Programovani v jazyce C pro chemiky (C2160) — zavére€né cvic¢eni
4. Schéma zobrazujici propojeni aminokyselin vodikovou vazbou

Zadani

Vytvoite program, ktery ur¢i aminokyseliny proteinu, jejichz
atomy peptidické patefe jsou vzajemné spojeny vodikovou
vazbou. Ve schématu budou tato residua spojena barevné
rozliSenou ¢arou. Program bude mit nasledujici vlastnosti:

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

Urci atomy N a O peptidické patefe a na zakladé jejich
vzdalenosti odhadne pritomnost vodikové vazby mezi N
jednoho residua a O druhého residua (vzdalenost do 3.2 A,
nepocita se pro sousedici residua)

Zobrazi sekvenci residui proteinu dvakrat nad sebou, kde
jednotliva residua budou barevné oznacena a také budou
vyznacena Cisla residui (potadi v sekvenci) zplisobem
zobrazenym na obrazku

+ Mezi obéma sekvencemi budou pomoci ¢ar spojena residua
mezi kterymi existuje vodikova vazba, barevné znaceni Car

bude zaloZeno na vzdalenosti residui v sekvenci: Cervené
je-li vzdalenost 4 residua (typické pro alfa-helixy),
oranZove pro 3 a fialové pro 5 residui (typické pro
nestandardni alfa-helixy), ostatni modre. Cary spojujici
residua budou vZdy zacinat nahote u residua s niz§im
Cislem, tj. budou vZdy sméfovat doprava

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

Jméno vstupniho PDB souboru bude specifikovano jako
parametr na prikazovém fadku

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 konfiguracni 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 radku
specifikovana velikost okna ve formatu "WINDOW_SIZE
= sirka, vyska"

« Nézev konfiguracniho souboru bude predan programu jako

parametr na piikazovém fadku

Program otestujte se strukturou crambinu (1jxy_noal.pdb) a
enzymu haloalkan dehalogendaza (2dhc.pdb), které najdete
mezi studijnimi materialy 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

« 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

« Dobfte zvazte, které proménné budou lokalni a které
globalni

- Nazvy 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 déla

« 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 Testovaci data

1.Upravte funkci pro nacitani PDB souboru tak, Ze bude Seznam dvojic residui (celkem 27), ktera jsou vazana
nacitat pouze fadky ATOM a nikoliv HETATM. vodikovou vazbou pro strukturu crambinu (1jxy_noal.pdb):
2.Ve strukture proteinu vyhledejte pro kaZdé residuum atomy _ )
peptidické patefe, tj atomy se jménem "N "," CA","C ", gcg% %::Egg xﬁ:jg ﬁES%;
" O " (v¢. mezery na zaCatku a na konci) — viz. tiloha 3 ze cysa ) ASNAG ARGL7 ) GLY20
i 9 - -
e U . SER6 - ARGIO SER22 - ALA24
3.Pro pohodInéjsi préci s témito atomy, pridejte do struktury ILE7 - ARG10 SER22 - ILE25
RESIDUE ¢tyfi celoCiselné proménné (napf. atom c, ILE7 - SER11 SER22 - CYS26
atom c alpha, atom n, atom o) které budou VAL8 - ASN12 GLU23 - CYS26
obsahovat index pfislusnych atomt v poli atomi (tj. poradi ALA9 - PHE13 GLU23 - ALA27
v poli atomt1). Hodnoty proménnych nastavte pro kazdé
ARG10 - PHE13 ILE25 - TYR29

residuum ve funkci pro vyhledavani residui nebo v

samostatné funkci. ARG10 - ASN14 CYS26 - THR30

. . . [ S o SER11 - VAL15 ALA27 - GLY31
4. Vytvorte funkci, kterd vyhleda atomy peptidické pétefe ASN12 - CYS16 PRO41 - ASP43

vazané vodikovymi vazbami. Vodikova vazba vznika mezi
PHE13 - CYS16 PRO41 - TYR44

atomem peptidické patefe "O" a vodikem na "N" jiného

residua. Presné urceni vodikové vazby vyZaduje znalost PHE13 - ARG1/
polohy H atomti (které casto nejsou v PDB souborech
obsazeny) a uhlti mezi atomy. Pokud staci piiblizné urceni
vodikovych vazeb, pocitdme pouze vzdalenost mezi atomy
"N"a"O", kterd by méla byt < 3.2 A. V programu nejdfive
vytvorte strukturu PEPTIDE HBOND, ktera bude obsahovat
dvé proménné (napf. residuel a residue?2), které
budou indexem do pole residui. Definujeme dostate¢né
velké pole PEPTIDE HBOND hbonds[] a proménnou
int hbonds_ count. Budeme pocitat vzdalenosti atomt
peptidické patete, vZdy kaZzdého atomu O a N residua s
atomy O a N ostatnich residui (vZdy porovnavame jen N s
O, ne O s O ani N s N), pokud je hodnota < 3.2 (tj. je mezi
nimi vodikova vazba), uloZime zadznam do pole

peptide hbonds[] (azvétsime hodnou

hbonds count o 1).

5.Nakreslete graf tak, jak je zobrazeno na obrazcich. Spojujici
cary budou kresleny vZdy smérem doprava dolti.




