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Lista A4 de Exerćıcios - Aplicações na Qúımica - Autovalores e autovetores

1. A matriz Hamiltoniana de Hünckel do butadieno é dada por









α β 0 0
β α β 0
0 β α β

0 0 β α









.

Encontre os autovalores dessa matriz em termos de α e β.

2. A matriz Hamiltoniana de Hünckel do ciclopropano é

H =





α β β

β α β

β β α



 .

Mostre que os autovalores são E1 = α+ 2β, E2 = E3 = αβ.

3. O momento de inércia pode ser obtido através de um problema de autovalores. Para simplificar,
consideremos um problema em duas dimensões. Considere a “molécula” representada abaixo,

onde as massas são unitárias e os comprimentos longo e curto são, respectivamente, 2 e 1. Pelas
informações acima, os momentos de inércia Iij serão dados por

Ixx = 2cos2 θ + 8 sen2θ

Iyy = 8cos2 θ + 2 sen2θ

Ixy = −6 cos θ sen θ.

(a) Se alinharmos a “molécula” com o sistema de coordenadas tal que θ = 90◦, verifique que
Ixx = 8 e Iyy = 2.

(b) Determine os autovalores da matriz

[

Ixx Ixy
Ixy Iyy

]

.


