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> Skripty
skripty versus programy, editory, spousténi

» GNUPIot
prikazy, terminaly

> BASH
promeénné, ridici struktury

> Prakticky priklad
pribéh vypoctu volné energie pomoci metadynamiky
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Skripty

> programy versus skripty
> jak psat skripty
> spousténi skriptu
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Program je soubor strojovych instrukci

zpracovavanych primo

Program vznika prekladem zdrojového

procesorem.

kddu programovaciho jazyka.

Skript je textovy soubor obsahujici
prikazy a ridici sekvence, které jsou
vykonavany interpreterem pouzitého
skriptovaciho jazyka.

Prekladané jazyky: Skriptovaci jazyky:
« C/C++  bash
 Fortran  gnuplot
« awk
» JavaScript
zdrojovy kéd * PHP
************* J vstup vstup
preklad (kompilace) vystup vystup
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« snadna optimalizace
* rychlé vykonavani

 nutnost rekompilace

* nelze vytvaret samospustitelny
kod

zdrojovy kéd

]
\

**************** J vstup
preklad (kompilace) vystup

« nevyzaduje rekompilaci

« vytvareni samospustitelného
kédu

e Spatna optimalizovatelnost
« pomalejsi vykonavani

vstup
suript| — [T <
vystup
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Jelikoz jsou skripty textové soubory, Ize pouzit libovolny textovy editor
umoznujici ulozeni textu v Cisté forme (bez formatovacich metadat).
Textové editory:

e Vi

 kwrite

» kate

« gedit
K psani scriptl lze pouzivat i specializované vyvojové prostiedi - IDE
(Integrated Development Enviroment). IDE obsahuje kromé editoru i spravce
projektu, ladici nastroje (debugger) a dalsi. Vétsinou dostupné pro komplexnegjsi

jazyky: JavaScript, Python, PHP, atd.

Vyvojové prostredi:
» kdevelop
 NetBeans
« Eclipse
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1) Neprimé spousténi
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$ bash muj_skript_v_bashi

$ gnuplot muj skript v_gnuplotu

2) Primé spousténi

Spoustime interpreter jazyka a jako argument uvadime jméno skriptu

Skripty nemusi mit nastaven priznak x (executable).

$ ./muj_skript_v _bashi

Spoustime primo skript (shell automaticky spusti interpreter).
$ ./muj_skript v _gnuplotu
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Skripty musi mit nastaven priznak x (executable) a interpreter (soucast skriptu).
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Specifikace interpreteru (prvni radek skriptu):

#!1/absolutni/cesta/k/interpreteru/skriptu

Skript v bashi Skript v gnuplotu
#!/bin/bash #!/usr/bin/gnuplot
echo “Toto je skript v bashi!” set xrange[0:6]
plot sin(x)
pause -1

« Pokud neni interpreter skriptu pri jeho primém spusténi uveden, pouzije se
interpreter shellu.

 Interpreter uvedeny ve skriptu se ignoruje pfi neprimém spusteni.
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Spoustime primo skript (shell automaticky spusti interpreter).

$ ./muj_skript

\ musi mit nastaven pfiznak x (executable)

$ chmod u+x muj_skript v_gnuplotu

Cesta (relativni Ci absolutni) ke skriptu je uvedena. Systém spusti uvedeny
soubor.

$ muj_skript

f

Cesta ke skriptu neni uvedena. Shell hleda skript v adresarich urCenych
systémovou promennou PATH.
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GNUPIot

» uvod, interaktivni mod
» zakladni prikazy

DMP + H20, free energy [kcal/mol]

> typy terminall \ oo
3.5 | 80
http://www.gnuplot.info/ % 2.5 a0
2 20
1.5 0

DD 14-16/16-7 [A]
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GNUPIot slouzi k vykreslovani 2D a 3D grafl umoznujici praci v interaktivnim

tak i skriptovacim rezimu.

Interaktvni mod

$ gnuplot

GNUPLOT

Version 4.2 patchlevel 2

last modified 31 Aug 2007

System: Linux 2.6.24.5-laptop-2mnb

Copyright (C) 1986 - 1993, 1998, 2004, 2007
Thomas Williams, Colin Kelley and many others

Type help to access the on-line reference manual.
The gnuplot FAQ is available from http://www.gnuplot.info/faq/

Send bug reports and suggestions to <http://sourceforge.net/projects/gnuplot>

Terminal type set to 'x1ll'
gnuplot>

\ prikazova radka gnuplotu
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set title “graph title”
nastavi nazev grafu

set xrange[min_value:max_ value]
nastavi rozsah x-vé osy

set yrange[min_value:max_ value]
nastavi rozsah y-vé osy

set nokey
nezobrazi legendu k datovym radam

plot “file.dat” using x_column_id:y column_id with lines title “data title”
zobrazi XY graf zobrazujici data ze souboru file.dat

pause -1
ceka na zmacknuti klavesy
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Terminal urcuje kam bude graf vykreslen.

set term x11
vystup je vykreslen do okna

set term png size 800,600
vystup je vykreslen jako obrazek ve formatu png

set output “output.png”
vystup bude ulozen do souboru output.png
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BASH

» uvod, interaktivni mod
> prikazy

» proménné

> tidici struktury

http://www.gnu.org/software/bash/
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Prakticky priklad

» volna energie
> metadynamika
» znazornéni prubéhu vypoctu volné energie pomoci metadynamiky
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» termodynamicka veli€ina
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> stavova funkce (AA, AG)
» urcuje “uziteCnou” praci

o

NVT podminky: Helmholtzova energie

AA=AU-TAS

Free Energy [keal/mol]
=N

(]

NVp podminky: Gibbsova energie | T S .

4 5 6 7 8
Reaction Coordinate

AG=AH-TAS

Volna energie je spjata s rovhovaznou a rychlostni konstantou:

k k,T -
A4,==RTInK=—RTIn,— k=k——e "

—1

9

0
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Povrh volné energie je zaplhovan Gaussovymi funkcemi.

Pohybové rovnice (molekulova dynamika) MTD casové zavisly potencial

82xl.(t)__av(x)

n O30 9V(x) V(s.0)=3, Hexp
Ot 0xi l =1

Pohybové rovnice metadynamiky (primy pristup)

52%(1)_ 0 .
m— ==V (x)+V,(x,1)

l

Casové zavisly potencial konverguje k volné energii
A(s)=lim—V (i, s)
] — 00

Laio, A.; Parrinello, M. Proc. Natl. Acad. Sci. U.S.A. 2002, 99, 12562-12566.
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PMFLib - MTD

Free Energy [kcalimol]
[ %]

4 5 6 T 8 9 10

reaction coordinate [A]

vy$ka 0.01 kcal/mol, $itka 0.5 A

MTD frekvence 500 fs

1 ns dlouha simulace

300 K, vakuum, silové pole GAFF, ¢asovy krok 0.5 fs

DIS (vzdalenost)
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1) Vypocet odhadu volné energie z casoveé zavislého MTD potencialu

$ module add pmflib
$ mtd—energy --time 100 _meta.rst _meta.energy

AN

pocet gaussianu (parametr) odhad volné energie (vystup)

MTD potencial (vstup)

_meta.rst obsahuje

2) Vykresleni grafu s odhadem volné energie

3) Skript v bashi, ktery bude postupné pocitat odhad volné energie a
vykreslovat jeji graf pro rostouci pocet gaussianu

4) Vytvoreni finalni animace
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2) Vykresleni grafu s odhadem volné energie

plot ' meta.energy' using 1:2 with lines

3) Skript v bashi, ktery bude postupné pocitat odhad volné energie a
vykreslovat jeji graf pro rostouci pocet gaussianu

for((T=10:T<1000:T+=10))
do

doné“.
4) Vytvoreni finalni animace
$ module add mplayer

MEncoder tutorial:
http://www.cscs.ch/~mvalle/mencoder/mencoder.html

5) Prehrani animace

$ module add mplayer
$ mplayer output.avi
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Domaci ukol

Free energy [kcal/mol]

Free energy [kcal/mol]
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vy$ka 0.01 kcal/mol, $ifka 0.5 x 0.5 A
MTD frekvence 500 fs @

2 ns dlouha simulace

300 K, vakuum, silové pole GAFF, ¢asovy krok 0.5 fs

2x DIS (vzdalenost)
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Literatura

» zdroje uzite€nych informaci
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GNUPIlot

Domovska stranka:
http://www.gnuplot.info/
(dokumentace, tutorialy, zdrojové kody)

BASH

Domovska stranka
http://www.gnu.org/software/bash/
(dokumentace, zdrojové kody)

Bash Guide for Beginners
http://tldp.org/guides.htmi#bbg

Advanced Bash-Scripting Guide
http://tldp.org/guides.htmli#abs

Bash oCima Bohdana Milara
http://knihy.root.cz/kniha/bash-ocima-bohdana-milara/
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Podekovani
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