl gri d/ apps
/unres-e0ll2y/3.2.1 (pole EOLL2YO) lub pl gri d/ apps/ unr es- gab/ 3. 2. 1 (pole GAB), w zaleznosci od zadanego pola sitowego. W
przypadku uruchamiania zadan przez portal odpowiedni modut jest tadowany poprzez wybér odpowiedniego pola sitowego z menu.

Przyktady przygotowywania plikéw wsadowych oraz danych do uruchamiania ustugi UNRES w réznych wariantach wraz z opisem zawarte sg w
archiwum zip. przyktady.zip mozna pobra¢ korzystajac z przytoczonego linku.

Ponizej krétki opis wraz z objasnieniem uruchamiania kanonicznej dynamiki molekularnej Langevina. Uzywany jest wariant pola sitowego UNRES
oznaczony jako pole EOIL2Y (pole "ogodlnych zastosowan"). Ten przyktad jest zawarty w przytoczonym archiwum w katalogu ff_112y_1le1/LANG.


http://www.unres.pl/unres
http://www.pymol.org
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/Przyklady.zip?version=2&modificationDate=1442737833000&api=v2

Skrypt QCG (plik | angdyn. gcg; nie ma w ni m dodanych tutaj konentarzy):

#QCG host =i nul a

## Obliczenia na inuli (na razie jedyna noliwo)

#QCG wal | ti ne=PT15M

## maksymal ny czas zadania 15 m nut

#QCG nodes=1:1

## uywany 1 procesor

#QCG not e=| 2y- | angdyn

## i dentyfikator zadania

#QCG out put =${JOB_| D} . out put

## specyfikacja nazw pliku z wydrukam z progranu i systemu qcg na ekran
#QCG error=${JOB_|I D}. error

## specyfikacja nazwy pliku z konuni katam o bdach
#QCG stage-in-dir=.

## pliki danych bd brane z biecego katal ogu

#QCG st age-out-dir=.

## pliki wyni kowe bd unmi eszczane w bi ecym kagal ogu
nodul e | oad pl grid/apps/unres-e0Oll2y/3.2.1

## adowani e noduu zaw eraj cego konpOonentu usugi dla pola EOLL2Y
export NPROCS='cat $PBS_NCDEFILE | wc -1°

cd $PBS_O WORKDI R

npi run -nachi nefil e $PBS_NODEFI LE - np $NPROCS unres. csh
## urucham ami e skryptu unres. csh

Plik unres. csh (nie ma w ni mdodanych tutaj komentarzy)

#!/ bi n/ csh

setenv FGPRCCS 1

# obliczenia energii nie s zro6wnol egl one

setenv POT GB

# specyfikacja potencjau oddzi aywa nmidzy acuchanm bocznym (nusi by taka dla pola EOLL2Y)
setenv PREFI X 1L2Y_| ang

# specyfikacja nazw plikoéw, plik wyni kow bdzie si nazywa 1L2Y_|l ang.inp

setenv OUT1FI LE YES

# plik wyni kowy bdzie produkowany tyl ko przez procesor géwny (tutaj nie jest to wane bo obliczenia s
j ednopr ocesor owe)

unresMvD_gf ortran_MPI CH_EOLL2Y. exe $*

# uruchanmi ani e aplikacji .

Plik danych 1L2Y_| ang. i np (uwaga: formatowanie przy wys$wietlaniu na stronie podrgcznika nie jest poprawne); plik poprawnie sformatowany
mozna pobraé stad. Prosze NIE KOPIOWAC jego tresci podanej dalej bezposrednio z ekraru poniewaz zawiera ona komentarze, ktére beda
powodowaty btedy czytania. Ponizej podany jest tylko przyktadowy skrétowy opis; peten opis danych znajduje sie w dokumentacji pakietu UNRES (w
jezyku angielskim).

1L2y # tytu (acuch tekstowy
80- znakowy) .
SEED=- 3059743 PDBREF MD # og6l ne dane; startowa

liczba | osowa, specyfikacja, e bdzie struktura odniesienia i specyfikacja oblicze M

nst ep=1000000 nt we=100 ntwx=10000 dt=0.01 danax=10000.0 |ang=1 scal _fric=0.01 & # 10 m n krokéw

dynam ki, zrzut energii co 100 krokéw, zrzut wspdrzdnych co 10000 krokoéw, krok 0.01 jednostek
"gruboziarnistych" (4.89 fs), obliczenia w trybie Langevina, skal owanie | epkoci wody przez 1/100, kontynuacja
tych danych w nastpnej linii ("& w 80-tej kolumie).

t _bat h=300 # tenperatura 300 K.
WLONG=1. 00000 WBCP=1. 23315 WELEC=0. 84476 WBOND=1. 00000 WANG=0. 62954 & # wagi wkadoéw do energii
(nie nog by zm enione dla uywanej wersji pola siowego)

WSCLOC=0. 10554 WIOR=1. 84316 WIORD=1. 26571 WCORRH=0. 19212 WCORR5=0. 00000 &

WCCORR6=0. 00000 WEL_LOC=0. 37357 WIURN3=1. 40323 WIURN4=0. 64673 WIURN6=0. 00000 &

W/DWPP=0. 23173 WHPB=1. 00000 WSCCOR=0. 0

CUTOFF=7. 00000 WCORR4=0. 00000

1L2Y. pdb # nazwa pliku ze

struktur eksperynental n (struktur odniesienia); podlinkowany do pobrania.


https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/1L2Y_lang.inp?version=1&modificationDate=1442536825000&api=v2
http://www.unres.pl/docs
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/1L2Y.pdb?version=1&modificationDate=1442537659000&api=v2

22 # 22 reszty am nokwasowe

D ASN LEU TYR I LE GLN TRP LEU LYS ASP GLY GLY PRO SER SER GLY ARG PRO PRO PRO # sekwencj a bi aka w
kodzie tréjliterowym (D oznacza grup bl okujc, ktéra nie zaw era penej grupy peptydowej); fornmat 20 (1X, A3).
SER D
0 # brak reszt cysteiny
nogcych tworzy w zani a disul fidowe
0 # brak wi zow
104.9286 87.6954 81.9040 82.4664 84.4658 83.9446  85.3958  91.4490 # specyfikacja

geonetrii wrtualnej: wrtualne kty wal encyjne, wirtualne kty torsyjne oraz kty sferyczne okrel ajce geonetri
acuchoéw bocznych.

94.6016 101.8618 119.3634  94.3628 96. 2641 138.1186 96. 2995 129.7022
109. 4446 106.3486 106.0416 108.7182
-100.4302 72.4264 66.0265  51.4337 53.5083 60.5686 44.1766 67.6037
-72.8136 -61.9155 -75.8939 67.3579 129.7011 -95.5708 63.9717 -74.5043
-122. 3059 -134.6048 92. 1133
102.3561 120.0919 152.3636 134.9756 122.3426 152.1780 159.0518 100.5580
139. 9612 0. 0000 0.0000 117.4525 137.0250 146.2899 0.0000  93.9014
101. 0251 113.0432 93. 7775 153.8351
-82.3166 -56.6854 85.0901 -88.6662 -140.9453 38.0240 179.4707 -73.0903
-144. 7967 0. 0000 0. 0000 -133.1635 -106. 6593 -130. 3055 0. 0000 -102. 7467

-111. 6412 -122. 0445 -102.3738 -143.3033

Uruchamianie

Po zalogowaniu sie na serwer, z ktérego mozna uruchamia¢ zadania w systemie Qcg-Qoscos, np. qcg.man.poznan.pl i przeniesieniu tam
wymienionych powyzej plikdw, nalezy wydac¢ polecenie:

qcg- sub | angdyn. qcg
Do monitorowania zadan stuza polecenia qcg.
Plikami wynikowymi beda:

1L2Y_lang.out_GBO0O0O : plik zawierajacy podstawowe informacje o danych wejsciowych, typie obliczen, zastosowanych ustawieniach oraz przebiegu
obliczen.

1L2Y_lang_GBO000.stat : plik zawierajacy skrécong informacje o powszczegdlnych krokach czasowych dynamiki; opis (w jezyku angielskim) znajduje
sie na stronie opisu programu UNRES.

1L2Y_lang_GBO000.cx : plik zawierajacy wspotrzedne poszczegolnych konformacii z trajektorii dynamiki Langevina (zgodnie z informacjg podang w
pliku wejsciowym, sg one zapisywane z czestotliwoscig co 10000).

Trajektoria zapisana w formie skompresowanej w pliku cx nie jest gotowa do ogladania/przetwarzania programami grafiki molekularnej. Nalezy
przeksztatci¢ go do formatu Protein Data Bank (PDB) przy uzyciu programu xdrf2pdb. Program jest dostepny w ramach ustugi UNRES i moze by¢
uruchamiany w trybie wsadowym jednak z uwagi na to, ze pliki pdb zajmujg znacznie wiecej miejsca niz pliki cx, lepiej skopiowa¢ plik cx na swdj
lokalny komputer i tam uruchomi¢ xdrf2pdb interaktywnie. Program xdrf2pdb mozna uzyska¢ ze strony "downloads" pakietu UNRES. Po wejsciu na
strone nalezy klikng¢ na guzik "ACCEPT LICENSE TERMS" i sciagna¢ archiwum xdrfpdb-src-v.3.2.1.tar.gz. Program xdrf2pdb wymaga biblioteki
xdrf, ktéra jest w pakiecie UNRES. Jezeli jeszcze jej nie posiadamy to trzeba $ciggna¢ archiwum lib.tar.gz ze strony pakietu UNRES. Mozna tez
$ciagna¢ caty pakiet UNRES unrespack-v.3.2.1.tar.gz; biblioteka jest w sources/lib/xdrf lub xdrf_em64 (64 bit) albo xdrf-Argonne (BlueGene Q) gdyby
ta nie zadziatata.

Polecenie konwersji dla podanego przyktadu jest nastepujace:

xdrf2pdb three seqg-3let 1L2Y_|ang_MD000.cx 1 1 100 1L2Y_| ang. pdb
gdzie
three oznacza, ze podawana bedzie sekwencja aminokwasowa biatka w kodzie tréjliterowym

seq-3let jest plikiem z sekwencja; format 20(A3, 1X); zawarto$¢ ponizej
D ASN LEU TYR I LE GLN TRP LEU LYS ASP GLY GLY PRO SER SER GLY ARG PRO PRO PRO
SER D


https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=7832424
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=10059895
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=10059895
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/1L2Y_lang.out_GB000?version=1&modificationDate=1442538481000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/1L2Y_lang_GB000.stat?version=1&modificationDate=1442544662000&api=v2
http://www.unres.pl/unres
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/1L2Y_lang_MD000.cx?version=1&modificationDate=1442544888000&api=v2
http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do
http://www.unres.pl/downloads
http://www.unres.pl/sites/all/modules/pubdlcnt/pubdlcnt.php?file=/sites/unres/files/latest/xdrfpdb-src-v.3.2.1.tar.gz&nid=12
http://www.unres.pl/sites/all/modules/pubdlcnt/pubdlcnt.php?file=/sites/unres/files/latest/lib.tar.gz&nid=12
http://www.unres.pl/sites/all/modules/pubdlcnt/pubdlcnt.php?file=/sites/unres/files/latest/unrespack-v.3.2.1.tar.gz&nid=12
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/seq-3let?version=2&modificationDate=1442546416000&api=v2

1L2Y_I ang_MD000. cx jest nazwag pliku ze wspoétrzednymi konformaciji biatka z obliczonej trajektorii w formacie skompresowanym.
11100 : konformacje beda zapisywane co 1, poczawszy od konformacji 1 a skonczywszy na konformacji 100

1L2Y_lang.pdb : wynikowy plik z konformacjami w formacie PDB; konformacje te zawierajg geometrie na poziomie gruboziarnistym; tylko atomy
wegla alfa (CA) i centra fancuchéw bocznych (CB).

Uruchamianie zadan na klastrze Prometheus
Zadania sg uruchamiane w systemie kolejkowania slurm. W zaleznosci od uzywanego pola nalezy zatadowac¢ jeden z modutéw:
® plgrid/apps/unres-e0l12y/3.2.1 (w tym przypadku nalezy uruchomi¢ aplikacje unresMD_ifort_ MPI_EOLL2Y .exe lub odpowiedni stowarzyszony
Z nig program przetwarzajacy wyniki symulaciji)
® plgrid/apps/unres-gab/3.2.1 (w tym przypadku nalezy uruchomi¢ aplikacje unresMD_ifort_MPI_GAB.exe lub odpowiedni stowarzyszony z nig
program przetwarzajacy wyniki symulacji)

Dodatkowo nalezy zatadowaé modut plgrid/tools/impi.

Podobnie jak w przypadku klastra inula, zatadowanie modutéw powoduje zdefiniowanie plikow z wiasciwymi dla danego pola parametrami; pliki te
mozna jednk podmieni¢ na pliki z parametrami uzytkownika. Przyktadowy skrypt jest podany ponize;j.

Plik energy-pdb.sbatch

#!/bin/bash -|

#SBATCH -J unres

#SBATCH -N 1

#SBATCH --ntasks-per-node=1
#SBATCH -n 1

#SBATCH --time=00:01:00
#SBATCH -A unresprometheustest
#SBATCH -p plgrid

#SBATCH --output="output.out"
#SBATCH --error="error.err"

#

module load plgrid/apps/unres-e0ll2y/3.2.1
module add plgrid/tools/impi

export PREFIX=1L2Y_ene-pdb
export OUT1FILE=YES

export FGPROCS=1

mpirun unresMD_ifort_ MPI_EOLL2Y .exe

Przyktadowe pliki wsadowe dla systemu slurm oraz pliki danych i pliki wynikowe dla réznych tryboéw obliczen wraz z krétkim opisem sg dostepne w
katalogu /net/software/local/unres/Przyklady na klastrze Prometheus; archiwum mozna pobra¢ stad w postaci pliku Przyklady prometheus.zip.

Zaawansowane uzycie

Przewidywanie de novo struktury biatka przy pomocy pola sitowego UNRES

Pole sitowe UNRES umozliwia przeprowadzanie przewidywania de novo struktury biatka, korzystajac jedynie z sekwencji aminokwasowej. W tym
celu nalezy wykona¢ symulacje dynamiki molekularnej ze zwielokrotniong wymiang replik (MREMD) wprowadzajac sekwencje biatka o poszukiwanej
strukturze do przyktadowego (Rysunek 1) pliku wejsciowego MREMD.


https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/1L2Y_lang.pdb?version=1&modificationDate=1442546794000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/20316221/Przyklady.zip?version=2&modificationDate=1442737833000&api=v2
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Rysunek 1. Przyktadowy plik wejsciowy uzywamy w polu sitowym UNRES. Linia pierwsza stanowi komentarz, linie 2-14 zawierajg parametry
uzywane w polu sitowym, linia 15 zawiera catkowitg liczbe reszt aminokwasowych symulowanego uktadu z uwzglednieniem ,dummy atom”, natomiast
kolejne linie zawierajg sekwencje aminokwasowg w kodzie jednoliterowym wraz z ,dummy atom” (litery X). Ostatnie linie wykorzystywane sg do
wprowadzenia ograniczen swobody uktadu (wiezéw) np. na strukturg drugorzedowa lub odlegtosci migdzy parami atomoéw.

Przy wprowadzaniu sekwencji nalezy pamieta¢ o dodawaniu ,dummy atom” na poczatku i koncu kazdego tancucha biatka (litery X w kodzie
jednoliterowym).

W celu przyspieszenia symulacji mozna wprowadzi¢ do pliku wejsciowego dane o strukturze drugorzedowej (przewidzianej przy pomocy
zewnetrznego narzedzia, takiego jak PSIPRED czy JPred) w postaci listy warto$ci brzegowych katéw torsyjnych ograniczajacych swobode fancucha
(ostatnie linie pliku wejSciowego).

W celu przeprowadzenia analizy otrzymanych trajektorii nalezy uzy¢ podprogramu WHAM, wykorzystujacego metode analizy wazonych histograméw
do okreslenia prawdopodobienstwa wystgpienia struktur w danych temperaturach. Nastepnie konieczne jest przeprowadzenie analizy skupien
(klastrowania) przy uzyciu podprogramu Cluster, w temperaturze ponizej temperatury piku pojemnosci cieplnej, w celu wytypowania najbardziej
prawdopodobnych struktur biatka. Otrzymane w ten sposdéb struktury nalezy nastepnie przekonwertowac z postaci gruboziarnistej do petnoatomowej
przy uzyciu dostepnych narzedzi (np. programu Pulchra).

Zalecany schemat postepowania zostat umieszczony na ponizszym diagramie:
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Gdzie szukac¢ dalszych informac;ji?

Strona dokumentacji pakietu UNRES ze szczegétowym opisem wprowadzanych danych (w jezyku angielskim).


http://www.unres.pl/docs
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