Ângulo diedro


As distâncias entre os átomos, d(1,2), d(1,3), d(1,4), d(2,3), d(2,4), d(3,4) são calculadas pelos valores de x, y e z, por exemplo:

Tendo essas distâncias, pela lei dos cossenos calcula-se 123 e 234, em seguida seus suplementos, resolvendo a seguir os triângulos retângulos para calcular h1, 12, h4, 34. Calcula-se daí 14 e resolve-se o triângulo retângulo 1-1’-4 para obter Rq. Dispondo-se de Rq, h1 e h4 calcula-se o ângulo desejado  pela lei dos cossenos.
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 é o ângulo diedro desejado



