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Ukazka v 3D
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Opakovani
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Wl Piiikazova fadka

Prompt - typ uZivatele / vyzvy (S béiny uZivatel, # super uzivatel, dalSi mozné %, >)

[kulhanek@wolf ~1$

el , v,
jméno uzivatele misto pro prikaz

jméno pocitace

aktudlni adresar (~ znamenda domovsky adresar /home/vas_login)
Prikaz se vykona zmacknutim klavesy Enter.

Historie: pomoci kurzorovych Sipek nahoru a dolll Ize prochazet seznamem jiz zadanych
prikaz(. Prikaz z historie lze znovu pouzit nebo upravit a upraveny pouzit. Historie je
pristupna i prikazem history.

Automatické doplnovani: zmacknutim klavesy Tab (tabulator) se interpret prikazové radky
snazi dokoncit rozepsané slovo. Doplnuji se jména prikazl, cesty a jména soubor( (pokud
jeden stisk nic nevyvola, existuje vice moznosti doplnéni, opakovany stisk vylistuje
moznosti).

Kopirovani textu: Ne pomoci Ctrl+C! Pro kopirovani textu z terminalu staci text oznacit, pro
nasledné vlozeni stisknéte kolecko mysi.
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lTerminéIy

Pfrikazova radka je pfistupna pfimo z textovych termindll. V grafickém prostredi X11 je
nutné spustit vhodnou aplikaci emulujici textovy terminal.

xterm konsole
X =1 [l - kulhanek : bash v~ X
| [kulhanekBuolfol 1% i File Edit View Scrollback Bookmarks Settings Help

common : kwrite @ vs-server : kate .EI kulhanek : bash . <

jednoduché, standard na vSech UNIXovych jednoduché pritom znacné
systémech konfigurovatelné

Vychozim adresarem je: /home/vas_login
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l Midnight Commander

Souborovy manazer, ktery pracuje v terminalu.

@ — 0 wolF#3

S ~iTests/get_hostname -[A]=

Size |Modify time
UP--DIR|Feb 25 S5z

24|Feb 25 21

funk¢ni klavesy F1, F2, F3, ...

n

JDNY_CHEMIE
fData
/Desktop

JLecture0l

/Lectured2
fLlecture03
fMusic
/PLH
/Pictures
JPublic

MName

f12-10-LCC-Nemesis

l.
Sipkafhahor

Sipkaldol

Size
UP--DIR
496
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096
4096

Skryti obou panelt: Ctrl+O

http://www.midnight-commander.org/

oznaceni vice
o

Modify +ine souboru - Insert
o 19 12:12
Dec 17 15:04
Jan 17 2012
Apr 29 2011
Jan 10 09:09
Feb 23:20
Apr 27 2011
Oct 3 16:00
Feb 7:439
Feb

Dec 22

Jan

Feb

Feb

Feb

Sep

Dec 2

Nov

Sep

Lze pouzit mys.
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l Textovy editor - kwrite

=1 pmf_cvs.fo0 - KWrite o & &

File Edit View Tools Settings Help

[+] New H Open H Save M Save As g Close Undo Redo

m
t
.
J
-]
i
o
+
=
i

w 1integer function pmf_cvs_find_cv(cv_name)

inplicit none
character(*) troCV_name

pnf_cvs_find _cv = 0

do i=1,NumOfCVs
if{ trim(cv_name) .eq. trim{CVList(i)%name) ) then
pmf_cvs _find cv =1
return
end if
end do

44

call pmf_utils_exit(PMF_OUT,1,'==> ERROR: [PMFLIE] Unable to find CV with name: '//Arim(cv_name)//"!")

end function pmf _cvs_find cv

<| ; ] < >
Line: 1 Col: 1 INS LINE Fortran pmf_cvs.fa0
vex s RozSirena funkcionalita: kate
Spusteni:

$ kwrite
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lTextovy editor - gedit

E|Ie Edit View Search Tools Documents Help

b4 %_% v hi 7%% A iﬁ & "f

B gaussian.check &
# in the job ftile

[ $INF NCPU -gt 1 1; then
grep -i "NProcShared" $INF_ARG JOB &= /dev/null
f[ %7 -ne @ ]; then
# keyword is not presented - update input file
v "$INF ARG _JOB" " ${INF_ARG_JOB}"
echo "%NProcShared=$INF _NCPU" = $INF_ARG_JOB
cat " ${INF_ARG_JOB}" == $INF_ARG_JOB
rm -f " $INF ARG _JOB"

echo ""
echo " WARNING: The input file was modified (%NProcShared=$INF _NCPU was added)!"
else
# check user consistency
UNCPU="grep -i "NProcShared" $INF ARG JOB | tr "=" " " | awk '{print $2;}'
if [ -n "$UNCPU" ] && [ $UNCPU -ne $INF _NCPU 1; then
echo ""

echo " WARNING: Inconsistency in the number of requested CPUs was detected"”

echo " in the gaussian input file!"
e(:'.Ic' mni
echo " The number of CPUs reguested via psubmit command . FINF NCPU™"
sh+ Tab Width: 8 » Ln 1, Cal 1 NS

gaussian.check (~] - gedit 2 & &

Spusténi:
$ gedit
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Programy pro molekulove
modelovani |
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l Prehled

Nemesis
https://Icc.ncbr.muni.cz/whitezone/development/nemesis/
Program pro stavbu a vizualizaci molekul. Alfa verze pro Linux. Testovaci verze
pro MS Windows na vyzadani.

Avogadro
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Main_Page

Program pro stavbu a vizualizaci molekul. Volné dostupny pro MS Windows a
Linux.
Prehled funkcionality: https://www.youtube.com/watch?v=xdmLoBILmgs

VMD
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Program pro vizualizaci molekul. Po bezplatné registraci dostupny pro MS
Windows a Linux.

Molekel

http://molekel.cscs.ch/wiki/pmwiki.php
Program pro vizualizaci molekularnich struktur.
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lSpou§tén|' programu _

Nemesis
S module add nemesis
S nemesis
Avogadro
S module add avogadro
S avogadro
VMD

S module add vmd
S vmd

Molekel
S module add molekel
S molekel

T

znak $ se nezadava, znaéi prikazovou fadku
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l Program VMD

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/

Program slouZzi k vizualizaci (bio)molekul a k analyze vysledki molekularné dynamickych
simulaci. Program je volné dostupny (vyzaduje registraci) a je dostupny i pro operacni
systém MS Windows.

M e VMD Main v X K & Graphical Representations 2 @ & A VMD 1.8.7 OpenGL Display ¥ & &
File holecule Graphics Display bouse Extensions Help ‘ Selected Molecule
| |0: 1UZV pdb =|
I T A D F Molechle Atoms Frames ‘ol
0 T ADF 1UZVEdb 4289 1 0 Create Rep Delete Rep
Style Color Selection

Surf ColorlD 0 chain A
Surf Color|D 1 chain B
Surf ColorlD 3 chain ©

K ’m—: LI Surf ColarlD 4 chain D

40| zoom Loop E| stepﬂh_ﬂ spead

Selected Atoms

|chain |

Drraw 5ty|e| Selecti0n5| Trajectory| Periodic|

t Coloring Method Iaterial

Representatjon = [EdiE =]fa=]opmate ]

Drawing Method

Surf ~ Default

Fepresentation kethod | Solid Surface <
Probe Radius (4] 1.4 b|§

posouvani mezi snimky

+ Apply Changes Automatically  Apply
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l Program VMD

Graphical Representations 2l )
Selected Molecul v _ge
[ TUEVsa = =] Selekce (volba) ¢asti molekuly:
Create Rep | Delete Rep | protein — zvoli vSechny aminokyseliny
Style Color Selection _ T4
— T e ———— water zvoli vSechny molekuly vody
Surf ColorlD 1 chain B H _ [ )4
o ColorlDs  chainC chain X zvoli fetézec X
sur colorlb 4 chain b resname X — zvoli residuum s ndazvem X
resid X — zvoli residuum s Cislem X
Selected Atoms
chain O y 4
Crravy 5ty|e| Selection5| Trajectorﬂ Periodic|
Coloring Method haterial ; P‘ﬁklady:
ICUIUrID ﬂl-ﬂl ﬂl@paque ﬂ
Drawing hMethad chain A
[Surf ~] Defeult | chain AB C
resname ASP GLU
| , resid 1
Fepresentation MethodlSohd Surface ﬂ .
Probe Radius {ljl { W bl[t:' reSId 1to 100

BlizSi informace:
¢ Apply Changes Automatically Apply| C2150 Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
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ll PDB Databize

www.pdb.org

@ RCSB PDB - TUZV Structure Summary - Mozilla Firefox o & &
Firefox v ]Eﬂ Laboratory of Computational Che... @ M RCSB PDE - 1UZV Structure Sum... € M &4 | v
'QI ﬁ) e || http://www.pdb.org/pdb/explore do?structureld=1UZvV v @

Login to your Account r |=| Display Files = ~

peastr 3 ew pecourt HIGH AFFINITY FUCOSE BINDING OF 1UZV 2 vownioadFies -

Query History (4) PSEUDOMONAS AERUGINOSA LECTIN II: 1.0 [ED share this Page ~ I

A CRYSTAL STRUCTURE OF THE COMPLEX [

$ Home Hide ) =
DOI:10.2210/pdbluzvipdb

Mews & Publications T

Website FAQ

Deposition FAQ Primary Citation 4 Biological Assembly  ?

Contact Us

About Us High affinity fucose binding of Pseudomonas aeruginosa lectin PA-IIL:

Careers 1.0 A resolution crystal structure of the complex combined with

E?E’“?" Links thermodynamics and computational chemistry approaches.

emap

Mew Website Features Mitchell, E. >, Sabin, C.D.>, Snajdrova, L./, Pokorna, M., Gautier,
S.Perretc. 2, Hofr,C.2, Gilboa-Garber,N., Koca,J.~, Imberty,

t Deposition Hide M.Wimmerovaa. ;

All Deposit Services Journal: (2005) Proteins: Struct., Funct., Bioinf. 58: 735

Electron Microscopy

f%:-'?' | vag* PubMed: 15573375 (1

alidation Server .

BioSync Beamlines/Facilities Do: 1{]'1002"’"“2?330 @ -

Related Tools Search Related Articles in PubMed ol ~
o B B v

< |: 1 >
(%]

Obsahuje struktury biomolekul uréené metodami rentgenové strukturni

analyzy, nuklearni magnetické rezonance, teoretické modely.
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l Cviceni VMD

Ukol |

* Najdéte protein s PDB kddem 1UZV . Kterou metodou byla struktura uréena? Jakého
rozliSeni bylo dosahnuto? Ulozte strukturu ve formatu pdb do vaseho domovského
adresare.

e Zobrazte strukturu 1UZV v programu VMD.

» Zvyraznéte jednotlivé monomerni jednotky komplexu (model: surf, selekce: chain A,
chain B, ...)

» Zobrazte sekundarni strukturu komplexu (NewCartoon, Color: Secondary Structure).
Ktery strukturni element ve strukture prevlada?

e Zobrazte navazany ligand (resname FUC). Kolik ligand( je v komplexu obsazeno?

» Zobrazte vapenaté ionty (resname CA). Kolik iontl je v komplexu obsazeno?

Ukol II
* Najdéte protein s PDB kddem 2KRC. Kterou metodou byla struktura uréena? Ulozte
strukturu ve formatu pdb do vaseho domovského adresare.
e Zobrazte strukturu 2KRC v programu VMD.
» Zobrazte sekundarni strukturu komplexu (NewCartoon, Color: Secondary Structure).
Ktery strukturni element ve strukture prevlada?
» Kolik modell bylo publikovano? Kvalitativné urcete jak se od sebe modely lisi.
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ll Cviceni XYZ formét

1. V textovém editoru vytvorte soubor popisujici model vody s nasledujicimi parametry.
Délka vazeb O-H bude 1 A. Vazebny thel H-O-H bude 90°. Ulozte jej do domovského
adresare jako water.xyz

2. Vytvoreny soubor nactéte do programu VMD.

3. Ovérte skutec¢nou délku vazeb a velikost Uhlu H-O-H. (VMD Main >Mouse->Label,
sprava popiskl v VMD Main >Graphics>Labels)

4. Molekulu vody zobrazte v nasledujicich modelech: Lines, CPK, Licorice, VDW.
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MS Windows
Jako klient
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MS Windows jako klien

PrihlaSovani do Unixu z MS Windows (textovy terminal):

putty (http://www.chiark.greenend.org.uk/~sgtatham/putty/)
ssh (napf. z prostredi Cygwin; http://www.cygwin.com/)

Kopirovani dat mezi Unixem a MS Windows:

WinSCP (http://winscp.net)
scp (napf. z prostredi Cygwin; http://www.cygwin.com/)

Export displeje z Unixu do MS Windows (X11 server):

Xming (http://sourceforge.net/projects/xming/)
cygwin (http://www.cygwin.com/)

Prihlasovani z Unixu do MS Windows (vzdalena plocha):
rdesktop
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Putty — nastaveni

& PuTTY Configuration 22 PuTTY Configuration

Cateqory: Cateqony:
[=)- Sezsion B azic options for wour PuT T geszion [=)- Sezszion Optionz controlling the effects of keys
L.Dgglng Specify the destination you want to connect to L.Dgglng Change the sequences sent by:
[=)- Terminal [=)- Terminal
Keyboard Hosbldammelarll addiess) Pt r— = Backsparmhe
wnlf.nu:l:ur.muni.c:23 | |22 e (®) ContralH O Cantral-? (127)
Bell Bell
Features } Featl.m tau:lr dEnd keys O vt
[=I- YWindow = Window
Appearance Appearance e Function keyz and keypad
Behaviour B ehaviour (%) ESCn~ {3 Linus () e FE
Translation Translation w400 OWT100+ Osco
EE:ECUDH 1 | EE:ECHDH Application keypad sethings:
oL D gfault 5 ettings Load olaurs b .
Data Drat
Prosy P:j:; Initial state of numeric keypad:
Telet Telret =) Marmal ) Application ) MetHack
Rilogin Rlagin Enable extra keyboard features:
girli_'al SSH [] &tGr acts as Composze key
Cloze windaw on exit: ] Serial Control-4lt iz different from ARGr
Citways () Mever (30 Only on clean exit
Open ] [ About Help ] Open ] [ Cancel

adresa vzdaleného stroje

Spravné fungovani klavesy backspace.

wolf.ncbr.muni.cz
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Putty — nastaveni li

EX PuTTY Configuration

Category:

[=)- Sezszion
Logging
=) Teminal
K.evboard
Bell
Features
[=)- Window
Appearance
Behaviour
Translatu:un
Eu:ulu:uurs
[=)- Connection
[rata
Prowy
Telnet
Rlogin
55H
Serial

Optionz controlling copy and paste

Control use of mouge

Action of mouze buttons:
{:}Wlnduws [Mlddle extends, thht brifigz up menu)
& <

Chafacter clazzes:

X PuTTY Configuration

(000
(0=01)
(0202
(003
4 [0=04]

L]

Formatting of pasted characters

Set to clazs

[]Paste to clipboard in RTF a: well az plain text

Open l [ Cancel

selekce mysi kompatibilni s Unixovymi

terminaly
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Categony:
[=)- Seszion Configure the appearance of PuT T4z window
L.Dgglng Adjuszt the uze af the curzar
[=J- Terminal
Kevboard Cursor appearance;
Bel {(*) Block () Underline () Wertical line
Features [] Curzor blinks
= W'”d':'w Fort zettings
Zmes Font uzed in the terminal window
Behaw:-ur
Translation (&Enurier, bald, 15-point
Selection Fart qu
':':'":'_UTS () Anti |a$eu:| ) Mon-Antialiazed
= Connection () ClearT wpe %) Default
Data
Prasy Adjuygt the uze of the mouze poinker
Telnet ide mouse pointer when Wping in window
Rlogin
S5H just the window border
Sefial G ap between text and window edge:
[ ] Sunken-edge border [slightly thicker]
/
7
Abaout ] [ I-%Ip ] [ Open l [ Cancel

neproporcionalni pismo
(vSechny znaky maji stejnou Sirku)




WinSCP

WinSCP http://winscp.net/eng/docs/lang:cs
Program pro prenos soubord mezi MS Windows a pocitac¢i podporujici SFTP ¢i

SCP protokoly (prevainé unixového a linuxového typu).

WinXP [Running] - Oracle VM VirtualBox BEc E oE» {1 ) 10:56aM &

2 2012 - kulhanekewoll. nebr.muni.cz - WinSCP f= |
Loza Mark Ales Commends Sss50n D2tcns Remcte Halp

OB HmBQMP BRI FEHDC octar - §-

S VB Ty ia. F G &Y 3 Te Lp2mz L R e ol P I S B

SOANEEEA T eashw oA L eV OV IS0 dcan 02 . ¥
Sre Tyoe Crhengad At fane « Ext we  Changed Rights e

Farentcractory  L10.2012.. Bl 152201218 reaoTx kdhenes !

Shedke coubcnd LA02012 ., 0 e [SE S B
165 Preovntoccacd... 102012 .. oM 1702002 1743, resr=r e b
L790L1 Frezertaceadl... LIO2012.. Dorychene 13.6.2012 12:L..  rea-T-x fdvenes

28,2, 2002 1Bil..,  resrezres fedienne

lokalni stroj

18595 Freomntece ad.,. 1302012, aFesieng,
LE52E3 Frepontacc and... L IO2012...
6249 Dstandocuyso..  LIDAIZ..
0 Sodwe DRENT,, 11012,

%Hlnh-.ll:»uv\.qlr‘l

08 ¥ E4eKBin0 o 7 030 0Bn0ad
[ 77 CreateDiactory > 3 FLFloge
8 s @ poos
7J Start € T raeConnanhi 0., [0 CZ01es0n05.003 | 08 AU AN O b g 2012 - Mihanehcl.. B &) 05

vzdaleny stroj BEIP@E O Brchcl
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lTextové soubory MS Wi_

Textové soubory vytvorené pod MS Windows a Linuxem nejsou zcela
kompatibilni, protoze kazdy operacni systém pouziva jiné kddovani konce radku.

Linux: \n (line feed Ox0A)
MS Windows: \r+\n (carriage return 0x0D, line feed 0x0A)

Ke konverzi soubor( Ize pouzit programy d2u a u2d (na klastru WOLF).
1) Aktivace modulu cats

S module add cats

2) Konverze MS Windows => Linux

S d2u soubor.com

3) Konverze Linux => MS Windows

S u2d soubor.log
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l Cviceni

1. Spustte virtudlni stroj s MS Windows XP (/win/win).

2. Spustte aplikaci Putty (Aplikaci stahnéte z internetu).

3. Pomoci terminalu Putty se prihlaste na stroj wolf.ncbr.muni.cz.

4. Monitorujte, kdo je na stroji wolf.ncbr.muni.cz prihlasen (prikazy w nebo who).

5. Zkuste v terminalu Putty spustit aplikaci kwrite. ProC spusténi aplikace selze?

6. Spustte aplikaci WinSCP (Aplikaci stdhnéte z internetu jako Portable executables).

7. Do virtudlniho stroje stahnéte soubor water.xyz. Soubor otevrete v programu
Poznamkovy blok (Notepad). Zobrazi se obsah souboru spravné?

8. Opravte kddovani konct radkd v souboru voda.xyz (na strané Linuxu) a soubor znovu
otevrete ve virtualnim stroji v programu Poznamkovy blok.
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Programy pro molekulove
modelovani li
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l OpenBabel

Open Babel is a chemical toolbox designed to speak the many languages of chemical data.
It's an open, collaborative project allowing anyone to search, convert, analyze, or store
data from molecular modeling, chemistry, solid-state materials, biochemistry, or related

areas. http://openbabel.org/wiki/Main_Page
Konverze programem openbabel: Seznam podporovanych formatu:
$ module add openbabel $ babel -L formats

$ babel input.xyz output.mol?2

Napovéda:

S babel -H

\ velké H
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l Cviceni

1. Aktivujte modul openbabel.

2. Vypiste formaty, které instalovana verze open babelu podporuje.

3. Zkonvertujte soubor water.xyz do formatu Sybyl Mol2 format a ulozte jej pod nazvem
water.mol2

4. Otevrete soubor water.mol2 v textovém editoru a diskutujte vyznam jeho ¢asti.
5. Zkonvertujte soubor water.xyz do formatu InChl a lozte jej po nazvem water.txt

6. Otevrete soubor water.txt v textovém editoru a diskutujte vyznam jeho casti.
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Davkove systemy




l Davkové zpracovani

Davkové zpracovani je vykondvani série program( (tzv. davek) na pocitaéi bez ucasti
uzivatele. Davky jsou pfipraveny predem, takze mohou byt zpracovany predany bez ucasti
uzivatele. VSechna vstupni data jsou predem pripravena v souborech (skriptech) nebo
zaddna pomoci parametrl na prikazovém radku. Davkové zpracovani je opakem
interaktivniho zpracovani, kdy uzivatel az teprve za béhu programu poskytuje pozadované
vstupy.

Vyhody davkového zpracovani
= sdileni zdrojl pocitace mezi mnoha uzivateli a programy
= odlozeni zpracovani davek do doby, kdy je pocita¢ méné vytizen
= odstranéni prodlev zplUsobenym ¢ekanim na vstup od uzivatele
= maximalizace vyuZiti pocitace zlepsuje vyuZiti investic (zejména u drazsich pocitacl)

zdroj: www.wikipedia.cz, upraveno
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l Nastroje pro davkoveé sp

» OpenPBS
http://www.mcs.anl.gov/research/projects/openpbs/

» PBSPro
http://www.pbsworks.com

» Oracle Grid Engine
http://www.oracle.com/us/products/tools/oracle-grid-engine-075549.html

» Open Grid Scheduler
http://gridscheduler.sourceforge.net/

open source

» Torque
1\ http://www.adaptivecomputing.com/products/open-source/torque/

l

je pouzit jako davkovy systém v MetaCentrum VO, na klastrech SOKAR a WOLF
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Infinity

https://lcc.ncbr.muni.cz/whitezone/development/infinity/
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Prehled prikazu

Sprava software:
* site aktivace logickych vypocetnich zdrojl
* module aktivace/deaktivace software

Sprava uloh:

* pqueues prehled front z davkového systému dostupnych uzivateli

* pnodes prehled vypocetnich uzl( dostupnych uzivateli

* pgstat prehled vSech uloh zadanych do davkového systému

* pjobs prehled uloh uzivatele zadanych do davkového systému

* psubmit zadani ulohy do davkového systému

* pinfo informace o uloze

* pgo prihlasi uzivatele na vypocetni uzel, kde se uloha vykonava
* paliases definovani aliasu
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Uloha

Uloha musi splfiovat nasledujici podminky:

* kazda uloha se spousti v samostatném adresari
 vSechny vstupni data ulohy musi byt v adresari ulohy
 adresare uloh nesmi byt do sebe zanorené

» prubéh ulohy je fizen skriptem nebo vstupnim souborem (u automaticky
detekovanych uloh)

e skript ulohy musi byt v bashi

 ve skriptu ulohy se nesmi pouzivat absolutni cesty, vSechny cesty musi byt uvedeny
relativné k adresari ulohy

/home/kulhanek

/home/kulhanek

jobl job1

job2

job2
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Spusténi ulohy

Ulohu spoustime v adresafti tlohy pfikazem psubmit.

psubmit destination job [resources] [syncmode]

destination (kam) je bud"
* nazev_fronty
* nazev_uzlu@nazev_fronty

job je bud:
* nazev skriptu ulohy
* nazev vstupniho souboru pro automaticky rozpoznavané ulohy

resources jsou pozadované zdroje pro ulohu, pokud neni uvedeno, pozaduje se béh na 1
CPU

syncmode urcuje zpusob kopirovani dat mezi adresarem ulohy a vypocetnim uzlem,
vychozim mddem je "sync"
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l Monitorovani behu ulo

K monitorovani prabéhu ulohy lze pouzit prikaz pinfo, ktery se spousti bud' v adresari ulohy
nebo v pracovnim adresari na vypocetnim uzlu. DalSimi moznostmi jsou prikazy pjobs a
pgstat.

Pokud je uloha spusténa na vypocetnim uzlu, je mozné pouzit pfikaz pgo, ktery se naloguje
na vypocetni uzel a zméni aktualni adresar do pracovniho adresare ulohy.
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l Servisni soubory

V adresafri ulohy vznikaji pfi zadani ulohy do davkového systému a dale v prabéhu Zivota
ulohy a po jejim ukonceni servisni soubory. Jejich vyznam je nasledujici:

* info
* infex

* infout

*.nodes
*.gpus
* key

* stdout

kontrolni soubor s informacemi o prubéhu ulohy
vlastni skript (wrapper), ktery se spousti davkovym systémem

standardni vystup z béhu *.infex skriptu, nutno analyzovat pfri
nestandardnim ukonceni tlohy

seznam uzll vyhrazenych pro ulohu
seznam GPU karet vyhrazenych pro ulohu
unikatni identifikator ulohy

standardni vystup z béhu skriptu ulohy
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l Cviceni |

1. Vytvorte textovy soubor obsahujici nasledujici text. Soubor nazvéte get_hostname a
ulozte jej do samostatného adresare ulohaO1.

#!'/bin/bash
hostname

2. Nastavte souboru prava pro spusténi:

$ chmod ut+x get hostname

3. Vytvoreny skript spustte v terminalu. Co se stane?
$ ./get hostname

4. Skript zadejte ke spusteni do davkového systém. K zadani ulohy pouzijte frontu short.

$ psubmit short get hostname

5. Prubéh ulohy monitorujte prikazem pinfo.

6. Na kterém vypocetnim uzlu se uloha spustila? Analyzujte obsah souboru
get_hostname.stdout v textovém editoru.
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Ml Cviceni I

1. Vytvorte textovy soubor obsahujici nasledujici text. Soubor nazvéte long_job a ulozte
jej do samostatného adresare uloha02. Co délda prikaz sleep (pouzijte manualové
stranky)?

#!/bin/bash
hostname
sleep 240

2. Skript zadejte ke spusteni do davkového systém. K zadani ulohy pouzijte frontu short.
$ psubmit short long job

3. Pribéh dlohy monitorujte pfikazem pinfo. Ulohy ostatnich uZivatel(l pfikazem pqstat.
Obsazeni jednotlivych vypocetnich uzl( pak prikazem pnodes.
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Programy pro molekulove
modelovanti il
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Avogadro

Ke stavbé 3D struktury molekul mlzete pouZit program Avogadro. Jedna se o
volné Sifitelny program, ktery lze pouzivat jak pod operacnim systémem MS
Windows tak i pod Linuxovymi klony (napf. Ubuntu).

' untitled.cml - Avogadro
S Wl & kD § 5 o | ToolSettings... || Display Settings...

Tt tings & & :
View 1
Element: | Carbon (&)

Bond Order: |Single 2

& Adjust Hydrogens

aktivuje editaci

Messages
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Avogadro

Pri stavbé molekuly nejsou délky vazeb, uhly a dalsi parametry molekuly optimalni.
Je to dano zpusobem, jakym se v programu Avogadro, struktury edituji. Draft
struktury je proto nutné pred dalsSim pouzitim upravit pomoci optimalizace
geometrie.

@™ & untitled.cml - Avogadro
L4+ kD Eow
Draw Settings £

. .
Tog) Settings... || JAsplay Settings...

Element: | Carbon (6)

Bond Order: |Single 2

[ Adjust Hydrogens

zobrazi rozSirenénastaveni

- zmena grafic
pro zvoleny rezim 8

Messages
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l Avogadro

Program pouziva pro optimalizace geometrie metody molekulové mechaniky
(MM). Pro jeji spravnou funkci musite ve strukture spravné uvést rady vazeb.
Protoze MM je empirickou metodou, musite zvolit i typ parametrizace. V nasem
pripadé budeme pouil'vat silové pole MMFF94.

untitled.cml - »»-- ~dro

N Tool Settings... || Display Settings...

View 1
Force Fie

AutoOpt: E=-22.8945 kJ/mol (dE = 0.00340176)
Steps per Update: | 4

Algorithm: Num Constraints: 0

Steepest Descent =

[#F Fixed atoms are movable

[& Ignored atoms are movable

N

Stop

P

zapind/vypina optimalizaci
geometrie

Messages
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l Nemesis

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package Elen B E9 13 «) 12:18PM R Petr Kulhanek 4%
Structures [E3]

Build panel 3]

Structures | Merge | Actions Basic | General

Name SD  Ato VrStvy ,(':‘%, x= €= =C=
v o stavba/editace molekuly o

' Delete atom Make bond
Number of structures: 1 h
e o » & 9 Bregleberm Pelate bond
®» & BB X . . .
optimalizace geometrie —> »
Active Profile ®
Active profile: Profile 1

Profile objects

Name Ty

* Light1 Light
Il Background 1 Backgre
& Standard Model 1 Standar
~ Freezed Atoms 1 Freezec

Geometry ®

mé‘r"enll Position Distance Angle Torsion

~

grafické modely

Nastaveni silového pole pro optimalizaci: menu Geometry-> Optimizer Setup
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l Nemesis

Mys:

Levé tlacitko selekce

Prostredni tlacitko rotace

Levé tlacitko posun

Kolecko zoom

Modifikatory:

Shift XZ -> Y pohyby

Ctrl prepina mezi sekundarnim a primarni m manipulatorem

IRRBBIBBEAC0VE chemie a molekulové modelovani | - cvident




l Cviceni |

1. Nactete do programu Avogadro molekulu ze souboru water.xyz

2. Provedte optimalizaci jeji geometrie. Jaké je optimalni délka vazby a vazebny uhel?
3. Zobrazte molekulu v rlznych grafickych reprezentacich.

4. Nactete do programu Nemesis molekulu ze souboru water.xyz

5. Zobrazte molekulu v rlznych grafickych reprezentacich.

6. Provedte optimalizaci jeji geometrie. Jaké je optimalni délka vazby a vazebny uhel?
Srovnejte s vysledky ziskanymi v programu Avogadro. Vysvétlete pripadné rozdily.
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Ml Cviceni I

1. V programu Nemesis nakreslete strukturni vzorec molekuly benzoové v projektu Sketch
Structure

2. Prevedte molekulu do 3D reprezentace. Ohodnotte kvalitu prevodu.

3. V programu Nemesis nakreslete strukturni vzorec molekuly cyklohexanu v projektu
"Sketch Structure"

4. Prevedte molekulu do 3D reprezentace. Ohodnotte kvalitu prevodu.
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