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LinuX
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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

s oeiove modiovint | cviten




Midnight Commander

Souborovy manazer, ktery pracuje v terminalu. http://www.midnight-commander.org/
Spusténi:
Smc
® o wolf#3 1 oznaceni vice

o
. - souboru - Insert
R ~/Tests/get_hostname S el L T e LY P
! Mame Size |Modify ti n Mame | siz2 |Modify tim
UP--DIR|Feb 25 foc UP--DIR|Feb 19 12:12
24 |Feb 25 f12-10-LCC-Nemesis 4096 | Dec 17 15:04
cStudents 4096|Jan 17 2012
in 4096 |Apr 29 2011
NY_CHEMIE 4096|Jan 10 09:09
a 4096|Feb 4 23:20
4096 |Apr 27 2
4096 |0ct 3
4096 | Feb 16
FI¥. E 4096 |Feb 6
{Export 4096 |Dec 22
JExterns 4096 Jan 14

/Lecturedi §|pka ahOE 4096 |Feb 12
{fLecture0?2 4096(Feb 12

sectureos  SipkaidolU 4096 |Feb 12

fMusic 4096 | Sep 17
/PLH i B 4096 |Dec 20

/Pictures 4096 (Nov 13
J/Public 4096 | Sep 17

‘I = wolf#3 ] sokar#2

funkcni klavesy F1, F2, F3, ... Skryti obou panel(: Ctrl+O Lze pouzit mys.




l Textové editory

E . pmif_cvs.fo0 - KWrite
File Edit View Tools Settings Help

[+ New H Open H Save H Save As 6 Close Undo

w integer function pmf_cvs_find_cv(cv_name)

implicit none
character(*) 11 ocv_name

pmf_cvs_find_cv = 0

w do i=1,numofcvs
v if( trim{cv_name) .eq. trim(CVList(i)%name) ) then
pnf_cvs_find_cv = 1
return
end if
end do

call pnf_utils_ex1t(PMF_OUT, 1, '==> ERROR: [PMFLIB] Unable to find CV with name: '//trim(cv_name)//'!")

end function pnf_cvs_find_cv

] >

<[

Line: 1 Col: 1

INS LINE Fortran pmf_cvs.fo0

Spusténi:
$ kwrite

Rozsirena funkcionalita: kate

gaussian.check [~) - gedit

Eile Edt WView Search Tools Documents Help

°9-H oo LI e oY

|= gaussian.check &
# in the job ftile

[t

if [ $INF_NCPU -gt 1 1; then

grep -1 "NProcShared" $INF_ARG_JOB &= /dev/null

if [ $7 -ne @ ]; then
# keyword is not presented - update input file
mv "$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 ""
echo " WARNING: The input file was modified (%MProcShared=$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!"
echo "'
echo " The number of CPUs reauested via psubmit command

sh~ Tab Width: 8~ Ln1, Col 1

: $INF NCPU"

INS

Spusténi:
$ gedit
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lVédecko-technické apli

Védeckotechnické aplikace, které jsou instalovany v nékolika verzich (verze aplikace, typ

kompilace, paralelni verze), jsou dostupné ve formé modulli. Pfed pouZitim aplikace je

nutné prislusny modul aktivovat.
Prehled dostupnych aplikaci:
S module

Prehled dostupnych verzi aplikace:

S module versions nemesis

Aktivace aplikace:

S module add nemesis

Spusténi aplikace z modulu nemesis

S nemesis
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l Souborovy systém n

/scratch /scratch /scratch /scratch

Rozdilny obsah na kazdém uzlu. Sdileny obsah na vSech uzlech klastru WOLF.
Data na svaku /scratch se nezalohuji a mohou byt Data jsou zalohovana. Kapacita na uzivatele
kdykoliv smazana bez predchoziho upozornéni. omezena na 1,5GB kvétou.

Kapacita neni omezena kvdtou na uzivatele.
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Programy pro molekulove
modelovani |
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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.
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lSpu§tén|' programu _

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

S module add vmd
Svmd
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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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leiEem’VMD - |

* Najdéte protein s PDB kédem 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.

e 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?

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

* Zobrazte vapenaté ionty (resname CA). Kolik iontd je v komplexu obsazeno?
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fll Cviceni VMVD - II

Najdéte protein s PDB kédem 2KRC. Kterou metodou byla struktura urcena? UlozZte
strukturu ve formatu pdb do vaseho domovského adresare.

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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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.mol2
alternativne

$ babel ixyz input.txt -omol2 output.out

Napovéda:

S babel —F&
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 ulozte jej po ndazvem water.txt

6. Otevrete soubor water.txt v textovém editoru a diskutujte vyznam jeho casti.
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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
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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 (Import Structure ->
OpenBabel)

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.

5. V projektu Sketch Structure programu Nemesis vlozte molekulu fullerenu C, ve
formatu SMILES (View->Insert->SMILES...).

6. Prevedte molekulu do 3D reprezentace. Ohodnotte kvalitu pfevodu.

7. Ulohu s molekulou Ceo zZopakujte v programu Avogadro. Jakym zplsobem lze ziskat
lepsSi model?
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Vzdalené prihlasovani

» Prikaz ssh
» Autorizace pomoci ssh klict
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V 4

Vzdalené prihlaseni

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

Syntaxe:

$ ssh [user(@]hostname [command] [] - mozno vynechat
jméno uzivatele; jméno pocitace prikaz, ktery se ma vykonat;
pokud neni uvedeno, pouzije se pokud neni uveden, zpfistupni se
jméno prihlaseného uZivatele prikazova radka
Priklady pouziti:

S ssh wolf.wolf.inet

Ukonceni prihlaseni:
S exit
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Prihlasovani bez hesla v ra

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

Prihlaste se prikazem ssh na uzel wolf.wolf.inet

Prikazem who zjistéte, kdo je na uzlu prihlasen.
Odhlaste se prikazem exit.

Aktivujte si prihlasovani bez hesla v ramci klastru WOLF.

vk w e

Ovérte funkcnost prihlasovani bez hesla. Prihlaste se na uzel wolf.wolf.inet pomoci
prikazu ssh.

Pro dalsi cviceni je nutné mit aktivované
prihlasovani bez hesla v ramci
klastru WOLF.
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