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O desenvolvimento de leis para descrever o comportamento de particulas microscopicas veio
a partir de observagoes experimentais diretas. Na mecénica cléssica, a descricao de movimentos
macroscopicos sao regidos pelas leis de Newton. No entanto, em escalas & nivel microscopico, vemos
que os comportamentos mudam drasticamente de modo que as leis fundamentais da mecéanica
classica precisam ser reformuladas. Para alguns movimentos ondulatorios classicos, os postulados
de De Broglie e Planck sao suficientes para descrever os comportamentos de particulas somente
para casos especificos. Porém, a descricao geral de um sistemas fisico & nivel microscopico, onde
se fundamenta a mecanica quintica é feita pela equagao de Schrddinger. [2].

A equagao de Schrodinger é uma equagao diferencial parcial (EDP) que depende tanto do
tempo quando da posicao da particula. Quando utilizada para se descrever sistemas fisicos em um
regime de modelo mais realistico, torna-se de dificil solu¢do analitica. A complexidade inerente &
resolugao analitica surge de véarios fatores como condig¢oes de contorno necessérias, sistemas com
mais de uma particula gerando uma EDP de multiplas variaveis de dificil solucao. Neste trabalho,
nos restringiremos & equagao de Schrédinger unidimensional e em regime estacionario:
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onde /i é a constante de planck reduzida, m é a massa da particula associada, ¥ é a funcao de
onda, V é a fungao potencial e E é a energia da particula.

Devido a essas dificuldades, métodos numéricos tornam-se ferramentas indispenséaveis para
encontrar solugdes aproximadas [3]. Estes métodos permitem o tratamento computacional de
sistemas quanticos complexos, oferecendo solugoes numéricas que podem prever resultados experi-
mentais com uma significativa precisao.

A utiliza¢do do potencial de Morse [1] na equagao de Schrédinger representa uma aproxima-
¢ao significativa para descrever sistemas moleculares de forma mais realista. O potencial de Morse
difere do potencial do oscilador harménico, pois leva em consideracao a anarmonicidade
das ligacoes moleculares, que se torna mais evidente & medida que a separacao interatéomica
aumenta. Na equagao de Schrodinger, o potencial de Morse é expresso como:

2
V(z) = De (1 - e*a<He>) 2)
Este potencial é mais adequado para descrever o comportamento vibracional de moléculas

diatémicas, pois ele prevé corretamente a dissociacao da molécula em atomos separados quando a
energia é suficiente para superar a profundidade do pogo de potencial (De).
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Com isso, 0 objetivo desta pesquisa é analisar através de métodos matematicos computacionais
aplicados & equacao de Schrédinger o comportamento das fungoes de onda, bem como dos niveis
de energia, a partir de sistemas moleculares, aproximando o modelo as medidas experimentais
conhecidas da literatura e entendendo seu comportamento.

Para o desenvolvimento da pesquisa, este estudo emprega o método das diferencgas finitas,
implementado em Python, para resolver a equagao de Schréodinger e investigar as propriedades
vibracionais das moléculas. A metodologia envolve a discretizagdo do espago, a formulagdo do
problema com condigoes de contorno apropriadas e a aplicacao do potencial de Morse, que captura
a anarmonicidade das ligagoes moleculares. Os resultados numéricos sao analisados e comparados
com solugoes analiticas ou dados experimentais para validar o modelo.

Com a anéalise numérica da equacao de Schrodinger para um potencial do tipo Morse, somos
capazes de modelar ligagoes quimicas em moléculas diatomicas. Os niveis de energia advém dos
autovalores E, além de que, as fungoes de onda fornecem as propriedades vibracionais da molécula.
De posse do conjunto de autovalores e autovetores, podemos estimar a energia de dissociacao da
molécula de gas de Hidrogénio (Hs), por exemplo.
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