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Oscilador harmônico
Vibrações moleculares
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• 𝑙!: posição de equilíbrio

• 𝑚: massa

• 𝑙: comprimento/posição

Lei de Hooke (deslocamentos pequenos):

Força proporcional ao deslocamento em relação ao equilíbrio

• Se 𝑥 > 0, 𝐹 < 0: mola estendida, Força ←

• Se 𝑥 < 0, 𝐹 > 0: mola comprimida, Força →



Oscilador harmônico
Solução clássica

22/08/2023 5930300 - Química Quântica 3

Troca de variáveis: de 𝑙 para 𝑥.



Oscilador harmônico
Solução clássica
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• 𝑥 é função do tempo

• 𝑥 = 𝑥(𝑡)

Trocando 𝑘/𝑚 por 𝜔"

Qual função 𝑥(𝑡) que derivada duas vezes resulta nela mesma vezes uma constante ao 

quadrado com o sinal trocado?



Oscilador harmônico
Solução clássica
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Solução geral

Condições de contorno

• Posição inicial (𝑡 = 0) arbitrária (𝐴)
0 1
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Solução clássica
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Condições de contorno

• Velocidade inicial (𝑡 = 0) zero

01

Solução geral
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Solução clássica
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• 𝜔: frequência angular (rad s–1)

• 𝜈 = #
"$

 : frequência em ciclos por segundo (ciclo s–1 = Hz)

O radiano é uma unidade derivada (tem dimensões derivadas algebricamente a 

parOr das sete grandezas de base). Como tem dimensão unitária, pode ser incluído 

ou omiOdo em expressões de unidades SI derivadas. Na práOca, rad pode ser usado 

quando apropriado e pode ser omiOdo se não ocorrer perda de clareza.
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Solução clássica
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Oscilador harmônico
Solução clássica – Energia potencial
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Definindo o zero (arbitrário)



Oscilador harmônico
Solução clássica – Energia cinética
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Oscilador harmônico
Solução clássica – Energia total

22/08/2023 5930300 - Química Quân6ca 11

• Independente do tempo.

• Dependente da amplitude arbitrária 𝐴.

• Pode ter qualquer valor.



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica
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• 𝑙!: comprimento de equilíbrio.

• 𝑘(𝑥" − 𝑥% − 𝑙!): força sobre a partícula 1.

• −𝑘 𝑥" − 𝑥% − 𝑙! : força sobre partícula 2.



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica

22/08/2023 5930300 - Química Quântica 13

(1)

(2)

Somando (1) e (2):



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica
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• Parece segunda lei de Newton para um corpo que não está soba a ação de 

forças (resultante zero).

• Qual é a massa desse “corpo”?

• Qual é a sua posição?

(massa total)

(centro de massas)



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica
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• Sem força resultante, o centro de massa apresenta movimento uniforme.

• Força não depende das coordenadas do centro de massa, somente da 

coordenada relativa.



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica
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(1)

(2)

Passando as massas dividindo e subtraindo (1) de (2):



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica
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(deslocamento em relação à posição de equilíbrio)

massa–1 → 𝜇&%

ou



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica

22/08/2023 5930300 - Química Quântica 18

• 𝜇: massa reduzida.



Problemas de dois corpos
Molécula diatômica
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• Se o potencial só depender das coordenadas relativas, um problema de dois corpos 
pode ser descrito como dois problemas de um corpo.
• Uma eq. para o centro de massas.
• Uma equação para um corpo com massa igual a massa reduzida e num potencial 

igual, em termos das coordenadas relativas.



Molécula diatômica
Curva de energia potencial
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En
er
gi
a

Potencial do oscilador harmônico

Potencial harmônico é uma boa aproximação para pequenos deslocamentos em 

torno da posição de equilíbrio.



Molécula diatômica
Curva de energia potencial
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Arbitrário Zero, no mínimo

Termos anarmônicos: desprezíveis se 𝑙 ≈ 𝑙!.

(Oscilador harmônico)



Oscilador harmônico
Solução quântica
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Equação de Schrödinger



Oscilador harmônico
Solução quântica

22/08/2023 5930300 - Química Quântica 23

Energia quantizada Número quântico vibracional



Oscilador harmônico
Solução quânAca
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Oscilador harmônico
Espectro no infravermelho
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Transições entre os níveis vibracionais de 

uma molécula diatômica podem ocorrer 

pela absorção ou emissão de radiação 

eletromagnética (𝜈'())que satisfaça a 

condição de ressonância de Bohr:

As únicas transições permiOdas pela 
regra de seleção envolvem níveis 
adjacentes:



Oscilador harmônico
Espectro no infravermelho
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Absorção:
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Espectro no infravermelho
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Absorção:

Frequência observada da radiação que é absorvida é igual a frequência de vibração 

de oscilador clássico com mesmo 𝑘 e 𝜇.



Oscilador harmônico
Espectro no infravermelho
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Número de onda

(inverso do comprimento de onda)

ou

(Unidade SI: m–1)
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Espectro no infravermelho
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Número de onda

(Unidade SI: m–1)

(Para obter em cm–1, 

usar �̃� = 2,99792458	×10%! cm s–1)

• Número de onda é a grandeza correspondente ao inverso do comprimento de onda.

• cm–1 é a unidade usada em espectroscopia para a grandeza número de onda.



Oscilador harmônico
Espectro no infravermelho

• Δ𝐸 = ℏ 𝑘/𝜇 !/# é o mesmo entre dois 

níveis sucessivos.

• Espectro deve ser uma única linha em �̃�$%&.

• Estra transição/linha é chamada de 

frequência vibracional fundamental.
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Espectro no infravermelho
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Espectro (simulado) HCl em baixa resolução 

(Frequência vibracional fundamental)
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Espectro no infravermelho
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A observação do espectro vibracional permite determinar a força da ligação 
química (constante de força).

HCl:



Frequências vibracionais fundamentais, constantes 
de força e comprimentos de ligação de algumas 
moléculas diatômicas
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Oscilador harmônico
Funções de onda
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• 𝑣: número quântico vibracional.

• 𝑁*: constante de normalização.

• 𝐻*: polinômio de Hermite.

Exemplos dos primeiros polinômios de Hermite
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Exemplos das primeiros funções de onda
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Oscilador harmônico
Paridade das funções
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Função par Função ímpar

Exemplo: Exemplo:
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Se 𝑓(𝑥) é ímpar:
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Funções de onda
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Oscilador harmônico
Posição média
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• 𝑥 é ímpar.

• 𝜓* 𝑥 " é par para qualquer valor de 𝑣.

• O integrando é ímpar para qualquer valor de 𝑣.



Oscilador harmônico
Momento médio
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• 𝑣 pode ser par ou ímpar.

• A derivada de uma função par é ímpar.

• A derivada de uma função ímpar é par.

• O integrando é ímpar para qualquer valor de 𝑣.


