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Introdução 

A utilização de programas computacionais, como o 

MAPLE, o MATHEMATICA e o MATLAB para a 

resolução de problemas matemáticos na rotina do 

aluno de química faz com que o mesmo adquira 

uma formação diferenciada. A necessidade de 

alunos com experiência para tratar dados 

complexos em fotoquímica e química computacional 

motivou a busca por talentos com vocação 

simultânea em matemática e química. Para isso tem 

sido desenvolvido um tutorial para uso dos 

softwares MAPLE e MATLAB aplicado a problemas 

químicos das disciplinas de química inorgânica. O 

tema escolhido para iniciar essa atividade foi à 

construção de superfícies de duas ou três 

dimensões dos orbitais atômicos, bem como 

resolver as funções onda radiais e angulares. Com 

isso, espera-se apresentar uma alternativa para o 

desenvolvimento acadêmico do aluno, 

principalmente em disciplinas teóricas e 

experimentais que apresentem cálculos complexos.  

Por exemplo: o software em questão permite ao 

aluno obter uma análise mais interativa dos orbitais 

gerados, manipulando-os de forma mais confortável 

de acordo com as ferramentas do programa. Por 

conta disso, o tutorial que está sendo desenvolvido 

busca fazer com que o aluno tenha interesse em 

resolver problemas matemáticos de uma maneira 

mais versátil e dinâmica. 

Resultados e Discussão 

As funções de ondas de átomos hidrogenóides são 

provenientes do produto entre as funções de onda 

radial e angular.
1-3

 A função de onda radial é 

responsável pelo tamanho da superfície, enquanto a 

angular é responsável pelo formato desta. Também 

estão sendo gerados dados referentes à função de 

distribuição radial, a qual traduz com mais clareza as 

regiões nodais dos orbitais. Uma vantagem do 

MAPLE é que as autofunções radiais (relacionadas 

aos polinômios associados de Laguerre) e as 

autofunções angulares (relacionadas aos polinômios 

associados de Legendre) já fazem parte da 

biblioteca interna e original do programa. A função 

de onda, Ψ, pode ser calculada através de 

comandos específicos do MAPLE, gerando as 

superfícies dos orbitais atômicos desejados. 

Exemplo disto é a superfície do orbital 5fxyz, 

apresentado na Figura 1.  

Figura 1. Superfície do orbital 5fxyz gerada a partir 

do MAPLE 13. 

 

   Outro tema que está sendo trabalhado é o efeito 

de blindagem, podendo ser mostrado através da 

sobreposição das funções de distribuição radial de 

orbitais de energia próxima. (ver Figura 2). 

 

 

Figura 2. Efeito de blindagem analisado através da 

sobreposição das funções de distribuição radial. 

Conclusões 

  Os resultados preliminares mostram a viabilidade 

na disseminação do uso de ferramentas como 

MAPLE e MATLAB pela comunidade química 

através do uso na resolução de problemas e 

exercícios de sala de aula, em especial os de 

química inorgânica. 
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