Programovani v jazyce C pro chemiky (C2160) — zavére€né cvic¢eni
6. Graf vzdalenosti residui od centra molekuly s vyznaé¢enou sekundarni strukturou proteinu

Zadani

Vytvoite program, ktery spocita vzdalenosti C-alfa uhlikovych
atomd residui od centra molekuly a navic nacte z PDB
souboru informace o sekundarni strukture (alfa-Sroubovicich a
beta-listech). Potom zobrazi graf reprezentujici vzdalenost C-
alfa atomt od centra s vyznacenim alfa-helixt a beta-lista.
Program bude mit nasledujici vlastnosti:

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

« Z PDB souboru bude také nacitat fidky HELIX a SHEET,
na zakladé toho prifadi jednotlivym residuim prislusnost k
témto sekundarnim motiviim

Stfed struktury bude spocitan jako tézisté struktury, kde
vSak vSechny atomy budou povaZovany za stejné hmotné

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

« Bude zobrazovat graf obsahujici kfivku charakterizujici
vzdalenost residui od centra. Navic budou obarvena
néktera policka residui, pro helixy svétle Cervenou a pro
beta-listy svétle modrou barvou. Pod grafem bude barevné
oznacen typ residua a uvedeno poradi v sekvenci zpiisobem
zobrazenym na obrazku

« 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 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
formatu "INPUT_FILE = jmeno_pdb_souboru", dale bude
v konfigurac¢nim souboru na samostatném radku
specifikovana velikost okna ve formatu "WINDOW_SIZE
= sirka, vyska"

 Nézev konfiguracniho souboru bude pfedan 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“.
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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

« 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

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

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

« Pro preklad programii pouZivejte nastroj make (tj. vytvoite
si prislusny Makefile)

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

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

« Na zacatek programu umistéte strucny komentar obsahujici
jméno autora, rok vytvoreni, popis funkce programu,
parametry piikazového fadku, popt. format konfiguracniho
souboru popisujici ¢innost programu

« VSechny funkce a proménné opatiete 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 atomti (zvlast pro x, y, a z) a vydélite je poctem
atoma.

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 atomti (tj. pofadi v poli
atomil). 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 p¥i 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 bodt kfivky grafu.

8.Z PDB souboru z fadkti HELIX a SHEET, které obsahuji
informace o sekundarni struktufe proteinu (-helixech a -
listech).

Pro tyto ucely definujeme strukturu
SECONDARY_MOTIF, ktera bude obsahovat 3 celocislené
proménné: ¢islo prvniho residua motivu (napft.

first residue), cislo posledniho residua motivu (napf.
last residue) a Cislo reprezentujici typ motivu (napf.
motif, bude nabyvat hodnoty 1 pro ®-helix a 2 pro B-list).
Definujte pole téchto struktur (napf. motifs[]) a globalni
proménnou, kterd bude obsahovat aktudlni pocet
sekundarnich motivi (napf. motifs count).

Nacitejte sekundarni motivy ve funkci pro nacitani PDB
souboru. Kromé fadkt zacinajicich ATOM (popi. HETATM)
nacitejte také fadky zacinajici HELIX nebo SHEET, z nich
nacitejte pouze ¢isla residui, ostatni polozky ignorujte. Cislo
prvniho residua se nachdzi na pozici 22-25 pro HELIX
(¢islovano od 1) a 23-26 pro SHEET, cislo posledniho
residua se nachazi na 34-37 pro HELIX i SHEET
(https://www.wwpdb.org/documentation/file-format-
content/format33/sect5.html). Motivy ihned ukladejte do
polemotifs[].

Do struktury RESIDUES pridejte celociselnou proménnou
(napf. motif), kterd bude obsahovat typ motivu, jehoZ je
residuum soucésti. Nastavte hodnotu této proménné.
Nezapomefite, Ze Cislo residua v motivu neni indexem v poli
residues[], ale ¢islo residua uvedené v PDB souboru (tj.
hodnota residues[].residue_number). Hodnotu v proménné
motif pouZivejte k obarveni pfislusné oblasti v grafu.

Testovaci data

Souradnice 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 (1jxy_noal.pdb):

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

Sekundéarni motivy ve struktute crambinu (1jxy_noal.pdb)
jsou:

prni a-helix: SER6 — LEU18 (13 residui)

druhy a-helix: SER22 — GLY 31 (10 residui)

prvni B-list: THR2 — CYS3 (2 residua)

druhy B-list: ILE33 — ILE34 (2 residua)
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