Programovani v jazyce C pro chemiky
(C2160)

9. Datoveé typy, konverze,
prace s PDB soubory



Celociselné datoveé typy

* Hodnoty v proménnych mohou nabyvat pouze urcité velikosti,
kterd je ddna poctem bitd pouzitych pro ulozeni hodnoty v paméti
 Pocet bitd pouzity pro dany typ neni v jazyce C presné dan, je
zavisly na pouzitém hardwaru a prekladaci
* Pro ulozeni proménnych typu int byvéa zpravidla pouzito 32 bitd,
rozsah moznych hodnot tak je tj. -23!-1 az 23!-1, coz je
-2 147 483 648 az 2 147 483 647

« Rozsah hodnot dalSich typl na soucasnych pocitacich (x86 _64):
char 8 bit -128 az 127
short (int) 16 bit -32768 az 32767
long (int) 64 bit -9,2-10'® az 9,2 1018

« Garantovano je ale jen 16 bitl pro int a 32 bitl pro long (na

Windows mé long pravé jen 32 bitl). Minimalné 64 bitl garantuje
jen Llong long int

 Klicové slovo int v ndzvech typu Ize vynechat

* Pridanim kliCového slova unsigned Ize ziskat bezznaménkovou
variantu kazdého typu s dvojnasobnym kladnym rozsahem (napf. ,
unsigned char pro hodnoty 0 az 255)



Datové typy pro realna cisla

« Kromé typu float je dostupny i typ double s dvojitou presnosti

* Pro nacitani do proménné typu double (ve funkcich scanf() a
pod.) musime pouzit modifikator 1 (malé L) tj. S1f

* Pro zapis promeénné double (ve funkcich printf() a pod.)
pouzivame konverzi %f (bez modifikatoru 1!)

* Pro védecké vypocty vzdy pouzivame misto float typ double,
abychom snizili zaokrouhlovaci chybu pri aritmetickych operacich
« Rozsah kladnych hodnot realnych typd na soucasnych pocitacich:
float 32 bit 1,2-1038 az 3,4-1038 7 plat. cislic
double 64 bit 2,2-103% 3z 1,8-1038 15 plat. cislic

* Hodnoty mezi nulou a uvedenym minimem se ukladaji se snizenou
presnosti nebo zaokrouhluji na nulu

» Realné datové typy dale umi ulozit specialni hodnoty £nekonecno
a NaN (neplatna hodnota, napriklad 0/0)



Typy char

« char je celociselny typ, proménné tohoto typu se tedy chovaji
podobné jako int, v paméti vSak zabiraji pouze 8 bitl. Lze jim
priradit hodnoty 0 az 127 (ve skutecnosti -128 az 127 nebo 0 az
255 v zavislosti na prekladaci)

- Ciselnd hodnota proménné typu char udévé poradi znaku v
tabulce znakl (standardné se pouziva tabulka ASCII - zkratka z
American Standard Code for Information Interchange)

» Znaky s hodnotou < 32 v ASCII tabulce se nazyvaiji fidici znaky
které se netisknou na obrazovku ale predstavuji instrukce pro
vystupni terminal (napr. prechod na novy radek, tabulator, atd.)

 Hodnoty < 0 ¢i > 127 se na znaky prekladaji dle kddovani daného
pouzitym operacnim systémem (dnes typicky UTF-8 Unicode, drive
1ISO8859-2 ¢i Windows CP1250)



ASCII tabulka

Dec Hx Oct Char Dec Hx Oct Himl Chr |Dec Hx Qct Html Chr] Dec Hyx Oct Himl Chr
O 0 000 NUL (rnuall) 32 Z0 040 &#32; Space| 64 40 100 &#64; [ | 95 60 140 &#96;
1 1 001 30H (start of heading) 33 21 041 &#33:; ! 65 41 101 &#65; 4 a7 61 141 &#%97: A2
2 2 002 3Tx [start of text) 34 22 042 &#34; "7 BE 42 102 «#66: B 98 52 142 #9383 b
3 3 003 ETX (end of text) 35 23 043 &#35; # 67 43 103 «#67; C 99 /3 143 &#99: C
4 4 004 EOT [(end of transmission) 36 24 044 &#367 5 65 44 104 «#68; D (100 64 144 &#100; d
5 5 005 ENQ [encquiry) 37 25 045 &#37; % 69 45 105 «#69; E [101 65 145 s#l0l; e
& 6 006 ACE [acknowledge) 38 Z6 046 &#38; = 70 46 106 «#70; F (102 65 146 &#10Z; £
77 007 BEL [(bell) 39 27 047 &#39; 71 47 107 «#71;  |103 &7 147 &#103: J
& & 010 B3 [(backspace) 40 zZ8 050 &#40: | 72 48 110 «#72: H (104 68 150 &#104: h
9 9 011 TAE (horizontal tah) 41 29 051 &#4l: ) 73 49 111 «#73; I (105 69 151 &#105; 1
10 & 0lZ LF (NL line feed, new line)| 42 24 052 &#d2; ¥ 74 4k 11z «#74: T |106 64 152 &#106; ]
11 B 013 VT [(wertical tab) 43 ZB 053 «#43: + 75 4B 113 «#75: K (107 6B 153 &#107: k
12 C 0l4 FF (NP form feed, new pagej| 44 2C 054 &#dd; , 76 4AC 114 «#76; L [108 6C 154 s#l08; 1
13 D 015 CE [carriage return) 45 zZD 055 &#457 - 77 4D 115 &#77: M |109 6D 155 &#109;
ld E 0le 30 (shift out) 46 ZE 056 &#d6; . 75 4E 1le &#7d: N |110 6E 156 &#1l0; 1
15 F 017 3T (shift in) 47 ZF 057 =#47: / 79 4F 117 «#79: 0 |111 6F 157 «#lll: 0O
16 10 020 DLE [(data link escape) 48 30 060 #4587 0 g0 50 1z0 &«#80; F |112 70 la0 &#ll&: p
17 11 021 DCL {(dewice control 1) 49 31 051 &#49; 1 81 51 121 &#51: 0 |113 71 1pl &#113; 9
18 12 022 DCZ [(device control 2) B0 3z 06Z &#50; 2 82 B2 lzZZ2 «#8Z; R (114 72 16Z &#1lld; ¢
19 13 023 DC3 [(dewice contral 3) Bl 33 063 &#51:; 3 83 53 123 &#83; 5 |115 73 1la3 &#115: =
20 14 024 DC4 (dewice contral 4) B2 34 054 &#527 4 g4 54 124 «#84; T (116 74 164 &#lloa: ©
21 15 025 NAE (negative ackhnowledge) 53 35 065 &#53; 5 85 55 125 &#35; 1T [117 75 1la5s &#117: u
22 16 026 5YN [(synchronous idle) Ed 36 066 &#54; 6 g6 56 126 &#36; V (118 76 lag &#llo;: W
23 17 027 ETE [end of trans. block) ES 37 067 &#55: 7 87 57 127 &#87: W [119 77 1la7 &#119: W
24 18 030 CAN [cancel) A 38 070 &#56;7 8 88 58 130 «#388; X |12Z0 78 170 &#l20; X
25 192 031 EM  (end of medium) 57 39 071 =#57: 9 89 59 131 &#59: T |121 79 171 «#lZl; ¥
26 1l 032 5UB (substitute) B8 34 07Z &#58; ¢ a0 B4 132 &#90; I (122 T4 17z e#lEZ; E
27 1B 033 E3C [escape) EQ 3B 073 &#59: ; 9l BB 153 «#91; [ (123 7B 173 &#123: |
28 1C 034 F3  [file separator) GO 3C 074 &#60; < 92 BC 134 #9227 % |124 7C 174 &#l24;
29 1D 035 G35 (group Separator) Gl 3D 075 &#61; = 93 5D 135 «#93; ] [125 7D 175 &#125; 1
30 1E 036 B2  (record separator) G2 3E 076 &#6Z; - 94 EE 136 &#94; *~ [126 TE 176 &#1Z6; ~
31 1F 037 US [(unit separator) 63 3F 077 &#63; ° 95 S5F 137 &#595;  [127 7F 177 &#127; DEL




Konstanty

» Konstantou v jazyce C oznacujeme ciselnou, znakovou nebo
textovou hodnotu zapsanou v textu programu

* CeloCiselné konstanty zapisujeme v jedné ze tri Ciselnych soustav:
«desitkové (dekadické), napf.: 16, 47

*osmickové (oktalové) - jejich zapis zacCina nulou, nesmi se v nich
pouzit Cislice 8 nebo 9, napr.: 0644, 0100

«Sestnactkové (hexadecimalni) - zacinaji znaky 0x, pripadné 0X,
kromé cislic se v nich uzivaji naky A-F, napr.: 0x12, 0xB7, OxAC

« Realna konstanta vzdy obsahuje desetinnou tecku, Ize ji zapsat v
primém tvaru (15.4788, .458, -1.) nebo semilogaritmickém tvaru
napr. 23.45e6 (coz znamena 23.45 * 106), .09E34, 2e-5

« Zapis Ciselnych konstant nesmi obsahovat mezeru
 Priklad konstant:

celociselné: 5, 7, 0x83
redlné: 3.45, 23.45E6, 2e-5
znakové: ‘A’ 'k "\n!

retézcoveé: "Nejaky text"



Ridici znaky

« Znakové konstanty jsou tvoreny znakem uvedenym v apostrofech,
napr.: 'A', 'g’, '5'

« Kromeé toho existuji ridici ("neviditelné") znaky, které zapisujeme
pomoci zpétného lomitka a odpovidajiciho pismene

» Ridici znaky mdzeme pouzit ve znakovych konstantach (napf. '\n',
"\0', "\t', '\"") nebo retézcovych konstantach ("Bude nasledovat
tabulator \t, potom \"text v uvozovkach\", zpetne lomitko \\ a
konec radku\n")

\a Zvukovy signal, pisknuti, alert BELL
\n Novy radek, line feed LF

\r Navrat na zacatek radku, carriage return CR
\t Horizontalni tabulator, horizontal tab HT
\\ Zpétné lomitko, backslash \

\ Apostrof, single quote !

\" Uvozovky, double quote y

\O Nulovy znak, null character NULL



Logicky (Booleovsky) datovy typ

 Jazyk C pred prichodem C99 nemeél logicky datovy typ, proto se ve
starsim kodu misto toho pouziva typ int, za nepravdivou je typicky
povazovana hodnota 0, za pravdivou je povazovana jakakoliv
hodnota rliznd od 0

* PoCinaje C99 je k dispozici typ bool a konstanty true a false,
definované v hlavickovém souboru stdbool.h

* Nechceme-li pouzit stdbool.h, je tentyz logicky datovy typ k
dispozici pod ndzvem Bool a misto true a false mizeme
pouzivatl a 0

* Vyhodou bool proti int je, Zze hodnoty |ze spolehlivé porovnavat

inta=1, b=2; // tyto hodnoty bychom mohli dostat z ruznych funkci

if (a && b) { // zde diky && dojde k interpretaci logickych hodnot
printf("a i b jsou pravda\n");
}

if (a == b) { // tady ale probehne obycejne ciselne porovnani
printf("tak proc se toto nevytiskne?\n");
}

bool ba = a, bb =Db; // bool ma jen jednu moznou hodnotu pro true,

if (ba == bb) { // takze jej 1lze snadno porovnavat
printf("slava, s bool to funguje!\n");

}




Typova konverze

* Jazyk C umoznuje pri provadeéni aritmetickych operaci kombinovat
proménné (popr. konstanty) rdznych typt (int, float, double)

* Procesory jsou vsak schopny provadet aritmetické operace pouze
s Cisly stejného typu

* PrekladaC musi prevést (konvertovat) proménné v aritmetickém
vyrazu na stejny typ

« Konverze se provadi automaticky pri pouziti rozdilnych typt v
nasledujicich pripadech:
+ v aritmetickych vyrazech
* pri prifrazeni hodnoty proménné, pokud typ proménné a

pfifazovana hodnota jsou odliSného typu

« pri predavani hodnoty volané funkci
« pri vraceni hodnoty funkce prikazem return

* Pokud prifazujeme realnou hodnotu do celociselné, je hodnota
konvertovana tak, ze se orizne desetinna cast, tj. nedochazi k
zaokrouhleni podle standardnich pravidel! (napr.: int n = 3.7; v
proménné n bude hodnota 3)

 Pri kombinaci celoCiselnych proménnych s realnymi v
aritmetickych vyrazech se celocCiselné konvertuji na realné



Celociselné vs. necelocCiselné deleni
« Operator déleni / provadi jeden ze dvou typU déleni:

» Celocislené déleni - pokud jsou oba operandy cela Cisla (tj.
proménné typu int nebo celociselné konstanty). Pri celocCiselném
déleni je vraceno celé Cislo, zbytek po celoCiselném déleni Ize
ziskat pomoci operatoru modulo %

« Redlné délenf je provadéno, pokud je minimalné jeden z operand(
realné Cislo (tj. proménné typu float, double nebo realna
konstanta). Pri realném déleni je vraceno realné cislo

» Chceme-li pri déleni celocCiselnych hodnot zajistit aby doslo k
realnému déleni, musime jednu z hodnot pretypovat na realny typ

inta=7, b=2, c =0;

double x = 2.25, y =3.14, z = 0.0;

// Priklady celociselneho deleni

c=a/ b; // Vysledkem bude 3, zbytek po deleni tj. a % b by byl 1
C 17 / a; // Vysledek bude 2, zbytek by byl 3

c =23 / 10; // Vysledek bude 2, zbytek by byl 3

// Priklady realneho deleni

z=Xx/Y; // Vysledek bude priblizne 0.71656

z=al/Yy,; // Druhy z operandu (tj. y) je realna hodnota

z =45.2 / y; // Oba operandy maji realnou hodnotu

z =X / 20; // Prvni operand ma realnou hodnotu

z=a/ 2.0; // Druhy operand ma realnou hodnotu

z =a / (double) b; // Druhy operand jsme pretypovali na realny 10
z = (double) a / (double) b; // Muzeme pretypovat i oba operandy




RozsSireny prirazovaci operator

« Rozsireny prifazovaci operator vznikly spojenim aritmetického a
prirazovaciho operatoru:
a += b; je totéz jako a = a + b;
a-=Db; je totéz jako a = a - b;
a *= b; je totéz jako a = a * b;
a/=Db; jetotéz jakoa = a/ b;
a %= b; je totéz jako a = a % b;
 POZOR: prislusna operace je provedena s celym vyrazem na pravé
strané:
a/=b+ 5, neznamenaa=a/b+5;alea=a/(b+5)
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Bitoveé operatory
 Bitové operatory zpracovavaji kazdy bit operandu zvlast

 Bitové operatory 11 10 01 00
& bitovy soucin 1 0 0 0
| bitovy soucet 1 1 1 0
~ bitovy exkluzivni soucet 0 1 1 0

~ bitova negace
<< bitovy posun doleva
>> bitovy posun doprava

 Priklady:
21 & 56 = 00010101 & 00111000 = 00010000
21|56 =00010101 | 00111000 = 00111101
21 ©~ 56 = 00010101 ©~ 00111000 = 00101101
~21 = ~00010101 = 11101010
21 << 2 =00010101 << 2 =01010100
21 >>1 =00010101 >> 2 = 00001010

» Bitové operatory Ize aplikovat pouze na hodnoty celociselného typu
nebo typu char

« Lze pouzit i zkracené operatory &=, |=, =, <<=, >>=

12



1
2

OCooONOUT R~ W

10
11
12
13
14
15

Priorita operatoru
Priorita operatord od nejvyssi po nejnizsi:
priorita operatory

O0->.
| ~ 4 - -* &

pretypovani, sizeof

*1 %
+ -
<< >>

-

+=-= *= /= atd.

zleva doprava
zprava doleva

zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zleva doprava
zprava doleva
zprava doleva
zleva doprava

smeér vyhodnocovani pozn.

1)
2) 3) 4)

1) Zavorky maiji nejvyssi prioritu, pouzivaji se pro upresnéni priority

2) & a * jsou v tomto pripadé referencni a dereferencni operatory

3) - zde znamena unarni minus (meéni znaménko operandu) 13
4) Pro ++ a - toto plati pokud jsou pouzity jako prefixové operatory



Operator podmineného vyrazu

» Operator podminéného vyrazu obsahuje tri operandy (tzv. ternarni
operator) a dva znaky

logicky vyraz ? vyrazl : vyraz2
* Logicky vyraz se vytvari podobné jako u podminek 1f, zpravidla
ho uzavirame do kulatych zavorek

* Je-li hodnota logického vyrazu pravdiva, je vysledna hodnota
urcena vyhodnocenim vyrazl, v opacnhém pripade je urcena
vyhodnocenim vyraz2

 Prikaz se pouziva pro konstrukci jednoduchych podminek
« Vyhodou oproti pouziti pfikazu if je kratSi forma zapisu, v praxi je
vSak Casto prehlednéjsi pouziti 1f

int i =2, j = 8;

int a = 5, absolutni hodnota = 0; printf("Vetsi hodnota: %i\n",
absolutni_hodnota = (a >= 0) ? a : -a; (i>3)?21i:3);
//Totez s pouzitim klasicke podminky //Totez s pouzitim klasicke podminky
if (a >= 0) if (i > j)

absolutni_hodnota = a; printf("Vetsi hodnota: %i\n", 1);
else _ else

absolutni_hodnota = -a; printf("Vetsi hodnota: %i\n", j);




Prazdny prikaz
* Prazdny pfrikaz je tvoren samostatnym strednikem
* V praxi se pouziva malo

* Priklad:
while (is_message() == 0)

cyl’<lus bézi stale dokola, dokud nevrati funkce
is message() pravdivou hodnotu
» Castou chybou je nelimysiné pouziti prazdného pfikazu v
cyklech a podminkach

// Zamysleny kod // Chybny kod
int 1 =0, a=1; int a = 1;
for(i =0; i < 10; i++) // Neumyslne pouzity strednik:
a += 2; for(i = 0; i < 10; i++);
a += 2;

printf("%si", a); // Vypise 21
printf("%i", a); // Vypise 3

if (a > 1)
printf("Je vetsi nez 1\n"); if (a > 1); //Neumyslny strednik

printf("Je vetsi nez 1\n");
// Uvedeny text se vypise vzdy bez
// ohledu na hodnotu a




Konverze %n

* Ve funkci sscanf () lze pouzit konverzi %n, ktera zapise
pocet dosud nactenych znakl do proménné typu int (ta
musi byt predana jako ukazatel, tj. pouzijeme &)

» Tuto konverzi pouzivame, pokud chceme provést dalsi
nacitani od pozice, kde jsme naposledy skoncili (napr.
pokud nezndme pocet nacitanych prvkd)

char s[] = "12 458 30 2 78 98"; // Z retezce budeme nacitat hodnoty
int value = 0; // Do teto promenne budeme nacitat hodnoty

int nitems = 0; // pocet polozek nactenych funckci sscanf()
int nchars = 0;

int delta = 0;

char s[] = "12 458 30 2 78 98";

while (1) { // Nekonecny cyklus (dokud z nej nevyskocime pomoci break)
nitems = sscanf(s+delta, "%d %n", &value, &nchars);
if (nitems < 1) // Nebyla-1i nactena ani 1 polozka vyskocime z cyklu

break;
printf("%si, ", value);
delta += nchars;

}
printf("\n");
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Konverze %n - priklad

// Program demonstruje nacitani hodnot, ktere jsou oddeleny carkou,

// ale mohou byt tez zapsany jako interval hodnot
char s[] = "12, 15-20,30, 40 - 45, 70 , 98";

int value = 0, value previous = 0;

int nitems = 0, nchars = 0;

int delta = 0;

char c = ' ', c previous = ',";

while (1) {
nitems = sscanf(s+delta, "%d %c %n', &value, &c, &nchars);
if (nitems < 1) {

break;
}
if ((c_previous == ',') & (c != '-")) {
printf("Samostatna hodnota: %i\n", value);
} else if (c_previous == '-") {
printf("Interval hodnot: %i - %i\n", value previous, value);
}

value_previous = value;
C_previous = c;
delta += nchars;

17



Dodrzujte nasledujici pravidla

* Pro realné proménné pouzivejte typ double misto float. Nezapomente
zmeénit konverze %f na %1 f (malé L) ve volani scanf (), ne vsak printf ()

VVVVVV

prioritu operatord, ale pouzivejte zadvorky. Podminka bude prehlednéjsi a
snizi se tak pravdépodobnost chyby zplisobené nepozornosti nebo Spatnou
znalosti priorit operator(

» AcCkoli se v jednotlivych Ulohach upravuje stale tentyz program, odevzdejte
reseni kazdé ulohy v samostatném souboru. Kazdy odevzdany program
musi vypisovat jen to, co je pozadovano v zadani dané Ulohy

18



Ulohy - éast 1

1. RozsSirte program pro nacitani PDB souboru (cv. 8, uloha 1) tak, ze do nég;
implementujete funkci, ktera bude obsahovat pole residui, tj. pole
struktur RESIDUE (velikost pole zvolte 2000). Struktura RESIDUE bude
obsahovat dvé celocliselné proménné (napr. first atom a last_atom).
Témto proménnym priradte index prvniho a posledniho atomu residua.
Do struktury RESIDUE dale pridejte proménné obsahuijici Cislo residua
(jak je uvedeno v PDB souboru) a nazev residua. Na konci funkce vypise
seznam residui, pro kazdé residuum vypise Cislo a nazev residua a index
prvniho a posledniho atomu residua (Zacatek by mél vypadat jako ve
zlutém ramecku nize). Pro testovani pouzijte soubor crambin_noal.pdb
nachazejici se v adresari /home/tootea/C2160/data/ 3 body

Residuum: 1 THR, atomy: 0 - 14
Residuum: 2 THR, atomy: 15 - 27
Residuum: 3 CYS, atomy: 28 - 37
Residuum: 4 CYS, atomy: 38 - 47
Residuum: 5 PRO, atomy: 48 - 61
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Ulohy - éast 2

2. Do programu z predchozi Ulohy implementujte funkci ktera spocita pro
kazdé residuum geometricky strfed jeho atomU a vypiSe tuto hodnotu na
obrazovku (spolecné se jménem a cislem residua). Funkci dale
modifikujte tak, aby se pro vypocet pouzily pouze nevodikové atomy.
Zacatek vypisu (pro nevodikové atomy) bude vypadat tak, jak je
uvedeno ve zlutém ramecku. 2 body

Residuum 1 THR, stred: 17.14, 12.94, 4.90
Residuum 2 THR, stred: 13.78, 10.69, 5.66
Residuum 3 CYS, stred: 13.46, 11.24, 9.80
Residuum 4 CYS, stred: 10.83, 8.46, 11.34
Residuum 5 PRO, stred: 8.85, 8.91, 14.73

3. Do programu z predchozi Ulohy implementujte funkci, ktera vyhleda pro
kazdé residuum atomy, které tvori peptidovou pater proteinu (jmenuji se
"N ", "CA","C ", "™ 0 ", jetreba respektovat mezery v
nazvech). Pro kazdé residuum vypiste cisla téchto atomu (tak, jak jsou
uvedena v PDB souboru) spolecné se jménem a Cislem residua. 2 body

20



Ulohy - ¢ast 3

4. Do predchoziho programu pridejte funkci, ktera vyhleda vsechny dvojice
residui, jejichz vzdalenost C-alpha (tj. CA) atomd je vétsi nez 5 a zaroven
mensi nez 8 A. nepovinna, 3 body

5. Do predchoziho programu pridejte funkci, ktera nacte konfiguracni
soubor uvedeny nize (ve zlutém ramecku). Jméno konfiguracniho
souboru bude specifikovdno na pfikazovém radku. Radky v souboru
mohou byt uvedeny v libovolném poradi. Program nejdrive nacte
konfiguracni soubor a pak nacte PDB soubor, prficemz jako jméno PDB
souboru se pouzije jméno uvedené na radku INPUT FILE. Ze souboru se
nacte také seznam residui uvedeny v RESIDUE_LIST (Cisla odpovidaji
hodnotam uvedenym v PDB souboru!). Do vystupniho PDB souboru se
zapisi pouze ta residua, ktera jsou uvedena v tomto seznamu.

nepovinna, 2 body

INPUT FILE=/home/username/data/filename.pdb
WINDOW SIZE = 300, 500

DISTANCE = 3.5

RESIDUE LIST=3,4,7 ,15,16, 17,30, 34,40,45
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