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1. Wstep
1.1. Cel pracy

Celem niniejszej pracy jest opracowanie programu, ktérego funkcja bedzie
wykreowanie struktur drugo- i trzeciorzedowych bialek o wczesniej zadanych
parametrach w postaci katow (wyrazonych w stopniach) ¢ 1 y dla kazdego

aminokwasu.

Ryc. 1. Potozenie katow dwuscienne w aminokwasie. [1]

Pliki wejsciowe powinny zawiera¢ informacje o sekwencji aminokwasowej (kody
trzy- i/lub jednoliterowe) oraz przypisane tym aminokwasom warto$ci katow

dwusciennych.

Pliki wynikowe programu powinny by¢ w formacie PDB, czyli zawieraja
wspolrzedne kartezjanskie wszystkich atomow (poza atomami wodoru)

wchodzacych w sktad danego biatka w kolejno$ci zgodnej ze standardami formatu

PDB.

Program ten z zalozenia ma by¢ wykorzystywany w procesie ustalania struktur

drugo- i trzeciorzedowych biatek natywnych.



Etap I:
Wytworzenie tzw. struktury ,,rozciagnietej” (katy ¢ i y kazdego z aminokwa-
s6w poza proling, o wartosci 180% w przypadku proliny katy ¢ i y réwne

odpowiednio -75° i 180°).

Etap Il

Wprowadzenie rotacji katoéw wedle zadanych, katow ¢ 1 y.

Etap I11:
Usunigcie mozliwych kolizji wynikajacych z naktadania si¢ atoméw badz

pozostajacych w zbyt matych odlegto$ciach migdzyatomowych.

Etap IV:
Przeprowadzenie optymalizacji geometrii biatka za pomaca przeznaczonych do

tego programow.

Dane %vﬂ %‘

Zakres dziatania programu /
Xz
Struktura
natywna Etap IV Etap III

Ryc. 2. Proces wyznaczania struktury natywnej biatek. [2][3][4][5]

Program ten ma na celu realizacj¢ 1 1 II etapu powyzszego procesu.

1.2. Materiaty

Program wykorzystuje dane zawierajagce wspotrzedne w ukladzie kartezjanskim

kazdego atomu w kazdym aminokwasie biogennym w formie ,,rozciggnigte;j”. [6]
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2. Metody

2.1. Jezyk programowania
Niniejszy program zostat napisany w jezyku JAVA.
Wybor tego jezyka byl spowodowany jego tatwoscia w przechowywaniu i
obstugiwaniu duzej liczby elementow roznych typdw oraz popularnoscia jezyka w

srodowisku programistycznym.

2.2. Opis dziatania programu

Program jest przeznaczony do systemow graficznych systeméw operacyjnych.
Uruchomienie programu w innym S$rodowisku moze powodowaé wystapienie

btedow.
Ponizej przedstawiono opis dziatania i funkcje programu:
2.2.1. Funkcje programu

Po uruchomieniu programu pokazuje si¢ gtowne okno przedstawione poni-

7ej:



a. Wybor formatu pliku

b. Pliki wyjsciowe zawierajace

atomy wodoru™ —————— ||

wejsciowego
\‘\‘ Select input type:

c. Generacja

| %] Aminc Acid Dream 1.

InputiOutput Options

e. Wybdr sciezki zapisu

() AADFile ® Extended AADFile [ Three-letter shortcuts () One-letter shortcuts

‘——{ [] Output contains hydrogen alomﬁ]

g. Wybdr sciezki zapisu

dodatkowego pliku
wyjsciowego

d. Sciezka zapisu plikéw

/{ Select prerotation output path:
f. Sciezka zapisu plikéw/

dodadkowych

h. Sciezka pliku wejsciowego r—-'—{“'e [Type input e pat.. Jl e

m. Lista plikéw wejsciowych

n. Okno informujace o przebiegu

pracy programu

p. Wyczysc okno informacyjne

q. Zatrzymaj obliczenia \

[] Create prerotation (linear) output ]

plikéw dodadkowych

[ | Select output path:

[D:WGHIFizyka medyczna

Choose
=
j. Dodaj wiele plikow

| wejsciowych

i. Dodaj plik wejsciowy

Select Input Files

List of input files:

]l Multiple Add
|-
I Remove ]/
Remove All l

k. Usun zaznaczony
plik z listy

~ D:\AGH\Inzynierka\AADream\Zbyszek\1AB8.out |
D:\AGH\Inzynierka\AADream\Zbyszek\1ADE.out =
D:\AGH\Inzynierka\AADream\Zbyszek\1AFlLout
D:\AGH\Inzynierka\AADream\Zbyszek\1AGJ.out hd

. Usun wszystkie
pliki z listy

S .
0. Rozpocznij
obliczenia

Welcome to AADream
ersion 1.00; 22 January 2012
For any sugestions please mail to: baster zbigniew@agmail.com
Copyrights content by Zbigniew Baster.
Program licenced under Creative Commens Altribution 3.0 Unported licence.

r. Zamknij program

Clear |]

(.| [ cese
Rys. 1. Gtéwne okno programu. [0]

Wybdr formatu pliku wejsciowego programu. Wiegcej informacji na
temat formatow plikow wejsciowych zamieszczono w punkcie 2.2.2.
Wybor czy pliki wyjsciowe maja zawiera¢ wspotrzedne atoméw wodo-
ru. Standardowo pliki formatu PDB nie zawieraja atomoéw wodoru,
jednak program przewiduje mozliwo$¢ zawarcia ich w pliku wyjscio-
wym.

Wybor czy program ma wytworzy¢ dodatkowo pliki zawierajace ,,roz-
ciggniete” struktury biatek. Opcja dostepna tylko dla formatow AAD i
Extended AAD.

Wybor $ciezki zapisu plikow wyjsciowych, poprzez wpisanie jej z kla-
wiatury.

Wybor $ciezki zapisu plikdbw wyjsciowych, poprzez wyznaczenie
$ciezki za pomocg okna dialogowego (Rys.2.). W oknie dialogowy wy-

Swietlone zostang tylko katalogi.
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i

| £| Choose output directory

Look In: | Dysk lokalny (C:) |v| E
AMD 3 Program Files

3 ATI 3 Program Files {x26)

1 BlueJ 3 tmp

3 CSTEMP [ users

3 eSupport ] Windows

] Intel

3 PerfLogs

File Name: |C:\ |

Files of Type: [Al Files |~
| Open | | Cancel |

Rys. 2. Okna dialogowe wyboru $ciezki zapisu pliku wyjsciowego. [0]

f. Wybdr Sciezki zapisu plikow zawierajacych ,,rozciggnigty” strukture
biatka, poprzez wpisanie jej z klawiatury. Opcja dostgpna tylko w
przypadku wybrania opcji wytworzenia plikow z zwierajacych struktu-
¢ ,,rozciagniety”.

g. Wybor Sciezki zapisu plikow zawierajacych ,,rozciggniety” strukture
biatka, poprzez wyznaczenie $ciezki za pomoca okna dialogowego
(Rys.3.). Opcja dostgpna tylko w przypadku wybrania opcji wytworze-
nia plikow z zwierajacych strukture ,,rozciggnicta”. W oknie dialogowy

wyswietlone zostang tylko katalogi.

| £| Choose prerctation output directory &J

Look In: |3 Program Files |V| E
Alwil Software 3 DIFX [ Logitech

3 ASUS [ DVD Maker [C] Microsoft Games

3 ATI 3 Elantech =1 Microsoft Office

3 ATI Technologies 3 Intel —] MSBuild

3] ATKGFHEX 3 Internet Explorer 1 P4G

3 Autodesk [ Java ] Realtek

3 Common Files

[ KLCPG4

1 Reference Assem

4] T

| »

File Name:

|C:1.F'r0gram Files

Files of Type: [All Files

|v|

| Open || Cancel |

Rys. 3. Okna dialogowe wyboru $ciezki zapisu pliku

zawierajacego strukture ,,rozciggnieta”. [0]

11



h.

Pole do wpisania z klawiatury Sciezki, pod ktorg znajduje si¢ plik wej-
sciowy.

Przycisk dodajacy sciezkg z pola h do listy plikow, na ktorych zostang
wykonane operacje.

Przycisk otwierajacy okno dialogowe umozliwiajgce wybor wielu pli-
kéw wejsciowych. Wybdr wielu plikéw wejsciowych w jednym kata-
logu dokonuje si¢ za pomocg zaznaczenia ich z jednoczesnym

przytrzymaniem klawisza Shift.

| £| Choose input files ﬁ

Look In: ||j Zhyszek ‘v| E

[ 1ABS.out [ 1AKS.out [ 1AOY.out [] 1BBT.out [ 1BGLout [} 1BTY.out
[} 1aDE0ut [ 1aKY.out [ 1APQ.out [ 1BCO.0ut [T 1BHG.out [ 1BUC.out
[ 1AFLout [ 1ALLout [ 1ASU.out [ 1BDC.out [ 1BlA.0ut [ 1CBG.out
[ 1AGJ.out [ ) 1AMY.out [ 1ASY.out [ 1BDD.out [ 1BMF.out [} 1CBH.out
[ 1AH9.0ut [ 1AOF.out [ 1BAB.out [ 1BEB.out [ 1BMV.out [} 1CC5.out

[
[
[
[
[
[y 1aizout [ 1a0P.out| [ 1BBH.out [} 1B6C.out [} 1BRO.0ut [ 1cD1.0ut |

o ] [»
File Name:  |.out “1AKS.out” “1AKY.out “1ALL.out" “1AMY.out “1AOF.aut “1ADP.out|
Files of Type: ‘AIIFiIes |v|

| Open H Cancel |

Rys. 4. Okno wyboru wielu plikow wejsciowych. [0]

k. Usun zaznaczony plik z listy plikow wejsciowych.
I.  Usun wszystkie pliki z listy plikow wejsciowych.
m. Lista plikow wejsciowych.

n. Okno informujace o przebiegu pracy programu.

0. Przeprowadz obliczenia dla plikow z listy plikow wejsciowych.
p. Wyczys¢ okno informujgce o przebiegu pracy programu.

g. Zatrzymaj obliczenia.

r. Zamknij program.

W trakcie wykonywania obliczen istnieje mozliwo$¢ pojawienia si¢ dodat-

kowych okien dialogowych w przypadku drobnych biedow zawartych w

plikach wejsciowych lub biednie podanych parametréw pracy programu:
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s. Informacja o nieistniejgcej Sciezce zapisu plikow wyjsciowych lub

Sciezce zapisu plikow zawierajacych ,,rozciggnigta” strukture biatka:

Prerotation output directory dose not exists Iﬁ

- Prerotation output directory dose not exists.
Do you want to change it?

Yes Ho

Rys. 5. Okno informacji o nieistniejgcej $ciezce zapisu. [0]

Okno pojawia si¢ w sytuacji podania nieistniejacej Sciezki zapisu lub
pozostawienia pustego pola $ciezki (pola d lub f).

W przypadku wyboru opcji ,,Yes ” zostanie otwarte okno wyboru $ciez-
ki zapisu (Rys.2. lub Rys.3.). Wybranie opcji ,, No” lub zamknigcie ok-
na spowoduje przerwanie obliczen.

t. Informacja o nieistniejagcym aminokwasie w bazie danych programu:

Mo AA in database ﬁ

- There is no aminoacid called: O
What do you want to do:

Drop Aminoacid ‘ | Choose new | ‘ Stop |

Rys. 6. Okno braku aminokwasu w bazie danych. [0]

W trakcie obliczen program moze natrafi¢ na aminokwas nienalezacy
do bazy danych (nietypowy aminokwas) lub na biednie wprowadzony
aminokwas do pliku wejsciowego. Uzytkownik moze oming¢ dany
aminokwas w dalszych obliczeniach, jezeli aminokwas zostat wprowa-
dzony przypadkowo (,, Drop aminoacid”), zakonczy¢ obliczenia pro-
wadzone przez program (,, Stop ” lub zamknigcie okna) lub wybra¢ inny
aminokwas w miejsce niestandardowego aminokwasu lub blednie

wprowadzonego (,, Choose new”).

13



u. Po wybraniu opcji ,, Choose new” pojawia si¢ okno wyboru nowego

aminokwasu:

Mo AM in database @

E There is no aminoacid called: O
Which one you want to choose instead:

|Ala||Asp||{2ys||Phe||Gly||His|| lle ||Lys||Leu||Met||GIn||Arg||Ser||Thr||Ual||Trp||Tyr||GIu||Pr0|

Rys. 7. Okno wyboru nowego aminokwasu. [0]

Z jego pomoca uzytkownik moze wybra¢, ktéry aminokwas ma zostac
wstawiony lub zakonczy¢ obliczenia zamykaja powyzsze okno.

V. W sytuacji, jezeli dojdzie do proby rownoleglego uruchomienia obli-
czen dla drugiego zestawy danych (przycisk 2.2.1.0.), program wyswie-
tli okno informujace o zaistniatej sytuacji. Poniewaz nie przewiduje on
mozliwos$ci prowadzenia obliczen réwnoczes$nie w przypadku wprowa-
dzenia kilku zestawoéw danych, przed uruchomieniem obliczen na no-
wym zestawie danych nalezy poczeka¢ az program zakohczy
obliczenia (,,Do not stop”) albo przerwac obliczenia i rozpocza¢ prace

na nowym zestawie danych (,,Stop and start new”).

Calculations are running @

Calculations are curretly running,
if you wan to start new calculations you have to stop current first

| Do not stop ‘ | Stop and run new ‘

Rys. 8. Okno ostrzegajace o probie uruchomienia drugich obliczen. [0]

2.2.2. Rodzaje plikow i opis wejsciowych
Program w trakcie jednych obliczen moze pracowac tylko na jednym for-
macie plikow wejsciowych. W celu wykreowanie plikoéw wyjsciowych z
roznych formatéw plikow wejsciowych, po skonczonych obliczeniach dla

jednego typu danych nalezy ponownie uruchomi¢ obliczenia dla kolejnego

typu.
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Program przewiduje cztery formaty tekstowych plikow wejsciowych:

a.
b.
C.
d.

Plik zawierajacy trzyliterowe skroty nazw aminokwasow
Plik zawierajacy jednoliterowe skroty nazw aminokwasow
Plik w formacie AAD

Plik w formacie AADX

Ponizej zamieszczono opis przygotowania poszczegolnych formatow pli-

kéw oraz ich zawartosci. Zaden z formatdéw nie uwzglednia wielkosci zna-

koéw zawartych w pliku.

a.

Pliki zawierajace trzyliterowe skroty nazw aminokwasow:
Plik w powyzszym formacie powinien zawiera¢ tylko i wylacznie skro-
ty trzyliterowe nazw aminokwaséw zawartych w danym biatku oddzie-

lone biatymi znakami.

Kazda inna dana spowoduje pojawienia si¢ informacji o nieistniejagcym
aminokwasie w bazie danych programu (okno 2.2.1.t.).
Ponizej zamieszczono przyktad pliku wejsciowego w opisywanym

formacie:

Plik.1l. ,example tri.txt” [0]

ala cys asp glu phe gly his ile lys
leu met asn pro gln arg ser thr wval
trp tyr

Pliki wynikowe tego formatu zawieraja wylacznie struktury ,,rozcia-

gniete” bialek.

Pliki zawierajace jednoliterowe skroty nazw aminokwasow:
Plik w powyzszym formacie powinien zawiera¢ tylko i wylacznie skro-
ty jednoliterowe nazw aminokwasow zawartych w danym biatku nie-

oddzielone zadnymi znakami.

Kazdy bialy znak powoduje zakonczenie sczytywania sekwencji.

15



Kazdy znak nierozpoznany, jako litera skrétu nazwy aminokwasu spo-
woduje pojawienia si¢ informacji o nieistniejgcym aminokwasie w ba-

zie danych programu (okno 2.2.1.t.).

Ponizej zamieszczono przyktad pliku wejsciowego w opisywanym

formacie:

Plik.2. ,example one.txt” [0]

acdefghiklmnpgrstvwy

Pliki wynikowe tego formatu zawieraja wylacznie struktury ,.,rozcig-

gnigte” bialek.

c. Pliki w formacie AAD
Plik w powyzszym formacie powinien zawiera¢ w jednej linii informa-
cje o jednym, kolejnym aminokwasie: nazw¢ aminokwasu (w postaci

skrétu jedno- lub trzyliterowego) oraz katy ¢ i1 y dla danego amino-

kwasu.
Skrot nazwy Kat
aminokwasu Kat ¢

Ryc. 3. Przyktadowy opis jednego aminokwasu w pliku formatu AAD. [0]

Kazda kolejna dana zawarta w linii nie bedzie brana pod uwage w trak-

cie obliczen.

W przypadku, jezeli na pierwszym miejscu w linii bedzie dana nieroz-
poznawalna, jako skrot aminokwasu, pojawi si¢ informacja o nieistnie-

jacym aminokwasie w bazie danych programu (okno 2.2.1.t.).
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W przypadku, jezeli na drugim lub trzecim miejscu pojawig si¢ dane
niebgdace liczbami program wyswietli informacje o niepoprawnym

formacie pliku wejsciowego i pominie dany plik w obliczeniach.

Ponizej zamieszczono fragment pliku bedacy przyktadem pliku wej-

$ciowego w formacie AAD:

Plik.3. ,example.aad” [0]

ala O =75
cys 15 -60
asp 30 -45
glu 45 -30

(...)

Pliki wynikowe tego formatu zawierajg struktury biatek wytworzone na
wedlug podanych danych. Moga zosta¢ dodatkowo wygenerowane
struktury ,,rozciggnigte” biatek.

d. Pliki w formacie AADX
Plik w powyzszym formacie powinien zawiera¢ w jednej linii informa-
cje o jednym, kolejnym aminokwasie: nazwe aminokwasu (w postaci
skrotu jedno- lub trzyliterowego), nazwie tancucha biatkowego, do kto-
rego aminokwas nalezy, pozycja aminokwasy w lancuchu biatka oraz

katy ¢ 1 y dla danego aminokwasu.

AN

Skrot nazwy Mazwa _ Cat
aminokwasu tancucha Pozyc)a a4
aminokwasu

Ryc. 4. Przyktadowy opis jednego aminokwasu w pliku formatu AADX. [0]
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Kazda kolejna dana zawarta w linii nie bedzie brana pod uwage w trak-

cie obliczen.

W przypadku, jezeli na pierwszym miejscu w linii bedzie dana nieroz-
poznawalna, jako skrot aminokwasu, pojawi si¢ informacja o nieistnie-

jacym aminokwasie w bazie danych programu (okno 2.2.1.t.).

W przypadku, jezeli na trzecim miejscu pojawi si¢ dana niebedaca licz-
bg catkowitg lub czwartym albo pigtym miejscu pojawig si¢ dane nie-
bedace liczbami, program wyswietli informacje o niepoprawnym

formacie pliku wejsciowego i pominie dany plik w obliczeniach.

Ponizej zamieszczono fragment pliku bedacy przyktadem pliku wej-

sciowego w formacie AADX:

Plik.4. ,example.aadx” [0]

ala A 1 0 =75
cys A 2 15 -60
asp A 3 30 -45
glu A 4 45 -30

(...)

Pliki wynikowe tego formatu zawieraja struktury biatek wytworzone na
wedhug podanych danych. Moga zosta¢ dodatkowo wygenerowane
struktury ,,rozciggniete” bialek.

Program nie rozr6znia formatu plikow po ich rozszerzeniu.
2.2.3. Opis plikow wyjsciowych
Program na bazie pliku wejsciowego moze generowac¢ jeden lub dwa (w

przypadku plikéw wejsciowych w formatach AAD i AADX) pliki wyj-

sciowe w formacie PDB lub w formacie PDB z dodatkowo zawartymi
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wspotrzednymi atoméw wodoru, w zaleznosci od opcji wybranej w polu
2.2.1.h.

Dla kazdego z formatoéw plikow wejsciowych jest generowany plik wyj-
sciowy w katalogu o $ciezce podanej w polu 2.2.1.d. Wygenerowany plik

bedzie posiada¢ nazwe w formacie ,,nazwa pliku wejsciowego.pdb”.

W przypadku plikow w formacie AAD 1 AADX w przypadku wybrania
opcji generacji struktury ,,rozciggnietej” (pole 2.2.1.c.), program wygene-
ruje plik zawierajacy te struktur¢ w katalogu o $ciezce podanej w polu
2.2.1.f. Wygenerowany plik bedzie posiada¢ nazwg¢ w formacie ,na-

zwa_pliku_wejSciowego p.pdb”.

2.2.4. Modyfikacja wewnetrznej bazy danych aminokwasow

programu

Struktura programu daje mozliwos¢ wprowadzenia zmian w bazie danych
aminokwasow programu. Taka wlasciwo$¢ jest przewidziana, na wypadek
sytuacji, gdyby uzytkownik programu chcial wygenerowaé inne izomery

konformacyjne niz domyslnie przyjmuje program.

Kazdy z plikow zawierajacy informacje o atomach w aminokwasie jest
edytowalnym plikiem tekstowym. Dane w kazdej linii odpowiadajg sche-

matowi przedstawionemu na Ryc.5.:

i Wspotzedna ‘fl:.

Symbol e
! Wspdtzedna } Wspdlzgdna Z

Atomu

Ryc. 5. Przyktadowy opis jednego atomu w pliku bazy danych. [0]
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2.2.5.

Wszystkie wspotrzedne wyrazono w uktadzie kartezjanskim, w jednost-

kach Angstremach.

Ponizej przedstawiono przyktadowy plik zawierajacy informacje o ato-

mach wchodzacych w sktad glicyny:

Plik.5.

N
HN
CA
HA
C
@)
HA

0

-0.4226
1.

1
2
1
1
3

»gly.txt”

.0

4530
.8202
.0013
.2356
.8202
.3231

0.0
0.9063
0.0
-0.5343
1.4284
2.3910
-0.5343
1.5208

O 1 OO O O oo

Ostatnia linia w pliku okresla wspotrzgdne kartezjanskie wstawienia atomu

azotu kolejnego aminokwasu.

Opis operacji wykonywanych przez program w trakcie

obliczen.

Po ustawieniu odpowiednich parametréow i uruchomieniu obliczen (przy-

cisk 2.2.1.0.) program rozpocznie prace nad przekazanymi danymi.

Prace programu na tym etapie mozna przedstawi¢ za pomoca schematu

blokowego:
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Wezytywanie danych
i parametréw

v

Tworzenie struktury
"rozciggniete)”

Format pliku
wejSciowego?

jednoliterowy,
trzyliterowy

/

Wybworzye plik
o strukturze
"rozciggnigte)”?

Zapis do pliku
struktury "rozciggniete]"

/

/ Zapis do pliku ﬁ

Wprowadzenie rotacji €
w katach dwusciennych

Schemat.1. Schemat blokowy obliczen prowadzonych przez program.

Na samym poczatku zostanie sprawdzone czy w momencie uruchomienia

obliczen nie sa3 wykonywane inne, wcze$niej uruchomione. W sytuacji

zaistnienia takiej sytuacji pojawi si¢ okno 2.2.1.v.

Koleja operacja wykonang przez program bedzie inicjacja nowego obiektu

klasy Multilnput, a nastepnie jej uruchomienie, jako watek (metoda run()).

Klasa MultiInput

Jest to klasa dziedziczaca po klasie

Thread.
Konstruktor MultiInput (String[] files,

String prerotPath, String savePath, int
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InputType, 1int h atoms) - przyjmuje,
jako parametry liste plikdéw, na ktdrych
maja byé wykonane operacije, S$ciezke za-
pisu plikdéw ze struktura "rozciggnieta"
(je$li zostata wybrana taka opcja, w
przeciwnym wypadku przyjmuje wartosé
"null") (pole 2.2.1.c.), $ciezke =zapisu
plikéw wyjsciowych, format plikdédw wej-
S$ciowych (pola 2.2.1.a.) oraz wybdr czy
w pliki wyjsciowe maja =zawiera¢ atomy
wodoru (0 - =zawiera, 1 - nie zawiera)
(pole 2.2.1.b.). Deklaruje 1 dinicjuje
odpowiednie zmienne deklaruje i inicju-

je nowa zmienng klasy Data.

Klasa Data

Jest to klasa dziedziczaca po klasie
ArrayList<DatalLine>.

Obiekty tej klasy situza do przechowywa-
nia informacji o atomach w biatku.
Metody:

void printToFile (String savePath, int
h atoms) - metoda =zapisujaca zawartosc
obiektu klasy Data do pliku o $Sciezce
savePath. H atoms informuje czy plik ma
zawiera¢ atomy wodoru.

void center () - przeksztalca wspdirzed-
ne atomdédw w taki sposdb by Srodek biat-
ka znajdowat sie w pobliZzu poczatku

uktadu wspdtrzednych.

Klasa DatalLine
Konstruktor DatalLine (String atom name,

String aa name, String strand letter,
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int aa i, double x, double y, double z)
- przyjmuje =za parametry nazwe atomu,
nazwe aminokwasu, do ktdérego atom nale-
zy, hazwe tancucha, do ktdédrego amino-
kwas nalezy, numer aminokwasu, oraz
wspbditrzedne atomu. Deklaruje i inicjuje
odpowiednie zmienne.

Klasa situzy do przechowywania informa-
cji o atomie wchodzacym w skiad badane-

go biatka.

Uruchomiony watek na samym poczatku sprawdza poprawno$¢ podanej
$ciezki do katalogu zapisu plikow wyjsciowych oraz w przypadku wybra-
nia opcji generacji dodatkowej struktury ,rozciagnietej” (pole 2.2.1.c.)
poprawnos$¢ $ciezki do katalogu zapisu plikow zawierajacych dodatkowe
struktury. W przypadku, jezeli zostanie wykryty btad w podanej $ciezce

nastgpi pojawienie si¢ okna 2.2.1.s.

Nastepnie dla kazdego przekazanego pliku program wykonuje ponizsze
operacje. W przypadku, gdy nie przekazano zadnego pliku w polu 2.2.1.n.

zostanie wyswietlony odpowiedni komunikat.

Najpierw program sprawdza format przekazanego pliku. Poniewaz opera-
cje wykonywane na plikach roznych formatow majg podobnego typu wy-
niki, ale inng metodyke, dalsza praca programu zostanie opisana w

zaleznosci od formatu pliku wejsciowego.

I. Formaty skrétéw jedno- i trzyliterowych:
Z pliku wejsciowego nastgpuje sczytanie jego zawartosci (do zmiennej
typu String w przypadku formatu jednoliterowego, do tablicy Stringow w

przypadku skrotow trzyliterowych).

Nastepnie na bazie powyzszej zmiennych generowane sg kolejne pozycje

w obiekcie klasy Data. Polega to na rozpoznaniu odpowiedniego amino-
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kwasu (w przypadku nie rozpoznania pojawia si¢ okno 2.2.1.t.), a nastepnie
odwotaniu si¢ do odpowiedniego pliku w bazie danych programu. Kazda
linia z pliku bazy danych jest wykorzystywana do utworzenia osobnej po-
zycji w obiekcie typu Data. Brakujgce parametry wymagane przez kon-
struktor klasy Data sag dodawane domyslnie; nazwa tancucha - "A", numer
aminokwasu - kolejna liczba naturalna przypisujac pierwszemu aminokwa-

sowi liczbe 1.

Nastepnie wszystkie atomy zapisane w obiekcie klasy Data sg transformo-
wane o wektor przeciwny do wektora utworzone na bazie ostatniej linii
pliku z bazy danych, do ktoérego odnosit si¢ ostatni aminokwas, celem
wczytania nastepnego pierwszego atomu azotu nastepnego aminokwasu w
pozycji (0,0,0) w uktadzie wspotrzednych, a za razem zachowania cigglo-
Sci bialka. Po tej operacji nastgpuje rotowanie wszystkich atomow wzgle-
dem osi z celem wytworzenia kata 120° pomiedzy weglem C ostatniego
dodanego aminokwasu oraz atomem CA nastgpnego aminokwasu wzgle-
dem punktu (0,0,0). Dodatkowo dla proliny, ktorej utozenie przestrzenne
nie wymusza kata torsyjnego CA-C-N.;-CA.1+ réwnego 180° lub 0° w
strukturze "rozciggnigtej" nastepuje rotacja wzgledem osi X celem o0sig-
gnigcia tego kata. Wspotrzedne y oraz z kazdego parzystego aminokwasu
po wezytaniu sg dodatkowo mnozone prze -1 celem osiagniecia kata tor-
syjnego CA_1-C1-N-CA o wartosci 180°. Nastepnie nastgpuje wczytanie
kolejnego aminokwasu sposobem opisanym powyzej. Operacje transfor-

macji oraz rotacji zostang omowione w dalszej cz¢$ci tego podrozdziatu.

Po wczytaniu wszystkich danych nastepuje transformacja wspodirzednych
atomoOw biatka w taki sposob by jego srodek znalazl si¢ w poblizu poczat-

ku uktadu wspétrzednych za pomoca metody Data.center().

Kolejng operacjg jest zapisanie zawartosci obiektu klasy Data do pliku za
pomoca metody Data.printToFile (String savePath, int h_atoms), Gdzie
savePatch oznacza Sciezke zapisu pliku. W przypadku niezaznaczenia op-

cji by atomu wodoru byly zawarte w pliku wyjsciowym (pole 2.2.1.b.) sa
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one pomijane. Numery atomow w pliku sg kolejnymi liczbami naturalnymi

zaczynajac od 1 w pierwszej linii.

Po wykonaniu powyzszych program rozpoczyna obliczenia dla kolejnego

pliku wejsciowego.

Operacje transformacji i rotacji

Operacje sa3 wykonywane z wykorzystaniem elementarnych macierzy

transformaciji:
1 00 a
010 b
Tran(a,b,c) = 00 1 c
0 0 01

Macirz.1. Elementarna macierz translacji. (a, b, ¢ - przesunigcie wzdhuz osi X, Y oraz Z).

1 0 0 0
0 cosae —sina 0
0 sina cosa 0

0 0 0 1

RotX(e) =

Macirz.2. Elementarna macierz rotacji wzgledem osi X. (o — kat rotacji).

[ cos@ 0 sing 0]

o 10 o
RotY(8) = | _ sin3 0 cos@ 0
0 0 0 1

Macirz.3. Elementarna macierz rotacji wzgledem osi Y. ( — kat rotacji).

[cosy —siny 0 0]

siny cosy 0 0
0 0 1 0
0 0 0 1

Macirz.4. Elementarna macierz rotacji wzgledem osi Z. (y — kat rotacji).

RotZ(~) =
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Wyznaczanie nowego potozenia punktéw nastgpuje za pomocg réwnania

(1).

QD v=Axv
Gdzie:
A — macierz transformacji
v’ — wektor tworzony na bazie wektora taczacego poczatek uktadu
wspotrzednych z nowym potozeniem punktu
v — wektor tworzony na bazie wektora taczacego poczatek uktadu

wspotrzednych potozeniem punktu przenoszonego

Aby umozliwi¢ wykonanie mnozenia macierzowego do wektora po-

wstalego na bazie dodaje si¢ dodatkowa pozycje:

[va’z] => [X,y,Z,l]
Wektor.1. Sposob kreowania wektora przeznaczonego do operacji transformacji.

Ze wzgledu na wilasciwosci mnozenia macierzowego metode t¢ mozna

wykorzysta¢ do przyspieszenia transformacji punktow w przestrzeni:

2 vV=A=xv

() v'=B x v

@ v'=BxAxv

B)C=BxA

6)v'=C*v
Gdzie:

A, B, C — macierze transformacji
v, v, v’ — wektory tworzone na bazie wektorow taczacych poczatek

uktadu wspotrzednych z potozeniami punktow

Dzieki tej wtasciwosci obliczenia prowadzone dla aminokwasow bedacych
w dalszej czesci biatka niz aminokwas, nad ktorym pracuje program, moga
zosta¢ odlozone w czasie oraz powoduje to zmniejszenie iloSci operacji,
skutkiem, czego jest przyspieszenie pracy programu.
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I1. Formaty AAD i AADX:
Podobnie jak w przypadku pozostatych dwoch formatéw, w przypadku
formatow AAD i AADX na poczatku nastgpuje sczytanie danych z pliku

wejsciowego. Informacje te sg zapisywane w obiekcie klasy InputData.

Klasa InputData

Jest to klasa dziedziczaca po klasie
ArrayList<InputDataline>.

Obiekty tej klasy stuza do przechowywa-
nia informacji pobranych z pliku wej-
Sciowego.

Metody:

void fill (String input) - metoda sczy-
tujaca dane z pliku o $ciezce input i
formacie AAD, a nastepnie dopisujaca je
w obiekcie. Kazda linia pliku wejécio-
wego odpowiada Jjednej pozycji w obiek-
cie. Brakujace dane wynikajace z
formatu pliku sa uzupeiniane domy$lnie;
nazwa tanhcucha - "A", numer aminokwasu
- kolejna liczba rzeczywista, zaczyna-
jac od 1 w przypadku pierwszego amino-
kwasu.

void fillX (String input) - metoda
sczytujaca dane z pliku o Sciezce input
i formacie AADX, a nastepnie dopisujaca
je w obiekcie. Kazda 1linia pliku wej-
Sciowego odpowiada Jjednej pozycji w

obiekcie.

Klasa InputDatalLine
Konstruktor InputDataline (String
String aa name, String strand letter,

int aa i, double phi, double psi) - na-
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zwe aminokwasu, do ktdérego atom nalezy,
nazwe tancucha, do ktdérego aminokwas
nalezy, numer aminokwasu, oraz katy
dwuécienne atomu. Deklaruje i inicjuje
odpowiednie zmienne.

Klasa situzy do przechowywania aminokwa-
sie zadanym w pliku wejs$ciowym w forma-

cie AAD i AADX.

Po ukonczeniu wypelniania obiektu klasy InputData danymi nastepuje
wypehienie obiektu klasy Data informacjami o atomach w sposob podob-
ny do opisanego wczesniej; program odwotuje si¢ po kolei do obiektow
klasy InputDataLine przechowywanych w obiekcie klasy InputData, pozy-
skujac z nich informacje o nazwie aminokwasu, numeru aminokwasu oraz

nazwie tancucha.

W sytuacji, jezeli zaznaczono opcj¢ utworzenia pliku ze strukturg "rozcia-
gnieta" nastepuje wycentrowanie biatka metodg Data.center() a nastgpnie
zapis do pliku za pomoca metody Data.printToFile (String savePath, int
h_atoms), gdzie savePath oznacza $ciezk¢ zapisu pliku zawierajagcego
strukture "rozciggnigta". W przypadku niezaznaczenia opcji, aby atomu
wodoru zostaly zawarte w pliku wyjsciowym (pole 2.2.1.b.) sa one pomi-
jane. Numery atomow w pliku sg kolejnymi liczbami naturalnymi zaczyna-

jac od 1 w pierwszej linii.

Nastepnie nastepuje rotacja atomow w aminokwasie wedle zadanych ka-
tow dwusciennych. Rotacja nie jest przeprowadzana dla pierwszego i

ostatniego aminokwasu, gdyz brakuje w tej sytuacji punktéw odniesienia.

Zostaje utworzona jednostkowa "gléwna macierz rotacji” (GMR) 0 wymia-

rach 4x4, wykorzystywana pdzniej w celu usprawnienia obliczen.

Omowiony dalej przyktad rotacji w katach dwusciennych zostanie opisany

dla dowolnego aminokwasu.
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Na poczatku w obiekcie klasy Data zostaje wyznaczona pozycja atomu

azotu N dla rotowanego aminokwasu.

Nastepnie za pomocg GMR nastepuje dotgczenie atomow N i dwoch kolej-
nych (HN oraz CA) do wczesniej zrotowanej czesci biatka, poprzez wy-
mnozenie GMR z wektorem utworzonym na bazie wspotrzgdnych atomow
(w przypadku drugiego atomu nastepuje sytuacja mnozenia przez macierz
jednostkowsa, wiec polozenie atomow si¢ nie zmieni, natomiast w Kolej-
nych obliczeniach jest wymagane wykonanie tej operacji, gdyz program
nie przeprowadza obliczen dla aminokwasoéw o liczbie wyzszej niz ten, W

ktérym obecnie wprowadza rotacje).

Nastepnie atomy N, HN oraz CA oraz wszystkie atomy je poprzedzajace sg
transformowane tak, aby atom N znalazt si¢ na poczatku uktadu wspot-
rz¢dnych. Kazda operacja transformacji lub rotacji wymaga nast¢pujacej
po niej operacji aktualizacji GMR poprzez przypisanie do zmiennej prze-
chowywujacej macierz wynik mnozenia macierzy uzytej do wykonania
transformacji lub rotacji przez GMR.

Nastepnie przygotowana zostaje macierzy rotacji wzgledem osi z a, po
wykonaniu operacji rotacji za jej pomocg wszystkich atoméw do atomu
CA rotowanego aminokwasu, przygotowanie macierzy rotacji wzgledem

osi y i rotacji celem ustawienia atomu CA na osi X.

Po powyzszych operacjach o$ kata ¢ aminokwasu lezy na osi X, CO ulatwia
rotacje do zadanej mu warto$ci. Poniewaz znany jest kat poczatkowy (180°
dla wszystkich aminokwaséw poza proling) kat, o jaki nalezy wprowadzi¢
rotacje jest rtowny wartoéci zadanej kata minus 180°. Na tej bazie po utwo-
rzeniu macierzy rotacji jest mozliwa rotacja catego biatka do atomu wegla
CA celem wprowadzenia odpowiedniego kata. W przypadku proliny ¢
rotacja w kacie psi nie jest wprowadzana, celem zachowania go rownego
-75°.
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W celu wprowadzenia rotacji o kat y, program za pomocg GMR dotgcza
pozostate atomy rotowanego aminokwasu do badanego biatka. Nastepnie w
celu ustawienia osi kata y wzdhuz osi X, transponuje biatko tak, by wegiel
CA znalazt si¢ w poczatku uktadu wspotrzednych, a pdzniej przemieszcza
atom C by lezat na osi X, analogicznie jak w przypadku atomu CA dla kata
0, z tym, ze W te]j sytuacji wykonuje rotacje na calym biatku do aminokwa-
su, na ktérym sg prowadzone obliczenia, a nie tylko do atomu CA.

Nastepnie w analogiczny jak powyzej przedstawiony sposob program
przygotowuje macierz rotacji dla kata y i wykonuje odpowiednia rotacjg

wspotrzednych atomu tlenu O.

Po wprowadzeniu rotacji w aminokwasie program przekazuje nowag GMR
do obliczeniach prowadzonych na kolejnym aminokwasie, ktoérego atomy,
za wzgledu, ze do tej pory nie byly na nich prowadzone zadne obliczenia
maja te same wspotrzedne, co atomy po sczytaniu danych z pliku wejscio-

Wego.

Po wykonaniu wszystkich przewidzianych operacji rotacji wedle zdefinio-
wanych katow dwusciennych, nastgpuje transformacja wspotrzednych
atoméw kreowanego bialka w taki sposob, by jego $rodek znalazl si¢ w

poblizu poczatku uktadu wspotrzednych za pomocg metody Data.center().

Kolejng operacja jest zapisanie zawartosci obiektu klasy Data do pliku za
pomocg metody Data.printToFile (String savePath, int h_atoms), Gdzie
savePatch oznacza $ciezke zapisu pliku. W przypadku niezaznaczenia op-
cji, aby atomy wodoru byly zawarte w pliku wyjsciowym (pole 2.2.1.b.) sa
one pomijane. Numery atomow w pliku sg kolejnymi liczbami naturalnymi

zaczynajac od 1 w pierwszej linii.

Po wykonaniu powyzszych program rozpoczyna obliczenia dla kolejnego

pliku wejsciowego.
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Po skonczeniu obliczen dla ostatniego pliku uruchomiony watek zostaje

zakonczony i jest mozliwe ponowne uruchomienie obliczen.
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3. Wyniki i testy poprawnosci
generowanych struktur

W celu sprawdzenia poprawnosci generowanych struktur przeprowadzono szereg
testow:

a. Testy na plikach ,,example”
Pierwszymi testami przeprowadzonymi na programie byly testy na plikach

zawartych w katalogu Example znajdujacym si¢ w gldéwnym katalogu programu.

W trakcie testow wykorzystano program Swiss - PdbViewer [7] do oceny
poprawnosci katow generowanych przez program.

Swiss-PdbViewer 4.0.3 =

File Edit Select Build Tools Fit Display Color Prefs  SwissModel Wind  Help

- || £ 15A,*| (601 F LENGT [T R 'mm 2 o .
] M-M pavd - R *if- oY S Wartosci katéw
3

B B Fick one atom (or bt 'esc] w=179.93 fphi= 134.95 " psi= 165.02 ° dwusciennych

sample (693 x 400 )

Rys.9. Testy poprawnos$ci generowanych struktur. [7]

Na Rys.9. zostal przedstawiony plik wyjsciowy dla pliku example.aad. Katy
mierzone na rycinie sg zdefiniowane dla treoniny w pliku wejsciowym.

Testy wyszly pozytywnie.
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b. Testy z wykorzystaniem generatora liczb losowych
W kolejnym tescie przygotowano trzy pliki wejsciowe w formacie AAD, w
ktérych wygenerowano dziesig¢ losowych aminokwasow z losowym zestawem
katow dwusciennych.

Na bazie plikow wygenerowano struktury bialek poréwnano wartosci katow w
nich zawartych z warto§ciami wygenerowanymi.

Testy wyszlty pozytywnie.

c. Testy z wykorzystaniem plikéw z powtéorzonymi aminokwasami
Na bazie plikow ,,example” utworzono pliki, w ktorych kazdy aminokwas
pojawial si¢ dwa razy, parami koto siebie.

Na bazie plikow wygenerowano struktury biatek poréwnano wartosci katow w
nich zawartych z warto$ciami wygenerowanymi.

Testy wyszly pozytywnie.
d. Testy na wykrywanie bledéw wprowadzania danych przez uzytkownika
Testy polegaly na przygotowaniu plikow wejsciowych z bltgdnymi danymi lub

przekazywaniu do programu plikow zawierajacych inny format danych niz zostat
wybrany w polu 2.2.1.a., a takze bez podania $ciezek zapisu plikow wyjsciowych.

W $rod plikow wejsciowych znalazty si¢ pliki z katalogu Example, na bazie,
ktorych starano si¢ wykona¢ obliczenia wybierajac inny format danych niz byl w

rzeczywistosci.

Wykorzystano zmodyfikowane pliki Example ze zmienionymi na nieistniejace
nazwami aminokwasow.

Na sam koniec probowano uruchomi¢ obliczenia z wykorzystaniem plikow
wyj$ciowych programu oraz dowolnych plikéw zawartych w komputerze.

We wszystkich przypadkach program informowat o btedzie w sposob wczesniej
przewidziany.

Testy wyszly pozytywnie.
€. Zewngtrzne testy poprawnosci
Na bazie dodatkowych plikéw wejsciowych, otrzymanych od prof. dr hab. Ireny

Roterman-Koniecznej, wygenerowano struktury biatek, a nastgpnie odestano
celem sprawdzenia poprawnosci plikow wynikowych.

Testy wyszly pozytywnie.

Na podstawie powyzszych testow stwierdzono,

Ze program generuje prawidlowe dane.
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