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Molekylaer docking
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Fenomenologisk: Docking i 2D
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Back to Basics




Bedste docking af en ret linje
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Bedste docking af en ret linje




Data-matrix for en plan 7-punktsmaangde

—-0.39 0.19 0.58 —-1.37 —-0.89 0.99 0.89

M=\ 554 032 053 —0.55 —0.83 0.09 0.98



Co-varians-matricen for punktmaengden

En generel (2 x 7)-datamatrix M for 7 punkter i planen:

M=% *2 T . (1)
Y1 Y2 o Y7

Produktet af M med sin egen transponerede matrix
M giver fglgende (2 x 2)-matrix (co-varians-matricen
for punktmaangden):



Co-varians-matricen for punktmaengden

T Y1
o Y2
Mol = | T2 7 -
Y1 Yo Y7
(2)
_CE7 y7_




Inertimoment-matricer = fejl-matricer

S(e) =3 r2(pi, L) = [ e1 62]'Im°[ell )

i=1 €2

hvor

| Ty —Ewy
Im_[—Zyz--wz- > a? ] | @

Til sasmmenligning med:

M.-MT = ZCEZ-Q szyz] . (5)




Inertimoment-matricer = fejl-matricer

Bevis. Fejlen fra et punkt p = («z,vy) til linjen L. igennem
(0,0) :

S(e) = r%(p, Le) = 2* + y* — (e:(z,y))

:x2+y2—(e%xz—l—e%yQ—l—Qeleg-xy)
(1 —ef) 224+ (1 —e3) y° —2e1en - xy

e%-xQ—l—e%-yQ—QeleQ-xy (6)

26%-y2—261€2'$y+€%-$2

= [ e ez}-[f’;x i;;y][ii]



SVD af (2 x 7) data-matricen

M=U.-=-V' (7)

B ]_[cos(@) —sin(0)
| sin(@) cos(0)

— BT (8)




Inertimoment-matricer = fejl-matricer

S(e)=z§LT2(pi,Le)=[€1 62]'““'[61] , (9)

i=1 €2

hvor Im nu kan relateres direkte til dekompositionen af
M:




Inertimoment-matricer = fejl-matricer

Det fglger af:
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Inertimoment-matricer = fejl-matricer

Sa2tning 1. Mindste og starste inertimoment (og der-
med kvadrat fejl) for punktmaengden M aflaeses som o2-
vaerdierne, o5 og of henholdsvis, og de tilsvarende ret-

ninger — de principale retninger — afleeses i U-matricens
sdjler.



Inertimoment-matricer = fejl-matricer

Bevis.
S(e) =Y 2 L)
=1
=le eQ]Jm.[e;] (11)
2
=l el o [F gl ]

som antager mindste vaerdi, a%, for

T €1 . 1
o a]=le] 12
sadan at netop retningsvektoren e for linjen med den mindste fejl
findes som fgrste sd@jle vektor i U.
[]



Bedste docking af en ret linje




Tak for opmaarksomheden!
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