Structure_threader

Koristenje
Na klasteru je instalirana pomoc¢na aplikacija st r uct ur e_t hr eader koja omogucava paralelno izvodenje aplikacija:

® structure 2. 3. 4
® fastStructure 1. 0
® MavericK 1. 0.5

Dostupne verzije i pripadajuc¢i moduli:

Verzija Module

1.3.10 bioinfo/structure_threader/1.3.10

1.3.7 bioinfo/structure_threader/1.3.7

Primjer koritenja:

run-structure-isabella.sge

#$ -N structure

#$ -pe *npisingle 8

#$ -cwd

nodul e | oad bi oi nfo/structure_threader/1.3.7

str_bi n=$(whi ch structure)
structure_t hreader_exec=$(whi ch structure_threader)

${structure_threader_exec} run -i snull data/ Reduced_dataset.structure -o results -st ${str_bin} -K 3 -t $NSLOTS
-R 5 --parans snul | dat a/ mai npar ans

run-faststructure-isabella.sge

#$ -N faststructure
#$ -pe *npisingle 8
#$ -cwd

nmodul e | oad bioi nfo/structure_threader/1.3.7

str_bi n=$(whi ch fastStructure)
structure_threader_exec=$(whi ch structure_threader)

${structure_threader_exec} run -i snalldata/BigTestData.str -o results_fs -fs ${str_bin} -K 4 -t $NSLOTS --ind
snal | data/indfile.txt

Ulazni podatci iz primjera su dostupni na https://github.com/StuntsPT/Structure_threader/tree/master/tests/smalldata

@ Vazno

Nuzno je koristiti paralelne okoline *mpisingle jer je aplikacija paralelizirana dijeljenjem memorije (shared memory parallel model)



https://github.com/StuntsPT/Structure_threader/tree/master/tests/smalldata

@ Napomena

Aplikacija je instalirana i konfigurirana u Python virtualnom okruzenju kojeg korisnik moze prosiriti sa svojim proizvoljnim Python aplikacijama.
Nakon ucitavanja modula, korisnik dodatne aplikacije instalira s:

pip install

pi p3 install --prefix $LOCALPKGS potrebni - pyt hon- pkg

Instalacija

structure_t hreader je Python wrapper koji sa sobom donosi glavne aplikacije pa njih nije potrebno posebno instalirati. Distribuira se kroz Python
paketni sustav PyPl. Na klasteru je instaliran u zasebnom Python virtual environmentu.

Izvorni kod aplikacije je dostupan na: https://github.com/StuntsPT/Structure_threader

Naredbe instalacije

python3 -mvenv /apps/virtenv/structure_threaderl. 3.10
source /apps/virtenv/structure_threaderl1. 3. 10/ bin/activate
pip3 install -U pip

pi p3 install structure_threader


https://github.com/StuntsPT/Structure_threader
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