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Jak zpracovat simulacni cviceni v MACSIMUSu pchim

@ VACSIMUS (téZ na VSCHT serveru) nejlépe pracuje pod linuxem

@ Vsechny Ulohy obsahuji podrobny navod - stadi pouze zékladni znalosti pfikazového fadku, viz
Linux pro zaCatecCniky dale

@ Mdlizete pracovat na svém pocitaci. Vybér moznosti:
@ Na Windows 11 si instaluji WSLg (doporuceno) nebo WSL (na Win 10) a Xming
@ Instaluji si linux (napf. néjakou verzi Ubuntu) misto svého OS, o ktery tak prijdu
@ Instaluji si linux pomoci dual-boot zarovert s mym OS (vhodné pro geeky)

@ Instaluji si linux ve virtualnim pocitaci pod Windows (Ize i pro macOS, naro¢néjsi na pocitac)

@ Pod Windows pouZiji port MinGW obdobné porty existuji i pro mac-
@ Pod Windows pouziji port CygWin OS, jen s nimi nemam zkusenost

@ MdlzZete pracovat na pocitacich Ustavu fyzikalni chemie. MoZnosti:

@ Budu sedét ve Skole @ Budu uzivatel guest (o heslo si feknu)

@ Budu pracovat z domova @ Mam vlastni Gc¢et na klastru
@ Instalace a zdkladni ndvod pro MACSIMUS


https://github.com/kolafaj/MACSIMUS
https://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
https://sourceforge.net/projects/xming/
https://ubuntu.com/download
https://www.howtogeek.com/214571/how{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}to{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}dual{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}boot{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}linux{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}on{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}your{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}pc/
https://www.arcserve.com/blog/dead{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}simple{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}guide{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}installing{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}linux{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}virtual{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}machine{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}windows
https://www.mingw-w64.org/
https://www.cygwin.com/
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@ Operacni systém (0S) je systémovy software, ktery ovlada f )
hardware pocitaCe a softwarové zdroje a poskytuje sluzby po- Applications
¢itatovym programim. < 4
f \/
@ Jadro je centralni ¢ast operacniho systému, kterd obecné fidi vSe Kernel
v systému. Je vzdy (rezidentni) v pameéti a stard se o interakci |___ % A A
mezi hardwarem a softwarem. SR \ Voo
] : T e 2 CPU Memor Devices
@ Aplikace je software provadéjici specifické funkce pro konco- Y
vého uzivatele Ci pro dalsi aplikaci. credit: Wikipedia

Priklady aplikaci:
Systémové grafické prostredi
Shell (prikazovy radek)
Webovy prohlizec
Webova aplikace (napf. hra)
Zoom [/ MS Teams
Souborovy manazer (pruzkumnik souborut)
Zoom / MS Teams (samostatné)




Windows

@ Proprietarni, placeny

@ CP/M — DOS — Windows 3.1 — Win-
dows 95 — Windows XP — Windows
Vista — Windows 11

@ Stredni mira uzivatelského prizpuso-
beni (nejmensi ma i0S)

@ Verze: ,doméci“, ,profesionalni“, ,ser-
ver”

@ Jeden systém distribuce softwaru

@ Jedno grafické prostredi (window ma-
nager)

@ Prikazovy rédek: PowerShell, cmd; exis-
tuji alternativy; registry

@ Ddiraz na grafické prostredi
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LinuXx Dehing

@ Open source, zadarmo v¢. spousty softwaru + pro-
prietarni drivery a aplikace

@ PDP-7 — Unix — BSD Unix — (MINIX) — Linux (Linus
Torvalds)

@ Vysokd mira uzivatelského pfizplsobeni

@ Distro: stovky pro riznéa pouziti a Groven uzivatele
(obvyklejsi skupiny distribuci jsou: Ubuntu, Debian,
Arch, Mint, OpenSUSE, Fedora, Red Hat, Mandriva,
Slackware, Gentoo...; jadro: Android, ChromeQS)

@ Systémy distribuce softwaru: .deb, .rpom, snap,...

@ Grafickd prostredi (window manager+): Gnome,
GNOME 2, KDE, ...

@ Prikazovy radek: bash, sh, csh, tcsh, ksh, zsh ...

@ Lze provozovat bez grafického prostredi v¢. startu
grafickych aplikaci (srov. DOS/Win3.1)

@ Doporucend distribuce: Ubuntu Mate
@ Doporuceny shell: bash



Prikazovy radek (terminal)

Spusteéni z grafického prostredi:
@ [ Ctrl-Alt-T| pfip. |Win-T
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@ Pravé tlac¢itko mysi na plochu — |Terminal|, |Open in Terminal|. ..

@ Najdeme na listé (panelu)

@ Najdeme v menu — |System Tools

—

MATE Terminal

(dle distribuce)

& | Ctrl-Alt-F1|, |Ctrl-Alt-F2|, ... = bez grafického prostredi, norméalné se nedoporucuje;

Ctrl-Alt-F7 | = zpét grafické prostredi

Spustéeni termindlu z Windows na vzdaleném pocitaci:

@ MobaXterm (ma integrovanou grafiku, ale ob¢as nezvlddne vic otevienych grafickych oken)

@ PuTTY (pfikazovy radek) + Xming (grafika) — existuje i pro Mac

Pirikazy v terminalu piSeme za “prompt”. Ten muze vypadat rlzné. jiri@403-a324-01:~ $
Zde pouzijeme guest@403-a324-01:~/Videos $, kde:
guest = uzivatel, 403-a324-01 = jméno pocitace, ~/Videos = pracovni slozka

Napiseme a odesleme pomoci |Enter|

~ = /home/guest



Zakladni prikazy

@ Kdo jsem?
guest@403-a324-01:~ $ whoami

@ Ve které slozce jsem?
guest@403-a324-01:~ $ pwd

@ Co je v této slozce?
guest@403-a324-01:~ $ Ls
guest@403-a324-01:~ $ 1s -1

@ Ktery soubor jsem naposledy zménil/a?
guest@403-a324-01:~ $ ls -rtl

@ Jak se pouzivé 1s?
guest@403-a324-01:~ $ man 1s

@ Co je ve slozce (,adresafi, directory) sim?
guest@403-a324-01:~ $ ls sim
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@ Néco se stalo, na terminélu je zmatek: |Ctrl-C
guest@403-a324-01:~ $ reset

@ Jsem liny psat znova prikazy: kurzorové Sipky
guest@403-a324-01:~ $ history

@ tabulator doplnuje dle kontextu, priklady:
guest@403-a324-01:~ $ hist|Tab
guest@403-a324-01:~ $ Ls DocTab

Ve vypisu Ls -1 znamena:

(napfr.: drwxrwxr-x)

d=directory (1. znak) a pak po
trojicich (user, group, all):

X: soubor Ize spustit, slozku otevrit

nebo zmeénim aktivni slozku a pak se do ni podivam: r: povoleno Cteni

guest@403-a324-01:~ $ cd sim
guest@403-a324-01:~/sim $ 1s

w: povolen zapis
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Oviladani slozek pchim

@ Pokud jste na sdileném Uc¢tu guest: vytvoreni nové slozky, nastaveni jako pracovni a kontrola:
za JOSEFK dosad’te vase skolni ID malymi pismeny
guest@403-a324-01:~ $ cd # tim se vratim ,domd” (za ,# “ je komentar)
guest@403-a324-01:~ $ mkdir JOSEFK
guest@403-a324-01:~ $ cd JOSEFK

zkuste prikazy:
guest@403-a324-01:~/J0SEFK $ pwd

cd
/home/quest/JOSEFK s
@ Zviastni ndzvy: ls
Domovska slozka = ~ cd
Tato slozka = . Ls
Rodicovska slozka = .. pwd
guest@403-a324-01:~/J0SEFK $ cd .. ls /home
guest@403-a324-01:~ $ pwd cd

cd ~ se da zkratit na cd - .
Prikazy lze oddelovat

@ Vse zac¢ind v ,kofenovém adresari“ (root), absolutni cesta (path): stfednikem:
guest@403-a324-01:~ $ ls / ls:ls -1

@ Externi disky apod. jsou obvykle v /media/USER/  Nejsou tu “drives” jako A: B: ve Windows



7/50

Opic¢i hmaty v terminalu pchim

Ctrl-C| preruseni (Ize programatorsky ovladat) v , .
Sier el kopirovat do schrénky (dlioboard @ Ve vétsiné “oknovych” apli-
ri-SniTt- oplrovat do schranky (clipboard) kaci funguji |Ctrl-C|, |Ctrl-V|,

Ctrl-Shift-V| vlozit (paste) Ctrl-X| jako obvykle.

Ctrl-Shift-X| vyjmout (zkopirovat a smazat)

Ctrl-D| konec souboru (vkladanych dat)

Ctrl-Z| dej bézici aplikaci do pozadi (terminal se uvolni)
zpét do popredi prikazem fg

@ Na nékterych (vzdélenych)
termindlech to muze byt ji-
nak.

@ Lze také jen mysi oznacit a
kopirovat prostrednim tlacit-

Ctrl-S| zakaz vystup na terminal (mUze se stat omylem)

Ctrl-Q| povol vystup na terminal kem (na vzdalenych termi-

CtrlI-R| interaktivni historie nalech mdze byt prostfedni
Ctrl-l| =|Tab|, kontextové doplnovani tlagitko).

Priklad:
guest@403-a324-01:~ $ cd JOSEFK

guest@403-a324-01:~/J0SEFK $ while true; do sleep 1; echo cheers; done
Zkuste |Ctrl-S|, |Ctrl-Q/|, | CtrI-C
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Prehled zakladnich prikazu pehim
exit konec/odhlaseni (nékdy téz Ctrl-D)

ls vypise obsah slozky

ls -1 x.pdf vypise detailné seznam pritomnych PDF soubor(

cd SLOZKA zmeéna pracovni slozky (change directory)

pwd vypise absolutni cestu k pracovni slozce (print working directory)
mkdir SLOZKA vytvofi prézdnou slozku (adresaf)

rmdir SLOZKA smaze prazdnou slozku

cp SOUBOR1 SOUBOR2 kopiruje soubor; existuje-li SOUBOR?2, je prepsan

cp -1 SOUBOR1 SOUBOR2 kopiruje soubor; existuje-li SOUBOR?2, zeptd se, zda ma prepsat
cp SOUBOR[y] KAM/ kopiruje soubor(y) do slozky; / na konci je dobry zvyk

cp -r COKOLIV KAM/ kopiruje vse (u slozek i obsah) do slozky

mv SOUBOR1 SOUBOR2 prejmenuje soubor (nebo slozku)

mv COKOLIV KAM/ presune soubory/slozky

rm SOUBOR[y] smaze soubor(y)

rm -i SOUBOR[Y] zepta se, ma-li smazat soubory

rm -r COKOLIV smaze vse (i slozky)
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Dalsi prikazy

pchlm
man PRIKAZ ndvod k pifkazu PRIKAZ
head SOUBOR vypiSe zacatek souboru/t na obrazovku, head -n3 jen 3 radky
tail SOUBOR vypise konec souboru/U na obrazovku, tail -n3 jen 3 radky
pS vypise bézici programy (procesy), vsechny: -e, bez terminadlu: -x ...
top “task manager”: bézici procesy a alokace zdroju, vypnout |q
kill PID posle procesu signal |Ctrl-C|=,,prerus” (lze ignorovat), PID viz ps / top
kill -9 PID posle procesu signal “vypni” (nelze ignorovat)
fgrep SLOVO hledd SLOVO nebo jeho Cast (filtr)
fgrep SLOVO SOUBOR hleda SLOVO v souboru/souborech
grep SLOVO hledda tzv. requldrni vyraz (nedoporuceno pro zacatecniky)
ssh USER@COMP pripoji vzdalené uzivatele USER na pocitac (jméno / IP adresa) COMP
ssh -X USER@COMP ... vcetne grafiky (X11)

Priklad: (radky souboru sim.def jména obsahujici nastaveni teploty 'T=")
guest@403-a324-01:~ $ fgrep T= jmena.txt

nebo

guest@403-a324-01:~ $ fgrep T= < jmena.txt
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Delame chyby il

Pozor, ve vychozim nastaveni se cp, mv, rm neptaji a soubor je definitivhé pryc!

Naprava:

@ Pouzivat koS - Ize jen, jste-li v grafickém prostredi:
— v okénkovém prostredi (“Move to Trash”)
— prikaz trash-put z baliku trash-cli

@ Vidy pouzivat -i (= interaktivné = slusné se zepta)

@ Aliasovat cpnacp -i(resp. rmna rm -i nebomv namv -i). .
To se provede prikazy alias cp 'cp -1’ umisténymi v souboru ~/.bashrc, ktery se Cte pri

startu terminéalu. PUvodni pfikazy jsou dostupné jako \rm, \mv, \cp.

Podobné > prepise soubor bez varovani

Naprava:

guest@403-a324-01:~ $ set -o noclobber

Chceme-li soubor prepsat, pouzijeme >| misto >
guest@403-a324-01:~ $ echo "Klotylda" >]| jmena.txt

@ Oboje je nastaveno pro uzivatele guest na klastrech/pocitacich.
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Zoliky a echo pchim

@ Které soubory zacinaji na pismena a nebo A?

guest@403-a324-01:~ $ touch aha.txt # timestamp; neexistuje-1i soubor, zalozi pr:

guest@403-a324-01:~ $ 1s [aAlx aha.txt, Aha.txt, AHA.TXT
Tato expanze je vlastnosti shellu a funguje nejen po 1s. jsou riizné soubory

? nahrazuje 1 znak

* nahrazuje 0 nebo vice znakd je vice moznosti, hledejte
[a-z] nahrazuje vsechna mala pismena (bez diakritiky) regular expression

@ Napis cokoliv na terminél:
guest@403-a324-01:~ $ echo "cokoliv"

@ Napis na terminal v faddku soubory zacinaji na pismena aA: Uvozovky (dvojité i jedno-
guest@403-a324-0l:~ $ echo [aA]x duché) zabranuji ,,expanzi“
Napis na terminal “[aA]*": podle nalezenych soubord.

guest@403-a324-01:~ $ echo "[aA]x"
Ize téz pouzit jednoduché apostrofy, vyznam je trochu jiny

Tak tohle byl zdklad, ktery potrebujete pro zvladnuti Uloh z pocitacové chemie.
Dalsi text vdm neuskodi, ale neni nutny.

OvSem pokud radi klikdte misto prikazu, podivejte se jesté na Midnight Commander.
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Roury a redirekce T+ pehim

@ Spocitej druhou odmocninu ze 3 na 5 desetinnych mist: | je roura (pipe), ktera po-
guest@403-a324-01:~ $ bc

sila vysledek jednoho pri-
sqrt(3.00000)

kazu (stdout) do dalsiho

Ctrl-D jako vstup (stdin)
nebo
guest@403-a324-01:~ $ echo "sqrt(3.00000)" | bc
@ Je Mersennovo &islo 297 — 1 prvodislo [F.N. Cole (1903)]? Egn?ceiatstoﬁrltjfo“u v tomto
guest@403-a324-01:~ $ echo "2767-1" | bc | factor ALY

@ Sefad’ jména podle abecedy

Vytvor soubor se jmény (na terminalu radeji bez hacku a carek):
guest@403-a324-01:~ $ cat > jmena.txt

Lionel > posle stdout do souboru
lzidor >> prida stdout na konec
Perchta souboru (append)
Ctrl-D < znaci vstup ze stdin

guest@403-a324-01:~ $ sort < jmena.txt

@ Jesté existuje stderr, kam obv. jdou chyby. D& se separovat pomoci 2>, oba vystupy jsou &>


https://en.wikipedia.org/wiki/Mersenne_prime

Mocny piikaz cat T+ pchim

@ cat (concatenate) spojuje soubory. Zkuste
guest@403-a324-01:~ $ cat jmena.txt jmena.txt

@ Tyto dva prikazy jsou ekvivalentni:
guest@403-a324-01:~ $ sort < jmena.txt
guest@403-a324-01:~ $ cat jmena.txt | sort

@ T-kus (do souboru a zaroven posle dal):
guest@403-a324-01:~ $ cat jmena.txt | sort | tee abecedne.txt

lzidor
jmena.txt — () )= D, ) ) — Lionel
Perchta
abecedne.txt
@ ProhliZzeni dlouhého textového souboru )
guest@403-a324-01:~ $ less SOUBOR Proc less?
prochazeni: Sipky, |PgUp /|, |PgDn Protoze historicky more (bez vraceni)
hledani = |/|(tam), |?|(zpét) existovalo v Unixu i DOSu.

quit = |q
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Co je to, kde je to, tisk... QIR

@ Umisténi, aliasovani: @ Kdo tu pracuje?
guest@403-a324-01:~ $ type CO guest@403-a324-01:~ $ w
guest@d03-a324-01:~ $ which €0 @ Jak dlouho a jak pocitac pracuje?

@ Typ souboru, verze, velikost obrazku. . . guest@403-a324-01:~ $ uptime
guest@403-a324-01:~ $ file SOUBOR @ Tisk

@ Stav pripojenych diskd guest@403-a324-01:~ $
guest@403-a324-01:~ $ df lp [-d TISKARNA] SOUBOR

guest@403-a324-01:~ $

@ Info o procesoru, paméti
lpr [-P TISKARNA] SOUBOR

guest@403-a324-01:~ $ cat /proc/cpuinfo
guest@403-a324-01:~ $ cat /proc/meminfo @ Najdi soubor:
z databaze (rychlé, nemusi byt aktualni):
guest@403-a324-01:~ $ locate SOUBOR
pfimo z ./ (pomalé):
guest@403-a324-01:~ $

find . -name SOUBOR

@ Jakou verzi linuxu mam?
guest@403-a324-01:~ $ lsb_release -a
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Skripty + il

jsou programem ve vhodném interpretovaném jazyce. Pro fizeni vypoctl na linuxovych klastrech
jsou vhodné jazyky bash (jazyk, ve kterém pracuje terminal), dale python a jeho nadstavby.
Dobré zvyky pro bash skripty:

@ Skript je textovy soubor a méa koncovku . sh

@ Prvni féddek je #! /bin/bash

Spusteni skriptu:

@ ouestE403-a324-01:~ $ bash SKRIPT.sh

@ ouestE403-a324-01:~ $ chmod +x SKRIPT.sh # oznadi se jako spustitelny (executable)
guest@403-a324-01:~ $ 1ls -1 # vSimnete si - rwxrwxr-x
guest@403-a324-01:~ $ ./SKRIPT.sh

Systémova proménna PATH obsahuje seznam slozek oddéelenych :, ve kterych se hledaji spusti-
telné programy. Pokud obsahuje slozku . (pracovni slozka), staci jen:

guest@403-a324-01:~ $ SKRIPT.sh

Otestovat PATH muzete takto:

guest@403-a324-01:~ $ echo $PATH
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Piiklad +

Napiste skript pro serazeni zadanych jmen podle abecedy. Mozné reseni:

#!/bin/bash

# serazenli seznamu jmen podle abecedy

echo "Zadej seznam jmen bez uvodnich mezer po jednom na radek a ukonci Ctrl-D:"
# pokud soubor jmena.txt jiz existuje, bude zachranen jako jmena.txt~

[ -e jmena.txt ] & mv jmena.txt jmena.txt~

cat > jmena.txt

echo -n "Pocet jmen k serazeni:
wc -1 < jmena.txt

echo "Serazena jmena:"

sort < jmena.txt

Zkopirujte skript do souboru serad. sh, napr. takto:
guest@403-a324-01:~ $ cat > serad.sh |[Ctrl-Shift-V| |[Enter| |Ctrl-D
a spust'te podle ndvodu na minulém slajdu. MUzete také opsat do editoru.

Abecedni razeni zavisi na tzv. locale - jazykovém nastaveni. Priklady:
guest@403-a324-01:~ $ echo BBB > test.txt; echo aaa >> test.txt
guest@403-a324-01:~ $ LC_ALL=cs_CZ.UTF-8 sort < test.txt
guest@403-a324-01:~ $ export LC_ALL=C; sort < test.txt
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Promeénneé " i

@ Proménné v bashi obsahuji (zpravidla) retézce. Priklady: $ uvnitr "..." funguje
guest@403-a324-01:~ $ X="je sunka!" $ uvnitf ’...’ zOstdva $
guest@403-a324-01:~ $ echo "Pocitac $HOSTNAME $X" \$ uvnitr "..." zUstava $

Jména proménnych rozlisuji mala a velkd pismena (case sensitive).

@ MdlzZeme zobrazit znaky ¢. 4 a 5 (2 znaky od 4. znaku, ¢isluje se od 0):
guest@403-a324-01:~ $ echo ${X:3:5}

@ Tohle se hodi ve skriptech — ndhrada koncovky (% znamena konec fetézce):
guest@403-a324-01:~ $ IN=soubor.com
guest@403-a324-01:~ $ OUT=$IN/%.com/.out
guest@403-a324-01:~ $ echo $0UT

@ Vysledek pfikazu (tj. stdout) do proménné:
guest@403-a324-01:~ $ pocetslov=$(wC -w < jmena.txt)
guest@403-a324-01:~ $ echo $pocetslov
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Zastupci T pehim

@ Symbolicky link (symlink, soft link ~ zastupce ve Windows) je odkaz na (absolutni nebo relativni)
umisténi souboru nebo slozky. Symlink mUze vést treba na externi disk.
Priklady:
guest@403-a324-01:~ $ In -s jmena.txt zastupce.txt
guest@403-a324-01:~ $ In -s ../.bashrc
guest@403-a324-01:~ $ ls -al
Tip: mam-li stejny vstupni soubor pro vypocty, je Uspornejsi je nekopirovat, ale symlinkovat.
— Pokud editujeme symlink, editujeme odkazovany soubor.
- Symlink mUzeme prejmenovat.
— Pokud prejmenujeme pUvodni soubor, bude symlink odkazovat Spatné.

Soubory zacinajici teckou
jsou ,systémové” a zob-
razi se jen pomoci ls -a.

@ Hard link je druhy zdznam v adresafi téhoz souboru na stejném souborovém systému.
Priklady:
guest@403-a324-01:~ $ 1ln jmena.txt JMENA.TXT (VSimnéte si dvojky u souboru
guest@403-a324-01:~ $ ls -1 jmena.txt JMENA.TXT.
— VSechny hardlinky jsou ekvivalentni.
— Pokud editujeme hardlink, zalezi vysledek na editoru (viz dalsi slide).
— Hardlink (kteroukoliv kopii) mizeme prejmenovat.
Priklad pouziti: inkrementalni zalohy. Zacatecnikim pouziti hardlinkd nedoporucuiji!



) _ 19/50
Zastupci: Pozor zrada! + pehim

Pokud editujeme symlink a ulozime zmény, je to jako bychom editovali ptvodni soubor. Editovany
soubor je dostupny pod obéma jmény.
Pokud editujeme hardlink a ulozime, zalezi vysledek na pouzitém editoru a/nebo jeho nastaveni:

@ U LibreOffice, nano, vi je to stejné jako u symlinku, a to i kdyz pozadujeme pfi ulozeni souboru
vytvoreni zalohy (napf. nano -B). Tato z&loha zpravidla kon&i znakem ~! a je to kopie plivodniho
souboru (v¢. puvodniho data vytvoreni) a neni hardlinkem.

@ Editor emacs pfejmenuje puvodni verzi (hardlinkovanou) s koncovkou ~ a ulozi novou, kteréd neni
hardlinkem. PlUvodni soubor je nezmeénén a je hardlinkem na backup, ne na editovanou kopii.

Inéktery software umist'uje zalohy do specialni slozky
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Trochu slozitejsi priklad + chim
Pro zadany rok narozeni osoby najdéete rok, kdy bude/byl jak vék tak letopocCet prvocislem.

Vék zaokrouhujeme dold. Pokud osoba nemda narozeniny presné zac¢dtkem nebo koncem roku, je
jeji vék pred narozeninami ROK—NAROZENI— 1, po narozenindch ROK— NAROZENI.

#!/bin/bash while true
if [ $# -1t 1 ]; then do
cat <<EOF ROK=$(echo $ROK+1 | bc)
Hledej prvni rok, kdy jak vek tak rok jsou prvocisly. prime $ROK || continue
Pouziti: VEK=$%$(echo $ROK-$1 | bc)
prime.sh ROK prime $VEK && break
Priklad: VEK=$%$(echo $ROK-$1-1 | bc)
prime.sh 1958 prime $VEK && break
EOF done
exit 1
fi echo "x=$1 ROK=$ROK VEK=$VEK"
ROK=$1 . . .
Deklarujeme-li declare -i ROK,
function prime () |lze napsat jen ROK=$ROK+1 (jen pro
{ cela cisla).

Nw=$(factor $1 | wc -w) # pocet slov v rozkladu na prvocinitele
[ $NW == 2 ] && return O || return 1 # O=true, l=false

}
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Midnight Commander (mc) pchim

je nadstavba shellu podobna aplikaci Total Commander resp. Windows Commander.
Je vhodna pro uzivatele zvyklé na Windows.

@ nastartujte Midnight Commander pfikazem
guest@403-a324-01:~ $ mc

@ Na Uctu guest mize byt obrazovka z divodu c¢innosti ostatnich v nestandardni pozici. Pak
pomoci | Tab| pfejdéte na panel, ktery ma nahofe vinovku (~)2. Z&kladni ovl&dant:

Ctrl-O| zobrazit vypisy na obrazovku/commander (prepinac)
Ctrl-L| spravit rozbitou obrazovku (po vystupu)

F3| prohlizeni souboru (predefinovano pro nekteré typy)
F4| editace textového souboru

Shift-F4| novy textovy soubor + editace

FO9| menu

Enter|, doubleclick akce (start asociované aplikace, zména slozky)

F10| ukoncit Midnight Commander

@ Soubory jsou asociovany s aplikacemi, a to i soubory simula¢niho baliku MACSIMUS
2VInovka zna¢i domovskou slozku uzivatele, zde ~ = /home/guest



Midnight Commander: problémy

@ V nékterych distribucich je |[F10| zablokovano funkci menu terminélu. Pak:

@ pouzijte |[Esc||0| (po sobé)

@ pouzijte prikaz exit

@ zménte prifazeni |[F10| v nastaveni terminalu

@ V Midnight Commanderu nefunguje posuvnik okna
@ Jste-li v Midnight Commanderu a na obrazovce je smeti, stisknéte

@ Nevite-li, kde jste, pak |Ctrl-O||Ctrl-O

@ Pokud jste omylem stiskli |Ctrl-S| (stop vystupu na terminal), napravite to pomoci

@ Nékdy pomuze |Ctrl-C| = preruseni

@ V nouzi |Ctrl-Z|, pfikaz jobs a pak kill %1 atd. podle poctu jobd

Ctrl-L

Ctrl-Q
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Od Win 10 je dostupny “Windows Subsystem for Linux”, ktery si instalujete podle navodu pro
Win 11 a novejsi 10, pripadné WSL pro Win 10. Jako distribuci doporucuji Ubuntu. Zvolte si shell
bash. Po otevreni terminalu si aktualizujte systém a doinstalujte chybegjici software takto (prikaz
cd nastavi vas domovsky linuxovy adresar, sudo bude chtit heslo, které jste si zvolili pri instalaci):

cd

sudo apt update && sudo apt upgrade

sudo apt autoremove

sudo apt install gcc libx1ll-dev libncurses-dev libncurses5
sudo apt install x1l-apps

Budu pracovat na svém Windows pocitaci s WSL

Chce-li systém doinstalovat dalsi balicky, potvrd'te.

Vhodné zmeény v souboru .bashrc v domovském adresari (pomoci prikazu nano .bashrc pridate
na konec, za # je komentar):

alias rm='rm -i’ # ptad se pred smazanim souboru

alias cp='cp -i’ # pta se pred prepsanim souboru

alias mv="mv -i’ # pta se pred prepsanim souboru
PATH="/home/$USER/macsimus/bin: $PATH" # prida, kde hledat spustitelné soubory
export BLENDPATH="/home/$USER/macsimus/blend/data" # soubory s parametry

Poprvé nactete prikazem source .bashrc, pristé se nacte samo.


https://docs.microsoft.com/en{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}us/windows/wsl/tutorials/gui{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}apps
https://docs.microsoft.com/en{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}us/windows/wsl/tutorials/gui{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}apps
https://docs.microsoft.com/en{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}us/windows/wsl/install
https://ubuntu.com/tutorials/install{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}ubuntu{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}on{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}wsl2-on{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}windows-10#1-overview
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Pro presunovani mezi souborovym systémem Windows doporucuji z vaseho linuxového domov-
ského adresare udélat link (,,zastupce”), napriklad (disk C: — /mnt/c):

cd
ln -s /mnt/c/Users/Plocha

Nyni vidite obsah vasi plochy jako slozku Plocha. (Napr.) pomoci Midnight Commanderu muzete
presouvat soubory. Ale silné nedoporucuji pracovat primo v této slozce!

Nyni stahnete (ale nerozbalite/neextrahujete) ve Windows z webu ZIP s MACSIMUSem na plochu.
Z linuxu provedete (priklad):

unzip Plocha/macsimus-2022-10-27.zip
cd macsimus
./install.sh gcc

Vice o instalaci


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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Nyni zkuste napsat:
plot "[99:0:7]:sin(x):cos(x)"
Pokud se vam zobrazi elipsa, je vse v poradku.

Pokud se hlasi néco jako “Command ’'plot’ not found”, mate Spatné PATH nebo neinstalované
Llibx11l-dev apod.

Pokud se hlasi neco jako “file '[99:0:7]:sin(x):cos(x)’ not found”, patrné mate Spatneé PATH a nasel
se jiny plot. Zkuste /home/$USER/macsimus/bin/plot a/nebo opravte PATH.

Pokud se hlasi néco jako “Can’t open display:” nebo “XDisplay not found” (tj. mate WSL bez gra-
fiky), zkuste:

@ export DISPLAY=:0
@ Z PowerShellu preinstalovat: wsl --update

@ Na starsich Windous 10 nebo v pfipadé pretrvavajicich potizi zkuste externi X11 server Xming.
Instalujte a pripadné dotazy potvrd'te, spust'te. Ve stavovém radku se musi objevit ikona 0(_


https://sourceforge.net/projects/xming/
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Pro pripojeni ze vzdaleného pocitace (napr. skolnich Windows) k serveru klastru musite mit:

@ Terminal s prikazovym radkem, na kterém bézi interpret pfikazt zvany shell, typicky bash.
Pro Windows Ize pouzit MobaXterm nebo PuTTY.
Pro macQOS viz zde.

@ \olitelné: ,grafickd" nadstavba terminélu podobajici se oteviené slozce v GUI, napf. Midnight
Commander. Na klastrech je instalovan, dostupné je asociace typu souborld pro MACSIMUS.
Spusti se takto:
guest@403-a324-01:~ $ mc
vyskoci se z néj stiskem |F10|.

@ X server pro zobrazeni grafiky. Je sou¢asti MobaXtermu, pro pfipojeni PuTTY lze pouzit Xming.
Priklad (zobraz hodiny): Grafika se pocita na vzdaleném poci-
guest@403-a324-01:~ $ xclock taCi (klient), na vasi obrazovku (ser-

ver) se posle okno k zobrazeni.


https://macpaw.com/reviews/mobaxterm{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}alternatives{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}mac
https://cs.wikipedia.org/wiki/X_Window_System
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Budu pracovat na pocitacich Ustavu fyzikalni chemie z domova pchim

Pokud budete sedét ve Skole, muzete tuto stradnku preskocit

@ VPN do skoly + pripojit se na ,virtualni u¢ebnu* (doporucuji “Classroom / Study EN”):

@ Webové rozhrani: Po urcité dobé necinnosti

_ : : : vyzaduje okno znovupfrihla-

https./{vdlstudovn?.vscht .Cz/portal/webclient/index.html . . pomoci |Ctrl-Alt-Del|

(otestovano a doporuceno) to  ziskadte  vysunutim

: _ _ : . ,pacicky“ zleva a stiskem

- Aplllfacle. https.//vc.vscht : cz/,sgftwa r%/v1 rtu,alnl-ucebna fladitka nahore se tremi
(mozna vam bude fungovat, ale ja jsem mel problemy) »okynky“.

@ Na klastr se Ize pripojit i pfimo (bez protivného mezikroku virtualni u¢ebny) z vaseho pocitace
jen pomoci VPN, ale to vyzaduje specialni povoleni Vypocetniho strediska. Budete-li mit zajem,
ozvéte se vcas, vyrizeni trva nékolik dni.

Dale postupujeme jako z lokalniho VSCHT poéitace (viz daléi stranky).

Poznamky:
@ Mate-li kvalitni internet, je pripojeni snesitelné rychlé v¢. grafiky.

@ Pokud je zobrazeni molekul (program show, viz dale) pomalé, muizete zménit zobrazeni na
,dratové” stiskem |&| nebo v menu l| nebo pri startu takto:
guest@403-a324-01:~ $ show -I'&" dalsi parametry



https://vc.vscht.cz/navody/sit/vpn
https://vdistudovna.vscht.cz/portal/webclient/index.html
https://vc.vscht.cz/software/virtualni-ucebna
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Pocitace Ustavu fyzikalni chemie k pouziti pchim

PC klastry (davkové spousténi delSich vypoctl):

@ 403-a324-01.vscht.cz (Argon)

@ 403-as67-01.vscht.cz (Neon)

PocitacCe (primy vypocet — po domluve):

@ 403-a325-05.vscht.cz (4 procesory po 2 vldknech)

@ 403-A325-16.vscht.cz (Greta, 24 procesoru po 2 vldknech)



Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 1 - MobaXterm ,f?,ﬁf,?,

@& Terminal + grafika (X-server) v jednom
@ Nezvlddne zobrazit nékolik grafl najednou (napf. pro mnoho lidi v u¢ebné)

@ Na disku “scratch” (S:) najdéte slozku /pocitacova chemie/Connect/ a spust’te
MobaXterm_Personal 22.1.exe
Nebo stahnéte MobaXterm Home Edition (Portable)

@ Rozbalte, spust'te, potvrd’te vse
@ Kliknéte na + Start local terminal|

@ V okné terminélu spust’te vybranou relaci, napf. (Argon):
[2021-11-11 11:11.11] ssh -X quest@403-a324-01.vscht.cz
Heslo vam sdélim. BEhem psani hesla se nic nezobrazuje!

Jako test spust'te hodiny: quest@403-a324-01:~ $ xclock
Pokud se nezobrazi, mohou byt ikonizované - hledejte dole na listée.

pokud mate vlastni
UcCet, pouzijte ho

@ Alternativné (v nékterych verzich MobaXtermu) se jméno pocitace (403-a324-01.vscht.cz) a
uzivatele (guest) napise do dialogu.

@ Viz téZ déle metoda 2 = PUTTY + XMing (je instalované v nékterych pocitacovych uc¢ebnéach)


https://mobaxterm.mobatek.net/download{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}home{\kern 0pt}\discretionary {-}{-}{-}edition.html

Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 1 - MobaXterm
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s Name Il inux a325-1 3.2.0-4-amd64 #1 SMP Debian 3.2.82-1 x86_64
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R .cache re;
o .config the exact distribution terms for each program are described in the
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2 .gnome-desktop permitted by applicable law.
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Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 2: PuTTY + XMing

Spolehlivejsi nez MobaXterm, ale 2 kroky
Terminal s prikazovym radkem (PuTTY)

@ Windows Start — hledat — putty, spustit
nebo S:pocitacova._chemie/Connect/putty64bit.exe

@ Host name — 403-a324-01.vscht.cz (nebo jiny pocitac)

@ Connection — [+]SSH [— Tunnels] — X11
— [v] Enable X11 forwarding (nutné pro zobrazeni grafiky)

@ zpét Session — Open
pokud mate vlastni

Login as: guest .y ...
@ Log J ucet, pouzijte ho

@ Password: (sdélim)
X server pro zobrazeni grafiky (Xming)

@ Windows Start — hledat — xming a spust’te
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PUTTY a Xming jsou instalovany
v nekterych pocitacovych ucebnach

ﬁ PuTTY Configuration

Category:

- Keyboard ~
. Bell
- Features

[=J- Window

- Appearance

- Behaviour

- Translation
- Selection

[=)- Connection

- Proy
=-55H
o K
- Host keys
- Cipher
(- Auth

- TTY

About Help

? >
Options controling S5H ¥11 forwarding
¥11 forwarding
Enable %11 forwarding
X display location |
Remote ¥11 authentication protocol
(® MIT-Magic-Cookie-1 () XDM-Authorization-1

¥ authaority file for local display
| | Browse...

nebo S:pocitacova_chemie/Connect/XLaunch.exe - Shortcut. lnk
pripadneé S:pocitacova_chemie/Connect/Xming-6-9-0-31-setup.exe a instalovat (napr. na

plochu)

@ Dotazy potvrdit dal§i|, firewall zamitnout. Ve stavovém radku se musi objevit ikona Q(
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Budu predpokladat, ze pouzivate vychozi shell bash. Jsou dvé moznosti:

@ Pouziji instalaci, ktera je pod uzivatelem guest.
Nastaveni prostredi (Ize umistit napr. do vaseho .bashrc nebo .profile):

guest@403-a324-01:~ $ source /home/guest/env.sh
prikaz source (nebo jen .) nacte soubor a nezapomene nastaveni.

@ Instaluji si MACSIMUS sédm/sama. Stahnete ZIP a rozbalite:

unzip macsimus-2022-10-27.zip
cd macsimus
./install.sh gcc

Vice o instalaci


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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Je soucasti MobaxTermu. Pokud by nefungoval, doporucuji “WinSCP”. Pokud neni ve skole instalo-
vany, hledejte v Googlu, zvolte “Portable executables”, které nevyzaduji instalaci.

Presun souboru mezi vasim pocitacem a klastrem

Jste-li ve virtudlni u¢ebné, uklddejte na svuj disk (Z:) nebo na scratch (S:)
Mozné budete déle zpracovavat soubory nasledujicich typu:

@ .g = radidIni distribu¢ni funkce

@ .cpa = ASCIl image konvergencniho profilu

@ .z = hustotni profil (ve sméru z)

VSechny tyto soubory jsou textové s tim, Ze konce radku jsou ukonceny LF, zatimco pod Windows

se ukoncuji dvojici CR LF. Starsi Windous nemusi tyto soubory spravné zobrazit. Pak pro konverzi
do Windows pouzijte prikaz (na klastru):

guest@403-a324-01:~ $ unix2dos JMENO_SOUBORU
iOS ukoncuje radky CR
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Presun dat z webu/Windows na klastr pchlm

V navodu mate vstupni soubor. Jak ho zkopirovat na klastr?
Ve Windows oznacCime dany text a stiskneme |Ctrl-C|jako obvykle.
V okné terminalu:

@ Ctrl-Shift-V|, to ale nefunguje uvniti Midnight Commanderu.

@ Pravé nebo prostredni tla¢itko mysi (podle nastaveni prostredi).

@ Pokud jsou problémy uvnitf editoru, Ize pomoci utility cat z prikazového radku takto:
guest@403-a324-01:~ $ cat > SOUBOR

Ctrl-Shift-V | nebo prostredni tlacitko mysi (prip. pravé)

Neni-li kurzor na zacatku radku, Enter||Ctrl-D
Pokud soubor jiz existuje, odmitne se prepsat. Pak Ize provést:
guest@403-a324-01:~ $ cat >| SOUBOR




Instalace MACSIMUSu ng/)!lsng

@ Mate-li vlastni pocitac s linuxem, WSL, MinGW aj. nebo vlastni Gcet na klastru:
@ stédhnéte si instala¢ni archiv z GitHubu nebo ze Skolniho serveru
@ rozbalte na vhodné misto (ZIP archiv obsahuje cestu macsimus/)

@ spust'te instala¢ni skript:
./install.sh gcc

@ Dulezitou soucasti nastaveni je instalace prostredi. Provede se pfidanim nésledujicich pfi-
kazU do souboru .bashrc:

export BLENDPATH=/home/$USER/macsimus/blend/data

export PATH=/home/$USER/macsimus/bin:$PATH
a (poprvé) provedenim prikazu

source .bashrc

@ Jste-li prihlaseni jako guest na skolnim pocitaci s linuxem, neinstalujte a nenastavujte, ale mu-
site pracovat ve vasi slozce (v tomto navodu oznaceno jako JOSEFK). Tu vytvorite prikazem
guest@403-a324-01:~ $ mkdir JOSEFK
guest@403-a324-01:~ $ cd JOSEFK


https://github.com/kolafaj/MACSIMUS
https://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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Spusténi simulace pchim

Typicky pfikaz, kterym se spousti simulace, je
guest@403-a324-01:~/sim $ cookewslc ff sim

@ ff.ble je silové pole (vyrobené programem blend ¢&i ziskané jinym zpUsobem).

@ Druhy parametr sim se vztahuje ke dvéma vstupnim soubordm:
sim.def (chybi-li, hleda se ff.def). Typicky obsahuje pocet molekul a dalsi spolecné parametry.
Soubor konci strednikem.
sim.get. Ridici soubor typicky obsahuje pocet cykld no, parametr init a dal&i parametry. Po
kazdém stredniku se Ctou dalsi data a simulace se restartuje. Vysledné soubory jsou tvaru
sim. x.

Tyto soubory budete mit pro kazdou Ulohu pripraveny i s popisem pouzitych promennych.

@ Parametr init (vybér moznosti)
init="random" Nastrili molekuly ndhodné
init="slab" Vytvori vrstvu (ndhodne)
init="crystal" Molekuly v pravidelné mrizce
init="append" Precte ulozena sim.cfqg a pokracuje, trajektorie a konvergencni profily se pro-
dlouzi, méreni se restartuje
init="start" PrecCte ulozend sim.cfg a restartuje trajektorie, konvergencni profily i méreni
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Rizeni simulaci a problémy pchim

Pokud simulace (cookx*) zhavaruje, muze se tak stat dvojim zplsobem:

@ Uplné spadne, pak zlstane ve sloZce soubor SIMNAME. Loc. (SIMNAME je posledni argument cook
. SIMNAME). Smazte ho, ale jen pokud jste si jisti, ze simulace skutecné nebézi! Dvoji start
simulace se stejnym SIMNAME = problémy.

@ Ohlasi chybu, tu najdete jednak na konci souboru SIMNAME.prt, na klastru také v souboru
JMENO_JOBU.0123456 (kde 123456 je Cislo jobu), v pripadé primého spousténi i na obrazovce.

Preruseni bézici simulace (soubory se uzavrou):

Ctrl-C| pokud beézi primo

guest@403-a324-01:~/sim $ touch SIMNAME.stp pokud bézi v pozadi nebo na jiném pocitadi
klastru — muze chvili trvat.
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Textoveé soubory pchim

Textové soubory jsou slozené z pismen a fidicich znak( jako je CR a LF. Ve Windows se edituji
zpravidla aplikaci Notepad (Pozndmkovy blok) a maji koncovku .txt, kterd ¢asto nenf vidét3. Pod

linuxem je nutno vzdy psat koncovku souboru! v, . .
J yp Radek se ukoncuje:

@ Upravy textovych souborl — Midnight Commander: linux: LF
Upravy stiskem |F4 Windows: CR LF
Novy soubor |Shift-F4 iOS: CR

@ Dva jednoduché editory dostupné z prikazového rfadku a bézici v terminélu:
guest@403-a324-01:~/sim $ nano SOUBOR # doporuceny pro zacatecniky
guest@403-a324-01:~/sim $ mcedit SOUBOR # stejny editor jako v Midnight Commanderu
Pozn.: ©~ v navodu znaci|Ctrl-|, M- znaci | Alt-

Clipboard se ovlada v okné termindlu pomoci |Ctrl-Shift-C| a |Ctrl-Shift-V|. Ve vétsiné editort (ne
v mcedit) funguje (jiny) clipboard pomoci prostredniho nebo pravého tlacitka mysi (podle nasta-
veni), z okna do okna Ize pak snadno kopirovat oznaceny text bez doteku klavesnice.

Soubory .def, .get (fidici soubor simulace), .cpi, .che, .ble, .prt (vystupni protokol) v MACSIMUSs
jsou textové a lze je editovat.

3Silné doporucuji odskrtnout volbu ,,skryt koncovku souborl( zndmych typG*“ v Prizkumniku Windows.



blend: molekulova mechanika (asi nebudete potrebovat) S?,ﬁf’,ﬁ

blend je potreba k Uloze ,Vibrace platkd grafenu®.

@ kliknuti pravym tlac¢itkem mysi na tlai’:itko| da navod pro tlacitko, zruste druhym kliknutim

@ mys posun (drag):
leva = tocit, prostredni (tj. kolecko) = posun, prava = tocit/velikost

@ mys click:
leva = oznacit, prostredni = cela molekula po vazbach, prava = odznacit

@ mys kolecko: zoom

@ menu on/off: =|nebo [F10

tlacitko kldvesnice | funkce

Lid| = mFizka (po 1 A)

M m hybe se celou molekulou / oznacenou casti
g : optimalizace (Conjugate Gradients)

rand| |[:] randomizace + optimalizace

finish| . uloz a skoncCi (resp. pokracuj dalsi molekulou)




show: prohlizeni trajektorie

Navod pro show:
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@ kliknuti pravym tlac¢itkem mysi na tlaéitko| da navod pro tlacitko, zruste druhym kliknutim

@ Kkliknuti oznacuje molekuly (asi nebudete potfebovat)

@ tazeni rotuje a pohybuje konfiguraci:
— levé tlacitko: rotace okolo X, y
— prostredni tlacitko: presun
— pravé tlacitko: rotace okolo z

@ kolec¢ko mysi = zoom
@ menu on/off: 5 nebo |F10

@ Start trajektorie: ||>

@ Z show ziskate “printscreen” (kromé PrintScreen) stiskem PIC| nebo klaves

P

+

)

(Ize ziskat i

série pro pfipadnou vyrobu videa ¢i animovaného GIFu?). Vysledek je ve forméatu “portable pixel
map” (raw .ppm, verze P6). Tento soubor Ize nacist z Windows napr. programem IrfanView, nebo

pfimo na miste prevést pomoci pnmtopng, pnmtojpg.
4vyzaduje utilitu convert z ImageMagick
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show: obrazky molekul pchlm

Pekné obrazky ziskate pomoci techniky “ray tracing”, implementovan je ray, Mark VandeWettering
“reasonably intelligent raytracer”. Z show ziskate popis scény ve formatu nff stiskem NFF| nebo

klaves [N |+|o| - pouze v nedratovych rezimech (prvnich 5). Pak bud’ zvolte one frame+render|

(|O]), nebo jen one frame| (o)), pak se renderuje z mc nebo prikazem:
guest@403-a324-01:~/sim $ ray -n mojevoda.0000
Opét se vytvori obrazek ve formatu .ppm.

Bilé pozadi ziskate startem show -bgFFFFFF nebo zménou prikazub 1 1 1nab 1 1 1vsouboru
mojevoda.0000.nff.
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show: animace pchlm

K exportu animovaného GIFu musite mit instalovany ImageMagick. Pokud neni a mate pfristup
administratora, na Ubuntu a pod. se instaluje takto:
guest@403-a324-01:~/sim $ sudo apt install imagemagick

K exportu stisknete PIC| — animated GIF|. VSechny obrazovky se nyni zapisuji (ve formatu .ppm
= Portable Pixel Map, P6). Chcete-li zaznamenat rotaci, nez mys je lepsi pouzivat hot keys |x|, | X|,

yl, Y| a uhel nastavit pomoci , *|. Po stisku End series| se vygenerovana série ppm souboru

zkonvertuje na animovany GIF. Pro zménu parametrl pro ImageMagick pouZzijte show option -L
(viz manual pro ImageMagick).



Zadani jobu davkoveé - na klastrech

Doporucuji skript jsub

@ Spust'te simulaci pfikazem (pfiklad)
guest@403-a324-01:~/sim $ jsub -n VASEIJMENO cook nacl NPT
jsub = skript nastavujici prostredi a pozadujici spustéeni na uzlu klastru
-n VASEJMENO jméno Ulohy (zobrazuje se max. 10 znakul)
cook simulacni program
nacl prvni parametr pro cook: pouzije se nacl.ble a nacl.def
NPT druhy parametr pro cook: jméno simulace (vstupni data = NPT.get)

@ Kontrola jobu
guest@403-a324-01:~/sim $ jstat

@ Zruseni jobu
guest@403-a324-01:~/sim $ qdel CISLOJOBU

@ Preruseni spravné béziciho vypoctu cook:
Midnight Commander: doubleclick NPT. Loc
guest@403-a324-01:~/sim $ touch NPT.stp

@ Paralelni vypocet — priklad (vyzaduje paralelni verzi, napf. cookewslcP1):
guest@403-a324-01:~/sim $ jsub -n MYJOB -gq aq -p 3 cookPl nacl NPT
kde ag = fronta (tato je na Argonu), 3 = pocCet vlaken (bézné max. 4 pro malé ulohy)
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Zadani vice vypoctu na vasem pocitaci (téz 403-a325-05 a Greta) 33{,?,3

@ Spust'te simulaci pfikazem:
guest@403-a324-01:~/sim $ cook nacl NPT
cook simulacni program
nacl prvni parametr pro cook: pouzije se nacl.ble a nacl.def
NPT druhy parametr pro cook: jméno simulace (vstupni data = NPT.get)

@ Mdizete spustit vice béhU paralelné (podle poctu jader vaseho procesoru). Bud’ prerusite aktivni
vypocet pomoci |Ctrl-Z| a pak prikazem bg date do pozadi, nebo rovnou zadate jako
guest@403-a324-01:~/sim $ cook nacl NPT &

Mlzete ovsem také nastartovat vic terminald.

@ Preruseni spravné béziciho vypoctu cook:
Midnight Commander: doubleclick NPT . loc
guest@403-a324-01:~/sim $ touch NPT.stp



plot: grafy v MACSIMUSu

Soucast MACSIMUSu - jednoduché kresleni grafa.

Navod dostanete spusténim bez parametru. Priklad:
guest@403-a324-01:~/sim $ plot drop.cpa:0:1

levd mys vybrat obdélnik = zoom in, koleCcko = zoom Y

undo| = |u| = zpét zoom, init| = |k| = plna velikost
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DalSi moznosti v linuxu:

@ ognuplot

@ xmgrace

@ python (library matplotlib)
@ MatLab

prtscrl = @ [+ M| = printscreen (opacné barvy, ve formatu ppm) @ Maple

Lze i vystup ve formatu EPS: zalozte soubor ps.def podle pfikladu: @ LibreOffice calc

s 12 # velikost fontu v pt

w 10cm 10cm # velikost grafu (bez os) v cm
X lcm 2mm POPIS-0SY-X (recky=\ index/exponent = _")

90 # rotace
lcm 2mm POPIS-0SY-Y
XY TEXT

1 1 # tloustky car/ramecku v pt (1pt=0.35 mm)
2 2 5 # hustota popisu osy x, Yy, pacicky v pt

r
y
§
L X +DY $2-POPIS-CARY2
t
f
Z

okna plot kliknéte EPS| nebo hotkey

#

nebo

F4

: vytvori plot.eps
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cook: verze il

K dispozici jsou nasledujici verze MD programu, neni-li reCceno jinak, vSechny obsahuji Lennard-
-Jonestv potencidl

cookewslc - verze s elektrostatickymi interakcemi pocitanymi tzv. Ewaldovou sumadci, tj. sCita-
nim pres ,vsechny“ periodické obrazy do nekonecna (matematickym trikem). Pouzita je “domain
decomposition” simulacni bunky na malé kvadriky, metoda je vhodnd pro stredné velké az velké
systémy. Pridan je kod pro tvorbu “slab geometry” vE¢. povrchového napéti, hustotnich profilU aj.
Totozné s cook ze cviceni ,zonalni tavba*“.

cookewslcP1 - jako vyse, paralelni verze, Ize spustit na nekolika (obv. 2-8) procesorech, pro vase
Ulohy asi max. 2 nebo 3

cookceslc - jako cookewslc ale elektrostatika je osizena — useknuta (a vyhlazena). Mnohem rych-
lejsi, ale pro nékteré Ulohy nevhodné.

cookceslcP1 - jako vyse, paralelni verze
cookfree — verze s vakuovymi (volnymi) okrajovymi podminkami

cookstars - verze s WCALJ potencialem, vakuovymi okrajovymi podminkami a gravitaci misto
elektrostatiky (stejné naboje se pritahuji)
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Plati pro nativni linux i WSL. PocCet procesoru zjistite pfikazem:
guest@403-a324-01:~/sim $ cat /proc/cpuinfo

Misto pfikazu cookewslc pak mUzete pouzit (priklad)
guest@403-a324-01:~/sim $ NSLOTS=3 cookewslcPl ff sim

Na klastru zadavate ulohu do fronty. Pomoci skriptu jsub (zjednodusuje systémovy skript qsub pro
urcité typy uloh) zadate pocet pozadovanych vldken pomoci parametru -p:
guest@403-a324-01:~/sim $ jsub -p 3 cookewslcPl ff sim



Dodatek: Linux command prompt survival kit e/l

pchlm
odhlaseni exit
prehled neddvno zadanych pfikazU history
zména slozky (adresare) cd SLOZKA
— zpét cd ..
vypis souboru ve slozce s
— podrobné néekterych Is -1 a*.g
vypis obsahu (kratkého ASCII) souboru cat SOUBOR
smazani souboru rm SOUBOR
kopirovani souboru (KAM=soubor n. slozka) cp SOUBOR KAM
presun Ci prejmenovani souboru mv SOUBOR KAM
editace (nového nebo starého) souboru mcedit SOUBOR, nano SOUBOR
preruseni beziciho programu Ctrl-C

@ Nevidite-li prompt, protoze ho prekryl text, stisknéte |Enter
(Midnight Commander: |Ctrl-O| | Ctrl-O))

@ Ctrl-C| v terminélu neni ,, Copy*, Copy-Paste je |Ctrl-Shift-C|, | Ctrl-Shift-V

@ Text v termindlu se po oznaceni mysi kopiruje prostfrednim (MobaXterm) nebo pravym (PuTTY)
tlacitkem mysi (nastaveni Ize zmeénit)




Dodatek: typy MACSIMUS souboru a asociace aplikaci v mc

@ Asociovana aplikace se spusti z Midnight Commanderu (mc) dvojklikem nebo |Enter|.

Prohlizeni souboru (smysl ma pro ASCII) je |[F3|s vyjimkou . rdf

@ Z piikazového radku pfikazem start, dalsi pak starts.
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.rdf  parovy histogram rdfg+plot

. RDF plot
.cn  kumulativni RDF plot
.def parametry simulace go
.get rizeni simulace go

dloc lock-file stop.sh

typ obsah aplikace Midnight Commander akce

.che chem. vzorec blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole, vibracni mody
.mol mol. topologie blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole

.plb trajektorie show prohlizeC trajektorie

.cp  konvergencni profil showcp+plot zobrazi konvergencni profily

.cfg konfigurace showcfg+plot zobrazi konfiguraci

.sta nameérena data staprt statistickd analyza vysledkud ((F3 =podrobné)

zobrazi radialni distribuc¢ni funkce

F3| = kumulativni distr. f. (koordinacni Cislo)

zobrazi radialni distribuc¢ni funkci

zobrazi (kumulativni) distribuéni funkci
provede prikaz v 1. radku souboru
provede prikaz v 1. radku souboru
prerusi simulaci (bez ztraty dat)
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Dodatek: typy MACSIMUS souboru a asociace aplikaci v mc il
Méne pouzivané asociace:

typ obsah aplikace Midnight Commander akce

.nff  data scény ray raytracer vyrenderuje a zobrazi scénu

.zbuf z-buffer stereo stereogram

.cpz komprimovany .cp showcp+plot zobrazi konvergencni profily

.cpa ASCIl obraz .cp showcpa+plot  zobrazi vybrané sloupce

.atm molekula showatm+show zobrazi

Format .atm (vhodny napf. pro Gaussian) je:

poCet_atomd
prazdny radek (prip. velikost boxu x y z)
Atom x y z
Atom x y z

Atom x y z

kde Atom = znacka prvku nebo jeho atomové ¢islo a Udaje jsou v A



