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RESUMO: Apresenta-se uma técnica relativamente simples para se obter a visualização de orbitais atômicos, exemplificando 
pelo átomo de hidrogênio, usando o método de simulação numérica de Monte Carlo, tendo como ferramenta um microcomputa-
dor. O programa, de fácil operação, pode ser utilizado como complemento didático para a ilustração de orbitais atômicos e outros 
sistemas simples. A técnica pode ser utilizada para a visualização de sistemas mais complexos. 
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1 - I N T R O D U Ç Ã O 

O método de simulação numérica, popularmente 
conhecido como o Método de Monte Cario (KALOS & 
WHITLOCK, 1986; SÓBOL, 1976), tem uma vasta gama 
de aplicações para simular a evolução de sistemas muito 
complexos, principalmente se a evolução destes sistemas 
estiver associado a processos estocásticos. 

Na Física, as aplicações do método de Monte Cario 
foram inicialmente desenvolvidas para tratar de proble-
mas em mecânica estatística (BINDER & STAUFFER, 
1984; KALOS & WHITLOCK, 1986), sendo que atual-
mente muitas outras áreas recorrem com sucesso ao 
método, notadamente em teorias na rede, como na Cro-
modinâmica Quântica (REBBI, 1983), por exemplo. Util i-
zações mais extensivas ocorrem principalmente fora da 
Física. 

Em geral, métodos numéricos, como o é o método 
de Monte Cario, fornecem resultados numéricos, inter-
pretados em tabelas e em gráficos. No entanto, nosso 
objetivo é diferente, pois visamos obter representações 
pictóricas dos sistemas estudados, que chamaremos de 
visualização. Escolhemos sistemas quânticos simples 
para. desenvolver esta técnica de visualização (partícula 
confinada numa caixa unidimensional e o átomo de hi-
drogênio) mostrando como resultado as figuras caracte-
rísticas dos orbitais atômicos. Estes sistemas tem a van-
tagem de terem soluções analíticas bem conhecidas. Po-
demos aplicar esta técnica para sistemas mais complexos, 
tais como sistemas atômicos e moleculares, para visuali-
zar as estruturas das ligações químicas, por exemplo, on-
de observações qualitativas tornam-se importantes para 
a compreensão, dos sistemas. Nestes casos, no entanto, 
há complicações adicionais, desde que soluções analíticas 
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nem sempre são possíveis. 
O ponto central da nossa técnica de simulação é a 

conversão da distribuição uniforme de pontos pseudo-
aleatórios gerados pelo microcomputador dentro do in-
tervalo [0,1] para a distribuição que queremos simular. O 
procedimento desta conversão é a realização detestes de 
aceitabilidade destes pontos, no caso utilizando o teste de 
aceitação-rejeição de Van Neumann (KALOS & WHI-
TLOCK, 1986; SÓBOL, 1976). 

Na secção 2, damos uma rápida idéia do Método de 
Monte Cario e do procedimento de Neumann para a sele-
ção dos pontos para a conversão da distribuição unifor-
me para a distribuição desejada. A secção 3 trata do de-
senvolvimento da nossa técnica de visualização utilizando 
o método de Monte Cario, aplicado a dois sistemas sim-
ples e ilustrativos - uma partícula quântica confinada em 
uma caixa unidimensional e o átomo de hidrogênio nos 
quatro primeiros níveis de energia. 

2- O MÉTODO DE MONTE CARLO 

O nome é em referência a Monte Cario, principado 
de Mônaco, mundialmente conhecido pelos seus jogos de 
azar, e portanto às roletas, típicos aparelhos geradores de 
números aleatórios. Roletas, no entanto, são ineficientes 
para propósitos de simulação numérica, pois o método 
de Monte Cario é baseado em procedimentos estatísticos 
(FELLER, 1950), e para ser eficaz necessita de um grande 
número de números aleatórios gerados num curto espa-
ço de tempo, motivo pelo qual o método somente se po-
pularizou após o advento dos modernas computadores 
eletrônicos. 

Na realidade, os computadores eletrônicos geram 
os chamados números pseudo-aleatórios, obtidos a par-
tir de algoritmos matemáticos. No entanto, estes núme-
ros pseudo-aleatórios obedecem a certos requisitos, de 
modo que quando gerados por um borr. algoritmo, são 
praticamente indistinguíveis, do ponto de vista detestes 
estatísticos, dos números realmente aleatórios. Em geral, 
as máquinas eletrônicas são programadas para gerarem 
os números pseudo-aleatórios dentro do intervalo [0,1], 
numa distribuição uniforme, de modo que torna-se ne-
cessário efetuar a conversão para a distribuição específica 
do sistema considerado. Para este propósito, recorremos 
à relação integral 
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3- A TÉCNICA DE V ISUALIZAÇÃO 

O objetivo da presente aplicação do método de 
Monte Cario é obter uma representação qualitativa de al-
guns sistemas físicos através da visualização de algumas 
das características básicas destes sistemas. Nos exemplos 
considerados, as distribuições de probabilidades são os 
principais elementos de caracterização destes sistemas. 
Portanto, representações qualitativas destes sistemas 
quânticos podem ser obtidas imprimindo pontos cuja 
densidade seja proporcional à densidade de probabilida-
de. 

A técnica é muito simples: consiste na impressão na 
tela dos pontos obtidas durante o processo de simulação, 
como explicado na secção anterior. Necessitamos como 
suporte de um microcomputador, a programação sendo 
feita na linguagem BASIC, que tem a grande vantagem 
da simplicidade e da popularidade, embora possamos 
perder em eficiência quanto à velocidade de processa-
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mento, mui to importante nas aplicações baseadas no 
método de Monte Cario, que em geral exigem um nú-
mero mui to grande de ciclos de processamento. 

Iniciamos a aplicação pela partícula quântica confi-
nada numa caixa unidimensional, útil para testar a técnica 
e a programação. Os resultados gráficos podem ser vis-
tos no apêndice. 

3.1 - Partícula quântica confinada numa ca ixa 

Partícula quântica confinada numa caixa unid imen-
sional é o exemplo mais simples e i lustrativo que acha-
mos para explorar a nossa técnica de visualização. A den-
sidade de probabil idade de uma partícula confinada nu-
ma caixa unidimensional de compr imento L (GASIORO-
WICZ, 1974) é 

4 - C O N C L U S Õ E S 

Mostramos que o método de simulação de Monte 
Cario pode ser usado para propósitos de visualização de 
alguns sistemas físicos simples, usando microcomputa-
dor como ferramenta, exemplificados aqui por várias fi-
guras representando os orbitais dos vários níveis do 
á tomo de hidrogênio, em secções no plano xz. 

Baseado em algor i tmos matemáticos bem defini-
dos, tal técnica evita possíveis distorções que possam 
ocorrer quando tentamos traduzir equações matemáticas 
em f iguras qualitativamente compreensíveis, passíveis 
a retoques artísticos subjetivos. 



Pode-se aplicar o método em sistemas mais com-
plexos, por exemplo, para a visualização de estruturas 
moleculares. Os programas disponíveis estão montados 
visando essencialmente aplicações didáticas. 

APÊNDICE 
Apresentamos neste apêndice uma seleção de fi-

guras auto-explicativas, como é vista na tela do micro-
computador. 
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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 a teaching aid to illustrate atomic orbitais as well as other simple systems. This technique can also be used for visualization of 
more complex systems. 
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