Programovani v jazyce C pro chemiky (C2160) — zavére¢né cvic¢eni
5. Graf prostorové vzdalenosti aminokyselin v proteinu

Zadani

Vytvoite program, ktery zobrazi XY graf prostorovych
vzdalenosti aminokyselin s barevnym oznacenim blizkych
aminokyselin. Program bude mit nasledujici vlastnosti:

» Bude nacitat PDB soubor s proteinem (pouze standardni
residua z fadki ATOM)

» Budou ur¢eny C-alfa atomy aminokyselin

+ Vzdalenost residui bude aproximovéna jako vzdalenost
jejich C-alfa atomt

» Bude zobrazovat graf kde na ose x a y budou residua ve
stejném poradi jako v sekvenci, uvnitt grafu budou
jednotlivé body oznaceny rtiznymi odstiny modré, pro
nejvzdalenéjsi residua bude barva bila pro nejblizsi modra,
navic atomy, jejichZ vzdalenost bude mensi nez 10 A,
budou oznaceny odstiny ¢ervené

» Osy x ay v grafu budou obsahovat barevny kéd residua a
Cisla poradi v sekvenci zpiisobem uvedenym na obrazku

« Graf bude obsahovat barevnou legendu pro aminokyseliny
a pro barevné odstiny pouzité v grafu, dale nadpis a jméno
PDB souboru

+ Jméno vstupniho PDB souboru bude specifikovano jako
parametr na pfikazovém fadku

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

+ Zdrojovy kod 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
formatu "INPUT_FILE = jmeno_pdb_souboru", dale bude
v konfiguracnim souboru na samostatném fadku
specifikovana velikost okna ve formatu "WINDOW_SIZE
= sirka, vyska"

» Nazev konfigurac¢niho 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“.

Vzdalenost C-alfa atomu residul

PDE soubor: /home/martinp/C2180/data/1jxy_noalpdb

Vadalenosti C-alfa atomu residui
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PDB soubor: /home/marting/C2160/data/2dhc pdb

DodrZujte nasledujici pravidla

» Dbejte na spravné odsazovani textu

+ Pro redlné proménné pouZivejte typ double, ne float

- Pfi kazdém pouZiti operatoru déleni si ujasnéte, zdali
dochézi k celociselnému nebo redlnému déleni a jaky typ
déleni pozadujete

» Proménné vZdy inicializujte vhodnou hodnotou

- P¥i pouziti funkci pro praci s fetézci a pti praci s poli dbejte
na to, aby nedoslo k prekroceni velikosti pole

» Dobfte 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 pieklad programt pouZivejte nastroj make (tj. vytvoite
si prislusny Makefile)

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

» Program nesmi p¥i prekladu vypisovat Zddné varovné
hlasky (pfi pouziti parametrt -Wall -pedantic)

+ Na zacatek programu umistéte struny komentar obsahujici
jméno autora, rok vytvoreni, popis funkce programu,
parametry piikazového fadku, 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 Vzdalenosti C-alfa atomt vybranych dvojic residui pro
nacitat pouze fadky ATOM a nikoliv HETATM. strukturu crambinu (1jxy_noal.pdb):

2. Ve struktufe proteinu vyhledejte pro kazdé residuum atom THR1 - THR2: 3.757827
C-alfa, tj. atom se jménem " CA " (v€. mezery na zacatku a THR1 - CYS3: 6.668096
na konci). THR1 - CYS4: 10.153580

3.Pro pohodInéjsi praci s C-alfa atomy pridejte do struktury THR1 - PRO5: 13.523983
RESIDUE proménnou (napi. atom_c_alpha) ktera bude THR1 - SER6: 15.584773
obsahovat index atomu C-alfa v poli atomt (tj. pofadi v poli THR2 - CYS3: 3.823774
atomil). Hodnotu proménné nastavte pro kazdé residuum ve THR2 - CYS4: 6.711954
funkci pro vyhledavani residui nebo v samostatné funkci. THR2 - PRO5: 10.285453

4.Pro pohodInéjsi praci se souradnicemi C-alfa atoma pridejte THR2 - SER6: 12.237011
do struktury RESIDUE proménnou ktera bude obsahovat CYS3 - CYS4: 3.769718
souradnice atomu C-alfa. CYS3 - PRO5: 6.888749

5.Vytvoite funkci (napf. get points distance()), CYS3 - SER6: 9.133217
které predate soufadnice dvou bodd a ona vrati vzdalenost CYS4 - PRO5: 3.811543
mezi témito body. Tuto funkci vyuZijete pri vypoctu CYS4 - SER6: 5.683572
vzdalenosti mezi C-alfa atomy residui. PRO5 - SER6: 3.796576

6.Na zacatku kreslici funkce spocitejte maximalni hodnotu
vzdélenosti C-alfa atomi. Tuto hodnotu vyuZijete pro

vypocet odstinu barev.

7.Vykreslovani grafu mtiZe byt pomalé, zejména u vétSich
struktur. Knihovna g2 totiZ po zavolani funkce pro kresleni
cekd, az dojde k vykresleni na obrazovku, coZ proces
kresleni zpomaluje. Pro urychleni zavolame ihned po
otevfeni okna funkci g2 _set auto flush(), kde prvni
parametr specifikuje ¢islo zafizeni (tj. ¢islo vracené funkci
pro otevieni okna) a jako druhy parametr pouZijeme 0. Po
dokonceni kreslicich operaci potom zavolame
g2 flush() (pfijima &islo zafizeni jako jediny parametr).
Vice na:
http://ncbr.chemi.muni.cz/~martinp/g2/group__device.html
http://ncbr.chemi.muni.cz/~martinp/g2/group _control.html



http://ncbr.chemi.muni.cz/~martinp/g2/group__device.html
http://ncbr.chemi.muni.cz/~martinp/g2/group__control.html

