Użyteczne wzory na funkcje trygonometryczne.

sin2x + cos2 x = 1
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sin(x+2kπ) = sin x      cos(x+2kπ) = cos x

tg(x+kπ) = tg x           ctg(x+kπ) = ctg x
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sin(-x) = -sin x      tg(-x) = -tg x        ctg(-x) = -ctg x

sin (x + y) = sin x cos y + cos x sin y

cos (x + y) = cos x cos y – sin x sin y
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sin2x = 2sin x cos x     cos2x = cos2x – sin2x      
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Pochodne funkcji.
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y = sin x     
y’ = cos x
y = cos x     
y’ = -sin x

y = tg x          
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y = ctg x        
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Użyteczne wzory na pochodną.
y = f(x) + g(x)    
y’ = f’(x) + g’(x)
y = f(x) - g(x)    
y’ = f’(x) - g’(x)

y = f(x) · g(x)    
y’ = f’(x) · g(x) + g’(x) · f(x)
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Pochodna funkcji złożonej.
y = f(g(x))

y’ = f’[g(x)]g’(x)
Zadanie 1.

Dany jest układ składający się z protonu położonego pomiędzy dwoma takimi samymi atomami będącymi akceptorem protonu, gdzie istnieje możliwość przeskoku protonu od jednego akceptora do drugiego:

X-H..........X   
[image: image24.wmf]↔     X..........H-X
[image: image25.wmf]
Zakładając, że początek układu współrzędnych znajduje się w połowie odległości między atomami akceptora X i że proton porusza się tylko na osi X......X, krzywa  energii potencjalnej została przybliżona wzorem:
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gdzie a, b i c są parametrami a x jest współrzędną określającą położenie protonu między atomami X.

Znaleźć położenia wszystkich minimów i maksimów oraz odpowiadające im wartości energii potencjalnej jako funkcje parametrów a, b i c.

Zadanie 2.

Znaleźć położenie oraz wartość minimum energii w funkcji stałych C i D potencjału 12-10

używanego do obliczania energii oddziaływania proton-akceptor w wiązaniach wodorowych.
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Zadanie 3.

Znaleźć położenie oraz wartości kąta omega wszystkich minimów energii w przedziale [-π, π]

potencjału torsyjnego odpowiadającego obrotowi wokół grupy peptydowej, który dany jest następującym równaniem:

E(ω) = 1,2[1+cos(ω)]+10[1-cos(2ω)]

wskazówka: skorzystać ze wzoru redukcyjnego cos(2α)=2cos2α - 1.

Zadanie 4.
Znaleźć wszystkie minima i punkty siodłowe funkcji danej wzorem:

f(x,y) = x2 - y2 + xy - 2x + 3y

Zadanie 5.

Powierzchnia energii konformacyjnej pewnej cząsteczki, której konformacje są określone przez 2 kąty torsyjne τ1 i τ2 jest przybliżona następującym równaniem:

E(τ1, τ2) = cos(τ1 + t2) - cos (τ1 - t2)

Znaleźć minima oraz punkty siodłowe na tej powierzchni zakładając, że oba kąty

torsyjne leżą w przedziale [-π, π].
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