Programovani v jazyce C pro chemiky
(C2160)

11. Vizualizace sekvence
proteinu



Prace s pameti

« Kazda promeénna musi mit pridelen (alokovan) pamétovy prostor
odpovidajici jeji velikosti

« Rozeznavame dva zakladni typy alokace - statickou a dynamickou

» Staticka alokace spociva v pridéleni pameti v okamziku spusténi
programu a pouziva se tehdy, kdy velikost pozadované paméti je
predem znama (jiz v okamziku prekladu programu)

« Pamét pro globalni proménné je vzdy alokovana staticky

« Pamét pro lokalni proménné je alokovana az pri vstupu do funkce
a po opusténi funkce je opét uvolneéna, jedna se tedy o
automatickou dynamickou alokaci

« Pamét pro lokdlni proménné je alokovana v pamétové oblasti
nazyvané zasobnik (angl. stack)

* Velikost zasobniku dostupna programtim je casto limitovana (lze ji
zobrazit napr. prikazem ulimit -s), proto by pamétové narocné
promenné nemely byt definovany jako lokalni, ale jako globalni
nebo jim pridélime dynamicky alokovanou pamét explicitné



Dynamicka alokace pameti

« Pamét Ize alokovat dynamicky na vyzadani kdykoliv za béhu
programu pomoci knihovni funkce malloc()

#include <stdlib.h>
volid *malloc(int size)
* Funkce malloc() prijima parametr size specifikujici velikost
pozadované pameti v bytech

* Navratovou hodnotou malloc() je ukazatel na zaCatek
alokovaného pametového prostoru

« Pamét je pridélena z pamétové oblasti nazyvané halda (angl.
heap), jeji velikost neni zpravidla limitovana (jen pripadné
dostupnou fyzickou paméti nebo pomoci ulimit -d), proto je
tento zpUsob alokace vhodny pro pamétové naro¢né proménné

« Pokud pamét nelze pridélit (napr. pri nedostatku paméti), je
vracena hodnota NULL

« K dynamicky alokované paméti pristupujeme pomoci ukazatelt

* Pro uvolnéni pameéti pouzijeme funkci free()
void free(void *ptr)



Dynamicka alokace pameti - priklad

int mojefunkce(int n)

{
int *numbers = NULL; // Ukazatel na typ int

numbers = malloc(n * sizeof(int)); //Alokujeme pamet pro n cisel typu int
1f (numbers == NULL)
{
printf("Neni k dispozici dostatek pameti\n");
return 1; // V pripade chyby vratime hodnotu 1
}
// Alokovanou pamet inicializujeme (napr. pomoci funkce memset)
memset (numbers, 0, n * sizeof(int));

// numbers je ukazatel a proto s nim muzeme pracovat 1 jako s polem

for (int a

= 0 a < n; a++)
numbers[a] =

* 4;
// Tady mohou byt nejake dalsi prikazy

free(numbers);
numbers = NULL;

return 0;




Funkce s proménnym poctem parametru

 V jazyce C lze vytvaret funkce jejichz pocet parametrd neni v
jejich definici presné specifikovan, ale je urCen az v okamziku
volani funkce

* Definice takové funkce obsahuje seznam povinnych parametri a
Zza nim jsou uvedeny tri tecky reprezentujici nespecifikovany pocet
dalSich parametr(

Napr: int mojefunkce(int pl, int p2, ...)

* Funkce s proménnym poctem parametrd jsou vyuzivany hlavné v
knihovnich funkcich (printf(), scanf () atd.)

* Pri bézném programovani se jim pokud mozno vyhybame, protoze
zneprehlednuji program a mohou byt zdrojem chyb (kompilator
nemuze kontrolovat pocet a typy predanych argumentu)

* Pro ziskani argument( uvnitr funkce se pouzivéa specialni
mechanismus (podrobnosti viz. man stdarg)



Rekurzivni volani funkce

e Funkce mize volat sama sebe - mluvime o rekurzivnim volani
(zkracené rekurzi)

« Rekurze se vyuziva predevsim u problémd, které jsou ze své
podstaty rekurzivni

* Implementace rekurze musi zajistit, ze za zadnych okolnosti
nebude funkce volat sama sebe donekonecna

» PocCet rekurzivnich volani by nemél byt pfilis velky (rozumna
hodnota je max. stovky volani)

« Pouziti rekurze neni vhodné, pokud zalezi na rychlosti programu,
protoze kazdé volani funkce je spojeno s urcitymi pamétovymi a
casovymi naroky

Priklad na vypocet faktorialu s vyuzitim rekurze:

n'!=n*(n-1) *(n-2) *... *1 pron > 0, ntl=1 pron=20
int faktorial(int n)
{
if (n == 0)
return 1;
} else {
return (n * faktorial(n - 1)); // nl =n * (n-1)!
}
}

// Faktorial by bylo mozne spocitat efektivneji bez pouziti rekurze,
// u nekterych problemu je vSak rekurze nejefektivnejsim resenim.




Vyctovy datovy typ enum
» VyCtovy datovy typ enum se pouziva v pripade, ze existuje predem
definovand mnozina hodnot, kterych mUize proménna nabyvat
* Pri definici vyCtového typu je nutné vsechny hodnoty uvést
* Proménnym daného vyctového typu Ize prifazovat pouze uvedené
hodnoty
« VyCtové typy lze také vyuzit pro specifikaci velikosti pole

typedef enum {
PONDELI, UTERY, STREDA, CTVRTEK, PATEK, SOBOTA, NEDELE
} DNY;

DNY d; // Definujeme vyctovou promennou

// Do vyctove promenne lze priradit pouze uvedene hodnoty
// PONDELI az NEDELE
d = UTERY;
if (d == UTERY)
printf("utery");

// Ukazka vyuziti vyctoveho typu pro specifikaci velikosti pole
enum {MAX_ATOMS = 100000} ;

ATOM atoms[MAX ATOMS]; // Definujeme pole atomu velikosti MAX_ATOMS




Chybové stavy

errno
char *strerror(int errnum);
void perror(const char *s);

* Pokud nektera z funkci pro praci se soubory (fopen(), fclose())
vrati hodnotu indikujici chybu, Ize ziskat podrobnéjsi informace o
charakteru chyby

* Globalni proménna errno obsahuje Ciselny kéd posledni chyby
(vyzaduje hlavickovy soubor #include <errno.h>)

* Vyznam hodnot proménné errno je popsan v manualu
(man errno)

* Funkce strerror() vraci text popisujici chybu daného cisla
(vyzaduje hlavickovy soubor #include <string.h>)

* Funkce perror() vypise popis posledni chyby na standardni
vystup (vyzaduje hlavickovy soubor #include <stdio.h>)

» Tyto funkce lze pouzit pro ziskani chyb z mnoha dalsich funkci
standardni knihovny jazyka C, popis najdeme vzdy v manualu k
prislusné funkci (man jmeno_funkce)



Chyboveé stavy pri praci se soubory

#include <stdlib.h>
#include <stdio.h>
#include <string.h>
#include <errno.h>

int read pdb file()

{

FILE *f = NULL;

f = fopen("crambin.pdb", "r");

if (f == NULL) {
printf("Cannot open input file %s \n", file name);
if (errno '= 0) {

printf(" Reason: %s\n", strerror(errno));

}

return 1;
}
// Zde bude nejaky kod zapisujici do souboru
if (fclose(f) == EOF) {
printf("Error closing the file %s\n", file name);
if (errno != 0) {
printf(" Reason: %s\n", strerror(errno));
}

return 1;
}

return 0;




Preklad rozsahlych programu

U rozsahlych programt nezapisujeme kéd do jednoho souboru, ale
rozdélime jej do vice soubort, kazdy soubor prekldddme oddélené,
prekladac vzdy vytvori prislusny soubor s relativhim kédem (*.0, *.0bj)

» Soubory s relativnim kddem pouzije linker pro vytvoreni vysledného
spustitelného souboru

* Vyhodou tohoto oddéleného prekladu je casova Uspora pri vyvoji
programu - zmena kédu v jednom souboru nevyzaduje kompilaci
celého programu, ale jen prislusného souboru a nasledné linkovani

souborl.h soubor2.h soubor3.h «——— Knihovni
1 \ l >< l hlavickové
soubory:
souborl.c soubor2.c soubor3.c «—— stdlib.h
1 ! ! i
 Preklad | | Preklad | | Preklad | Ssttr?r']%'_?,
souborl.o soubor2.o soubor3.o
[ Linker «—— Knihovny (*.a, *.lib)
}

Spustitelny soubor H0




Oddéleny preklad programu

* Pri déleném prekladu prekladacem gcc prekladame kazdy soubor
zvIast s pouzitim parametru -c, ¢imz vytvorime prislusny soubor s
relativnim kédem (*.0), a tyto soubory nakonec slinkujeme:

gcc -c souborl.c
gcc -c soubor2.c
gcc -0 spustitelny soubor souborl.o soubor2.o

 Tyto Cinnosti zpravidla automatizujeme pomoci nastroje make

# Vytvori spustitelny program progl, jehoz kod je zapsan
# v souborech souborl.c, soubor2.c a soubor3.c a do nich jsou
# vlozeny hlavickve soubory souborl.h, soubor2.h a soubor3.h

mujprogram : souborl.o soubor2.o soubor3.o
/f gcc -o mujprogram souborl.o soubor2.o soubor3.o

souborl.o : souborl.c souborl.h
/' gcc -c souborl.c

soubor2.o0 : soubor2.c soubor2.h
N gcc -c soubor2.c

soubor3.o : soubor3.c soubor3.h
gcc -c soubor3.c

Zde musi byt tabulator, 11
ne mezery!



Ucebnice jazyka C

- Herout, Pavel: Ucebnice jazyka C.
6. vyd., KOPP, 2009. 280 s. ISBN 978-80-7232-383-8. (cca 200 K¢)

« Herout, Pavel: Ucebnice jazyka C - 2. dil.
4. vyd., KOPP, 2008. 180 s. ISBN 978-80-7232-367-8. (cca 170 K¢)

* Vaclav Kadlec: U¢éime se programovat v jazyce C.
Computer Press, 2002. 294 s. ISBN 80-7226-715-9.

« Brian W. Kernighan, Dennis M. Ritchie: Programovaci jazyk C.
preklad angl. 2. vydani, Computer Press, 2006. 288 s.
ISBN 80-251-0897-X. (cca 300 K¢)

* K. N. King: C Programming: A Modern Approach
2 edition, W. W. Norton & Company, 2008. 832 p. ISBN 0393979504.
(approx. 80 - 120 USD)
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Barevné kédovani aminokyselin

- R - Arg - Arginine

- Lys - Lysine

=

- GIn - Glutamine

o

=

- Asn - Asparagine

m

- Glu - Glutamic Acid

- Asp - Aspartic Acid

T o4

- Hig - Histidine

P - Pro- Proline

Y - Tyr - Tyrosine

W-Trp - Tryptophan

S5 - Ser- Serine

- Thr-Threonine

- Gly - Glycine

- Ala- Alanine

- Met - Methionine

o= = oo -

- Cys - Cysteine

F - Phe - Phenylalanine

- L-Leu- Leucine
- YW-Yal-Valine
-I lle - Isoleucine

Reference: Ruiz, M. and Lefranc, M.-P., Currents in Computational Molecular Biology, Frontiers
Science Series no.30, Universal Academy Press, Tokyo, pp 126-127 (2000)

[230, 6, ]
[198, 66, 0]
[255,102, 0]
[255, 153, 0]
[255, 204, 0]
[255, 204, 153]
[255, 255, 153]
[255, 255, 0]
[204, 255, 204]
[204, 153, 255]
[204, 255, 153]
[0, 255, 153]
[0, 255, 0]
[204, 255, 255]
[153, 204, 255]
[0, 255, 255
[0, 204, 255]
[51,102, 255]
[0, 0, 255]

[0,0,128]

FEGOE0E]
FCE4200]
FFFEE00]
[FFFaa00)]
FFFCCO0]
FFFCCAY]
[FFFFF99]
[FFFFFOO]
FCCFFCET]
[FCCOOFF)
FCCFFa9]
FOOFF99]
FOOFFOO]
FCCFFFF]
FI9CCFF)
FOOFFFF]
FOODCCFF]
[#3366FF]
F0000FF]

[£000080]
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Ulohy

1. Do programu pro nacitani a zapis PDB souboru (cv. 9, uloha 3)
implementujte funkci, ktera pomoci knihovny g2 nakresli kruhové
schéma, kde kazdy barevny segment odpovida jednomu residuu (viz
prvni obrazek). Jméno PDB souboru bude specifikovano jako parametr
na prikazovém radku. Program otestujte se souborem crambin_noal.pdb.

2 body

2. Do predchoziho programu pridejte funkci, ktera zobrazi residua formou
barevnych segmentd, jak je zobrazeno na druhém obrazku. Segmenty
budou popsany jednopismennymi zkratkami residui. Na radku bude
max. 30 residui. Dale v programu oSetrete chybové zpravy pri otevirani
a uzavirani souboru, tak aby doslo k presnému nahlaseni typu chyby.
Otestujte se soubory crambin _noal.pdb a 2dhc noHZ20.pdb. 2 body

[=1 ] [ER g2: 0 i R R
vl AT oGEE s KElc@ v e Els p i vllo ollr 6
/ \ GcllrG-Tcr 8oy aNK vr G vloe@Ns pae clElcl=@E r T ws
Y.YMP.FAESGAAFDFFGFGSD
plloe e oy Bz E v e - B= 0 - B« B
G veeElcltlr ve o r s ECEIE VY - ¢
Byt or W@ s AElTEr « o @87 2 w@~ o Bl
‘ TFSD“D.FMWAFT.TEAEASAYAAPF
poTs viEaCHENEE - Avll - B @A cllcls TE &
A Ew@no wecldt 6 v« e 8o [llG r oy p
MANGCFEP.E'ADAGHF-EFGE-AE
N & LR e
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Uloha 1 - napovéda

Pouzijte nasledujici strukturu pro ziskani jednopismennych zkratek a barev RGB jednotlivych residui
(tento kdd najdete také v souboru residue_types.c):

#define RESD_TYPES_COUNT 21
typedef struct

char code3[4]; // three-letter code
char codel; // one-letter code
double color_r;
double color_g;
double color_b;

} RESIDUE_TYPE;

RESIDUE_TYPE residue_types[RESD_TYPES_COUNT] =
{

{"UNK", 'X', 153/255.0, 153/255.0, 153/255.0},
{"ALA", 'A', 204/255.0, 255/255.0, 255/255.0},
{"ARG", 'R', 230/255.0, 6/255.0, 6/255.0},
{"ASN", 'N', 255/255.0, 153/255.0, 0/255.0},
{"ASP", 'D', 255/255.0, 204/255.0, 153/255.0},
{"cys", 'C', 0/255.0, 255/255.0, 255/255.0},
{"GLN", 'Q', 255/255.0, 102/255.0, 0/255.0},
{"GLU", 'E', 255/255.0, 204/255.0, 0/255.0},
{"GLY", 'G', 0/255.0, 255/255.0, 0/255.0},
{"HIS", 'H', 255/255.0, 255/255.0, 153/255.0},
{"ILE", 'I', 0/255.0, 0/255.0, 128/255.0},
{"LEU", 'L', 51/255.0, 102/255.0, 255/255.0},
{"LYS", 'K', 198/255.0, 6/255.0, 0/255.0},
{"MET", 'M', 153/255.0, 204/255.0, 255/255.0},
{"PHE", 'F', 0/255.0, 204/255.0, 255/255.0},
{"PRO", 'P', 255/255.0, 255/255.0, 0/255.0},
{"SER", 'S', 204/255.0, 255/255.0, 153/255.0},
{"THR", 'T', 0/255.0, 255/255.0, 153/255.0},
{"TRP", 'W', 204/255.0, 153/255.0, 255/255.0},
{"TYR", 'Y', 204/255.0, 255/255.0, 204/255.0},
{"VAL", 'V', 0/255.0, 0/255.0, 255/255.0}

};

Aby bylo mozné snadno pfristupovat k typlm rezidui, pridejte do struktury RESIDUE proménnou
residue_type (typu int) a pfifadte do ni odpovidajici index v poli residue_types (tj. hodnotu 0 az 20,
napr. pro arginin 2, cystein 5 atd.). Toto provedte napfr. na konci funkce slouzici k naplnéni pole rezidui.
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