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oe congtruye un oétodo sistemltico de clillculo de las
coardenadas atdmicas en moldéculas tridipensional ss.

coe utilizan versored dirigides a lo largo de los enla
CE8, un aistema de coordenadas esfédricas asociadas a
cada &tomo y operaciones de simetria,

La subrutina Fortran programada se probd en el Sistema
IBM 360/44 del Centro de Cowmputacidn de la Universidad,
Este cdlculo de coordenadas se utiliza luego en los
prograsas de quiumica cudntica,



FUNDAMENTOS

Se utilizaran dos sistesas de coordenadas cartesianas (¥ coordena
das esfeérsicas asociadas a uno de los sistemas de ejes cartesianos,):
El aiétema fundamental (X,¥,z)} sobre el cual se fija la molécula;

el sistema auxiliar (x',y',z') , variable durante el cialeculo, ¥

fijo sobre una zona de la molécula; ademnss, ol sistema auxiliar
(r,8,« ),asociado al (x',y",2').

Sean los dtomos 1,2 y 3; el ﬁzatem& (x,¥,2) queda segin la figura:
A 1

x
Siendo I,J,K,L cuatro Atomos consecutivos, unidos por snlaces, los
sistemas auxiliarea se definen segin la siguiente figura:

z' A

, X'=r Bend cosw
s ¥'=r Send senw
" z2'=r cosd

Frl'




Supongames que en una zona dada de la molécula conocemos los ver
soresa (I,J) y (J,K), siendo sus componentes en (X,y,2z):

Eij'hij'cij ¥ ajk'hjk'cjk regpectivamante,

Podemos conocer tambiwn el producto vectorial de ambos,
(I,7)x(J,K) , de componentes pl,pz,p35 :

Pl [Pi3%5k %30
s2i= | Tro et
Bs)  |*i3%nc"aa®y J

(Los tres versores (I,J),(J,K) y (I,J)x(J,K)™ forman una "base",
ya gue son linealmente independientes),

S5i conocemos las componentes de dimchos versores sn el sistema
auxiliar (x',y',z'"), podremos hallar la matriz de transformacidn
de (x',y',2') a un sistema de ejes paralelos a los (X, ¥:2).
Luego,conociendo las coordenadas del centro X en (X,¥,2), podre_
mos hacer latraslacién de ejes gue nos lleva definitivamente al
gistema (x,y,2).

VeamoB ahora las componentes de los versores mencionados em el
sistema (x',y',z') (con esto, en realidad estamos definiendo sl
sistema (x',y',2')):

sea @, el angulo de enlace entre (I,J) y (J,K);

F]
si (I,J) = ?i en (x',¥y',z') Bera:
W
1
n, = -sen(mw - ﬂik} (ver figura anterior).
"-'1 = 0
Wy, = cos(T - ﬁik}l
m8 evidente que;
0
(J,K) = [0
il

* El producto no e8 versor ; hay que dividirlo por su mddulo.



el producto vectorial (en (X', ¥',2')) ea:

0

0
por lo cual consideraremos8 sl versor 0]
+l
0

El conocimiento de los tres versores sn ambos Bistemas nos permite
hallar la matriz de transformacidn {Tut} entre ambage "bases”.

r L 5
Tendremos: a. . . Fl
bid [}E ot

L= t
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que forman un sistema de 9 ecuaciones donde las 9 incdgnitasa
son loa elementos de la matriz de tranaformacidn,

Las seig fltimas ecuacioness dan en forma inmediata:

Tiz = ay, i L= iy

o
[
]

it

Tio =0 22 = P i T35 = Py

Caleculados los anteriores, pueden obtenerse los reatantes;
Ty =tayy =T My
r?l = {bij - H1T23 :I,-"ILIL
fjl = {cij = W Ty }ful



El versor (K,L) en el sistema (x',y',z') es:

B
1 B, = aend CoB e
EE egn ﬂé - gend Ben
Ej B; = CoBd
3
Biendo 8 =1 = ﬁjl
de donde ge tisne
81 1
bkl =|:TutJ BE
S 3

Teniendo en cuenkta gue T = Rk_'L , las coordenadas del centro L,
en el sistema (x,¥,z)} Beran:

Xy = X -+ iﬂﬂkl
¥ =¥ + BBy

2y = 2 + o Ry

Convenciones & ingdizados para los Engulna:

éngulo de enlace entre (J,K) y (K,L) 3 ﬁ;ij entre 0 y T .

dngulo de "torsién™ del plano (J,KL) respecto al
plano (I,JK) : &, entre Oy 2m

fa convencifn para ®¢ es la gue se usa en quimica orgénica como
"R* (rectus}), o Bea:

mirande de J hacia K, gira L en sentido horario,.



APLICACION DE OPERACIONES DE SIMETRIA

Cuando la mol@cula posees elementos de simetria, se calculan por
el md&todo indicado las coordenadas de algunos Gtomos, ¥ 8e& ob_
tienen las delos demas utilizando operaciones de simefria,

Para utilizar los elementoB de simetria, conviene llevar la mole
culd a un sistema de coordenadas con el origen en el centro de
simetria, 8i lo tiene, haciendo coincidir, ademas, unom de los
ejes coordenados (o smflos 8i es posible) con un sje de simetria.
Esto se consigue con una transformacidm del tipo:

x' I

x b

11%12%13 1
| = | MaSzamosf | T4 | B
s 31525 Ty 3

donde la matriz {nijl y el vector fhj] se dan como datos,

. . . de :
Luego se aplican las operaciones de simetria por medio combina_
clonea linesles del Ltipos

X el xia-ﬂtjrimizk
Yy Xt B YA B2

z,: ¥, = f2V G2,

donde los gue figuran en los segundos miembros fueron calcula
dos antea (o sea, K ,¥p 2%, Be obtienen por simetria).



PROGRAMA FORTRAN

Se usa una poligonal sobre los enlaces de la mol&cula, cuidando
de no cerrar ciclos, ¥y numerando los centres de 1 a N, sain retro_
cesos en la poligonal, a efectos de utilizar sengencias "DO" en
la programacidn Fortran.

En el programa se leen los datos necesarios, se fijan las condi_
ciones iniciales (definicidn del sistema (x,y7,2)), luego se pro_
cede al chlculo de las coordenadas de los cengros por el método
expuesto al principio de este informe.

Despues se hace =1 B canbio de ejes para colocar la molécula
en forma simétrica , aplicando luego las operaciones de simetria
para calcular las coordenadas de los reatantes dtomos.

Bguivalencia de mombres de variables entre los fundamentos
eXpusstos y el programa Fortran:

FUNDAMENTOS PROGRAMA

X L{1)

z’; (1)

- Z(I)

nh A(I,T)
by B(I,J)
el e{1..T)
Ri-'! R(I,J)
ﬂij PHI(I,J)
""i; ALFA(I,J)
a8 ok

aé 82

B 83
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T T12
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Tos T25 ,etc.

Las restantes son variables auxiliares,
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