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1.-Introduccion

En la actualidad la industria de la ingenieria a
apostado por la nanotecnologia, aprovechando su
tamafo para poder construir dispositivos mas
pequefios y resistentes, esto trae como
consecuencia la creacion de materiales
conductores que puedan trasmitir la informacién
corrientes eléctricas por medio de nano
estructuras conductoras. Este articulo se enfoca
al estudio de la conductividad a través de estas
nano estructuras [1].

Este estudio es analdgico y aplicado en Ia
percolacion de los CNT(Nanotubos de carbono),
debido a sus extraordinarias y variadas
aplicaciones en la rama de la nano-ingenieria
como son por ejemplo en la creacion de sensores
pizoeléctricos, membranas artificiales[2], pinturas
conductoras, textiles inteligentes, entre otras
aplicaciones.

Nosotros estudiamos la percolacion de los
nanotubos de carbono en un sistema 3D, en
donde implementamos cilindros que semejan la

) 0
forma de los nanotubos de manera desordenada, 80 H, 8o 60 40 20
con radios y longitudes de diferentes Figura 2 Rejilla tridimensional de percolacion con
dimensiones. nanotubos desordenados.
[1] Rahman, R., & Servati, P. (2012). Effects of inter-tube distance and alignment on tunnelling resistance and strain sensitivity of
nanotube/polymer composite films. Nanotechnology, 5(055703), 23.
[2] Kuo-Chi Lin., Daniel Lee., Linan An., Young Hoon Joo. (2013). Finite-Size Scaling Features of Electric Conductivity Percolation in

Nanocomposites. Nanoscience and Nanoengineering, 1(1), 15-22.



4.-Objeto Cilindro (Nanotubo)

Objetivos :

zZ2 »\,r‘ X2, Y2, Z2
* 2.-Objetivo General.
El objetivo general de esta investigacion es X1 ya, 21 ©
encontrar una probabilidad critica que T~ ve oy
satisfaga la percolacion en la conductividad 7 -
eléctrica, ya que esta probabilidad ayudaria a o ¢
minimizar el ahorro en los materiales. e
«  3.-Objetivos Especificos. Figura 3 Esquema del nanotubo con sus paradmetros y

variables correspondientes.

- Simular un sistema que represente l0s  pary obtener los valores x2, y2 y z2, es necesario
nanotubos de manera computacional. aplicar las ecuaciones 1, 2 y 3, ya que estos valores son
determinados a partir de los puntos iniciales (x1, yly

z1), angulos de orientacion (#y @) vy longitud h del

- Encontrar el cldster infinito la y nanotubo I3
probabilidad critica. 2
- Generar resultados para varias pruebas « z,=2,+h-cos(9) (1)
variando la longitud del cilindro. « y, =y, + h-sin(6) - sin(ep) (2)
X, =x;+h -sin(@) - cos(p) (3)

[3] Bao, W.S., Meguid, S. A., Zhu, Z. H., & Meguid, M. J. (2011). Modeling electrical conductivities of nanocomposites with aligned
carbon nanotubes. Nanotechnology, 22(48), 485704.



5.-Percolacion y clusteres

Un cluster se genera cuando existe contacto entre
dos o mas nanotubos dentro de la rejilla [8],
mientras que la percolacion es el fendmeno que se
da cuando la agrupacion de estos nanotubos forma
un cluster suficientemente grande que es capaz de
atravesar la rejilla desde un punto hasta el otro
extremo de la rejilla, a este cluster atraviesa la
rejilla de un extremo a otro es llamado cluster
infinito.
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En la figura 4, Se muestra una agrupacion de  Figura 4 Clister formado por cilindros con P=0.01
cilindros formando un cluster, mientras que en la
figura 5, podemos observar un sistema conformado
por cilindros agrupados formando un cluster
infinito, donde a través de ella serda conducida la
corriente eléctrica.

Los cilindros y clusteres que no forman parte de
este cluster fueron eliminados para poder visualizar
solo el cluster predominante, del cual podemos
observar como algunos cilindros tocan el otro
extremo de la rejilla [4].

Figura 5 Cluster infinito con P=0.2

[4] Kyrylyuk, A. V., Hermant, M. C., Schilling, T., Klumperman, B., Koning, C. E., & Van der Schoot, P. (2011). Controlling electrical .



6.-Distribucion Gauss.

Aplicamos la distribucion Gauss para nuestro Gauss(H): muH=20, sigmat=1.4, N=4000, nBit=20, max=24.71, min=15.09
estudio, ya que nos permite generar objetos — i
con cierta desviacion de error [5]. Nosotros igg E 1;
aplicamos esta desviacion al parametro del 0 i
radio r denominado como ur y al parametro 200 :132
longitud h, denominado como uh y las 100 II g 25
desviaciones para estos pardmetros son . P 3 . - 9 34
denominadas como or y oh, respectivamente,

estas ultimas serdn las desviaciones de error
gue se les aplicara a cada uno de los objetos
cilindro, al crearlas en el sistema.

Grafico 2 Histograma de la distribucion de Gauss de
la longitud h de los nanotubos.

Gauss(R): muR=0.1, sigmaR=0.025, N=4000, nBit=20, max=0.18, min=0.01
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Grafico 3 Histograma de la distribucion de Gauss del

Grafico 1 Distribucion Gauss grosor r de los nanotubos.

Dénde: a= (h, r) y o es aplicable para “a”.

[5] Hongging ZHENG, Yongquan ZHOU. ((2012). A Novel Cuckoo Search Optimization Algorithm Base on Gauss Distribution. Journal of
Computational Information Systems, 8(10), 4193—4200.



Para la programacién y generaciéon de los
resultados utilizamos como lenguaje de
programacion, Microsoft Visual C#, en su version
2017. Se crearon 4 clases principales; la primera
clase Cilindro, donde se construye el objeto
cilindro que simulara cada uno de los CNT, la
segunda clase ArrayCilindros, |la cual contiene
varios objetos en la rejilla, en esta clase se define
si existe o no percolacién para una determinada
probabilidad P y también se obtiene el volumen
de cluster infinito sobre total de los cilindros en el
sistema P(p). La tercera clase, ParallCilindros se
encarga de realizar varias calculaciones para una
distribuciéon de P en paralelo usando la libreria
TPL (Task Parall Label) de C# [6], ya que para cada
probabilidad puede existir o no clusteres
infinitos, es por ello que se necesitan calcular
varias pruebas variando P, en donde se tienen
que definir una probabilidad inicial, una
probabilidad final y el numero pruebas que se
quieren distribuir en la probabilidad, de esta
manera se distribuyen N probabilidades en un
rango de probabilidad a estudiar.

7.-Estructura de programacion.
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Figura5 Esquema de programacion

[6] Sierra, F. J. (2013). Enciclopedia de microsoft visual C# - 4a ed, 4 ed., Ra-Ma Editorial, S.A., 2013. . Ra-Ma Editorial.



8.-Resultados de calculacion

 Probabilidad | P(p)

0.01

0.031111111
0.052222222
0.073333333
0.094444444
0.115555556
0.136666667
0.157777778
0.178888889

0.00422535211267606
0.0726643598615917
0.334449884050502
0.686885549990725
0.844773960216998
0.952211338676165
1.00441944556047
1.00013037809648
1.00600046157397
1.01206854936037

Tabla 1 Se muestran los resultados hechos para un rangc
de probabilidad de 0.01 hasta 0.2 con 10 probabilidades
distribuidas en el rango.

De la tabla 1, podemos observar que existe
percolacidon a partir del valor de probabilidad de
0.052222222, que se encuentra sombreada de
azul en la tabla, para los valores posteriores a
este, existen clusteres infinitos. Los valores
utilizados para las dimensiones del cilindro
fueron: longitud del cilindro: uh=20 nm, grosor
del cilindro: ur=0.1 nm, y con desviaciones de
oh=1.4 en su longitud y or=0.025 en su grosor,
donde nm es la unidad basica para 1 nanémetro

[7].

P(p)
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Grafico 4 Se muestra el comportamiento de P(p) para 10
calculaciones, entre las probabilidades: 0.01 hasta 0.2.

02

Las pruebas realizadas para cada calculacidon en
paralelo fueron aproximadamente de 45 minutos
a 1 hora en una computadora Dell Intel (R) Core
(TM) i7-6700HQ de 64 bits, a 2.60 GHZ con 8 GB
de RAM de almacenamiento.

[7] Zhao, X. B., Ji, X. H., Zhang, Y. H., Zhu, T. J., Tu, J. P., & Zhang, X. B. (2005). Bismuth telluride nanotubes and the effects on the
thermoelectric properties of nanotube-containing nanocomposites. Applied Physics Letters, 86(6), 062111.



A partir de los datos de la tabla 1, podriamos
tener una idea de que valor para P que es
necesario para poder obtener clusteres infinitos,
y conseguir metales conductores, mas sin
embargo, en el rango de calculacién entre cada
probabilidad existen muchos valores que no se
analizaron, ya que P puede ser demasiado finito
como cualquier niumero.

Es por ello que se realizd un ajuste numérico de
los datos [8], utilizando la funcién Fit en Matlab a
los resultados anteriores determinados por Ia
ecuacion:

P(p)=b(p — po)B (9)
Donde: b, pcy B, son constantes.

En la grafica 2 podemos apreciar la aplicacion de
la funcidn Fit a los valores de la grafica 1.

9.-Ajuste de los datos
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Grafico 4 Se muestra el comportamiento de P(p) para 10
calculaciones, entre las probabilidades: 0.01 hasta 0.2.
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Curve Fit: P(p)= 1.82*(x-0.07)%-32 »
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Grafico 5 Datos ajustados de la grdfica 1, en un rango de
probabilidad P=0.1 a 0.2, con valores de: L=50, uh=20, ch=1.4,
ur=0.1y or=0.025.

[8] PeduduriF., Zambrano M., Acosta C., Zaragoza N. (2010). Ajuste de datos a modelos fisicos usando Mathematica. Ingenieria, 14(1),

55-66.
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9.1.-Agrupacion de curvas P(p)
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Grafico 6 Agrupacién de curvas P(p), con diferentes longitudes de cilindro (uh)
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9.2.-Agrupacion de curvas P(p) y curvas Fit
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Grafico 7 Agrupacion de curvas P(p) con curvas Fit, con diferentes longitudes de cilindro (uh)



Realizamos una serie de pruebas variando el valor
de la longitud del nanotubo simulado de 15 a 25
nandmetros (rangos tipicamente usados en la
generacion de nanotubos en la ingenieria) en una
rejilla con dimensiones L=50x50x50, conservando
los mismos valores para el grosor del nanotubo
ur=0.1y su desviaciéon or=0.025, mientras que el
valor para la desviacion de su longitud es och=1.4.
En la tabla 2, podemos observar que para cada
valor de ur, obtenemos un valor de probabilidad
critica P,, que disminuye conforme aumentamos
la longitud del nanotubo, esto es ldgico, pues
mientras mas largo y grueso sea el nanotubo, hay
mas posibilidad de generar intercepcion entre los
nanotubos y por lo tanto clusteres infinitos,
recordemos que la probabilidad critica, entre mas
pequeia sea, sera mas el ahorro que podemos
tener en cuanto a materiales, es por ello que es
bastante importante encontrar una probabilidad
critica satisfactoria para uh y ur, para este
articulo nosotros enfocamos este estudio hacia la
longitud del cilindro uh y para algunas
desviaciones de sus desviaciones or.

9.3.-Tabla de resultados de curvas Fit

15 5014 0.1 0.025: 0.084
16 50 14 0.1 0.025: 0.09
17 5014 0.1 0.025: 0.091
18 5014 0.1: 0.025: 0.072
19 50: 14 0.1 0.025! 0.073
20 5014 0.1 0.025: 0.066
21 5014 0.1 0.025: D.052
22 5014 0.1 0.025:D.052
23 5014 0.1 0.025: D.052
24 5014 0.1 0.025: D.052
25 50: 14 0.1 0.025:D.0=2

Tabla 2 Se muestran diferentes variaciones de longitudes
del cilindro (Wh=15 nandmetros hasta uh=25
nandometros), que pueden simular en nuestro sistema.



9.4.- Grafico de las Pcr obtenidos de los graficos Fit.

En el grafico 8, se muestra el comportamiento de la tabla 2 aplicando en donde podemos observar una
P, que disminuye con nanotubos con longitudes mas largos. Podemos observar también que para
longitudes cercanas a 25 nandmetros, se alcanza una P, mas estable.
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Grafico 8 Se muestra el comportamiento de Pcr, para varias pruebas en donde se varia la longitud del cilindro uh de 15
a 25 nanémetros, para una desviacion ch =1.4



9.5.- Resultados para varias variaciones de desviaciones de
oh, longitudes del nanotubo

Realizamos algunas pruebas variando las
desviaciones para el rango de uh de 15 a 25
nandmetros y con otras desviaciones de: 0.01,
0.05,0.4, 1, 1.2 y 1.4 nandmetros, en el grafico 9
podemos observar el comportamiento de estas
desviaciones para rangos uh=15 a 25
nanémetros.

Podemos apreciar que para los valores de 0.001.
0.05, 0.4 los valores convergen aproximadamente
en un rango de probabilidad critica P, de 0.09 a
0.1 cuando los nanotubos miden 15 nandmetros
a diferencia de las desviaciones mayores a 1,
donde los valores de P_,, caen por debajo de 0.09
o por encima de 0.1.

A partir del valor ph =22 y valores mayores a este
podemos observar que la probabilidad critica se
estabiliza sin importar la desviacion que se les
aplique.

También observamos que las fluctuaciones en las
curvas son muy similares en picos para los
puntos en el eje X2 uh.
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Grafico 9 Se muestran los resultados graficados para los

rangos de ph = 12 a 25 nandmetros pero con 6

desviaciones diferentes: ch = 0.01, 0.05, 0.4, 1, 1.2 y 1.4,

con grosores de radio pr =0.1 y ch =0.25 en una rejilla de

dimension L=50 para las 6 curvas.
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Conclusiones

A partir de los resultados obtenidos del ultimo grafico podemos decir que
existe cierta tendencia para alcanzar una probabilidad critica pequena
cuando los nanotubos son largos, aproximadamente mayores o iguales a
uh =22 nandmetros y que las desviaciones no influyen cuando los
nanotubos tienen este valor, pero si influyen cuando son menores a este.

El P, mas estable para todas las desviaciones en nuestras pruebas es
aproximadamente de 0.05 para nanotubos mayores o iguales a 22
nandmetros y como consecuencia en este rango no habra fallas en la
conductividad eléctrica “S”, ya que el numero de nanotubos y su volumen
es bastante grande como para poder formar clusteres infinitos que
conduzcan la electricidad de un punto a otro del medio.

Como trabajo a futuro se pretende implementar de manera conjunta las
desviaciones en el grosor “or” y de longitud “ch” del nanotubo, y de esta
manera obtener mas variaciones para nuestro caso de estudio.
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