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O czym to bedzie:

O czym to bedzie:

@ Po co komu wyznaczanie symetrii?
e Algorytm wyznaczania symetrii

© Algorytmy operacji elementarnych
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Po co komu wyznaczanie symetrii?

Wiasnosci symetrii hamiltonianu:

= zmniejszenie ztozonosci obliczen i wymagan pamieciowych,
= utrzymanie tozsamos$ciowych (wynikajacych z symetrii) relacji,

= ufatwienie interpretacji obliczen.
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Ustawienie wstepne
Klasyfikacja
Czasteczka liniowa

Algorytm wyznaczania symetrii Bak asymetryczny
Bak sferyczny

Bak symetryczny
Woyznaczenie grupy punktowej

Jakie informacje beda nam potrzebne?

@ grupa punktowa,
@ wspdtrzedne po symetryzacji,
e transformacja z orientacji wejSciowej (wspdtrzedne podane

przez uzytkownika) do standardowej (wyznaczonej przez
program).
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Ustawienie wstepne

o Jesli liczba atoméw == 1, to obliczenia atomowe (Kj).
o Wyznacz $rodek masy i umies¢ go w OXYZ.

o Wyznacz gtéwne osie tensora momentu bezwtadnosci.
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Wartosci wtasne momentu bezwitadnosci

@ 3 réwne: bak sferyczny,
@ 2 réwne:
e wszystkie niezerowe: bak symetryczny,
@ przynajmniej jedna zerowa: czasteczka liniowa,

@ 3 rézne wartosci wiasne: bak asymetryczny.
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Czasteczka liniowa

@ Ustaw oS odpowiadajaca momentowi == 0 réwnolegle do
osi Z,

@ Jesli czasteczka i jej odbicie wzgledem ptaszczyzny OZ (czyli
XY) sa takie same, to Dooh, wpp Coov-
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Bak asymetryczny

@ Zorientuj osie momentu bezwtadnosci zgodnie z osiami OXYZ,

e Sprawdz, ktdre osie sa osiami dwukrotnymi (moga by¢ 3, 1,
lub brak),
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Bak asymetryczny (3 osie dwukrotne)

Jesli wszystkie osie X, Y i Z sa osiami dwukrotnymi, to Dy lub Doy,

@ jesli oprécz osi Cy jest dodatkowo $rodek inwersji, a ,,Cyp"
oraz ,i" generuja ptaszczyzne symetrii prostopadta do OZ, to
jest Dap,

@ wpp jest Do.
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Bak asymetryczny (1 o$ dwukrotna)

Jedli jest 1 0§ dwukrotna (pokrywajaca sie z OX, OY lub 0Z), to
ustaw ja || do OZ. Moze by¢ Cyp, Coy lub Cp
o jesli jest ptaszczyzna symetrii, to Cyp
@ wpp, jesli jest ptaszczyzna || osi Z, to grupa Cyy,
e wpp. grupa C,.
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Bak asymetryczny (brak osi dwukrotnych)

Jesli nie ma osi dwukrotnych, to Cs, C; lub C;.
@ jesli jest ptaszczyzna symetrii, to jest Cg, a ptaszczyzna
symetrii ma by¢ ptaszczyzna XY.
@ jesli jest Srodek inwersji, to grupa C;,

@ wpp. grupa Cj.
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Bak sferyczny

Tréjkrotna degeneracja < bak sferyczny.

@ Mozliwe sa grupy: kubiczne T, Tq4, Th, O, Oy, I lub Iy, oraz
Dog, Dop lub Dy. Moze sie zdarzyé, ze bak jest sferyczny
przypadkowo.

o Jedli sa 3 prostopadte 2-krotne osie, to grupy: Doy, Do lub Do,
o wpp przypadek najtrudniejszy (omdéwiony przy okazji baka
symetrycznego).
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Bak sferyczny: Ustalenie orientacji standardowej

©00

Znajdz o$ gtéwna,

ustaw czasteczke tak, aby o$ gtéwna byta || OZ,

znajdz gtéwna ptaszczyzne, czyli ptaszczyzne symetrii
zawierajaca o$ gtéwna,

obré¢ czasteczke, aby gtéwna ptaszczyzna byta ptaszczyzng XZ
(czyli QY),
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Bak sferyczny: Pozostate elementy symetrii

@ po pierwsze znajdz osie Cy,

@ znajdz ptaszczyzny (korzystajac z wygenerowanych par)
e sprawdz, czy ptaszczyzna zawiera OXYZ (tanie)
o jesli tak, to sprawdz, czy jest to ptaszczyzna symetrii

@ teraz sprawdz osie Gg, ..., C3, S¢(= C_6),...,5(= C_2 =),
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Bak symetryczny

© Dwie wartosci wtasne momentu tadunku sa réwne i rézne od
trzeciej (bak symetryczny): moze by¢ dowolna grupa aksjalna,
czyli kazda oprécz kubicznych.

@ Z wyjatkiem rzadkich przypadkéw, jedyna osia jest o$
o krotnosci >= 3 (pokrywajaca sie z niezdegenerowana osia
tensora momentu bezwtadnosci).
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Bak symetryczny: orientacja osi gtéwne;

© Ustaw niezdegenerowana o$ || OZ (gtéwna 03),
@ okresl jej krotnos¢, czyli dla n € (8,7,6,5,4,3,2) réb:
o jesli geometria obrécona o 27/n jest réwnowazna danej, to
dopisz 0$ C,, do zbioru osi,
o jesli geometria obrécona o 27/2n i odbita w ptaszczyznie L do
osi jest réwnowazna danej, to dopisz 0$ S,,, do zbioru osi,
o jesli geometria obrécona o 27/n i odbita w ptaszczyznie L do
osi jest réwnowazna danej, to dopisz 0§ S, do zbioru osi.
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Bak symetryczny: orientacja pozostatych elementéw
symetrii

© Poszukaj ewentualnej osi C; LOZ (bierzemy pierwsza
znaleziona).
@ Jedli jest, to zorientuj ja || osi OX. Orientacja standardowa
jest osiagnieta.
e pozostaje znalezé pozostate osie C, wraz z S, oraz ptaszczyzny
(ov lub/i op) i $rodek inwersji.
© wpp, poszukaj o,.

o Jedli istnieje, to ustaw ja w ptaszczyznie XZ.
e wpp, poszukaj o,. Jedli istnieje, to ustaw ja w ptaszczyznie XY.
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Bak symetryczny: okreslanie pozostatych elementéw
symetrii

@ Teraz czasteczka znajduje sie w orientacji standardowej
(zaréwno przy obecnosci jak i nieobecnosci osi (). Jeszcze
raz wyznacz osie G, i ptaszczyzny.

@ Jesli czasteczka jest ptaska, to dodaj ptaszczyzne symetrii do
zbioru,

© Sprawd? istnienie Srodka symetrii.
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Wyznaczenie grupy punktowej i symetryzacja

@ Majac wyznaczone elementy symetrii przeglada sie tablice
zawierajaca elementy symetrii kazdej grupy

o jesli ktéras grupa pasuje, to BINGO!

e wpp, znajdz grupe, ktéra ma najwiecej elementédw sposréd
znalezionych; wypisz ostrzezenie, gdyz mozliwe, ze po
niewielkiej zmianie kryterium ¢ zostanie znaleziona wyzsza
grupa symetrii. Zmiana kryterium nalezy do uzytkownika.
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Symetryzacja

@ Stworz liste flag odpowiadajaca liscie atomdw, a nastepnie dla
kazdego atomu réb:

e Sprawdz, czy po zastosowaniu kolejno wszystkich znalezionych
elementéw symetrii ktdry$ inny atom jest do niego
réwnowazny.

o jesli tak, to ustaw flage odpowiadajaca temu réwnowaznemu
atomowi.

@ Teraz atomy, dla ktérych flaga nie zostata ustawiona, sa
nierédwnowazne przez symetrie.
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Symetryzacja

Q@ Wez liste nierdwnowaznych atomdw oraz liste doktadnych
elementdéw symetrii.
@ Dla kazdego atomu réb:

o dla kazdego elementu symetrii zastosuj ten element do
wspdtrzednych atomu.

o jesli nie ma atomu o takich (nowych) wspdétrzednych, to dodaj
ten atom (wspétrzedne).

© Teraz lista zawiera symetryzowane wspdtrzedne atomdw.
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Czynnosci korcowe

Poniewaz kazda operacja symetrii jest rejestrowana, to mozna
tatwo wyznaczy¢ macierz transformacji z orientacji wejsciowej do
orientacji standardowe;.
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Algorytm znajdywania osi C, i ptaszczyzn symetrii
Algorytm znajdywania osi C,, i S, (n > 2)
Algorytmy operacji elementarnych Algorytm obrotu wzgledem dowolnej osi o dowolny kat

Algorytm znajdywania osi C, i ptaszczyzn symetrii

Q Dlai=1,...liczba_atoméw réb:
e Dlaj=1i+1,...liczba_atoméw réb:
e wez atom i—ty i j—ty. ZnajdZ V $rodek odcinka ij. Jesli
odlegtos¢ vV od OXYZ (czyli |V|) jest > €, to znormalizuj V.
wpp vV =1 znormalizuj V.
o obré¢ wspdtrzedne wokét vV o kat . Jesli wspétrzedne sie
pokrywaja, to dodaj o$ C, do zbioru,
@ obré¢ wspédtrzedne wokdt vV o kat /2 oraz odbij
w ptaszczyznie L do V. Jesli wspétrzedne sie pokrywaja, to
dodaj 0$ S; do zbioru.
e Ptaszczyzny P: dla i L P, vV € P réwnanie ptaszczyzny
P=(n,n,n3): D=—ii-V. |D| <e< P> OXYZ
o Jedli ptaszczyzna jest ptaszczyzna symetrii, to dopisz ja do puli.
e Dla k=j+1,...liczba_atoméw wez atom i, j, k i zastosuj
algorytm znajdywania osi C, i S, (n > 2) (nastepna plansza).
@ Sprawdz wystepowanie srodka symetrii.
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Algorytm znajdywania osi C; i ptaszczyzn symetrii
Algorytm znajdywania osi C, i S, (n > 2)
Algorytmy operacji elementarnych Algorytm obrotu wzgledem dowolnej osi o dowolny kat

Algorytm znajdywania osi C, i S, (n > 2)

© Sprawdz, czy trdjka jest wpdtliniowa. Jesli tak, to wez
nastepna, wpp:
e oblicz wspétczynniki ptaszczyzny zawierajacej te tréjke, a stad
wektor normalny, przechodzacy przez OXYZ. Sprawdz, czy to
jest 08 C, lub S,,. Jedli znaleziono o$, to dopisz ja do zbioru.
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Algorytm znajdywania osi C; i ptaszczyzn symetrii
Algorytm znajdywania osi C,, i S, (n > 2)
Algorytmy operacji elementarnych Algorytm obrotu wzgledem dowolnej osi o dowolny kat

Algorytm obrotu wzgledem dowolnej osi o dowolny kat

@ unormuj o$

@ oblicz kwaternion:
(cos(kat/2),sin(kat/2) - 0§[1], sin(kat/2) - 0$[2], sin(kat/2) -
0$[3])

© znormalizuj kwaternion

Q W = kwaternion[0]; X = kwaternion[l]; Y = kwaternion[2];
Z = kwaternion[3]
macierz obrotu: mat =
1-2(Y2+2%) 2(XY —ZW)  2(XZ+ YW)
2(XY +2ZW)  1-2(X%+42Z%) 2(YZ - XW)
2(XZ —YW)  2(YZ+XW) 1-2(X?+Y?)
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Podzigkowania

Dziekuje za uwage. ..
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...1 zapraszam do dyskusji.
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