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SOLUCOES NUMERICAS DA EQUACAO DE SCHRODINGER: UMA
ABORDAGEM COM DIFERENCAS FINITAS PARA POTENCIAIS
CANONICOS

RESUMO

A mecanica quantica é a area da Fisica que estuda o comportamento e as propriedades de particulas
subatémicas que compoem a matéria. Por isso, 0 movimento de particulas como o elétron ndo pode ser
descrito com base nos principios da mecéanica classica. Entre as diversas aplicacdes da mecanica
quantica, destaca-se a modelagem de sistemas moleculares, nos quais as interacdes entre atomos
exigem uma descricdo em termos de potenciais que reflitam sua natureza quantica. Nesse contexto, o
potencial de Lennard-Jones se apresenta como uma ferramenta importante, por estar associado ao
comportamento de moléculas e ser amplamente utilizado em simula¢des de dindmica molecular (DM).
Ele descreve a interacdo entre atomos e moléculas, permitindo, por exemplo, a modelagem das forgas
intermoleculares entre atomos de argénio no estado liquido. Este projeto teve como objetivo inicial
aplicar o método de diferencgas finitas (MDF) a equacdo de Schrodinger com o potencial de Lennard-
Jones, em conjunto com o formalismo da mecanica quantica supersimétrica, e comparar os resultados
com 0s obtidos via célculo variacional. O MDF é uma abordagem numérica que permite discretizar o
espago e o tempo, convertendo equagdes diferenciais em sistemas de equagdes algébricas resolviveis
computacionalmente. Contudo, a aplicacdo ao potencial de Lennard-Jones revelou-se instavel
numericamente. Essa limitacdo levou a um redirecionamento do estudo para potenciais canonicos e de
solucdo analitica conhecida, como o potencial degrau e o fenémeno de tunelamento quantico. O
modelo resultante demonstrou eficacia didatica e estabeleceu uma base sélida para futuras
investigacdes em simula¢0es numéricas na mecanica quantica.
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