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54.7332 295.7275 128.4090 | -508.1302| [155.6037 0.0000

51.3204 2Z2972.3619 I76.5980 -494.74Z23 -164.7991 0.1822

40.6154 273.9238 164.5827 -488.9232 -163.0629 0.3793

52.5044 281.5944 153.4570 -484.6533 -168.5328 0.3528

62.5486 294 .2701 155.3607 -483.6872 -169.1747 0.0033
Potential||function:

mef = 2, ntb = 0, igb = 5, nsnb = 25

ipol = 0, gbsa = 0, iesp = 0

dielc = 1.00000, cut = 999.00000, intdiel = 1.00000
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l Analyza textovych soub

54 7332 295 7275 128 4090 =508 1302 =155 6037 0 0000
51.3204 292.3619 176.5980 | |-494.7423| 164.7991 0.1822
—40.6154 273.9238 164.5827 -488.9232 -163.0629 = 0.3793
52.5044 281.5944 153.4570 -484.6533 -168.5328 0.3528
62.5486 294.2701 155.3607 -483.6872 -169.1747 0.0033

Potential function:

ntf = 2 ||ntb = 0, |Egb = 5, | nsnb = 25
1P'Ui_—- —_— C 7 ngll Sl G ’ E ESP il G
dielc = 1.00000, cut = 999.00000, intdiel = 1.00000
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Bl Priibéh vykonavani skri

BEGIN { * Blok BEGIN (1) se vykona (pokud je ve skriptu obsazen) pred
analyzou souboru.
} * Nacte se zaznam ze souboru. Ve vychozim nastaveni je
zaznamem cely radek analyzovaného souboru nebo
{ proudu. Zaznam se rozdéli na pole. Ve vychozim

} nastaveni jsou pole jednotliva slova v zaznamu.

* Pro dany zaznam se vykona blok (2).

/VZOR/ { * Pokud zdznamu vyhovuje VZOR, vykona se blok (3).

} * .... vykonaji se pripadné dalsi bloky ....

* Blok END (4) se vykona (pokud je ve skriptu obsazen) po

END
{ analyze celého souboru.

Blok je uzavren do slozenych zavorek {}.
Vyse uvedené programoveé bloky jsou volitelné.
Ve vychozim nastaveni je zaznamem radek souboru.




l Regularni vyrazy

/VZOR/ { Pokud zaznamu vyhovuje VZOR, tak se blok vykona.

Vzor je regularni vyraz.

Regularni vyraz je jazyk, ktery popisuje strukturu textového retézce. Jazyk se vyuziva k
vyhledavani textovych retézcl, k nahrazovani c¢asti retézcu.

Priklady jednoduchych regularnich vyrazu:

TEXT - je splnéno, pokud je vdaném zdznamu obsazen TEXT (mUzZe byt kdekoliv)
ATEXT - je splnéno, pokud je vdaném zaznamu obsazen TEXT na zacatku
TEXTS - je splnéno, pokud je vdaném zaznamu obsazen TEXT na konci
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l Cviceni

1. Ze souboru rst.out vyextrahujte pribéh teploty na case. Priibéh zobrazte v gnuplotu.

NSTEP = 1000 TIME (PS) = 1.000 TEMP(K) = 305.69 PRESS = 0.0
Etot = 907.8481 EKtot = 160.3711 EPtot = 747.4770
BOND = 40.6154 ANGLE = 273.9238 DIHED = 164.5827
1-4 NB = 14.6900 1-4 EEL = 973.2602 VDWAALS = -67.6091
EELEC = -488.9232 EGB = -163.0629 RESTRAINT = 0.3793
EAMBER (non-restraint) = 747.0977

2. Ze souboru rst.out vyextrahujte prubéh celkové energie (Etot), kinetické energie
(EKtoto) a potencialni energie (EPtot) na ¢ase. Pribéh jednotlivych energii zobrazte v
gnuplotu. Ovérte, Ze se soucet potencialni a kinetické energie rovna celkové energii.
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Pole

AWK pouziva asociativni pole. Pole méa nazev, k prvkiim pole se pfistupuje pomoci klice.
Kli¢ mGzZe mit libovolnou hodnotu a typ. Klicem mUze byt hodnota proménné.

Prifazeni hodnoty:
moje polel[klic] = hodnota;

Ziskani hodnoty:
hodnota = moje polelklic];

Priklady:
1 = 5;
moje polel[i] = 15;
print moje pole[i];

a = "slovo";
moje polef[a] = "hodnota";
print moje pole["slovo"], moje pole[5];

IIBBRRRER = )5tém UNIX a zaklady programovani



l Pole, ...

Prochazeni seznamu kli¢u:

for( promenna in pole) {
print pole[promenna] ;

Mazani zaznamu s klicem:

delete pole[klic];

Vykona télo cyklu pro kazdy klic, ktery byl
pouZzit pro uloZzeni hodnoty do pole. Hodnota
klice je ulozena do proménné .
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l Cviceni

1. Ze souboru rst.out vyextrahujte priibéh teploty na case. Vysledny soubor nebude

obsahovat dvé posledni hodnoty, které jsou primérnou hodnotou a jeji fluktuaci.
Pribéh zobrazte v gnuplotu.

2. Ze souboru rst.out vyextrahujte pribéh teplotu a spocitejte jeji primérnou hodnotu.

Vypoctenou hodnotu srovnejte s prdmeérnou hodnotou uvedenou v souboru rst.out.
ProC se hodnoty lisi?
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