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RESUMO

Este trabalho, iniciado em mar¢o de 2013, tem como objetivo o
desenvolvimento de programas para obtencdo e corre¢do da taxa de reacdo de um
sistema de reagentes, com a correcdo de tunelamento de pequena curvatura, corre¢cao
usando coeficiente de transmissdo de Wigner e Eckart, e apresentada na forma de
Ahrrenius. Varias etapas foram desenvolvidas, inicialmente desenvolveu programas
para a coleta de informacdes cruciais de programas de estrutura -eletronica,
GAUSSIANO09, tais como geometria, frequéncia ¢ energia das espécies reativas, que
posteriomente serdo utilizadas nos codigos que serdo desenvolvidos. Utilizando com
base um programa em Fortran, foi desenvolvido um novo programa, afim de obter
algum ganho de memoria e algumas otimizacdes, em linguagem C, para o calculo de
propriedades termodinamicas de espécies reativas as quais sdo impressa no formato das
tabelas da JANAF. Em seguida foi reescrito o programa para o calculo da taxa de
reacdo, com as corregoes de Wigner e Eckart, também em C, e impresso na forma de
Ahrrenius. Uma nova etapa foi implementada na qual ¢ levada em considera¢do o
tunelamente variacional utilizando uma integracdo numérica. No calculo da integral
numgérica foi usado a formula de Newton-cotes nomeada de regra 1/3 de Simpson, que ¢
de facil implementacdo e tem uma complexidade algoritmica da ordem de O(n) com n
sendo o numero de passos que dividimos o intervalo. Para dar continuidade a esse
projeto de iniciagdo cientifica esta planejado o desenvolvimento de um website
contendo o calculo da taxa de reacdo com suas respectivas corre¢des citadas.

'Aluno do Curso de Matematica Computacional — Email: henriqueuclides@gmail.com
? Pesquisadora de Quimica Quantica Computacional — Email: patricia@plasma.inpe.br

53



