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1. Introduccion

1.1. Problematica

El aralisis de datos moleculares se utiliza efingjga y biolodga para conseguir informdm energtica,
psicoguamica, biobgica o farmacocigtica que depende de las caraistiiras fsicas de dichas metulas.

El analisis conformacional de un conjunto de fragmentos en forma de anillos busca establecer similitudes
entre las conformaciones geétricas de los anillos, con el objetivo de relacionarlas con propiedades
relevantes del compuesto.

Una primera aproximaén al aralisis conformacional se puede hacer aésade la me&nica molecular
gue permite llevar a cabalfculos energticos que proporcionan informaci sobre las conformaciones
de nminima energa y ayuda por lo tanto a predecirgoonformaciones sen las nas frecuentes para un
determinado tipo de fragmentos.

Sin embargo, estositculos no son sencillos y se ven dificultados por la presendtodeos de diferentes
naturaleza, o de enlacesisxcomplejos. Es por lo tanto de irisraplicar retodos estddticos sobre datos
cristalogéficos emfricos, que permitan, o bien confirmar las conformaciones esperadas predichas por
los calculos de me@nica molecular, o bien obtener inform@acisobre las conformacionesasfrecuentes

para un tipo de fragmentos donde |@atilos son demasiado complicados.

Dos preguntas generales a las que se intenta contestar en el contextalided aanformacional, par-
tiendo de datos cristalogiicos emfricos son las siguientes:

= Para comparar dos fragmentos: ¢ has@aminto los dos fragmentos considerados tienen una con-
formacbn geonétrica similar?

= Dada un conjunto de varios fragmentos: ¢ podemos identificar grupos dentro del conjuntémue est
formados por fragmentos de conform@tigeongtrica similar?

1.2. Metodos estatbsticos para el aralisis conformacional
1.2.1. Datos cristalogaficos usados para los m@todos estatbticos.

Mencionaremos dos tipos de datos cristaldigos que se han usado en la literatura para llevar a cabo un
analisis conformacional con @todos estddticos: por una parte los llamadasgulos de toréin y por
otra parte las coordenadas de &smos en un sistema cartesiano.

a) Angulos de torsbn

Este a@lisis se basa en I@gulos que forman planos definidos por ftgsnos de una misma néaula.
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Figura 1: Anillo de 4atomos

Consideremos un anillo d& atomos consecutivod, Ao, ..., Ay. Los datos cristalogficos que se
utilizan para caracterizar la estructura se resumen en la secuer@iguales de torsiom; 2. 3. 4, - . .,
Th—2; k—1; ks k++1» - - - TN 1; 2; 3, donderg,_o. 11, &; +1 denota ebngulo de torgin entre lositomosA;, o,
Ar_1, Ar Y Ary1. Esteangulo se corresponde con el formado entre el plano que contiene A;_1 y
Ay, y el plano que contiendy_1, Ax Y Ag+1-

Por ejemplo, para el anillo anterior, &l 2. 3. 4+ se@ elangulo formado por un plano que contengd;a
Asy As y un plano que contengéy, Asy Ay.

Figura 2: Ejemplo déngulo de torgin

Ejemplos de ratodos estddticos que usan loangulos de toréin para llevar a cabo el alisis confor-
macional de conjuntos de datos se pueden encontrar enl[2]./[4], [5], y [11].

b) Coordenadas de losatomos La coleccon mas grande de datos cristalafjcos sobre estructuras
moleculares eéten la Cambridge Structural Database (CSD), [3]. Para este trabajo particularmente, se
han estudiado fragmentos con forma de anillo.
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Figura 3: Fragmento en forma de anillo

Se obtienen de la CSD las coordenadas fraccionarias y lame#nos de celda asociados a cada fragmen-
to. De estos datos, se pueden deducir las coordenadas de los ditimi@s en un sistema cartesiano
ortonormal (ver secon[3.3.] para s detalles).

En este trabajo, estos son los datos cristalfigps de partida.

1.2.2. Superposidn 3D de dos fragmentos para deducir una medida de distancia entre sus dos
conformaciones georatricas

Los metodos que se basan en una comparagiafica de las posiciones en el espacio de dosmsl
las requieren un juicio visual, y no son apropiados para caracterizaimoaro grande de fragmentos.
Por ello es mejor utilizar un &todo autoratico, que asocie uniamero al concepto de “similitud en el
espacio”.

Figura 4: Superposion de dos fragmentos en el espacio

En este trabajo, nos centraremos en un algoritmo de supeipo3Ride fragmentos en forma de anillos,
inicialmente descrito en [12]. Dados dos fragmentos, el algoritmo busca un sistema cartesiame@com
el queéstos queden losas pbximos posible.

Para ello, hay que empezar por definir una medida de distancia entre dos fragmentos para los cuales
tenemos las coordenadas de &tsnos en un sistema cartesiano concreto.
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Dos mokculas deV atomos se ditan en un origen cotm. Losatomos de cada una se numeran de 1
a N, y a cada pareja datomos con el mismoimero @tomos coincidentes) les separa una distancia
determinada. La media de estas distancias es lo que llamamos “distancia medianmitarat

Para el ejemplo, sk&x:

d

Figura 5: Distancias enti@omos coincidentes (con el mismomero)

di+da+d3s + ds + ds + dg
6

d=

En segundo lugar, una vez que hemos escogidaocmedir la distancia entre dos fragmentos descritos
en un sistema cartesiano com buscaremos, dados dos fragmentos, trasladar y rota el uno respecto
del otro, para encontrar su poginide ninima distancia, o lo que es lo mismo, la déxima similitud
geonetrica.

1.3. Objetivos

La meta final del presente proyecto es implementar el algoritmo descritolen [12] capaz de calcular las
distancias medias intef@ahicas ninimas entre parejas de negllas de un conjunto de datos dado.

Para ello se escoge un lenguaje de prograbmade nivel medio: C, que brinda una alta eficiencia,
aprovecha muy bien las capacidades de de una computadora y es capaz de realizar muchas operaciones
en poco tiempo. .

Se comparam los tiempos de ejecuxi con los del mismo algoritmo implementado en R [14].

Los datos cristalo@gficos, tomados de la CSD, se introdacial programa en forma de archivo de texto,
y a su vez se crearotro archivo de texto con los resultados obtenidos.

Obtendremos la matriz de distancias de un conjunto décntas. En ella se encuentra la distancia por
parejas entre todas las réollas. Por ejemplo, para un conjunto de cinco fragmentos, la matrizaendr
la siguiente forma:
0 dip dig diga dip
0 dosz doa daps

0 d3a dss

0 dys
0 0
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Donded; ; representa la distancia media intératca entre los fragmentasy ;.

1.4. Aplicaciones

Esta matriz de distancias puede utilizarse como comienzoétiedws estddticos como escalado mul-
tidimensional o conglomerado aglomerativo, que proporcionan una infddmacily valiosa para el
analisis conformacional del conjunto de datos.

1.5. Plan de trabajo

A continuacon se detalla la estrategia seguida en el proyecto.

1. Repasoy ampliacbn de los conocimientos sobre (Debido a que la asignatura de Fundamentos
de Informatica se cursa en primero, hubo que revisar lo aprendido y complementarlo. Para esto se
utilizd como texto base [15]. Se apreddi: leer y escribir datos con archivos de texto, manejar
librerias, trabajar con diferentes punteros y funciones, etc.

2. Calculo de las coordenadas infinsecasLo primero fue crear la matrizz de un fragmento. Para
ello se aplicaron las herramientas que se detallén erj 3.3.1.

3. Comprobacion de resultados con Matlab®: Los resultados obtenidos pafa se comprobaron
con el programa deatculo materatico Matlab. Tamlén se crearonédigos en este programa
para comprobar todas y cada una de las operaciones posteriores. Al ser un programa de alto nivel
basado enalculo matricial, era muy sencillo obtener los resultados correctos de las diferentes
multiplicaciones de matrices, y corroborar que los resultados en principio inseguréslige en
C eran correctos.

4. Distancia entre dos mokculas A partir de las coordenadas imsecas de dos fragmentos, se
probd el algoritmo para solamente ellos, consiguiendsaglistancia media intekaica:d.

5. Representacbn gréafica ded: Se cré un @digo en Matlab que pernii visualizar todas las curvas
ded en funcbn delangulo de girey. Estas fueron la base para entendeno variaban los inimos
de la distancia y gficamente comprobar que el punt@srbajo de las curvas, elinimo real,
corresponth por el obtenido con nuestro algoritmo.

6. Ampliacion a todo un conjunto de datosUna vez comprobado el algoritmo con distintas parejas
de fragmentos, se pasa a crear una famcjue calcule la distancig de una a otra para todo un
conjunto de mdculas.

7. Creacion de una interfaz Poraltimo, se decidb para que el programa pudiera utilizarlo cualquier
persona, estuviera o no familiarizada con la infaticea, que los distintos pametros que necesita
el programa para funcionar{{mero deatomos de los fragmentos, fichero de origen de datos...) se
introdujeran por pantalla directamente despde ejecutar el programay crear un fichero leeme.txt
para explicar @mo utilizarlo.






2. Presentaodn de la superposiadn

2.1. Idea kasica

Para obtener una medida de la distancia entre dos anillos, procederemos de la siguiente forma:

1. Definir para cada anillo su plano medio como lo establece [7].
2. Hacer coincidir los dos planos.

3. Normalizar los dos fragmentos, es decir, encoger o expandir cada anillo para que su distancia
media interadmica sea uno.

4. Buscar la rotadn 6ptima a lo largo del eje normal al plano medio dompara que los dos frag-
mentos e€n lo nas cerca posible de acuerdo con el criterio de losmos cuadrados. En este
paso se debe de tener en cuenta que, para cada aréton@ por el que se empieza a numerar es
arbitrario, y que las ifagenes especulares deben tomarse como equivalentes.

5. Finalmente, de acuerdo con la configutaciobtenida en el paso 4, calcular la distancia entre
fragmentos.

2.1.1. Coordenadas “Intinsecas”

Tomaremos como referencia un anillo d& atomos: A, A, ... Ay, que llamaremos fragments.
Asumimos quéeF’ es una matrizV x 3 que contiene por filas las coordenadasy, z) de susV atomos
en un sistema cartesiano dado. Taemcsumimos que el origen de este sistema es el centrcegygmon
deF.

Figura 6: Fragmento de&@omos con el origen de coordenadas en su centro &ecm

La definicbn de sistema “intnseco” est inspirada en las coordenadas puckering de [7]. Para establecer
la definicbn de plano mediol 7] usa las relaciones (8),(9) y (10) d&tak855, que establecen:
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N

R’ = ) Rysin[27(j - 1)/N]
j=1
N

R” = ) Rjcos[2n(j—1)/N]

j=1
n = R xR’/|R xR/

R"

Dondej es el imero delatomo,R; (j = 1,..., N) corresponde a los vecotres de pasicde los N
atomos del fragmento en un sistema cartesiano dado, con origen en el centétrigeode! anillo, yn
es ortonormal al plano medio.

Diremos que una terna de vectores ortonorméilgsk) con origen en el centro d€ define un sistema
cartesiano “infinseco” para el fragmenté’ si k coincide con el vector unitaria, y que puede ser
el opuesto, definido en|[7], y si el plano generado figy €oincide con el denominado plano medio,
definido por los vectoreR’ y R”.

Hay por lo tanto infinitos sistemas iimsecos para cada néalula, pero en todos ellos, el plafo y)
ad como el ejez son siempre el mismo para cada anillo. Ademel plano medio no Viar si en vez de
tener el fragmento comd; A, ... Ay:

= Se cambia la numerdm de dositomos consecutivos: tenemdsAs ... Ay A
= Se cambia la direcén en la que se numeran lakomos: tenemod Ay An_1 ... A3As.

= Se toma la imagen especular del fragmento.

Las coordenadas@hicas se han establecido pues de una forma arbitraria. Es decir, dos fragmentos con
una disposidn en el espacio exactamente igual, pueden presentar unas coordenadas If distintas, debido
a las distintas arbitrariedades que se han cometido a la hora de definir su corffiguraci

Matematicamente este hecho se asocia a la multiplicade la matriz de coordenadas por una serie de
matrices auxiliares que pasamos a describir.
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2.2. Matrices auxiliares

En este apartado describiremos las matriGesdas que se usan para expresar las transformaciones de
un fragmento dado (rotamn, cambio de numerami de losatomos, etc...)

2.2.1. Matriz de coordenadas “intinsecas” normalizadasl »

Dos mokEculas pueden tener exactamente la misma forma, pero gue una sea una copia a escala de la otra,
por eso es conveniente pasar las@&calas a la misma escala. Esto se realiza, dividiendo las coordenadas

de cada uno de lostomos por su distancia media intémaica. De esta forma conseguiremos encoger

o expandir un fragmento hasta que su distancia media sea igual a 1. Tendreomssasoordenadas
“intrinsecas” normalizadas:

Irp = Mp/d.

dondeMr es la matriz de coordenadas de &demos de F en un sistema cartesiano firseco” yd es
la media de las distancias entre @gdsmos consecutivos:

d172 + d2,3 + ...+ dN—l,N + dN71
N

d=

dij = \/(wz‘ —x3)? + (yi — y5)? + (2 — %)

2.2.2. Lamatriz de traslacbn: T

Consideremos la matrix’ x N

01 0 0

0 1 0 0
T = s

0 00 0 1

—_
o
o
o
]

La matrizT - Ir contiene las coordenadas del mismo fragmento, pero como $raoiids empezado a
nombrar por edtomo 2, es decir, considerando el anillAs ... Ay A;.
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Figura 7: Aplicacdn de la matriz T a un fragmento dado

Tomaremos como ejemplo de apliodatide esta matriz y de las siguientes, para éen@ actian exacta-
mente, el anillo de Gtomos:

1 Y1 2
T2 Y2 22
Ip = T3 Y3 23
T4 Ys 24
rs Ys 25
Te Y6 <26
De esta forma tenemos:
T2 Y2 22 I3 Y3 =3
T3 Y3 23 T4 Y4 24
T Ip= T4 Y4 24 T2 . Ip = Ts5 Y5 %5 TN . Ip=1Ip
Ts Ys 25 Te Yo 26
T6 Y6 <6 1 Y1 21
rr Y1 21 T2 Y2 22
2.2.3. La matriz de cambio de direcddn: D
Consideremos la matrix’ x N
1 0 0 O 0
0O 0 O 0 1
D = 0 0 O 1 0
O 1 0 O 0

La matriz D - Ir contiene las coordenadas del fragmento pero cambiando la dineenila que se
nombran losatomos, es decir considerando el anllpAyAn—_1 ... As.
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Figura 8: Aplicacdbn de la matriz D a un fragmento dado

I Yy Z1
s Ys 25
D-Ip Te Y6 26
Ty Ys 24
T3 Y3 23
T2 Y2 z2

2.2.4. La matriz espejoM

Consideremos la matriz x 3

o = O

La matriz Ir - M contiene las coordenadas de la imagen especular del fragmieatoun sistema
cartesiano “infinseco”.

r1 Yy —z
T2 Y2 —Z22

Ip M= r3 Yz —Z=3
T4 Ya —24

5 Ys —Zz5
Te Ys —Z6

2.2.5. LamatrizJ

Consideremos la matriz x 3
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La matriz/-J contiene las coordenadas del mismo fragmento, pero en el sistema formégoierz),
gue es taml&@n un sistema cartesiano imseco pero con el sentido opuestozie

vy o1 —z
Y2 T2 —2z2
Ip-J = Y3 T3 —23
Ya T4 —24
Ys Ty —25
Y6 T —Z6

2.2.6. Lamatriz de rotacbn R, ()

Consideremos parac R, la matriz3 x 3

cos(y) sin(y) 0
R.(y)= [ —sin(y) cos(y) 0
0 0 1

La matriz IrR.(y)T contiene las coordenadas del fragmento, girado a lo largo del eje z usando un
anguloy.

2.2.7. Accbn combinada de matrices

Tendremos primero en cuenta las posibles simetopobgicas de los datos. Aslos moéculas pueden

ser igualesibicamente, pero parecer diferentes #italmente porque si&omos hayan sido nombrados

en direcciones diferentes o porque seaaganes especulares una de la otra, ver por ejemplo la referencia
[11].

Siguiendo[[11], consideramos un anillo deatomos. La secuencia derdbolos asociada se denota con

$1S, - Sy. Si, por ejemplo, se han tomado del CSD las coordenadas de ciclohexanos, la secuencia
de atomos asociada €CCCC{que permanece invariante aunque se cambitoeho inicial a la hora

de nombrarlos. Sin embargo, si se toman los datos crisédlogs de un complejo en anillo, con dos
metales y dos enlaces d#sforo, la secuencia seEMOPOMOPQue no es invariante con@omo inicial

al nombrar.

Se introduce dsel subconjuntaS de {1,..., N}, que contiene los posibles puntos iniciales, que no
cambian globalmente la secuencia dal®losS; S, - - - Sy.

En el caso de los ciclohexanos tendremos claramgnte{1,...,6}, todas las posiciones de los car-
bonos, mientras que para los anillM®POMOR@nemosS = {1, 5}, slo las posiciones de los metales.

Consideremos dos fragmentfs y F5, y calculemos sus matrices de coordenadagsgcas normal-
izadas:r, elp, respectivamenteEstos sein equivalentes en cuanto a su conforbagjeongtrica si,
cambiando la direcén al nombrar, tomando la imagen especular o cambiando el sisteimaécts con-
siderado y calculando las matrices resultaréetas coinciden. Concretamente, para compérar F>,
se premultiplicad [, porT'y Dy se postmultiplicga porM, J y R, () para compararlo cofi, .

2.3. Definicbn de la distancia

Podemos definir ahora una medida de la distancia entre dos fragmentos, lsieedg,, dos matrices
cualesquiera de coordenadasimgecas normalizadas paray F, respectivamente:
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d(Fi,Fy)= min  min |[Ip — (T VDI, MYJP)(R.(7)7
LZE‘{S;) 1y ~v€[0,27(

dondes se definb en2.2.7 y, para una matrizix m, || A|| es una norma cualquiera para matrices. La
cantidad df,Fy) seiéa nuestra propuesta de medida de la distancia éhtyeFs.

NOTA: La definicbn de norma que tomaremos &er

1 N
JAll = = 3" a2y + a2y +
=1

Se ha tomado esta defirfici y no otra porque ase le da un sentidddico: siA; and As contienen las
coordenadas de dos fragmenfgsy F5, la normal|A; — As|| es el valor promedio de la distancia entre
dos pares datomos coincidentes.

Como consecuencia, teniendo en cuenta que cada fragmento normalizado tiene una distan@iaiinterat
ca igual a uno, si obtenemos, por ejempld'df»)=0.05, quiere decir que, deggmide una rotaén
apropiada, la distancia media entre dos pare&tdmos coincidentes esle del 5% de su longitud
interabmica media, con lo cual sus formas geéntas estn muy pbximas.
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3. Programacin

El codigo ha sido escrito en el lenguaje de progradma€. Se ha utilizado el Entorno de Desarrollo
Integrado (IDE) Dev-C++ 4.9.9.2. Dicho entorno es de distribugjratuita
(http://www.bloodshed.net/devcpp.html), funciona bajo Microsoft Windows y utiliza el compilador GCC.

El programa tiene la siguiente estructura:
Macros

Funcion auxiliar para multiplicar
Calculo de ninimo: Método de Brent

. . Para matrice
Funciones auxiliare

fractional2cartesian
centrageometrico
cartesian2intrinsic
escalammolecula

main{ leer.archivo

cambio
escribirarchivo¢ distancia giro
d_gamm
norma

Escribiendo en pseudodigo, sefa:

introducci  on de par ametros

leer archivo
for L1:j:n
fractian2cartesian (j)
centro_geometrico (j)
cartesianzintrinsic (j)
escalar_molecula (j) ==> If(j); Coordenadas
intr insecas

escribir archivo
for 1:i:n
for (i+1):j:n
distancia If(i,j) ==> fichero salida: matriz
distancias

Es decir: se introducen los @anetros por pantalla, el programa lee una a una laéeutzs y las guarda
en la matriz If. Despés lee todas las parejas distintas de esta If, calcula su distancia y la escribe en un
fichero de texto.

3.1. Funcbn principal: main

Como todos los programas en C, al ejecutarse comienza por l@dfumein() , que i& llamando al
resto de funciones.
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En nuestro caso, la fur@i principal, primero pide al usuario que introduzca losap@tros de las
moléculas que se van a evaluar, désplee el archivo de origen de datos, y ptiimo calcula su matriz
de distancias y la escribe en un archivo de texto.

Los paAmetros se introducen directamente por pantalla, no se passmrangumento a la fungn. Se
debe especificar:

= NOUmero deatomos de las métulas

= Maximo riumero de mdiculas a procesar

Es necesario conocer estos datos, porque el programa debe reservar un espacio en la memoria del orde-
nador, donde se guardar las matrices deatculo que depende directamente diafrero de fragmentos
a estudiar.

Ademas, tamb2n se debe conocer:
= Valores posibles de posani inicial s

s corresponde a las posiciones en las que se puede comenzar a leéclalanol

rio es introducir los parametros gque va a utilizar

174: printf("\n\nIntroduzca por favor los parametros a utilizar:\n\n\n");

: printf ("Numero de atomos de las moleculas: ");
: scanf("%d", &N);

179: printf ("\n)\
: scanft ("%d4", &max) ;

Maximo numero de moleculas a procesar: ",max);

(=1

8
8l:
182: p:i:tt(“\:\zﬁume:o de valores posibles de posicion inicial s "y
183: scanf("sd",&size_s);
184:
185: S=({int *) malloc(sizeof (int) *size_s5); *
186:
187:
188: s: ");
189: =N
90: for(i=2;i<=size_s;i++)
191 ntf("%do valor posible de s L1
192 £ ("%d", 8+1-1) ;}
193
194 * El usuaric ya ha definido todos los parametros del programa *

La funcibn cambio() utiliza las matrices D, My J (vér 4.2). Recordemoslas:

1 0 0 0 0
0 0 0 0 1 10 0 01 0
D=| 0 0o 0 1 0 M=]l01 0 J=110 0
- 00 —1 00 —1
01 0 0 - 0

Estas matrices se definen una sola vez en la funtiaim , en vez de hacerlo en la fudeci donde se
utilizan, pasando a ser variables globales. De esta forma se consigue acortar el tiempo dmejetuci
programa, ya queambio se ejecuta mudkimas veces dentro del algoritmo.
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199: // Definicidén de las wvariables globales que se utilizan en cambio() ////// /7007700070070 7 70
200:

201: D=(float *)malloc(sizeof(float)*N*N); // Asignar al puntero D una direccion de memoria
202:

203: for(i=0; i<W; ++1) // Definicidén de D

204: for(j=0; J<N; ++7) '/

205: *(D+1*N+3j)=0;

206: int DOO=1;

207: *D=D00;

208: for(i=l; i<N; ++1)

209: F(D+(N-1) *N+i)=1;

210:

211: for(i=0; 1<3; ++1) Definicidn de M
212: for(j=0; j<3; ++3)

213: 1f((i==7)&(1!=3)) M[1)[]]=1;

214: else M[1i][]]1=0;

215: M[2] [2]=-1;

216:

217: for(i=0; 1i<3; ++1) Definicidén de J

218: for(j=0; j<3; ++3)

219: J[i1[31=0;

220: J[0][1])=J[1] [0])=1;

221: J[2][2]=-1;

3.2. Funciones auxiliares

Para trabajar con las matrices presentes en el problema, se han utilizado unas macros que facilitan las
operaciones de vectores de tres componentes y unafuacixiliar para multiplicar dos matrices de
dimensiones cualesquiera.

3.2.1. Macros para vectores de tres componentes
Las macros automatizan las siguientes operaciones:

= crossProduct(a,b,c)

ST
I
Sl
X
oy

20: // Producto w orizl: a = b x ¢
21: #define cros duct (g,b,c) \
22: ta) [0) B)[1] * (c)[2) = (c)[1] * \
23: ta) [1) Byl2) * (c)[0) - (e)l2] = \
24: (a)[2] (&) [0) * (c)[1l] - (e)[0] *
= dotProduct(a,b,c)
a=b-c
26: // Producto escalar: a = b c
27: #define dotProduct(a,b,c) \
28: (a)= (B)[0) * (c)[Q] + (B)[1] = (c)[1] + (k)[2] = (c)[2];
= normalize(v\_n,v)
5 v
Un = 7=
|7
30: // Normalizacidn de un vector: v_n = v /
31: #define normalize( \
32: 8% = 1/ Y [1]=(v) [1 \
33: { = (11 / )[1]1*(v) [1 h,
4 { = (v)[2] / Y11= (v) [1
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= scalar(a,constant,b)

a = constant X b

36: // Multiplicacién de un vector por un escalar: a = constant * b
37: #define scalar(a,constant,b)
38: (z2) [0] = constant* () [0];

: (2) [1] = constant*(b)[1];
40: (2) [2] = constant*(b)[2];

= subtraction(a,b,c)

a=b—2<¢

42: Resta de dos vectores: a = b - ¢
43: #define subtraction(a,b,c)
44: (a) [0) = (&) [0] - (c)[0];
45: () [1] = (o) [1] = () [1];
46: ta)[2] = (p)[2] = (c)[2];

Los datos de entrada son siempre matrices 1x3. Estas operaciones samtpaa calcular el plano
medio de las rdléculas.

3.2.2.  Funcon auxiliar para multiplicar matrices

La funcion se define como:
void multYXZ(float *Al, float *A2, float *A3, int Y, int X, int Z)
Y calcula la operadin:

/11 X 142 = /43

DondeA; es una matriz YxXAs es una matriz XxZ y obviamentés es YxZ.

En este caso, los datos de entrada y salida son punteros, que apuntan al primer elemento de cada matriz.

f**=* Multiplica dos matrices: al[Y][X] * a2[X][Z] = a3[¥][Z2] = *#***/

1 void mult¥YXZ(float *al, float *a2, float *a3, int ¥, int X, int Z) //al*az2=a3

: int i,3,k;
: float temp;

for(i=0; i<¥; i++) //Filas
for(4=0; J<Z; J++)
{temp=0;
for (k=0; k<X; k++) //Columnas de la izg=Filas de la derecha

temp+=(* (al+i*X+k) ) * (*(a2+k*Z+7));
*(a3+i*Z+7) =temp;

3.2.3. Libreria de cdlculo del minimo de una funcion de una variable: Método de Brent

Esta librefa, que nos da el mimo ded(~) utilizando la interpoladn parablica, esh tomada de [1].
Se define como:

float brent(float ax, float bx, float cx, float (*f)(float)
Jfloat tol, float *xmin)

donde:
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ax, bx, cx Son los puntos iniciales donde buscar @&imo. Deben cumplir ax bx < cx. En nuestro
caso estos puntos deben de estar entref.y 2

(*f(float) Es el puntero a la funéin
tol Es latolerancia, la precisn que se desea obtener en @imo
xmin Es un puntero donde se guaraa valor de la variabley( para nosotros) donde se alcanza el

minimo

El valor devuelto por la funéin, es el def (min), para nosotros(Vin,)-

/* Definicion de Bren

718: float brent(float ax, float bx, float cx, float (*f)(float), float tol, float *xmin)

0.5(a
2=2.0*(toll=tol*fabs(x)+ZEPS);
737:
738: if (fabs (x-xm) <= (tol2-0.5*(b-a))) {

*xmin=x;
return fx;}

if (fabs(e) > toll) {
r=(x-w)* (fx-fv);
g=(x-v)*(fx-fw);
p=(x=-v)*g-(x-w) *r;
H g=2.0%(g-r);
1471 if (g > 0.0) p = —-p;
T748: g=fabs(qg);
749: etemp=e;
750: e=d;
751: i1f (fabs(p) >»= fabs(0.5*g*etemp) || p <= g*(a-x) || p >= g~(b-x))
752: d=CGOLD* (e=(x >= xm ? a-x b-x));
753: else {
754: d=p/g;
755: u=x+d;
756 if (u-a < tol2 || b-u < tol2)
757: d=8SIGN(toll, xm-x) ;
758: }
759: } else {
760: d=CGOLD* (e=(x >= =m 7 a-x b-x));
761: }
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: u=(fabs(d) »= toll ? x+d : x+SIGN(teoll,d));
2 fu=(*f) (u);

1 if (fu <= fx)

if (u »>= x) a=x; else b=x;

SHET(v,w, x,u)

SHFT(fv,fw,fx, fu)

e {

I =

if (u < x) a=u; slss b=u;

rintf("Too many iterations in brent");

[ * Fin d +

0]
s8]

3.3. Rutina leer.archivo

La primera acd@n que debe hacer el programa es leer de un archivo de texto las coordenadas fraccionarias
de todas las mékulas a estudiar, y pasarlas a coordenaddgsetras. El esquema de actdacsea el
siguiente:

Leyenda

datos de
entrada

fichero
entrada

parametros
de celda

coordenadas
fraccionarias

p_celda

fractian2cartesian

cartesian

centro_geometrico

fractional

| cartesian2intrinsic HintdnsicH escalar_molecula |

Figura 9: Esquema de la furici leerarchivo

Este esquema se repite para cadaéeulh, es decir, se lee la primera @ailla, se le aplica el bucle
anterior y se guardan en memoria su nombre y sus coordenadasengs. Para ello, el proceso es el
siguiente:

1. Leery guardar el nombre de la néglula

2. Leer los paametros de celda y las coordenadas fraccionarias. Pasar estos datos adka funci
fractional2cartesian y obtener la matriz de coordenadas cartesi@aa®sian . Para
saber nas sobre coordenadas fraccionarias| ver B.3.1.

3. Aplicarle a esta matriz la fungh centro_geom etrico  para hacer el cambio de origen al
centro de la mdcula.
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4. Ejecutar la funciortartesian2intrinsic para calcular la matriz de coordenadasiimgecas
intrinsic

5. Pasarla mdcula a escala (hacer que su distancia inbenata sea igual a 1) a trés de la funén
escalar_molecula y obtener asla matrizIf .

cartesianas centro geomeétrico
z
n n
' * . _,
° - " -_—R
— — 4
¥ ']
¢ /x‘ * . o R d =
. - intrin
plano medio intrinsecas secas a

escala: If

Figura 10: Etapas de la furisi leerarchivo

Acto seguido, se lee la siguiente raolla, se le aplica la misma secuencia de procedimientos y se
guarda, su nombre en la siguiente fila de la matombres y sus coordenadas iimisecas obtenidas en
la siguiente direc&in de memoria de If. Su estructura es:

002 G482 i)l G35 44,2 4.5
0.0.1 anl 021 0.3.1 a4l 051
52
2,00 0,10 920 0,3,0 0,4,0 05,0 [
N
0,0,0 2
1,0,0 @@9
2,0,0 2,1,0 2,2 2,3,0 2,4,0 2,5,0
Molécula: [0,n] ] 0=X
Coordenada ~E1=Y
Atomo: [0,N] 2=7
Figura 11: Matriz de coordenadas insecas normalizada
En C losindices de las matrices comienzan por cero, de moddffalgt][2] corresponde a la

coordenada z, del quinfdomo de la sexta métula.
Pasemos ahora a analizar paso a paso ladateer_archivo()

Primero se asigna una direénien memoria a las matrices que se van a utilizar:
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283: nombres=(char *) malloc(sizeof (char)*max*long_max_nomkre);

284: fractional=(float *) mallocisizsof(float)*N*3);

285: cartesian=(float *) malloc(sizeof (float)*N=3);

286: intrinsic=(float *) malloc(sizeof(float)*N*3);

287: If=(float *) malloc(sizeof(float)*N*max*3); VA

288:

Se define una variable contador que recé@rtas moéculas que se leen y un vector donde se guardar
los paémetros de celdaau; b; c; a; 3; 7]

290: k=0;
291: float cel

Despwes se le pide al usuario que introduzca el nombre del fichero de texto doadegastdadas las
coordenadas fraccionarias, y se comprueba que el fichero existe:

294: FILE *entrada;
295: char fichero_entrada[241];

296

297: printf("\n\nFichero de datos de entrada: ");

298: scanf ("%s",fichero_entrada);

299

300 * introducido por el usuario, se encuentra en el mismo
301 *

302

303: while ((entrada=fopen(fichero_entrada, "r"))==NULL) {

304: rintf("\nEl archivo no existe. Especifique otro: ");
305: scanf ("%s",fichero_entrada);

306: }

Los datos de entrada no pueden estar escritos de una forma cualquiera, para gueaeanriecta-
mente, deben de tener el siguiente orden:

NombreMoleculal;a;b;ci;B;v,x1;y1;21,22,y2;:22; (...);x N yn; 2y [Retorno de carro]
NombreMoleculaz; (...

Una vez comprobado que el fichero de entrada de datos existe, se pasa a leerlcaiesrparde celda
se guardan en la variabtelda[6] , y las coordenadas fraccionarias en la mdtdztional . Estos
son los datos de partida para el bucle.
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310: while(!feof(entrada))

311:

312: if(entrada==NULL)

313: printf ("Error al abrir el fichero");

314:

315: char caracter; //Variable temporal de lectura de nombre
316:

317: int u=0;

318: caracter='0";

319:

320

321: while(caracter !="';")

322: |

323: caracter=getc(entrada);
324: *(nombres+k*long_max_nombre+u)=caracter;
325: u++;

326: }

327:

328: for(i=0;1<5;++1)

329: fscanf(entrada, "%f %$*c", &celdali]);

330: fscanfi{entrada, "%f", &celdal[b]);

331

332: for(i=0;i<N; ++1i)

333: for(i=0;4<3;++7) /

334: fscanf (entrada, "%*c %f ", fractional+i*3+j);

A partir de aqiise le aplican las sucesivas funciones hasta obténer

338: fractianZ?cartesian(celda,fractional);

W w W www
R | T R S ST EN

3.3.1. funcbn void fractional2cartesian (float p.celda][], float *fractional)

En cristalografa, se usan mucho las coordenadas fraccionarias. En este sistema de coordenadas, los
bordes de la celda se utilizan como vectores directores para describir lpaficiosatomos|[8]. La

celda unitaria es un paraleigedo definido por la longitud de sus ladg9 ¢ y los angulos entre ellos

a, By «, cCOmo se muestra en la figura:
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Figura 12: Celda de coordenadas fraccionarias

Lo que hace esta furfm es, como su propio nombre indica, pasar de coordenadas fraccionarias a carte-
sianas.

Para ello utiliza la rela6in:

r a beos(v) ccos () .
Y = 0 bsin (7) %08 (a)—sfgz(fyﬁ)) cos (7y)
% 1 cart 0 0 Cein (gamma) 2 ] fract

donde

v= \/1 — cos (@) — cos (8)° + 2 cos () cos (B) cos (7)
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T e /
Biie . \ “:1/_: ;J‘/
=~ b o &
y

Y

fraccionarias cartesianas

Figura 13: Cambio de coordenadas fraccionarias a coordenadas cartesianas

: float cos_alfa=cos(p_celda[3]/180*pi);
: float cos_keta=cos(p_celda[4]/180*pi);
: float cos_gamma=cos(p_celda[5]/180%pi);

: float sin_gamma=sin(p_celda[5]/180%pi);

1: float v= sgrt( 1 - pow(cos_alfa,2) - pow(cos_beta,2) -
pow(cos_gamma, 2) + 2*cos_alfa*cos_beta*cos_gamma);

: float MOl=p_celda[l]
16: float MO02=p_celda[2]
77: float Mll=p_celda[1l]
2
]

n_gamma; // Matriz M
8: float MlZ2=(p_celdal cos_alfa-cos_beta*cos_gamma) ) /sin_gamma; '/
1 float M22=p_celda[2] *v/sin_gamma;

//Cambio de coordenadas: M x [x;y;z]
: for (i=0;i<N;++1i)
1
*(cartesian+i*3+0)= p_celda[0] * (*(fractional+i*3+0))+M01*(*(fractional+i*3+1)) +
MOQ2*{* (fractional+i*3+2));
(cartesian+i=3+1)= M11*(*(fractional+i*3+1)) + MLI2*(* (fractional+i*3+2));
cartesian+i*3+2)= M22*(*(fractional+i*3+2));

3.3.2. funcbn void centro_geometrico(float *cartesian)

Con esta fundn se realiza un cambio de coordenadas, desde un origen cualquiera (O) quease hab
tomado, hasta el centro geétrico de la maddcula. Si todos lo&tomos tuvieran la misma masa, este
punto sefa tambén el centro de masas.
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Z z
1
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Figura 14: Cambio de origen al centro ge&inico del anillo

Las coordenadas del centro geginco (c.g.) son:

N N N
D s T D im1 Yi Doy

LTe— —7 yzi Ze =

x x Te
Yy = Yy - Ye
z 1., z ]o Ze

396:

397 gravedad
398:

399:

400:

401:

402:

403:

404:

405:

406:

407:

408

409: for (i=0; i<N;++1) Cambio de origen del coordenadas al c.d.g
410 {

4 (*(cartesian+i*3+0))=(*(cartesian+i*3+0))-xc;

4 (*(cartesian+i*3+1))=(*(cartesian+i*3+1))-yc;

4 (*({cartesian+i1*3+2) )= (*(cartesian+i1*3+2))-zc;

3.3.3. funcbn void cartesian2intrinsic(float *cartesian,int k)

Esta funobn lleva a cabo el paso de coordenadas cartesianas iasgdas”.

Para primero calcula los vectores directores del plano medio y no perpendicular a estos dos, que ya se
definieron e 2.1]1. Recordando:
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N

R’ = ) Rysin[27(j—1)/N]|
j=1

N

R = ZRjCOS[zﬂ'(j—l)/N]
j=1
n = R xR"/[R' xR’

RII

De los infinitos referenciales posibles, nosotros tomaremos uno con tres vectores ortonormalés entre s
De modo que cumplan:

Rl
R, =
R
R20 = RH—<R1,R/>R1
R»
R, = 2
|R20|

n = R1><R2

Tenemos ddres vectores directoreR1, R2 y n que puestos en el centro gesimco (c.g.), constituyen
un nuevo referencial, S'.

Para realizar el cambio de coordenadas, respecto del referencial inicia)/S:[l nuevo S”:[c.gR’,R",n],
utilizamos la reladin propuesta en [9]:

r=G-r

r': Coordenadas de un vector respecto a S’
r: Coordenadas de un vector respecto a S

iR 72-R” 1-n R, R! n,
T __ P » YARNE~NE o Y/ZRNNE~ _ / "
G = )R J-R" )rn |=| R, R ny
k-R' k-R” k-n R, R! n,

De forma que nos queda la matriz de cambio de coordenadas como:
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420: float R1I_0[3)=
421: float n[3],R1 [3
422:
423: for(i=0;1i<N;++1i)
424: for(i=0;4<3;++7)
425: {
426: R1I_O0[§]1=R1_O[j1+(*( tesian+i*3+7) ) *sin(2*pi*i/N);
427: R2_0[§]1=R2_0[j]+(* (cartesian+i*3+7]))*cos(2*pi*i/N);
428: }
429:
430:
431: normal z=(RL,RL_C);
432: dotProduct(kl,R1,R2_0);
433: scal a*(RC,.{'_,R'_);
434: subtraction(RZ2_1,R2_0,R0);
435: normalize(R2,R2_1);
436:
437: crossProduct (n,R1,R2)
Despues se construye la matriz:
440Q: float G[3][3]; //Matriz de cambio de coordenadas
441: for(i=0;1<3;++1i)
442 {
443 G[0] [1]=R1[i];
444 G[1l][i]=R2[1i];
44 G[2] [1]=n[i];
Y por Ultimo se realiza la multiplicadn:

x X

Y =G|y

, , z
intrinsecas c.g.

448: for(i=0;1i<N;++1i)

449: t:)'_'(j—u,)<3 ++73)

450: *(intrinsic+i*3+7)=G[]] [0]*(*(cartesian+i*3+0))+G[j][1]*{*(cartesian+i*3+1))
451: [§1[2] *{cartesian+i*3+2));

3.3.4. funcbn void escalarmolecula(float *Mf,int k)

Para que las métulas sean comparables unas con otras, deben estar todas "en la misma escalatiddatem
mente esto se traduce en que todas tengan parsimas, una distancia intepatica igual a 1.



3.4 Rutina escribir_archivo 31

Para nas informaaddn acerca de las coordenadasiimgecas normalizadas, ver apartado .2.1.

A la funcién escalar_molecula se le pasa el puntero al primer elemento de las coordenadas carte-
sianasMf, y el nimero de la mdculak, y ésta calcula

Irp = Mp/d.

: float temp; //Var
: float dist=0;
: float dist_media; //

1O W0 o

L o
h
s}
3
|
Il
[
N
|
A
=
|
[
-

[
T
T

r
j=0;3<3;3++)
temp=temp+pow ( (*(in+i*3+7) ) —(*(in+(i+1)*3+7)),2);
dist=dist+sgrtitemp);

1OV Gy Oy O OV OOV OY OOV U
~1 o LA

Lo WO

;3<3; 3++)
temp=temp+pow ( (* (in+0*3+7) )= (* (in+ (N-1)*3+7)), 2);

=0; 1<N; i++)
for(§=0;3<3;3++)
*(If+k*3*N+i*3+7)=(*(in+i*3+7)) /dist_media;

e O e o | o | S S N

Con esta fundin terminamos de crear la matriz tridimensiofal que es la base de todos l@aulos del
algoritmo. Contiene las coordenadas de lasatalas que se pasara la funddnescribir_archivo()

3.4. Rutina escribir_archivo

Esta funcbn se encarga de crear dos ficheros de texto donde se guéadaatriz de distancias de las
moléculas a estudiar. El primer ficheréls contenda las distancias separadas por retorno de carro, y
ordenadas como sigue:
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dlﬂl
da3
dn—Ln
En el segundo fichero, adésde las distancias, se guarda:

= NUmero y nombre de las n&dulas entre las que se calcula su distancia.
= Valores de los exponentes de la matrices para los que se consigirerabnis,v,a,b].

= Valor delangulo de giroy que proporciona imima distancia.

He aqu un ejemplo del comienzo de este fichero:

0 1:ACAVIJ1 ACAVIJZ; d: 0.02178, s=4, v=0, a=0, b=0, gamma=3.1327
0 2:ACAVIJ1 ACAVIJS; d: 0.02659, s=4, v=0, a=0, b=0, gamma=3.1304

0 3:ACAVIJ1 AHEKONZ], d: 0.01454, s=1, v=0, a=1, b=0, gamma=0.0072

El usuario debe introducir primeramente el nombre del archivo donde se gukrdaatriz. El programa
anade directamente la extedsi.txt, y genera el archivo con la informénide los nmimos &adiendo

_detalle.txtal nombre elegido, por eso es conveniente (aunque no estrictamente necesario) que el nombre
se escriba sin ninguna extemisi

493: FILE *salida; // Archivo en el gue se escribira tnicamente la matriz de distancias
494:

495: char fichero_salida[228];

496: printf("Fichero de escritura de la matriz de distancias (sin extension): ");

497: scanf("%s",fichero_salida);

498: strcat(ficherc_salida,".txt"); // Aflade la extension por defecto .txt

Despues se comprueba que no existe un fichero de salida con el mismo nombre. En casoidseskaas
de escoger otro.

502: salida=fopen (fichero_salida,"r")) !=NULL)

503: f("\nEl archivo ya existe. Especifique otro: ");
504: ("%s",fichero_salida);

505: t(fichero_szlida,".txt");

506:

507:

508: salida=fopen(fichero_salida, "w");
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El programa genera aut@ticamente otro archivo, que se llama como el definido por el usuario, pero
ahadiendadetalle.txt al final. Este archivo grataaadenas de la matriz, los valores @€ a, v, b, gamma]
de cada rmimo:

FILE *salida_detalle; //

F
-1 o n

alida_detalle[241];
lida_detalle, fichero_salida);
ro_salida_detalle, ".txt"), " _detalle.txt");

O W
ot
[T T

0 0 H

Qg

w w0

GRS EGRCRCN OO

[ SR S R S I
[ SRR

: salida_detalle=fopen(fichero_salida_detalle,"w");

A partir de aqi la funcibn lo Unico que hace es un bucle donde se “barren’lasoléculas, y se va
calculando su distancia d por parejas aésasle la fundin distancia_d

: int ml,m2; // Moleculas gue se van a comparar
: float dist; d

~1

1 for(ml=0;ml<leidas;ml++) {
for(m2=ml+l;m2<leidas;m2++) // Barre todas
{

O WD o

LMo

IR T

mbre de la primera molécula

1*long_max_nombre+t) !=';"){

; // EL1

le(* (nombres+
fprintf (salida_detalle, "%c", *(nombres+ml *long_max_nombre+t)) ;
t++;}

oW

fprintf(salida_detalle," "); // Un espacio intermedio

t=0; // El nombre de la segunda molécula
while(*(nombres+m2*long_max_nombre+t) !=';"){
fprintf (salida_detalle, "%c", * (nombres+m2*long_max_nombre+t)) ;
t++;}

e I R P S

fprintf(salida_detalle, ";\t"); // Un tabulador intermedic

oW

/* ¥ por ultimo, los valo:r s,a,v,b,gamma) ara la distanciz minima */
fprintf(salida_detalle, "d: % s=%d, v=%d, a=%d, b=%d, gamma=%.4£\n\n",
dist,umin+1l,vmin, amin, bmin, gamma_min) ;

RGO RO RO ECOE G CEEE GGG RO R GGG RGN G G GO SRR N )

TS I R R O B O B T Y o o S S S TSN 9% B 9% R PR PR PV R VE R VS I PVIR PV (T (I S S I O )

s I R o P R S

Se ha escogido una predisi para la distancia d&)—>. Normalmente los datos cristal@gicos de la
bibliografia tambén tienen una precisi para las coordenadas fraccionariag@e’. Disminuir la toler-
ancia del programa para llegar hasta nivel de pragcisuperior supone un coste en tiempo considerable
para ficheros grandes.

3.4.1. funcbn float distancia.d(float *If1, float *If2)

If1 se pasan aevuelve d: flotante
o7

If2

Figura 15: Esquema de la fudei distanciad()
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Para calcular la distancia entre dos gwllas, se pasan a esta funtisus coordenadas isecas a
través dos puntera$él elf2 , que sd@alan a la coordenadadel primeratomo de la cada una niému-
la. La funcbn calcula la distancid entre las dos, y devuelve un flotante.

Recordemos que la definiri ded es:

d(F1,Fy) = min  min |[Ip — (T YDV M T (R.(7)"
v aig({so 1} 76[0727“[

Mas en detalle, el esquema que sigue la fumdistancia_d  es el siguiente:

If1 se pasan a—»{ distancia_d '—":;S;:Ieo:sgis pasan a
G —]

crea

If2

es entrada de

es enfrada de

utiliza brent '—devuelve d: flotante

Figura 16: Esquema de la fudei distanciad()

Funciones auxiliares ddistancia_d

= cambio(int u, int v, int a, int b, float *If2, float *IfZcambiado)

= float dgamma(float gamma)

Primero se ejecuta la furticambio tomando todos los valores posibles de [s,v,a,b]. En cada efgguci
se crea una matrif2_cond , que se corresponde cdﬁs—l)D”IFQM“Jb.

Se ha llamado “condién” a unos determinados valores de los exponentes [s,v,a,b].
Porlo tantoJf2_cond no es nas qudf2 , multiplicada por las matrices de cambio con los exponentes
de una determinada condici.

Para cada una de estas condiciones,ieimp d se encuentra en un determinada valoratejulo de
giro . De esta forma, para dos ngégllas dadas, y fijos [s,v,a,b], la distanciabibsdepende de una
variable,y.

A una funcbn que calcule esteimmo que $lo cambia cony se la ha llamadd\_gamma.
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Figura 17: Distancia d entre las nagulas ACAVIJ1 y BAINAB3, dados s=2,v=1,a=1,b=1

A la hora de hallar este imimo, se ha recurrido a la libfierbrent [1]. Se trata de una rutina, que
calcula el ninimo de una funéin de una sola variable, y devuelve un flotante (el progioimm) y el
valor de la variable en que se consigue (en nuestro¢aso

Elbucle dedistancia_d  parte de un valor démin muy alto,10%, calcula el imimo ded_gamma para
una condiddn: dcond y si éste es menor que el valor anteriordirin , lo establece como nuevaini-
mo. El valor de la distancia se guarda en la variable gldbdh y los valores de [s,v,a;®] en los que
se produce en las variables global@sin,vmin,amin,bmin,gamma_min

Para cada valor de s, como v, ay b pueden vatei Pencontramo®=8 curvasi(y). La rutinabrent ,
devuelve el rmimo de cada una de estas curvas.

il S 2

[N L TR T
00000 00
[T T AT
B
Lo e giio e die el e Be )
[ T R T
- O =0 =0 =0

aocoooaaaoa

oo |1
-

Figura 18: Curvasg(vy)

Habi& por lo tanto 8 candidatos a mimo (dcond ), siendo S el amero de valores que puede tomar
(que en el programa se ha llamagipe_s ).

Al principio definimos las variables que se van a usar en estadfanci
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w
(o3}

3: float distancia_d(float *Ifl, float *If2)
{
: int u,v, a,b;

1 p_ILfl=If1; /* Asi

~1 Oy O GV Oy O Oy O

O W 00 -0 Oy L

dmin=10000; /*

LRI S

float dcond;

float *p_min_temp;
: float min_temp;
: p_min_temp=&min_temp; //

1
O W o - Oy s

float (*p_d_gamma) (float gamma);
1 p_d_gamma=d_gamma; // Asigna al puntero la dir

RGN OGN ORGSR GGG NG RS S

w W -3 -3 -]

Despues comienza el barrido de todas las posibles condiciones:

W o - Oy ks

T*(s-1)*D*v*If2*M*a*J"b

.4,6.2833,p_d_gamma, 0.000001,p_min_temp);

Lo b

if (decond<dmin)
{
dmin=dcond;
umin={(* (S+u)-1);
vmin=v;
amin=a;
bmin=b;
gamma_min=min_temp;

Gy Oy Ov On L W 0 0 0o o G L L o 00 O
OO O 0w WwWw W0 wwiwWww Wwoo oo oo oo
W0 o - Oy 7 s

L b

: return{dmin) ;

3.4.2. funcbn void cambio(int u, int v, int a, int b, float *If2)

A esta funcbn se le pasan los valores de [u=s-1,v,a,bfamo la direcdn en memoria de la métula
Ip, y calcula:

I,  =T¢ DI, M* ]
Para ahorrar tiempo délculo, no se multiplican todas las matrices, ya que si un exponente es cero, se
estara multiplicando por una matriz identidad, lo cual no cambiaada y hda retardar al programa. En

su lugar se evahn todos los exponentes,§a se realizan las multiplicaciones estrictamente necesarias.
Se ha descompuesto el problema en varias partes.

Primero se define:
If,,. = D"Ip,M"J°

De forma que:
IFQ = T(Sil)prre = Tqupre

cond

Para calcular ests:, ., se parte de la siguiente tabla:

re’
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v.a b I,

0 0 0| Ip

0 0 1| IpJ

0 1 0| IpM
0 1 1| IpMJ
1 0 0| DIp

1 0 1| DIgJ
1 1 0| DIpM
1 1 1|DIpMJ

Como la funcdbn que se ha utilizado para multiplicar las matricesifYXZ(al,a2, a3,Y, X,2) :

con al[Y][X]*a2[X][Z]=a3[Y][Z]) s 6lo puede multiplicar dos matrices cada vez, en los casos en gue
aparecen @s de dos matrices, se utilizan unas variables temporales para guardar las matrices interme-
dias:mult_templ y mult_temp2

Para el caso patrticular v=0, a=0, b=0, tenemgs, = Ir,. Cuando esto sucede el puntero de la matriz
interna de élculolfpre , queda apuntando a una dirgatide memoria que contiene las coordenadas
de Ir,, por eso para evitar que en la siguiente ejemucie cambio se modifiquen los datos de entrada,
hay que dirigir siempréfpre  a su direcdn de memoria inicialtfpre_inicial

524: int ml,m2; // Moleculas que se van a comparar

525: float dist; d

526:

618: * M*"a * J*b

619:

620:

621:

622:

6231

624: =lse b=1

6251 multYXZ(If2,&J([0][0],Ifpre,N,3,3);

626: else a=1

627: if (b==0)

628: multYXZ(If2,&M[0] [0],Ifpre,N,3,3);

629:

630: else / b=l

631: mult¥YXZ(I£2,&M[0] [0], mult_templ,N,3,3);
632: mult¥YXZ (mult_templ, &J[0] [0],Ifpre,N,3,3);}
633: else v=1

634: if (a==0)

635: if (b==0)

636: mult¥YXZ (D, If2,Ifpre,N,N,3);

637:

638: else{// b=1

639: multYXZ (D, If2,mult_templ,N,N, 3);

640: multYXZ (mult_templ, &J[0] [0],Ifpre,N,3,3);}
641: else a=1

6542 if (b==0){

643 mult¥YXZ (D, If2, mult_templ,N,N,3);

f44 multYXZ (mult_templ, &M[0] [0], Ifpre,N,3,3);}
6545

646 else{ // b=1

647 multYXZ (D, If2,mult_templ,N,N, 3);

6 4 multYXZ (mult_templ, &M[0] [0] ,mult_temp2,N, 3, 3);
6 4 multYXZ (mult_temp2, &J[0] [0],Ifpre,N,3,3);}

Una vez calculaddp,,,, se crea la matriz™ y se calculal, =~ = T"Iy, . Notar queD”, My Jb

son matrices fijas, es decile tienen una forma para un exponente no nulo. Sin embdrgpuede
tener distintas formas para un= 0, por eso a diferencia de las otras no se ha dejado como variable
global, sino que es una variable local que se crea en cada épalegambio .
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652: if (u==0)

653: If2cond=Ifpre;

654: else

655: float Tcond[N] [N]; // Definicidn de T
656: for(i=0; i<N; ++i)

657: for(4=0; d<M; ++7)

658: Tcond[1] [j]1=0;

659: for(j=0; j<MN-u; ++3

660: Tcond([]] [f+ul=1;

661: for(i=0; i<u; ++i)

662: Tcond [N-u+i] [1]=1;

6631

664: multYXZ (&Tcond[0] [0], Ifpre, IfZ_cambiado,N, N, 3) ;

665:

3.4.3. funcbn float d_gamma(float gamma)

Esta funcdbn devuelve la distancia que hay entre dosé&uolas apuntadas por los puntepdfl e
If2cond , dependiendo délnguloy que gire el segundo respecto del primero, es decir:

(R=()"l

Para ello se utiliza la funéngiro(float *m, float gamma, float *m_girada) para cal-
cularlp, (R.(v))T, que se define comé2cond_gamma y contiene las coordenadas del fragmento
girado unangulov a lo largo del eje z.

prFl —Ip,

cond

Despwes la funcdbn norma(float *a,float *b) , que devuelve la norma de la resta de las dos
matrices:||a — b||.

Porultimo se devuelve como resultado de la fuomal_gammael valor de||p_If1 —If2cond_gamma ||

: giro(If2cond,gamma, If2cond_gamma);
: float distancia=norma(p_Ifl, If2cond_gamma);
'7T: returni{distanciz);

o Oy Y

3.4.4. funcbn void giro(float *m, float gamma, float *m_girada)

Considerando, parac R, la matriz

cos(y) sin(y) 0
R.(y) = | —sin(y) cos(y) 0
0 0 1

Esta funcdn calcula la matriz de giro, y gira la matriz guardando el resultado en la matnz girada

: float matriz_giro([3] [3]={
gamma) ,-sin(gamma),
in{gamma),cos(gamma) ,

0,
0,

~1 o

0, 0, s

DOy O Oy Oy Oy
0o 0o M m m o
[+5)

9: mult¥XZ(m,&matriz_giro[0]([0],m_girada,N,3,3);

3.4.5. funcbn float norma(float *a,float *b)

A esta funcdn se le pasan dos punterasy b, que apuntan a dos matricesd\B y delvuelve:
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697
698:
699:
700:
701:
T02:
703:
T04:
705:
706:
707:
708:
709:

Rutina escribir_archivo

N
1
la =0l = > \/(ai,l = bi,1)? + (ai2 — bi2)? + (ais — bis)?
=1

float sumal; // Suma de (a[i] [jl-Db[i] )*2 para un i fijo,

float norma_i=0; // Norma del atomo [1]

for(i=0; i<N; ++1)
{
sumaz=0;
for(j=0; j<3; ++3)
sumaZ=sumal+pow ( (* (a+i*3+73) —* (b+1i*3+7)),2);
norma_i=norma_i+pow(suma2,0.5);
}

float norma_resta=norma_i/N;

return(norma_resta);

de

las tres componentes

39
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4. Ejemplos de aplicacbn

4.1. Conjunto 8C1

Aplicaremos ahora nuestro programa para calcular la matriz de distancias de un conjunto de 31 anillos de
ciclo octanosp?. Se ha escogido este sistema porque los anillos de este tipo se han estudiado ampliamente
de forma térica en[[10] y de forma experimental &n [6].

Los anillos estudiados son, por orden aéfito:

Nombre Referencia
AMCOCAO 0
BAGPIIO 1
BCOCTBO 2
CLCOCTO 22
COCOACO 23
COCOXA100 3
COovLUUO0 4
CYOCDLO 24
CURBIAO 5
CUVZEYO 6
DEZPUTO 7
EOCNON100 26
ECOTDAO 25
GATRAUO 8
GIVBAOO 9
HOXTHDO 10
HUMULB100 27
KESVINO 11
OCSHYDO 12
PCDODOO0 13
SATKIH1 14
SATKIH2 15
SATKIH3 16
SATKIH4 17
SEJFIW1 28
SEJFIWO0 29
SPTZBNO 30
SPOCTC100 18
VALGOE1 19
VALGOE?2 20
VASWOBO 21

Los resultados obtenidos de las distancias entre parejas de anillos se muestran, de forma resumida, en la
pagina siguiente.
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0 1:AMCOCAO BAGPIIO;
02:AMCOCA0 BCOCTBO;
03:AMCOCAO0 COCOXA100;
04:AMCOCA0 COVLUUO;
0 5:AMCOCAO CURBIAO;
06:AMCOCAO CUVZEYO0;
0 7:AMCOCAO0 DEZPUTO;

0 8:AMCOCAO0 GATRAUO;
09:AMCOCAO0 GIVBAOO;

0 10:AMCOCAO0 HOXTHDO;
0 11:AMCOCAO KESVINO;
0 12:AMCOCAO0 OCSHYDO;
0 13:AMCOCA0 PCDODOO0;
0 14:AMCOCAO SATKIHI;
0 15:AMCOCAO SATKIH2;
0 16:AMCOCAO SATKIH3;
0 17:AMCOCAO SATKIH4;
0 18:AMCOCAO0 SPOCTC100;
0 19:AMCOCAO VALGOEL;
020:AMCOCAO0 VALGOE2;
021:AMCOCAO0 VASWOBO;
022:AMCOCA0 CLCOCTO;
023:AMCOCAO0 COCOACO;
024:AMCOCAO CYOCDLO;
025:AMCOCAO ECOTDAO;
026:AMCOCAO0 EOCNON100;
027:AMCOCAO0 HUMULB100;
028:AMCOCAO SEJFIW1;
029:AMCOCAO SEJFIWO0;
030:AMCOCAO SPTZBNO;

1 2:BAGPII0 BCOCTBO;

1 3:BAGPII0 COCOXA100;
1 4:BAGPII0 COVLUUO;

1 5:BAGPII0 CURBIAO;

1 6:BAGPII0 CUVZEYO0;

1 7:BAGPII0 DEZPUTO;

1 8:BAGPII0 GATRAUO;

1 9:BAGPII0 GIVBAOO;
10:BAGPI10 HOXTHDO;
11:BAGPII0 KESVINO;
12:BAGPII0 OCSHYDO;
13:BAGPII0 PCDODOO;
14:BAGPII0 SATKIHI;
15:BAGPII0 SATKIH2;
16:BAGPII0 SATKIH3;
17:BAGPII0 SATKIH4;
18:BAGPII0 SPOCTC100;
19:BAGPII0 VALGOET;

1 20:BAGPII0 VALGOE2;

1 21:BAGPII0 VASWOBO;
122:BAGPII0 CLCOCTO0;

1 23:BAGPII0 COCOACO;

1 24:BAGPII0 CYOCDLO;

1 25:BAGPII0 ECOTDAO;
126:BAGPII0 EOCNON100;
127:BAGPII0 HUMULB100;
1 28:BAGPIIO SEJFIW1;
129:BAGPIIO SEJFIWO0;

1 30:BAGPII0O SPTZBNO;

2 3:BCOCTB0 COCOXA100;
2 4:BCOCTB0O COVLUUO;

2 5:BCOCTB0 CURBIAO;

2 6:BCOCTB0 CUVZEYO0;

2 7:BCOCTB0 DEZPUTO;

2 8:BCOCTB0 GATRAUO;

2 9:BCOCTB0O GIVBAOO;

2 10:BCOCTB0O HOXTHDO;
2 11:BCOCTBO KESVINO;

2 12:BCOCTB0 OCSHYDO0;
2 13:BCOCTB0O PCDODOO;
2 14:BCOCTBO0 SATKIHI;

2 15:BCOCTBO SATKIH2;

2 16:BCOCTBO0 SATKIH3;

2 17:BCOCTBO0 SATKIH4;

2 18:BCOCTBO SPOCTC100;
2 19:BCOCTB0 VALGOEL;
220:BCOCTB0O VALGOE2;
2 21:BCOCTB0 VASWOBO;

0.0309
0.3512
0.0341
0.1978
0.3545
0.0226
0.2558
0.2280
0.3584
0.0672
0.0535
0.0370
0.3012
0.2247
0.2282
0.2627
0.2206
0.0380
0.3345
0.3299
0.3173
0.0343
0.0281
0.3648
0.3023
0.2778
0.2675
0.2908
0.2895
0.2046
0.3579
0.2418
0.0440
0.3628
0.0255
0.2552
0.2300
0.3599
0.0596
0.0681
0.0319
0.3001
0.1325
0.1437
0.2709
0.2355
0.0267
0.3403
0.3356
0.3224
0.0217
0.0215
0.3676
0.2950
0.2780
0.2658
0.3035
0.2966
0.2070
0.3490
0.3814
0.0580
0.3541
0.2435
0.3596
0.2342
0.3358
0.3171
0.3595
0.1969
0.3466
0.3247
0.2869
0.3261
0.3594
0.0379
0.0421
0.0528

222:BCOCTB0 CLCOCTO;
223:BCOCTB0 COCOACO;
224:BCOCTB0O CYOCDLO;
225:BCOCTB0 ECOTDAO;
226:BCOCTB0 EOCNONI100;
2 27:BCOCTB0 HUMULB100;
2 28:BCOCTBO SEJFIW1;

2 29:BCOCTBO SEJFIWO0;

2 30:BCOCTB0O SPTZBNO;

3 4:COCOXA100 COVLUUO;
3 5:COCOXA100 CURBIAO;

3 6:COCOXA100 CUVZEYO0;
3 7:COCOXA100 DEZPUTO;

3 8:COCOXA100 GATRAUO;
3 9:COCOXA100 GIVBAOO;
3 10:COCOXA100 HOXTHDO;
3 11:COCOXA100 KESVINO;
3 12:COCOXA100 OCSHYDO;
3 13:COCOXA100 PCDODOO;
3 14:COCOXA100 SATKIHI;
3 15:COCOXA100 SATKIH2;
3 16:COCOXA100 SATKIH3;
3 17:COCOXA100 SATKIH4;
3 18:COCOXA100 SPOCTC100;
319:COCOXA100 VALGOEL;
320:COCOXA100 VALGOE2;
321:COCOXA100 VASWOBO;
322:COCOXA100 CLCOCTO;
323:COCOXA100 COCOACO;
324:COCOXA100 CYOCDLO;
325:COCOXA100 ECOTDAO;
326:COCOXA100 EOCNON100;
327:COCOXA100 HUMULB100;
3 28:COCOXA100 SEJFIW1;
329:COCOXA100 SEJFIW0;
330:COCOXA100 SPTZBNO;
4 5:COVLUUO CURBIAOQ;

4 6:COVLUUO CUVZEYO0;

4 7:COVLUUO DEZPUTO;

4 8:COVLUUO GATRAUO;

4 9:COVLUUO GIVBAOO;

4 10:COVLUUO HOXTHDO;

4 11:COVLUUO KESVINO;

4 12:COVLUUO OCSHYDO;

4 13:COVLUUO PCDODOO0;

4 14:COVLUUO SATKIHI;

4 15:COVLUUO SATKIH2;

4 16:COVLUUO SATKIH3;

4 17:COVLUUO SATKIH4;

4 18:COVLUUO SPOCTC100;
419:COVLUUO VALGOEL;
420:COVLUUO VALGOE2;
421:COVLUUO VASWOBO0;
422:COVLUUO CLCOCTO;

4 23:COVLUUO COCOACO;

4 24:COVLUUO CYOCDLO;
425:COVLUUO ECOTDAO;
426:COVLUUO EOCNON100;
427:COVLUUO HUMULB100;
4 28:COVLUUO SEJFIW1;
429:COVLUUO SEJFIWO0;
430:COVLUUO SPTZBNO;

5 6:CURBIAO CUVZEYO;

5 7:CURBIAO DEZPUTO;

5 8:CURBIAO GATRAUO;

5 9:CURBIAO GIVBAOO;

5 10:CURBIAO HOXTHDO;

5 11:CURBIAO KESVINO;

5 12:CURBIAO OCSHYDO;

5 13:CURBIAO PCDODOO0;

5 14:CURBIAO SATKIHI;

5 15:CURBIAO SATKIH2;

5 16:CURBIAO SATKIH3;

5 17:CURBIAO SATKIH4;

5 18:CURBIAO SPOCTC100;
5 19:CURBIAO VALGOE];

5 20:CURBIAO VALGOE2;
521:CURBIAO VASWOBO;

0.3586
0.3479
0.2867
0.1997
0.3872
0.1363
0.2616
0.2663
0.3000
0.0550
0.3544
0.2349
0.2469
0.0213
0.3538
0.2170
0.2660
0.2192
0.2949
0.1206
0.1338
0.2625
0.1423
0.2243
0.3550
0.3502
0.3379
0.2429
0.2294
0.3583
0.3056
0.2639
0.2596
0.2831
0.2883
0.0841
0.3856
0.2639
0.2582
0.0592
0.3459
0.0992
0.2886
0.0484
0.2898
0.1351
0.1462
0.2757
0.1525
0.2519
0.3112
0.3063
0.3628
0.2706
0.0363
0.3381
0.3239
0.2851
0.2435
0.2693
0.2743
0.1265
0.3597
0.2464
0.3676
0.2365
0.3484
0.3176
0.3602
0.2058
0.3610
0.3384
0.3030
0.3274
0.3677
0.0552
0.0580
0.0679
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522:CURBIAO CLCOCTO;

5 23:CURBIAO COCOACO;

5 24:CURBIAO CYOCDLO;

5 25:CURBIAO ECOTDAO;
526:CURBIAO EOCNON100;
527:CURBIAO HUMULB100;
5 28:CURBIAO SEJFIW1;

5 29:CURBIAO SEJFIWO0;

5 30:CURBIAO SPTZBNO;

6 7:CUVZEY0 DEZPUTO;

6 8:CUVZEY0 GATRAUO;

6 9:CUVZEY0 GIVBAOO;

6 10:CUVZEY0 HOXTHDO;
6 11:CUVZEY0 KESVINO;

6 12:CUVZEY0 OCSHYDO;
6 13:CUVZEY0 PCDODOO;
6 14:CUVZEY0 SATKIHI;

6 15:CUVZEY0 SATKIH2;

6 16:CUVZEYO0 SATKIH3;

6 17:CUVZEY0 SATKIH4;

6 18:CUVZEY0 SPOCTC100;
6 19:CUVZEY0 VALGOEI1;
620:CUVZEY0 VALGOEZ2;

6 21:CUVZEY0 VASWOBO;
622:CUVZEY0 CLCOCTO;
623:CUVZEY0 COCOACO;
624:CUVZEY0 CYOCDLO;

6 25:CUVZEY0 ECOTDAO;
626:CUVZEY0 EOCNON100;
627:CUVZEY0 HUMULB100;
6 28:CUVZEYO SEJFIW1;

6 29:CUVZEYO0 SEJFIWO0;

6 30:CUVZEYO0 SPTZBNO;

7 8:DEZPUT0 GATRAUO;

7 9:DEZPUT0 GIVBAOO;

7 10:DEZPUT0 HOXTHDO;

7 11:DEZPUT0 KESVINO;

7 12:DEZPUT0 OCSHYDO;

7 13:DEZPUT0 PCDODOO;

7 14:DEZPUT0 SATKIH1;

7 15:DEZPUT0 SATKIH2;

7 16:DEZPUT0 SATKIH3;

7 17:-DEZPUTO SATKIH4;

7 18:DEZPUT0 SPOCTC100;
7 19:DEZPUT0 VALGOEL;
720:DEZPUT0 VALGOE2;

7 21:DEZPUT0 VASWOBO;

7 22:DEZPUT0 CLCOCTO;

7 23:DEZPUT0 COCOACO;
724:DEZPUT0 CYOCDLO;
725:DEZPUT0 ECOTDAO;

7 26:DEZPUT0 EOCNON100;
7 27:-DEZPUT0 HUMULBI100;
7 28:DEZPUTO SEJFIW1;
729:DEZPUTO SEJFIWO0;
730:DEZPUT0 SPTZBNO;

8 9:GATRAUO GIVBAOO;

8 10:GATRAUO HOXTHDO;
8 11:GATRAUO KESVINO;

8 12:GATRAUO OCSHYDO;
8 13:GATRAUO PCDODOO;
8 14:GATRAUO SATKIHI;

8 15:GATRAUO SATKIH2;

8 16:GATRAUO SATKIH3;

8 17:GATRAUO SATKIH4;

8 18:GATRAUO SPOCTC100;
8 19:GATRAUO VALGOET;
8 20:GATRAUO VALGOE2;
8 21:GATRAUO VASWOBO;
8 22:GATRAUO CLCOCTO;

8 23:GATRAUO COCOACO;
8 24:GATRAUO CYOCDLO;
8 25:GATRAUO ECOTDAO;

8 26:GATRAUO EOCNON100;
8 27:GATRAUO HUMULB100;
8 28:GATRAUO SEJFIW1;

8 29:GATRAUO SEJFIWO0;

8 30:GATRAUO SPTZBNO;

0.3653
0.3490
0.2830
0.2199
0.4022
0.1505
0.2637
0.2678
0.3143
0.2561
0.0231
0.3522
0.0552
0.0616
0.0432
0.2908
0.2302
0.2339
0.2642
0.1501
0.0283
0.3373
0.3326
0.3194
0.0336
0.0296
0.3603
0.2924
0.2796
0.2563
0.2872
0.2977
0.1963
0.2465
0.2990
0.2455
0.2527
0.2446
0.2755
0.1901
0.1614
0.1118
0.1864
0.2613
0.2310
0.2312
0.2279
0.2743
0.2467
0.2462
0.2967
0.2447
0.2026
0.2304
0.2300
0.2318
0.3473
0.2041
0.2005
0.2278
0.3422
0.1299
0.1388
0.2655
0.1516
0.0161
0.3446
0.3397
0.3256
0.0364
0.2354
0.3606
0.3657
0.2763
0.2657
0.2876
0.2897
0.0781
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9 10:GIVBAOO HOXTHDO;

9 11:GIVBAOO KESVINO;

9 12:GIVBAOO OCSHYDO;

9 13:GIVBAOO PCDODOO0;

9 14:GIVBAOO SATKIHI;

9 15:GIVBAOO SATKIH2;

9 16:GIVBAOO SATKIH3;

9 17:GIVBAOO SATKIH4;

9 18:GIVBAOO SPOCTC100;
9 19:GIVBAOO VALGOEI;
920:GIVBAOO VALGOE2;

9 21:GIVBAOO VASWOBO;

9 22:GIVBAOO CLCOCTO;

9 23:GIVBAOO COCOACO;

9 24:GIVBAOO CYOCDLO;

9 25:GIVBAOO ECOTDAO;

9 26:GIVBAOO EOCNON100;
9 27:GIVBAOO HUMULB100;
9 28:GIVBAOO SEJFIWI;

9 29:GIVBAOO SEJFIWO0;

9 30:GIVBAOO SPTZBNO;

10 11:HOXTHDO KESVINO;
10 12:HOXTHDO OCSHYDO;
10 13:HOXTHDO PCDODOO0;
10 14:HOXTHDO SATKIHI;
10 15:HOXTHDO SATKIH2;
10 16:HOXTHDO SATKIH3;
10 17:HOXTHDO SATKIH4;
10 18:HOXTHDO SPOCTC100;
10 19:HOXTHDO VALGOEL;
10 20:HOXTHDO VALGOE2;
10 21:HOXTHDO VASWOBO;
10 22:HOXTHDO CLCOCTO;
10 23:HOXTHDO COCOACO;
10 24:HOXTHDO CYOCDLO;
10 25:HOXTHDO ECOTDAO;
10 26:HOXTHD0O EOCNON100;
10 27:HOXTHDO HUMULB100;
10 28:HOXTHDO SEJFIW1;

10 29:HOXTHDO SEJFIWO0;

10 30:HOXTHDO SPTZBNO;
11 12:KESVINO OCSHYDO;
11 13:KESVINO PCDODOO;
11 14:.KESVINO SATKIH]1;

11 15:KESVINO SATKIH2;

11 16:KESVINO SATKIH3;

11 17:KESVINO SATKIH4;

11 18:KESVINO SPOCTC100;
11 19:KESVINO VALGOEI;
11 20:KESVINO VALGOEZ2;
11 21:KESVINO VASWOBO0;
11 22:KESVINO CLCOCTO;

11 23:KESVINO COCOACO;
11 24:KESVINO CYOCDLO;
11 25:KESVINO ECOTDAO;

11 26:KESVINO EOCNON100;
11 27:KESVINO HUMULB100;
11 28:KESVINO SEJFIW1;

11 29:KESVINO SEJFIWO0;

11 30:KESVINO SPTZBNO;

12 13:0CSHYDO PCDODOO0;
12 14:0CSHYDO SATKIH1;
12 15:0CSHYDO SATKIH2;
12 16:0CSHYDO SATKIH3;
12 17:0CSHYDO SATKIH4;
12 18:0CSHYDO SPOCTC100;
12 19:0CSHYDO VALGOEL;
12 20:0CSHYDO VALGOE2;
12 21:0CSHYD0 VASWOBO;
12 22:0CSHYDO CLCOCTO;
12 23:0CSHYDO COCOACO;
12 24:0CSHYDO0O CYOCDLO;
12 25:0CSHYDO0 ECOTDAO;
12 26:0CSHYD0 EOCNON100;
12 27:0CSHYDO HUMULB100;
12 28:0CSHYDO SEJFIW1;

12 29:0CSHYDO SEJFIWO;

12 30:0CSHYDO SPTZBNO;

0.3197
0.3255
0.3596
0.0740
0.2845
0.2911
0.2704
0.2665
0.3462
0.2106
0.2067
0.1998
0.3629
0.3563
0.2272
0.0930
0.2766
0.1920
0.1258
0.1227
0.2858
0.1067
0.0761
0.2602
0.1405
0.1474
0.2529
0.2268
0.0419
0.3485
0.3460
0.3415
0.0725
0.0694
0.3480
0.2603
0.2688
0.2263
0.2855
0.2834
0.1879
0.0632
0.2666
0.2312
0.2297
0.2594
0.2222
0.0796
0.2965
0.2913
0.2786
0.0618
0.0517
0.3244
0.2651
0.2850
0.2930
0.2609
0.2589
0.1309
0.2985
0.1324
0.1410
0.2677
0.2176
0.0461
0.3402
0.3354
0.3221
0.0341
0.0239
0.3669
0.2948
0.2861
0.2642
0.2960
0.2895
0.2136

13 14:PCDODO0 SATKIHI;
13 15:PCDODO0 SATKIH2;
13 16:PCDODO0 SATKIH3;
13 17:PCDODO0 SATKIH4;
13 18:PCDODO0 SPOCTC100;
13 19:PCDODO0 VALGOEI;
13 20:PCDODO0 VALGOE2;
13 21:PCDODO0 VASWOBO0;
13 22:PCDODO0 CLCOCTO;
13 23:PCDODO0 COCOACO;
13 24:PCDODO0 CYOCDLO;
13 25:PCDODO0 ECOTDAO;
13 26:PCDODO0 EOCNON100;

13 27:PCDODO0 HUMULB100;

13 28:PCDODOO0 SEJFIW1;

13 29:PCDODOO0 SEJFIWO0;

13 30:PCDODO0 SPTZBNO;
14 15:SATKIH1 SATKIH2;

14 16:SATKIHI1 SATKIH3;

14 17:SATKIH1 SATKIH4;

14 18:SATKIHI SPOCTC100;
14 19:SATKIHI VALGOE];
14 20:SATKIHI VALGOEZ2;
14 21:SATKIHI VASWOBO;
14 22:SATKIHI CLCOCTO;

14 23:SATKIHI COCOACO;
14 24:SATKIHI CYOCDLO;
14 25:SATKIH1 ECOTDAO;
14 26:SATKIHI EOCNON100;
14 27:SATKIHI HUMULB100;
14 28:SATKIHI SEJFIW1;

14 29:SATKIHI SEJFIWO0;

14 30:SATKIH1 SPTZBNO;

15 16:SATKIH2 SATKIH3;

15 17:SATKIH2 SATKIH4;

15 18:SATKIH2 SPOCTC100;
15 19:SATKIH2 VALGOEL;
15 20:SATKIH2 VALGOE2;

15 21:SATKIH2 VASWOBO0;
15 22:SATKIH2 CLCOCTO;

15 23:SATKIH2 COCOACO;
15 24:SATKIH2 CYOCDLO;
15 25:SATKIH2 ECOTDAO;

15 26:SATKIH2 EOCNON100;
15 27:SATKIH2 HUMULB100;
15 28:SATKIH2 SEJFIW1;

15 29:SATKIH2 SEJFIWO0;

15 30:SATKIH2 SPTZBNO;

16 17:SATKIH3 SATKIH4;

16 18:SATKIH3 SPOCTC100;
16 19:SATKIH3 VALGOEI;
16 20:SATKIH3 VALGOE2;
16 21:SATKIH3 VASWOBO;
16 22:SATKIH3 CLCOCTO;

16 23:SATKIH3 COCOACO;
16 24:SATKIH3 CYOCDLO;
16 25:SATKIH3 ECOTDAO;
16 26:SATKIH3 EOCNON100;
16 27:SATKIH3 HUMULB100;
16 28:SATKIH3 SEJFIW1;

16 29:SATKIH3 SEJFIWO0;

16 30:SATKIH3 SPTZBNO;

17 18:SATKIH4 SPOCTC100;
17 19:SATKIH4 VALGOEL;
17 20:SATKIH4 VALGOEZ2;
17 21:SATKITH4 VASWOBO0;
17 22:SATKIH4 CLCOCTO;

17 23:SATKIH4 COCOACO;
17 24:SATKIH4 CYOCDLO;
17 25:SATKIH4 ECOTDAO;

17 26:SATKIH4 EOCNON100;
17 27:SATKIH4 HUMULB100;
17 28:SATKIH4 SEJFIW1;

17 29:SATKIH4 SEJFIWO;

17 30:SATKIH4 SPTZBNO;

18 19:SPOCTC100 VALGOEI;
18 20:SPOCTC100 VALGOE2;
18 21:SPOCTC100 VASWOBO;

0.2357
0.2481
0.2439
0.2533
0.2862
0.1768
0.1771
0.1738
0.3163
0.3004
0.1933
0.0537
0.2734
0.2314
0.1073
0.0996
0.2957
0.0380
0.1626
0.0279
0.2350
0.3012
0.2990
0.3154
0.2380
0.1305
0.3201
0.2900
0.1741
0.2711
0.2124
0.2176
0.1463
0.1484
0.0437
0.2400
0.3097
0.3060
0.2950
0.2437
0.1401
0.3273
0.2928
0.1763
0.2825
0.2096
0.2152
0.1460
0.1493
0.2697
0.2762
0.2782
0.2738
0.2783
0.2689
0.3197
0.2534
0.1610
0.2586
0.2265
0.2271
0.2413
0.1608
0.3286
0.3245
0.2875
0.1588
0.2305
0.3128
0.2762
0.1613
0.2684
0.2025
0.2074
0.1601
0.3503
0.3476
0.3384

18 22:SPOCTC100 CLCOCTO;
18 23:SPOCTC100 COCOACO;
18 24:SPOCTC100 CYOCDLO;
18 25:SPOCTC100 ECOTDAO;

18 26:SPOCTC100 EOCNON100;

0.0366
0.0368
0.3629
0.2839
0.2803

18 27:SPOCTC100 HUMULB100;0.2519

18 28:SPOCTC100 SEJFIW1;

18 29:SPOCTC100 SEJFIWO;

18 30:SPOCTC100 SPTZBNO;
19 20:VALGOE1 VALGOE2;

19 21:VALGOE1 VASWOBO;
19 22:VALGOEI1 CLCOCTO;

19 23:VALGOE1 COCOACO;
19 24:VALGOE1 CYOCDLO;

19 25:VALGOE1 ECOTDAO;

19 26:VALGOE1 EOCNON100;
19 27:VALGOE1 HUMULB100;
19 28:VALGOEI SEJFIW1;

19 29:VALGOE1 SEJFIWO;

19 30:VALGOEI SPTZBNO;

20 21:VALGOE2 VASWOBO;
20 22:VALGOE2 CLCOCTO;

20 23:VALGOE2 COCOACO;
20 24:VALGOE2 CYOCDLO;
20 25:VALGOE2 ECOTDAO;

20 26:VALGOE2 EOCNON100;
20 27:VALGOE2 HUMULB100;
20 28:VALGOE2 SEJFIWI;

20 29:VALGOE2 SEJFIWO0;

20 30:VALGOE2 SPTZBNO;

21 22:VASWOBO0 CLCOCTO;
2123:VASWOB0 COCOACO;
2124:VASWOBO0 CYOCDLO;
21 25:VASWOBO0 ECOTDAO;
21 26:VASWOB0O EOCNON100;
2127:VASWOB0O HUMULB100;
21 28:VASWOBO SEJFIW1;

21 29:VASWOBO SEJFIW0;

21 30:VASWOBO SPTZBNO;
22 23:CLCOCT0 COCOACO;

22 24:CLCOCT0 CYOCDLO;

22 25:CLCOCT0 ECOTDAO;

22 26:CLCOCT0 EOCNON100;
22 27:CLCOCT0 HUMULB100;
22 28:CLCOCTO SEJFIW1;

22 29:CLCOCTO SEJFIWO0;

22 30:CLCOCT0 SPTZBNO;

23 24:COCOACO CYOCDLO;
23 25:COCOACO ECOTDAO;
23 26:COCOACO EOCNON100;
23 27:COCOACO HUMULB100;
23 28:COCOACO SEJFIW1;

23 29:COCOACO SEJFIWO;

23 30:COCOACO SPTZBNO;

24 25:CYOCDLO ECOTDAO;

24 26:CYOCDL0O EOCNON100;
24 27:CYOCDLO HUMULB100;
24 28:CYOCDLO SEJFIW1;

24 29:CYOCDLO SEJFIWO0;

24 30:CYOCDLO SPTZBNO;

25 26:ECOTDAO EOCNON100;

0.3002
0.2982
0.1953
0.0082
0.0219
0.3419
0.3291
0.0342
0.1922
0.3722
0.3069
0.2464
0.2447
0.2862
0.0180
0.3372
0.3242
0.0394
0.1948
0.3721
0.3056
0.2431
0.2414
0.2812
0.3241
0.3108
0.2877
0.1912
0.3686
0.0894
0.2376
0.2362
0.2683
0.0298
0.3850
0.3128
0.2791
0.2607
0.2942
0.3049
0.2047
0.3556
0.2997
0.2832
0.2677
0.2912
0.2842
0.2125
0.2983
0.3876
0.1347
0.2538
0.2516
0.3588
0.2611

2527:ECOTDAO0 HUMULB100; 0.2237

25 28:ECOTDAO SEJFIW1;
25 29:ECOTDAO SEJFIWO0;
25 30:ECOTDAO SPTZBNO;

0.1366
0.1350
0.3230

26 27:EOCNON100 HUMULB100;0.3436

26 28:EOCNON100 SEJFIW1;
26 29:EOCNON100 SEJFIWO0;
26 30:EOCNON100 SPTZBNO;
27 28:HUMULB100 SEJFIW1;
27 29:HUMULB100 SEJFIWO;
27 30:HUMULB100 SPTZBNO;
28 29:SEJFIW1 SEJFIWO;

28 30:SEJFIW1 SPTZBNO;

29 30:SEJFTWO0 SPTZBNO;

0.3079
0.3100
0.2659
0.2127
02113
0.1890
0.0089
0.2527
0.2554
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A partir de aqiise pueden aplicar los&todos estddticos de aalisis conformacional.

Aunque estas herramientas se escapan del objetivo del proyecto, resumiremos las conclusiones obtenidas
en [12]. Los datos de la matriz se importaron al programa Esiteal R para su agrupamiento, escalado
mutidimensional...

La distancia rimima entre fragmentos es:
19 20:VALGOE1 VALGOEZ?; 0.00822 .

Teniendo en cuenta que el anillo normalizado tiene una distancia m@cat igual a 1, esto significa
gue los dos fragmentos difieren en un 0.822 %, es decir que son visualmente indistinguibles. De hecho
se ve en la figura como lamkas roja y amarilla parecen coincidentes.

Por otra parte, la distanciaarima entre fragmentos es:
26 28:EOCNON100 SEJFIW1; 0.30787

Esto quiere decir que la distancia media eat@mos uno a uno de los dos fragmentos es un 31 % de la
distancia media interaimica, lo que acarrea una dispoéitien el espacio significativamente diferente,
como se ve en la figura siguiente.

La media de las distancias entre pares de anillos del conjunto es 0.111 y el tercer cuartil es 0.145, lo que
nos indica que la maya@ de conformaciones soras o menos iguales.
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4.1.1. Agrupamiento agregado

Utilizando el criterio del vecino #és lejano, se estima oportuno formar 8 grupos dentro del conjunto.

Nombre | Método de clasificadin, Ref. [13] o = 20 | Método de Bayes completo Ref. [13]
Grupo 1
AMCOCA 1.00 BC w(1)
BAGPII 1.00BC (1)
BCOCTB 1.00BC (1)
COCOXA10 | 1.00BC (1)
COovLuu 0.99BC; 0.01 TBC 1(2)
CURBIA 1.00BC (1)
CUVZEY 1.00BC u(1)
GATRAU 1.00BC (1)
GIVBAO 1.00BC (1)
OCSHYD 1.00BC (1)
SPOCTC10 | 1.00BC w(1)
CLCOCT 1.00 BC (1)
COCOAC 1.00BC (1)
CYOCDL 1.00BC (1)
Grupo 2
HOXTHD 0.98 BC; 0.02 TBC 1(2)
KESVIN 0.98 BC; 0.02 TBC 1(2)
PCDODO 0.78 BC; 0.22 TBC 1(3)
VALGOE (1) | 0.99 BC; 0.01 TBC (1)
VALGOE (2) | 0.99 BC; 0.01 TBC (1)
VASWOB 0.97 BC; 0.03 TBC 1(2)
Grupo 3
SATKIH (1) | 0.47 CC;0.52 TCC 1(6)
SATKIH (2) | 0.35CC; 0.65TCC 1(6)
SATKIH (3) | 0.01CR; 0.65CC;0.34 TCC 1(6)
Grupo 4
DEZPUT 0.67 CR; 0.15CC; 0.19 TCC w(4)
SATKIH (4) | 0.55CR;0.18 CC; 0.27 TCC w(4)
Grupo 5
ECOTDA 0.51BC;0.49 TBC 1(3)
SPTZBN 0.49BC; 0.51 TBC 1(3)
Grupo 6
SEJFIW1 0.38 BC; 0.33TBC; 0.29 TC w(7)
SEJFIW 0.35BC; 0.35 TBC; 0.30 TC w(7)
Grupo 7
EOCNON10 [ 0.06 CC;0.94 TCC \ w1(5)
Grupo 8

HUMULB10 \ 0.27 BC,; 0.73TBC \ 1(3)
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Cluster Dendrogram
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Figura 19: Dendograma para el conjunto 8CEtttlo del vecino i&s lejano



4.1 Conjunto 8C1

47

La altura de conglomeraim correspondiente a los 8 grupos es 0.064, lo que indica que cada grupo de la

particion tiene un cametro menor de 0.064, es decir, los grupos son bastante compactos.

Distancias Distancia entre

Grupo | N. fragmentos al centroide extremos
Min | Max | Media

1 14 0.010| 0.043| 0.023 0.061
2 6 0.010| 0.035| 0.022 0.053
3 3 0.017| 0.026| 0.021 0.043
4 2 0.032| 0.032| 0.032 0.064
5 2 0.013| 0.013| 0.013 0.025
6 2 0.004 | 0.004| 0.004 0.009
7 1 0 0 0 0
8 1 0 0 0 0

Cuadro 1: Distancias a los centroides con una pértide 8 grupos. Criterio del vecinoaslejano

4.1.2. Escalado multidimensional

El escalado multidimensional consiste en ueentca de reducon dimensional que se puede utilizar
cuando uno&lo dispone de una matriz de distancias. Su objetivo es dar una represeniaaal de la
proximidad entre un conjunto de objetos, asignando a cada punto un lugar en un espacio démimensi

menor, de forma que de manera global, las distancias entre parejas se mantengan.

Por ejemplo, a partir de la matriz obtenida, y del agrupamiento determinado en el apartado 2, la repre-

sentaddn grafica del grupo 1 sea:

0.01
1

+
Centroid

Second component
-0.01 0.00
I

-0.02

-0.03

-0.04 -0.02 0.00

T
0.02

First component

0.04

0.06

Figura 20: Representdsi bidimensional del Grupo 1, usando escalado multidimensional.
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Se ha de tener en cuenta que escdifle evaluar en geigrado la representéci es coherente con la
matriz original, de modo que la@fica, aunquétil, ha de aceptarse son cautela.

Vemos como el fragmento COVLUU es ebmalejado del centroide, lo que es coherente con lo obtenido
en la Tablall.

4.2. Conjunto 8C1: Comparacbn de tiempos

Una de las ventajas que ofrece la créaade un édigo en C, como se coménen 1.3, es que aprovecha
mejor la computadora que un programa de alto nivel. De hecho, esta es una de las bases que justifican la
creacdbn de este proyecto.

Para comprobar cuanto tiempo se ahorra con el programa en C, lo compararemos codigirescrito
en R, y anterior al presente proyecto que ténhialcula las distancias enfitomos.

El tiempo que tarda cada programa depende de:
= NUmero de mdiculas que contenga el fichero a estudiar. Obviamente, cuaataparejas teng-
amos que estudiar,as tardad el programa.
= Distintas valores de. Cuantas ras formas diferentes haya de numerar cada fragmeat® com-

binaciones distintas hadogue evaluar.

El nlmero de distancias por parejas para un fichero thléculas es

n—1
1
distancias = Z(n —1) = 5(712 —n)

=1

Numero de distancias por parejas
T

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

El nUmero distancias crece por tanto paiaamente con elimero de mdiculas, no de forma lineal.
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Solo se ha evaluado el tiempo délculo: para el programa en C no se ha tenido en cuenta el tiempo
gue se tarda en introducir las variables al programa, ni tampoco se ha cuantificado el tiempo invertido en
abrir y cargar los ficheros en R.

En cuanto al imero de operaciones que tiene que realizar el ordenadopsgrorcional a

1
KZQ(TR*n)-s

Tomamos dos conjuntos de datos diferentes, y los resultados en tiempo de cobmpsiacios sigu-
ientes:

Nombre N° moléculas: n| valores posibles de K tiempoenR | tiempoen C
MOPOMOPO-88 88 2 7656 52 min 3 seg 8 seg
Ciclohexano 219 6 143226| 15h 1 min1sed 2 min 2 seg

Vemos por tanto que el ahorro esasnconsiderable. Adeis cuando el fichero comienza a ser muy
grande, el imero de operaciones se dispara, con lo que el algoritmo de ya existente de [12] creado
para R puede tardaiias en calcular la matriz, mientras que @tligo en C seguir empleando algunos
minutos.

Como conclugin final vemos que la credni del algoritmo de este trabajo ha conseguido reducir noto-
riamente el tiempo necesario para calcular la matriz de distancias, con lo que el objetivo principal del
mismo se ha conseguido.
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5. Anexo |: Comprobacion de resultados con Matlab

Para comprobar que loslculos realizados por nuestro algoritmo son correctos, se ha elaborado un
codigo en un lenguaje de alto nivel como es Magab

Para estas comprobaciones se definieron unas funciones auxiliares de uso exclusivo del programador,
que ®lo sirven para cotejar resultados, y que por tanto no aparecen en fanvémal del programa.

5.1. Coordenas “intrinsecas’”: Matriz If

Primero se comprueban las coordenadasitistcas”del fichero de entrada, es decir, la méttrizSe
cred una funcdn que imprinia por pantalla una métula espééica de esta matriz:

void imp_molecula(int n)
{

int t=0;

printf("\n");
printf("Molecula %d: ",n);

while(*(nombres+n*long_max_nombre+t) !="")

{
printf("%c",*(nombres+n*long_max_nombre+t));
t++;

}

printf("\n\n");

printf("En coordenadas intrinsecas a escala : ");
printf("\n\n");

for(i=0; i<N; i++)

{
for(=0; j<3; j++){
printf("\t");
printf("%.8g ", *(If+N*3*n+i*3+j));}
printf("\n");
}
printf(*\n");

}

Tomaremos dos ejemplos:

ParaN = 6: MoléculaACAVI1J]

El codigo en Matlab, al que se le introducen las coordenadas fraccionarias manuelamente, es el siguiente:

clear all
clc
format compact

alfa_deg=90.000
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beta_deg=90.000
gamma_deg=90.000

a=16.534
b=16.534
c=19.886

alfa= alfa_deg/180*pi;
beta= beta_deg/180*pi;
gamma= gamma_deg/180*pi;

fract1=[0.28845;0.62250;-0.00318];
fract2=[0.26215;0.70595;0.02636];

fract3=[0.29917;0.77881;-0.01393];
fract4=[0.26697;0.77615;-0.08780];
fract5=[0.22365;0.69527;-0.10237];
fract6=[0.27983;0.62608;-0.08097];

fract=[fractl’;fract2’;fract3’;fract4’;fract5’;fract6’]
%% Matriz de cambio de coordenadas

v=sqgrt(1-cos(alfa)"2-cos(beta)"2-cos(gamma) 2+...
2*cos(alfa)*cos(beta)*cos(gamma));

M=[a, b*cos(gamma),c*cos(beta);0, b*sin(gamma), ...
c*(cos(alfa)-cos(beta)*cos(gamma))/sin(gamma);0, 0, c*v/sin(gamma)];

cartl=M*fractl;
cart2=M*fract2;
cart3=M*fract3;
cart4=M*fract4;
cartb=M*fractb;
cart6=M*fract6;

cartesian=[cartl’;cart2’;cart3’;cart4’;carts’;cart6’]
%%

xc=(cartl(1)+cart2(1)+cart3(1)+cartd(1)+cart5(1)+cart6(1))/6;
yc=(cartl(2)+cart2(2)+cart3(2)+cart4(2)+cart5(2)+cart6(2))/6;
zc=(cartl(3)+cart2(3)+cart3(3)+cart4(3)+cart5(3)+cart6(3))/6;

for(i=1:6) %%Cambio de origen del coordenadas al c.d.g.
cartesian_cdg(i,1)=cartesian(i,1)-xc;
cartesian_cdg(i,2)=cartesian(i,2)-yc;
cartesian_cdg(i,3)=cartesian(i,3)-zc;

end

cartesian_cdg

R1 0O=zeros(1,3);
R2_0=zeros(1,3);
for(j=1:6)
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R1_0(1)=R1_0(1)+cartesian_cdg(j,1)*sin(2*pi*(j-1)/6);

R1 0(2)=R1_0(2)+cartesian_cdg(j,2)*sin(2*pi*(j-1)/6);

R1 0(3)=R1_0(3)+cartesian_cdg(j,3)*sin(2*pi*(j-1)/6);
end

for(j=1:6)
R2_0(1)=R2_0(1)+cartesian_cdg(j,1)*cos(2*pi*(j-1)/6);
R2_0(2)=R2_0(2)+cartesian_cdg(j,2)*cos(2*pi*(j-1)/6);
R2_0(3)=R2_0(3)+cartesian_cdg(j,3)*cos(2*pi*(j-1)/6);

end

R1 O;

R2_0;

R1=R1_0/sqrt(dot(R1_O,R1_0));

R2_1=R2_0-dot(R1,R2_0)*R1,
R2=R2_1/sqrt(dot(R2_1,R2_1));

n=cross(R1,R2);
G=[R1; R2; n]

cl=[cartesian_cdg(1,1); cartesian_cdg(1,2); cartesian_cdg(1,3)];
c2=[cartesian_cdg(2,1); cartesian_cdg(2,2); cartesian_cdg(2,3)];
c3=[cartesian_cdg(3,1); cartesian_cdg(3,2); cartesian_cdg(3,3)];
c4=[cartesian_cdg(4,1); cartesian_cdg(4,2); cartesian_cdg(4,3)];
cb=[cartesian_cdg(5,1); cartesian_cdg(5,2); cartesian_cdg(5,3)];
c6=[cartesian_cdg(6,1); cartesian_cdg(6,2); cartesian_cdg(6,3)];

cl_i=G*cl; %%Coordenadas intrinsecas sin escalar

c2_i=G*c2;
c3_i=G*c3;
c4_i=G*c4;
c5_i=G*c5;
c6_i=G*c6;

intrinsecas=[cl_i";c2_i";c3_i";c4_i";c5_i";c6_i]

d12=sqrt((c1_i(1)-c2_i(1))"2+(c1_i(2)-c2_i(2))"2+(c1_i(3)-c2_i(3))"2);
d23=sqrt((c2_i(1)-c3_i(1))"2+(c2_i(2)-c3_i(2))"2+(c2_i(3)-c3_i(3))"2);
d34=sqrt((c3_i(1)-c4_i(1))"2+(c3_i(2)-c4_i(2))"2+(c3_i(3)-c4_i(3))"2);
d45=sqrt((c4_i(1)-c5_i(1))"2+(c4_i(2)-c5_i(2))"2+(c4_i(3)-c5_i(3))"2);
d56=sqrt((c5_i(1)-c6_i(1))"2+(c5_i(2)-c6_i(2))"2+(c5_i(3)-c6_i(3))"2);
d61=sqrt((c6_i(1)-c1l_i(1))"2+(c6_i(2)-cl_i(2))"2+(c6_i(3)-c1_i(3))"2);

dist_media=(d12+d23+d34+d45+d56+d61)/6

disp(ACAVIJ1)
If=intrinsecas/dist_media

Y el resultado que obtenemos es:

53



54

alfa_deg =
90

beta_deg =
90

gamma_deg
90

a =
16.5340
b =
16.5340
C =
19.8860
fract =
0.2884
0.2621
0.2992
0.2670
0.2236
0.2798
16.5340
0
0

M

cartesian
4.7692
4.3344
4.9465
4.4141
3.6978
4.6267

0.6225
0.7059
0.7788
0.7762
0.6953
0.6261

0.0000
16.5340
0

10.2924
11.6722
12.8768
12.8329
11.4956
10.3516

cartesian_cdg =

0.3044
-0.1304
0.4817
-0.0507
-0.7670
0.1619
0.1978
0.1225
0.9726
intrinsecas
-0.0152
1.1430
1.2921
-0.0207
-1.1431
-1.2560
dist_media
1.5547
ACAVIJ1
If =

Gt

-1.2945
0.0853
1.2899
1.2459
-0.0913
-1.2353

0.5589
-0.8292
-0.0093

1.5496
0.6726
-0.6883
-1.5182
-0.6551
0.6394
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-0.0032
0.0264
-0.0139
-0.0878
-0.1024
-0.0810

0.0000
0.0000
19.8860

-0.0632
0.5242
-0.2770
-1.7460
-2.0357
-1.6102

0.8048
1.3922
0.5910
-0.8780
-1.1677
-0.7422

0.8053
0.5454
-0.2325

0.1210
-0.4513
0.3191
0.1433
-0.4736
0.3415
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-0.0098 0.9967 0.0778
0.7352 0.4326  -0.2903
0.8311  -0.4427 0.2053

-0.0133  -0.9765 0.0922

-0.7353  -0.4213  -0.3046

-0.8079 0.4113 0.2196

Si ejecutamos nuestr@digo, como la maiculaACAVIJI es la primera, pondremos en el main:
imp_molecula(0) . Lo que obtenemos por pantalla es:
Molecula B: ACAUIJL

En coordenadas intrinsecas a escala :

-A.8097651202 H.7966%611 A.87781@712

A.73517662 H.43261862 -A.27026H849
A.831108464 -A.44271499 A.20527485
-A.813343237 -A.97650409 H.89216865
—-A.73527682 -A.42134723 -A.304610837
—A_.8@789548 H.41125A5%3 H.2196247

Figura 21: Ejemplo de la fungn imprimir_-molecula para ACAVIJ1

Vemos que los resultados coinciden, por lo que podemos afirmar afirmar chaigs éunciona correc-
tamente.

ParaN = 8: MoléculaAMCOCAO

El cbdigo en Matlab es:

a=26.026
b=7.087
€=6.149

alfa_deg=90.000
beta deg=90.000
gamma_deg=90.000

fract1=[0.15660;-0.60310;0.24620];
fract2=[0.11150;-0.70830;0.13850];
fract3=[0.08770;-0.88320;0.25480];
fract4=[0.05940;-0.85020;0.46460];
fract5=[0.02400;-0.66950;0.47640];
fract6=[0.04570;-0.50280;0.58100];
fract7=[0.09260;-0.38830;0.47810];
fract8=[0.14440;-0.50740;0.46950];

fract=[fractl’;fract2’;fract3’;fract4’;fract5’;...
fract6’;fract7’;fract8’]

alfa= alfa_deg/180*pi;
beta= beta_deg/180*pi;
gamma= gamma_deg/180*pi;
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%% Matriz de cambio de coordenadas

v=sqrt(1-cos(alfa)"2-cos(beta)"2-cos(gamma) 2+...
2*cos(alfa)*cos(beta)*cos(gamma));

M=[a, b*cos(gamma),c*cos(beta);0, b*sin(gamma),...
c*(cos(alfa)-cos(beta)*cos(gamma))/sin(gamma);0, 0, c*v/sin(gamma)];

cartl=M*fractl;
cart2=M*fract2;
cart3=M*fract3;
cart4=M*fract4;
cartb=M*fractb;
cart6=M*fract6;
cart7=M*fract7;
cart8=M*fract8;

cartesian=[cartl’;cart2’;cart3";cartd’;carts’;...
cart6’;cart7’;cart8’]

%%

xc=(cartl(1)+cart2(1)+cart3(1)+cart4(1)+cart5(1)+cart6(1)+
cart7(1)+cart8(1))/8;
yc=(cartl(2)+cart2(2)+cart3(2)+cart4(2)+cart5(2)+cart6(2)+
cart7(2)+cart8(2))/8;
zc=(cartl(3)+cart2(3)+cart3(3)+cart4(3)+cart5(3)+cart6(3)+
cart7(3)+cart8(3))/8;

for(i=1:8) %%Cambio de origen del coordenadas al c.d.g.
cartesian_cdg(i,1)=cartesian(i,1)-xc;
cartesian_cdg(i,2)=cartesian(i,2)-yc;
cartesian_cdg(i,3)=cartesian(i,3)-zc;

end

cartesian_cdg

R1_0=zeros(1,3);

R2_0=zeros(1,3);

for(j=1:8)
R1 0(1)=R1_0(1)+cartesian_cdg(j,1)*sin(2*pi*(j-1)/8);
R1 0(2)=R1_0(2)+cartesian_cdg(j,2)*sin(2*pi*(j-1)/8);
R1 0(3)=R1_0(3)+cartesian_cdg(j,3)*sin(2*pi*(j-1)/8);

end

for(j=1:8)
R2_0(1)=R2_0(1)+cartesian_cdg(j,1)*cos(2*pi*(j-1)/8);
R2_0(2)=R2_0(2)+cartesian_cdg(j,2)*cos(2*pi*(j-1)/8);
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R2_0(3)=R2_0(3)+cartesian_cdg(j,3)*cos(2*pi*(j-1)/8);
end
R1 0;
R2_0;

R1=R1_0/sqgrt(dot(R1_0O,R1_0));

R2_1=R2_0-dot(R1,R2_0)*R1;
R2=R2_1/sqgrt(dot(R2_1,R2_1));

n=cross(R1,R2);
G=[R1; R2; n]

cl=[cartesian_cdg(1,1); cartesian_cdg(1,2); cartesian_cdg(1,3)];
c2=[cartesian_cdg(2,1); cartesian_cdg(2,2); cartesian_cdg(2,3)];
c3=[cartesian_cdg(3,1); cartesian_cdg(3,2); cartesian_cdg(3,3)];
c4=[cartesian_cdg(4,1); cartesian_cdg(4,2); cartesian_cdg(4,3)];
cb=[cartesian_cdg(5,1); cartesian_cdg(5,2); cartesian_cdg(5,3)];
c6=[cartesian_cdg(6,1); cartesian_cdg(6,2); cartesian_cdg(6,3)];
c7=[cartesian_cdg(7,1); cartesian_cdg(7,2); cartesian_cdg(7,3)];
c8=[cartesian_cdg(8,1); cartesian_cdg(8,2); cartesian_cdg(8,3)];

cl _i=G*cl; %%Coordenadas intrinsecas sin escalar

c2_i=G*c2,;
c3_i=G*c3;
c4_i=G*c4;
c5_i=G*c5;
c6_i=G*c6;
c7_i=G*c7,
c8_i=G*c8;

intrinsecas=[cl_i";c2_i";c3_i;c4_i’;c5_i;c6_i";c7_i";,c8 i

d12=sqrt((cl_i(1)-c2_i(1))2+(cl_i(2)-c2_i(2)) 2+...
(c1_i(3)-c2_i(3))°2);
d23=sqrt((c2_i(1)-c3_i(1))2+(c2_i(2)-c3_i(2)) 2+...
(c2_i(3)-c3_i(3))"2);
d34=sqrt((c3_i(1)-c4_i(1))2+(c3_i(2)-c4_i(2))"2+...
(c3_i(3)-c4_i(3))"2);
d45=sqrt((c4_i(1)-c5_i(1))"2+(c4_i(2)-c5_i(2))"2+...
(c4_i(3)-c5_i(3))"2);
d56=sqrt((c5_i(1)-c6_i(1))"2+(c5_i(2)-c6_i(2))"2+...
(c5_i(3)-c6_i(3))"2);
d67=sqrt((c6_i(1)-c7_i(1))"2+(c6_i(2)-c7_i(2))"2+...
(c6_i(3)-c7_i(3))"2);
d78=sqrt((c7_i(1)-c8_i(1))"2+(c7_i(2)-c8_i(2))"2+...
(c7_i(3)-c8_i(3))"2);
d81=sqrt((c8_i(1)-c1l_i(1))"2+(c8_i(2)-c1l_i(2))"2+...
(c8_i(3)-c1_i(3))"2);
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dist_media=(d12+d23+d34+d45+d56+d67+d78+d81)/8

disp(AMCOCAO’)
If=intrinsecas/dist_media

Y el resultado:

a =
26.0260
b =
7.0870
Cc =
6.1490
alfa_deg =
90
beta deg =
90
gamma_deg =
90
fract =
0.1566  -0.6031 0.2462
0.1115  -0.7083 0.1385
0.0877  -0.8832 0.2548
0.0594  -0.8502 0.4646
0.0240  -0.6695 0.4764
0.0457  -0.5028 0.5810
0.0926  -0.3883 0.4781
0.1444 -0.5074 0.4695
M =
26.0260 0.0000 0.0000
0 7.0870 0.0000
0 0 6.1490
cartesian =

4.0757  -4.2742 1.5139
2.9019  -5.0197 0.8516
2.2825  -6.2592 1.5668
1.5459  -6.0254 2.8568
0.6246  -4.7447 2.9294
1.1894  -3.5633 3.5726
2.4100 -2.7519 2.9398
3.7582  -3.5959 2.8870
cartesian_cdg =
1.7272 0.2551  -0.8758
0.5534  -0.4904  -1.5381
-0.0660  -1.7299  -0.8230
-0.8026 -1.4961 0.4671
-1.7239  -0.2154 0.5397
-1.1591 0.9660 1.1828
0.0615 1.7774 0.5501
1.4096 0.9334 0.4972
Gt =
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-0.0678 -0.8814 -0.4676
0.8720 0.1754 -0.4571
0.4849 -0.4387 0.7566

intrinsecas =
0.0676 1.9511 0.0628
1.1139 1.0995 -0.6803
1.9140 0.0151 0.1042
1.1545 -1.1758 0.6206
0.0544 -1.7876 -0.3330

-1.3259 -1.3819 -0.0908

-1.8279 0.1140 -0.3337

-1.1506 1.1656 0.6502

dist_ media =
1.5492

AMCOCAO

If =
0.0437 1.2594 0.0406
0.7190 0.7097 -0.4391
1.2355 0.0097 0.0672
0.7453 -0.7590 0.4006
0.0351 -1.1539 -0.2150

-0.8559 -0.8920 -0.0586

-1.1799 0.0736 -0.2154

-0.7427 0.7524 0.4197

De nuevo, como la mékulaAMCOCADO es la primera, pondremos en el main:
imp_molecula(0) ,y obtenemos por pantalla:

En coordenadas intrinsecas a escala =

B.843657171 1.2594328 #.848553845
A.71783133 A.78772139 -A.43914379

1.2354684 A.8897194463 A.867247532
B.74526525 -8.75876853 #.48857141
#.835072134 -1.153%7184 -A.21497179
—A.85585618 —A.89200765 —-A.858609523
—-1.1799282 A.873597446 —A.2153846
-8.74272877 B.75242269 8.41273981

Figura 22: Ejemplo de la fungn imprimir.molecula para AMCOCAO

Los resultados coincideniague el programa funciona correctamente para cualquier valdr.de

Como nota final, Badir que ade#@s del resultado finalf , durante el desarrollo del programa taérbi
se probaron los resultados del centro géetino, los vectores directores, etc..

5.2. Comprobacbn de la distancia d

Pasamos ahora a comprobar la distancia d entre una pareja&eulasl Recordemos que d es:
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d(Fi,Fy)= min  min |[Ip — (T VDI, MYJP)(R.(7)7
ig&{% 1y ~v€[0,27(

Como ya se expli anteriormente, para cadandicién, tenemos una valor déque $lo depende de.
El codigo de Matlab que se ha realizado creafigas como la siguiente.

u

N

R
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v=1a=1b=1

02

3 | | | | | \
0 1 2 3 4 5 6

gamma (rad)

Figura 23: Valor de df) para unu en todas lasondiciones

De nuevo tomaremos dos ejemplos, uno pera 6 y otro paraN = 8.

ParalN = 6: MoléculasACAVIJ1 y DIVLOJ1

El cbdigo en Matlab es:

If1=]
-0.0097651202  0.99669611 0.077810712 :
0.73517662 0.43261862 -0.29026049 ;
0.83110464 -0.44271499 0.20527485 :
-0.013343239  -0.97650409 0.09216065
-0.73527682 -0.42134723 -0.30461037 ;
-0.80789548 0.41125053 0.2196247 ]: %ACAVIJ1

2 =
0.01202096 0.950656 -0.14615548 ;

0.7117582 0.42609265 0.32992834 ;
0.84490687 -0.42751932 -0.18371502 ;
-0.018625582  -0.94779915 -0.14627022
-0.71648687 -0.42608437 0.33004311 ;
-0.8335762 0.42465755 -0.18382977 ]; %DIVLOJ1

N=6;
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%% @lculo de la minima distancia: d

00001000000100000010;..
000 O]
=1 0000000000100001000010 O0;.
;0100 0 O

100 0 -1];
0;1 0 0;0 0 -1J;

o

n=1; %lnicio de contador para grabar datos en la matriz de distancias
hold on
puntos=400; %Divisiones del intervalo [0,2pi]

for u=0:1:5
n=1;

% figurel = figure(’PaperSize’,[20.98 29.68]);
for v=0:1:1
for a=0:1:1
for b=0:1:1

for k=0:puntos
gamma=k*2*pi/puntos;
giro(k+1)=gamma,;
R=[cos(gamma), -sin(gamma),0;...
sin(gamma), cos(gamma), 0;0, 0, 1];

If2_nuevo=(T u)*(Dv)*If2*(M"a)*(J"b)*R;
If=I1f1-1f2_nuevo;

norma_i=0;
for i=1:N
suma=0;
for j=1:3
suma=If(i,j)"2+suma;
end
norma_i=norma_i+sqgrt(suma);
end
norma=norma_i/N;

distancia(n,k+1)=norma;
end %k (fin de giro)
n=n+1;
end

end

end
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subplot(3,2,u+1);
plot(giro,distancia,’'LineWidth’,1)
axis([0 6.3 0 2.0])

% axis([0 6.3 0 0.035])
title(['u=",num2str(u)],’FontSize’,10)
[minimo,condicion]=min(min(distancia,[],2));
disp([u=",num2str(u), ": dmin= ',num2str(minimo),’, ...
condicion=",num2str(condicion-1)])

end

Al ejecutarlo, vemos @ficamente el aspecto que tienen las curvas de la distandia gagima, como
se muestra en laggina siguiente.
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Si hacemos un zoom a léagina anterior en el ejgde la distancia, para fijarnoéls en los valores @&ms
bajos, candidatos aimmos tenemos:

u=0 u=1

01F B 01F

005F 0.05F

u=2 u=3
0.15 T T T T T T 0.15

01r R 01rF

005 B 005

u=4 u=5
0.15 T T T T T T 0.15 T

01F B 01F

005F R 0.05F

Vemos que hay tres posiblesmimos, dos para = 0 y uno parau = 3.

Ademas obtenemos como salida de Matlab Idaimos para cada u y en geondicon se halla:

dmin= 0.050172, condicion=2
dmin= 0.075046, condicion=5
dmin= 0.20405, condicion=0
dmin= 0.0517, condicion=2

dmin= 0.074657, condicion=5
dmin= 0.20431, condicion=0

cccccc
agrwnMRO

Para simplificar, el valor deondicion que obtenemos se ha definido como el numero binario de base:
2xv+2xb+ 2 x a. Es decir, condiéin=7 equivale en binario a 1 1 1, o lo que es lo mismo,
v=1,a=1,b= 1. Del mismo modo, con8n=0 quiere deciv = 0,a = 0,b = 0.

Observamos que para este ejemplo, la menor de todas las distancias es 0.050& 2nyueéty la
condicbn 2, esdecirs = 1,v =0,a =1, = 0.

Si ejecutamos nuestro programa en C, en el fichero de detalle observamos:

0 28:ACAVIJ1 DIVLOJ], d: 0.049685, s=1, v=0, a=1, b=0,
gamma=0.007573

La diferencia entre los valores dese debe a que ebdigo programado en Matlab, para que haga las
curvas apido no se ha precisado muchelcsse han cogido 400 puntos por curva es decir una tolerancia

de%ﬁTg)r ~ (0,016, muy superior al 0.0001 de nuestro algoritmo.
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Por lo tanto, el algoritmo ha funcionado correctamente.

ParalN = 8: MoléculasAMCOCAO y BAGPIIO

El codigo en Matlab es muy parecida@ls que ahora los datos de los fragmentos a estudiar son:

If1=]
0.043657191 1.2594328 0.040553045 ;
0.71903133 0.70972139 -0.43914399 ;
1.2354684 0.0097194463  0.067247532 ;
0.74526525 -0.75896853 0.40057141 :
0.035092134 -1.1539184 -0.21497199 ;
-0.85585618 -0.89200765 -0.058609523 :
-1.1799282 0.073597446 -0.2153846 ;
-0.74272877 0.75242269 0.41973901] %AMCOCAQ

12 =
-0.071945213  1.240748 -0.060562465 ;
0.70900369 0.72516739 -0.41834712 ;
1.1448084 0.088139832 0.22121374 ;
0.91885328 -0.8722989 0.060780969 ;
-0.024873432  -1.1523596 0.21425585
-0.70879298 -0.76613259 -0.40950736
-1.2276102 0.016688809 -0.066106252 ;
-0.7394433 0.72004747 0.45827281] %BAGPII0

Las curvas que obtenemos son:
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Haciendo zoom:

0.04 1 B 0.04

0.02r B 0.02r

u=2 u=3
0.04F B 0.04 -

002r B 0.02F

u=4 u=5

0.04 B 0.04 -

0.02r B 0.02r

0.04 V 1 0.04

0.02r B 0.02F

En este caso, losimimos pueden estaren=0y u = 7.

Matlab nos da:

dmin= 0.031164, condicion=5
dmin= 0.36664, condicion=0
dmin= 0.22984, condicion=7
dmin= 0.35627, condicion=2
dmin= 0.24274, condicion=0
dmin= 0.35698, condicion=5
dmin= 0.033987, condicion=2
dmin= 0.36823, condicion=7

I
NogagkwdhREO

CCCCICICCC

El minimo global es dmin=0.031164, y se dawes- 0, condicion=5, 0 lo que es lo misme~=1,v =
l,a=0,b=1.

En el fichero de detalle que nos da nuestro algoritmo encontramos:

0 1:AMCOCAOQO BAGPIIO; d: 0.030904, s=1, v=1, a=0, b=1,
gamma=4.700941

Por lo tanto, podemos asegurar que nuestro programa funciona correctamente para cualquieNvalor de
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6. Anexo Il: Codigo en C completo

En las siguientesgginas se incluye ebaligo completo del programa en C desarrollado en este proyecto.
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/* Implementacidén de un algoritmo de superposicidén 3D de fragmentos quimicos asociados
moléculas en forma de anillo

Roberto Castellano Sanchez
Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales
Universidad Politécnica de Cartagena. Marzo 2010.

#include <stdio.h>
#include <math.h>
#include <stdlib.h>

#include <string.h>
#include <iostream>

/******************* LIBRERIA DE CALCULO MATRICIAL khkhkhkkhkhkhkhkhkhkhrkhkhhkhkhkkkhkkhkxxk
/171117 Macros para vectores de tres componentes ///////

// Producto vectorial: a = b x c

#define crossProduct(a,b,c) \
(a) [0] = (b)[1] * (c)[2] - (c)[1l] * (b)[2]1; \
(a) [1] = (b)[2] * (c)[0] - (c)[2] * (b)[0]; \
(a) [2] = (b) [0] * (c)[1] = (c)I[O0] * (b)[1];

// Producto escalar: a = b - c
#define dotProduct (a,b,c) \
(a)= (b)[0] * (c)[0] + (b)[1] * (c)[1] + (b)I[2] * (c)[2];

// Normalizacidén de un vector: v_n = v / |v]|
#define normalize(v_n,v) \
(v_n) [0] = (v) [0] / pow((v)[0]*(v) [0]+(v) [1]*(v)[1]+(v)[2]*(v)[2],0.5); \
(v_n) [1] = (v) [1] / pow((v) [0]*(v) [0]+(v) [1]*(v)[1]+(v)[2]*(v)[2],0.5); \
(v_n) [2] = (v) [2] / pow((v) [0]*(v) [0]+(v) [L1]*(v)[1]+(v)[2]*(v)[2],0.5);
// Multiplicacién de un vector por un escalar: a = constant * Db
#define scalar (a,constant,b) \
(a) [0] = constant*(b)[0]; \
(a) [1] = constant*(b) [1]; \
(a) [2] = constant*(b)[2];
// Resta de dos vectores: a = b - ¢
#define subtraction(a,b,c) \
(a) [0] = (b)[0] = (c)I[0]; \
(a) [1] = (b) [1] - (c)[11; \
(a) [2] = (b)[2] - (c)[2];

///// Fin de Macros para vectores de tres componentes /////

/111117 Funciones auxiliares para matrices ///////

// Multiplica dos matrices: all[Y][X] * a2[X][z2] = a3[Y][Z]
void multYXZ(float *al, float *a2, float *a3, int Y, int X, int Z); //al*a2=a3

Ve FIN DE LIBRERIA DE CALCULO MATRICIAL KKK KKK KKK A
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] K K Kk RUTINA PARA CALCULAR EL MINIMO DE UNA FUNCION %% %k ks ko ko kkkkx

// Golden Search: Busqueda del minimo de f a partir de la distancia aurea
float brent (float ax, float bx, float cx, float (*f) (float), float tol, float *xmin);

//Macros necesarias para brent:
#include "nrutil.h"

#define ITMAX 100 // Maximo numero de iteraciones
#define CGOLD 0.3819660 // Distancia auera
#define ZEPS 1.0e-10 // Precisidén (cero)

#define SHFT (a,b,c,d) (a)=(b); (b)=(c); (c)=(d);

/****************************************************************************************

/******************* VARIABLES GLOBALES khkhkkhkrkhkhkrhkhkhkhkhAhkrhkkhkrhkhkrhkhkhkhkrhhkrhkhkhkkhkhkxkhkx

float pi=3.1415926;
int 1i,3j,t,k,u,s; // Variables contador
int leidas; // Numero de moleculas leidas

// int v,a,b;

int Nj; // Numero de atomos de la molécula

int max; // Numero maximo de moleculas a procesar
int long_max_nombre=212; // Maximo numero de caracteres en el nombre
int size_s; // Numero de posibles valores de s

int *S; // Vector con los valores de S

char *nombres; // Nombres de las moléculas

float *fractional; // Coordenadas fraccionarias

float *cartesian; // Coordenadas cartesianas

float *intrinsic; // Intrinsecas respecto de S' (sin escalar)
float *If; // Intrinsecas del fragmento a escala

float *p_If1l; // RApunta a la primera molecula de la pareja cuya distancia se

// calculara a traves de la funcion d_gamma

/////1///7/////////// Variables globales para la funcidn cambio////////////////////////////
float *D;

float M[3]11[3];

float J[3]11[3];

float *mult_templ; // If2*M o D*If2 dependiendo de los valores de {v,a,b}
float *mult_temp2; // D*I£2*M*J
float *Ifpre_inicial; // D"v * If2 * M*a * J"b

float *If2cond; // Thu * D*v * If2 * M*a * J"b
L1707 7 7777077777777 7777 77777777777 777777777777777777777777777777777777777777777777

float *If2cond_gamma; // (T"u * D"v * If2 * M"a * J"b)*R(gamma)

/* Valores de minimos que sdélo se utilizarédn en la versidén del programa para comprobar la
matriz de distancias, donde se imprimen los valores de u,v,a,b asociados al minimo.

Poner estas variables dentro de la funcion distancia_d en la version final del programa *
int umin, vmin, amin, bmin; //Valores de [u,v,a,b] que minimizan d*

float dmin, gamma_min;

/******************* FIN DE VARIABLES GLOBALES drkhkkhkrhkhkrhkkhkhkhkhkhkhkhhkhkhhkrxkhkkhkkhhkkhkhkkkhkkrk*k

/******************* FUNCIONES AUXILIARES dhkhkkrkhkhkrhkhkhkhkhkhkhkrhkhkrhhkrhkhkhkhkhhhkrhkhkhkhkrkhkkkhkktk*k

void leer_archivo(); //Lee el fichero de origen y crea la matriz If
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// Halla las coordenadas cartesianas
void fractian2cartesian(float p_celdal], float *fractional);

// Cambia el origen de coordenadas al centro geométrico de la molécula
void centro_geometrico(float *cartesian);

// Pasa de coordenadas cartesianas a intrinsecas
void cartesian2intrinsic(float *cartesian,int k);

// Divide las coordenadas intrinsecas entre la distancia media interatdmica
voild escalar_molecula(float *in,int k);

void escribir_archivo();
float distancia_d(float *Ifl, float *If2);
void cambio(int u, int v, int a, int b, float *If2, float *If2_cambiado);
float d_gamma (float gamma); //Calcula d
void giro(float *m, float gamma, float *m_girada);
float norma(float *a,float *Db);

/******************* FIN DE FUNCIONES AUXILIARES AAAKRAKAAKRAKR AR AR AR A A AR AR AR AR A A A A A kA *kx K

int main(int argc, char *argvl[])
{
system("CLS");

printf ("#H#FFHHEHHEHEH A HHHEH A A HA A R R R R \

printf("# #\n"
printf ("# Implementacion de un algoritmo de superposicion 3D #\n"
printf ("# de fragmentos quimicos asociados a moléculas en forma de anillo #\n"
printf ("# #\n"
printf ("# #\n"
printf ("# Escuela Tecnica Superior de Ingenieros Industriales #\n"
printf ("# Universidad Politecnica de Cartagena. Febrero 2010. #\n"
printf ("# #\n"

printf ("#H#FFHHEHHEEEHEAHHHEH A A A HA A R R R R\

/* Lo primero que debe hacer el usuario es introducir los pardmetros que va a utilizar
el programa */

printf ("\n\nIntroduzca por favor los parametros a utilizar:\n\n\n");

printf ("Numero de atomos de las moleculas: ");
scanf ("%d", &N) ;

printf ("\n\nMaximo numero de moleculas a procesar: ",max);
scanf ("%d", &max) ;

printf ("\n\nNumero de valores posibles de posicion inicial s: ");
scanf ("%d", &size_s);

S=(int *) malloc(sizeof (int) *size_s); /* Asignar al puntero S una direccion de memoria
donde guardara las posibles posiciones s */

printf ("\nler valor posible de s: ");

scanf ("%d",S);

for (i=2;i<=size_s;i++) {
printf ("%do valor posible de s: ",1);
scanf ("%d",S+i-1);}

/* E1 usuario ya ha definido todos los parédmetros del programa */

// Definicidén de las variables globales que se utilizan en cambio() /////////////////////

D=(float *)malloc(sizeof (float)*N*N); // Asignar al puntero D una direccion de memoria

’

’

’

’

’

’

’

’

’

’
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for (i=0; 1i<N; ++1) // Definicidén de D
for (3=0; J<N; ++3) //
*(D+i*N+3)=0; //
int D00=1; //
*D=D00; //
for (i=1; i<N; ++1) //
* (D+ (N—1) *N+1i)=1; //
for (i=0; 1i<3; ++1) //
for (3=0; 3<3; ++3J) //
if ((i==3)&(i!=3)) MI[i][j]=1; //
else M[1][]j]1=0; //
M[2][2]=-1; //
for (i=0; 1<3; ++1) // Definicidén de J
for (3=0; 3<3; ++3J) //
J[i]1[31=0; //
J[0][1]1=0[1][0]=1; //
J[2]1[2]=-1; //

mult_templ=(float *)
mult_temp2=(float *)

// D*v * If2 * M*a *
Ifpre_inicial=(float

malloc (sizeof (float)*N*3);
malloc (sizeof (float)*N*3);

J"b

Definicidén de M

// If2*M o D*If2
// D*If2*M

*) malloc(sizeof (float) *N*N) ;

// (T"u * D*v * If2 * M"a * J"b)*R(gamma)
*) malloc(sizeof (float) *N*3);

If2cond_gamma=(float

// T~u * D*v * If2 *
If2cond=(float *)

// Fin de Definicidén de las variables globales que

/* Ahora el programa leera el archivo de origen de

leer_archivo();

printf ("Moleculas leidas del archivo:

/* Y por ultimo,
archivo de texto.

escribir_archivo();

getchar () ;

M~a * J"Db

malloc (sizeof (float) *N*3);

a partir de los datos leidos,

Hay dos posibilidades,

se utilizan en cambio()

%d\n\n", (leidas));

/* Al finalizar el programa se libera la memoria utilizada */

free(S);

free (nombres) ;
free(cartesian);
free(intrinsic);
free(If);
free(fractional);

free (D) ;
free(mult_templ);
free(mult_temp2);
free(If2cond);
free(If2cond_gamma) ;

printf ("\n\n\t\t Fin

de programa") ;

[17777777177777

los datos del programa */

calculard la matriz y la guardard en otro

con o sin los valores: s,a,b,v,gamma */
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getchar () ;

} //Fin de main

/****************** FUNCIONES AUXILIARES A MATIN KAAKRAKRAKAA KR AR AR AR AR AR AR A A A A A A AR A A Ak xhx K

void leer_archivo ()

{
/* Primero se asigna una direccidén en memoria a las matrices que se van a utilizar */

nombres=(char *) malloc(sizeof (char)*max*long_max_nombre); // Nombres de las moléculas

fractional=(float *) malloc(sizeof (float)*N*3); // Coordenadas fraccionarias

cartesian=(float *) malloc(sizeof (float) *N*3); // Coordenadas cartesianas

intrinsic=(float *) malloc(sizeof(float)*N*3); // Coordenadas "intrinsecas"

If=(float *) malloc(sizeof (float)*N*max*3); /* Coordenadas "intrinsecas" referidas al
centro geométrico */

k=0; // Molécula que se lee
float celdal[6]; // Parédmetros de celda

/* Se debe introducir por pantalla el archivo de origen de los datos */
FILE *entrada;
char fichero_entradal241];

printf ("\n\nFichero de datos de entrada: ");
scanf ("%$s", fichero_entrada) ;

/* Comprobamos que el fichero introducido por el usuario, se encuentra en el mismo
directorio que el programa */

while ((entrada=fopen(fichero_entrada,"r"))==NULL) {
printf ("\nEl archivo no existe. Especifique otro: ");
scanf ("%s", fichero_entrada);

}
// Una vez comprobado que el fichero de entrada de datos existe, se pasa a leerlo
while (!feof (entrada))
if(entrada==NULL)
printf ("Error al abrir el fichero");

char caracter; //Variable temporal de lectura de nombre

int u=0;
caracter='0";

while (caracter !=';") 1/
{ //
caracter=getc(entrada) ; //
* (nombres+k*long_max_nombre+u)=caracter; //
u++; //
} //
// Extrae datos del fichero
for (i=0;1i<5;++1) // origen, copia el nombre
fscanf (entrada, "%$f %$*c",&celdali]); // y cambia a coordenadas
fscanf (entrada, "$f", &celdal[5]); // cartesianas
//
for (i=0;1i<N; ++1i) //
for (j=0;3<3;++J) //

)

fscanf (entrada, "%$*c %$f ", fractional+i*3+7j);



336: /* A partir de los parédmetros de celda y las coordenadas fraccionarias,
337: hallamos las cartesianas */

338: fractian2cartesian(celda, fractional);

339:

340: // Cambiamos el origen de las coordenadas cartesianas al centro geométrico
341: centro_geometrico(cartesian);

342:

343: // Hallamos las coordenadas "intrinsecas"

344: cartesian2intrinsic(cartesian,k);

345:

346: // Dividimos las coordenadas intrinsecas entre la distancia media interatémica */
347: escalar_molecula(intrinsic,k);

348:

349:

350: k++;

351: leidas=k;

352: }

353:

354: fclose(entrada);

355:

356: } // Fin de leer_archivo

357:

358:

359:

360: /**** Cambia de coordenadas fraccionarias a cartesianas ****/

361: void fractian2cartesian(float p_celda[], float *fractional)

362: {

363: // Parédmetros de la
364: float cos_alfa=cos(p_celda[3]/180*pi); // matriz de cambio de
365: float cos_beta=cos(p_celda[4]/180*%pi); // coordenadas M
366: float cos_gamma=cos (p_celda[5]/180*pi); //

367: //

368: //

369: float sin_gamma=sin(p_celda[5]/180%*pi); //

370: //

371: float v= sqgrt( 1 - pow(cos_alfa,2) - pow(cos_beta,2) - //

372: pow (cos_gamma,2) + 2*cos_alfa*cos_beta*cos_gamma); //

373:

374:

375: float MOl=p_celda[l] *cos_gamma; //

376: float MO02=p_celdal[2] *cos_beta; //

377: float Mll=p_celda[l]*sin_gamma; // Matriz M
378: float M12=(p_celdal[2]*(cos_alfa-cos_beta*cos_gamma))/sin_gamma; //

379: float M22=p_celda[2]*v/sin_gamma; //

380:

381:

382:

383: //Cambio de coordenadas: M x [x;y;z]
384: for (i=0;i<N;++1i)

385: {

386: *(cartesian+i*3+0)= p_celda[0]* (* (fractional+i*3+0))+MO1* (* (fractional+i*3+1)) +
387: MO2* (* (fractional+i*3+2));

388: *(cartesian+i*3+1)= M11* (* (fractional+i*3+1)) + MI12* (* (fractional+i*3+2));
389: * (cartesian+i*3+2)= M22* (* (fractional+i*3+2));

390: }

391: }

392:

393: /* Cambia el origen de coordenadas al centro geométrico de la molécula */
394: void centro_geometrico(float *cartesian)

395: {

396: float x=0,y=0,z=0;

397: float xc, yc, zc; //Coordenadas del centro de gravedad

398:

399: for (i=0;i<N;++1i) //Célculo del c.d.g.

400: {

401 : x=x+ (* (cartesian+i*3+0));

402: y=y+ (* (cartesian+i*3+1));
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z=z+ (* (cartesian+i*3+2));

}

xc=x/N;

ye=y/N;

zc=z/N;

for (1=0; i<N; ++1) //Cambio de origen del coordenadas al c.d.g.
{
(* (cartesian+i*3+0))=(* (cartesian+i*3+0))-xc;
(*(cartesian+i*3+1))=(*(cartesian+i*3+1))-yc;
(* (cartesian+i*3+2))=(* (cartesian+i*3+2))-zc;
}

}

/*** Pasa de coordenadas cartesianas a intrinsecas ***/

void cartesian2intrinsic(float *cartesian,int k)

{

float R1_0[3]={0,0,0},R2_0[3]={0,0,0},R2_1[3],RO[3],k1; // Variables temporales
float n[3],R1[3],R2[3]; // Ejes del sistema de coordenadas

for (i=0;1i<N; ++1i)
for (3=0; j<3;++73)
{
R1_0[§]=R1_0[j]+(* (cartesian+i*3+7))*sin (2*pi*i/N);
R2_0[j]=R2_0[jl+(*(cartesian+i*3+j))*cos(2*pi*i/N);

normalize (R1,R1_0);
dotProduct (k1,R1,R2_0);
scalar (RO, k1,R1);
subtraction(R2_1,R2_0,R0);
normalize (R2,R2_1);

crossProduct (n,R1,R2)

float G[3][3]; //Matriz de cambio de coordenadas
for (i=0;1<3;++1)

{

G[O][i1=R1[1i];

G[1][i]=R2[1];

G[2][i]l=n[i];

}

for (i=0;i<N; ++1i)
for (3=0; j<3;++73)
*(intrinsic+i*3+3)=G[]j][0]* (*(cartesian+i*3+0))+G[Jj][1l]*(*(cartesian+i*3+1))
+G[Jj][2]*(*(cartesian+i*3+2));

/* Divide las coordenadas intrinsecas entre la distancia media interatdémica */
void escalar_molecula(float *in,int k)

{

float temp; //Variable temporal

float dist=0; //Distancia temporal entre dos atomos consecutivos

float dist_media; //Distancia media entre los N atomos

for (i=0;i<(N-1);i++)
{
temp=0;
for (3j=0; j<3; j++)
temp=temp+pow ( (* (1n+i*3+7)) - (* (in+ (i+1)*3+3)),2);
dist=dist+sqgrt (temp) ;
}



470: temp=0;

471: for (j=0;3j<3;j++)

472 temp=temp+pow ( (* (1n+0*3+75))—(* (in+(N-1)*3+5)),2);

473:

474

475: dist=dist+sqgrt (temp);

476: dist_media=dist/N;

477 :

478: for (i=0;1i<N;i++)

479 for (3=0; j<3; j++)

480: *(If+k*3*N+1i*3+7)=(*(in+i*3+7j))/dist_media;

481:

482: }

483: /* Fin de leer_archivo y sus funciones auxiliares */

484:

485:

486:

487: void escribir_archivo ()

488: {

489: /* El usuario debe introducir un el nombre del archivo donde quiere guardar la matriz de
490: distancias. Este debe terminar en .txt si se quiere generar directamente el archivo de
491: texto */

492:

493: FILE *salida; // Archivo en el que se escribird unicamente la matriz de distancias
494:

495: char fichero_salida[228];

496: printf ("Fichero de escritura de la matriz de distancias (sin extension): ");
497: scanf ("%$s",fichero_salida);

498: strcat(fichero_salida,".txt"); // Ahade la extension por defecto .txt

499:

500:

501: // Comprobamos que no existe un fichero de salida con el mismo nombre

502: while ((salida=fopen(fichero_salida,"r")) !=NULL) {

503: printf ("\nEl archivo ya existe. Especifique otro: ");

504: scanf ("%s", fichero_salida);

505: strcat (fichero_salida, ".txt");

506: }

507:

508: salida=fopen(fichero_salida,"w");

509:

510:

511: /* El programa genera automaticamente otro archivo, que se llama como el definido por el
512: usuario, pero afadiendo _detalle.txt al final. Este archivo grabard, ademéds de la
513: matriz,los valores de [s,a,v,b,gamma] de cada minimo */

514:

515: FILE *salida_detalle; // Archivo en el que se escribiran los nombres de las moleculas,
516: // su distancia minima y [s,a,v,b,gamma]

517:

518: char fichero_salida_detalle[241];

519: strcpy(fichero_salida_detalle, fichero_salida);

520: strcpy(strstr(fichero_salida_detalle,".txt"),"_detalle.txt");
521:

522: salida_detalle=fopen(fichero_salida_detalle, "w");

523:

524: int ml,m2; // Moleculas que se van a comparar

525: float dist; // d

526:

527: for (ml=0;ml<leidas;ml++) {

528: for (m2=ml+1;m2<leidas;m2++) // Barre todas las moleculas

529: {

530: dist=distancia_d(If+ml1*N*3,If+m2*N*3); // Calcula la distancia entre ml y m2
531:

532: fprintf (salida,"%.5f\n",dist); // Escribe la distancia entre ml y m2

533:

534: /* Se escribe en el fichero de detalle la informacidén complementaria */

535: fprintf (salida_detalle,"%d %d:",ml,m2); // Subindice dentro de la matriz

536:
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t=0; // El nombre de la primera molécula

while (* (nombres+ml*long_max_nombre+t) !=';"){
fprintf(salida_detalle, "%c", * (nombres+ml*long_max_nombre+t)) ;
t++;}

fprintf (salida_detalle," "); // Un espacio intermedio

t=0; // El nombre de la segunda molécula

while (* (nombres+m2*long_max_nombre+t) !=';"){
fprintf(salida_detalle, "%c", * (nombres+m2*long_max_nombre+t)) ;
t++;}

fprintf (salida_detalle,";\t"); // Un tabulador intermedio

/* Y por ultimo, los valores de [s,a,v,b,gamma] para la distancia minima */
fprintf (salida_detalle,"d: %.5f, s=%d, v=%d, a=%d, b=%d, gamma=%.4f\n\n",
dist,umin+1l,vmin,amin, bmin, gamma_min) ;

}
printf(".");} /* Hace que se vayan escribiendo puntos en pantalla mientras
corre el programa */

} //Fin de escribir_archivo
VERES Calcula la distancia d KKK KKK KK KKK KK KKK KKK KK ]

float distancia_d(float *Ifl, float *If2)
{

int u,v,a,b; // Variables contador. Nota: u = (s-1)
p_Ifl=If1; /* Asigno al puntero que se utilizara en d_gamma() el valor del Ifl
que paso a la funcion distancia_d() */

dmin=10000; /* Punto inicial de iteracidén. La distancia va decreciendo,
de modo que se empieza por un valor muy alto */

float dcond; // Minima distancia d(gamma) para esas condiciones: u,v,a,b
float *p_min_temp; // Puntero donde escribird golden el minimo
float min_temp; // Minimo de la funcidén devuelto por golden

p_min_temp=&min_temp; // Asignacidén de p_min_temp a una direccion de memoria

float (*p_d_gamma) (float gamma) ; // Puntero a la funcion d_gamma
p_d_gamma=d_gamma; // Asigna al puntero la direccidén de la funcion

for (u=0; u<size_s; ++u)
for(v=0; v<=1l; ++v)
for (a=0; a<=l; ++a)
for (b=0; b<=1l; ++b)
{
cambio ((* (S+u)-1),v,a,b,If2,If2cond);
// Escribe en la matriz If2_cond: T"(s-1)*D*v*If2*M*~a*J"b
dcond=brent (-0.0001,2.4,6.2833,p_d_gamma, 0.000001, p_min_temp) ;

if (dcond<dmin)
{
dmin=dcond;
umin=(* (S+u)-1);
vmin=v;
amin=a;
bmin=Db;
gamma_min=min_temp;

}

return (dmin) ;
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/*** Reorienta la molécula segun [u,v,a, ] ****xkkkkskkhkdkrkhxrr/
/*** 1f2 => If2cond ***/

/* Segun los valores {u,v,a,b}, toma la molecula apuntada por If2, calcula
Tru*D v*If2*M*a*J"b, y el resultado lo guarda en la variable gloabl If2cond,
cuyo primer elemento estd apuntado por If2_cambiado */

void cambio(int u, int v, int a, int b, float *If2, float *If2_cambiado)

{

float *Ifpre=Ifpre_inicial; // Se asigna a Ifpre una direccidén en memoria

// Célculo de Ifpre = D*v * If2 * M*a * J"b
if (v==0)
if (a==0)
if (b==0)
Ifpre=I£f2;

else // b=1
multYXZ(If2,&J3[0][0],Ifpre,N,3,3);
else // a=1
if (b==0)
multYXZ(If2,&M[0][0],Ifpre,N,3,3);

else{ // b=1
multYXZ(If2,&M[0][0], mult_templ,N,3,3);
multYXZ (mult_templ, &J[0][0],Ifpre,N,3,3);}
else // v=1
if (a==0)
if (b==0)
multYXZ(D,If2,Ifpre,N,N,3);

else{// b=1
multYXZ(D,If2, mult_templ,N,N,3);
multYXZ (mult_templ, &J[0][0],Ifpre,N,3,3);}
else // a=1
if (b==0) {
multYXZ(D,If2, mult_templ,N,N,3);
multYXZ (mult_templ, &M[0] [0], Ifpre,N,3,3);}

else{ // b=1
multYXZ(D,If2, mult_templ,N,N,3);
multYXZ (mult_templ, &M[0] [0], mult_temp2,N,3,3);
multYXZ (mult_temp2,&J[0][0],Ifpre,N,3,3);}
// Fin de cdlculo de Ifpre = D"v * If2 * M*a * J"b

if (u==0)
If2cond=Ifpre;
else{
float Tcond[N] [N]; // Definicidén de T u
for (i=0; 1i<N; ++1) //
for (j=0; J<N; ++3) //
Tcond[i][j]1=0; //
for (j=0; J<N-u; ++3) //
Tcond[j] [j+ul=1; //
for (i=0; i<u; ++1) //
Tcond [N-u+i] [1]=1; //

multYXZ (&Tcond[0] [0], Ifpre,If2_cambiado,N,N, 3);
}

}// Fin de cambio

/* Para las moleculas apuntadas por p_Ifl, If2cond, calcula su distancia después de

girar
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If2_cond, es decir: || Ifl1-If2_cond*R(gamma) || */
float d_gamma(float gamma)
{

giro(If2cond,gamma, If2cond_gamma) ;
float distancia=norma(p_Ifl,If2cond_gamma) ;
return (distancia);

}

/*** Gira la matriz m un angulo gamma y lo guarda en m_girada xAx/
void giro(float *m, float gamma, float *m_girada)

{

float matriz_giro[3][3]={
cos (gamma) , -sin(gamma), 0,
sin(gamma), cos (gamma), O,
0, 0, 1};

multYXZ (m, &matriz_giro[0] [0],m_girada,N, 3,3);
}

/* Fin de escribir_archivo y sus funciones auxiliares */

/*** Norma de la resta de las matrices: a - b xAx/
float norma(float *a,float *Db)
{

float suma2; // Suma de (a[i][j]l-b[i][j])"2 para un i fijo, de las tres componentes
float norma_i=0; // Norma del datomo [1i]

for (i=0; 1i<N; ++1)
{
sumaz2=0;
for (j=0; 3<3; ++3)
sumal2=suma2+pow ( (* (a+1*3+7j)—-* (b+i*3+73)),2);
norma_i=norma_i+pow (suma2,0.5);
}

float norma_resta=norma_i/N;

return (norma_resta) ;

}

/* Definicion de Brent: Busqueda del minimo de f a partir de la distancia atlrea */
float brent (float ax, float bx, float cx, float (*f) (float), float tol, float *xmin)

/* Dada una funcién f, y tres puntos de inicio: ax<bx<cx, esta rutina encuentra el minimo
con una precisidén aproximada de tol, usando el método de Brent (interpolacidén parabdlica)
La abscisa del minimo es xmin y el valor minimo es el float devuelto por la funcion */

{
int iter;
float a,b,d,etemp, fu, fv, fw, fx,p,q,r,toll,tol2,u,v,w, x, xm;
float e=0.0;
a=(ax < cx ? ax : Ccx);
b=(ax > cx ? ax : cx);
x=w=v=DbXx;
fw=fv=fx=(*f) (x);
for (iter=1l;iter<=ITMAX;iter++)
{
xm=0.5*% (a+b) ;
tol2=2.0*(toll=tol*fabs (x)+ZEPS) ;



738: if (fabs(x-xm) <= (tol2-0.5*(b-a))) {

739: *xmin=x;

740: return fx;}

741 :

742 if (fabs(e) > toll) {

743 : r=(x-w)* (fx-£fv);

744 g=(x-v)* (fx-fw) ;

745: p=(x-V) *g- (x-wW) *r;

746 g=2.0*(g-r);

747 if (g > 0.0) p = -p;

748 g=fabs (q);

749 : etemp=e;

750: e=d;

751: if (fabs(p) >= fabs(0.5*g*etemp) || p <= g*(a-x) || p >= g*(b-x))
752 d=CGOLD* (e=(x >= xm ? a-x : b-x));
753: else {

754: d=p/q;

755: u=x+d;

756 if (u-a < tol2 || b-u < tol2)
757: d=SIGN(toll, xm—-x) ;

758: }

759: } else {

760: d=CGOLD* (e=(x >= xm ? a-x : b-x));

761: }

762: u=(fabs(d) >= toll ? x+d : x+SIGN(toll,d));
763: fu=(*f) (u);
764: if (fu <= fx) {

765: if (u >= x) a=x; else b=x;

766 : SHET (v, w, x,u)

767: SHFT (fv, fw, £x, fu)

768: } else {

769: if (u < x) a=u; else b=u;

770 if (fu <= fw || w == x) {

771 : V=W;

772 w=u;

773 fv=fw;

774 fw=fu;

775: } else if (fu <= fv || v == x || v == w) {
776 : v=u;

777 fv=fu;

778: }

779: }

780: }

781: printf ("Too many iterations in brent");
782: }

783: /* Fin de Brent */

784 :

785:

786 :

787: /******************* FUNCIONES AUXILIARES PARA MATRICES Ak Ak hkhkhkhkhkhhkhkhkh kK hkkhhkhhk,khkk kKK
788:

789: /**** Multiplica dos matrices: al[Y][X] * a2[X][Z2] = a3([Y][z2] = **x**/

790: void multYXZ(float *al, float *a2, float *a3, int Y, int X, int 2) //al*a2=a3
791: |

792: int i, 3j,k;

793: float temp;

794 for (i=0; i<Y; i++) //Filas de la izquierda

795: for (j=0; j<Z; j++) //Columnas de la derecha

796 : {temp=0;

797: for (k=0; k<X; k++) //Columnas de la izg=Filas de la derecha
798: temp+=(* (al+i*X+k))* (* (a2+k*Z+3)) ;

799: *(al3+i*Z+j)=temp;

800: }

801: 1}

802:

803:

804:



