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Resumo

Este trabalho, iniciado em agosto de 2013, tem como objetivo a continuidade ao
projeto de Iniciacdo Cientifica em desenvolvimento desde marco de 2013, para obtengdo e
correcdo da taxa de reacdo de um sistema de reagentes, com a correcdo de tunelamento de
pequena curvatura, correcdo usando coeficiente de transmissdo de Wigner e Eckart, e
posteriormente a taxa € apresentada na forma de Arrhenius. Inicialmente o trabalho feito no
inicio de 2013 tratou do desenvolvimento do algoritmo da taxa de reacdo em linguagem C,
onde implementamos varias correcGes afim de obter uma melhor representacdo da taxa.
Para diversos sistemas reativos foi determinada a taxa de reacdo, em alguns casos, ao
compararmos com dados experimentais observamos alguns desvios que precisam ser
corrigidos. O trabalho atual trata de refinar o programa da taxa afim de corrigir esses
desvios. Em sistemas poliatdmicos, € comum encontrarmos movimentos vibracionais e
rotacionais, eles geram um aumento da energia eletrdnica que deve ser incluido nos
reagentes, produtos e/ou estrutura de transicdo caso estejam num estado rovibracional
elevado. Comegamos a estudar o método de Dunham que € baseado em formulas derivadas
da teoria da perturbacdo, no qual o potencial é expandido em uma série de Taylor em torno
da distancia de equilibrio (distancia do centro de massa da molécula). Este método permite
encontrar as constantes espectroscopicas (harmdnicas e anarmonicas) e descrever o
espectro rovibracional das moléculas. De posse desses dados conseguimos incluir esses
niveis rovibracionais quando necessario, e analisamos uma melhor correcdo da
representacéo teoria da taxa de reacao.
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1-Introducéo

O conhecimento das propriedades termodindmicas de espécies quimicas é de
fundamental importancia para estudos como os de processos de combustdo, estudo de
reacOes que ocorrem na atmosfera como: efeito estufa; saber a rapidez com que um
medicamento atua no organismo; descoberta de catalisadores para acelerar a sintese de
algum produto; processo de dessorcao de dgua de farelo de soja, estudo de crescimento de
filmes finos em processos CVD (deposi¢do quimica a partir da fase vapor) como do tipo
diamante, nitreto de boro, carbeto de boro, nitreto de carbono, entre outros.

Visto essas aplicacfes, conhecer a taxa dessas reagdes, é essencial para sabermos a
velocidade com que elas acontecem, uma outra forma de explicar isto seria a taxa de
variagdo das concentracfes dos reagentes e produtos, divididos pelos respectivos
coeficientes estequiométricos, em funcéo da variacdo da temperatura.

Com base em um programa em Fortran desenvolvido pela Dra Patricia R. P. Barreto
[1]. que calcula a taxa de reacdo, foi escrito um novo programa e com algumas
modificagOes para a linguagem C. Como dados iniciais para o calculo das taxas de reagdes
sd0 necessarios conhecer as geometrias, energias e frequéncias vibracionais no ponto de
sela, reagentes e produtos, que s&o obtidos previamente, via calculos de estrutura eletronica,
usando programas especificos para esta finalidade, e que posteriormente devem ser
tabelados para o uso no calculo da taxa.

Inicialmente foi elaborado um programa em C, simples, que Ié as saidas dos
calculos de estrutura eletrbnica e seleciona as geometrias otimizadas, frequéncias
vibracionais e energias que devem ser utilizadas no calculo da taxa de reacdo e imprimindo
estes dados no formato para a entrada no calculo do programa da taxa de reacao.

Apds termos os dados de entrada na forma padrao, podemos inseri-los no programa
da taxa de reacdo e obtermos as saidas desejadas. No calculo da taxa, esta incluso, a
correcdo de tunelamento de pequena curvatura, correcdo usando coeficiente de transmissao
de Wigner e Eckart, representacdo da taxa na forma de Arrhenius, e agora incluimos a
obtencdo dos espectros rovibracionais, pelo método de Dunham, para ajustar reaces onde
temos reagentes, produtos, e/ou estrutura de transicdo em estado rovibracional excitado.



2-Teoria das Estruturas de Transicao

Para resolver problemas de dados experimentais, foi desenvolvida por Wigner e Pilzer na
década de 30 [2], e inicialmente chamada de teoria do complexo ativado, sendo hoje mais
conhecida como teoria das estruturas de transicdo — TST (do inglés Transition State
Theory), Esta teoria baseia-se na suposicdo da existéncia de uma estrutura de transicdo, ou
complexo ativado, ndo estavel, e de energia minima entre reagentes e produtos, a TST faz
um tratamento estatistico da reacdo a partir do equilibrio.

Considerando a reacdo bimolecular entre A e BC, onde esses podem ser atomos ou
moléculas, dado por:

A+BC=>Xi=AB+C (2.1)

podemos definir uma estrutura intermediaria, numa condi¢do de "quase equilibrio™ com os
reagentes e produtos de energia minima entre eles, que é normalmente chamada de
estrutura de transi¢do (representada por XI, na equacgdo (2.1)). A energia potencial V, de
um sistema reativo depende das posicOes relativas de A, B e C, especificadas pelas
distancias Rag, Rgc e 0. Para grandes valores de Rag, ndo hé interacdo entre A e BC, e um
corte transversal nesta regido corresponde a curva de energia potencial para a molécula BC,
que é mostrado na figura 1.

Fotential energy
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. ¥ .. .
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Figura 1: Superficie de energia potencial 3-D para uma reacgdo colinear A+ BC=AB + C

A medida, que A vai se aproximando, a energia potencial aumenta, até atingir a regido de
X, a partir da qual a energia decresce conforme C vai se afastando, e novamente, para a
regido onde Rgc é grande, obtém-se uma curva de energia potencial para a molécula AB. A
estrutura de transicdo Xi, representa 0 maximo no caminho de minima energia entre
reagentes e produtos, este ponto ¢ conhecido como ponto de sela entre os vales QX§ e X{P
(onde Q é o estado final e P o estado inicial), figura 2. O movimento ao longo desse
caminho significa que conforme A vai se aproximando de BC, a distancia A — B diminui e
B — C aumenta lentamente, a partir do comprimento de ligacao do equilibrio.
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Figura 2: Curvas de contorno para a superficie mostrada na figura 1.

Uma caracteristica basica da TST € que esta permite a obtencao da taxa de reagdo a
partir de propriedades moleculares dos reagentes e da estrutura de transi¢cdo, que uma vez
atingida, leva aos produtos. Desse modo, o que se faz é calcular a concentracdo da estrutura
de transi¢do XI ¢ a taxa com a qual o sistema passa através da configuracdo da estrutura de
transicao.

Segundo D G.Truhlar [3], a taxa de reagdo é dada por:

k(T) = k(T)KEVT(T) 2.2)
Onde:
kVT(T) = min kCT(T, s) (2.3)
KOT(T,5) = 22 exp(= Ve (5)) (2.4)
Vuep(s) = % + % (2.5)
Y = exp((s — S0) /L) (2.6)
A =Vygp(s = +0) (2.7)
B = (V¥ — A) + 2[V¥(V# — A)]V/? (2.8)
S0 = —Lin () (2.9)



_ —2vi(vt-a)

L == (2.10)

Nessas equacOes, T € a temperatura, s é a distancia entre a estrutura de transi¢do ao longo
do caminho minimo de energia de reacéo, a frequéncia do ponto de sela é o w*(frequéncia
imaginaria), o é o fator de simetria de contabilidade para a possibilidade de dois ou mais
caminhos de reacéo relacionados com a simetria, u € a massa reduzida, V* é a altura de
barreira classica, h é a constante de Planck, kg é a constante de Boltzmann, Vyzp(s) é a
energia cléssica (também chamado de potencial de Born-Oppenheimer) ao longo do
caminho de energia, QT(T,s) é a funcéo de particdo do estado de transicio em s com o
zero local de energia em Vy,zp(s), QR (T) é a funcdo de particdo dos reagentes, e finalmente
k(T), que é um estado fundamental de coeficiente de transmissdo que € representado
principalmente para tunelamentos, nesse trabalho tratamos de usar trés coeficientes de
tunelamento, aos quais vamos tratar a seguir.

As funcdes de particdo dos reagentes e produtos sdo divididas em: translacdo que depende
somente da massa, rotacdo que depende da geometria do sistema, e neste caso pode ser bi
ou tridimensional, vibracdo que depende das frequéncias harmonias e eletronica. A tabela
1, fornece de forma resumida as funcdes de particdo de interesse, especificando os graus de
liberdade em cada caso, bem como a ordem de grandeza delas.

Graus de Funcdo de particdo Ordem de
liberdade magnitude
Translacio 3 2mmhkpT\ 3/ 10%
Qtrans = (T)
Rotag&o 2D 2 8m2lkyT 10-10°
Qrot-2p = —O'ehz
Rotagdo 3D 3 VT (8121, kg T2 10°-10°
G = (2T
e
Vibracdo n=3N-5 Quin 1-10"
n=3N-6 ﬁ [ hcv\17
- []fr-em(-)
L kgT
Eletronica - “ g 1
Qetet = Z giexp (_ _)
L kgT

Tabela 1. Funcdo de particdo para reagentes, produtos e estrutura de transicdo, onde

Q=QtransQrotQuibQelet
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2.1 — Correcao de tunelamento de Wigner

A correcdo de Wigner [4], para o tunelamento supb6e um potencial parabolico para o
movimento nuclear, préximo a estrutura de transicdo e ndo é a melhor correcéo a ser feita,
pois depende somente da frequéncia imaginaria da estrutura de transicdo e nao leva em
consideracdo a coordenada de reagdo. O coeficiente de transmissdo de Wigner é dado pela
expressao a seguir:

1 |hot 2

2.2 - Corregéo de tunelamento de Eckart

A correcdo € obtida como a razdo entre o coeficiente de reacdo quéantico e classico,
calculada por meio da integracao das respectivas probabilidades de transmissao sobre todas
as possiveis energias [3]:

exp (4v*/RT)

k(T) = RT

J,” exp(—=E/RT)I'(E)dE 2.12)

Onde I'(E) é a probabilidade de transmissdo dada pela formula:

_ cosh[2m(a—p)]+cosh[2my]

F(E) =1 cosh[2m(a+B)]+cosh[2my] (2'13)
a==(E/C)Y? (2.14)

1 (E—a\1/2
=53 (2.15)

1 (b-C\1/?
r=3(%) (2.16)

_ (ho)’B

T 164vi(avi-a) (2.17)

G = by
Vo (s) = =" + Lry)? +c (2.18)
y = exp(a(s — s0)) (2.19)
a=VE(s=+0)—-Vi(s=—w) (2.20)
b = (2AVAC — a) + 2[AVAC (AVAC — a)]Y/? (2.21)
€ = €int’ (s = —0) (2.22)
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1 a+b
S0=—2In (m) (2.23)
Onde AVAS é a barreira de energia de ponto zero corrigida no ponto de sela, relativa aos
reagentes e €;,.° (s = —o0) é a soma da energia de ponto zero dos reagentes.

2.3 — Correcao de tunelamento de pequena curvatura

A correcdo na temperatura T para o tunelamento variacional CVT (do inglés - canonical
variational transition state theory) ao longo da coordenada de reagdo s, é aproximado como
a razdo da media multidimensional térmica do estado fundamental da probabilidade de
transmissdo, pela media da probabilidade de transmissdo do estado fundamental cléssico,
dada pela seguinte equacao [3][4].:

Jy. P(B)exp(~E/kpT)dE

K(T) - f;()T) exp(—E/kgT)dE

(2.24)

Onde E(T) = VE(s)
[1+ exp(260(E))|", E0 < E < VAS
P(E) =41—-P(VAC —E),VAC < E <2VAC —E (2.25)
1,2VAC —E0 < E
Com
EO0= max{V,f (s = —), V(s = +0)} (2.26)

0(E) = [(2u()[VE (s) - EY/?ds (2.27)

$> e s< sd0 0s pontos da curva classica para 0 movimento das coordenadas de reacéo, e as
demais variaveis e funcdes ja foram citadas acima.

Para o calculo da integral, foi utilizado a formula de Newton-cotes, nomeada
Simpson 1/3, que tem a complexidade algoritmica O(n) com n sendo 0 numero de passos
onde dividimos o intervalo de integracao.

2.4 — Taxa de reagdo na forma de Arrhenius

A discussdo sobre taxa e coeficiente de reacdo até o presente momento levou-se em
consideracdo somente a dependéncia destes com a concentracdo, porem de resultados
experimentais sabe-se que estes dependem, e algumas vezes fortemente, da temperatura.
Em 1889 Svante Arrhenius [1] publicou um trabalho no qual ele dizia que uma variedades
de reacGes possuiam coeficientes de reagdo na forma:

k = Aexp (;fb;l) (2.28)
onde A é o chamado fator pré-exponencial ou fator A e E, é a energia de ativacdo da

reacdo. A taxa de Arrhenius, (2.27), € uma observacdo experimental que € valida para uma
faixa finita de temperatura. A energia de ativacdo, para a maioria das reacfes é positiva e
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vem do fato que os reagentes devem ultrapassar uma barreira de energia, onde seus elétrons
de valéncia séo rearranjados para formar os produtos.
A equacdo de Arrhenius modificada, ou generalizada, é escrita como:

k = AT"exp (%) (2.29)

A representacdo na forma de Arrhenius é muito utilizada na construcdo de
mecanismos cinéticos, como o0s utilizados em combustdo e para descrever a fase gasosa
durante o crescimento de filmes a partir de processos CVD, como ja mencionado
anteriormente.

2.5 — Espectros Rovibracionais por Dunham

Figura 3: Curva de energia potencial.

Essa imagem mostra um exemplo da uma curva de energia potencial geral, onde temos
representado a energia em funcdo da distancia de separacdo, destacando: o ponto de
equilibrio R,4, D, a energia de dissociacdo e E,., energia de referencia. Esta energia pode
ser escrita por uma expressdo analitica, por exemplo, Morse, Lenard-Jones, Rydberg
Generalizada, entre outras. Precisamos conhecer 0s niveis rovibracionais do sistema para
determinar as energias de reagentes, produtos e TSs conforme o caso.

Dunham[5] [6] se baseou na teoria da perturbacdo para obter os niveis espectroscopicos,
por isso expandimos a funcdo potencial em series de Taylor em torno da distancia de
equilibro R.:

1 (d?v 2 1 (d3v 3 1 /d*v 4
VR) = V(Req) + 5 (Ga) (R = Req)” + 5, (575) (R = Req)” + 5 (G5) (R = Req)” +
Erer (2.30)
Podemos reescrever essa equagédo na forma
V(p) = V(0) +5dzp" + 5 dsp® + 3 dgp® + o dyp” (231)
13



Onde p = R — R4 € dy, d3 e d, S0 as derivadas segunda, terceira e quarta do potencial,
respectivamente em R = R.,.

Os niveis de energia podem ser obtidos pelas equacdes de Schroedinger, e o potencial pode
ser representado como uma serie de potencias com dois argumentos v e J.

1 k
E(,)) = he T Y (v +3) LU + D] (2.32)

Onde v € o numero quantico vibracional e J € o numero quantico rotacional. A energia
rovibracional E(v,]) pode ser determinada pelo espectro medido. Algum dos coeficientes
Y,; estdo ligados as constantes espectroscopicas[7] [8], como:

Yio~we, Yoo~WeXe, Y30~We Ve, Yao~wWe Z,
Yo1~Be, Y11~—ae, Y21~Ve, Yo2~De, Yi2~Pe

Mas algum desses coeficientes ndo faz sentido fisico, entdo ndo devemos inclui-los.
A energia de Dunham pode ser derivada usando a teoria da perturbagdo, mas teoricamente a
expansdo dos coeficientes Y;; é expressa como funcdes de potencias dos coeficientes. Uma
vez que € muito dificil obter uma expressao potencial para a maioria dos estados eletrénicos
de moléculas diatdmicas, os coeficientes de Dunham raramente sdo calculados com
precisdo, mas através de métodos numéricos conseguimos uma melhor aproximacao.

Todos 0s métodos citados acima, foram implementados em linguagem C, que se
encontram na parte de apéndices como cddigos.

14



3 — Resultados Obtidos

Visando o teste do novo programa, foram recalculada varias taxas de reacdes ja
estudas e publicadas pelo grupo da Dra Patricia R P Barreto, pois desta forma teriamos os
dados de entrada e saida para comparacdo, bem como algumas referéncias de facil acesso.

CZ2H4+CN
20 . . . . . . . .
Taxa de Reacao
Wigner
19 | Tunelamento Variacional ——
—
¢
u
— 18 |
¢
£
m 17
¢
£
Y,
- 16 |
v
D
o
—1
15 +
14 I 1 I I I i I I I

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
10000/T [K]

Figura 4 — comparacéo das taxas com a temperatura reciproca (K™) para a reacéo
CoH4+CN= Cy,H3+HCN

Na regido de baixa temperatura, observa-se uma correcdo de tunelamento de Wigner, ao
passo que a variacional ndo esta fazendo esta correcdo satisfatoriamente, sendo esta uma
das razGes que o programa deve ser melhorado para incluir outros efeitos de tunelamento
para corrigir este problema. Porém para isto outros dados sdo necessarios, coisas que
infelizmente ate o presente momento ainda ndo dispomos para um teste completo. Ja na
regido de altas temperaturas, como esperado, ndo se observa grandes varia¢Oes entre a taxa
de reagé@o convencional e as com corregdes de tunelamento.
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Figura 5 — comparagdo da MEP com V,¢ para a reagdo C;Hs+CN= C,H3+HCN

Neste grafico é possivel comparar o caminho de minima energia entre reagentes e produtos,
MEP, e com a correcdo da energia de ponto zero, VA, é possivel observar pequenas
deformac@es proximas a estrutura de transi¢do e aos produtos. a altura da barreira neste
caso é de 5 no sentido direto e de -20 no sentido reverso. Esta reacdo é exotérmica, pois a
energia dos produtos é menor do que a dos reagentes em -15kcal/mol.
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MNH3+H

14 :
Taxa de Reacao
Wigner
13 Tunelamento Variacional 1
. Marshal u]
o 12 Hack -
w - Michael a
—
¢ 11 L Ko
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<
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10000/T [K]
Figura 6 — comparacéo das taxas com a temperatura reciproca (K™) para a reacéo
NH3+H=NH,+H;, com os dados de referencia Marshall [9], Hack [10], Michael [11] e
Ko[12]

Neste caso, observa-se 0 mesmo problema que no caso anterior, para baixas temperaturas,
ao passo que os resultados tedricos estdo em bom acordo com o0s experimentais,
principalmente para temperaturas superiores a 1000K.

80 : r :
MEP ——

VaG ——
70 | ]

80 .

50

a0 | ]

30 ¢ .

energia [kcal mol ~-1]

20 ¢ 1

10 .

O I 1 I
-10 -5 0 5 10

coordenada de reacac [Ua]
Figura 7 — comparagdo da MEP com V,¢ para a reagdo NHz+H=NHy+H,
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como este sistema tem ligacdes que envolvem hidrogénio, as frequéncias vibracionais séo
grandes, com energias de ponto de zero de 55.03 para 0 NH3, 30.52 para o NH,, 16.10 para
0 H, e 55.61 para a TS, com isto o comportamento da MEP se altera de um sistema
endotérmico para um sistema exotérmico com a inclusdo da energia de ponto zero.
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Figura 8 — comparag&o das taxas com a temperatura reciproca (K™) para a reacéo
unimolecular NF;=NF,+F, com os dados de referencia Bird [13] e MacFadden [14]
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Figura 9 — comparagdo da MEP com V,¢ para a reacdo NFs=NF,+F

uma reacdo endotérmica, com barreira na faixa de 70kcal/mol e entalpia de quase 60.
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Em contribuicdo ao trabalho da Dr. Alessandra F. Albernaz (IF/UnB)[15], foi realizado o
calculo da taxa de dissociacdo do etanol hidratado, neste calculo é possivel observar a
diferenca do calculo da taxa convencional com a correcdo de pequena curvatura.

Path 1
Yy
i R T
2., Y s v
0. T —— e
g e — ¥
- —-— klNST
35 \\'\ K rsr
. N kCVT
T N zc
» e —v—Kk
T R cvT
g 30 e,
= N
pes N
) SR
ko] 25+ \\\
\\_
k(T)=1.02x10T""*"" exp(-1.87x10"/RT) A
20
5 T i T & T i T T T
0 10 20 30 40 50

Reciprocal Temperature (10° K™)

Figura 10 — comparacdo das taxas com a temperatura reciproca (K™) para a reacéo
CH3CO,0H+H,0=CH3;0,H+CH,4

Calculamos a taxa para a reagdo CO + CO = CO, + C[16], que é uma reacdo importante
para formacéo de carbono livre em processos de altas temperaturas, tais como em fluxo de
gas, e descargas elétricas de ndo equilibrio. Esta reacdo € importante também em processos
de reentrada na atmosfera.
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Figura 11 — comparacdo das taxas com a temperatura reciproca (K™) paraa reacdo CO +
CO = CO, + C, sem a inclusdo dos niveis rovibracionais

Nessa imagem podemos observar uma grande diferenca da taxa de reacdo (linhas) com os
dados experimentais (pontos), tanto para reacdo direta, quanto para a reacao reversa. Uma
explicacdo para esse comportamento pode estar relacionado com os estados eletronicos dos
reagentes, por exemplo, estarem em estados excitados, uma outra explicacdo é devido ao
reagentes ndo estarem no seu estado rovibracional fundamental como supomos
inicialmente, e segundo Essenhigh[17] essa reacdo s6 ocorre se 0s reagentes estiverem em
seu estado rovibracional elevado.
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Figura 12 — comparacdo das taxas com a temperatura reciproca (K™) paraa reacdo CO +
CO = CO0, + C, com os niveis rovibracionais inclusos

Nessa imagem temos trés aproximacdes do calculo da taxa, onde cada linha representa uma
taxa com o nivel rovibracional diferente, em comparagcdo com 0s dados experimentais
(pontos), podemos observar uma grande melhora na representacdo correta da taxa para essa
reacao, basta compararmos a figura 12 com a figura 11.
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Figura 13 — Curva de energia potencial para a reagdo CO + CO = C0O, + C, com 0s niveis
rovibracionais inclusos

21



4 — Concluséao

Nosso objetivo foi desenvolver um cddigo para determinar a velocidade de reacdo para
sistemas em geral. Dessa forma podemos simplificar os arquivos de entradas e escrever
arquivos de saida que pode ser usado diretamente por algum software grafico. Nosso
cbdigo nos permite determinar varias taxas de reacdo de uma so vez, desde que temos um
arquivo de entrada para todos os reagentes, um arquivo de entrada para o estado de
transicdo, e um arquivo de entrada que descreve quais e quantos reaces que desejamos
analisar.

Na nova etapa desse trabalho, conseguimos implementar um modo de verificar quando é
necessario calcularmos os niveis rovibracionais, e quando for, damos a op¢do ao usuério
decidir qual nivel deseja-se incluir, e logo em seguida adicionamos a energia
correspondente a reacdo desejada. Dessa forma observamos uma representacdo mais real da
taxa de reacdo para espécies onde temos os estados rovibracionais excitados.

Como mencionado anteriormente, algumas modificacbes ainda necessitam ser
implementadas para tornar o programa mais genérico possivel, incluindo outros efeitos de
tunelamento para prever uma melhor descri¢do destes efeitos em baixas temperaturas, onde
isto se torna critico.

Em novembro de 2013 eu participei do XVII Simpdésio Brasileiro de Quimica tedrica em

Angra dos Reis-RJ de 25 a 28 de novembro com a apresentacdo do poster Study of the
Theory of Variational Transition Systems for Environmental Interest.
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6 — Apéndices
6.1 - Codigo para o calculo da taxa de reacédo e o tunelamento de Wigner:

void taxa_reacao(int nab,int nts,char ts[N][N],char espts[N][N],char reg1[N][N],char espab[N][N],char reg2[N][N],char prod1[N][N],
char prod2[N][N],double gttsfM][M],double gtab[M][M],float xfim[],double zpets[],double zpeab[],double xmp2ts[],double xmp2ab([],
double ea[M][M],double affM][M],double temp[],double betal[],double beta2[],double xmab[],double xk[M][M],double xifts[],double
ental[],

double vg[],double vag[],double xmts[],double xkk[M][M],int I){

double pi=4.0*atan(1.0);

double xkb=1.3806*pow(10,-23);

double h=6.6257*pow(10,-34);

double xnav=6.0224*pow(10,26);

double c=2.99793*pow(10,10);

double r=1.9872;

double gttg,dzpe,ener,xb,xkapa;

int nt=24,j,k,cont,I,n1,n2,n3,n4,n5;

char zero[5]="ZERQO";

for(j=1;j<=nts;j++)

if(stremp(ts[1],espts[j])==0)

nl=j;
for(j=1;j<=nab;j++){

if(strcmp(reg1[l],espab[j])==0)
n2=j;

if(strcmp(reg2[l],espab[j])==0)
n3=j;

if(strcmp(prod1[1],espab[j])==0)
nd=j;

if(strcemp(prod2[1],espabl[j])==0)
n5=j;

}
for(k=1;k<=nt;k++){
if(stremp(reg2[1],zero)==0){

qttg=qtts[k][n1]/qtab[K][n2];
dzpe=xfim[I]*(zpets[n1]-zpeab[n2]);
ener=(xmp2ts[n1]-xmp2ab[n2])*627.5095*pow(10,3);
ea[K][I]=ener+dzpe;
af[k][1]=(1.0*pow(10,6)*xnav*1.0*pow(10,-3)*xkb*temp[k]/h)*qttg;
betal[1]=0.0;
beta2[1]=0.0;

else{
qttg=qtts[K][n1]/(qtab[K][n2]*qtab[k][n3]);
dzpe=xfim[l]*(zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3]));
ener=(xmp2ts[n1]-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095*pow(10,3);
ea[K][1]=ener+dzpe;
af[K][1]=(1.0*pow(10,6)*xnav*1.0*pow(10,-3)*xkb*temp[K]/h)*qttg;
xb=(xmab[n4]*xmab[n3])/(xmab[n2]*xmab[n5]);

[lprintf(*\n %f %f %f %f %f\n",xmab[n4],xmab[n3],xmab[n2],xmab[n5],xb);
betal[1]=(180.0/pi)*acos(sqrt(xb));
xb=(xmab[n2]-xmab[n4])*xmts[n1]/(xmab[n3]*xmab[n4]);
beta2[1]=(180.0/pi)*atan(sqrt(xb));

1
XK[K][1]=af[K][I]*exp(-ea[K][1]/(r*temp[]));

/lcorrecao de Wigner
xkapa=1.0+(1.0/24.0)*pow((h*xifts[n1]*c/(xkb*temp[k])),2);
XKKIK][11=xk[K][1]*xkapa;
ental[1]=1.0*pow(10,-3)*(((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-
(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095*pow(10,3)+xfim[1]*(zpeab[n4]+zpeab[n5])-(zpeab[n2]+zpeab[n3]));
vg[l]=(xmp2ts[n1]-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;
vag[l]=vg[I]+xfim[1]*(zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
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6.2 - Cddigo para o tunelamento de pequena curvatura:

double integral(double F[],int TAM, double h){ //usando o metodo numerico de Simpsom 1/3
inti;
double S=0,aux=0;
for(i=1; i <= TAM; i++){
ifi==1]i==TAM)

aux=1;
else{
if(i%2 1= 0)
aux=2;
else
aux=4;

}
S=S+aux*F[i];

}
return (S*h/3.0);
}

double max(double a, double b){
if(a > b) return a;
else return b;

}

double Prob(double EO, double E, double vagmax,double S){
double aux,prob=0;
if(EO0 <= E && E <= vagmax){

prob=S;
else{
if(vagmax <= E && E <= (2.0*vagmax-E0)){
aux=Prob(E0,2*vagmax-E,vagmax,S);
prob=1-aux;
else{
if((2*vagmax-EQ) <= E){
prob=1;
}
}
return(prob);

}

void tunelamento_pequena_curvatura(double xkapa[70][30], double temp[], float xmepi[], double vmep[110][110],
double vagg[110][110], int nt, double xmi[], double vag[], float xif[], double zep[], double yc[],

float xm[M][M], float fvib[M][M], int nv[], int na[], int tipo[], double ROT[M][M],

float xi[M][M],float yi[M][M], float zi[M][M], int 1){

/[constantes

double nA=6.022*pow(10,23);

double h=6.6257*pow(10,-34);

double xmc=1.6605402*pow(10,-27);

double xkb=1.3806*pow(10,-23);

double pi=4.0*atan(1.0);

double hl=h/(2.0*pi);

double cl=2.99793*pow(10,10);

double fcala2=(2.0*pi*4.36*pow(10,-18))/(627.5095*h*cl);
[Ivariaveis auxiliares

intij,lLJ;

double E1[1010],E2[1010],S[110];

double Bmi=0,hs,hE1=250.0/1000,hE2,s,E,y,Mleff,VVd,A,B,L,E0,vagmax,prob;
double a,b;

A=vmep[I][101];
B=(2.0*zep[1]-A)+2.0*sqrt(fabs(zep[1]*(zep[1]-A)));
a=vmep[l][101];
b=(2.0*zep[1]-A)+2.0*sqrt(fabs(zep[1]*(zep[1]-A)));
L=sqrt(fabs(2.0*zep[1]*(zep[1]-A)/(xmi[l]*pow(xif[1],2.0)*B)));
hs=xmepi[l]*2.0/101; //altura do intervalo para integral ds
y=yc[l];
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Mleff=xmi[l];//massa_efetiva(xm,xmi[],fvib,nv,na[I],tipo[[],ROT xi,yi,zi,xmepi[l],1);
EO=max(vagg[I][1],vagg[11[101]);
vagmax=vagg[I][1];

for(J=1; J<=nt; J++){
/[ calculo da integral de Energia, variando de 0 a "infinito"
E=0;
for(i=1; i<=1000; i++){
/[calculo da integral da acao imaginaria variando em relacao ao caminho de tunelamento
for(j=1; j<=101; j++){
S[j]=sart(2.0*Mleff*fabs(E-vagg[l1[j]));
if(vagmax < vagg[l]1[j1)
vagmax=vagg[I][i];
lIs=s+hs;
}
/lcalculo da probabilidade de transmissao de energia
prob=1.0/(1.0+exp(4*pi*integral(S,101,hs)/fcala2));
prob=Prob(EO,E,vagmax,prob);
E1[i]=prob*exp(-E/(1.9872*temp[J]));
E=E+hE1;

/lcalculo da integral de Energia, variando de E*(T) a "infinito"
E=vag[l];
hE2=(250.0-E)/1000; //nova altura do intervalo para integral dE
for(i=1; i<=1000; i++){

E2[i]=exp(-E/(nA*xkb*temp[J]));

E=E+hE2;

/[divisao das integrais de Energia
xkapa[J][1]=1.0/(xkb*temp[J])*exp(vag[1]/(1.9872*temp[J]))*integral(E1,1000,hE1);

6.3 - Cddigo para o calculo da MEP e tunelamento de Eckart:

void MEP_kappa(FILE *f10,int nab,int nts,char ts[N][N],char reg1[N][N],char espts[N][N],char espab[N][N],char reg2[N][N],
char prod1[N][N],char prod2[N][N],double temp[],float xfim[],double zpets[],double zpeab[],double xmp2ts[],double xmp2ab[],
double xmab[],double xk[M][M],double xifts[],double xkk2[M][M],double vagg[110][110],double xmts[],float xmp2rc[],float xmp2pc[],
double veff[],double s[],float xmepi[],double vmep[110][110],double vg[],double xmi[],double yc[],int I){

double pi=4.0*atan(1.0);

double xmc=1.6605402*pow(10,-27);

double xkb=1.3806*pow(10,-23);

double h=6.6257*pow(10,-34);

double c=2.99793*pow(10,10);

int nt=24,j,k,cont,I,n1,n2,n3,n4,n5,is,nint,it,iin;

double xmp2r,xmp2p,aau,aac,vdu,vdc,bbu,bbc,fca2,xlixo,alfa,xmax,xmin,fis,xinc;

double sou,soc,cc,dzepl,dzep?,fcala2,al,a2,vmax,attl,att2,vint,alt,xpp;

double b1t,xff,tk2,ter3,terl,ter2,ttestl, ttest2,tert1,f0,f2n,sm,sp,smk,spk;

double xint,xhp,xmp,xii,smkk,xint1,xint2,xint3,spkk,xkappa2,yu;

for(j=1;j<=nts;j++)
if(stremp(ts[1],espts[j])==0)
nl=j;
for(j=1;j<=nab;j++){
if(stremp(regl[1],espab[j])==0)
n2=j;
if(strcmp(reg2[1],espab[j])==0)
n3=j;
if(strcmp(prod1[1],espab[j])==0)
n4=j;
if(strcmp(prod2[1],espabl[j])==0)
n5=j;
}

xmp2r=xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3];
xmp2p=xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5];

printf("\n %e %e \n",xmp2ab[n4],xmp2ab[n5]);
fprintf(f10," reag= %e\n",xmp2r);
fprintf(f10," RC= %e\n",xmp2rc[nl]);
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fprintf(f10," TS= %e\n",xmp2ts[n1]);
fprintf(f10," PC= %e\n",xmp2pc[n1]);
fprintf(f10," prod= %e\n",xmp2p);
if(vg[1]>0){
aau=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;
aau=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;
aac=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095+xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-
(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
aac=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095+xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-
(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
vdu=(xmp2ts[n1]-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;
vdc=(xmp2ts[n1]-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095+xfim[1]*((zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3])))*1.0*pow(10,-3);
veff[l]=vdc;

else{
if(xmp2r<=xmp2rc[n1]){

aau=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;

aau=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;

aac=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095+xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-
(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);

aac=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095+xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-
(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);

vdu=(xmp2ts[n1]-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095;

vde=(xmp2ts[n1]-(xmp2ab[n2]+xmp2ab[n3]))*627.5095+xfim[I]*((zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3])))*1.0*pow(10,-3);

veff[l]=vdc;

else{
if(xmp2p<=xmp2ts[n1]){

aau=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-xmp2rc[n1])*627.5095;

aau=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-xmp2rc[n1])*627.5095;

aac=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-xmp2rc[n1])*627.5095+xfim[I]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-
3

aac=((xmp2ab[n4]+xmp2ab[n5])-xmp2rc[n1])*627.5095+xfim[I]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-
3)

vdu=(xmp2ts[n1]-xmp2rc[n1])*627.5095;

vde=(xmp2ts[n1]-xmp2rc[n1])*627.5095+xfim[I]*((zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3])))*1.0*pow(10,-3);

veff[l]=vdc;

else{
aau=(xmp2pc[nl]-xmp2rc[n1])*627.5095;
aau=(xmp2pc[nl]-xmp2rc[n1])*627.5095;
aac=(xmp2pc[n1]-xmp2rc[n1])*627.5095+xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
aac=(xmp2pc[nl1]-xmp2rc[n1])*627.5095+xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
vdu=(xmp2ts[n1]-xmp2rc[n1])*627.5095;
vdc=(xmp2ts[n1]-xmp2rc[n1])*627.5095+xfim[I]*((zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3])))*1.0*pow(10,-3);
veff[l]=vdc;

}

}

bbu=(2*vdu-aau)+2*sqrt(vdu*(vdu-aau));

bbc=(2*vdc-aac)+2*sqrt(vdc*(vdc-aac));

xmi[l]=xmab[n2]*xmab[n3]/xmts[n1];
fca2=627.5095*xmc*pow((2.0*pi*c*0.529177249*pow(10,-10)),2.0)/(4.36*pow(10,-18));
alfa=sqrt(fabs(fca2*xmi[l]*bbu*pow(xifts[n1],2)/(2.0*vdu*(vdu-aau))));
sou=-(1.0/alfa)*(log((aau+bbu)/(fabs(bbu-aau))));
soc=-(1.0/alfa)*(log((aac+bbc)/(fabs(bbc-aac))));
ce=xfim[I]*(zpeab[n2]+zpeab[n3])*1.0*pow(10,-3);

fprintf(f10," %s %e\n",reg1[1],xfim[1]*zpeab[n2]*1.0*pow(10,-3));

fprintf(f10," %s %e\n",reg2[1],xfim[1]*zpeab[n3]*1.0*pow(10,-3));

fprintf(f10," %s %e\n",prod1[1],xfim[1]*zpeab[n4]*1.0*pow(10,-3));

fprintf(f10," %s %e\n",prod2[1],xfim[1]*zpeab[n5]*1.0*pow(10,-3));

fprintf(f10," %s %e\n",ts[1],xfim[1]*zpets[n1]*1.0*pow(10,-3));
dzepl=xfim[I]*(zpets[n1]-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
dzep2=xfim[1]*((zpeab[n4]+zpeab[n5])-(zpeab[n2]+zpeab[n3]))*1.0*pow(10,-3);
fprintf(f10," dzpe(TS-R)= %e\n",dzepl);

fprintf(f10," dzpe(P-R)= %e\n",dzep2);

for(is=1;is<=101;is++){
fis=(double)is;
s[is]=-xmepi[1]*(1-2.0*(fis-1.0)/100.0);
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if(s[is]==-0.0)

s[is]=0.0;
yu=exp(alfa*(s[is]-sou));
yc[l]=exp(alfa*(s[is]-soc));
vmep[I][is]=aau*yu/(1+yu)+(bbu*yu/(pow((1+yu),2)));
vagg[l][is]=aac*yc[1]/(1+yc[I])+(bbc*yc[1]/(pow((1+yc[l]),2)))+cc;

}
/IMEP calculada
/liniciar calculo de kappa de Eckart
fcala2=(2.0*pi*4.36*pow(10,-18))/(627.5095*h*c);
al=vdc*fcala2/(xifts[n1]);
a2=(vdc-aac)*fcala2/(xifts[n1]);
if(al>a2){
vmax=vdc;
attl=al,
att2=a2;

else{
vmax=vdc-aac;
attl=a2;
att2=al,

}

al=fabs(attl);

a2=fabs(att2);
vint=vmax*4.36*pow(10,-18)/(627.5095*xkb);

alt=(1.0/pi)*sqrt(al)*pow((1.0/sqrt(al)+1.0/sqrt(a2)),-1);
b1t=(1.0/pi)*pow((1.0/sqrt(al)+1.0/sqrt(a2)),-1);
xmax=(pow(al,3)*pow(a2,2)-2*pow(al,2.5)*pow(a2,2.5)+pow(al,2)*pow(a2,3)-
25538*pow(al,2)*a2*pow(pi,2)+25538*al*pow(a2,2)*pow(pi,2)
+163047361*al*pow(pi,4)+326094722*sqrt(al)*sqrt(a2)*pow(pi,4)+163047361*a2*pow(pi,4))/(51076*pow(al,2)*a2*pow(pi,2));
xmin=(pow(a2,3)*pow(al,2)-2*pow(a2,2.5)*pow(al,2.5)+pow(a2,2)*pow(al,3)-
25538*pow(a2,2)*al*pow(pi,2)+25538*a2*pow(al,2)*pow(pi,2)
+163047361*a2*pow(pi,4)+326094722*sqrt(a2)*sqrt(al)*pow(pi,4)+163047361*al*pow(pi,4))/(51076*pow(a2,2)*al*pow(pi,2));
xff=xmax;
ter3=dtt(al,a2,pi);
for(it=1;it<=nt;it++){
tk2=templ[it];
if(ter3<=113.0){
nint=5000;
xii=0.0;
xinc=(double)nint;
terl=alf(xii,alt);
ter2=bt(xii,al,a2,b1t);
ttestl=terl+ter2;
ttest2=ter1-ter2;
tert1=0.5*sqrt(xii/alfa)+0.5*sqrt(fabs(xii-aac)/alfa);
tert1=0.5*sqrt(xii/alfa)-0.5*sqrt(fabs(xii-aac)/alfa);
fO=xkappa(ttest2,ttestl,ter3,pi)*exp(-xii*vint/tk2);
terl=alf(xff,alt);
ter2=bt(xff,al,a2,b1t);
ttestl=(terl+ter2);
ttest2=fabs(ter1-ter2);
tert1=0.5*sqrt(xii/alfa)+0.5*sqrt(fabs(xii-aac)/alfa);
tert1=0.5*sqrt(xii/alfa)-0.5*sqrt(fabs(xii-aac)/alfa);
f2n=xkappa(ttest2,ttestl,ter3,pi)*exp(-xff*vint/tk2);
sm=0.0;
sp=0.0;
smk=0.0;
spk=0.0;
xint1=0.0;
xhp=(xff-xii)/(2.0*xinc);
for(iin=1;iin<=2*nint;iin=iin+2){
xmp=(-xii+(double)iin*xhp);
terl=alf(xmp,alt);
ter2=bt(xmp,al,a2,b1t);
ttestl=(terl+ter2);
ttest2=(ter1-ter2);
sm=sm+xkappa(ttest2,ttest1,ter3,pi)*exp(-xmp*vint/tk2);
smkk=xkappa(ttest2,ttesti,ter3,pi);
smk=smk+xkappa(ttest2,ttest1,ter3,pi);
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xint1=4.0*sm;

}

for(iin=2;iin<=2*nint-1;iin=iin+2){
xint2=xint3+xint1;
xpp=(-xii+(double)iin*xhp);
terl=alf(xpp,alt);
ter2=bt(xpp,al,a2,blt);
ttestl=(terl+ter2);
ttest2=(ter1-ter2);
sp=sp+xkappa(ttest2,ttestl,ter3,pi)*exp(-xpp*vint/tk2);
spk=spk+xkappa(ttest2,ttest1,ter3,pi);
spkk=xkappa(ttest2,ttest1,ter3,pi);
xint1=2.0%*sp;

}
xint=(xhp/3.0)*(f0+4.0*sm+2.0*sp+f2n);
xkappa2=exp(vint/tk2)*xint*vint/tk2;
xkk2[it][I]=xkappa2*xk[it][I];

else{
xkappa2=0.0;
xKk2[it][1=xkit][1];
}

}
}

6.4 - Codigo para o ajuste de Ahrrenius:

void ahrrenius(double temp[],double coefa[N][N],double xarh[],double xk[M][M],double xkk[M][M],double xkk2[M][M],double
coefb(],

double caa[N][N],double cbb[],double arh[M][M],int I){

int nt=24,it,ir,ic,inc,incl,inc2,inc3;

double r=1.9872;

double sInt=0.0,s1t=0.0,st=0.0,stInt=0.0,sInt2=0.0,sInt1t=0.0;

double sink,stink,sintk,serr,aux3,aux32,aux33,xc1;

for(it=1;it<=nt;it++){
sint=sInt+log(templ[it]);
slt=s1t+1/temp[it];
st=st+templit];
stint=stint+temp[it]*log(templ[it]);
sInt2=sInt2+pow((log(templ[it])),2);
sIntlt=sIntlt+(log(temp[it]))/templit];

}

coefa[1][1]=st;
coefa[1][2]=stInt;
coefa[1][3]=-nt;
coefa[2][1]=nt;
coefa[2][2]=sInt;
coefa[2][3]=-s1t;
coefa[3][1]=sInt;
coefa[3][2]=sInt2;
coefa[3][3]=-sIntlt;

for(ic=1;ic<=3;ic++){
sInk=stlnk=slntk=serr=0;
for(it=1;it<=nt;it++){
if(ic==1)
xarh[it]=xk[it][1];
if(ic==2)
xarh[it]=xkk[it][I];
if(ic==3)
xarh[it]=xkk2[it][I];
sink=sInk+log(xarh[it]);
stink=stink+temp[it]*log(xarh[it]);
sintk=sIntk+log(xarh[it])*log(templit]);

}
coefb[1]=stInk;

coefb[2]=sInk;
coefb[3]=sIntk;
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caa[1][1]=coefa[1][1];

caa[1][2]=coefa[1][2];

caa[1][3]=coefa[1][3];

caa[2][1]=coefa[2][1]*coefa[1][1]-coefa[2][1]*coefa[1][1];

caa[2][2]=coefa[2][1]*coefa[1][2]-coefa[2][2]*coefa[1][1];

caa[2][3]=coefa[2][1]*coefa[1][3]-coefa[2][3]*coefa[1][1];

caa[3][1]=coefa[3][1]*coefa[1][1]-coefa[3][1]*coefa[1][1];

aux32=coefa[3][1]*coefa[1][2]-coefa[3][2]*coefa[1][1];

aux33=coefa[3][1]*coefa[1][3]-coefa[3][3]*coefa[1][1];

caa[3][2]=0;

caa[3][3]=caa[2][2] *aux33-aux32*caa[2][3];

cbb[1]=coefb[1];

cbb[2]=coefa[2][1]*coefb[1]-coefa[1][1]*coefb[2];

aux3=coefa[3][1]*coefb[1]-coefa[1][1]*coefb[3];

cbb[3]=caa[2][2]*aux3-aux32*chb[2];

inc=(ic-1)*4+2;

incl=inc+1;

inc2=inc+2;

inc3=inc+3;

arh[1][1]=ir;

arh[I][inc2]=r*(cbb[3]/caa[3][3]);

arh[1][inc1]=(cbb[2]-caa[2][3]*arh[I][inc2]/r)/caa[2][2];

arh[1][inc]=exp((cbb[1]-caa[1][2]*arh[I][inc1]-caa[1][3]*arh[I][inc2]/r)/caa[1][1]);

for(it=1;it<=nt;it++){
xcl=arh[][inc]*(pow(templit],arh[1][incl]))*exp(-arh[I][inc2)/(r*templit]));
serr=serr+pow(((log(xk[it][1])-log(xc1))),2);

arh[1][inc3]=sqrt(serr/nt);

6.5 - Cadigo para o calculo dos Espectros Rovibracionais:

void espectros_rovibracionais(char files[10][10], float M[30][30], int I, double DEn[20][20]){
intij,lk;
float di[5],De,Eref,Req;
double V,sum,ro,ai[10], Y[11][11];
double mc,c,a0,hJ,Mi,We,Be,f,pi,h,E,En[20][20];
FILE *file,*F;
F=fopen("DEn.dat","w");
file=fopen(files[l],"r");
if(file==NULL)
printf("arquivo nao existente.\n");

for(i=0;i<11;i++)
for(j=0;j<11;j++)
Y[iI[j]=0.0;

/[Constantes
mc=1.6605402*pow(10,-27);
€=2.99793*pow(10,10);
a0=0.5291772083;
hJ=4.3597483*pow(10,-18);
pi=4.0*atan(1.0);
h=6.6257*pow(10,-34);

for(i=0; i<5; i++)
fscanf(file,"%f",&di[i]);
fscanf(file,"%f %f %f",&Eref,&De,&Req);
sum=0;
for(i=0; i<5; i++)
sum+=di[i]*pow(ro,1.0*i+1);

V=De*(1+sum)*exp(-di[0]*r0);
Mi=M[][IT*M[2][IT*mc/(M[L][1+M[2][1]);
f=hJ/(4.0*pow(10,-20.0)*pow(c,2.0)*pow(a0,2.0));
We=sqrt(-De*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1])*f/(pi*pi*Mi));
Be=h/(8.0*pi*pi*Mi*Req*Regq*c*pow(10,-20.0));
E=pow((Be/We),2.0);

31



ai[0]=We*We/(4*Be);

ai[1]=Reg*(2*pow(di[0],3.0)-6*di[0]*di[1]+6*di[2])/(3*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[2]=pow(Req,2.0)*(-3*pow(di[0],4.0)+12*pow(di[0],2.0)*di[1]-24*di[0]*di[2]+24*di[3])/(12*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[3]=pow(Req,3.0)*(4*pow(di[0],5.0)-20*pow(di[0],3.0)*di[1]+60*pow(di[0],2.0)*di[2]-120*di[0]*di[3]+120*di[4])/(60*(-
pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[4]=pow(Req,4.0)*(-5*pow(di[0],6.0)+30*pow(di[0],4.0)*di[1]-120*pow(di[0],3.0)*di[2]+360*pow(di[0],2.0)*di[3]-
720*di[0]*di[4])/(360*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[5]=pow(Req,5.0)*(6*pow(di[0],7.0)-42*pow(di[0],5.0)*di[1]+210*pow(di[0],4.0)*di[2]-
840*pow(di[0],3.0)*di[3]+2520*pow(di[0],2.0)*di[4])/(2520*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[6]=pow(Req,6.0)*(-7*pow(di[0],8.0)+56*pow(di[0],6.0)*di[1]-336*pow(di[0],5.0)*di[2] +1680*pow(di[0],4.0)*di[3]-
6720*pow(di[0],3.0)*di[4])/(20160*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[7]=pow(Req,7.0)*(8*pow(di[0],9.0)-72*pow(di[0],7.0)*di[1] +504*pow(di[0],6.0)*di[2]-
3024*pow(di[0],5.0)*di[3]+15120*pow(di[0],4.0)*di[4])/(181440*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

ai[8]=pow(Req,8.0)*(-9*pow(di[0],10.0)+90*pow(di[0],8.0)*di[1]-720*pow(di[0],7.0)*di[2] +5040*pow(di[0],6.0)*di[3]-
30240*pow(di[0],5.0)*di[4])/(1814400*(-pow(di[0],2.0)+2*di[1]));

Y[0][0]=1/8.0*Be*(3.0%*ai[2]-7/4.0*pow(ai[1],2.0))+1/32.0*Be*E*(315*ai[6]-1155/2.0*ai[ 1] *ai[5]-945/2.0*ai[2] *ai[4]-
1107/4.0*pow(ai[3],2.0)+1539/8.0*pow(ai[2],3.0)+5667/4.0*ai[1]*

ai[2]*ai[3]+6055/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-14777/16.0*pow(ai[1],3.0)*ai[3]-
40261/32.0*pow(ai[1]*ai[2],2.0)+131817/128.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-101479/512.0*pow(ai[1],6.0));

Y[1][0]=We*(1+E/4.0*(25%ai[4]-67/4.0*pow(ai[2],2.0)-95/2.0%ai[1]*ai[3]+459/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-
1155/64.0*pow(ai[1],4.0)))+1/16.0*We*E*E*(5607*ai[8]-28077/2.0*ai[1]*ai[7]

-10521*ai[2]*ai[6]-22029/2.0*ai[3] *ai[5]-
19277/4.0*pow(ai[4],2.0)+74739/2.0*ai[1]*ai[2]*ai[5]+145417/4.0*ai[1] *ai[3] *ai[4] +88753/4.0*pow(ai[1],2.0)*ai[6]+64731/4.0*ai[2]*
pow

(ai[3],2.0)+117281/8.0*pow(ai[2],2.0)*ai[4]-241311/8.0*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-158085/4.0*pow(ai[1]*ai[3],2.0)-
1246797/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[4]-1119415/16.0*ai[1]*pow

(ai[2],2.0)*ai[3]-
305141/64.0*pow(ai[2],4.0)+4354275/32.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2] *ai[3] +3909285/64.0*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)+4785249/128.0*po
w(ai[1],4.0)*ai[4]-11535783/256.0

*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-53000175/512.0*pow(ai[1],4.0)*pow(ai[2],2.0)+53574549/1024.0*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-
129443349/16384.0*pow(ai[1],8.0));

Y[2][0]=3/2.0*Be*(ai[2]-5/4.0*pow(ai[1],2.0))+1/4.0*Be*E*(245*ai[6]-1365/2.0*ai[1] *ai[5]-885/2.0*ai[2] *ai[4]-
1085/4.0*pow(ai[3],2.0)+7335/4.0%ai[ 1] *ai[2]*ai[3]+1707/8.0*pow

(ai[2],3.0)+8535/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-23865/16.0*pow(ai[1],3.0)*ai[3]-
62013/32.0*pow(ai[1]*ai[2],2.0)+239985/128.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-209055/512.0*pow(ai[1],6.0));

Y[3][0]=We*E*(5*ai[4]-17/4.0*pow(ai[2],2.0)-35/2.0*ai[1]*ai[3]+225/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-
705/64.0*pow(ai[1],4.0))+5/2.0*We*E*E*(189*ai[8]-1407/2.0*ai[ 1] *ai[ 7]-441*ai[2]
*ai[6]-1017/2.0*ai[3]*ai[5]-
829/4.0*pow(ai[4],2.0)+4515/2.0*ai[1]*ai[2] *ai[5]+8853/4.0*ai[ 1] *ai[3] *ai[4]+5593/4.0*pow(ai[1],2.0)*ai[6]+3759/4.0*ai[ 2] *pow (ai[3
1,2.0)+5911/8.0*
pow(ai[2],2.0)*ai[4]-18207/8.0*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-5845/2.0*pow(ai[1]*ai[3],2.0)-90459/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2] *ai[4]-
78465/16.0*ai[1]*pow(ai[2],2.0)*ai[3]-17833/64.0*pow(ai[2],4.0)
+370485/32.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2]*ai[3]+319569/64.0*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)+413463/128.0*pow(ai[1],4.0)*ai[4] -
1125489/256.0*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-5085723/512.0*pow(ai[1] 4.0)
*pow(ai[2],2.0)+5793201/1024.0*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-15460137/16384.0*pow(ai[1],8.0));

Y[4][0]=5/2.0*Be*E*(7*ai[6]-63/2.0*ai[1]*ai[5]-33/2.0%ai[2] *ai[4]-
63/4.0*pow(ai[3],2.0)+483/4.0*ai[ 1] *ai[ 2] *ai[3] +543/8.0*pow(ai[ 1], 2.0)*ai[4]+75/8.0*pow(ai[2],3.0)-1953/16.0%
pow(ai[1],3.0)*ai[3]-4989/32.0*pow(ai[1] *ai[2] 2.0)+23265/128.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2] -23151/512.0*pow(ai[1],6.0));

Y[5][0]=We*E*E*(63*ai[8]-693/2.0*ai[ 1] *ai[7]-189*ai[2] *ai[6]-693/2.0*ai[3] *ai[5]-
393/4.0*pow(ai[4],2.0)+3087/2.0*ai[1]*ai[2] *ai[5]+6909/4.0*ai[ 1] *ai[3] *ai[4]+3717/4.0*pow(ai[1],2.0)
*ai[6]+3087/4.0%ai[2]*pow(ai[3],2.0)+3129/8.0*pow(ai[2],2.0)*ai[4]-15435/8.0*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-
11445/4.0*pow(ai[1]*ai[3],2.0)-80325/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2] *ai[4]-71295/16.0*
ai[1]*pow(ai[2],2.0)*ai[3]-
10689/64.0*pow(ai[2],4.0)+408555/32.0*pow(ai[1],3.0)*ai[ 2] *ai[3] +338625/64.0*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)+431865/128.0*pow(ai
[1],4.0)*ai[4]-
1404207/256.0*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-6383475/512.0*pow(ai[1],4.0)*pow(ai[2],2.0)+8163729/1024.0*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-
23968161/16384.0*pow(ai[1],8.0));

Y[O][L]=Be*(1+E*(15/2.0+7*ai[1]-9/2.0*ai[2] +15/2*ai[3]-
23/2.0%ai[1]*ai[2]+21/4.0*(pow(ai[1],2.0)+pow(ai[1],3.0))))+Be*E*E*(2835/8.0+1155/2.0*ai[1]-6615/16.0*ai[ 2] +42385/64*

pow(ai[1],2.0)+3321/8.0%ai[3]-17001/16.0*ai[1] *ai[2]+44331/64.0*pow(ai[1],3.0)-
4725/16.0*ai[4]+28335/32.0%ai[1]*ai[3]+23085/128.0*pow(ai[ 2], 2.0)-201305/128.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]

+659085/1024.0*pow(ai[1],4.0)+1155/4.0*ai[5]-6055/8.0%ai[ 1]*ai[4]-
5667/8.0*ai[2]*ai[3]+44331/32.0*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+40261/32.0%ai[1]*pow(ai[2],2.0)-131817/64.0%
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pow(ai[1],3.0)*ai[2]+304437/512.0*pow(ai[1],5.0)-
945/8.0*ai[6]+9963/32.0*pow(ai[3],2.0)+8505/16.0*ai[2]*ai[4]+10395/16.0*ai[1]*ai[5] -4617/16.0*pow(ai[2],3.0)-

17001/8.0*ai[1]*ai[2]*ai[3]-
18165/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[4]+603915/256.0*pow(ai[ 1] *ai[2],2.0)+221655/128.0*pow(ai[1],3.0)*ai[3] -
1186353/512.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2]+

2131059/4096.0*(pow(ai[1],6.0)+pow(ai[1],7.0))+2835/8.0*ai[7]-3255/4.0*ai[1] *ai[6]-11235/128.0*ai[2] *ai[5]-
11367/16.0*ai[3]*ai[4]+83965/64.0*pow(ai[1],2.0)*ai[5]+

19149/16.0*ai[1]*pow(ai[3],2.0)+2351*ai[1]*ai[ 2] *ai[4] +68421/64.0*pow(ai[2],2.0)*ai[3] -
116991/64.0*pow(ai[1],3.0)*ai[4]-650645/128.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2] *ai[3]-

49495/32.0*ai[1]*pow(ai[2],3.0)+2432325/1024.0*pow(ai[1],4.0)*ai[3]+1131183/256.0*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)-
745395/256.0*pow(ai[1],5.0)*ai[2]);

Y[1][1]=6*We*E*(1+ai[1])+We*E*E*(175+285*ai[1]-335/2.0*ai[2]+190*ai[3]-
225/4.0*ai[4]+175*ai[5]+2295/8.0*pow(ai[1],2.0)-459*ai[ 1] *ai[2] +1425/4.0*ai[1]*ai[3]-795/2.0*ai[1] *ai[4]

+1005/8.0*pow(ai[2],2.0)-715/2.0%ai[2]*ai[3]+1155/4.0*pow(ai[1],3.0)-
9639/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2] +5145/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+4677/8.0*pow(ai[2],2.0)*ai[1]-14259/16.0*

pow(ai[1],3.0)*ai[2]+31185/128.0*(pow(ai[1],4.0)+pow(ai[1],5.0)));

Y[2][1]=3*Be*E*(10+20*ai[1]-6*ai[2] +10*ai[3]-
26*ai[1]*ai[2]+15*(pow(ai[1],2.0)+pow(ai[1],3.0)))+Be*E*E*(2205+5460*ai[1]-6195/2.0*ai[2] +59745/8.0*pow(ai[1],2.0)+3255*ai[3]

-22005/2.0*ai[1]*ai[2]+71595/8.0*pow(ai[1],3.0)-4425/2.0*ai[4]+36675/4.0*ai[1]*ai[3]+25605/8.0*pow(ai[2],2.0)-
310065/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]+1199925/128.0*pow(ai[1],4.0)

+2730*ai[5]-8535*ai[1]*ai[4]-7335*ai[2] *ai[3]+71595/4.0*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+62013/4.0*ai[ 1] *pow(ai[2],2.0)-
239985/8.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2]+627165/64.0*pow(ai[1],5.0)

-1470*ai[6]+9765/4.0*pow(ai[3],2.0)+7965/2.0*ai[ 2] *ai[4]+12285/2.0*ai[1] *ai[5] -5121/2.0*pow(ai[2],3.0)-
22005*ai[1]*ai[2]*ai[3]-25605/2.0*pow(ai[1],2.0)*ai[4]+

930195/32.0*pow(ai[1]*ai[2],2.0)+357975/16.0*pow(ai[1],3.0)*ai[3]-
2159865/64.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2]+4390155/512.0*(pow(ai[1],6.0)+pow(ai[1],7.0))-6930*ai[1]*ai[6]

+2205*ai[7]-11655/2.0*ai[2]*ai[5]-
10935/2.0*ai[3]*ai[4]+108885/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[5]+11610*ai[1]*pow(ai[3],2.0)+23520*ai[1] *ai[2] *ai[4]-
174015/8.0*pow(ai[1],3.0)

*ai[4]+84285/8.0*pow(ai[2],2.0)*ai[3]-948525/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2] *ai[3]-
72255/4.0*ai[1]*pow(ai[2],3.0)+4063725/128.0*pow(ai[1],4.0)*ai[3] +1890135/32.0

*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)-1393515/32.0*pow(ai[1],5.0)*ai[2]);

Y[3][1]=5*We*E*E*(28+84*ai[1]+34*ai[2]+56*ai[3]-18*ai[4]+28*ai[5]+225/2.0*pow(ai[1],2.0)-
180*ai[1]*ai[2]+105*ai[1]*ai[3]-102*ai[1]*ai[4]+51/2.0*pow(ai[2],2.0)

-90*ai[2]*ai[3]+141*pow(ai[1],3.0)-
945/4.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]+435/2.0*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+411/2.0%ai[1]*pow(ai[2],2.0)-1509/4.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2]

+3807/32.0*(pow(ai[1],4.0)+pow(ai[1],5.0)));

Y[4][1]=Be*E*E*(630+2520*ai[1]-1155%*ai[2]+19005/4.0*pow(ai[1],2.0)+1890%ai[3]-
7245%ai[1]*ai[2]+29295/4.0*pow(ai[1],3.0)-825*ai[4]+12075/2.0*ai[1]*ai[3]+5625/4.0

*pow(ai[2],2.0)-124725/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]+581625/4.0*pow(ai[1],4.0)+1260*ai[5]-5430*ai[1] *ai[4]-
4830%ai[2]*ai[3]+29295/2.0*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+24945/2.0

*ai[1]*pow(ai[2],2.0)-116325/4.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2]+347265/32.0*pow(ai[1],5.0)-
420*ai[6]+2835/2.0*pow(ai[3],2.0)+1485*ai[2] *ai[4]+2835*ai[1] *ai[5]-1125*pow(ai[2],3.0)

-8145*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-14490%ai[1]*ai[2]*ai[3] +374175/16.0*pow(ai[1] *ai[2],2.0)+146475/8.0*pow(ai[1],3.0)*ai[3]-
1046925/32.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-2940*ai[1]*ai[6]

+2430855/256.0*(pow(ai[1],6.0)+pow(ai[1],7.0))+630*ai[7]-24945/4.0*pow(ai[2],2.0)*ai[ 3] -6 1875/4.0*pow(ai[ 1],3.0)*ai[4]-
357825/8.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[3]

-27195/2.0*ai[1]*pow(ai[2],3.0)+1753425/64.0*pow(ai[1],4.0)*ai[3] +839475/16.0*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)-
697095/16.0*pow(ai[1],5.0)*ai[2]);

Y[0][2]=-4*Be*E+Be*E*E*(-326-398*ai[1]+238*ai[2]-180*ai[3]+90*ai[4]-693/2.0*pow(ai[1],2.0)+414*ai[1]*ai[2]-
205*ai[1]*ai[3]-92*pow(ai[2],2.0)+333*pow(ai[1],2.0)*ai[2]
-252*pow(ai[1],3.0)-126*pow(ai[1],4.0));

Y[1][2]=6*We*E*E*(-19-18*ai[1]+8*ai[2]-9*pow(ai[1],2.0))+We*E*E*E*(-14985-28860*ai[1]+17277*ai[2]-12850*ai[3]-
137655/4.0*pow(ai[1],2.0)+42663*ai[1]*ai[2]-133665/4.0

*pow(ai[1],3.0)+16095/2.0*ai[4]-112245/4.0*ai[1] *ai[3]-95937/8.0*pow(ai[2],2.0)-3523905/128.0*pow(ai[1],4.0)-
5250*ai[5]+944685/16.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2] +16695*ai[ 1] *ai[4]

+15015*ai[2]*ai[3]-138915/4.0*pow(ai[1],2.0)*ai[3]-126279/4.0*ai[1]*pow(ai[2],2.0)+470547/8.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2]-
1216215/64.0*pow(ai[1],5.0)+2800*ai[6]-3475

*pow(ai[3],2.0)-7470*ai[2]*ai[4]-
8190*ai[1]*ai[5]+29490*ai[1]*ai[2]*ai[3]+4677*pow(ai[2],3.0)+16065*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-297387/8.0*pow(ai[1]*ai[2],2.0)-
105105/4.0

*pow(ai[1],3.0)*ai[3]+78309/2.0*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-1216215/128.0*pow(ai[1],6.0));

Y[2][2]=6*Be*E*E*(-260-500*ai[1]+244*ai[2]-120*ai[3]+60*ai[4]-495*pow(ai[1],2.0)+468*ai[1]*ai[2]-
104*pow(ai[2],2.0)-190*ai[1]*ai[3]+414*pow(ai[1],2.0)*ai[2]
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-360*pow(ai[1],3.0)-180*pow(ai[1],4.0));

Y[3][2]=We*E*E*E*(-15420-44880*ai[ 1]+23100*ai[2] -66645*pow(ai[1],2.0)-17400*ai[3]+78900*ai[1]*ai[2]-
75795*pow(ai[1],3.0)+9510%ai[4]-45825*ai[1]*ai[3]-38235/2.0
*pow(ai[2],2.0)-2150955/32.0*pow(ai[1],4.0)+489735/4.0*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-
4200%ai[5]+21420*ai[1]*ai[4]+18900*ai[2]*ai[3]-58725*pow(ai[1],2.0)*ai[3]-55485*ai[ 1]*
pow(ai[2],2.0)+248985/2.0*pow(ai[1],3.0)*ai[2]-742365/16.0*pow(ai[1],5.0)+2240*ai[6]-4500*pow(ai[3],2.0)-
9480*ai[2]*ai[4]-9240*ai[1]*ai[5]+8220*pow(ai[2],3.0)
+47400%ai[1]*ai[2]*ai[3]+23760*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-146025/2.0*pow(ai[ 1] *ai[2],2.0)-
48225*pow(ai[1],3.0)*ai[3]+86040*pow(ai[1],4.0)*ai[2]*742365/32.0*pow(ai[1],6.0));

Y[0][3]=16*Be*E*E*(3+ai[1])+Be*E*E*E*(12944+20256*ai[1]-10952*ai[2]+20268*pow(ai[1],2.0)+6520*ai[3]-
20592*ai[1]*ai[2]+15624*pow(ai[1],3.0)-3240*ai[4] +9840*ai[1]*ai[3]

+4416*pow(ai[2],2.0)-19980*pow(ai[1],2.0)*ai[2]+9072*pow(ai[1],4.0)+840*ai[5]-2720%ai[1] *ai[4]-
2320*ai[2]*ai[3]+5500*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+5024*ai[1]*pow(ai[2],2.0)

-9348*pow(ai[1],3.0)*ai[2]+3024*pow(ai[1],5.0));

Y[L][3]=4*We*E*E*E*(699+837+ai[1]-360*ai[ 2] +80*ai[3]+56 7*pow(ai[1],2.0)-264*ai[ 1] *ai[2]+189*pow(ai[1],3.0));

Y[2][3]=Be*E*E*E*(68160+144000*ai[1]-72480%*ai[2] +166320*pow(ai[1],2.0)+31200*ai[3]-
146880*ai[1]*ai[2]+133920*pow(ai[1],3.0)-12960*ai[4]+54720*ai[1] *ai[3] +29952

*pow(ai[2],2.0)-149040*pow(ai[1],2.0)*ai[2]+77760*pow(ai[1],4.0)+3360*ai[5]-13440*ai[ 1] *ai[4]-
14400%ai[2]*ai[3]+43800*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+36480*ai[ 1] *pow(ai[2],2.0)

-72720*pow(ai[1],3.0)*ai[2]+25920*pow(ai[1],5.0));

Y[0][4]=16*Be*E*E*E*(-52-36%ai[1]+4*ai[2]-9*pow(ai[1],2.0));

Y[1][4]=We*E*E*E*E*(-77034-116376*ai[1]+47136*ai[2]-97524*pow(ai[1],2.0)-13440*ai[3]+57024*ai[1] *ai[2]-
49896*pow(ai[1],3.0)+1920*ai[4]-8640%*ai[1] *ai[3]-4224*pow(ai[2],2.0)
+23328*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-12474*pow(ai[1],4.0));

Y[0][5]=Be*E*E*E*E*(17408+18432*ai[1]-3072*ai[2]+8640*pow(ai[1],2.0)+256*ai[3]-
1536*ai[1]*ai[2]+1728*pow(ai[1],3.0));

Y[0][10]=2048*(pow(Be,19.0)/pow(We,18.0))*(-938223*pow(ai[1],8.0)-
9382230*pow(ai[1],7.0)+2918916*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-45243198*pow(ai[1],6.0)+23351328*pow(ai[1],5.0)*ai[2]
-972972*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-137884032*pow(ai[1],5.0)-
2594592*pow(ai[1],4.0)*pow(ai[2],2.0)+86177520*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-6949800*pow(ai[1],4.0)*ai[3]+277992*pow(ai[1],4.0)*ai[4]
-291677760*pow(ai[1],4.0)-
14826240*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)+1235520*pow(ai[1],3.0)*ai[2]*ai[3] +188559360*pow(ai[1],3.0)*ai[2]-
22096800*pow(ai[1],3.0)*ai[3]+1710720
*pow(ai[1],3.0)*ai[4]-66528*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-440757504*pow(ai[1],3.0)+658944*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)-
35354880*pow(ai[1]*ai[2],2.0)+5702400*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[3]
-228096*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[4]+259269120*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-118800*pow(ai[1]*ai[3],2.0)-
39283200*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+4419360*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-332640*pow(ai[1],2.0)*ai[5]
+12672*pow(ai[1],2.0)*ai[6]-467470080*pow(ai[1],2.0)+2027520*pow(ai[2],3.0)*ai[1]-253440*ai[ 1] *pow(ai[2],2.0)*ai[3]-
41902080*pow(ai[2],2.0)*ai[1]+9820800*ai[1]*ai[2] *ai[3]
-760320*ai[1]*ai[2]*ai[4]+29568*ai[1]*ai[2] *ai[5]+213700608*ai[1]*ai[2]-
39600*ai[1]*pow(ai[3],2.0)+31680*ai[1]*ai[3] *ai[4]-39283200*ai[ 1] *ai[3]+5713920*ai[ 1] *ai[4]
-624960*ai[1]*ai[5]+46080*ai[1]*ai[6]-1728*ai[1]*ai[ 7]-320550912*ai[1]-22528*pow(ai[2] 4.0)+1745920*pow(ai[ 2] 3.0)-
422400*pow(ai[2],2.0)*ai[3]+16896*pow(ai[2],2.0)*ai[4]
-20951040*pow(ai[2],2.0)+17600*ai[2] *pow(ai[3],2.0)+6348800*ai[2] *ai[3] -714240*ai[2]*ai[4] +53760*ai[2] *ai[5]-
2048*ai[2]*ai[6]+83105792*ai[2]-372000*pow(ai[3],2.0)
+57600*ai[3]*ai[4]-2240*ai[3]*ai[5]-17808384*ai[3]-1152*pow(ai[4],2.0)+3142656*ai[4]-444416*ai[5]+47616*ai[6]-
2345%3i[7]+128*ai[8]-109818368);

Y[1][8]=18*(pow(Be,16.0)/pow(We,15.0))*(-94616181*pow(ai[1],8.0)-
756929448*pow(ai[1],7.0)+349383456*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-2976321348*pow(ai[1],6.0)+2271758400*pow(ai[1],5.0)*ai[2]

-146214720*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-7563816936*pow(ai[1],5.0)-
369048960*pow(ai[1],4.0)*pow(ai[2],2.0)+6956738784*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-
866816640*pow(ai[1],4.0)*ai[3]+54297216*pow(ai[1],4.0)

*ai[4]-13700672910*pow(ai[1],4.0)-
1740787200*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)+220492800*pow(ai[1],3.0)*ai[2]*ai[3] +12936336768*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)-
2339418240*pow(ai[1],3.0)

*ai[3]+283627008*pow(ai[1],3.0)*ai[4]-17224704*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-
18291196440*pow(ai[1],3.0)+111716352*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)-3504031488*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],2.0)

+857364480*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[3]-52918272*pow(ai[1],2.0)*ai[2] *ai[4]+15544252512*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-
26496000*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[3],2.0)-3621534720*pow(ai[1],2.0)*ai[3]

+637168896*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-74769408*pow(ai[1],2.0)*ai[5]+4399104*pow(ai[1],2.0)*ai[6]-
17776808100*pow(ai[1],2.0)+288239616*ai[1]*pow(ai[2],3.0)-54005760*ai[1]*pow(ai[2],2.0)*ai[3]
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-35096524032*ai[ L]*pow(ai[2],2.0)+1274496000*ai[1] *ai[2]*ai[3]-
151990272*ai[1]*ai[2]*ai[4]+9117696*ai[1]*ai[ 2] *ai[5]+ 11565972288 *ai[1] *ai[2] -
75878400*ai[1]*pow(ai[3],2.0)+91544560*ai[ 1] *ai[3]*ai[4]

-3247145280*ai[ 1]*ai[3]+736154112%ai[1]*ai[4]-125174784%ai[ 1]*ai[5]+14204928*ai[ 1] *ai[6]-811008*ai[ 1] *ai[ 7]-
11646924120*ai[1]-4575232*pow(ai[2],4.0)+213223424*pow(ai[2],3.0)

-77045760*pow(ai[2],2.0)*ai[3]+4694016*pow(ai[2],2.0)*ai[4] -
1604168064*pow(ai[2],2.0)+4710400%ai[2]*pow(ai[3],2.0)+731013120*ai[2] *ai[3]-126302208 *ai[2] *ai[4] +14622720*ai[ 2] “ai[5]

-851968*ai[2]*ai[6]+4215991968*ai[2]-62873600*pow(ai[3],2.0)+14622720*ai[ 3] *ai[4]-860160*ai[3] *ai[5]-
1365091200*ai[3]-430080*pow(ai[4],2.0)+373189248*ai[4]-81679360*ai[5]

+13410304*ai[6]-1474560*ai[ 7]+81920*ai[8]-3995947365);

Y[2][6]=384*(pow(Be,13.0)/pow(We,12.0))*(-933120*pow(ai[1],8.0)-
5598720*pow(ai[1],7.0)+3941379*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-17184960*pow(ai[1],6.0)+19293714*pow(ai[1],5.0)*ai[2]-1903365
*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-35582490*pow(ai[1],5.0)-4841820*pow(ai[1],4.0)*pow(ai[2],2.0)+46211310*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-
8496900*pow(ai[1],4.0)*ai[3]+3415200*pow(ai[1],3.0)*ai[2] *ai[3]
+70093440*pow(ai[1],3.0)*ai[2]-17896680*pow(ai[1],3.0)*ai[3]+3275640*pow(ai[1],3.0)*ai[4]-
317940*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-64518840*pow(ai[1],3.0)+1730880*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)
-27588384*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],2.0)+10173600*pow(ai[1],2.0)*ai[2] *ai[3]-
984816*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[4]+71776080*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-500400*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[3],2.0)
-22533600*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+5765040*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-
1058400*pow(ai[1],2.0)*ai[5]+101920*pow(ai[1],2.0)*ai[6]-57115440*pow(ai[1],2.0)+3442176*ai[1] *pow(ai[2],3.0)-1008640
*ai[1]*pow(ai[2],2.0)*ai[3]-23339520*ai[ 1] *pow(ai[2],2.0)+12036000*ai[1]*ai[2]*ai[3]-
2192256*ai[1]*ai[2]*ai[4]+209664*ai[1]*ai[2]*ai[5]+47536752*ai[1]*ai[2]-1118400*ai[1]*pow(ai[3],2.0)
+214960%ai[1]*ai[3]*ai[4]-17222400*ai[1]*ai[3] +5446320*ai[ 1] *ai[4] -1411200*ai[ 1]*ai[5]+258720*ai[ 1] *ai[6]-
24528*ai[1]*ai[7]-3051520*ai[1]-84992*pow(ai[2],4.0)+2042112*pow(ai[2],3.0)
-1125120*pow(ai[2],2.0)*ai[3]+107776*pow(ai[2],2.0)*ai[4]-
8991840*pow(ai[2],2.0)+109200*ai[2] *pow(ai[3],2.0)+5744000*ai[2] *ai[3]-1469136*ai[ 2] *ai[4] +2657 76*ai[2] *ai[5] -
25088*ai[2]*ai[6]
+16095472*ai[2]-753400*pow(ai[3],2.0)+273840*ai[3] *ai[4]-25760*ai[3]*ai[5]-6503920*ai[3]-
13040*pow(ai[4],2.0)+2378640*ai[4]-768880*ai[5]+200480*ai[6]-36288*ai[ 7]+3360*ai[8]-11612320);

Y [3][4]=(5/32.0*pow(Be,10.0)/pow(We,9.0))*(-159014583*pow(ai[1],8.0)-
636058332*pow(ai[1],7.0)+747564552*pow(ai[1],6.0)*ai[2]-1428607206*pow(ai[1],6.0)+2424873024*pow(ai[1],5.0)*ai[2]

-404593920*pow(ai[1],5.0)*ai[3]-2333591316*pow(ai[1],5.0)-
1034779824*pow(ai[1],4.0)*pow(ai[2],2.0)+4229176320*pow(ai[1],4.0)*ai[2]-
1192959360*pow(ai[1],4.0)*ai[3]+201000960*pow(ai[1],4.0)*ai[4]

-2984513175*pow(ai[1],4.0)-
2437454016*pow(ai[1],3.0)*pow(ai[2],2.0)+827554560*pow(ai[1],3.0)*ai[2]*ai[3]+5059842720*pow(ai[1],3.0)*ai[2] -
1831849920*pow(ai[1],3.0)*ai[3]+523307520*pow(ai[1],3.0)*ai[4]

-89134080*pow(ai[1],3.0)*ai[5]-3036118848*pow(ai[1],3.0)+424947456*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[2],3.0)-
2787189984*pow(ai[1]*ai[2],2.0)+1605830400*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[3]-2770790040

*pow(ai[1],2.0)*ai[2]*ai[4]+4311029880*pow(ai[1],2.0)*ai[2]-138758400*pow(ai[1],2.0)*pow(ai[3],2.0)-
1834870080*pow(ai[1],2.0)*ai[3]+670510080*pow(ai[1],2.0)*ai[4]-193729536*pow(ai[1],2.0)*ai[5]

+33589248*pow(ai[1],2.0)*ai[6]-2404222272*pow(ai[1],2.0)+552752640*pow(ai[2],3.0)*ai[1]-
286932480*ai[1]*pow(ai[2],2.0)*ai[3]-1839511872*ai[1]*pow(ai[2],2.0)+1351810560*ai[1]*ai[2]*ai[3]

-400997376*ai[1]*ai[2]*ai[4]+70404096*ai[1]*ai[2] *ai[5]+2446931712*ai[1]*ai[2]-
198182400*ai[1]*pow(ai[3],2.0)+70471680*ai[1]*ai[3] *ai[4]-1177272480*ai[1]*ai[3] +505409280*ai[ 1] *ai[4]

-184859136*ai[1]*ai[5]+54878208*ai[1] *ai[6]-9805824*ai[1] *ai[ 7]-1357226496*ai[ 1]
24566784*pow(ai[2],4.0)+233680128*pow(ai[2],3.0)-208266240*pow(ai[2],2.0)*ai[3]+36584448*pow(ai[2],2.0)*ai[4]

-584617584*pow(ai[2],2.0)+36864000*ai[2]*pow(ai[3],2.0)+499001600*ai[2] *ai[3]-
190373376*ai[2]*ai[4]+58189824*ai[2]*ai[5]-10379264*ai[ 2] *ai[6]+719257344*ai[2]-91974400*pow(ai[3],2.0)

+57108480*ai[3]*ai[4]-10465280*ai[3] *ai[5]-377807360*ai[3]-5191680*pow(ai[4],2.0)+186075840%ai[4]-
78887424*ai[5]+29560832*ai[6]-9289728*ai[7]+1720320*ai[8]-412452096);

for(i=1;i<=15;i++){
for(j=1;j<=15;j++){
En[i][j]=0.0;
for(I=0;1<=5;1++){
for(k=0;k<=10;k++)
En[i][j]+=Y[I][K]*pow((i+1/2.0),1)*pow(j*(j+1),k);

}
Hlprintf("En[%d][%d]= %e\t" i.j,Enfil[i]);

}
[lprintf("\n\n");
}

for(i=1;i<=15;i++){
for(j=1;j<=14;j++){
DEN[][j]=En[i][j+1]-En[i][1];
DEn[i][j]=DEn[i][j]/627.5095;
fprintf(F,"%e\t",DEN[i][j]*627.5095-De);
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}
fprintf(F,"\n");

}
fclose(F);
fclose(file);
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