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Muestra SA, P =  3.0 GPa
Temperaturas 5 a 25 K

γ γ γ γ     = 0.00239 ± 0.00011   �   γγγγ -1 = 42 ± 2
αααα    = 0.156 ± 0.008
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Temperaturas 6 a 20 K

γ γ γ γ     = 0.00243 ± 0.00012   �   γγγγ -1 = 41 ± 2
αααα    = 0.102 ± 0.009

�
�

�
 ��	��!��0�$��
��������
�����!
��87������
��
�
�����<�����
�
��
����������,9��4���>�4�-,
�����
�����
�
�

&���&��	
���
���2
�����
�����!
��87��������������
���
�
�����

��
������������
����������
�����������%��
�����

�

�

�

0.99
1.01.0

1.1

1.2

1.3

0.1 1 10 100 1000

G
(V

,T
) /

 G
(0

,T
)

eV/kBT

Muestra SA, P =  7.0 GPa
Temperaturas 6 a 20 K

γ γ γ γ     = 0.00249 ± 0.00015   �   γγγγ -1 = 40 ± 2
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Muestra SA, P = 13.2 GPa
Temperaturas 6 a 40 K

γ γ γ γ     = 0.00286 ± 0.00012   �   γγγγ -1 = 35 ± 2
αααα    = 0.043 ± 0.003
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Muestra SA, P = 17.0 GPa
Temperaturas 6 a 20 K

γ γ γ γ     = 0.00274 ± 0.00012   �   γγγγ -1 = 36 ± 2
αααα    = 0.048 ± 0.003
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Muestra SA, P = 20.0 GPa
Temperaturas 6 a 20 K

γ γ γ γ     = 0.00286 ± 0.00012   �   γγγγ -1 = 35 ± 2
αααα    = 0.049 ± 0.003
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SWNT metalicos y semiconductores con
1.2 nm < dt < 1.8 nm
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/*   L I B R E R I A S    */ 
#include <windows.h> 
#include <iostream.h> 
#include <stdio.h> 
#include <stdlib.h> 
#include <math.h> 
#include <complex.h> 
 
/*   V A R I A B L E    G L O B A L   */ 
/*   V A R I A B L E    G L O B A L   */ 
double Var_Aj[3]; 
double Best_VA[3]; 
double Best_F; 
 
/*   R A N D O M    G E N E R A T O R  */ 
/*  linear congruential generator. Generator x[n+1] = a * x[n] mod m  */ 
#define RAND_INT(l,h) (((int)(random() * ((double)(h)-(l)+1))) + (l)) 
double random (void);             /* return the next random number x: 0 <= x < 1*/ 
void  rand_seed (unsigned int);           /* seed the generator  */ 
static unsigned int SEED = 93186752; 
double random ()   
{ 
/* The following parameters are recommended settings based on research.   */ 
   static unsigned int a = 1588635695, m = 4294967291U, q = 2, r = 1117695901; 
/* static unsigned int a = 16807, m = 2147483647, q = 127773, r = 2836;       */ 
SEED = a*(SEED % q) - r*(SEED / q); 
   return ((double)SEED / (double)m); 
 } 
void rand_seed (unsigned int init)   {if (init != 0) SEED = init;} 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*   Funcion Gamma  !!    */ 
complex <double> FGamma(complex <double> zz); 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*   Funcion a minimizar  !!!!   */ 
double Flibre(double V[1000],double G[1000],double T[1000],double Var_AjAux[3], long n); 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*  Evalua la Funcion a fitear! Func(V,T, Alfas)    */ 
double Funcion(double V,double T,double Var_AjAux[3]); 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*   Rutina de minimizacion !!   */ 
void FMCRoutine(long iter, double Temp, double rnge_VA[3], double V[1000], 
                  double G[1000],double T[1000], long n, long nVar, FILE *File4); 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*            Mapeo !!            */ 
void FMapeo(double rnge_VA[3], double V[1000], double G[1000],double T[1000], 
                                                  long n, long nMapeo,long nVar); 
 
 
/*  P R O G R A M A   P R I N C I P A L    */ 
/*  P R O G R A M A   P R I N C I P A L    */ 
int main() 
{ 
cout << "Hello World!" << endl; 
cout << "Press ENTER to continue..." << endl; 
FILE *File1, *File1e, *File2, *File4; 
char filename1[] = "D:/Usuarios/Miguel/Grenoble 2004/Desktop Folder/Word NT/Analisis G0 - MW/G0 K&F vs G&W/DataG0Al.txt"; 
char filename1e[]= "D:/Usuarios/Miguel/Grenoble 2004/Desktop Folder/Word NT/Analisis G0 - MW/G0 K&F vs G&W/DataG0Alextra.txt"; 
char filename2[] = "D:/Usuarios/Miguel/Grenoble 2004/Desktop Folder/Word NT/Analisis G0 - MW/G0 K&F vs G&W/DataG0fit.txt"; 
char filename4[] = "D:/Usuarios/Miguel/Grenoble 2004/Desktop Folder/Word NT/Analisis G0 - MW/G0 K&F vs G&W/Convergencia.txt"; 
long i, j, k, n, nVar, nMapeo, m, iter, iter_Total; 
double V[1000], G[1000], T[1000], VV[100], TT[100]; 
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double Var_AjAux[3], rnge_VA[3], Temp, Temp_Max, Temp_Min, eV_Aux, F1; 
char Buffer[100]; 
 
 printf("Hello World, this is CodeWarrior!\n"); 
 i=1; 
 
 /*   L E O     Puntos a Calcular    */ 
 /*       en archivo    */ 
 if((File1 = fopen(filename1,"r"))==NULL) 
        { 
  printf("Problems with input file1\n"); 
     } 
 if((fgets(Buffer, 90, File1))!=NULL)  /* Primero leo los titulos en Buffer */ 
     { 
  while((fscanf(File1, "%lf%lf%lf", &V[i], &G[i], &T[i]))!=EOF)/* Luego leo y armo vectores*/ 
      { 
   i++; 
      } 
     } 
 fclose(File1); 
 n=i; 
 
 /*   M U E S T R O     Puntos Leidos  */ 
 /*    en pantalla   */ 
 /*i=0; 
 while (++i<n) 
 { 
  printf("%f  %f  %f\n", V[i], G[i], T[i]); 
 } /**/ 
  
 /*   I N I C I A L I Z A C I O N   */ 
 /*        valores inicales y rangos para V1 y V2    */ 
 nVar = 2;           
      /* Cantidad de Variables a Fitear*/ 
 Var_Aj[1]  = 0.5;    /* Valor Variable de Ajuste 1 */ 
 Var_Aj[2]  = -4.5;          /* Valor Variable de Ajuste 2 */ 
 rnge_VA[1] = 0.5; 
 rnge_VA[2] = 7.0; 
 
 /*      Inicializacion Temperaturas            */ 
 Temp_Max = 0.0100;    /* Variacion Minima que se desea en Alfa*/ 
 Temp_Min = 0.00001;       /* temperatura de aceptacion inicial*/ 
 iter_Total = 10000;    /* Total de iteraciones */ 
 m = (long) (1+(log(Temp_Max/Temp_Min)/log(2.0))); /* cantidad de step  */ 
 iter = (long) (iter_Total/m);   /* iteraciones por step */ 
 Temp = Temp_Min * pow(2.0,m);  /* temperatura de aceptacion inicial */ 
 
 /*  inicializo el mejor valor de V1 y V2    */ 
 j=0; 
 while (j++<nVar) 
  { 
  Best_VA[j] = Var_Aj[j]; 
  } 
 Best_F = Flibre(V,G,T,Best_VA,n); 
 
 /*       mapeo de V1 y V2         */ 
    nMapeo = 55; 
    FMapeo(rnge_VA, V, G, T, n, nMapeo,nVar);   /* */ 
 rnge_VA[1] = 2.0*rnge_VA[1]/(double)nMapeo; /* Variacion inicial para Variable1 */ 
 rnge_VA[2] = 2.0*rnge_VA[2]/(double)nMapeo; /* Variacion inicial para Variable2 */ 
 j=0; 
 while (j++<nVar) 
  { 
  Var_Aj[j] = Best_VA[j]; 
  } 
 
 /*           O P T I M I Z A C I O N    */ 
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 /*           O P T I M I Z A C I O N    */ 
 if((File4 = fopen(filename4,"w"))==NULL) 
  { 
  printf("Problems with output file4\n"); 
  } 
 i = 0; 
 while (i++<m) 
  { 
  j=0; 
  while (j++<nVar) 
   { 
   rnge_VA[j] = rnge_VA[j]/2;  /* Variacion inicial para Variable1 */ 
   } 
  Temp=Temp/2.0;    /* temperatura de aceptacion en este step */ 
   
  FMCRoutine(iter,Temp,rnge_VA,V,G,T,n,nVar,File4); /* Optimizo las Variables  */ 
  F1 = Flibre(V,G,T,Var_Aj,n); 
  printf("%f %f %f\n", Var_Aj[1], Var_Aj[2], F1);  /* muestro en pantalla  */ 
        } 
 fclose(File4); 
 
 /*          R E S U L T A D O    */ 
 /*            en pantalla     */ 
printf("%e %e %e\n", Best_VA[1], Best_VA[2], Best_F); 
 
 /*        L E O     Puntos Extras    */ 
 /*   en archivo    */ 
 i=0; 
 if((File1e = fopen(filename1e,"r"))==NULL) 
  { 
  printf("Problems with input file1e\n"); 
  }   
 if((fgets(Buffer, 90, File1e))!=NULL)   /* Primero leo los titulos en Buffer */ 
  { 
  while((fscanf(File1e, "%lf%lf", &VV[i], &TT[i]))!=EOF) /* Luego leo, linea por linea, y armo vectores*/ 
   { 
   i++; 
   } 
  } 
 fclose(File1e); 
 m=i; 
 
 /*    R E S U L T A D O  (minimizacion)  */ 
 /*             en archivo    */ 
 if((File2 = fopen(filename2,"w"))==NULL) 
  { 
  printf("Problems with output file2\n"); 
  } 
 fprintf(File2,"V%e Gdata GFit T%e\n", Best_VA[1], Best_VA[2]);  /* Titulos  */ 
 
    i=0; 
    while (++i<n) 
  { 
  F1 = Funcion(V[i],T[i],Best_VA); 
  fprintf(File2,"%e %e %e %e\n", V[i], G[i], F1, T[i]);    /* Datos  */ 
  } 
    i=0; 
    while (++i<m) 
  { 
  F1 = Funcion(VV[i],TT[i],Best_VA); 
  fprintf(File2,"%e %e %e %e\n", VV[i], VV[i], F1, TT[i]);    /* Datos extra */ 
  } 
    fclose(File2); 
   
    getchar (); 
    return 0; 
} 
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/*     F I N   P R O G R A M A  P R I N C I P A L  */ 
/*     F I N   P R O G R A M A  P R I N C I P A L  */ 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*  Evalua la Funcion a fitear! Func(V,T,Var_Aj)    */ 
double Funcion(double V,double T,double Var_AjAux[3]) 
{ 
 double Func; 
 complex<double> F_Aux1,F_Aux2, F_Aux3; 
 
          /* Grabert & Weiss */ 
  /*F_Aux1 = pow(abs(FGamma(complex<double>((V+1)/2,0))),2); 
  F_Aux2 = abs(FGamma(complex<double>((V+1),0))); 
  F_Aux3 = pow(10.0,Var_AjAux[1]) * pow(pow(10.0,Var_AjAux[2]),V) * F_Aux1/F_Aux2;/* */ 
          /* Kane  &  Fisher */ 
  F_Aux1 = abs(FGamma(complex<double>((V+2)/2,0))); 
  F_Aux2 = abs(FGamma(complex<double>((V+3)/2,0))); 
  F_Aux3 = pow(10.0,Var_AjAux[1]) * pow(pow(10.0,Var_AjAux[2]),V) * F_Aux1/F_Aux2;/* */ 
 
  Func = abs(F_Aux3); 
   
 return Func; 
} 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*  Funcion a minimizar! Abs(Func(xi)-y(xi))   */ 
double Flibre(double V[1000],double G[1000],double T[1000],double Var_AjAux[3],long n) 
{ 
 double F1, Normalizacion; 
 long k; 
 k=0; 
 F1=0; 
    Normalizacion = 0;                                                         /* T es el error relativo por punto*/ 
 

while (++k<n) 
  { 
          Normalizacion = Normalizacion + G[k]; 
  F1 = F1 + pow( ( Funcion(V[k],T[k], Var_AjAux) - G[k] ),2); /* absoluto  */ 
  /*F1 = F1 + pow( ( Funcion(V[k],T[k], Var_AjAux) / G[k] - 1 ),2);  /* relativo   */ 
  } 
 
     /*Normalizacion = (double)n;                                                   /* relativo   */ 
 return (F1 / Normalizacion); 
} 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/* Funcion Gamma  !! Lancczos Aprox, z > 0 !!! err < 2e-10  !!  */ 
complex <double> FGamma(complex <double> zz) 
{ 
 double q[7]; 
 complex <double> Gamma, GammaAux1, GammaAux2; 
 int i; 
 q[7] = 75122.6331530; 
 q[1] = 80916.6278952; 
 q[2] = 36308.2951477; 
 q[3] = 8687.24529705; 
 q[4] = 1168.92649479; 
 q[5] = 83.8676043424; 
 q[6] = 2.50662827511; 
  
 i=0; 
 GammaAux1 = q[7]; 
 GammaAux2 = zz; 
 while (++i<7) 
 { 
 GammaAux1 = GammaAux1 + q[i]*pow(zz,i); 
 GammaAux2 = GammaAux2 * (zz+(double)i); 
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 } 
 Gamma=(GammaAux1/GammaAux2)*pow(zz+5.5,zz+0.5)*exp(-(zz+5.5)); 
 return Gamma; 
} 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*   Rutina de minimizacion !!   */ 
void FMCRoutine(long iter, double Temp, double rnge_VA[3], double V[1000], 
                  double G[1000],double T[1000], long n, long nVar, FILE *File4) 
{ 
 double F1, F2, condition, Var_AjAux[3]; 
 long i,j,k; 
 F1=Flibre(V,G,T,Var_Aj,n); 
    j=0; 
 while (j++<nVar) 
  { 
  Var_AjAux[j]=Var_Aj[j]; 
  } 
 i=0; 
 while (++i<iter) 
  { 
  j=0; 
  while (j++<nVar)   /* minimizo una variable a la vez */ 
   { 
   Var_AjAux[j] = Var_Aj[j] + rnge_VA[j] * 2 * (-0.5+random());/* Pruebo nuevos valores de las variables*/ 
   } 
  F2=Flibre(V,G,T,Var_AjAux,n);  /* Calculo la minimizacion con la nueva variable */ 
  condition = (F2 - F1) / Temp; /* Comparo con la minimizacion de la variable sin modificar 'fabs(F1)*'*/ 
/* Acepto o rechazo el nuevo valor de la variable*/ 
  if (condition > 0)                                                       /* True1 = Minimiza peor            */ 
   { 
   if (condition < 10)    /* False2 = Minimiza mucho peor -> Rechazo(P<e^-10) */ 
    {   /* True2 =  Minimiza no tan peor*/ 
    if (exp(-condition) > random()) /* True3 -> Acepto (P=e^cond)   */ 
     { 
     j=0; 
     while (j++<nVar)      
         
      { 
      Var_Aj[j] = Var_AjAux[j]; 
      } 
     F1=F2; 
                    fprintf(File4,"%e %e %e\n", Var_Aj[1], Var_Aj[2], F1);       /* Datos */ 
     if (F1<Best_F) 
      { 
      k=0; 
      while (k++<nVar) 
       { 
       Best_VA[k] = Var_AjAux[k]; 
       } 
      Best_F = F1; 
      } 
     } 
     } 
    } 
  else  /* False1 = Minimiza mejor       -> Acepto (P=1)  */ 
    { 
   j=0; 
   while (j++<nVar)        
       
    { 
    Var_Aj[j] = Var_AjAux[j]; 
    } 
   F1=F2; 
            fprintf(File4,"%e %e %e\n", Var_Aj[1], Var_Aj[2], F1);              /* Datos*/ 
   if (F1<Best_F) 
    { 
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    k=0; /* j es el indice para las distintas variables de fiteo */ 
    while (k++<nVar) 
     { 
     Best_VA[k] = Var_AjAux[k]; 
     } 
    Best_F = F1; 
    } 
    } 
  } 
 return ; 
} 
 
/*   F U N C I O N E S    */ 
/*            Mapeo !!    */ 
void FMapeo(double rnge_VA[3], double V[1000], double G[1000],double T[1000], 
                                                  long n, long nMapeo,long nVar) 
{ 
FILE *File3; 
char filename3[] = "D:/Usuarios/Miguel/Grenoble 2004/Desktop Folder/Word NT/Analisis G0 - MW/G0 K&F vs G&W/Mapeo.txt"; 
long i, j, k; 
double Var_AjAux[3], F1; 
 
 if((File3 = fopen(filename3,"w"))==NULL) 
  { 
  printf("Problems with output file3\n"); 
  } 
 i=0; 
 while (i++<nMapeo) 
  { 
  j=0; 
  while (j++<nMapeo) 
   { 
   Var_AjAux[1]=((double)i/(double)nMapeo-0.5)*rnge_VA[1]+Var_Aj[1]; 
   Var_AjAux[2]=((double)j/(double)nMapeo-0.5)*rnge_VA[2]+Var_Aj[2]; 
   F1 = Flibre(V,G,T,Var_AjAux,n); 
   fprintf(File3,"%e %e %e\n", Var_AjAux[1], Var_AjAux[2], F1); /* Matriz1 Datos */ 
   if (F1<Best_F) 
    { 
    k=0; 
    while (k++<nVar) 
     { 
     Best_VA[k] = Var_AjAux[k]; 
     } 
    Best_F = F1; 
    printf("%f %f %f\n", Best_VA[1], Best_VA[2], Best_F); /* muestro en pantalla*/ 
    } 
   /*fprintf(File3,"%e ", F1); /* Matriz2 Datos   */ 
   } 
  /*fprintf(File3,"\n");   /* Matriz2 Cambio de linea */ 
  } 
 fclose(File3); 
 j=0; 
 while (j++<nVar) 
  { 
  Var_Aj[j] = Best_VA[j]; 
  } 
 return ; 
} 
�

�
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