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Opis

AutoDock Vina je racunalno-kemijska aplikacija otvorenog koda, za
molekulski docking.

Verzije
Verzija Modul Podrska Paralelizacija Kompajler Supsek Padobran
125 scientif CPU OpenMP GNU Q
Ic
/ aut odoc
k-vi na
/1.2.5

Sluzbena dokumentacija

® https://vina.scripps.edu/
® https://github.com/ccsb-scripps/AutoDock-Vina
® https://autodock-vina.readthedocs.io/en/latest/

Primjeri
Bash skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =1: ncpus=32: mnem=32gb

cd ${PBS_O WORKDI R}
nmodul e | oad "scientific/autodock-vina/l.2.5"

vina --cpu ${OW_NUM THREADS} --config config.txt
--ligand | gnd963. pdbqt
vina --cpu ${OW_NUM THREADS} --config config.txt
--ligand | gnd255. pdbqt
vina --cpu ${OW_NUM THREADS} --config config.txt
--ligand | gnd965. pdbqgt

Niz (polje) poslova

U slucaju rada s velikim brojem sli¢nih inputa, preporucuje se
koristenje nizova (polja) poslova, danih PBS opcijom - J.

U primjeru niZe, pokrenut ¢e se niz od 6 "pod-poslova", svaki na
vlastitim procesorskim jezgrama (32 kom.), i uz rezervaciju 32 GiB po
"pod-poslu".

Inputi se nalaze u datotekama i nput _1. t xt, i nput _2. t xt ... i nput _

6.t xt

Bash skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =1: ncpus=32: nem=32gb
#PBS -J 1-6:1
cd ${PBS_O WORKDI R}

nmodul e | oad "scientific/autodock-vina/l.2. 5"

vina --cpu ${OW_NUM THREADS} --config
i nput _${ PBS_ARRAY_| NDEX} . t xt
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