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Software para calcular la probabilidad critica de percolacion
en un sistema de nanotubos desordenados aplicado al estudio de
sus radios en materiales conductores
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Generamos un software en donde simulamos un sistema 3D, en el cual
Rejilla, Hilos, Desviacion, implementamos nanotubos variando sus grosores y longitudes mediante una
CNT. distribuciéon normal.
Asociamos nuestro sistema de simulacion a la conductividad en sistemas que
pueden o no conducir la energia eléctrica de acuerdo a la cantidad de elementos
que lo conforman y con dependencia directa de su probabilidad critica.
Consideramos los grosores o radios de los nanotubos para generar clusteres
infinitos que lograran conducir la energia eléctrica a través del sistema simulando en
un material conductor.
Este estudio nos permite conocer los detalles en dimensiones nanométricas vy
ayuda a tener una nocién mas cercana del comportamiento en la construccién de
materiales conductores.

We generate a software in which we simulate a 3D system, in which we implement

Grid, Threads, Desviation, nanotubes varying their radios and lengths with normal distribution.

CNT. We associate our simulation system with the conductivity in systems that may or
may not conduct electrical energy according to the number of elements that
conform it and with direct dependence on its critical probability. We considered the
thicknesses or radios of the nanotubes to generate infinite clusters that managed to
conduce the electrical energy through the system simulating in a conductor of
materials.

This study allows us to know the details in nanometric dimensions and help to have
a notion closer to the behavior in the construction of conductive materials.
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Introduccion

La industria de la ingenieria cada vez se
centra mas en la tecnologia de las nano-
estructuras, ya que, entre mas pequefios
sean los dispositivos, estos serdn mucho mas
portables y faciles de transportar: es por ello
gue se busca reemplazar los toscos cables de
cobre para sustituirlos por otros materiales
alternativos. Uno de los materiales que ha
resultado mas eficaces y atractivos hasta la
fecha son los nanotubos de carbono que
cuentan con una resistencia impresionante.
Ademas, la agrupacion de varios de ellos
hilo
embargo, se ha dificultado la construccion de

puede formar wun conductor. Sin
ellos, ya que los nanotubos no pueden
crearse todos iguales (de forma simétrica), y
siempre hay un pequefio margen de error en
grosores nanotubo) y
longitudes (largo del nanotubo) al crearse, y

sus (radios del
esto influye directamente en su percolacion
para conducir o no la corriente eléctrica a
través de un medio material.

Nosotros estudiamos la percolacion en un
sistema simulado de nanotubos de carbono
[1] dentro de un sistema tridimensional o
rejilla [2], con variaciones en sus radios o
grosores [3]. Dentro de este sistema, existen
varios cilindros que representan los
nanotubos de carbono y que se encuentran
de forma desordenada, como se muestra en

la figura 1.

25

Figura 1 Muestra de un sistema de nanotubos
desordenados en una rejilla o arreglo 3D.

El presente articulo se divide en las
siguientes secciones: Seccidn numero uno,
contiene la introduccién, en la seccidn
numero dos definimos el objetivo principal
de la investigacion para responder a la
interrogante: ¢Afecta la variacion del grosor
en los nanotubos a la percolaciéon en los
materiales?, en la seccién numero tres se
implementa el paradigma de programacién
orientado a objetos para crear un objeto
cilindro que simulara nuestro nanotubo. En
la seccidn cuatro se definen los clusteres que
existen en el material, en la seccidn cinco se
define el cluster infinito de percolacion, en la
seccién seis se implementa la distribucion
normal aplicada a nuestra simulacidn, en la
seccién siete se muestran algunos ejemplos
de calculacion para nuestro de sistema con
probabilidades de calculacion en donde
existe y no existe percolacion. En la seccidn
nimero ocho se presentan las ecuaciones
utilizadas para encontrar los contactos entre
los nanotubos, en la seccion nimero nueve
presentamos la estructura de programacién
de este proyecto, en la seccién nimero diez
presentamos las pruebas realizadas y los
resultados de esta investigacion y finalmente
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en la seccion once se presentan las

conclusiones de este trabajo.
Las aplicaciones tecnoldgicas de este
fendbmeno abarcan una gran variedad de
por

conductores, en

usos: ejemplo, en polimeros

percolacion en nano-
antenas [4] para su frecuencia y conduccién
[5], musculos artificiales y nervios arteriales,
electrolitografia, electrofotografia y
electroreprografia, telas calefactoras, diodos
emisores de luz [6] y pinturas conductoras

[7], entre muchas otras aplicaciones.

Nosotros representamos y simulamos
nanotubos de carbono (CNT) en nuestra
debido a propiedades

conductoras [8].

simulacion sus

1. Objetivo

El objetivo principal de esta investigaciéon es
demostrar que la variacién del grosor en la
creacion de los nanotubos afecta la
percolacidn y por lo tanto la conduccién en

los materiales constituidos por CNT.

2. Propiedades del Objeto Cilindro

Utilizamos el esquema de programacién
orientada a objetos para representar cada
uno de los cilindros que en nuestro sistema
simulan los nanotubos dentro de una rejilla.
Para ello, es necesario conocer Ilos
pardmetros principales con que el objeto
cilindro cuenta [9].

Los pardmetros de inicio que determinan
cual es la orientacion, posicién, tamafio y
forma del nanotubo son:

X3, V1, Z1: Son los valores iniciales de donde el
nanotubo iniciara.

h =

distribucion normal o Gauss.

Altura o longitud del nanotubo con
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r = Radio o grosor del nanotubo con
distribucidon normal.
mencionados

De los parametros

anteriormente, se obtendran los valores
finales y con ello se determinara la ubicacién
y forma del nanotubo en la rejilla 3D.

Para obtener los puntos x, y, y z, se

utilizaron las siguientes ecuaciones:

z, =2z, +h-cos(0) ¢Y)
Y2 = Y1+ h-sin(0) - sin(ep) (2)
X, =%, +h +sin(8) - cos(p) 3)

Ddnde: x,, ¥, y 2, son las coordenadas finales
del cilindro 8 y ¢ son angulos aleatorios que
determinan la orientacion, h es la altura o
longitud del cilindro y r es el radio del
cilindro o grosor de nanotubo.

3. Clusteres de cilindros

Un cluster es la agrupacion de dos o varios
nanotubos que estan conectados entre si
[10] [11], o por lo menos cuentan con alguna
intercepcidn entre ellos. En la figura 2, se
muestra la imagen en donde podemos
observar varias agrupaciones de clusteres,
identificada cada una por un color diferente.
En un sistema pueden existir varios clusteres,
pero no todos pueden convertirse en cluster

infinito.

Figura 2 .- Muestra varios nanotubos formando
clusteres de varios colores en el sistema.
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4. Cluster de percolaciéon

El clister de percolacién, también llamado
cltster infinito, es aquel cldster que tiene
contacto de extremo a extremo del material
que lo contiene, como se muestra en la
figura 3. Donde se observa que varios
nanotubos han alcanzado el otro extremo del
material que lo contiene, y es por este
la corriente puede

clister infinito que

transmitirse [12].

Figura 3 Cluster infinito que alcanza los extremos del
sistema.

Es de suma importancia conocer el cluster
infinito, ya que de esto depende si existe o
no percolacién [13] y, para nuestro caso de
estudio, saber si el material es conductor o
no lo es.

5. Distribucion Gauss

Para generar simulaciones apegadas a lo mas

real posible, se utiliza una distribucién
normal o distribucion Gauss [14]. Como
sabemos, en la ingenieria, al construir
cualquier tipo de nanotecnologia siempre
existe un error en su uniformidad [15], es
decir, que al construir los nanotubos no
nanotubos

siempre obtendremos

exactamente iguales. Es por ello que la
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distribucion normal nos permite simular

nanotubos casi iguales, pero con una

pequeia desviacidn radio ry longitud h [16].
La forma normal para la distribucién normal

es:
1 _(x—a)2
p— 2
P(x) = — e 2 4)

6. Probabilidad “P” y Probabilidad critica

“Pc”.
Cuando generamos un sistema
tridimensional, es necesario conocer el valor
de la probabilidad. Este parametro esta
relacionado directamente con el nimero de
objetos o nanotubos que se van a generar
dentro del sistema: si la probabilidad es
pequefia, se generaran pocos nhanotubos,
pero si la probabilidad es grande, se
generaran muchos. Asi, la condiciéon de la

probabilidad es la siguiente: P<=1 & p>0 [17].

La probabilidad critica Pc es el valor de
probabilidad P, en donde para un sistema
comienzan a aparecer clusteres infinitos.

Cuando un grupo de clusteres alcanza el
extremo de la rejilla 3D simulado, existe un
camino formado por los nanotubos y, por lo
tanto, hay y existe percolacién en el material;
éste es un material

como resultado,

conductor [18].
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Figura 5 Cluster infinito de percolacion

En la figura 4 y 5 se muestran dos ejemplos
con diferentes probabilidades asignadas. En
figura 5, podemos apreciar que el conjunto
de nanotubos agrupados forma un cluster
infinito que alcanza el otro extremo de la
rejilla 3D, mientras que en la figura 4, el
conjunto de nanotubos agrupados no alcanza
a llegar al otro extremo de la rejilla.

7. Contactos entre Nanotubos.

Para determinar si existen contactos entre

los nanotubos, existen dos factores

importantes con los cuales un cilindro puede
tocar a otro: el grosor del nanotubo (radio =
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r) y la longitud o largo del nanotubo (altura =
h) [19], es por ello que, para determinar los
contactos entre nanotubos, utilizamos las
siguientes ecuaciones:

d? =r? + 211y - cos(8) +r? 5)
2 +1}—d?=—d rrycos(8) < 2rmy (6)
2+ 1} —d? <2mn 7

Donde: %< 0<m

8. Estructura del programa

Se estructuraron 3 tipos de calculaciones
principales: en primera instancia, se cred el
objeto principales
variables son la altura, radio, ubicacion inicial

cilindro, donde las
(X1, Y1, 1) y ubicacién final (x,, y,, z,) como se
muestra en la figura 6 (a); posteriormente, se
cred un arreglo de objetos, conteniendo cada
uno de ellos varios objetos cilindro v,
dependiendo de la probabilidad (P) que se
asigne, sera el numero de cilindros que se
generen (ver figura 6 (b)).

Se necesita realizar varias pruebas asignando
una probabilidad para cada arreglo de
objetos, a fin de obtener la probabilidad
critica, ya que el resultado de percolacion en
un arreglo no serd el mismo en un arreglo de
objetos
probabilidad diferente, tal como se muestra

que en otro que tiene una
en la figura 6(c). Es por ello que realizamos
varias calculaciones, distribuyendo un rango
de probabilidad a través de varios arreglos
para poder encontrar en qué probabilidad P

se comienzan a registrar clusteres infinitos.

Sin embargo, al realizar varias pruebas, el
tiempo de consumo para cada una aumenté
considerablemente, por lo que nos vimos en
la necesidad de utilizar una programacion en
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paralelo utilizando Threads (hilos) [20] para

optimizar y disminuir el tiempo de
calculacién. El esquema de programacién se

muestra en la figura 6(d).

&
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Figura 6 (a) Muestra el objeto cilindro, (b) muestra el
arreglo de cilindros, (c) muestra calculaciones de varios
arreglos con diferente probabilidad, y (d) muestra la

programacion en paralelo para probabilidades
distribuidas.
El tiempo para una calculacién fue

aproximadamente de 10 a 15 minutos para

una sola calculacién, pero cuando se
programo el sistema de forma paralela se
obtuvo un tiempo aproximado de 50 a 60
minutos para 10 calculaciones al mismo
tiempo. Estos resultados se ejecutaron en
una computadora Dell Intel (R) Core (TM) i7-
6700HQ de 64 bits, a 2.60 GHZ con 8 GB de

RAM de almacenamiento.

El software para la calculacién para obtener
los resultados de la probabilidad critica
fuerén programados en un lenguaje Visual
C# en su versiéon 2015, mientras que los
resultados fueron graficados con Matlab en
[21],
resultados de C# almacenados en un archivo
*.dat.

su versién 2015 a partir de los

9. Pruebas y resultados

En la Ingenieria, el construir nanotubos

idénticos no es posible, pues siempre existe
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una variacién, ya sea en sus radios o
longitudes, lo cual afecta directamente la
percolacion en los materiales conductores
formados por nano estructuras. Nosotros
simulamos la construccién de estas nano
estructuras con la desviacién de error g, a
partir de una medida fija p, de la cual se
desean construir los nanotubos.

pruebas

consideradas para el grosor o radio de los

Las que se realizaron estan
nanotubos en el orden de nandmetros [22],
recordando que un nandémetro 1ném =
10° m.

Se considerd un valor fijo para u, y p, con
diferentes variaciones para g, y g, en donde:
U,y Hpson el grosor (r) y largo del nanotubo
(h) y o,y o, son las desviaciones que hay, al
no poder crear nanotubos uniformes del

mismo grosor y longitud.

En la figura 7, se presentan los resultados de
la calculacion en un rango de probabilidad P
de 0.02 a 0.2 simulada en una rejilla
tridimensional de tamafio L igual a 50x50x50
nm, con una longitud para el nanotubo
promedio de u, = 15 nm y un grosor de y, =
0.2 nm vy las desviaciones que pueden sufrir
las longitudes es de o,=1.8 y 0,=0.01 en

Sus grosores.

Es importante conocer qué volumen ocupa
el cluster infinito entre todos los nanotubos
generados en la rejilla, ya que este volumen
estd directamente asociado al umbral de
percolacidn o probabilidad critica. Para esto,
es necesario dividir el volumen total de
nanotubos que existen en todo el sistema o
rejilla, entre el volumen de los nanotubos
que forman el clister infinito como se
muestra en la ecuaciéon nimero 8.
Yiv

PO= 3y

)
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Dénde: v es el volumen del nanotubo, L = el
numero total de nanotubos en la rejillay C el
numero total de nanotubos en el cluster

infinito.

0.9 & 4
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0.7
0.6
P(x) 0.5 A
0.4
0.3 a
0.2
0.1

0 A

0.05 0.1 0.15 0.2
P

Grafico 1 Muestra los resultados Probabilidad P vs P(x).

En el gridfico 1 podemos observar que, a
del 0.05 de probabilidad,
comienzan  existir clusteres infinitos, es

partir valor
decir, a partir de ese valor existe percolacion:
todos los materiales a los que se les asigne
esa probabilidad seran conductores, y los
menores a ellos no conducirdn la energia
eléctrica [23]. Para tener una nocién mas
precisa de los resultados, aplicamos a estos
datos un ajuste para calcular Ia
aproximacion.

Cuando se requiere el andlisis de datos
experimentales, el ajuste al modelo fisico es
de gran importancia. Frecuentemente, se usa
el ajuste lineal, pero esto solo es factible si
los fendmenos en estudio aceptan una
solucidn lineal. Se utilizd la funcién Fit de
Matlab para calcular la aproximacion de
nuestros resultados mediante la férmula de
ajuste no lineal [24]: P (p) = b (p - pc) 8 (con
constantes b, pc, 8), el valor importante en el
ajuste para nuestro estudio es el valor de pc.
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Grafico 2 El resultado del ajuste P(p) = b (p-pc) 8 para
los pardmetros de entrada: puh=15, ur=0.2, ch=1.8 y
or=0.01 es: b=1.37, pc=0.052, 8 =0.21.

En el grafico 2, podemos observar el valor de
los datos originales en linea roja, mientras
que la linea con circulos azules denota el
ajuste de los datos mediante el Fit [25].

Se realizan varios cdlculos con varias
distribuciones en o, ya que, para nuestro
caso de estudio, es importante conocer qué
tanto afecta a la percolacidn esta variacién
en el u, de los grosores (radios) desuniformes
de los nanotubos en la percolacion y
conduccién del material.

En la tabla 1, se muestran los resultados de
su probabilidad critica (pc), con desviaciones
(or) que van desde 0.001 hasta 0.15, con
tamanio de la rejilla de L=50x50x50, longitud
del cilindro puh=15 vy su desviacién 0,=1.8 y
con un radio ur=0.2.

0.051
0.051
0.051
0.051
0.051
0.051
0.051
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0.051
0.052
0.052
0.052
0.052
0.052
0.052
0.052

De los resultados de la tabla 1, observamos
gue hay un cambio significativo a partir del
valor de 0.009, valor donde los resultados
comienzan a tener un valor constante de
0.052, para los pardmetros descritos en la
tabla.

00522
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0.052 f N st

00518 [

0.0516 |

P

00514 |

00512
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0.0508
0 0005 0.01 0015
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Grafico 3 .- Comportamiento de los valores de Pc, para
un intervalo de desviaciones de o, = 0.001 hasta o, =
0.015 cuando: p,= 15, 0, = 1.8y u, =0.2.

En el grafico 3, podemos observar que hay
un cambio en la probabilidad critica cuando
el error o desviacion o, es mds grande
cuando se pretende crear nanotubos de 0.2
nanémetros de grosor.

Por su parte, la probabilidad critica es
estable cuando existe una desviacién
pequena hasta el valor de 0.009 cuando el
error o desviacion comienza a ser mayor.

Por ultimo realizamos varias pruebas en este
mismo intervalo de variacion (o, = 0.001
hasta g, = 0.015) con valores fijos para u, =
15y g, = 1.8 pero considerando varios u, =
0.1,0.2,0.3,0.5y 1. El comportamiento para
estas variaciones se muestra en la grafica de
la figura 10.

008
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0.01
0 0.005 0.m 0015

Grafico 4 Se grafican diferentes desviaciones de grosor

(or) para los valores de valores p, = 0.1, . = 0.2, W, =
0.3, u, =05y u, =1.

Podemos observar, de la figura 10, que, para
diferentes valores de u, la probabilidad
critica Pc se mantiene mas estable cuando el
valor de los grosores de los cilindros es
mayor, sin importar la desviaciéon o error
gue se le asigne al generar los nanotubos en
la simulacién, esto a partir de grosores de
radio aproximadamente iguales o mayores a
0.5 nandmetros.

10. Conclusiones

Con el software desarrollado se ha logrado
obtener la probabilidad critica que nos
permite  estudiar los fendmenos en
materiales con nano-estructura (nanotubos),

a partir de simulaciones que arrojan
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resultados aproximados a los reales.
Ademas, utilizando la distribucién normal y
con base en los resultados, pudimos
corroborar en nuestras pruebas que la
desviacidn g, aplicada para efectos de crear
nanotubos con diferentes desviaciones en
sus grosores afecta a la percolacién de las
estructuras y por lo tanto en la conduccién
de la corriente en ese medio material.
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