Programovani v jazyce C pro chemiky (C2160) — zavére€né cvic¢eni
1. Kruhové schéma vzdalenosti residui od centra molekuly

Zadani

Vytvorte program, ktery spocité stfed struktury proteinu,
vzdalenosti C-alfa uhlikovych atomi residui od stfedu a
vykresli graf s barevnym znacenim residui a kiivkou
reprezentujici vzdalenost C-alfa atomd od centra. Program
bude mit nasledujici vlastnosti:

+ Bude nacitat PDB soubor s proteinem (pouze standardni
residua z fadkti ATOM)
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vSak vSechny atomy budou povazovany za stejné hmotné

 Budou urceny C-alfa atomy aminokyselin a spocitana
jejich vzdalenost od centra

« Bude vykresleno kruhové schéma, kde na okraji budou
residua vyznacena barevné a také budou vyznacena ¢isla
residui (tj. poradi v sekvenci jak je uvedeno v PDB
souboru) — viz. obrazek niZe

Uvnitf grafu bude kiivka reprezentujici vzdalenost residui
od centra molekuly, stfed kruhu bude odpovidat pozici v
centru molekuly, okraj kruhového schématu bude
odpovidat pozici nejvzdalenéjsiho residua

« Graf bude obsahovat barevnou legendu, nadpis a jméno
PDB souboru

Jméno vstupniho PDB souboru bude specifikovano jako
parametr na piikazovém fadku

Program bude uZivatele informovat o chybé pfi otevieni
souboru, nacitani konfigura¢niho souboru, prekroceni
maximalni pripustné velikosti poli a pod.

Zdrojovy kod programu bude opatfen komentari
Nepovinné rozsiteni (+5 bodi):

« Program bude nacitat konfiguracni soubor, ve kterém bude
specifikovano jméno vstupniho PDB souboru na fadku ve
formatu "INPUT_FILE = jmeno_pdb_souboru", dale bude
v konfigura¢nim souboru na samostatném radku
specifikovana velikost okna ve formatu "WINDOW_SIZE
= sirka, vyska"

 Nézev konfiguracniho souboru bude predan programu jako
parametr na prikazovém fadku

Program otestujte se strukturou crambinu (1jxy_noal.pdb) a

enzymu haloalkan dehalogenaza (2dhc.pdb), které najdete
mezi studijnimi materidly v IS MU ve sloZce ,,data“.

Vazdalenost C-slpha atormu residui od teziste.
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PDEB soubor: /horne/martinp/C2160/data/1jxy noalpdb

‘Vadalenost C-alpha atoru residul od tezste

PDB soubor: /home/marting/C2160/data/2dhe pdb

Dodrzujte nasledujici pravidla

« Dbejte na spravné odsazovani textu

« Pro redlné proménné pouzivejte typ double, ne float

« Pri kazdém pouziti operatoru déleni si ujasnéte zdali
dochézi k celociselnému nebo redlnému déleni a jaky typ
déleni poZadujete

« Proménné vZdy inicializujte vhodnou hodnotou

« Pfi pouziti funkci pro praci s Fetézci a pri praci s poli dbejte
na to, aby nedoslo k prekroceni velikosti pole

« Dobfe zvazte, které proménné budou lokalni a které
globalni

- Néazvy globalnich proménnych volte tak, aby z nich byl
jasny vyznam proménné, volte radéji delSi nazvy

« Néazvy funkci volte tak, aby z nich bylo jasné, jakou ¢innost
funkce vykonava

« Pro preklad programi pouZivejte nastroj make (tj. vytvorte
si prislusny Makefile)

« Z programu odstraiite veSkery kod, ktery neni nutny pro
splnéni zadani (napf. pozistatky z minulych cviceni,
zakomentované casti kddu). Ponechat miZete funkci pro
zapis PDB

« Program nesmi pri prekladu vypisovat Zadné varovné
hlasky (pfi pouziti parametrti -Wall -pedantic)

+ Na zacatek programu umistéte stru¢ny komentar obsahujici
jméno autora, rok vytvoreni, popis funkce programu,
parametry piikazového radku, popt. format konfiguracniho
souboru popisujici ¢innost programu

« VSechny funkce a proménné opatfete komentarem



Napovéda

1.Upravte funkci pro nacitani PDB souboru tak, Ze bude
nacitat pouze fadky ATOM a nikoliv HETATM.

2.Stred struktury proteinu spocitejte tak, Ze sectete souradnice
vSech atomt (zvlast pro X, y, a z) a vydélite je poctem
atomu.

3. Ve strukture proteinu vyhledejte pro kazdé residuum atom
C-alfa, tj. atom se jménem " CA " (v¢. mezery na zacatku a
na konci).

4.Pro pohodInéjsi praci s C-alfa atomy, pridejte do struktury
RESIDUE proménnou (napt. atom_c¢_alpha) kterd bude
obsahovat index atomu C-alfa v poli atomt (tj. pofadi v poli
atomtl). Hodnotu proménné nastavte pro kazdé residuum ve
funkci pro vyhledavani residui nebo v samostatné funkci.

5.Pro pohodInéjsi praci se souradnicemi C-alfa atomt pridejte
do struktury RESIDUE proménnou ktera bude obsahovat
soufadnice atomu C-alfa.

6. Vytvorte funkci (napf. get _points distance()),
které predate soufadnice dvou bodd a ona vrati vzdalenost
mezi témito body. Tuto funkci vyuZijete pfi vypoctu
vzdalenosti mezi centrem a C-alfa atomy.

7.Na zacétku kreslici funkce spocitejte maximalni hodnotu
vzdalenosti C-alfa atomu od centra. Tuto hodnotu vyuZijete
pro vypocet pozice bodt kiivky uvnitf grafu (spocitana
maximalni hodnota bude odpovidat okraji grafu).

8.Kreslete kruh s barevnymi kédy residui podobné jako v
uloze 1. ze cviCeni 11. Je vhodné zacit v horni ¢asti kruhu
(tj. Ghel 90° resp. 1/2) a pokracovat po sméru hodinovych
rucicek.

Testovaci data

Soutadnice centra pro strukturu crambinu (1jxy_noal.pdb):
x =9.338197, y = 9.687547, z = 6.947231 A

Vzdalenosti C-alfa atomt od stfedu pro prvnich 10 residui pro
strukturu crambinu (crambin_noal.pdb):

THR1: 8.590359
THR2: 4.900823
CYS3: 5.161508
CYS4: 4.661459
PRO5: 8.042055
SER6: 9.413193
ILE7: 9.862124
VAL8: 10.162746
ALA9: 6.802787
ARG10: 5.521469




