Skriptovaci tutorial

V tomto tutorialu si ukaZeme jak zautomatizovat néjaky opakujici se proces, v tomto pfipadé tvorbu
jednotlivych obrazk animace. Pro tento tucCel pouZijeme programovaci jazyk Python. Tento
programovaci jazyk je moZné pouZzit bud’ tak, Ze napiSeme v prikazovém fadku Linuxu piikaz
python. Tim se ndm zobrazi prikazova fadka Pythonu, do které miZzeme zadavat jednotlivé prikazy.
Druhou mozZnosti je napsat program do souboru s nazvem napriklad program.py a ten pak spustit
pomoci pfikazu python program.py. Treti mozZnosti si ukaZzeme nakonec.

Soubor program. py si miZeme vytvorit pomoci prikazi:

cat > program.py

print 1+1

Ctrl+D

Tim ziskame soubor program.py s jedinym fadkem print 1+1. Ten spustime pomoci ptikazu
python program.py. Program secte 1+1 a vysledek vytiskne. Program pak mtiZeme editovat, tento

radek smazat a misto néj napsat:
for i in range(10):

print i
Je dtlezité, aby na druhém Fadku jsou (nejlépe dvé) mezery pred piikaze print, ¢imZ je vymezen
cyklus. Prikaz range(10) vrati 10 Cisel od 0 do 9. Radek for i in range(10): provede desetkrét
za sebou vSe, co za nim nasleduje a je odsazeno urCitym poctem mezer. V prvnim cyklu bude
hodnota i rovna nule, ve druhém bude 1 a tak déale aZ 9. Zkuste to pustit. KdyZ nahradite ptikaz
print izaprint i+i, pak program vytiskne hodnoty 0, 2 aZ 18, tedy secte nuly, jednicky, dvojky
a dalsi jako cisla. Pokud bychom je chtéli secist jako Fetézce, pak bychom je museli prevést na
fetézce funkci str, tedy nahradit print i+i za print str(i)+str(i). Program secte dvé nuly ve
formé fetézcl jako 00, jednicky jako 11 a tak déale. Podobné muiZeme scitat "0" a i, ¢imZ ziskame
00, 01 aZ 09.

My vyuzijeme scitani fetézct k tomu, abychom ziskali v kazdém cyklu 000, 001 aZ 009 a v piipadé
vice cykli pak 010 az 999, tedy vzdy tii cifry. Proto si prevedeme i na fetézec a uloZime si ho
v promeénné si (piikazem si = str(i)). Dale k nému budeme pridavat na zacatek nuly dokud bude

platit, Ze je délka fetézce mensSi neZ tfi. Celé to bude vypadat takto:
for i1 in range(10):
si = str(1i)
while len(si)<3:
si = "0"+si
print si
VSimnéte si, Ze pred si = "0"+s1i jsou Ctyfi mezery, je to tedy cyklus v cyklu for.

Nyni udélame odbocku k programu Pymol (https://www.pymol.org/), ktery slouZi k visualizaci
struktur molekul. Vysledné obrazky je moZné uloZit ve formatu png a je mozné uloZit i video. My si
ale ukaZeme jiny zpiisob jak udélat krasné video. Program Pymol umoZiiuje vytvorit vstupni soubor
pro vSeobecny visualizaCni program PoVRay. Tento soubor obsahuje scénu jako soubor kulicek,
trubek a jinych geometrickych utvarG spolu s instrukcemi o barvach, texturach, mlze, poloze
kamery a svétel a podobné. Stahnéte si z PDB na svou pracovni stanici strukturu s kddem 1EJG.
Otevrete PDB soubor na své pracovni stanici v Pymolu, zméfite zobrazeni na spheres a vysledek
uloZte jako soubor pro PoVRay. Soubor miiZete prekopirovat na vypocetni stanici a tam renderovat
pomoci prikazu:

povray +H400 +W600 +A0.3 test.pov

(pripadné zmeéiite jméno souboru). Méli byste ziskat soubor test.png, ktery si miiZete pretdhnout
na pracovni stanici a tam se na néj kouknout. Volby znac¢i vySku, Sifku a antialiasing obrazku
v jednotkach px. Dale miizete pov soubor editovat a zkusit si s néc¢im pohrat.



My budeme chtit se strukturou tocit, proto musime udélat nasledujici operace. Nejprve za radky:
light_source{<4000.0001, 4000.0001,9930.9499> rgh<1.0,1.0,1.0>}
plane{z , -106.1134

pigment{color rgbh<0.0000,0.0000,0.0000>}

finish{phong 0 specular 0 diffuse O ambient 1.0}}
pridame Fadek:
#declare vse = union {
a na konec celého souboru pridame na novy fadek sloZenou zavorku:
}
Tim definujeme sjednoceni nazvané vse (jako vSe). Pokud soubor uloZite a zopakujete pfikaz pro
renderovani, pak vysledkem bude ¢erné platno, protoZe jsme si definovali vse, ale nepouZil jsme
jej. To miZeme napravit tak, Ze na konec souboru na zvlastni fadek dame
object {vse}
Kdybychom chtéli tim vSim rotovat, pak to mtizZeme udélat pomoci funkce rotate, za kterou v
zavorce tvorené znaménky < a > napiSeme o kolik stupnd chceme rotovat. Napriklad rotate
<0, 10, 0> otoci objekt o 10 stupiii kolem osy y. KdyZ se ale podivate na souradnice objekti v
souboru pov, pak zjistite, Ze se kamera nachéazi v bodé 0,0,0 a protein je posunut nékam do dalky
podél osy z. Priblizné se z souradnice nachazi kolem —90. Kdybychom s proteinem rotovali kolem
osy y, pak by ndm pfi animaci ¢as od Casu preletél pres platno. Proto nejprve posuneme protein o 90
jednotek podél osy z, oto¢ime jej a vratime zpét, tedy:
object {
vse
translate <0,0,90>

rotate <0,10,0>
translate <0, 0, -90>
}

VyzkouSejte s riznymi dhly.

Pro krasnou animaci nam nyni staci vSe zautomatizovat. Udélejte kopii pov souboru, naptiklad:
cp test.pov test_zacatek.pov

a smazte posledni fadky tak, aby byl fadek translate <0,0,90> jako posledni. Pak znovu
upravime skript:
for i in range(10):

si = str(1i)

while len(si)<3:

si = "O"+si
zacatek = open("test_zacatek.pov", "r").readlines()
novy = open("final.pov", "w")

for line in zacatek:

novy.write(line)
novy.write("rotate <0, "+str(i)+", 0> \n")
novy.write("translate <0,0,-90> \n")
novy.write("}\n\n")
novy.close()

Program otevie soubor funkci open, otevie jej pro Cteni (proto "r") a rozkucha je ne jednotlivé
radky (proto readlines()). Na dalSim fadku si program vytvori soubor final.pov pro psani
(proto "w"). Smyckou for 1line in zacatek: a novy.write(line) program zkopiruje soubor
zacatek do souboru novy. Pak na néj prilepi radek, ktery bude rotovat s atomy o i stupni, fadek
s piikazem translate a fadek s uzavienim hranatych zavorek. Nakonec program soubor zavie. KdyzZ
tento program pustite, pak desetkrat vytvori soubor final.pov, ale protoZe je v kaZzdém cyklu
soubor prepsan, tak ziskame pouze posledni soubor. Abychom ziskali vizualizaci, pak musime
v kaZzdém cyklu pridat ptikaz pro renderovani. Aby to bylo moZné, je nutné pouZit knihovnu os.

Proto pridejte na zacatek skriptu radek:
import os



Pak za fadek novy.close() pridejte:
os.system("povray +H400 +W600 +A0.3 -Of"+si+".png final.pov")
Pak by mél program vytvorit v prvnim kroku obrazek f000.png, ve druhém f001.png a tak dale.
MizZete zkusit to samé s vice cykly. Pro vyslednou animaci miZete pouZit program mencoder
z baliku Mplayer. Pfikaz by mohl vypadat napriklad takto:
mencoder -ovc lavc -lavcopts vcodec=mpeg4:vpass=1:vbitrate=1620000:
mbd=2: keyint=132:v4mv:vgmin=3:vlelim=-4:vcelim=7:lumi_mask=0.07:
dark_mask=0.10: naq:vqcomp=0.7:vqblur=0.2:mpeg_quant
-mf type=png:fps=25 -nosound -o test.avi mf://f*.png



