Quimica Computacional (2020-2021)

Trabalho Pratico 1a: Revisdo Matematica

Aplicacgdes simples: vetores, matrizes e transformacdes unitarias (ortogonais)

1) Considere os seguintes vetores: a =(1.1;0;2.3) b =(1;1;25) ¢ =(0;2.5;-1).
Calcule:
a) Osmoddulosdea ,b ec ;
b) O produto interno dos vetores a -b , a -c ,eb -c ;

c) Verifigue quais destes vetores sdo ortogonais entre si.

2) Considere as seguintes matrizes:

S

Calcule o produto matricial C = AB.

3) Considere as seguintes matrizes:
U= cosd send o= 01 Op
send —cosd O, Oy
- § 10 . L
a) Verifiqgue que U'U=1= 0 1) ou seja, que U é unitaria.

b) Calcule a seguinte transformac&o unitaria: Q = UTOU.

c) Verifique que, para que Q seja diagonal, o angulo ¢ deve ser dado por:

o=Ltant O
0, -0y

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

unitaria 4b, ou seja:
utou = cosd send \(O; Op,\(cosf send (@ 0
send —cosd )\ O, O,, J{send —cosé 0
séo dados por:

@, = Oy, c0s? 0 +0,,5en%0 + O, ,sen(26)



@, = 0y;5en’0 +0,, cos? §—0,5en(26)

Note que os vetores préoprios de O sdo dados por:

¢ (cosd . ¢t ( send
ct) \send) (2] \—coso

ou seja

O, Op)la _ o Oy Op C12 _ 012
Tl .| ® 2 [T P2 , O
On Ox)lc C, O Op )¢ Cy
4) Considere a matriz:

31
A=
1 3
a) Calcule, utilizando o método das transformacbes unitarias, os valores e vetores

proprios de A.

b) Verifique a equacéo de valores préprios (1) para a matriz A.

Relac¢bes Gteis:
send +cos? 6 =1
cos(26) = cos® @ —sen’6 sen(26) =2-cosd-send

tan @ = ﬁ
coséd



