Quimica Computacional (2021-2022)

Trabalho Pratico 2a: Revisao Matematica

Aplicagdes simples: vetores, matrizes e transformagdes unitarias (ortogonais)

1) Considere os seguintes vetores: ¢ =(1.1;0;2.3) 5 =(1;1;2.5) ¢ =(0;2.5;-1).
Calcule:
a) Osmodulosde ¢, b e ¢ ;
b) O produto interno dos vetores ¢ b, a *c¢,€ b ¢ ;

c) Verifique quais destes vetores sdo ortogonais entre si.

2) Considere as seguintes matrizes:

sl

Calcule o produto matricial C = AB.

3) Considere as seguintes matrizes:
Us cos send O 0, O,
senf —cos@ O, Oy
) 1 0 . s
a) Verifique que UTU=1= o 1) ou seja, que U ¢ unitéria.

b) Calcule a seguinte transformagao unitaria: Q = UTOU.
c) Verifique que, para que € seja diagonal, o angulo € deve ser dado por:
6=Lian! 2%
2 O11=0ny

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

unitaria 4b, ou seja:
UtoU - cos@ send (O, O, \[cos@ send _[@ 0
send —cos@ )\ O, 0O,, )\senf —cosé 0 o

sdo dados por:

@, = Oy, cos” 6+ Oy,sen’6 + O, sen(26)



4) Do exercicio anterior temos que os vetores proprios de O sdo dados por:

cf _[cos8 . 012 [ sen8
C; | seno C% | =coso

ou seja

1 2 2
(011 Olzj Cll — o, G e (011 012j G —w G )
= =0
O, Oy cé c; O, 0Oy c% c%

Considere a matriz:

a) Calcule, utilizando o método das transformacdes unitarias, os valores e vetores
proprios de A.

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

Relacoes uteis:

sen’0+cos> 0 =1

cos(26) = cos® 6 —sen’0 sen(260) =2-cosf-send
tan 6 — senf
cos@



