Programovani v jazyce C pro chemiky
(C2160)

8. Nacitani a zapis PDB souboru



Nacteni radku ze souboru

char *fgets(char *str, int size, FILE *stream);

* Funkce fgets () nacita jeden radek ze souboru stream do
retézce str, dokud nenarazi na znak konce radku nebo na konec
souboru; do str se zapiSe i znak konce radku, pokud je nacten;
nacitd se maximalné size - 1 znakl, nakonec se prida '\0'

* Navratova hodnota funkce je v pripadé Uspechu ukazatel na str,
v pripadé neudspéchu NULL



Formatovany vstup z retézce

Int sscanf(const char *str, const char *format, ...);

* Funkce sscanf () pracuje podobné jako scanf() a fscanf(), ale
nacita data z retézce str

 Proménné, do nichz se nactené hodnoty ukladaji, predavame
prostiednictvim ukazateld, tj. pouzivdme & pred jménem
proménnych (kromé retézcu)

* Navratovou hodnotou funkce je pocet Uspéesnée nactenych
polozek, v pripadé neuspéchu vraci 0 nebo zéapornou hodnotu

char s[] = "12 C 1.5 12.7 18.6";
int a =0, n=0;

char c ="' ';

float x = 0.0, vy = 0.0, z = 0.0;

// Z retezce s se nactou hodnoty do prislusnych promennych,
// navratovou hodnotou je pocet uspesne nactenych polozek
n = sscanf(s, "%1i %c %f %f %f", &, &c, &x, &y, &z);
printf("Pocet nactenych hodnot: %i\n", n);

// Nasledujici prikaz vypise:
// 12, C, 1.500000, 12.700000, 18.600000
printf("%si, %c, %f, %f, %f\n", a, c, X, vy, 2);




Nacitani textovych souboru po radcich

» Textové soubory casto nacitame po radcich pomoci funkce
fgets() a tyto radky pak zpracovavame pomoci sscanf () nebo
pomoci funkci pro praci s retézci, popr. po jednotlivych znacich

» Tento pristup poskytuje vetsi flexibilitu a umoznuje zpracovat
soubory, které maji na jednotlivych radcich rGizné typy dat

// Ukazka nacteni souboru s ruznymi daty na ruznych radcich
#define BUF SIZE 1000

char buf[BUF SIZE] = "";

char str[50] = "", filename[100] = "";

int width = 0, height = 0;

float distance = 0.0;

// Zde otevreme soubor s identifikatorem f

while (feof(f) == 0) INPUT FILE = crambin.pdb
{ WINDOW SIZE = 300, 500
if (fgets(buf, BUF_SIZE, f) == NULL) DISTANCE = 3.5
break;

sscanf (buf, " %49[" =]1", str);
if (strcmp(str, "INPUT FILE") == 0)
sscanf(buf, " %*[* =] = %99s", filename);
else if (strcmp(str, "WINDOW SIZE") == 0)
sscanf(buf, " %*[* =] = %i , %1", &width, &height);
else if (strcmp(str, "DISTANCE") == 0)
sscanf(buf, " %*[* =] = %f", &distance);




Formatovany vystup do retézce

int sprintf(char *str, const char *format, ...);
Int snprintf(char *str, int size, const char *format, ...);

* Funkce sprintf () pracuje podobné jako printf() a fprintf ()
ale zapisuje data do retézce str (na konec vlozi '\0")

* Funkce snprintf () funguje podobneg, ale pouziva parametr
size, ktery specifikuje maximalni délku retezce str, tj.
maximalni pocet znakd zapsanych do str (v¢. "\0')

* V praxi vzdy uprednostnujeme snprintf (), protoze pri pouziti
sprintf () hrozi riziko prekroceni mezi pro retézec str

« Funkce vraci pocet zapsanych znakd, v pripadé neuspéchu vraci

zapornou hodnotu. Funkce snprintf () muze vréatit hodnotu
vetsi nez size, viz. UNIXovy manual man snprintf

#define BUF SIZE 1000

char buf[BUF SIZE] = "";
char residue name[] = "ASN";
int residue number = 14;

snprintf(buf, BUF_SIZE, "residue %.31%s.pdb",
residue number, residue name);
printf ("Soubor: %s\n", buf); // Vypise: residue 014ASN.pdb




Formatovaci retézec - specifikace sirky a
presnosti pomoci parametru

« Formatovaci prvky ve formatovacich retézcich mohou obsahovat
sifku a/nebo presnost, které uvadime jako Ciselné hodnoty primo
ve formatovacim prvku (napr. %4s, %.3f, %6.2f a pod.)

* Pokud misto cCiselné hodnoty sirky nebo presnosti uvedeme
hvezdicku *, budou tyto hodnoty urceny argumentem typu int,
ktery musi v seznamu argumentl bezprostredné predchazet
argument, ktery se ma tisknout (odpovidajici prislusné konverzi)

* Pouzijeme-li dvé hvézdicky pro sifku a presnost, pak musi byt v
seznamu argumentl tyto dva argumenty uvedeny za sebou

» Toto se vztahuje na funkce printf (), fprintf (), sprintf() a
snprintf()

char str[] = "Tady je nejaky text";

int width = 6, precision = 2;

float a = 56.14789;

// Vypise minimalne 6 znaku retezce s, stejne jako konverze %6s
printf("Text: %*s\n", width, str);

// Vypise cislo s presnosti 2, stejne jako %.2f
printf("Hodnota: %.*f\n", precision, a);

// Vypise cislo, min. 6 znaku s presnosti 2, stejne jako %6.2f
printf("Hodnota: %*.*f\n", width, precision, a);




Inicializace retezce pomoci memset()

void *memset(void *s, int ¢, int n);

* Funkce memset () zapiSe n znakd c na misto uré¢ené ukazatelem s

* Je deklarovana ve <string. h>

* Funkce se Casto pouziva pro pro vyplnéni retézce zakoncCovacim
znakem \0, zejména tehdy, pokud retézec pouzivame pro praci s

funkcemi, které zakonCovaci znak automaticky nevkladaji

#define STRING SIZE 100
char s[STRING_SIZE] = "";

// Nekdy je vhodne vsechny znaky retezce vyplnit zakoncovacim
// znakem '\O'
memset(s, '\0', STRING SIZE);

// Do retezce take muzeme nastavit napr. same mezery
memset(s, ' ', STRING SIZE);

// Pak je ale potreba zakoncit retezec znakem '\O'
S[STRING SIZE-1] = "'\0';




Formaty dat v textovych souborech

« Textové soubory slouzici pro ulozeni dat (vedeckych dat,
konfigura¢nich souborl a pod.) maji presné dany format, ktery
umoznuje jejich spravné nacteni

 Format souboru specifikuje jaky typ dat je v souboru ulozen a jak
jsou tato data v souboru rozmisténa a oddelena

« Rozlisujeme dva zakladni typy usporadani dat v souborech:

fixed format - data jsou umisténa na konkrétni pozici na radku;
je pouzivan hlavné ve starsich programech napsanych ve
starsich verzich FORTRANu

Priklad: ATOM137HG12AVALB1.882-2.867-13.3630.333.91

free format - pozice dat na radku neni striktné dana, je dano
pouze poradi dat a oddélovac, ktery data oddéluje (zpravidla
mezera, tabelator, Carka, strednik, dvojtecka, =); tento format
je vhodny hlavné tam kde se predpoklada manualni editace dat
uzivatelem (nevadi mu napr. nadbytecné mezery a pod.)
Priklad:  ATOMS LIST =5, 12, 13,151, 192, 220

coordinates: 12.36 15.78 -25.3



PDB format

* PDB format je pouzivan pro ukladani struktur biomolekul
(proteinl, nukleovych kyselin ...) v PDB databazi www.pdb.org

« PDB format je Siroce pouzivany v pocitacové chemii a strukturni
bioinformatice

« V PDB souborech jsou data zapsana stylem fixed format

 Dokumentace k PDB formatu je dostupna na:
https://www.wwpdb.org/documentation/file-format


https://www.wwpdb.org/documentation/file-format
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Typy zaznamu v PDB souboru

« Kazdy rddek PDB souboru obsahuje na zac¢atku 6 znak®
identifikujicich typ dat na daném radku

* Vlybrané typy zdznamu PDB formatu:

ATOM - souradnice atomuU standardnich residui (tj. jedné z 20
zadkladnich aminokyselin nebo nukleotidt), obsahuji také dalsi
informace charakterizujici atom

HETATM - podobné jako ATOM, ale pro atomy nestandardnich
residui (napf. ligandy, ionty, molekuly vody a pod.)

CONECT - specifikuje vazby mezi atomy (zpravidla pouze pro
nestandardni residua)

REMARK - pozndmka, rozlisuje se nékolik typu poznamek,
kazdému prislusi jina Cislice uvedena za slovem REMARK
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Struktura zaznamu ATOM a HETATM

7 CG2 THR A 1 18.159 11.531 6.124 1.00 10.28 C

..... 7. . . ++++:+18,159-:11.531--:6.124- 0 Y o

10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75

6 Jméno zdznamu "ATOM " nebo "HETATM" (6 znaku)
11 Poradové cislo atomu (celé Cislo)
Mezera
Jméno atomu (fetézec max. 4 znaky)
Alternativni pozice atomu (znak)
Jméno residua (rfetézec max. 3 znaky)
Mezera
|ldentifikator proteinového retezce (znak)
Poradové cCislo residua v sekvenci (celé Cislo)
Kod indikujici vlozeni residua (znak)
30 Tri mezery
38 Soufadnice x v A (reélné ¢&islo)
46  Souradnice y v A (redlné ¢&islo)
54 Sourfadnice z v A (redlné ¢&islo)
Occupancy (realné cislo)
Teplotni faktor (realné cislo)
78 Symbol prvku (rfetézec max. 2 znaky zarovnané doprava)

80 Formalni naboj na atomu (2 znaky ve tvaru 2+, 1- a pod.)
12



Nacteni PDB formatu

* PDB soubor obsahuje rozdilna data na jednotlivych radcich,
proto jej vzdy nacitame po radcich (funkci fgets()) a podle
jména zaznamu uvedeného na zacatku radku (ATOM, HETATM ...)
potom radek rozebereme na jednotlivé prvky

« Data na kazdém radku v PDB souboru maji usporadani fixed
format, proto pro jejich nacitani nelze pfimo pouzit funkce
fscanf (), sscanf()

« Textové polozky (napr. jméno zaznamu, atomu, residua, atd.)
zkopirujeme pomoci strncpy() - kopirujeme dany pocet znak
od prislusné pozice, nakonec musime zapsat '\0'

« Znakové polozky (identifikator retézce, atd.) - zkopirujeme primo
jeden znak z pozadované pozice do vysledné proménné

- Ciselné polozky (&¢islo atomu, ¢islo residua, soufadnice, atd.) -
nejdrive pomoci strncpy() zkopirujeme dany pocet znaku od
prislusné pozice do pomocné retézcové promeénné (a zakoncime
"\0'). Potom pomoci sscanf () nacteme prislusnou ciselnou
hodnotu z pomocného retézce do cilové proméenné (pri nacitani
celociselnych hodnot davame prednost konverzi %d pred %i, aby
bylo zarucCeno, ze bude Cislo nacitano v desitkové soustave i v
pfipadé, kdyby za¢inalo na 0) 13



Nacteni PDB formatu - pokracovani

* Pokud potrebujeme, aby byly textové polozky zbaveny
pocatecnich a koncovych mezer (to je zadouci napr. u symbolu
prvku), postupujeme podobné jako u nacitani cisel, tj. nejdrive
zkopirujeme prislusnou cast do pomocného retezce a pak
pomoci sscanf () a konverze %s nacteme retézec do cilové
retézcové promeénné

 Hodnotu formalniho naboje je vhodnéjsi nacist jako retezec,
protoze ma nestandardni tvar se znaménkem uvedenym az za
Cislem: 2+, 1-

* Pred nactenim radku pomoci fgets() je vhodné vyplnit retézec
znaky "\O' (pomoci memset()), abychom zabranili nacitani
neplatnych dat v pripade, ze by byl radek kratsi, nez oCekavame

* POZOR: pozice na kterych se data nachazeji jsou v PDB
dokumentaci Cislovana od 1, ale jazyk C Cisluje prvky pole od 0O
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Nactenl PDB formatu - priklad

ATOM:= =+ -7~ »»++-18.159--11.531 Y o
1 5 16 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75
char buf[BUF SIZE] = ""; // Zacatek programu
char s[30] = ""; #define MAX ATOMS 10000
FILE *f = NULL; #define BUF SIZE 1000
// Zde musi byt kod pro otevreni typedef struct
// souboru s identifikatorem f {
char atom name[5];
while (feof(f) == 0) char chain id;
{ int residue number;
memset (buf, ‘\0', BUF_SIZE); // Dalsi polozky
if (fgets(buf, BUF_SIZE, f) == NULL) break; } ATOM;
if (strncmp(buf, "ATOM", 4) == 0 ||
strncmp(buf, "HETATM", 6) == 0) { ATOM atoms[MAX ATOMS];
// Jmeno atomu - zkopirujeme 4 znaky od pozice 13 int atoms count = 0;

strncpy(atoms[atoms count].atom name, buf+l2, 4);
atoms[atoms_count].atom_name[4] = '\0'; // Retezec musime zakoncit '\O'

// Nacteni identif. proteinoveho retezce - zkopirujeme 1 znak z pozice 22
atoms[atoms count].chain_id = buf[21];

// Ukazka nacteni cisla residua z pozice 23 — 26 (cislovano od 1)
strncpy(s, buf+22, 4); // Do s kopirujeme 4 znaky od pozice 22 (cisl. od 0)
s[4] = '\0'; // Retezec musime zakoncit '\O'’

sscanf(s, "%d", &atoms[atoms_count].residue_number);

atoms count++;




Zapis PDB formatu

* Pro zapis PDB souboru pouzivame funkci fprintf () a prislusné
formatovani:

Jméno zdznamu - 6 znakd zarovnanych doleva (%-6.6s)
Poradové ¢islo atomu - 5 znak( zarovnanych doprava (%5d)
Jméno atomu - 4 znaky (%-4.4s)

Alternativni pozice atomu - 1 znak (%c)

Jméno residua - 3 znaky zarovnané doleva (%-3.3s)
ldentifikator proteinového retézce - 1 znak (%c)

Poradové cislo residua - 4 znaky zarovnané doprava (%4d)

Kod indikujici vlozeni residua - 1 znak (%c)

Souradnice x, y, z - 8 znakdl, presnost na 3 deset. mista (%8.3f)
Occupancy - 6 znakl, presnost na 2 desetinnd mista (%6.2f)
Teplotni faktor - 6 znakU, presnost na 2 desetinnd mista (%6.2f)
Symbol prvku - 2 znaky zarovnané doprava (%2.2s)

Formalni naboj na atomu - 2 znaky (%2.2s)

Nesmime zapomenout na mezery na pozicich 12 a 21, tri
mezery na pozicich 28-30 a 10 mezer na pozicich 67 - 76
(Cislovano od 1)
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Dodrzujte nasledujici pravidla

* Jako globalni definujte pouze ty proménné, jejichz data sdili vétsi
pocet funkci. Pokud proménnou sdili maly pocet funkci, definujte
ji jako lokalni a predavejte do volanych funkci jako parametr.
Proménné slouzici pouze pro uUcely jedné funkce definujte vzdy
jako lokalni

* Nazvy globalnich proménnych volte tak, aby z nich byl jasny
vyznam promeénné, volte radéji delsi nazvy. Pro lokalni proménné
|ze pouzivat kratsi nazvy
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Ulohy

1. Upravte program pro nacitani zjednoduseného PDB souboru (cv. 6, Uloha

3, resp. pouzijte program ze cv. 7, Uloha 4) tak aby umél nacitat a
zapisovat skutecny PDB soubor (otestujte se souborem crambin.pdb
nachazejicim se v adresari /home/tootea/C2160/data/). Jména vstupniho
a vystupniho PDB souboru budou zadana jako parametry na prikazovém
radku. 3 body

. Program z ulohy 1 upravte tak, aby nejdrive nacetl PDB soubor a potom
zapsal nékolik PDB soubordl, pro kazdé residuum jeden. Kazdy soubor se
bude jmenovat podle cisla a nazvu residua (napf. residue_014ASN.pdb)
a budou do nej zapsany pouze atomy daného residua. Jméno vstupniho
PDB souboru a (existujiciho) cilového adresare bude specifikovano na
prikazovém radku. nepovinna, 3 body
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