
Abilità Informatihe per Chimii - Modulo UNIX - 2004/2005 - 22 diembre 2005Eseritazione 2 - parte guidata1. Quante sono le sottodiretory di /users/b/himia? Suggerimento:(a) usare il arattere di reindirizzamento (>) per srivere l'output del omando ls -l nel�le temporaneo a.000(b) usare il omando w -l < a.000 per ontare il numero di righe di questo �le() ottenere lo stesso risultato senza passare attreverso il �le temporaneo, ombinando idue omandi preedenti in una pipeline.2. Il �le ~infohim/wrk/telefonio.txt ontiene un eleno telefonio del personale dell'Uni-versità. Usare il omando grep per selezionare le righe relative a persone he si hiamanoMihele. Usare il omando sort in suessione (pipeline) a grep per ordinare queste righein ordine alfabetio di ognome (la prima parola). Dirigere l'output sul �le ~/2.mihele3. Portarsi sulla diretory ~infohim/wrk/pdb. Questa diretory ontiene �le di oordinatemoleolari sritte nel formato PDB: le oordinate degli atomi si trovano nelle righe heominiiano per ATOM, una riga per atomo, ome nel seguente esempio:ATOM 1 N MET 1 127.117 33.271 -15.101 1.00 0.00 NATOM 2 CA MET 1 126.476 34.059 -14.008 1.00 0.00 CATOM 3 C MET 1 124.981 34.233 -14.286 1.00 0.00 CATOM 4 O MET 1 124.194 34.449 -13.383 1.00 0.00 OATOM 5 CB MET 1 127.188 35.411 -14.022 1.00 0.00 CATOM 6 CG MET 1 128.474 35.312 -13.199 1.00 0.00 CATOM 7 SD MET 1 129.210 36.956 -13.022 1.00 0.00 SL'ultima olonna india la speie atomia.Usando i omandi grep e w, ontare quanti atomi di N sono ontenuti in iasuna dellemoleole desritte nei seguenti �le:� 1a5e.pdb� 1qu5.pdb� 3rpb.pdb4. Copiare il �le ~infohim/wrk/pdb/butane-a.pdb nella vostra home diretory on il nomebutano.pdb. Portarsi nella propria home diretory e laniare il omando jmol in bakground.(a) aprire butano.pdb tramite il menu Open/File(b) dal menu Display/Atom Labels selezionare Atom Numbers() dal menu Measure/Distane alolare la distanza tra l'atomo 1 e l'atomo 2 (selezionarlion il tasto sinistro del mouse, poi premere il bottone Add to Measurement List); e quellatra l'atomo 2 e l'atomo 3. Sono uguali o diverse?(d) dal terminale, aprire il �le butano.pdb on pio. Modi�are la posizione dell'atomo2 in modo da rendere la lunghezza di legame 1-2 minore della lunghezza 2-3. Si puòvisualizzare la struttura moleolare modi�ata in jmol, riariando il �le butano.pdb(menu File/Reent Files ...) e ripetendo il punto preedente.5. Copiare il �le ~infohim/wrk/ga.dat sulla propria home diretory on il nome ga.dat.Dalla propria home diretory, laniare il programma gnuplot1



(a) Per diagrammare i punti sperimentali ontenuti nel �le ga.dat si dà il omandoplot 'ga.dat'(notare le virgolette he delimitano il nome del �le)(b) per diagrammare il logaritmo della seonda olonna in funzione della prima:plot 'ga.dat' using 1:(log($2))() fare il �t di una retta su questi dati on il omando�t a*x+b 'ga.dat' using 1:(log($2)) via a, b(d) diagrammare i dati insieme alla funzione di �t on il omandoplot 'ga.dat' using 1:(log($2)), a*x+b(e) salvare la sessione di gnuplot on il omandosave 'ga.gnu'e usire da gnuplot dando exit
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