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Modelo de Lennard-Jones (1924) 
 

U(r) = D [  (rm /r)12 - 2 (rm /r)6  ] 
 

D =  - U(rm) 

Com: 

Para pequenas variações em torno de rm:    x = r - rm 

U(r) ≈ - D + ½ k (r – rm)2 (aproximação ½ kx2) 

Novamente  dU(r)/dr : 

dU(r)/dr  =  2 ½ k (r – rm) = k (r – rm) 

Calculando dU(r)/dr : 

d2U(r)/dr2  = k   (eq.1) 
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dU(r)/dr = D/rm [  12(rm /r)13 - 12 (rm /r)7  ] 

Calculando dU(r)/dr  no Modelo de Lennard-Jones 

Novamente  dU(r)/dr : 

d2 U(r)/dr2 = 12 D/rm
2 [  13(rm /r)14 - 7 (rm /r)8  ] 

d2 U(r)/dr2 = 12 D/rm
2 [ 13 – 7 ] = 72D/rm

2 (eq. 2) 

Fazendo r = rm 

Combinando com (eq. 1) 

k = 72D/rm
2 

Resultado da proximação  da função ½ kx2 
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Exemplo: molécula de CO 
m (C12) = 12 / NA = 2 .10-26 Kg 
m (O16) = 16 / NA = 2,7 .10-26 Kg 
    μ = 1,16 .10-26 Kg 

Dados:  rm = 1,1 Å 
  D = 10 eV =  1,6 .10-18 J (energia de dissociação)  

k = 72( 1,6 .10-18 /rm
2) = 9,5 .103 N/m 

1 Kg 

1 mm ! 

f= 1/2π . (k/μ)1/2 ≈ 1,4 .1014 Hz 

λ = c/f ≈ 2 μm (IR)  

λ  obtido experimentalmente : 4,7 μm (IR)  
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Conclusão:  
 
- o modelo se aproxima bem do valor 
experimental em ordem de grandeza, 
 
- considerando-se a escala dos espectros na 
faixa de IR, o valor representa praticamente o 
valor experimental. 


