Pokrocilé programovani v jazyce C pro chemiky (C3220) — zavére€né cviceni
1. Program v Qt zobrazujici sekvenci proteinu z PDB souboru

Zadani
Vytvofrte program s pomoci knihovny Qt, ktery bude schopen
nacist PDB soubor s proteinem a zobrazit sekvenci residui.

Program bude mit néasledujici vlastnosti:

« Program bude obsahovat tlac¢itko "Open File" po jehoz
stisknuti se otevie dialogové okno pro vybér PDB souboru.
Potom se PDB soubor nacte a zobrazi se sekvence
proteinu.

« Sekvence bude zobrazena tak, Ze pro kazdé residuum se
zobrazi maly barevny obdélnik (pouZijte barvy uvedené
niZe). Uprostied obdélniku bude jednopismennd zkratka
residua.

* V horni ¢asti hlavniho widgetu bude zobrazen nazev PDB
souboru.

+ Program bude déle opatfen dvéma tlacitky "Hide" a
"Show", kterd umoZni skryt a opét zobrazit jednopismenné
zkratky residui (tj. pti skryti se bude pro kazdé residuum
zobrazovat jen barevny obdélnik bez jednopismenné
zkratky)

« Pokud uZivatel klikne mysi na obdélnik residua, oznaci se
toto residuum tak, Ze se kolem néj nakresli cerveny
ramecek. Navic se v dolni ¢asti zobrazi informace o
residuu: tfipismenna zkratka, ¢islo residua a pocet atomt
residua.

Program otestujte se strukturou crambinu (1jxy_noal.pdb) a
enzymu haloalkan dehalogenéaza (2dhc_no_H2O.pdb). Oba
soubory naleznete v IS MU ve slozZce data.

" _Program pro zobrazeni sekvence z PDB souboru
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Soubor: Hide
fhome/martinp/2dhc_no H20.pdb
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Residuum: PRO8  Pocet atomu: 7

Dodrzujte nasledujici pravidla
+ Na zacatek kazdého hlavickového souboru vidy uvedte
direktivy preprocesoru:
#ifndef FILENAME_H

#define FILENAME_H

a na konci souboru:
#endif

Pro jména argumentt metod a lokalni proménné nikdy
nepouZivejte stejna jména, ktera jste jiZ pouZili pro ¢lenské
proménné dané tfidy. Doslo by k prekryti téchto ¢lenskych
proménnych, coZ je matouci.

Nezapomeiite inicializovat vSechny ¢lenské proménné tiidy.
Toto se tyka jen proménnych zakladnich typd, proménné
objektovych typi jsou inicializovany svymi vlastnimi
konstruktory. Inicializaci provadéjte pokud moZno primo

v definici poloZek v téle tridy, pfipadné v inicializa¢nim
seznamu konstruktoru tfidy. Pfifazeni v téle konstruktoru
pouZivejte jen v dobfe odGvodnénych ptipadech.

Datové cleny tridy uvadéjte vidy jak soukromé.

V metodéach tFidy pristupujte k témto ¢lenskym proménnym
pfimo, pro pfistup odjinud pouZijte pfislusné ptistupové
metody (getXXX(), setXXX()).

Metody, které neméni data tfidy, definujte jako konstantni.

PouZivejte prednostné standardni kontejnery (napr. vector)
misto béznych poli a obycejnych ukazateld.

Ke spravé dynamicky alokovanych dat pouZzijte chytré
ukazatele ¢i hierarchii QObject (ukazatele na rodicovsky
objekt predavané konstruktoru). Rucni spravu paméti
pomoci kombinace operatort new a de lete pouzivejte
jen v pripadé nutnosti.

V pripadé potfeby pouZijte dokumentaci ke knihovné Qt:
https://doc.qt.io/qt-5/classes.html

Pridate-1i do souboru *.cpp nebo *.h hlavickovy soubor, je
potieba znovu vygenerovat Makefile (prikazem gmake

* pro). Toto se netyka knihovnich hlavickovych soubort.

Napovéda
1.Za z&klad pouZijte program z tlohy 2 ze cviceni 10.

2.Do souboru atom.h zkopirujte definici tfidy Atom z dlohy 1
ze cviceni 8. Do souboru atom.cpp zkopirujte metody tfidy
Atom. Kromé metod readLine() a writelLine() musi
tfida Atom obsahovat také metody pro pristup k datovym
¢lentim residueNumber a residueName (tj. metody
getResidueNumber(), ...).

3.V souboru residue.h definujte tfidu Residue, ktera bude
obsahovat datové Cleny atomFirst, atomLast (poradi
prvniho a posledniho atomu daného residua v kontejneru
atomt), residueName, residueNumber (jméno a Cislo
residua, jak je uvedeno v PDB souboru). Tfida bude
obsahovat konstruktor Residue(int atomFirst, const
string &residueName, int residueNumber), dle potieby
i konstruktor bez parametrt. Tfida bude déale obsahovat
metody pro pristup ke ¢lentim tiidy (getAtomLast(),
setAtomLast(), ... ). V souboru residue.cpp implementujte
piislusné metody tfidy Residue.

4. Vytvorte soubor projektu (gmake -project) a Makefile
(gmake *.pro). PreloZte a odstraiite chyby.


https://doc.qt.io/qt-5/classes.html

5.Do tfidy GraphicWidget pfidejte kontejner pro seznam
atomui (vector<Atom> atoms;) a residui
(vector<Residue> residues;). Nezapomeiite vlozit
potiebné hlavickové soubory do souboru graphicwidget.h.

6.Do tfidy GraphicWidget pridejte metodu
readPdbFile() ktera nacte fadky ATOM a HETATM z
PDB souboru, jehoZ jméno ji bude pfedano jako argument.
Metoda bude stejna jako v dloze 1 ze cviceni 8.

7.7 metody GraphicwWidget: :openFile() zavolame
metodu readPdbFile() ajako argument ji predame jméno
souboru, které bylo vybrano uZivatelem v dialogovém okné.
Poté si nechdme vypsat kontrolni vypis atomt (tj. pro kazdy
atom v kontejneru atoms volame metodu writeLine()).
Otestujeme spravnost nacitani PDB souboru.

8. Ve tfidé GraphicWidget implementujte metodu
findResidues( ), ktera naplni kontejner residues.
Metoda bude prochazet kontejner atomi a bude vyhledavat
residua. Pro kazdé residuum pfidané do kontejneru nastavi
jméno a Cislo residua a také index prvniho a posledniho
atomu v kontejneru atoms. Metoda bude pracovat podobné
jako obdobné funkce pouzivana v minulém semestru (tiloha
9.1). Na konec metody findResidues() pridejte testovaci

vypis, ktery vypiSe vSechna residua v kontejneru residues.

9.Metoda findResidues( ) bude volédna z
GraphicWidget::openFile() ihned po zavolani
readPdbFile(). Program otestujte a zkontrolujte
spravnost vypsanych residui.

10.Do tfidy Residue pridejte metodu getResidueChar (),
ktera vrati znak (typu char) odpovidajici typu residua (viz
Zluty ramecek dole vlevo). Pro nezndmé residuum vrat'te
znak X. Pro preklad ndzvu residua na znak lze jednoduse
pouzit 20 podminek, i kdyZ elegantnéjSim FeSenim je pridat
do tfidy Residue privatni polozku static const
unordered_map<string, char> nameToChar. Tu je
pak tfeba v souboru residue.cpp inicializovat (na globalni
urovni, mimo funkce) stylem const
unordered_map<string, char>
Residue::nameToChar = {{"ALA", 'A'}, {"ARG",
'R'}} atd.. Pro samotny preklad pak staci volat na mapé
metodu find(), ktera vraci iterator na nalezeny zaznam.
Pokud hledani neuspéje, iterator je roven end( ).

11.Do metody GraphicWidget: :paintEvent()
implementujte vykreslovani residui. Je mozZné vykreslovat
napr. 20 residui na fadek. Prozatim se budou vypisovat jen
znaky, jeden pro kaZdé residuum. Pro pfedani znaku metodé
QPainter::drawText() pouzijte QString(QChar(znak))

12.Do tfidy Residue pridejte metodu void getColorRgh(int
&r, int &g, int &b), ktera vrati 3 slozky barvy
odpovidajici typu residua (viz Zluty rdmecek dole vpravo).
Pro nezndmé residuum vrati Sedou barvu (153 153 153).
Tuto metodu vyuzijte v GraphicWidget::paintEvent()
pro nakresleni barevného obdélnicku residua.

13. Nyni je tfeba implementovat reakci na kliknuti mysi na
obdélnik residua. Pro tento tcel pridame do tfidy Residue
proménné posX a posY a metody pro manipulaci s nimi
setPosXY(), getPosX(), getPosY(). Do téchto
proménnych vZdy uloZime hodnoty soufadnice levého
horniho rohu obdélnic¢ku residua, tyto hodnoty nastavime v
metodé GraphicWidget: :paintEvent() vZdy ihned po
nakresleni obdélnicku.

14.Do tfidy GraphicWidget pridejte ukazatel Residue*
selectedResidue, ktery bude ukazovat na objekt aktualné
oznaceného residua. Do metody
GraphicWidget::mousePressEvent() implementujte
kadd, ktery projde vSechna residua v residues a bude
testovat, zdali se my$ nachazi v obdélnicku residua. Pokud
ano, nastavi na toto residuum ukazatel selectedResidue.
Nakonec pozada o prekresleni okna. Do
GraphicWidget::paintEvent() je tieba pfidat kod,
ktery nakresli Cerveny ramecek kolem residua
odkazovaného selectedResidue.

15.Zobrazeni nazvu souboru v okné bude realizovano
podobné jako v dloze 2 ze cviceni 10, pouze jméno bude
zobrazeno v horni ¢asti okna.

16.Pro vypsani poctu atomti residua pridame do tiidy
Residues metodu getAtomCount (), kterd vrati pocet
atomt residua spocCitany z rozdilu atomLast a atomFirst.
Nasledujici kod ukazuje, jak zobrazime nazev residua a
pocet atomi v metodé GraphicWidget: :paintEvent().
Nezapomeiite vloZit hlavickovy soubor sstream.

ostringstream ss;
Ss <<

"Residuum: ";
ss << selectedResidue->getResidueName();
ss << selectedResidue->getResidueNumber();
ss << " Pocet atomu: ";

ss << selectedResidue->getAtomCount();

painter.drawText (20, height() - 30,
ss.str().c_str());

ALA A ALA 204 255 255
ARG R ARG 230 6 6
ASN N ASN 255 153 0
ASP D ASP 255 204 153
cys C CYs @ 255 255
GLN Q GLN 255 102 0
GLU E GLU 255 204 0
GLY G GLY @ 255 0
HIS H HIS 255 255 153
ILE I ILE ] 0 128
LEU L LEU 51 102 255
LYS K LYS 198 6 0
MET M MET 153 204 255
PHE F PHE @ 204 255
PRO P PRO 255 255 0
SER S SER 204 255 153
THR T THR @ 255 153
TRP W TRP 204 153 255
TYR Y TYR 204 255 204
VAL V VAL 0 @ 255




