A. Matrix with the discrete values for each rotation angle and its corresponding energy value FOR THE FIRST ROTATION FOR BASIC STRUCTURE
Labels in bold were not used in PCA analysis. They are only in this matrix for the reader understanding.
	Angle
	2
	3

	
	Rotation
	0
	30
	60
	90 120
	120
	150
	180
	210
	240
	270
	300
	330
	0
	30
	60
	90 120
	120
	150
	180
	210
	240
	270
	300
	330

	
	0
	0.09989
	0.10063
	0.10327
	0.11155
	0.11946
	0.11362
	0.10622
	0.11824
	0.14674
	0.13397
	0.10647
	0.09991
	0.09989
	0.10091
	0.10451
	0.10714
	0.10883
	0.1115
	0.11408
	0.11576
	0.11871
	0.11667
	0.10869
	0.10257

	
	30
	0.09845
	0.09947
	0.10152
	0.10502
	0.10677
	0.10375
	0.102
	0.10689
	0.11784
	0.11172
	0.10324
	0.09949
	0.09845
	0.09961
	0.1035
	0.10641
	0.10817
	0.11091
	0.11336
	0.1143
	0.11817
	0.11542
	0.10719
	0.10103

	
	60
	0.09923
	0.09953
	0.1005
	0.10205
	0.1037
	0.10423
	0.1034
	0.10323
	0.10751
	0.11531
	0.12386
	0.1089
	0.09924
	0.10108
	0.10492
	0.10768
	0.10953
	0.11258
	0.1177
	0.12585
	0.1197
	0.1158
	0.1075
	0.10143

	
	90
	0.10203
	0.10143
	0.1016
	0.1031
	0.10759
	0.11583
	0.12652
	0.10807
	0.13268
	0.201
	0.31074
	0.15117
	0.10203
	0.10395
	0.10779
	0.11053
	0.11256
	0.1161
	0.12088
	0.11981
	0.12058
	0.11747
	0.10942
	0.1036

	
	120
	0.10464
	0.10413
	0.104
	0.10795
	0.12462
	0.19672
	0.17468
	0.14572
	0.32247
	0.63481
	0.38313
	0.11615
	0.10465
	0.10667
	0.11081
	0.11363
	0.11533
	0.11758
	0.11934
	0.12045
	0.12243
	0.11974
	0.11195
	0.10634

	1
	150
	0.10371
	0.10354
	0.10404
	0.10918
	0.17311
	0.18638
	0.13623
	0.25274
	0.51616
	0.45979
	0.13723
	0.1052
	0.10371
	0.10578
	0.11001
	0.11256
	0.11382
	0.11584
	0.11756
	0.11857
	0.12054
	0.11823
	0.11082
	0.10541

	
	180
	0.10108
	0.10082
	0.10058
	0.10306
	0.11616
	0.11634
	0.12181
	0.16658
	0.24324
	0.14569
	0.10713
	0.10097
	0.10108
	0.10345
	0.10757
	0.10959
	0.11041
	0.11219
	0.11372
	0.11448
	0.11655
	0.11479
	0.10777
	0.10257

	
	210
	0.10036
	0.09935
	0.09829
	0.10024
	0.10411
	0.10491
	0.10492
	0.11244
	0.11979
	0.11143
	0.10417
	0.10111
	0.10037
	0.1031
	0.10648
	0.10764
	0.10806
	0.10952
	0.1106
	0.1113
	0.11401
	0.11291
	0.10618
	0.10128

	
	240
	0.10193
	0.09976
	0.09875
	0.09989
	0.10287
	0.10588
	0.1079
	0.10762
	0.10903
	0.11477
	0.11895
	0.10887
	0.10193
	0.10408
	0.10614
	0.10681
	0.10706
	0.10817
	0.109
	0.11081
	0.1144
	0.11347
	0.10684
	0.10232

	
	270
	0.10336
	0.1014
	0.10061
	0.10187
	0.10772
	0.11846
	0.12131
	0.11458
	0.12066
	0.15099
	0.14617
	0.11747
	0.10336
	0.10419
	0.10611
	0.10721
	0.10767
	0.10893
	0.11062
	0.11345
	0.11724
	0.11599
	0.1092
	0.10457

	
	300
	0.10366
	0.1029
	0.10235
	0.10601
	0.1212
	0.13278
	0.12738
	0.1214
	0.15208
	0.24986
	0.16327
	0.111
	0.10366
	0.1042
	0.1069
	0.10873
	0.10973
	0.1118
	0.11442
	0.11704
	0.12038
	0.11873
	0.1115
	0.10606

	
	330
	0.10238
	0.10217
	0.1032
	0.11215
	0.12874
	0.12886
	0.11718
	0.1268
	0.18024
	0.21685
	0.12606
	0.10366
	0.10238
	0.10316
	0.10643
	0.10876
	0.11024
	0.11283
	0.11555
	0.11768
	0.1207
	0.11876
	0.11109
	0.10512

	Anglew
	3
	1

	
	Rotation
	0
	30
	60
	90 120
	120
	150
	180
	210
	240
	270
	300
	330
	0
	30
	60
	90 120
	120
	150
	180
	210
	240
	270
	300
	330

	
	0
	0.09989
	0.10091
	0.10451
	0.10714
	0.10883
	0.1115
	0.11408
	0.11576
	0.11871
	0.11667
	0.10869
	0.10257
	0.09989
	0.09845
	0.09923
	0.10203
	0.10464
	0.10371
	0.10108
	0.10036
	0.10193
	0.10336
	0.10366
	0.10238

	
	30
	0.10063
	0.10187
	0.10575
	0.10869
	0.11045
	0.11321
	0.11587
	0.11854
	0.12356
	0.11594
	0.10893
	0.1034
	0.10063
	0.09947
	0.09953
	0.10143
	0.10413
	0.10354
	0.10082
	0.09935
	0.09976
	0.1014
	0.1029
	0.10217

	
	60
	0.10327
	0.10452
	0.1084
	0.1113
	0.11356
	0.11644
	0.11897
	0.12054
	0.12061
	0.11774
	0.11133
	0.10592
	0.10327
	0.10152
	0.1005
	0.1016
	0.104
	0.10404
	0.10058
	0.09829
	0.09875
	0.10061
	0.10235
	0.1032

	
	90
	0.11155
	0.11307
	0.11703
	0.12034
	0.12249
	0.12525
	0.12749
	0.12857
	0.12972
	0.12599
	0.12002
	0.11395
	0.11155
	0.10502
	0.10205
	0.1031
	0.10795
	0.10918
	0.10306
	0.10024
	0.09989
	0.10187
	0.10601
	0.11215

	
	120
	0.11946
	0.12171
	0.12643
	0.12992
	0.13222
	0.13452
	0.13644
	0.13826
	0.14185
	0.13812
	0.12789
	0.12135
	0.11946
	0.10677
	0.1037
	0.10759
	0.12462
	0.17311
	0.11616
	0.10411
	0.10287
	0.10772
	0.1212
	0.12874

	2
	150
	0.11362
	0.11691
	0.1223
	0.12733
	0.13031
	0.13199
	0.1327
	0.1341
	0.13915
	0.12904
	0.12042
	0.11448
	0.11362
	0.10375
	0.10423
	0.11583
	0.19672
	0.18638
	0.11634
	0.10491
	0.10588
	0.11846
	0.13278
	0.12886

	
	180
	0.10622
	0.10914
	0.1192
	0.13441
	0.14149
	0.13347
	0.12553
	0.12398
	0.12753
	0.15093
	0.17103
	0.11608
	0.10622
	0.102
	0.1034
	0.12652
	0.17468
	0.13623
	0.12181
	0.10492
	0.1079
	0.12131
	0.12738
	0.11718

	
	210
	0.11823
	0.13393
	0.17239
	0.23881
	0.18982
	0.14748
	0.13384
	0.14777
	0.31929
	1.24128
	0.37611
	0.14049
	0.11824
	0.10689
	0.10323
	0.10807
	0.14572
	0.25274
	0.16658
	0.11244
	0.10762
	0.11458
	0.1214
	0.1268

	
	240
	0.14674
	0.22513
	0.33982
	0.2796
	0.17419
	0.14621
	0.16722
	0.43451
	2.16897
	0.55225
	0.1816
	0.13524
	0.14674
	0.11784
	0.10751
	0.13268
	0.32247
	0.51616
	0.24324
	0.11979
	0.10903
	0.12066
	0.15208
	0.18024

	
	270
	0.14674
	0.13397
	0.16652
	0.1673
	0.1407
	0.12197
	0.12632
	0.17827
	0.53302
	0.36832
	0.16748
	0.12083
	0.13397
	0.11172
	0.11531
	0.201
	0.63481
	0.45979
	0.14569
	0.11143
	0.11477
	0.15099
	0.24986
	0.21685

	
	300
	0.11965
	0.10647
	0.11142
	0.11302
	0.11017
	0.10855
	0.11152
	0.12342
	0.14639
	0.14026
	0.11756
	0.10834
	0.10647
	0.10324
	0.12386
	0.31074
	0.38313
	0.13723
	0.10713
	0.10417
	0.11895
	0.14617
	0.16327
	0.12606

	
	330
	0.10473
	0.09991
	0.10161
	0.10438
	0.10581
	0.10712
	0.10995
	0.11321
	0.11571
	0.11693
	0.1122
	0.10731
	0.09991
	0.09949
	0.1089
	0.15117
	0.11615
	0.1052
	0.10097
	0.10111
	0.10887
	0.11747
	0.111
	0.10366

	Anglesw
	1
	2

	
	Rotation
	0
	30
	60
	90 120
	120
	150
	180
	210
	240
	270
	300
	330
	0
	30
	60
	90 120
	120
	150
	180
	210
	240
	270
	300
	330

	
	0
	0.09989
	0.09845
	0.09924
	0.10203
	0.10465
	0.10371
	0.10108
	0.10037
	0.10193
	0.10336
	0.10366
	0.10238
	0.09989
	0.10063
	0.10327
	0.11155
	0.11946
	0.11362
	0.10622
	0.11823
	0.14674
	0.14674
	0.11965
	0.10473

	
	30
	0.10091
	0.09961
	0.10108
	0.10395
	0.10667
	0.10578
	0.10345
	0.1031
	0.10408
	0.10419
	0.1042
	0.10316
	0.10091
	0.10187
	0.10452
	0.11307
	0.12171
	0.11691
	0.10914
	0.13393
	0.22513
	0.13397
	0.10647
	0.09991

	
	60
	0.10451
	0.1035
	0.10492
	0.10779
	0.11081
	0.11001
	0.10757
	0.10648
	0.10614
	0.10611
	0.1069
	0.10643
	0.10451
	0.10575
	0.1084
	0.11703
	0.12643
	0.1223
	0.1192
	0.17239
	0.33982
	0.16652
	0.11142
	0.10161

	
	90
	0.10714
	0.10641
	0.10768
	0.11053
	0.11363
	0.11256
	0.10959
	0.10764
	0.10681
	0.10721
	0.10873
	0.10876
	0.10714
	0.10869
	0.1113
	0.12034
	0.12992
	0.12733
	0.13441
	0.23881
	0.2796
	0.1673
	0.11302
	0.10438

	
	120
	0.10883
	0.10817
	0.10953
	0.11256
	0.11533
	0.11382
	0.11041
	0.10806
	0.10706
	0.10767
	0.10973
	0.11024
	0.10883
	0.11045
	0.11356
	0.12249
	0.13222
	0.13031
	0.14149
	0.18982
	0.17419
	0.1407
	0.11017
	0.10581

	3
	150
	0.1115
	0.11091
	0.11258
	0.1161
	0.11758
	0.11584
	0.11219
	0.10952
	0.10817
	0.10893
	0.1118
	0.11283
	0.1115
	0.11321
	0.11644
	0.12525
	0.13452
	0.13199
	0.13347
	0.14748
	0.14621
	0.12197
	0.10855
	0.10712

	
	180
	0.11408
	0.11336
	0.1177
	0.12088
	0.11934
	0.11756
	0.11372
	0.1106
	0.109
	0.11062
	0.11442
	0.11555
	0.11408
	0.11587
	0.11897
	0.12749
	0.13644
	0.1327
	0.12553
	0.13384
	0.16722
	0.12632
	0.11152
	0.10995

	
	210
	0.11576
	0.1143
	0.12585
	0.11981
	0.12045
	0.11857
	0.11448
	0.1113
	0.11081
	0.11345
	0.11704
	0.11768
	0.11576
	0.11854
	0.12054
	0.12857
	0.13826
	0.1341
	0.12398
	0.14777
	0.43451
	0.17827
	0.12342
	0.11321

	
	240
	0.11871
	0.11817
	0.1197
	0.12058
	0.12243
	0.12054
	0.11655
	0.11401
	0.1144
	0.11724
	0.12038
	0.1207
	0.11871
	0.12356
	0.12061
	0.12972
	0.14185
	0.13915
	0.12753
	0.31929
	2.16897
	0.53302
	0.14639
	0.11571

	
	270
	0.11667
	0.11542
	0.1158
	0.11747
	0.11974
	0.11823
	0.11479
	0.11291
	0.11347
	0.11599
	0.11873
	0.11876
	0.11667
	0.11594
	0.11774
	0.12599
	0.13812
	0.12904
	0.15093
	1.24128
	0.55225
	0.36832
	0.14026
	0.11693

	
	300
	0.10869
	0.10719
	0.1075
	0.10942
	0.11195
	0.11082
	0.10777
	0.10618
	0.10684
	0.1092
	0.1115
	0.11109
	0.10869
	0.10893
	0.11133
	0.12002
	0.12789
	0.12042
	0.17103
	0.37611
	0.1816
	0.16748
	0.11756
	0.1122

	
	330
	0.10257
	0.10103
	0.10143
	0.1036
	0.10634
	0.10541
	0.10257
	0.10128
	0.10232
	0.10457
	0.10606
	0.10512
	0.10257
	0.1034
	0.10592
	0.11395
	0.12135
	0.11448
	0.11608
	0.14049
	0.13524
	0.12083
	0.10834
	0.10731


