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Zakladni prikazy




Prikazy - napoveda

Manualové stranky (aneb co délat, kdyz si nevim rady):
* man vypise manualovou stranku prikazu

S man [section_number] topic

T

jméno prikazu, funkce, tématu, kapitoly apod.

Dostupné sekce:

a Section 1 user commands a Section 6 games

o Section 2 system calls a Section 7 conventions and miscellany

a Section 3 library functions a Section 8 administration and privileged commands
a Section 4 special files a Section L math library functions

a Section 5 file formats a Section N tcl functions

Cislo sekce je nutné uddvat u témat se stejnym jménem zarazenych do rGznych sekci.

Smanl printf manualova stranka prikazu printf

S man 3 printf manualova stranka funkce printf() jazyka C
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l Prikazy - napoveda

Navigace v textu napovédy:
. posun v textu po radcich (kurzorové Sipky nahoru a dolll nebo kldvesy j a k)
. posun v textu po strankach (PgDn a PgUp nebo klavesy f a b)
. vyhledavani ( /hledany_text, klavesa n pro dalsi vyhledavani )

. zavieni napovedy (klavesa q)

On-line manualové stranky ve formatu HTML:

http://linux.die.net/man/
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Prikazy - prehled

Souborovy systém:
* pwd
°cd
* mkdir
* rmdir
*ls
«cp
°mv
°rm

Zjistovaci prikazy:
* hostname
*id
* whoami

Souborovy manazer

°*°mcC
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vypise cestu aktualniho pracovniho adresare
zmeéni aktualni pracovni adresar

vytvori adresar

odstrani adresar

vypisSe obsah adresare

zkopiruje soubor Ci adresar

presune soubor Ci adresar

odstrani soubor Ci adresar

vypise jméno pocitace
vypise identifikacni Cisla uzivatele
vypise jméno prihlaseného uzivatele

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




l Vytvoreni adresaru _

» Vytvoreni adresare

$ mkdir jmeno adresare

» Vytvoreni vnorenych adresaru

$ mkdir -p jmeno adresarel/jmeno adresare2




l Kopirovani

* Ke kopirovani slouzi prikaz “cp”

$ cp souborl soubor2
vytvori kopii souboru “souborl” s nazvem “soubor2”

$ cp souborl soubor2 soubor3 adresarl/

n n

kopiruje soubory “souborl”, “soubor2”, “soubor3” do adresare “adresarl”

$ cp -r adresarl adresar2

vytvori kopii adresare “adresarl” s nazvem “adresar2”; pokud adresar
“adresar2” jiz existuje, vytvori kopii adresare “adresarl” jako podadresar
adresare “adresar2”

$ cp -r souborl adresar2 soubor3 adresarl/

/(s

kopiruje soubory “souborl”, “soubor3” a adresar “adresar2” do adresare
“adresarl”
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l Presouvani

* K presouvani nebo prejmenovavani slouzi prikaz “mv”

S mv souborl soubor?2
prejmenuje soubor “souborl” na “soubor2”

S mv souborl soubor2 soubor3 adresarl/

n  u n  u

presune soubory “souborl”, “soubor2”, “soubor3” do adresare “adresarl”

S mv adresarl adresar?

prejmenuje adresar “adresarl” na “adresar2”; pokud adresar “adresar2” jiz
existuje, presune adresar “adresarl” do adresare “adresar2”

S mv souborl adresar2 soubor3 adresarl/

/(i

presune soubory “souborl”, “soubor3” a adresar “adresar2” do adresare
“adresarl”
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Mazani

* K mazani slouzi prikaz rm

S rm souborl
odstrani soubor "souborl"

S rm -r adresarl
odstrani adresar "adresarl"

IS e lovani molekularnich struktur



l Midnight Commander

Souborovy manazer, ktery pracuje v terminalu. http://www.midnight-commander.org/

@ — 0 wolF#3

Ooznaceni vice
& ~/Tests/get_hostname B L T e e ——— Y o
L Size ¢ ti ' Name Size |Modify t:i: SOUborU - Insert
UP--DIR|Feb 25 23 (/.. UP--DIRITZy 19 12:12
24 |Feb 25 123[ | /12-10-LCC-Nemesis 4096 |Dec 17 15:04
/BcStudents 4096(Jan 17 2012
f 4096 | Apr 29 2011
/ CHEMIE 4096 (Jan 10 09:09
/Data 4096 |Feb 4 23:20
/Desktop 4096|Apr 27 2011
/Develogment 4096 (0ct 3 16:00
NTaYa 4096 | Feb 17:49
; 4096 | Feb 15:38
4096 |Dec 22 2011
J 4096 | Jan 14:32
/Lecture0l k! 4096(Feb 12 07:46
/Lecturen?2 Ve 4096(Feb 12 07:46
/Lecture03 Slpka ahoru oo reb 12 07:45
Music v o 4096 Sep 17 09:53
/PLH S|pka olu 4096 |Dec 20 17:29
fPictures 4096 |Nov 13 18:01
/Public ! 4096 |Sep 17 09:53
*gat_hostname.infex
a wolF#3 = sokar#?2
v 7 7 7 o v 7 v
funkcni klavesy F1, F2, F3, ... Skryti obou panelu: Ctrl+O Lze pouzit mys.
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l Cviceni

Do adresare ~/Downloads si stahnéte studijni materidly (Cviceni 2) k predmétu TSM ze
stranky:
https://lcc.ncbr.muni.cz/~kulhanek/teaching/teaching.html

2. Vytvorte adresar pokus v adresafi /scratch/vas_login

3. Vytvorte adresar studmat ve vasem domovském adresari

4. Do adresare studmat zkopirujte studijni materialy z adresare ~/Downloads
5. Otevrete prezentaci (Cviceni 2) v programu okular

6. Prezentaci prekopirujte do adresare /scratch/vas_login/pokus

7. V adresari [scratch/vas_login/pokus prezentaci prejmenujte na pokus.pdf
8. Prezentaci pokus.pdf oteviete v programu okular

9. Smaite prezentace v adresari ~/Downloads
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Textove editory




l kwrite

i prf_cvs FI0 - KWrite ) ) 1

File Edit View Tools Settings Help

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

] >

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

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

$ kwrite
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l gedit

Eile Edit \iew Search Jools Documents Help

E}H"H-%- A iﬁ “"f

Bl gaussian.check &
# in the job tile

if [ $INF NCPU -gt 1 1; then

grep -i "NProcShared" $INF_ARG JOB &= /dev/null

if [ $7 -ne @ ]1; then
# keyword is not presented - update input file
mv "$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 ""

else
# check user consistency

echo

echo
echo
echo

in the gaussian input file!"

gaussian.check (~) - gedit

echo " WARNING: The input file was modified (%NProcShared=$INF _NCPU was added)!"

UNCPU="grep -i "NProcShared" $INF ARG JOB | tr "="

"' awk '{print $2;}'"
if [ -n "$UNCPU" ] && [ $UNCPU -ne $INF _NCPU 1; then

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

The number of CPUs reguested via psubmit command
Tab Width: 8

: $INF NCPU"

sh o« Lm 1, Col 1

£

Spusténi:
$ gedit
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l Cviceni

Vytvorte textovy soubor voda.xyz, ktery bude obsahovat strukturu molekuly vody ve
formatu xyz. Délka vazeb O-H bude 1 A. Vazebny thel H-O-H bude 90°. Jednd se o
optimalni geometrii molekuly vody? Jaky je optimalni vazebny uhel H-O-H?

2. Spravnost vytvoreného modelu ovérte v programu VMD. Vytvorenou struktury vody
zobrazite nasledovné:

S module add vmd
$ vind voda.xyz

3. Soubor ve formatu xyz prevedte do formatu mol2 pomoci programu Open Babel.

$ module add openbabel
$ babel voda.xyz voda.mol2

4. Vytvoreny soubor voda.mol2 otevrete v textovém editoru. Zkuste odhadnout vyznam
jednotlivych ¢asti souboru.
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Virtualizace




Prehled nastroju pro vir

VirtualBox www.virtualbox.org

Podporovany hostitelsky OS: MS Windows, Mac OS X, Linux
Licence: freeware + proprietarni rozsSifeni pro nekomercéni pouziti

KVM soucasti kernelu Linuxu
Podporovany hostitelsky OS: Linux
Podpurné programy: virt-manager, gemu
Licence: freeware

VMWare http://www.vmware.com/
Podporovany hostitelsky OS: MS Windows, Linux
Licence: komercni
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l MS Windows na klastru

Spusténi MS Windows XP ve virtualnim stroji (hypervisor VirtualBox)

S /Win /Win VirtualBox 4)) X PetrKulhanek {%

File Edit View Bookmarks Settings Help
[kulhanekewolfol ]$ W1Nn/Wir
Fa ol

@S A WinXPUcebna [Running]*Oracle VM VirtualBox

Machine View Devices Help

@ Jauto/home/kulhanek :

Microsoft® I ’
Wind oW XP

[2J Right Ctrl
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Bl Ovlédani virtuélniho st

Pfepnuti do/z Fullscreen Zmacknuti klaves Ctrl+Alt+Del

WinXPUcebna [Running] - Oracle VM VirtualBox

WinXPUcebna [Running] - Oracle VM VirtualBox

Machine View Devices Help Machine View Devices Help
G switch to Fullscreen Host+F
Switch to Seamless Mode

Switch to Scale Mode Host+C

Hosk+5
Take Snapshot... Host+T
Session Information... Host+N

Settings...

Recycle Bin

v Auto-resize Guest Display Host+G
Adjust Window Size Host+A

Shorkcuk ko
win_home ...

Disable Mouse Integration Host+l

Insert Ctrl-Alt-Del Host+Del
Insert Ctrl-Alt-Backspace Host+Backspace

Pause Host+P
Reset Host+R
ACPI Shutdown Host+H

Host = (prava klavesa Ctrl)
(pod MSWindows a Linuxem)

RNING !!!
Close...

Host+Q

Put all vour data files ol
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Vypnuti virtualniho str

o

WinXPUcebna [Running] - Oracle VM VirtualBox

/ . Machine View Devices Help

Spatny zpusob
vypnuti

£ Internet __J My Documents

Internet Explorer

“b My Recent Documents »
& My Pictures ING 1!
) My Music

21 My Computer
@ Windows Media Player S’
B’ Contrel Pancl he disk C: will be lost

“B Windows Messenger jtdown !!!
Sel Program Access and
Defauks

@ TR Ardov oF. \ﬁ Printers and Faxes
1 Files and Settings Transfer

m Wizard @) Help and Support
o, GIMPshop

All Programs D

B files on the disk H:

spravny zpusob vypnuti

FEELTIE @ @ right ctrl
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MS Windows
Jako klient




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 | 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

wolf.ncbr.muni.cz
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Spravné fungovani klavesy backspace.




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:

(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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X PuTTY Configuration

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

2 2012 - kulhanekewoll. nebr.muni.cz - WinSCP

Loza Mark Ales Commends Sss50n D2tcns Remcte Halp

OB HmBQMP BRI FEHDC octar - §-

S Ve @ ia-s F G &Y 3 Te ez L

SANCE=A T e oM i\ 2 S04 e 3 . )

Mans Ext Sre Tyoe Crhengad At

.. Farentcractory  L10.2012..
Sk codoend Loz,

165 Preovntoccacd... 102012 .. oM
L790L1 Frezertaceadl... LIO2012.. Dorychene

4 7 .
IOka I ni St rOJ Tile 5% Freoentene ad. 1102012, DAFresrmg
co O =) Lesfon s L6583 Frescntace and... 1102012,
?Ihurbs.& 6349 Dsteddzovyso..  LI0ALZ..
s T Mo by b b 0 SodeDREN,, T ANAMI2.,

Z10 e

0B FEdLKB 0o 7 030 0Bn0ad
[ 77 CreateDiactory > 3 FLFloge
,; Sfé.h @ - T Coonarkr 0. O CE0- 0003003 & o hdvnd ol L 2012 utharebstwcl..

vzdaleny stroj

ERc M e

i 0d 2 3|72

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

]

3 ) 10:56AM B

SFTP

DOCes

B &) 05

BOI/PED O D right cirl
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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 stroj wolf.ncbr.muni.cz prihlasen (prikazy w nebo who).

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

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

7. Do virtuadlniho stroje stahnéte soubor voda.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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Vzdalene prihlaseni




V 4

Vzdalené prihlaseni

Existuje nékolik moznosti vzdaleného prihlaseni (rsh, XDMCP, apod.) avsSak
nejpouzivanéjsim a nejbezpecnéjsim je pouziti prikazu ssh (secure shell).

[] - mozno vynechat

Syntaxe:
$ ssh [user(@]hostname [command]
jméno uZivatele; jméno pocitace prikaz, ktery se ma vykonat; pokud
pokud neni uvedeno, pouzije se neni uveden, zpristupni se
jméno prihlaseného uzivatele prikazova radka v interaktivnim

rezimu

Priklady pouziti:
S ssh wolf.wolf.inet

S ssh wolfO01l.wolf.inet w
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l Prvotni vzdalené prihlas

[kulhanek@wolf01 ~]S ssh wolf02

The authenticity of host 'wolf02 (10.251.28.102)' can't be established.
ECDSA key fingerprint is 1f:9d:f3:d3:1d:24:28:12:56:30:99:ef:2d:68:d2:cf.

Are you sure you want to continue connecting (yes/no)? yes
Warning: Permanently added 'wolf02,10.251.28.102' (ECDSA) to the list of known hosts.

[kulhanek@wolf02 ~]S

Pri prvnim prihlaseni je nutné potvrdit autenticitu stroje, na ktery se hlasime. Ve
vérohodné siti muzeme otisku palce potvrdit. V nezabezpeceném prostredi je
vSak vhodné otisk palce stroje ovéfrit nezavislou cestou (napr. zaslanim otisku

palce postou od spravce vzdaleného stroje).

IS e lovani molekularnich struktur



Prihlasovani bez hesla (uvnit

1. Vytvoreni dvojice verejného a soukromého klice:

Nic se nezadava!

[kulhanek@wolf0l ~]$ ed .ssh

[kulhanek@wolf0l .ssh]$ ssh-keygen

Generating public/private rsa key pair.

Enter file in which to save the key (/home/kul ek/.ssh/id rsa):

Enter passphrase (empty for no passphrase) :

Enter same passphrase again:

Your identification has been saved in /home/kulhanek/.ssh/id rsa.

Your public key has been saved in /home/kulhanek/.ssh/id rsa.pub.

The key fingerprint is:

e9:07:0b:fc:17:23:b3:c5:1a:8a:0c:1a:98:8f:fe:28 kulhanek@wolfOl.wolf.inet

2. Vlozeni verejného klice do seznamu autorizovanych klict:
[kulhanek@wolf0l .ssh]S$S cat id rsa.pub >> authorized keys

Vyhody: Nevyhody:
> nemusi se neustale zadavat heslo > Vv pripadé kompromitace jednoho
> bezpecnéjsi poutziti prikazli ssh a scp ve pocitacCe, jsou kompromitovany
skriptech vsechny pocitace se vzajemné
> urychleni prace autorizovanymi verejnymi klici.

Podrobnéjsi popis: man ssh
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l Cviceni

1. Aktivujte si prihlaSovani bez hesla v ramci klastru WOLF.

2. Ovérte funkcnost prihlasovani bez hesla. Pfihlaste se na uzel wolf01. Kdo je na uzlu
pfihlaSen (pfikaz w nebo who)?

IS e lovani molekularnich struktur



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

IS e lovani molekularnich struktur



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
modelovani




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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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.
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l Program VMD
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ll PDB Databize
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Cviceni

PDB:
* Najdéte protein s PDB kédem 1UZV

VMD:

e Zobrazte strukturu 1UZV

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

e 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?
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