Programovani v jazyce C pro chemiky (C2160) — zavére€né cvic¢eni
8. Graf uhll peptidické patere

Zadani
Vytvorite program, ktery zobrazi graf uhlt peptidické patefe ¢
a @ pro jednotliva residua. V grafu vyznaci oblasti

charakteristické pro alfa-Sroubovice a beta-listy. Program
bude mit nasledujici vlastnosti:

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

+ Budou urceny atomy peptidické péatefe N, C a C-alfa

 Bude implementovéana funkce pro vypocet torzniho thlu

« Budou spocitany torzni thly ¢ a ¢ pro jednotliva residua

« Bude zobrazovat zdvojeny graf, kde v horni ¢asti budou
zobrazeny hodnoty dhlu s pro jednotliva residua proteinu a
v dolni ¢asti totéZ pro tihel @. Body v grafu odpovidajici
jednotlivym residuim budou barevné odliSeny pro rtizné
typy residui.

« V grafu budou barevné vyznaceny oblasti charakteristické
pro alfa-Sroubovice (-110° < ¢ < -40°, -80° <y < -20°) a
beta-listy (-150° < @ < -50°, 90° < s < 170°)

« 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 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"

« Nazev konfiguracniho souboru bude predan programu jako

parametr na prikazovém fadku

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

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

« Dbejte na spravné odsazovani textu

« Pro redlné proménné pouZivejte typ double, ne float

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

 Proménné vZdy inicializujte vhodnou hodnotou

« Pfi pouziti funkci pro praci s Fetézci a p¥i 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

- 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 odstraiite veSkery kod, ktery neni nutny pro
splnéni zadani (napf. pozistatky z minulych cviceni,
zakomentované casti kodu). Ponechat miiZete funkci pro
zapis PDB

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

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

« VSechny funkce a proménné opatiete komentafem



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 atomy
peptidické patefe, tj. atomy se jménem "N ","CA","C ",
" O " (v€. mezery na zacatku a na konci) — viz. dloha 3 ze
cvic. 9

3.Pro pohodInéjsi préaci s témito atomy pridejte do struktury
RESIDUE ¢tyfi celoCiselné proménné (napf. atom c,
atom c alpha, atom n, atom o) které budou
obsahovat index pfislusnych atomt v poli atomi (tj. poradi
v poli atomt1). Hodnoty proménnych nastavte pro kazdé
residuum ve funkci pro vyhledavani residui nebo v
samostatné funkci.

4.Do struktury RESIDUE pridejte dvé proménné, které budou
obsahovat hodnoty torzniho tihlu ¢ a § (pojmenované napr.
angle phi, angle psi).
5.Spocitejte hodnoty obou torznich Ghli pro kazdé residuum
(s vyjimkou prvniho a posledniho, pro které nejsou
definovany). Uhel se pocita pro atomy peptidické pétefe
"N", "CA", "C" nasledovné: ¢ je uhel mezi atomy C(i-1) —
N(@) — CA(i) - C(i) a ¢ je uhel mezi atomy N(i) — CA(i) —
C() - N(i+1) (i je poradi residua v sekvenci)
6.Pro vypocet torzniho tihlu vytvorte samostatnou funkci,
které predate indexy (tj. pofadi v poli atomti) Ctyt atomt a
funkce vrati torzni tihel mezi nimi. Torzni Ghel
(https://en.wikipedia.org/wiki/Dihedral angle) vypocitame
nasledovné:
Pro atomy se soufadnicemi p1, p2, p3, p4 spocitame vektory
b2 = p2-p1, b2 = p3-p2, b3 = p4-p3 (viz obrazek), torzni
thel pak spocitame:
uhel = atan2(|b2| - b1 - [b2xb3], [b1xb2] - [b2xb3])
kde |b2] je velikost vektoru b2, - symbolizuje skalarni soucin
a x vektorovy soucin
[b2| = sqrt(b2x* + b2y’ + b2z?)
a*b=ax-bx+ay-by+az-bz
a x b =[ay'bz —az-by, az'bx —ax‘bz, ax'by — ay-bx]

Testovaci data

Priklad vypoctu torzniho tihlu pro prvni torzni dhel ¢ residua
THR2 ze struktury crambinu (1jxy_noal.pdb):

pl = (15.614, 12.736, 5.075)
p2 = (15.046, 11.539, 5.178)
p3 = (13.824, 11.392, 5.952)
p4 = (14.140, 10.687, 7.279)

uhel(v radidnech) = atan2(|b2|-b1-[b2xb3], [b1xb2] - [b2xb3])
= atan2(1.454 - (-0.568, -1.197, 0.103) - (0.351, 1.866, 0.908),
(-0.911, 0.314, -1.379) - (0.351, 1.866, 0.908))

= atan2(-3.401, -0.986) = -1.853 radiént (tj. -106.2°)

Uhly @ ay (ve stupnich) pro prvnich 5 residui crambinu
(soubor 1jxy_noal.pdb):

THR2: -106.2, 142.6
CYS3: -132.4, 136.0
CYS4: -124.0, 147.4
PRO5: -76.2, -19.3
SER6: -157.9, 168.1



https://en.wikipedia.org/wiki/Dihedral_angle

