Quimica Computacional (2019-2020)

Trabalho Pratico 1: Introducdo a uma linguagem de programacéo
(PYTHON)

AplicacOes simples: somatorios, soma e multiplicagdo de matrizes; transformacdes unitérias

(ortogonais)

1) Considere os seguintes vetores: a =(1.1;0;2.3) b =(1;1;25) ¢ =(0;2.5;-1).
Escreva um programa em PYTHON que permita calcular:
a) Osmoédulosdea ,b ec ;
b) O produto interno dos vetores a -b , a -c ,eb -c ;

c) Verifique quais destes vetores sdo ortogonais entre si.

2) Considere as seguintes matrizes:

SR

a) Calcule o produto matricial C = AB.
b) Escreva um programa em PYTHON para o célculo do produto de matrizes, e

verifique com o programa, o resultado anterior.

3) Considere as seguintes matrizes:
U= cosd send O O, O
seng —cosd Op 0O,
. + 10 . el
a) Verifiqgue que U'U=1= 0 1)’ ou seja, que U e unitaria.

b) Calcule a seguinte transformacdo unitéaria: Q = UTOU.
¢) Verifigue que, para que Q seja diagonal, o angulo @ deve ser dado por:

o= Ltan 1O
2 011 -0p

d) Verifique que os valores proprios w1 € w2 de O, obtidos através da transformacao

unitéria 4b, ou seja:



U'oU = cos¢ send \(Oy; Oy, |fcos® send |\ (o O
“sen® —cos# )\ 0, O, )lsend -cosd) | 0 w,
séo dados por:

@, =0y, c0s% O + O,ysend + Op,5en(26)

w, = 0yy5en?6 + 0,, cos? § — Op,sen(26)

Note que os vetores proprios de O sdo dados por:
¢ | (cosd . ct| ( send
ct) lsend) 2] \-coso
ou seja
{011 Olzj 011 - C} e [011 012] 012 —w 012 0
- - 2
O O Cé C% Op Oy 022 C%
4) Considere a matriz:

S

a) Calcule, utilizando o método das transformacGes unitarias, os valores e vetores

proprios de A.
b) Verifique a equacao de valores proprios (I) para a matriz A.

c) Escreva um programa em PYTHON que implemente o calculo realizado em 4a.

Relacgbes Uteis:
send+cos’ 6 =1
cos(26) = cos? 6 —sen?0 sen(20) =2-cos@-send

tan @ :ﬁ
coséd



