Reprezentace molekuly pri

modelovani

Souradnicovy systém
Transformacni matice



Bornova — Oppenheimerova

aproximace

e Jedna ze zakladnich aproximaci umoznujici reseni
Schrodingerovy rovnice

« Oddéleni pohybu atomovych jader a elektronu
* Umoznuje rozdilny pristup modelovani

kvantové-mechanicky model

X
molekulové-mechanicky model



Pouzivané jednotky

e Uhly, dihedralni ahly — stupné
* Vzdalenosti, délky — A —angstrom 1 A = 1020 m



Molekula vodiku H,

Kartézsky souradny systém

-0.3525 -0.0302 -0.0133 H
0.3525 0.0302 0.0133 H
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Z-matice

H 0.0000
H 0.7080




Molekula vody H,O

Kartézsky souradny systém

-0.4764 0.3956 -0.0282 0
0.5117 0.6139 -0.0365H
-0.5117 -0.6139 0.0365H
1 2
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Molekula vody H,O

Z-
O
H
H

matice
0.0000
1.0119

0.0000
0.0000

1.0121 104.4629

0.0000 O
0.0000 O
0.0000 O

0O O
1 O
1 2

0
0
0




Molekula benzenu C.H.,

1.2167
1.1821
0.0346
-0.0346
-1.1821
-1.2167
2.1920
2.1297
0.0623
-0.0623
-2.1297
-2.1920
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0.6629
-0.7225
1.3854
-1.3854
0.7226
-0.6630
1.1944
-1.3018
2.4961
-2.4961
1.3018
-1.1944

-0.0325 C
-0.0367 C
0.0042 C
-0.0041 C
0.0367 C
0.0325 C
-0.0585 H
-0.0661 H
0.0076 H
-0.0075 H
0.0661 H
0.0586 H




Molekula benzenu C H_

TITITITITITOOOOOO

0.0000
1.3859
1.3859
1.3860
1.3859
1.3859
1.1110
1.1110
1.1110
1.1110
1.1110
1.1110

0.0000

0.0000
119.9960
120.0000
120.0051
120.0052

0.0000
0.0000
0.0000
0.0004
-0.0022
0.0001

120.0015 -180.0000
119.998 -179.9997
119.9970 179.9980
119.9997 -180.0000
119.9998 -179.9968
120.000 -179.9990
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Molekula alaninu

TITITITITTOOZ000

0.0000
1.2099
1.511
1.471
1.5265
1.3611
1.113
1.0099
1.0099
1.1113
1.1120
1.1116
0.9598

0.0000
0.0000
119.7762
109.7784
109.3265
119.7658
109.3101
104.6531
105.1970
110.2518
108.7651
110.3632
120.5894

0.0000
0.0000
0.0000
130.1012
10.1190
-178.9553
-110.0357
-46.4500
63.7940
56.6209
176.6227
-63.4869
177.0137
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Vyhody a nevyhody reprezentace

systemu

Kartézsky systém

* N atomU = 3N soufadnic (mizZeme redukovat u prvnich 3
atomU vhodnym posunutim do soufadného systému)

« Zmeéna delky vazby, vazebného uhlu nebo dihedralniho
uhlu vede ke zméné souradnic témer celého systemu

Vnitfni souradny systém = Z-matice

* N atomU = 3N - 6 souradnic

e Zmena délky vazby, vazebného uhlu nebo dihedralniho
uhlu vede ke zméné pouze uvedené souradnice



Souradny systém

pravotocivy systém levotocivy systém



Transformace ve 2D

e Posunuti

e OtocCeni kolem bodu
* Zmeéna meritka

e Zkoseni



Transformace ve 2D - posunuti

Bod A[A,; A,] posuneme o vektor v=(v,; v,) a ziskame bod
B[B,; B,]

B, =A +V,

B,=A, tV,

Maticovy zapis:
(B BT = (Ag A)T + (Vs V)T



Transformace ve 2D - otoceni

e Kolem pocatku soustavy souradnic o uhel @
B, = A, cos(p) — A, sin(p)
B, = A, sin(@) + A, cos(o)



Transformace ve 2D - otoceni

 Kolem libovolného bodu S[S,; S,] o thel ¢

e Jak na to?



Transformace ve 2D - otoceni

 Kolem libovolného bodu S[S,; S,] o thel ¢
* Jak nato?

 Posuneme bod S i bod A tak, aby bod S byl v poCatku
soustavy souradnic, provedeme otoCeni a novy bod
posuneme v opacném smeru nez bylo posunuti bodu S.



Transformace ve 2D - otoceni

 Kolem libovolneho bodu S[S,; S,] o thel ¢
Alx — Ax _ SX
Aly - Ay o Sy
Az, = AL cos(@p) — AL, sin(g)
Az, = A1 sin(@) + AL, cos(p)
Bx = Azx t Sx
By = A2y + Sy



Transformace ve 2D - otoceni

 Kolem libovolného bodu S[S,; S,] o thel ¢

Bx - (Ax _ SX) COS((P) — (Ay _ Sy) Sin((p)+ Sx
By = (Ax _ SX) Sln((p) + (Ay o Sy) COS(CP) + Sy



Transformace ve 2D — zmeéna

N /S

meritka

Pokud m, = m, — proporcionalni zmeéna meritka (ze Ctverce
se transformaci stane opét Ctverec)



Transformace ve 2D - zkoseni

 Z obdélnika se touto transformaci stane rovnobéznik

B,=A,+q.A,
By:Ay



Transformace ve 2D

Posunuti Zmeéna meritka

B,\— AX)+(VX) B,\_[m, 0 A,

By Ay Vy By 0 m, . Ay
Otocenl Zkoseni podél osy y

B

B, sin(¢) cos(g) B

(BX):(COS(W —sin(¢))

AX)
Ay

o (2




Transformace ve 2D

* AZ na posunuti lze vSechny transformace popsat
nasobenim Ctvercové matice (2x2) vektorem

e Zavedenim homogenni souradnice zavedeme i posunuti
jako nasobeni Ctvercovou matici (3x3) vektorem
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Transformace ve 2D — skladani

e Priklad: Zapiste transformacni matici otoceni o 90° kolem
bodu S[1; 2].

 Matice posunu bodu S do pocCatku soustavy souradnic

1 0 -1
0 1 -2
0O 0 1



Transformace ve 2D — skladani

e Priklad: Zapiste transformacni matici otoceni o 90° kolem
bodu S[1; 2].

 Matice otocCeni o uhel 90°

S = O
o O
= O O



Transformace ve 2D — skladani

e Priklad: Zapiste transformacni matici otoceni o 90° kolem
bodu S[1; 2].

* Matice posunu zpéet podle bodu S

ar

OO =
o = O
—_ N =



Transformace ve 2D — skladani

» Priklad: Zapiste transformacni matici otoCeni o 90° kolem
bodu S[1; 2].

 Slozeni transformaci

1 0 1) {0 -1 0\[1 0 —1 0 —1 3
01 2|1 o oflo 1 —-2l-1|1 o 1
00 1/ o o 1/\0 0 1 0 0 1



Transformace ve 3D

e Posunuti

e OtocCeni kolem osy
* Zmeéna meritka
Zkoseni podel osy



Posunuti ve 3D

* V homogennich souradnicich

B [t 0 0 v, [a,
By:O 1 0 v, Ay
B, |0 01 v,|]|A,
(1) oo o0 1]{t)



Otoceni ve 3D

* Nutna jednotna definice otoCeni: pravotocCiva / levotoCiva
transformace.

e OtocCeni kolem obecné osy lze prevest na posunuti a
postupne otaceni kolem souradnicovych os.



OtocCeni ve 3D kolem osy z

* V homogennich souradnicich

(BX\ (cos(cp) —sin(¢@) 0 O\ /AX\
B,|_[sin(¢) cos(¢) 0 0 1A,
B, 0 o 1 olla
1] | o 0 0 1)1




Otoceni ve 3D kolem osy y

* V homogennich souradnicich

(BX\ (cos(qp) 0 sin(g) O\ (AX\

Bl_| o 1 0o o|la,

B,| |—sin(¢) 0 cos(¢) 0O]|A,
0 1

1] | o

0 1/ |



Otoceni ve 3D kolem osy x

* V homogennich souradnicich

B [1 0 0 o|/[A,

B,|_[0 cos(¢) sin(g) O|[A,

B 0 —sin(¢@) cos(gp) O]|A,
0 1

|

0 0 1/ |

y



Zmena meéeritka ve 3D

* V homogennich souradnicich

N<
1




Soumeérnost ve 3D

e Zvlastni pfipad zmeny méritka
- Absolutni hodnota koeficientu je rovna jedné
- Stredova soumernost
— Osova soumernost
— Soumernost podle roviny



Stredova soumeérnost ve 3D

* V. homogenni souradné soustave




Osova soumeérnost ve 3D

* V. homogenni souradné soustave
e Soumernost podle osy x

B) [1 0 0 of (Al
B,|_[0 -1 0 0f]|A
B| |0 0o -1 0[|A
1/ o 0o 0 1/l




Osova soumeérnost ve 3D

* V. homogenni souradné soustave
 Soumernost podle osy y

B\ (-1 0 0o o} (A
B,|_[0 1 0 0f]|A,
Bl |0 0o -1 0[|a
\1/\0 0 0 1)1



Osova soumeérnost ve 3D

* V. homogenni souradné soustave
* Soumernost podle osy z

B\ (-1 0 o0 o} (A
B,|_|0 -1 0 0]]|A,
Bl |0 0 10[|la
\1/\0 0 0 1)1



Soumernost podle roviny ve 3D

* V. homogenni souradné soustave
e Soumeérnost podle osy xy

B) [1 0 0o of Al
B,|_[0 1 0 of]|a,
B| |00 -1 0|la
\f/ 0 0 0 1/\12/



Soumernost podle roviny ve 3D

* V. homogenni souradné soustave
* Soumeérnost podle osy xz

B [1 0 o0 o|[A)
B,|_[0 -1 0 of]|A,
Bl lo o 1 olla
\f/ 0 0 01/\12/



Soumernost podle roviny ve 3D

* V. homogenni souradné soustave
* Soumeérnost podle osy yz

S = O O
29 <2
>



Zkoseni ve 3D podel osy z

* V homogennich souradnicich

B [1 0 q, 0| [A]
B,|_[0 1 q, 0|]|A,
B,| [0 0 1 0]]|A,
1] oo o af |y
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