Программа condense предназначена для кластерзации конформационных состояний аминокислотных остатков и фрагментов полипептидной цепи (пептидов) по значениям торсионных углов.
Программа запускается командой
condense *.ang *.out

Где  ang-файл содержит блоки информации содержащие значения торсионных углов описывающие конформации, которые будут подвергнуты кластеризации.

out - файл содержит результаты кластеризации.

Параметры определяющие режимы работы программы condense задаются в файле condense.cfg
Пример файла condense.cfg приведен ниже.
input_data_type=ang

epsilon=0.1500

num_clusters_interval = [1, 20]

print_all_conformations = no

num_angles=8

angle_map
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end

Описание параметров cfg –файла.
Если первым символом в строке в cfg –файле является #, то строка программой воспринимается как комментарий и параметры стоящие в этой строке на работу программы не влияет.
input_data_type – задает тип входных данных. 
input_data_type=ang – в этом случае указано, что входной файл должен содержать значения торсионных углов аминокислотных остатков (формат ang – файла описан ниже) 
еpsilon – задает критерии который определяет процесс кластеризации. Если расстояние между рассматриваемым элементом входного множества и одним из элементов уже принадлежащих к одному из кластеров меньше еpsilon, то и рассматриваемый элемент будет включен в этот кластер. Размер объема пространства для всех переменных во входных данных считается равным 1.0, и еpsilon задается в долях от размера этого пространства. Как правило для полученмя осмысленных результатов следует Авторами предлагается использовать значение еpsilon от 0.1 до 0.2. 
max_num_clusters – максимальное количество кластеров, для которых выводятся информация о результаты кластеризации выводимых в out-файл.
epsilon_interval – количество кластеров для которых выводится информация определяется попаданием кластеров в интервал

print_all_conformations – определяет выводить или нет информацию о полном составе клатеров с перечислением всех элементов. Параметр может принимать значение yes или no.
num_angles – определяет общее число переменных (торсионных углов) по которым проводится кластеризация.
angle_map
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end

Между строками содержащими в первых позициях angle_map и end задается «маска», по которой из входных данных отбираются переменные (торсионные углы) по которым будет проводится кластеризация входных данных. В каждой строке перечисляются в порядке возрастания номера использумых переменных (торсионных углов). В приведенном примере для первого аминокислотного остатка выбирается торсионный угол расположенный в позиции 2. Для остатков 2, 3 и 4 выбираются для кластеризации торсионные углы расположенные в 1 и 2 позиции. Для пятого остатка для кластеризации торсионный угол расположенный в позиции 1. 
Описание файлов формата ang. Файлы этого формата содержат информацию о торсионных углах аминокислотных остатков.
-

ALA    1  180.000  180.000  180.000

CYS    2  180.000  180.000  180.000  180.000

ASP    3  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

GLU    4  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

PHE    5  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

GLY    6  180.000  180.000  180.000

HIS    7  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

ILE    8  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

LYS    9  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

LEU   10  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

MET   11  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

ASN   12  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

PRO   13  -60.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

GLN   14  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

ARG   15  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

SER   16  180.000  180.000  180.000  180.000

THR   17  180.000  180.000  180.000  180.000

VAL   18  180.000  180.000  180.000  180.000

TYR   19  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

TRP   20  180.000  180.000  180.000  180.000  180.000

-
Строка, описывающая конформацию определенного остатка, начинается с трехбуквенного кода аминокислотного остатка, его номера во фрагменте полипептидной цепи и списка торсионных углов для данного аминокислотного остатка. Порядок следования торсионных углов в строке, описывающей конформацию аминокислотного остатка: 1,n. Каждый блок строк, описывающих конформацию, начинается и заканчивается со строки, содержащей в первой позиции символ “–”.
Таким образом, при соблюдении указанного порядка следования торсионных углов, в приведенном выше примере cfg –файла, кластеризация будет проходить по торсионным углам полипептидного остова.
