Pokrocilé programovani
v Jazyce C pro chemiky
(C3220)

Nacitani a zapis PDB souboru



Trida string

* Typ string neni zakladnim vestavénym typem, ale je implementovan
jako trida ve standardni knihovne C++

* Trida string obsahuje nékteré uzitecné metody:
length() - vrati pocet znakl v retézci
size() - totéz jako length()
operator[] (int pos) - vrati znak na pozici pos
substr(int pos, int n) - vrati podretézec dlouhy n znak®
zacinajici na pozici pos
c_str() - vrati retézec, jak je pouzivan v C, tj. typ chaxr* ukonceny
nulovym znakem (napf. pro predani retézce funkcim, které akceptuji
pouze klasické retézce char* a nepodporuji string)
begin(), end() - standardni iteratory

* Podrobnéjsi informace: https://cplusplus.com/reference/string/string/

* Uvedené metody nekontroluji velikost retézce, tj. pokus o pfristup k
znakovym pozicim mimo meze retézce vede k padu programu.
Musime tedy sami predem kontrolovat velikost retézce.

 Pri praci s ne-ASCII znaky (Unicode) jsou vsechny délky a pozice v
bajtech, ne ve znacich (pismena s diakritikou zabiraji >1 B) 2


https://cplusplus.com/reference/string/string/

Formatovani vystupu

Pro formatovani vystupl pouzivdme tzv. manipulatory

Pro pouziti manipulatorl je treba v zdhlavi zdrojového souboru deklarovat #include
<iomanip> a using namespace std;

Manipulatory se pouzivaji ve spojeni s operatorem <<

Manipuldtory nastavuji formatovani a rizné parametry pro nacitani vstupu a vystupu

#include <iostream>
#include <iomanip>
using namespace std;

int main()

{
// Vypise cele cislo zarovnane doprava, minimalne 5 znaku,
// (zleva se doplni mezery)
cout << right << setw(5) << 234 << endl;

// Nasledujici prikaz vypise realne cislo s platnosti na 2
//desetinna mista, tj. 456.15

cout << fixed << setprecision(2) << 456.15738 << endl;

return 0;




Manipulatory k I/O formatovani

* Nasledujici manipulatory Ize pouzit pro formatovani vystupu:
fixed - vystup realného cisla ve formatu 123.45

scientific - vystup realného cisla ve formatu 1.2345e2

defaultfloat (vychozi nastaveni) - vybere fixed nebo scientific dle
potreby, v zavislosti na velikosti vypisované hodnoty

left - zarovnava vypis doleva

right - zarovnava vypis doprava

setw(n) - nastavi miniméalni pocet vypisovanych znakl n pro
nejblizsi nasledujici operaci vypisu (pro Cisla nebo retézce).
setfill(c) - nastavi pouziti znaku c pro vyplnéni vypisu, pokud je
Sirka (nastavena pomoci setw()) véetsi, nez je treba

setprecision(n) - nastavuje pocet Cislic za desetinnou teckou pro
vypisovana realna cisla (pro vypis fixed a scientific) nebo
maximalni pocet vypisovanych platnych Cislic (pri vychozim
nastaveni, tedy bez fixed a scientific)



Manipulatory k I/O formatovani

« Nasledujici manipulatory lze pouzit pfi nacitani ze vstupu:

skipws - nastavi preskakovani bilych znakl (mezera, tabelator,
konec radku) pri nacitani (toto je vychozi nastaveni)

noskipws - nastavi, ze bilé znaky nebudou preskakovany
ws - nacita bilé znaky tak dlouho, dokud nenarazi na nebily znak

« Podrobny vycet manipulatoru:
https://cplusplus.com/reference/library/manipulators/


http://www.cplusplus.com/reference/iostream/manipulators/

Nacitani PDB souboru v C++

« PDB format se pouziva pro ukladani struktur biomolekul v PDB
databazi www.rcsb.org

« Data PDB souboru jsou organizovana jako fixed format, tj. kazda
polozka ma presné udanou pozici na radku

* Dokumentace k PDB formatu je dostupna na:
https://www.wwpdb.org/documentation/file-format

« Kazdy rddek PDB souboru obsahuje na zac¢atku 6 znakU
identifikujicich typ radku

« Souradnice atomuU se naditaji z radkld ATOM (pro standardni
residua) a HETATM (pro nestandardni residua)

* Nacitani PDB souboru v C++ je podobné jako v C, ale vyuzivaji
se promeénné typu string a odpovidajici metody (napt.
substr(), length()), proudy stringstream a jejich metody
(operator >>, str(), clear(), fail()

« Zapis PDB souboru v C++ je podobny jako v C, zapisuje se do
proudu pomoci operatoru << a pro formatovani se pouzivaiji
manipulatory (fixed, left, right, setw(), setprecision())


http://www.rcsb.org/
https://www.wwpdb.org/documentation/file-format
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Tridy pro nacitani PDB souboru

* Informace nacitané z radkt ATOM a HETATM uklddame to tridy Atom, kterd obsahuje
datové Cleny pro ulozeni informace o jednom atomu a odpovidajici metody

// Pro moznost vypisu na standardni vystup (cout) vlozime:
#include <iostream>

// Pro praci se souborovymi proudy (ifstream a ofstream) vlozime:
#include <fstream>

// Pro praci s retezcovymi proudy (istringstream) vlozime:
#include <sstream>

// Pro praci s manipulatory vlozime:
#include <iomanip>

// Pro praci s kontejnerem vector<> vlozime:
#include <vector>

// Pro primy pristup ke jmenum promennych a funkci standardni knihovny

// deklarujeme jmenny prostor std:
using namespace std;

class Atom

{
// Cleny tridy Atom

i

int main(int argc, char *argv[])
{
}




Trida Atom - datové cleny

class Atom

{
public:
// Tady budou verejne metody
private:
int recordType; // Rozliseni radku ATOM a HETATM

int atomNumber:

string atomName;

char alternatelLocation;

string residueName;

char chainIld; // Znak identifikujici retezec
int residueNumber; // Cislo residua

char iCode;

double coordX, coordY, coordZ; // Kartezske souradnice atomu
double occupancy;

double tempFactor;

string elementName;

string formalCharge;

bool hasOccupancy; // Byla nactena occupancy?

bool hasTempFactor; // Byl nacten teplotni faktor?




Trida Atom - vychozi hodnoty

class Atom

{

public:

// Nasledujici staticke konstatntni promenne slouzi k nastaveni
// hodnoty v recordType

static const int RECORD_UNKNOWN = 0;

static const int RECORD_ATOM = 1;

static const int RECORD_HETATM = 2;

private:

int recordType = RECORD_UNKNOWN;

int atomNumber = 0;

// Retezce je vhodne v tomto pripade inicializovat mezerami,

// tj. pro jmeno atomu 4 mezery, pro jmeno residua 3, pro jmeno prvku 2

string atomName = ;

char alternatelLocation = :

string residueName = " ";

char chainld = ' '; // Znak identifikujici retezec
int residueNumber = 0; // Cislo residua

char iCode = ' ';

double coordX = 0, coordY = 0, coordZ = @; // Kartezske souradnice atomu
double occupancy = 0;

double tempFactor = 0;

string elementName = " “;

string formalCharge;

bool hasOccupancy = false; // Byla nactena occupancy?

bool hasTempFactor = false; // Byl nacten teplotni faktor?
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Trida Atom - metody

class Atom

{

Public:
// Konstruktor neni treba, vse inicializujeme v tele tridy

// Metoda pro nacteni radku
void readlLine(const string &line);

// Metoda pro vypis radku do PDB souboru ci na terminal
void writelLine(ostream &out) const;

// Zde mohou byt dalsi metody, napr. pro pristup k datovym clenum
// napr. getAtomNumber(), getAtomName(), getResidueName()




Nacditani radku z PDB souboru

string line, recordName;
vector<Atom> atoms;
string inputPdbFileName = "1jxy_noal.pdb";

ifstream ifile(inputPdbFileName) ;
// Zde musi byt osetreni chybneho otevreni souboru

while (getline(ifile, line)) {
if (line.length() >= 6) {

// Zkopirujeme prvnich 6 znaku do recordName

recordName = line.substr(@, 6);

if (recordName == "ATOM " || recordName == "HETATM") {
Atom atom;
//Metoda readlLine() nacte z radku vsechna data pro dany atom
atom.readlLine(line);
atoms.push_back(atom); // Atom vlozime do kontejneru




Nacteni zaznamu ATOM a HETATM - cast 1

void Atom::readLine(const string &line)

{

string recoxrdName, s; // s je pomocna retezcova promenna
istringstream sstream;

if (line.length() < 53) { cout<<"Prilis kratky radek!"<<endl; return;}
// Zkopirujeme prvnich 6 znaku do recordName

recordName = line.substr(0, 6);

if (recordName == "ATOM ") recordType = RECORD_ATOM;

else if (recordName == "HETATM") recordType = RECORD_HETATM;

else return; // Neni-1li to ATOM ani HETATM, nelze pokracovat

// Nacteme cislo atomu
s = line.substr(6, 5); // 5 znaku od pozice 6 se zkopiruje do s

sstream.stx(s); // Do retezcoveho proudu nastavime retezec s
sstream.clear(); // Odstranime pripadny chybovy stav proudu
sstream >> atomNumber; // Nacitame cislo atomu

if (sstream.fail()) { /*Nahlasime chybu a vyskocime z metody.*/ }

// Nacteme jmeno atomu
// z retezce line se zkopiruji 4 znaky od pozice 12 do atomName
atomName = line.substrx (12, 4);

// Nacteme alternate location indicator
alternatelLocation = line[16]; // Zkopiruje se znak na pozici 16
// Pokracovani na dalsi strance
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Nacteni zaznamu ATOM a HETATM - cast 2

// Pokracovani metody readlLine() z predchozi stranky

// Zde se nactou data do promennych residueName, chainld,
// residueNumber, iCode

// Nacteme souradnice - zopakujeme pro coordX, coordY, coordZ
s = line.substr(30, 8);

sstream.stx(s);

sstream.clear();

sstream >> coordX;

if (sstream.fail()) { /*Nahlasime chybu a vyskocime*/ }

// Nacteme occupancy
if (line.length() >= 60) { // Pouze pokud je radek delsi nez 6@ znaku
s = line.substr(54, 6);
sstream.stx(s);
sstream.clear();
sstream >> occupancy;
if (!sstream.fail())
hasOccupancy = true; // Occupancy byla uspesne nactena
// Occupancy je nepovinna, takze 1 pri nenacteni muzeme pokracovat

}

// Zde nacteme tempFactor, elementName, formalCharge
// Nezapomeneme predtim vzdy zkontrolovat delku radku
} // Konec metody readlLine()




Zapis do PDB souboru - cast 1

// Nekde ve funkci main nebo vhodne funkci/metode bude umisten kod, ktery otevre
// vystupni soubor a potom bude pro jednotlive atomy volat nasledujici metodu

void Atom: :writelLine(ostream &out)
{
// Zapiseme jmeno zaznamu ATOM nebo HETATM
if (recordType == RECORD_ATOM)
out << "ATOM “;
else if (recordType == RECORD_HETATM)
out << "HETATM";
else return; // Pripadne navic zahlasime chybu

// Zapiseme cislo atomu, 5 znaku zarovnanych doprava
out << right << setw(5) << atomNumber;
out << ' '; // Zde je v PDB vzdy mezera
// Zapiseme jmeno atomu, 4 znaky zarovnane doleva
out << left << setw(4) << atomName;
// Zapiseme jeden znak alternate location
out << alternatelLocation;
// Zapiseme jmeno residua, 3 znaky zarovnane doleva
out << left << setw(3) << residueName;
out << ' '; // Zde je v PDB vzdy mezera
out << chainld; // Zapiseme jeden znak identifikujici retezec
// Zapiseme cislo residua, 4 znaky zarovnane doprava
out << right << setw(4) << residueNumber;
out << iCode; // Zapiseme jeden znak insert code
out << " ", // Zde jsou v PDB vzdy 3 mezery
// Pokracovani na dalsi strance
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Zapis do PDB souboru - cast 2

// Pokracovani metody write_line() z predchozi stranky

// Zapiseme kartezske souradnice atomu zarovnane doprava

// s pevnym poctem cislic za desetinnou teckou (manipulator fixed),
// pocet desetinnych mist bude 3 a celkovy pocet zapsanych

// znaku je 8 (vc. desetinne tecky)

out << right << fixed << setprecision(3);

out << setw(8) << coordX;

out << setw(8) << coordY;

out << setw(8) << coordZ;

if (hasOccupancy) // Zapiseme occupancy

out << right << fixed << setprecision(2) << setw(6) << occupancy;
else

out << " "

if (hasTempFactor) // Zapiseme teplotni faktor

out << right << fixed << setprecision(2) << setw(6) << tempFactor;
else

out << " "o

out << " "; // Zde je v PDB souboru vzdy 10 mezer
out << right << setw(2) << elementName;
out << left << setw(2) << formalCharge;

out << endl; // Zapiseme znak konce radku
} // Konec metody writelLine()




Trida Application

* V jazyce C++ Casto pouzivame tridu nazvanou napriklad Application, ktera je hlavni

vvvvvv

* Ve funkci main() pak pouze vytvorfime objekt typu Application a zavolame jeho
metodu run(), kterd obsahuje veskery hlavni kéd

class Application
{
public:
// V metode run() bude veskery hlavni kod, ktery jsme
// drive umistovali do funkce main()
int run(int argc, char *argvl[]);
bool readPdbFile();
void writePdbFile();
private:
string inputPdbFileName;
string outputPdbFileName;
vector<Atom> atoms;

b,

int main(int argc, char *argv[])
{

Application app;

return app.run(argc, argv);

}
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Pouziti debuggeru GDB

VVVVVV

« Kompilatoru predame argumenty -g a pripadnée -0g (optimalizace)
« Debugger spustime prikazem gdb ./nazev_programu

« Potom mUizeme debugger ovlddat nasledujicimi prikazy (lze
zkracovat, v zavorce je pIné znéni prikazu):

run argumenty.. - spusti ladény program

break jmeno_funkce - definuje breakpoint (zastavi program na
dané funkci)

bt (backtrace) - vypise retézec volanych funkci k aktualnimu
mistu

cont (continue) - pokracuje v béhu programu po preruseni
n (next) - provede aktualni radek programu a zase zastavi
1 (list) - vypise zdrojovy kéd kolem aktualniho mista

P jmeno_promenne (print) - vypise hodnotu promeénné
kill - ukonci ladény program

quit - ukonci cely debugger 18



Dodrzujte nasledujici pravidla

« Vzdy inicializujte datové Cleny tridy (obvykle se inicializuji jen
proménné zakladnich typl, proménné objektovych typt obvykle
neni treba inicializovat, protoze jsou inicializovany svymi
konstruktory).

« Nemate-li dobry dlvod definovat tridé vlastni konstruktor(y), zadné
konstruktory neuvadejte (kompilator je vygeneruje sam).

VVVVVV

pripadech inicializacni seznam (v zahlavi konstruktoru za
dvojtecCkou). Prifazovani v téle konstruktoru pouzivejte jen v dobre
odlvodnénych pripadech.

* Program vytvarejte postupné, nejdrive vytvorte definice trid a
metody, jejich téla ponechejte prazdna a program prelozte. Potom
pridavejte kéd, vzdy po dokonceni dulezité ¢asti program prelozte
a otestujte.

* Funkcim pro vystup predavejte proud jako ostream &. Bude je pak
diky polymorfismu mozno volat s ofstream i cout, coz se hodi pro
testovani (cvicny vypis nacteného radku na terminal).
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. Vytvorte program ktery nacte atomy z PDB souboru (fadky ATOM a
HETATM) a zapise je do jiného souboru.

* Jména vstupniho a vystupniho souboru budou specifikovana na
prikazovém radku

* Program otestujte se souborem
/home/tootea/C3220/data/1jxy noal.pdb. Dbejte na spravné
formatovani vystupu (zarovnani sloupct).

* Objekty typu Atom ukladejte do kontejneru vector<Atom>

*V programu pouzijte tridu Application, do niz umistite vSechen kéd,
ktery byste jinak méli v main().

* Chybové hlasky upravte tak, aby nahlasily, na kterém radku ve vstupnim
PDB souboru chyba nastala (vytisknéte cislo radku a jeho obsah). K
implementaci nepouzivejte globalni proménné, ale vhodné upravte
argumenty Ci navratovy typ metody Atom: :readLine().

6 bod(
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