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> Skripty
skripty versus programy, editory, spousténi

» GNUPIot
pfikazy, terminaly, ukazky

> ImageMagic
prikazy, konverze eps to png
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Skripty

> programy versus skripty
> jak psat skripty
> spousténi skriptt
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Program je soubor strojovych instrukci
zpracovavanych primo procesorem.
Program vznika prekladem zdrojového
kddu programovaciho jazyka.

Prekladané jazyky:

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

skriptovaciho jazyka.

Skriptovaci jazyky:

« C/C++ * bash
 Fortran  gnuplot
« awk
* JavaScript
zdrojovy kéd * PHP
. vstup vstup
preklad (kompilace) vystup vystup
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« snadna optimalizace
* rychlé vykonavani

 nutnost rekompilace

* nelze vytvaret samospustitelny
kod

zdrojovy kéd

. vstup
preklad (kompilace) vystup

nevyzaduje rekompilaci

vytvareni samospustitelného
kédu

spatna optimalizovatelnost
pomalejsi vykonavani

vstup
sripe. —- [CTREETEETR <
vystup
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Jelikoz jsou skripty textové soubory, lze pouzit libovolny textovy editor
umoznujici ulozeni textu v Cisté formeé (bez formatovacich metadat).

Textové editory:
* Vi
« kwrite
« kate
» gedit

K psani scriptd lze pouzivat i specializované vyvojové prostredi - IDE
(Integrated Development Enviroment). IDE obsahuje kromé editoru i spravce
projektu, ladici nastroje (debugger) a dalsi. VeétSinou dostupné pro

IIIII

Vyvojové prostredi:
* kdevelop
 NetBeans
« Eclipse
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1) Neprimeé spousténi
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Spoustime interpreter jazyka a jako argument uvadime jméno skriptu
$ bash muj_skript v _bashi

$ gnuplot muj_skript v_gnuplotu

Skripty nemusi mit nastaven priznak x (executable).
2) Primé spousteéni

Spoustime primo skript (shell automaticky spusti interpreter).
$ ./muj_skript_v _bashi

$ ./muj_skript_v_gnuplotu
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Skripty musi mit nastaven priznak x (executable) a interpreter (soucast skriptu).




AV 4 V£
-

]

A

i

Specifikace interpretru (prvni radek skriptu):

#!1/absolutni/cesta/k/interpretru/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 prfimém spusténi uveden, pouzije se
interpreter shellu.

 Interpreter uvedeny ve skriptu se ignoruje pri nepfimém spusteni.
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Pokud se absolutni cesta k interpretru meéni (napr. pri pouziti software-
ovych modulil), Ize pouzit nasledujici konstrukci:

#!/usr/bin/env interpreter

Interpreter musi byt v nékterém adresari
urceném systémovou proménnou PATH

Skript v bashi Skript v gnuplotu
#!/usr/bin/env bash #!/usr/bin/env gnuplot
echo “Toto je skript v bashi!” set xrange[0:6]

plot sin(x)

pause -1
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Spoustime primo skript (shell automaticky spusti interpreter).

$ ./muj_skript

\ musi mit nastaven priznak 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 proménnou PATH.
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GNUPIot

» uvod, interaktivni moéd
» zakladni prikazy

> typy terminélﬁ , DMP + H20, free energy [kcal/mol] .

3.5 | 80

o | 60

http:// www.gnuplot.info/ % 2.5 40
(dokumentace, tutorialy, zdrojové kédy) 2 20
1.5 0

DD 14-16/16-7 [A]
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GNUPIot slouzi k vykreslovani 2D a 3D grafll 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 'x11'
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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wil ot - termir

Terminal urcuje kam bude graf vykreslen.

set term x11
vystup je vykreslen do okna

set term wxt
vystup je vykreslen do okna (lepsi vlastnosti)

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

test

vytiskne stranku demonstrujici vlastnosti terminalu (ne vsechny
terminaly maji stejné moznosti vystupu)
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#!/usr/bin/env gnuplot
set terminal postscript enhanced eps color size 3.20,2.40 font "Arial" 14 dashlength 3

set border lw 2

#set nokey

set bmargin 3.5

set rmargin 2.0

set encoding iso 8859 1

enhanced mode

(umoznuje pouzit indexu, symbold, atd.)
dokumentace v sekci “Enhanced postscript”
manualu gnuplotu

set output "FigureOla.eps"

set titl@m OM / ABF / R_{EWALD} = 8@

set xlabel "DD ({\305})"
set xrange[-1.0:2.0]

set xtics 0.5

set format x "%.1f"

set ylabel "{/Symbol D}A (kcal mol”{-1})"
set yrange[0:30]

set ytics 5

set format y "%g"

t "4x250ps" with 1 1w 4 1t 1 1lc rgb "black", \

plot 'FigureOla/cut08 1lns/int' u 1:2
u 1:2 t "4x500ps" with 1 1lw 4 1t 1 1lc rgb "red"

'FigureOla/cut08 2ns/int’
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# stejne nastaveni terminalu jako u ukazky I

set

set

set

set
set
set
set
set
set
set
set

plot 'FigureOlb/cut08 2ns/all'’

set
set

output "FigureOlb.eps"
multiplot
title "minimum OM / ABF / R_{EWALD} =

xlabel "DD ({\305})"

xrange[-1.0:2.0]

xtics 0.5

format x "%.1£f"

ylabel "{/Symbol D}A (kcal mol”{-1})"

yrange[0:30]
ytics 5
format y "%g"

u
'FigureOlb/cut08 2ns/int' u

origin 0.45,0.30
size 0.5,0.5

unset title

set

set
set
set
set
set
set
set
set

plot 'FigureOlb/cut08 2ns/all’

nokey

xlabel ""
xrange[1l:2]
xtics 0.5
format x "%.1f"
ylabel ""
yrange[1l:2]
ytics 0.5
format y "%g"
ul
'"FigureO0lb/cut08 2ns/int' u 1

unset multiplot

8 {\305}"

($2-$4/2):($2+$4/2) t "error" with filledcurve lw 1 1t 1 lc rgb "blue", \
2 t "4x500ps" with 1 1w 4 1t 1 1lc rgb "red"

2 ($2-$4/2):($2+$4/2) t "" with filledcurve lw 1 1t 1 lc rgb "blue", \
:2 t "4x500ps" with 1 1w 4 1t 1 1lc rgb "red"
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Image Magic

» zakladni pfiklady
> konverze eps to png

http://www.imagemagick.org

(dokumentace, tutorialy, zdrojové kédy)
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Prehled:

animate, compare, composite, conjure, convert, display, identify, import, mogrify,
montage, stream

Detailni popis je dostupny v manualovych strankach
prikazl nebo na webové strance Image Magic.

Nejdiilezitéjsi:

display
zobrazi obrazek nebo sekvenci obrazkd na obrazovce

convert

provede konverzi mezi rlznymi formaty vcetné riznych
typU operaci jako je zména velikosti, orezani, rozostreni, apod.
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Vytvorené obrazky v gnuplotu ve formatu eps lze prevést do formatu
png nasledovné:

$ convert input.eps output.png

Vysoka kvalita pro publikacni ucely:

$ convert -density 300x300 input.eps -units PixelsPerinch \
-density 300 -background white -flatten output.png
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