Programovani v jazyce C pro chemiky (C2160) — zavére€né cvic¢eni
3. Graf zobrazujici miru zanofenosti aminokyselin v proteinu

Zadani

Vytvoite program, ktery zobrazi graf ukazujici miru
zanorenosti residua ve struktufe proteinu. Mira zanofenosti
bude vyznacena kiivkou a také barevnym odstinem pozadi.
Program bude mit nésledujici vlastnosti:

« Bude nacitat PDB soubor s proteinem (pouze standardni
residua z fadktt ATOM)

 Budou urceny C-alfa atomy aminokyselin

- Bude pocitat miru zanorenosti kazdého residua jako pocet
residui nachazejicich se ve vzdélenosti 14 A, vzdalenost
residui se aproximuje jako vzdalenost jejich C-alfa atomt

+ Bude zobrazovat graf obsahujici kfivku charakterizujici
miru zanorenosti, navic bude policko odpovidajici
kaZdému reziduu obarveno barvou, pro nejvice zanotfena
residua modrou, pro nejméné zanotrend bilou, pod grafem
bude barevné oznacen typ residua a uveden jeho
pismenkovy kéd a €isla poradi v sekvenci (viz. obrazek)

+ Bude-li mit struktura vice nez 50 residui, bude graf
rozdélen na vice grafi, kazdy s max. 50 residui

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

Jméno vstupniho PDB souboru bude specifikovano jako
parametr na prikazovém radku

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

« Zdrojovy kéd programu bude opatfen komentari

Nepovinné rozsiteni (+5 bodi):

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

 Nazev konfiguracniho souboru bude predan programu jako

parametr na piikazovém 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“.
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Dodrzujte nasledujici pravidla

« Dbejte na spravné odsazovani textu

« Pro redlné proménné pouZivejte typ double, ne float

« Pfi kaZzdém pouZiti operatoru déleni si ujasnéte, zdali
dochézi k celociselnému nebo redlnému déleni a jaky typ
déleni poZadujete

 Proménné vzdy inicializujte vhodnou hodnotou

« Pri pouziti funkci pro praci s fetézci a pfi praci s poli dbejte
na to, aby nedoslo k prekroceni velikosti pole

« Dobre zvazte, které proménné budou lokalni a které
globalni

« Nézvy globalnich proménnych volte tak, aby z nich byl
jasny vyznam proménné, volte radéji delSi nazvy

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

» Pro preklad programi pouzivejte nastroj make (tj. vytvoite
si prisluSny Makefile)

- Z programu odstrante veskery kod ktery neni nutny pro
splnéni zadani (napf. pozistatky z minulych cviceni,
zakomentované Casti kodu). Ponechat mtiZete funkci pro
zapis PDB

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

« Na zacétek programu umistéte stru¢ny komentar obsahujici
jméno autora, rok vytvoreni, popis funkce programu,
parametry prikazového fadku, 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.Ve strukture proteinu vyhledejte pro kaZdé residuum atom
C-alfa, tj. atom se jménem " CA " (v€. mezery na zacatku a
na konci).

3.Pro pohodInéjsi praci s C-alfa atomy, ptidejte do struktury
RESIDUE proménnou (napi. atom_c_alpha) ktera bude
obsahovat index atomu C-alfa v poli atomi (tj. pofadi v poli
atomt1). Hodnotu proménné nastavte pro kazdé residuum ve
funkci pro vyhledavani residui nebo v samostatné funkci.

4.Pro pohodInéjsi praci se souradnicemi C-alfa atoma pridejte
do struktury RESIDUE proménnou ktera bude obsahovat
soutadnice atomu C-alfa.

5.Vytvoite funkci (napf. get points distance()),
které predate souradnice dvou bodi a ona vrati vzdalenost
mezi témito body. Tuto funkci vyuZijete pfi vypoctu
vzdalenosti mezi C-alfa atomy dvou residui (piipadné mutize
funkce prijimat jako argument indexy dvou residui).

6.Do struktury RESIDUE pfidejte celoCiselnou proménnou
(pojmenovanou napf. accessibility) ktera bude
obsahovat hodnotu zanofenosti, tj. pocet residui
nachézejicich se ve vzdalenosti mensi nez 14 A.

7.Spocitejte hodnotu zanofenosti tak, Ze pro kazdou dvojici
residui porovnate vzdjemnou vzdalenost jejich C-alfa
atomu. Pokud je vzdalenost mensi nez specifikovana
vzdalenost, zvétSete hodnotu proménné o
accessibility o1 pro obé residua.

8. Vytvoite funkci, kterd vykresli graf

Testovaci data

Hodnoty zanofenosti residui pro strukturu crambinu
(1jxy_noal.pdb), hodnota ACCESSIBILITY_DISTANCE byla
14 A:

THR1: 26 ARG17: 28 ILE33: 40
THR2: 40 LEU18: 18 ILE34: 34
CYS3: 37 PRO19: 14 ILE35: 26
CYS4: 38 GLY20: 15 PRO36: 15
PRO5: 31 THR21: 21 GLY37: 12
SERG: 25 SER22: 23 ALA38: 16
ILE7: 24 GLU23: 31 THR39: 19
VAL8: 23 ALA24: 30 CYS40: 23
ALA9: 31 ILE25: 28 PRO41: 21
ARG10: 34 CYS26: 32 GLY42: 17
SER11: 27 ALA27: 36 ASP43: 20
ASN12: 32 THR28: 27 TYR44: 29
PHE13: 35 TYR29: 29 ALA45: 24
ASN14: 34 THR30: 31 ASN46: 29
VAL15: 26 GLY31: 34

CYS16: 27 CYS32: 40




