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RESUMO: Apresenta-se uma técnica relativamente simples para se obter a visualizacdo de orbitais atdmicos, exemplificando
pelo atomo de hidrogénio, usando o método de simulagdo numérica de Monte Carlo, tendo como ferramenta um microcomputa-
dor. O programa, de facil operacdo, pode ser utilizado como complemento didatico para a ilustracdo de orbitais atdbmicos e outros
sistemas simples. A técnica pode ser utilizada para a visualizagdo de sistemas mais complexos.

PALAVRAS-CHAVE: Método de Monte Cario; Visualizagdo de orbitais atémicos.

1 - INTRODUCAO

O método de simulagdo numérica, popularmente
conhecido como o Método de Monte Cario (KALOS &
WHITLOCK, 1986; SOBOL, 1976), tem uma vasta gama
de aplicagcBes para simular a evolugdo de sistemas muito
complexos, principalmente se a evolucdo destes sistemas
estiver associado a processos estocasticos.

Na Fisica, as aplicagcdes do método de Monte Cario
foram inicialmente desenvolvidas para tratar de proble-
mas em mecanica estatistica (BINDER & STAUFFER,
1984; KALOS & WHITLOCK, 1986), sendo que atual-
mente muitas outras &reas recorrem com sSucesso ao
método, notadamente em teorias na rede, como na Cro-
modindmica Quéantica (REBBI, 1983), por exemplo. Utili-
zacBes mais extensivas ocorrem principalmente fora da
Fisica.

Em geral, métodos numéricos, como o é o método
de Monte Cario, fornecem resultados numéricos, inter-
pretados em tabelas e em graficos. No entanto, nosso
objetivo é diferente, pois visamos obter representacgdes
pictéricas dos sistemas estudados, que chamaremos de
visualizacdo. Escolhemos sistemas quéanticos simples
para. desenvolver esta técnica de visualizagcdo (particula
confinada numa caixa unidimensional e o &tomo de hi-
drogénio) mostrando como resultado as figuras caracte-
risticas dos orbitais atdmicos. Estes sistemas tem a van-
tagem de terem solugdes analiticas bem conhecidas. Po-
demos aplicar esta técnica para sistemas mais complexos,
tais como sistemas atémicos e moleculares, para visuali-
zar as estruturas das ligagdes quimicas, por exemplo, on-
de observacBes qualitativas tornam-se importantes para
a compreensao, dos sistemas. Nestes casos, no entanto,
ha complicagdes adicionais, desde que solucfes analiticas
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nem sempre sao possiveis.

O ponto central da nossa técnica de simulagéo é a
conversdo da distribuicdo uniforme de pontos pseudo-
aleatdrios gerados pelo microcomputador dentro do in-
tervalo [0,1] para a distribuicdo que queremos simular. O
procedimento desta conversdo é a realizagdo detestes de
aceitabilidade destes pontos, no caso utilizando o teste de
aceitacdo-rejeicdio de Van Neumann (KALOS & WHI-
TLOCK, 1986; SOBOL, 1976).

Na seccado 2, damos uma rapida idéia do Método de
Monte Cario e do procedimento de Neumann para a sele-
¢do dos pontos para a conversdo da distribuicdo unifor-
me para a distribuicdo desejada. A seccdo 3 trata do de-
senvolvimento da nossa técnica de visualizagéo utilizando
o método de Monte Cario, aplicado a dois sistemas sim-
ples e ilustrativos - uma particula quantica confinada em
uma caixa unidimensional e o atomo de hidrogénio nos
quatro primeiros niveis de energia.

2- O METODO DE MONTE CARLO

O nome é em referéncia a Monte Cario, principado
de M6naco, mundialmente conhecido pelos seus jogos de
azar, e portanto as roletas, tipicos aparelhos geradores de
nimeros aleatérios. Roletas, no entanto, sdo ineficientes
para propésitos de simulagdo numérica, pois o método
de Monte Cario é baseado em procedimentos estatisticos
(FELLER, 1950), e para ser eficaz necessita de um grande
numero de nimeros aleatérios gerados num curto espa-
¢o de tempo, motivo pelo qual o método somente se po-
pularizou apés o advento dos modernas computadores
eletrénicos.

Na realidade, os computadores eletrénicos geram
os chamados numeros pseudo-aleatérios, obtidos a par-
tir de algoritmos matematicos. No entanto, estes nime-
ros pseudo-aleatdérios obedecem a certos requisitos, de
modo que quando gerados por um borr. algoritmo, séo
praticamente indistinguiveis, do ponto de vista detestes
estatisticos, dos niumeros realmente aleatdrios. Em geral,
as maquinas eletrénicas sdo programadas para gerarem
os nimeros pseudo-aleatdrios dentro do intervalo [0,1],
numa distribuicdo uniforme, de modo que torna-se ne-
cessario efetuar a converséo para a distribuicdo especifica
do sistema considerado. Para este propoésito, recorremos
a relagédo integral

n (2.1}
7= pls)dz .

a

Se Y for uma varidvel aleatéria uniformemente distri-
bufdo no intervalo [0,1], pode-se mostrar que a varidvel
aleatéria 1, definida pela relagéo (2.1), obedece a distri-
bui¢cdo p(x) definida no intervalo [a,b] (SOBOL, 1976). Na
pritica esta relacdo & interessante apenas nos casos em
que podemos obter a expressdo explicita denem funcéo
de 7, isto &, 7 (y) Neste caso, para obtermos a varidvel
aleatérian geramosY e em seguida substitufmos seu va-
lor na expresséo paran ().
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O caso mais simples ocorre quando a fungdo p(x)
corresponde a uma densidade de probabilidade unifor-
memente distribulda

1 (2.2)
p(z) = Ta— B) '

resultando, apds a inteyracéo e resolugdo da equacao al-
gébrica, na relagéo linear

q:'f(b—ﬂ)+a ‘ (2.3}

Em problemas reais, a conversdo do parametro ¥
para o pardmetro 77 naoa é tao uivial, a integragaoc nem
sempre sendo possivel, ou quando posslvel, a equagao
algébrica resultante no apresenta uma solugdo analltica
simples. Nestas situagdes, devemos recorrer aos proce-
dimentos numéricos de conversao.

Para o nosso propdsito, usamos o procedimento de
Neumann (SOBOL, 1976) para a conversdo da distribui-
cAo das varifveis aleatdrias, Tomamos inicialmente um
par de ndmeros aleatérios (ou pseudo-aleatdrios) gera-
dos pelo computador, e portanio pertencentes a uma
dislribuigao uniforme dentro do intervalo [0,1]. Seja o par
(v, ¥"); converternos Y numa varidvel aleatdria 7" uni-
formemente distribufda no intervalo [a,b] através da
equacdo (2.3) e verificamos a desigualdade

(2.4)

p(n') <" Mo

para Mg o mé&ximo absoluto da fungéo p(x). Se a relagao
tor verdadeira, aceitamos M, caso contrério, rejeitamos o
par(y'~y')e realizamos um novo teste, repetindo o pro-
cedimento sucessivamente até atingir um ndmero esta-
tisticamente significativo das varidveis aleatdrias 77",
agora na distribuicdo desejada.

3- A TECNICA DE VISUALIZACAO

O objetivo da presente aplicagdo do método de
Monte Cario é obter uma representacao qualitativa de al-
guns sistemas fisicos através da visualizagdo de algumas
das caracteristicas béasicas destes sistemas. Nos exemplos
considerados, as distribuicbes de probabilidades sé@o os
principais elementos de caracterizacdo destes sistemas.
Portanto, representacdes qualitativas destes sistemas
quanticos podem ser obtidas imprimindo pontos cuja
densidade seja proporcional a densidade de probabilida-
de.

A técnica é muito simples: consiste na impressao na
tela dos pontos obtidas durante o processo de simulagéo,
como explicado na seccdo anterior. Necessitamos como
suporte de um microcomputador, a programacao sendo
feita na linguagem BASIC, que tem a grande vantagem
da simplicidade e da popularidade, embora possamos
perder em eficiéncia quanto a velocidade de processa-



mento, muito importante nas aplicacbes baseadas no
método de Monte Cario, que em geral exigem um nu-
mero muito grande de ciclos de processamento.

Iniciamos a aplicagdo pela particula quantica confi-
nada numa caixa unidimensional, Util para testar a técnica
e a programacao. Os resultados graficos podem ser vis-
tos no apéndice.

3.1 - Particula quéantica confinada numa caixa

Particula quantica confinada numa caixa unidimen-
sional é o exemplo mais simples e ilustrativo que acha-
mos para explorar a nossa técnica de visualizagdo. A den-
sidade de probabilidade de uma particula confinada nu-
ma caixa unidimensional de comprimento L (GASIORO-
WICZ, 1974) é

p(z) — %Biﬂgtg—z_’i {(3.1)

para nuimeros inteiros n. Neste caso, a relagdo integral
{2.1) pode ser resolvida, resultando

_n 1 sin(zmm)

T=T 7 2nr L
No entanto, ndo podemos inverter esta equagdo numa
relagdo algébrica simples relacionando as varidveis alea-
térias 7 e Y, recarrendo portanto ao procedimento de
Neumann para a conversdo da distribuicdo dos ndmeros
aleatdrios. Utilizamos este sistema simples, unidimensio-
nal, como um teste preliminar de programacéao e da apli-
cabilidade da técnica desenvolvida. Veja no apéndice al-
gumas das figuras relacionadas a este sistema.

{3.2)

3.2 — Visualizaga@o das orbitais do 4tomo Hidrogé-
nio

Os auto-estados de energia do dtomo de hidrogé-
nio pode ser representada pelas auto-fungdes

wﬂ.lm("', 9, ‘P) — Rnl(f)ylm(a)gm(ﬂo) s (3.3)

onde o nidmero inteiro n (0 == 1) representa o nimero
quéntico principal, / (0 < | << n) o ndmero quéntico orbi-
tal eem (M <</ o ndmero quéntico azimutal (GASIO-
ROWICZ, 1974; PAULING & WILSON, 1935).
Trabalhando em coordenadas retangulares, a distribuiggo
espacial da densidade de probabilidade do elétron orbital
&

3
p(z,y,2) = | ¥nim (2, y, 2)| ’ (3.4)
=2 nossa visualizagio mostrando os orbitais seccionados
y plano xz (y = 0). As figuras dos orbitais tem simetria

rotacional ao redor do eixo z quando usamos 0s auto-
estados de L»

Bm(p) = ezp(imp) . i
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Os procedimentos de programacgdo serdo discuti-
dos somente para o estado fundamental, caracterizado
pelo conjunto dos ndmeros quénticos (n,,m) = (1,0,0), e
pela auto-fungido

1
W00 = YT ezp(—r/a,) ,  (3.6)

onde ag (= 0,529 . 10~9%m) & o raio de Bohr. A densidade
espacial associada &, adotando o raio de Bohr como uni-
dade de comprimento,

P(I, Y, Z) = c—ﬂ.r 3 (3.7}

aonde

r=(2+y*+2)7 .

com maximo absoluto My = 1 em r = 0. Na equagéo (3.7)
desprezou-se o fator multiplicativo constante, irrelevante
no método de Mante Carlo. O presente sistema & tridi-
mensional, mas a visualizagido serd restrita ao plano xz,
que corresponde a ¥y = 0. Dentro do procedimento de
Neumann, num sistema bidimensional, necessitamos
sortear uma tripla de nimeros aleatérios, (¥, ¥, ¥'"'). 0
par (', 7"} devendo ser convertido para (1, ") atra-
vés de equagdes lineares do tipo (2.3). A seguir, para a
funcdo densidade de probabilidade definida por (3.7),
lestamos a relagdo de desigualdade

{3.9)
p(n'sn") < 7'M, ;

se for verdadeira, aceitamos este par como coordenadas
de um ponio no espago xZ; se for falsa, rejeitamos e rei-
niciamos o processo, tantas vezes gquantas sejam neces-
sérias para obter uma figura bem definida ap&s a impres-
sao dos ponlos na tela. Sao necessérios da ordem de trés
a cinco mil pontos. A técnica foi aplicada para niveis de
energian = 1 an = 4, incluindo o efeito Stark no niveln =
2, que causa deformacg8o nos orbitais. Uma coleténea de
figuras auto-explicativas & apresentada no apéndice, da
maneira como aparece na tela do microcomputador.

4- CONCLUSOES

Mostramos que o método de simulacdo de Monte
Cario pode ser usado para propésitos de visualizagcédo de
alguns sistemas fisicos simples, usando microcomputa-
dor como ferramenta, exemplificados aqui por varias fi-
guras representando os orbitais dos varios niveis do
atomo de hidrogénio, em secc¢Bes no plano xz.

Baseado em algoritmos matematicos bem defini-
dos, tal técnica evita possiveis distorces que possam
ocorrer quando tentamos traduzir equagdes matematicas
em figuras qualitativamente compreensiveis, passiveis
a retoques artisticos subjetivos.
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Pode-se aplicar o método em sistemas mais com- APENDICE

plexos, por exemplo, para a visualizacdo de estruturas Apresentamos neste apéndice uma selecdo de fi-
moleculares. Os programas disponiveis estdo montados guras auto-explicativas, como € vista na tela do micro-
visando essencialmente aplicacfes didaticas. computador.

fiplicacao didatica do uso do wetodo de Monte Carlo

Simulacao de orbitais: particula confinada numa
caixa unidimensional

pix) Mais pontos para simulacao, s/n ? Jj

Estadon= 1 (estado fundamental) X
RS 35' ;if,‘,‘ ¥ EAT Rt 2T
iy e R R
No. de ptos. lancados : 2008
No. de ptos. para sinulacao 3088
fiplicacao didatica do uso do netodo de Monte Carlo
Simulacao de orbitais: particula confinada numa
. caixa unidimensional
pix) Mais pontos para simulacao, s/n ?
Estado n = 3 X

No. de ptos. lancados
No. de ptos. para simulacao ! 008

Semina, Ci. Exatas/Tecnol., v. 13,n. 4, p. 255-261, dez. 1992

258




Sinulacao Visual de Orhitais Atomicos

Metodo de Monte Carlo: £
Atomo de hidrogenio,
estado : 1,0 ,80

Muda escala, s/n ? il

=z ] raio{s) de Bohr
-2

Ptos. lancados : 5984
No. de ptos. | DB@8

Simulacao Visual de Orbitais Atowmicos

Metodo de Monte Carlo: 32
Atono de hidrogenio,

estado ! 4,1 ,8
Muda escala, s/n ?

A
—i= § raio(s) de Bohr

-16

Ptos. lancados | 5008
No. de ptos. 2
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Simulacao Visual de Orbitais Atomicos

mtntln de Honte Carlo: 32 5 ’ +
Atono de hidrogenio, '
estado | 4,3, 98 @
Muda escala, s/n ? |
a

——— = 8 raio(s) de Bohr

Ptos. lancados
No. de ptos.

Simulacao Visnal de Orbitais Atomicos

Metodo de Monte Carlo:
Atomo de hidrogenio, _
Efejto Stark " Ll -:"'_:‘Z 5
Estado (200 - 218) T e
Muda escala, s/n 7 |l

] :
b—— = 2 raio(s) de Bohr

.4
Jtos, lancades | o098
No. de ptos. : 5008 .
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Semina: Ci. Exatas/Tecnol., Londrina, v. 13, n. 4, p. 255-261, Dez. 1993.

ABSTRACT: We present a simples technique, using the Monte Carlo Simulation Method aided by a microcomputer as a tool, to
visualize atomic orbitais. The software program, applied to the hidrogen atom as an example, is easy to handle and can be used
as ateaching aid to illustrate atomic orbitais as well as other simple systems. This technique can also be used for visualization of
more complex systems.

KEY-WORDS: Monte Cario Simulation Method; Atomic orbitais visuaiization.
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