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Duomeny tyrimas Unix jrankiais

Sig uzduotj reikia atlikti programa, kuria paraséte 3-jai uzduodiai. Jei tokios
programos neparaséte, arba ji neveikia tinkamai, tuomet kreipkités j déstytoja,
ir Jums bus parupinta kita programa ir/arba kita uzduotis; taciau tokiu atveju
Jusy 4-os uzduoties balai bus dauginami i$ koeficiento 0.75 (t.y. bus uZskaityti
tik 3/4 Jusy surinkty tasky).

Atlikite duomeny tyrima su didesne (300-1000 faily) duomeny imtimi i§ Jums
skirtos duomeny bazés. Nukelkite failus; nukélima dokumentuokite (set -x; ..)
metodu, shell skriptu (,,scenarijumi“) arba Makefile’u. Pradinius nemodifikuotus
duomenis sudékite j direktorija inputs/; Siy duomeny nekeiskite!

Jei pradiniai duomenys didesni, negu 100MB, ju kelti j repozitorija nereikia, bet
tokiu atveju butina jkelti identifikatoriy sarasa. Kaip identifikatorius galima
naudoti stabilius URI arba duomeny bazés identifikatorius (PDB ID, COD ID,
Uniprot ID, DOI, etc.).

Parasykite Makefile’a, kuris iS pradiniy duomeny inputs/ direktorijoje
sugeneruoty tarpinius ir galutinius rezultaty failus direktorijoje outputs/.
Parasykite taisykle tikslui ‘validate’, kuris patikrinty Jusy programos sukurty
faily validuma pagal formato aprasyma (regexp arba schema). Ar reikia tiksla
‘validate’ paskelbti kaip .PHONY, .PRECIOUS ar .INTERMEDIATE?

Igyvendinkite savo Makefile tikslus ‘clean’ ir ‘distclean’. Tikslas ‘clean’ turi
iStrinti tarpinius rezultatus (ypac tuos, kurie paskelbti INTERMEDIATE); tik-
slas ‘distclean’ turi atlikti tas pacias komandas, kaip ir ‘clean’, ir, be to, istrinti
galutinius suskaiciuotus rezultatus.

Visi tarpiniai rezultaty failai turi turéti laiko zymes, t.y. juose turi buti eiluté
(tai gali buti pirmoji eiluté), automatiskai jterpiama ‘make’ pagalba, su skaici-
avimo momento data ir laiku; pvz.:

saulius@varanas PDB/ $ head outputs/downloads/pdb/1h/1h2x.biblst
# 2018-02-16 04:53:24 EET
10.1074/JBC.M208043200 10.1074/JBC.M007003200

Make taisyklés pavyzdys:

%.biblst: %.cif.gz
Omkdir -p $(dir $0@)
date +"# %F YT %Z" > $@
pdbx-bibliography $< >> $@



Galutiniy rezultaty faile Unix komandy pagalba suskaic¢iuokite lentele
(Keyword-space-value (KSV) formatu) su Jums paskirto parametro reik§mémis
kiekvienam tyrinétam failui ir DB identifikatoriui; jei reikia, taip pat lenteles
su Jums paskirtu parametru ir kitais parametrais, nuo kuriy priklausomybe
turite istirti (tokiu pat KSV formatu). Pvz.:

# 2018-12-17 18:57:39 EET

#FILE: pdb-sequence-length-resolution.tab
#PDBID chain seqlen resolution

1KNV A 290 2.17

1XYZ A 320 1.40

Naudodami R, Gnuplot ar kita Jums Zinoma grafine programa, valdoma ko-
mandomis, sugeneruokite tyrinéjamo savo parametro reikSmiy histograma ir
priklausomybés nuo kity parametry grafika (scatterplot). Suskai¢iuokite savo
nagrinéjamo parametro vidutine reikSme ir vidutinj kvadratinj nuokrypj. Ko-
mandos, generuojancios paveiksliukus ir skai¢iuoja parametrus, turi buti skrip-
tuose, kurie kvieciami Make sistemos.

ParaSykite 1-2 A4 formato psl. ataskaita (9-11 pt Sriftu; naudokite HTML,
TXT, ODT arba LaTeX formatus); joje pateikite savo parametro histograma ir
priklausomybés grafika; aptarkite, kokias iSvadas galite padaryti is Siy grafiky
— ar stebite koreliacijas tarp parametry; kokia gali buti koreliaciju (ne)buvimo
priezastis; pabandykite neformaliai jvertinti, ar koreliacijos ir Jusy nustatyti
parametrai yra statistiskai reikSmingi; ar jie atsikartos, jei pakartosite savo
tyrima dar karta su kita duomeny imtimi. Ataskaita paverskite PDF formato
failu; jkelkite Siuos rezultatus j repozitorija. Vertinimui pateikite Moodle siste-
moje savo sutvarkytos Subversijos darbinés kopijos .zip arba .tgz archyva.

Jusy parasyta ataskaita bus Jusy pranesimo kurso pabaigoje pagrindas.
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