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A reter e saber!

As observaveis fisicas sao representadas por operadores.

Saber algebra de operadores.

Comutadores: [A, B] = AB - BA. USAR SEMPRE UMA FUNCAO.
Verificar se um operador é linear:

vV vV v v

Alf(x) + g(x)] = Af(x) + Ag(x)
Alcf(x)] = cAf(x)

Funcgao propria de um operador

Af(x) = cf (x) c = cte.
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Matrizes vs funcoes

» Formulagao ondulatoria: Schrodinger.
» Formulagao matricial: Heinsenberg.
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Pausa! Algebra linear em 3D

» Um vector em 3D pode ser representado conhecendo as suas
componentes a;(i = 1, 3), em relagdo a um conjunto de vectores
unitarios mutuamente perpendiculares, €;:

-> - > ->
a=a e +ae + aze;

» O conjunto €; designa-se por base de vectores.

» Em 3D esta base diz-se completa, pois qualquer vector pode ser escrito
através de uma combinacao linear dos elementos da base.

» Nao é unica! Qualguer conjunto com trés vectores unitarios mutuamente
pode ser utilizado.

» Para uma base, o vector é especificado completamente pelas trés
componentes, uma matriz coluna:

Quimica Tedrica & Estrutural (2013) Caridade & Ulises 4



Algebra linear em 3D (cont.)

» Podemos definir produto escalar de dois vectores:

3
> >
Xoy =Xyt XY, T X3y3 = Z XY
i=1
X-x=xP

» Admitindo a definicao de vector:

d -> A A
X-y:ZZei~ejaibj
i

» Para que sejam iguais temos:

R 1 sei=j
e, = . =

L 0 sei#j

op é o Delta de Kronecker. Neste caso diz-se que a base de vectores é
Ortonormal: (1) Sao mutuamente perpendiculares, ortogonais; (2) tém
comprimento unitario, normalizados.
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Algebra linear em 3D (cont.)

» Conhecido um vector 3, podemos determinar a componente ao longo de
éj através do produto escalar:

com 1 diade unitario.
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Nao vamos aprender nada de novo em termos
matematicos: Apenas notacao
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Algebra linear em nD em espaco complexo

» Consideremos uma base de vectores de dimensao n completa. O vector
na notacao de Dirac (ket) é escrito por

» a matriz adjunta de a é a matriz linha complexa:

a' = (aja}. .. ay) = (al

com (a| o bra.
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Algebra linear em nD em espaco complexo

» O produto escalar é dado por:

(allb) = (alb) = a'b = > aib;

i=1

» A condicao de ortornormalidade vem dada por:

(el = 3 ai
|@zﬁqm
Mw;Z#wm
(il = 8
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Algebra linear em nD em espaco complexo

» Conhecido o bra ou ket podemos obter as componentes do vector?
Partindo de |a) = 3 |i)a; e multiplicando pelo bra (esquerda) ou ket
(direita):

(1) = Z01ha; = 3 05 = o
(alj) = Z_ iy = z 5,3 =4

= 3 1a = 2 1o
6l = 3 it = 2

1= Z G ™I
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Produto interno e externo

Produto interno

a-b=a'b
b,
=(a a - a,) b:2 = i a;b;
b.,, i=1
Produto externo
a®b=ab’
4 aby
_ | (by by - b)) = 32:b1
a, an-bl

|w){(w| € um operador!

a, b,
a,b,
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Exercicio

O produto externo @){| € um operador, logo pode ser representado por uma
matriz. Mostre tal afirmagao com os vectores:

2 -1

|p) = | 3i lwy=1 0
4 i

Determine (|o)(w)(3|v))
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Representacao matricial

» Partindo da expressdo Aly) = |¢) e considerando a base {¢,}, podemos
escrever:

&) = Aly) = Ally)
= A |ENENw)

» Multiplicando por {¢,,|:

(Eml®) = D (EmlAlE)EN W)
> (¢,.|®) corresponde a componente @ ,,;:

(pm = z Aman

com A, = (¢ |AIE,) Representacao matricial do operador.
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Representacao matricial

Considere a base de fungdes ortonormais {|u;)} e o operador A que actua da

seguinte forma:

’2\|U1) = 2|u;)
Aluy) = 3|uy) = ilus)
Aluz) = ~|u,)

Escreva a representacao matricial do operador.
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