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Modelo de Vibração - Tratamento clássico

Eq. de movimento



A solução da equação diferencial do movimento da massa m presa a uma mola de 

constante de força k,  d2( x)/dt2 + k x/m = 0, é do tipo

x = x0cos(2t + )

Este resultado pode ser obtido considerando a projeção de um ponto P que descreve um

movimento circular uniforme (de raio x0), em um eixo x passando pelo centro do

circulo.

Quando o ponto descreve uma volta,

o ângulo  = 2. Se o ponto gira com

uma frequência angular  = 2,

durante, um tempo t o ângulo

descrito será  = wt =2  t, resultando:

x = x0cos 2  t = x0cos  t

Se para t = 0 já existe um ângulo 

(fase), teremos a expressão acima:

x = x0cos(2t + )
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Como determinar o deslocamento, x, da massa m

w



O tipo de solução da equação de movimento                                    (I)

leva a x = x0cos(2t + ), mas o valor da frequência não fica

determinado. Para determina-la deve-se substituir esta expressão na

equação de movimento para relacionar a frequência com os valores de

massa e constante de força do sistema. Efetuando as derivadas

dx/dt = -x0 2 sen(2t + ) e d2x/dt2 = -x0422 cos (2t + ) e

substituindo essa última na equação (I):

-x0422 cos (2t + ) + (k/m)x0 cos (2t + ) = 0 ou

x0cos(2t + )[k/m - 422] = 0 resultando em 422 = k/m

que leva ao valor da freqüência de oscilação do sistema:
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Como determinar a freqüência de oscilação, 



Energia Potencial 

𝑓 = −
𝑑𝑉

𝑑𝑥
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Oscilador Harmônico

Tratamento Clássico
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Energia Potencial de um oscilador harmônico

𝑓 = −𝑘Δ𝑥 = −
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Energia total de um oscilador harmônico-Tratamento clássico

E = T + V



Energia total de um oscilador 
harmônico

Tratamento clássico

E = T + V
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A  energia do oscilador só depende da A (amplitude)

e não de  e A tem qualquer valor.
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Vibração de Moléculas Diatômicas
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O Modelo do Oscilador Harmônico Clássico
Explicação de tendências dos valores de número de onda

m1 m2

k

21

21

mm

mm

+
=




k

c2

1
=



Explicação de Deslocamento das Frequências

m1 m2
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Moléculas Diatômicas  



Espécies / cm-1 k/Nm-1

O2
+ 1876 1659

O2 1580 1176

O2
- superóxido 1094 567

O2
2- peróxido 791/736 276
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A função potencial para molécula diatômica tem a forma parabólica V=kx2/2. 

Classicamente, considerando um valor máximo de potencial Vm =kx0
2/2

podemos pensar em uma partícula oscilando dentro do poço e haverá uma 

troca entre a energia potencial (V) e a cinética (T).

e= (1/2c)(k/)1/2 

frequência própria do sistema

Vm

+x0
-x0

Vm =kx0
2/2

V=0 e T com 

valor máximo

Resumo
Modelo Clássico

A  energia do oscilador só depende da A (amplitude) e A tem qualquer valor.
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Modelo Quântico

H  = E  equação de Schrödinger   (H=operador hamiltoniano)

H = T + V
T=-(ħ/2)·d2/dq2 (operador da energia cinética)

V=kq2/2 (operador da energia potencial)

d2 

dq2
+

2

ħ2
E-kq2/2  = 0

Função de onda:          

(q) = Hv exp(-aq2/2) Ev=(v + ½)h (autovalores)
ou

Gv(cm-1) = e(v + ½)  e(cm-1)=(1/2c)  k/



v=Hv(x)exp(-x2) (x = a½q)                                                   

v=0,  Hv=1 v=1, Hv=2x

v=2, Hv=4x2-2 v=3, Hv=8x3-12x

Ψv são funções de onda normalizadas e perpendiculares





Gv(cm-1)=e(v+½)

Modelo quântico
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Vmax=kx2/2

Modelo clássico

- Níveis discretos de energia

-Energia do ponto zero

Qualquer energia entre 0 e kx2/2

Freqüência própria we
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Função de onda e Probabilidade

Oscilador Harmônico



Distribuição das moléculas nos níveis de energia vibracionais

Distribuição de Boltzman

A população dos níveis de energia
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JK-1 1,38x10-23

ergK-1 1,38x10-16

eVK-1 8,62x10-5

cm-1K-1 0,695
E=kT =Banho Térmico

k = cte de Boltzman



Distribuição das moléculas nos níveis vibracionais



Harris, Bertolucci, An Introduction to Vibrational and Electronic Spectroscopy


