Zadani pro tyden od 25. 1. 2021 (Tyden B)
C2110 Operacni systém UNIX a zaklady programovani

Data k ukolGim jsou v adresafi:
/home/kulhanek/Documents/C2110/Tests/Final/Data/Scripts/WeekB

UPOZORNENI:
Jednu zvolenou ulohu feste v adresari C2110-kolokvium, ktery bude mit plné zakdzany pfistup
pro skupinu a pro ostatni uzivatele!

Zadani A

V adresafi ,PDB“ se nachazeji soubory ve formatu PDB obsahujici strukturni informace biomolekul urcenych
rlznymi experimentalnimi metodami. Provedte jejich analyzu jejichz vysledkem bude soubor “methods.txt”
obsahujici na jednotlivych radcich PDB ID struktury (jméno souboru PDB bez pfipony) a nazev experimentalni
metody, kterd byla pouzZita k uréeni jeji struktury. Experimentalni metoda je uvedena v souboru vedle klicového
slova EXPDTA (10 bodu). Déle ze ziskaného souboru methods.txt vytvorte souhrnnou statistiku obsahujici
experimentdlni metodu a pocet struktur, pro jejichz urceni byla metoda pouZita. Dale celkovy pocet struktur
obsaZzenych v adresari. Vytvoreny prehled vypiste na standardni vystup (15 bodu). Jméno adreséare obsahujici
struktury zada uzivatel interaktivné po spusténi skriptu. Skript ovéri, zdali adresar existuje. Pokud ne, tak vypise
chybové hlaseni a ukondi se (5 bod).

Ukazka vystupniho souboru s pocty molekul ziskanymi jednotlivymi metodami:

SOLUTION_NMR 8

ELECTRON_MICROSCOPY 2

X-RAY_DIFFRACTION 10

TOTAL 20
Zadani B

Pomoci kvantové-chemického vypoc¢tu metodou HF/6-31G(d) byla provedena optimalizace geometrie

vy

vy

vyrazem: ,,SCF Done:“. Jednotkou energie je Hartree (15 bodd). Pribéh energie zobrazte ve formé grafu, ktery
uloZite do souboru s ndzvem ,optimization.png”. Radné popiste osy grafu (10 bod@). Nazev analyzovaného
souboru zada uZivatel jako prvni argument skriptu. Skript ovéfi, Ze zadany soubor skutecné existuje (5 bod).

Testovaci soubor s ndzvem ,,aceticacid.log” je dostupny v adresari ,QM"“.

Zadani C

Vysledkem literarni reSerSe je soubor, ktery obsahuje informace dileZitosti aminokyselin pro funkci
membranového receptoru. Soubor ve formatu tsv obsahuje sloupce oddélené tabulatorem. Popis sloupcl je
uveden na prvnim fadku. Typ aminokyseliny je zapsan ve sloupci ,residue” pomoci jednopismenného kddu.
Provedte statistickou analyzu dlleZitosti jednotlivych aminokyselin, pro které jsou dostupné anotace. Vysledkem
bude soubor aminoacids.txt, ktery bude v prvnim sloupci obsahovat jednopismenny kéd aminokyseliny a ve
druhém pocet zaznamu pro tuto aminokyselinu (15 bodd). Na standartni vystup dale vypiste aminokyselinu s
nejvétsim a nejmensim zastoupenim (10 bodd). Jméno vstupniho souboru k analyze uZivatel zada jako prvni
argument skriptu. Skript ovéri, zdali soubor existuje. Pokud ne, tak vypise chybové hldseni a ukonéi se (5 boda).

Testovaci soubor 2020.tsv je dostupny v adresari Annotations.



