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Extensiones de la Teoría del Estado de transición

Teoría del Estado de Transición Variacional (VTST): 

Interpretación dinámica de la TST

El TS representa una superficie que separa la región del espacio de fase
correspondiente a los reaccionantes de la correspondiente a productos, y se 
considera el flujo que atraviesa dicha superficie

Flujo que cruza el TS en dirección R→P
No es necesariamente igual al Flujo neto reactivo

asociado a la conversión efectiva de Reacc en Prod.

Cuando sí lo es, todos los sistemas originalmente en la región de 
reaccionantes atraviesan la superficie divisoria una sola vez y TST describe 
adecuadamente la evolución del sistema
Cuando algunas de las trayectorias (que inician en reaccionantes y terminan
en productos) cruzan la superficie divisoria en la dirección → más de 1 vez, 
La TST convencional sobreestima la constante de velocidad
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2. Aproximacion 1. No se tienen en cuenta los recruzamientos.

Limitaciones de TST: 

R
e
a
c
c
i
o
n
a
n
t
e
s

P
r
o
d
u
c
t
o
s



3

Extensiones de la Teoría del Estado de transición

Teoría del Estado de Transición 
Variacional (VTST): 

Considera diferentes superficies divisorias 
alternativas a lo largo del camino de reacción y 
calcula las velocidades de reacción correspondientes. 
La menor de estas constantes será la mas cercana a la 
real. 

Ubica el TS en el máximo de la superficie de 
energía libre de Gibbs, en lugar de en el máximo de E 
potencial.

Procedimiento General :

1. Se usa un programa como el Gaussian para optimizar las 
estructuras de los puntos estacionarios.

2. Se calcula el Hessiano (cálculo de frecuencias) para cada 
punto estacionario

3. Se calcula una MEP (ej. cálculo IRC), luego se identifican los 
puntos relevantes y se hace un cálculo de frecuencias para 
cada uno de ellos.

4. Se elabora un fichero de entrada para un programa de cálculo 
de constantes.
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POLYRATE 9.7

Programa libre de costo, puede descargarse en:
http://comp.chem.umn.edu/polyrate/

INSTALACIÓN:

•Siempre instalar POLYRATE antes que los otros programas que actúan como 
interfases como GAUSSRATE, MC-TINKERATE, etc.

[~]% gunzip polyrate9.7.tar.gz
[~]% tar –xvf polyrate9.7.tar

•Ir al directorio de POLYRATE y correr el script "configure"
[~]% cd polyrate9.7
[~/polyrate9.7]% ./configure

Welcome to POLYRATE 9.7!
Do you want POLYRATE 9.7 to be your
new default version of POLYRATE? [yes]:

...[displays information about the OS and complier]
Do the options chosen above look OK?[yes]:

...installing // ...creating Makefile// ...done with
Makefile

----POLYRATE INSTALLATION COMPLETE ----

POLYRATE 9.1

Programa libre de costo, puede descargarse en:
http://comp.chem.umn.edu/polyrate/

INSTALACIÓN:

-Descompactar el fichero. tar
[~]% tar –xvf polyrate9.1.tar

-Ejecutar el fichero set_machine.jc (en la carpeta polyrate9.1)
-Ir a la carpeta src y editar los ficheros param.inc, cambiar NATOM a 
mayores valores 
-Compilar los códigos fuente de superficies de E potencial

comp_pot.jc (carpeta script)
-Compilar el código fuente con el conjunto de parámetros deseado:

Ej: comp_src.jc 4
-Realizar las corridas de prueba
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MC-TINKERATE

Los programas libres de costo, pueden descargarse en:
http://comp.chem.umn.edu/mc-tinker
http://comp.chem.umn.edu/mc-tinkerate/

Aun cuando la versión más reciente de POLYRATE es la 9.7, MC-
TINKERATE sólo corre adecuadamente con la version 9.1

INSTALACIÓN   MC-TINKER:

•Instalar MC-TINKER a la misma altura que se instaló POLYRATE 
[~]% gunzip mc-tinker2007.tar.gz
[~]% tar -xvf mc-tinker2007.tar

Ficheros de compilación:
compile.compaq compile.ibm compile.sgi
compile.sgi_altix compile.blade compile.blade.gnu

compile.linux

INSTALACIÓN   MC-TINKERATE:

•A la misma altura de POLYRATE y MC-TINKER instalar  MC-
TINKERATE

[~]% gunzip mc-tinkerate2007.tar.gz
[~]% tar -xvf mc-tinkerate2007.tar

Ficheros de compilación:
compile.compaq

compile.ibm
compile.sgi
compile.unix

Hay que proveer la ubicación de ambos programas en la compilación
Ej:   compile.ibm /usr/mc-tinker2007   /usr/mc-tinkerate2007 



6

• Destinar una carpeta a cada reacción a estudiar

• Mantener la misma numeración para todos los átomos 
involucrados para cada camino de reacción 
(el átomo 1 en el reaccionante seguirá siendo el átomo 1 en 
el TS, en los productos, en CR, CP y en cualquier punto 
intermedio de la MEP)

• Para reacciones bimoleculares los números de los átomos 
en cada fragmento deben ser consecutivos.

Recomendaciones Generales:

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

nombre.jc
(script para la corrida)

-Pueden usarse como 
padrones los ejemplos que 
vienen con la instalación. 

-Es importante no olvidar 
cambiar la línea del “set
name” para cada corrida         

Ficheros de entrada mínimos 
necesarios:  nombre.jc y nombre.dat
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Cálculo de k(TST) con POLYRATE:

nombre.dat (poly.fu5)
Es un fichero que contiene los 
datos relevantes de la reacción a 
estudiar
-Formato libre
-Estilo palabras claves 
(keywords)
-Puede contener hasta 14 
secciones con encabezamientos 
comenzando por *
-Es indiferente a mayusculas y 
minúsculas
-Se usa el simbolo # para iniciar 
lineas de comentarios

*GENERAL

Esta sección se utiliza para:
-dar un título que permita identificar la corrida
-definir todos los átomos del sistema
-especificar las unidades de los ficheros de entrada (y salida)
-establecer criterios de reinicio (restart) si es necesario

Palabras claves más comúnmente utilizadas:

TITLE

Se pueden proporcionar hasta cinco líneas de 80 cracteres cada una.
Como para todas las variables de listado debe escribirse END al final de la 
subsección.
Tiene que ser la primera palabra clave de la sección GENERAL para cálculos 
con restart.

Example:
TITLE

CH3 + H2 —> CH4 + H TEST RUN
ESD/HARMONIC

END

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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ATOMS  (obligatoria) 

Para cada átomo debe especificarse:
-n, un número secuencial único que se mantiene a lo largo de todo el 
camino de reacción. Este número se usará en otras secciones para 
referirnos a cada átomo en particular 
- una etiqueta que puede ser el número atómico o el símbolo químico 
correspondiente.
-La masa de cada átomo puede especificarse también (uma) (a 
continuación de la etiqueta). Si no se incluye, entonces se usa la del 
isótopo más abundante.

Ejemplo:
ATOMS

1 O
2 H 1.0078
3 H 2.0140

END

*GENERAL
Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

CHECK
Le dice al programa que pare inmediatamente después de checar los ficheros de 
entrada. Es especialmente útil para corridas largas y complicadas ya que permite 
asegurar que la data se ha sido proporcionada correctamente.
La opción implícita es OFF

INPUNIT 
Permite especificar las unidades en que se proporcionan las geometrías en el 
fichero .dat (fu5) pero no tiene efecto sobre los otros ficheros de entrada (fu29, 
fu30, fu31, fu40, o fu50). 
La opción implícita es ang.

Opciones posibles:
ang angstroms
au atomic units

Example:
INPUNIT AU

OUTUNIT 
Similar a INPUNIT pero para los ficheros de salida

*GENERAL
Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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*GENERAL

SUPERMOL (NOSUPERMOL)
La opción implícita es ON
Solo se usa si POTENTIAL=hooks en la seccion ENERGETICS y no tiene efecto 
si solo hay un reactivo y un producto.
Para una reacción bimolecular con A y B como reaccionantes podemos ponerlos 
a distancias muy grandes y calcular el sistema como un todo (SUPERMOL) o 
calcular separadamente A y B (NOSUPERMOL).
Con esta última opción  las geometrías en las secciones REACT1 y REACT2
contienen cada una solo una parte de los átomos totales. 
Lo mismo aplica para PROD1 y PROD2

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

*ENERGETICS
Esta sección se usa para definir como se calcula la E potencial del 
systema y sus primeras derivadas. 
No es necesaria si ya se realizaron los cálculos de frecuencias 
correspondientes y se proporciona la información pertinente en las 
secciones REACT1, REACT2, PROD1, PROD2, WELLR, WELLP y 
START.

EZERO
Especifica como se calcula el cero de energía (referencia). Si esta subsección no 
aparece el cero se establece como la suma de las energias de ambos 
reaccionantes si la reacción es bimolecular o como la energía del único 
reaccionante si es unimolecular.

Opciones
-calculate La EZERO se establece como el valor calculado por el 
programa para los reaccionantes
-read #   El valor de la energia de los reaccionantes es = al número 
proporcionado (EZERO = #) en las unidades especificadas con EZUNIT 

Ejemplo:
EZERO read 0.1354

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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*ENERGETICS

EZUNIT
Especifica las unidades en que se da la energía
La opción implícita es au
La otra opción válida es kcal (1 a.u. = 627.5095 kcal/mol)
Esta palabra clave debe proporcionarse antes de read # (EZERO)

Example:
EZUNIT kcal
EZERO read 100.1354

POTENTIAL
Especifica donde se proporciona la información de la E potencial
Opciones: hooks, unit29, unit30, unit31, or unit40. 
La opción implícita es hooks. 

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

*SECOND
Esta sección se usa para definir como se calcula el Hessiano cuando 
POTENTIAL = hooks

HESSCAL
Especifica como calcular el Hessiano. 
La opción implícita es ghook (POLYRATE calcula los Hessianos por diferencias 
finitas a partir de los gradientes según se especifique en NUMTYP) 
La otra opción es es hhook (POLYRATE calcula los Hessianos con su propia 
subrutina)

Ejemplo:
HESSCAL ghook

NUMSTEP
Establece el tamaño de paso en angstrom (default) o en bohr (INPUNIT AU) para 
el cálculo de las segundas derivadas de la E potencial con respecto a las 
coordenadas atómicas.
El valor implícito es 1.0 × 10-4 bohr.

Ejemplo:
NUMSTEP 0.00005

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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NUMTYP

Se usa para especificar el método con el que se calcularan las segundas 
derivadas si HESSCAL = ghook. 

Opciones:
-central usa las diferencias centrales de las primeras derivadas 
-quadratic usa un ajuste cuadrático del potencial para  a quadratic fit of
-fourth usa un ajuste a un polinomio de orden cuatro para las primeras 
derivadas 

En todos los casos el tamaño del paso se especifica con NUMSTEP

Ejemplo:
NUMTYP fourth

*SECOND
Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

*OPTIMIZATION
Esta sección se usa para definir como se realizan las optimizaciones de 
geometrías cuando POTENTIAL = hooks

Opciones básicas:

OPTMIN
Especifica como se optimizan las geometrías de los mínimos.
La opción implícita es bfgs.

Opciones
-ef se usa el algoritmo EF (Eigenvector Following) 
-nr se usa el algoritmo de Newton-Raphson
-bfgs se usa el método de Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno para 
actualizar el 
-ohook se optimizan las geometrías utilizando la subrutina OHOOK de 
POLYRATE 

Ejemplo:
OPTMIN ef

OPTTS
Especifica como se optimizan las geometrías de los estados de transición.
La opción implícita es nr. Las opciones son las mismas que para OPTMIN

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

En todas estas secciones se utilizan las mismas palabras clave.
Se necesita una sección independiente para cada punto estacionario.
Las palabras claves más frecuentemente utilizadas en esta sección son:

STATUS
Es la primera palabra clave que debe aparecer en cada subsección e indica que data se 
va a leer y cuál se va a calcular en cada caso. Los valores asignados a esta variable 
pueden ser diferentes para las diferentes subsecciones.

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

GEOM

Obligatoria para todos los cálculos excepto aquellos con las opciones  readfu1 o readfu1&2
en RESTART (sección GENERAL). 

Se deben proporcionar las coordenadas cartesianas de cada átomo de la especie junto con 
el número n (único), consistente con la numeración definida en la sección GENERAL 

Si STATUS=0, se proporciona una geometría de prueba

Si STATUS ≥ 2, se proporciona la geometría correcta, previamente optimizada

Ejemplo:

GEOM
1      0.000000      0.000000     0.000000
2     -0.456364    -1.749560      0.000000
3      1.808100      0.000000     0.000000

END

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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Si la geometría se optimizó con Gaussian, el bloque de coordenadas se obtiene 
del fichero .log

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

Hacer los ficheros de entrada 
a Gaussian en coordenadas 
cartesianas y con NOSYMM 
para evitar reorientación 

SPECIES
Se utiliza para especificar la linearidad y la fase de cada especie
La opción implícita es nonlinrp

Opciones
-atomic la especie es un átomo
-linrp la especie es un mínimo lineal
-nonlinrp la especie es un mínimo no lineal
-ssrp la especie un mínimo en estado sólido 
-lints la especie es un estado de transición lineal
-nonlints la especie es un estado de transición no lineal
-ssts la especie un estado de transición en estado sólido 

Ejemplo:
SPECIES linrp

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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CONSTANT
Se usa para especificar cuales coordenadas cartesianas se mantendrán fijas en la búsqueda 
de la geometría de equilibrio
La opción implícita es que todas las coordenadas sean optimizadas.
Se utiliza el número único n con x, y, o z para indicar las coordenadas fijas
En la mayoría de los casos se mantienen fijas al menos 6 coordenadas para especies no 
lineales y 5 para especies lineales 

Ejemplo:
CONSTANT

1    X    Y    Z
2    Y    Z
3    Z

END

ELEC
Se usa para especificar la degeneración y la energía de cada estado electrónico.
Un máximo de tres estados es permitido y el estado fundamental debe especificarse primero.

Ejemplo:   radical OH
ELEC

2     0.0000 
END

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

ENERGY
Obligatoria si STATUS ≥ 4. 
Se usa para proporcionar la energía de la especie en Hartrees

Ejemplo:
ENERGY        -75.6148449

FREQ (NOFREQ)
Para especificar si se lleva a cabo el análisis de modos normales.
La opción implícita es FREQ. 

FREQUNIT
Permite especificar en que unidades se leerán las frecuencias en la subsección
VIB si STATUS = 6
La opción implícita es au.

Opciones
-waven las frecuencias se proporcionan en cm−1.
-au las frecuencias se proporcionan en AU

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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VIB
Si STATUS = 6 las frecuencias del punto estacionario serán leídas y deben 
proporcionarse en esta subsección.
El número total de frecuencias (F) para mínimos debe ser igual a 3N−6 para especies no 
lineales, 3N−5 para especies lineales y 3N para especies sólidas. Todos los valores deben 
ser reales y deben proporcionarse en orden decreciente de magnitud.
Para los estados de transición el número total de frecuencias reales será F-1 y también 
deben proporcionarse en orden decreciente de magnitud seguidas por la frecuencia 
imaginaria, dada como valor negativo (último valor)

Ejemplo  (au):
VIB

1.72881D-02    1.72881D-02    1.62501D-02    8.24925D-03
8.07930D-03    8.07884D-03    7.06232D-03    7.06187D-03
6.58527D-03    3.28102D-03    3.28102D-03   -1.24729D-02

END
Ejemplo  (cm-1):

VIB
4089.2696     3987.9177    1688.9614

END

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

Si las frecuencias se calcularon con Gaussian, el bloque de frecuencias (VIB) en 
cm-1 se obtiene del fichero .log

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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HESSIAN

Si  STATUS es 4 en la sección START, el Hessiano del estado de transición 
debe ser proporcionado en Hartrees por bohr2

Tiene que ser coherente con la geometría proporcionada en GEOM

El formato de esta subsección es libre y puede contener cualquier número de 
entradas por línea separando cada valor por uno o más espacios, siempre que el 
número de caracteres por línea sea ≤ 80.

Ejemplo:
HESSIAN

F11 F21 F22 F31 F32 F33
F41 F42 F43 F44 F51 F52
F53 F54 F55 F61 F62 F63
F64 F65 F66

END

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

Si el cálculo de frecuencias se realizó con Gaussian, el bloque de valores 
correspondientes al Hessiano se obtiene del fichero .fchk

*REACT1, *REACT2, *PROD1, *PROD2, 
*WELLR, *WELLP,  *START

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:
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*PATH

Esta sección no es necesaria si solamente se quiere calcular la 
constante de velocidad utilizando la teoría convencional del estado 
de transición (TST)

Contiene las palabras claves que controlan el cálculo de la MEP y las 
propiedades del camino de reacción. 

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

Limitaciones de TST: 

Aproximación 4. Se asume que el movimiento del sistema
sobre la barrera puede tratarse como un movimiento clásico. 

Solución: introducir coeficiente de transmisión

clásicacuántica kk κ= tunel reflκ κ κ= ⋅

κtunel : tiene en cuenta aquellos sistemas con energía menor que V0, 
que pasan de reaccionantes a productos (κtunnel> 0) 

κrefl : () tiene en cuenta aquellos sistemas con energía mayor que V0, 
que NO pasan de reaccionantes a productos (κrefl< 0) 

En la mayoría de los casos, se asume Γ=1 y ∴γ = κ

( ) ( ) ( )T T Tγ κ= Γcuántica clásicak kγ=



18

Correcciones de tunelaje

m - masa de la partícula
W - energía de la partícula
E - altura de la barrera de energía potencial que atraviesa la partícula

G(W)

V0

Correcciones de tunelaje:

clásica

cuántica

k
k

=κ clásicacuántica kk κ=

*

2 B

hcvT
kπ

≠

=

0E
B RT

A B

k T qk e
h q q

κ
−

≠= ⋅
⋅

h
m

λ
ν

=

h : 6.626 x 10-34 J s

2 k

h
m E

λ =

Ejemplo: Ek= 20 KJ mol-1

~ 100pm G ( )exp ∝ m-1/2

Temperatura Característica
De Tunelaje



19

1. Gráficos de Arrhenius que se desvían de la linealidad. 

2. Factores pre-exponenciales muy bajos, especialmente a bajas 
temperaturas.

3. Cocientes anormalmente altos entre las constantes de 
velocidad de sistemas deuterados y no deuterados (efecto 
isotópico).

Evidencias experimentales que sugieren la presencia de 
efecto túnel:

Simplificaciones a la hora de calcular la corrección de tunelaje:

1. La barrera de energía potencial se considera unidimensional

2. La masa de la partícula (m) es constante durante el proceso.  

*TUNNEL

Esta sección incluye las palabras claves que controlan los cálculos de tunel y no 
es necesario si no se desean correcciones de tunelaje.

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

WIGNER
Se calculan los coeficientes de transmisión según em método de Wigner. La 
opción implícita es calcularlo porque no es costoso pero no es un método 
confiable.

ZCT (NOZCT)
Cálculos de tunelaje con curvatura cero, la opción implícita es ZCT
Puede utilizarse con TST si se usa IVTST-0 (a explicar más adelante)

SCT (NOSCT)
Cálculos de tunelaje con pequeña curvatura, la opción implícita es SCT.
Para cálculos TST es necesario desactivar esta opción con NOSCT.          

( ) 11
24 B

h cT
k T
νκ

≠⎡ ⎤
= + ⎢ ⎥

⎣ ⎦
frecuencia imaginaria del TS

Parábola Infinita
- La energía potencial está
definida por:

A - curvatura de la barrera:

2Ax
2
1)x(V −=

- Frecuencia imaginaria:

m
A

2
1
π

=ν≠
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Corrección de Eckart:
( ) ( )2( )
1 1

ay byV s c
y y

= + +
+ +

0s s

y e β
−

=

( ) ( )a V s V s= = +∞ − = −∞

( ) ( )0 0 02 2b V a V V a= − + −

Reactc E=∑

0 ln a bs
b a

β +⎛ ⎞= − ⎜ ⎟−⎝ ⎠

( )
( )

0 0
2

2V V a

b
β

μ ν ≠

−
= −

donde: V0 : altura de la barrera (ZPE)

EReact : energía ZPE de cada 
reaccionante

ν≠ : frecuencia imaginaria del TS

μ : masa reducida

a, b y β : parámetros

s0 : ubicación del máximo de V(s) a lo 
largo del eje x (se suele ubicar en x=0)

TST(C. Eckart, Phys. Rev., 35, 1303, 1930)

Asimétrica Fue la primera barrera
realista para la que el 
problema del tunelaje fue
resuelto

La obtención de κ requiere
integración numérica

*RATE
Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

En esta sección se incluyen las palabras que controlan las opciones para el 
cálculo de las constantes de velocidad

Opciones más comunes en el calculo de k(TST):

TST (NOTST)
Cálculo de k mediante TST convencional.
La opción implícita es TST.

CVT (NOCVT)
Cálculo de k mediante TST variacional canónica.
La opción implícita es CVT, por lo que es necesario desactivar esta opción si 
solamente queremos cálculos TST convencionales.

Existen otras aproximaciones implementadas para cálculos variacionales de 
las constantes de velocidad, pero sus opciones implicitas son off, por lo que 
no es necesario desactivarlas para cálculos convencionales TST.

BOTHK (NOBOTHK)
Establece que se calcularán las constantes para las reacciones directa e 
inversa, así como la constante de equilibrio. Esta es la opción implícita.
Si se usa NOBOTHK  no se calculará ninguna constante y se usa 
FORWARDK si queremos sólo la constante de la reacción directa.
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*RATE
Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

EACT
Permitte especificar los rangos de temperaturas (en kelvin) para los que se 
quiere calcular la energía de activación de Arrhenius. 
Se permite un máximo de 10 rangos, definidos como pares de temperaturas.
La opción implícita es NO calcular las Eact.

Ejemplo:
EACT

298. 400.
400. 600.

END

TEMP
Se usa para especificar las temperaturas a las que se quiere calcular k (en 
Kelvin).
La opción implícita es hacer el cálculo a siete temperaturas:

200, 300, 400, 600, 1000, 1500, y 2400
Ejemplo:

TEMP
298.15
400.0
600.0

END

*RATE
Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:

SIGMAF
Permite especificar el número de simetría (degeneración de caminos de 
reacción ó número de caminos de reacción equivalente) para la reacción 
directa (reaccionantes → productos). 
El valor implícito es  1

Ejemplo:
SIMGAF 3

SIGMAR
Permite especificar el número de simetría (degeneración de caminos de 
reacción ó número de caminos de reacción equivalente) para la reacción 
inversa (productos → reaccionantes ). 
El valor implícito es  1

Ejemplo:
SIMGAR 2
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Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:Ejemplo de fichero .dat

Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:Ejemplo de fichero .dat
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Cálculo de k(TST) 
con POLYRATE:Ejemplo de fichero .dat


