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lll Cviceni 1

1. Soubor prod006.out obsahuje vysledky z molekulové dynamiky. Ukolem je ze souboru
vyextrahovat zavislost teploty simulovaného systému na case a tyto data ulozit do
souboru temp.out, ktery bude obsahovat pravé dva sloupce. Prvni sloupec bude cas a
druhy sloupec bude teplota.

cas teplota
NSTEP = 500 TIME(PS) = 0.500 TEMP(K) = 288.02 PRESS = 0.0
Etot = 942.6248 EKtot = 151.0990 EPtot = 791.5258
BOND = 51.3204 ANGLE = 292.3619 DIHED = 176.5980
1-4 NB = 17.7099 1-4 EEL = 981.4071 VDWAALS = -68.3301
EELEC = -494.7423 EGB = ~164.7991 RESTRAINT = 0.1822

EAMBER (non-restraint) = 791.3436

Pro analyzu souboru rst.out pouzijte jazyk awk.
Redeni srovnejte s implementaci v jazyce bash.

2. Prubéh teploty na ¢ase zobrazte ve formé grafu.
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Ml Cviceni 2

1. Ze souboru prod006.out vyextrahujte prubéh celkové energie (Etot), kinetické energie
(EKtot) a potencialni energie (EPtot) na ¢ase. Pribéh jednotlivych energii zobrazte v
gnuplotu a ulozte do souboru energy.png. Ovérte, Ze soucet potenciadlni a kinetické
energie se rovna celkové energii.

cas
NSTEP = 500  TIME(PS) = 0.500 TEMP(K) = 288.02 PRESS = 0.0
Etot = 942.6248 EKtot = 151.0990 EPtot = 791.5258
BOND = 51.3204 ANGLE = 292.3619 DIHED = 176.5980
1-4 NB = 17.7099 1-4 EEL = 981.4071 VDWAALS = -68.3301
EELEC = -494.7423 EGB = -164.7991 RESTRAINT = 0.1822

EAMBER (non-restraint) = 791.3436
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Jll Cviceni 3

1. Napiste skript(y), ktery vypise radu Cisel 3" pro n od 1 do N do souboru data.txt. (10
bodtl). Cislo N uZivatel zadd jako prvni argument skriptu (5 bod@). O3etfeni vstupu (5
bodl). Pribéh Ciselné rady uloZené v souboru data.txt zobrazte v gnuplotu, zobrazeni
provedte neinteraktivné (10 boda).

Ukazka zadani ukolu ke zkousce.
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l Cviceni 4

1. Vykreslete do souboru rovnostranny pravouhly trojuhelnik, jehoz obrys bude ze znak(
“*” (5 bodu) a vyplin pomoci znakd “@” (10 bodud). Rozmér odvésen trojuhelnika a
nazev souboru zada uZivatel interaktivné po spusténi skriptu (5 bod). OSetreni vstupu:
Trojuhelnik musi obsahovat alespon jeden znak ,,@“ (5 bodu). Skript nedovoli zapis do
jiz existujiciho souboru (5 boda).

Ukazka zadani ukolu ke zkousce.
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lll Cviceni 5

1. V zadaném adresari najde vSechny soubory s priponami .hpp a .cpp a vypiste na
standardni vystup jejich pocet celkem a poté zvlast pro .hpp a .cpp soubory (10 bodi),
dale celkovy pocet radkd ve vSech nalezenych souborech a poté zvlast pro .hpp a .cpp
soubory (10 bodd). Vypis zaroven ulozte do souboru ,summary.txt“ (5 bodu).
Analyzovany adresar se zada jako prvni argument skriptu. OSetfeni vstupu (5 bodu):
analyzovany adresar musi existovat. Data pro testovani najdete v adresari pmflib.

Ukazka zadani ukolu ke zkousce.
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l Cviceni 6

1. Napiste skript v awk, ktery ze souboru s kvantové-mechanickou analyzou molekularniho
komplexu metodou SAPTO vyextrahuje komponenty interakéni energie v kcal/mol
uvedené v sekci "SAPT Results" uvedené na konci souboru. Konkrétné elektrostatickou
(Electrostatics), vyménnou (Exchange), indukéni (Induction) a disperzni (Dispersion)
energii. Posledni sloupec bude obsahovat celkovou interakéni energii (Total SAPTO).
Testovaci data najdete v adresari "sapt0".

2. Napiste skript v bashi, ktery provede vySe uvedenou analyzu pro vsechny soubory se
zakonc¢enim ".out". V prvnim sloupci bude ndazev analyzovaného komplexu (jméno
souboru bez zakonceni .out) a dale jednotlivé slozky interakéni energie. Vysledek ulozte
do textového souboru "results.txt". Data jsou v adresafri "saptQ".
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