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Domaci ukoly

Pouze bash+gnuplot




l Procvicovani |

Soubor rst.out (/home/kulhanek/Documents/C2110/Lesson09/rst.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 prave dva

sloupce. Prvni sloupec bude ¢as a druhy sloupec bude teplota.

cas
NSTEP = 500 TIME (PS) = 0.500 TEMP(K) = 288.02
Etot = 942.6248 EKtot = 151.0990 EPtot
BOND 51.3204 ANGLE = 292.3019 DIHED
1-4 NB = 17.7099 1-4 EEL = 981.4071 VDWAALS
EELEC = -494.7423 EGB = -164.7991 RESTRAINT
EAMBER (non-restraint) = 791.3436

Poznamka: Pouzijte prikaz grep.

teplota

v

0.0
791.5258
176.5980
-68.3301

0.1822

PRESS =
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ll Procvicovani Il

Soubor rst.out (/home/kulhanek/Documents/C2110/Lesson09/rst.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 prave dva
sloupce. Prvni sloupec bude ¢as 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

Poznamka: Skript nesmi obsahovat prikazy grep,
pouzijte prikaz read a while.

awk a ani jejich varianty. Pri resSeni

IIBBRRRERI Systeém UNIX a zaklady programovani

10. lekce



Ml Procviovani Il

1. Vykresli ¢tverec do souboru. Obrysy ¢étverce budou ze znakd “*” (5 bodu), jeho
Uhlopficky pomoci znaktd “%” (5 bodu), a zbylou ¢ast pomoci znakl “@” (5 bodu).
Rozméry Ctverce a nazev souboru, do kterého bude Ctverec zapsan, zada uzivatel jako
argumenty skriptu (5 bod(l). O3etfeni vstupu: Ctverec musi obsahovat alespofi jeden
znak ,,@“ (5 bod(). Skript nedovoli zapis ctverce do jiz existujiciho souboru (5 bodu).

2. Soubor /home/kulhanek/Data/FinalTest/prod006.out obsahuje vysledek molekuldrné
dynamické simulace v explicitnim solventu pri teploté 300 K a tlaku 100 kPa. Ze souboru
vyextrahujte prabéh aktudlni teploty (TEMP(K)) na case (TIME(PS)) a zobrazte jej ve
formé grafu (10 bod(). Graf bude mit popsané osy véetné jednotek (5 bodd). Jméno
analyzovaného souboru se predlozi jako prvni argument skriptu, ktery provede analyzu
a zobrazi graf ve formé obrdzku ve formatu png (10 bodd). Osetreni chybného vstupu (5
bodu): analyzovany soubor musi existovat.




ll Procvitovani IV

1. V zadaném adresari naleznéte vSechny soubory s pfiponami .hpp a .cpp a vypiste na
standardni vystup jejich pocet celkem a poté zvlast pro .hpp a .cpp soubory (10 bodut),
dale celkovy pocet radkl 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 adresaf musi  existovat. Testovaci adresar je v  cesté:
/home/kulhanek/Data/FinalTest/pmflib).

2. Soubor /home/kulhanek/Data/FinalTest/prod006.out obsahuje vysledek molekularné
dynamické simulace v explicitnim solventu pfi teploté 300 K a tlaku 100 kPa. Ze souboru
vyextrahujte prabéh celkové energie (Etot), potencidlni energie (EPtot) a kinetické
energie (EKtot) na case (TIME(PS)) a zobrazte jej ve formé grafu (15 bod(). Graf bude
mit popsané osy véetné jednotek (5 bodl). Jméno analyzovaného souboru se predlozi
jako prvni argument skriptu, ktery provede analyzu a zobrazi graf ve formé obrazku ve
formatu png (10 bodu).
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