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Resumen

En el presente trabajo estudiamos los fenómenos electromagnéticos que se ge-
neran en elementos con nanoestructura mediante técnicas de simulación compu-
tacionales, utilizando métodos matemáticos y métodos numéricos. Utilizamos el
método FDTD (Diferencias Finitas en el Dominio del tiempo), técnica en la que
podemos modelar estructuras y cuerpos con morfología sólida en tres-dimensional.
Estudiamos el fenómeno de percolación que se produce al en un sistema 3D com-
puesto por nanotubos de carbono CNT, materiales semiconductores aplicados en
diferentes ramas de la tecnología como conductores de corriente eléctrica. Median-
te la técnica de optimización global en paralelo estimamos la probabilidad cítrica
de conducción en nuestro sistema conformado por CNT. En nuestro estudio en-
contramos la probabilidad crítica con parámetros establecidos para las longitudes
y radios en los nanotubos aplicando una distribución normal o distribución Gaus-
siana, y una desviación estándar en la morfología de cada nanoestructura. Este
enfoque nos permite estudiar los detalles de la conductividad eléctrica en nanocom-
puestos eléctricos, incluso al nivel de las �uctuaciones de �ltración en materiales.
Los CNTs además de tener propiedades de conducción eléctrica, se pueden utili-
zar en la rama de generación de plasma, y dicho fenómeno fue estudiado también
en este trabajo. Utilizando el método FDTD incorporamos un arreglo periódico
de nanotubos de carbono de pared simple SWCNT en una constante dieléctrica
de dimensión 3D. Aplicamos una frecuencia de plasma ωp a la nanoestructura de
CNTs haciéndolas resonar a una alta frecuencia. Por encima de la nanoestructura
pasa una partícula (Radiación de Cherenkov) que interactúa con el sistema CNT y
como resultado de esta interacción se genera un campo electromagnético dentro de
la estructura de nanotubos mientras que a la vez se generan plasmones-polaritones
(Señales con frecuencias en THz) de super�cie sobre la ruta principal donde pasa
la carga. Estudiamos un rango considerable de ωp, parámetro importante y de-
pendiente en la generación de plasmones de super�cie, en donde encontramos una
frecuencia optima en el cual se genera una mayor proporción de plasmones de
super�cie y por lo tanto altos niveles de energía. En nuestro estudio consideramos
nanotubos CNTs con frecuencias altas y nanotubos a base de TiO2 (Dióxido de
carbono) que oscilan a frecuencias menores a los CNTs, los resultados mostraron
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una mayor ganancia de energía en las nanoestructuras CNTs sobre los nanotubos
de TiO2 cuando la partícula interactúa con ambas nanoestructuras resonantes.
Consideramos también una nano estructura en forma de malla de CNTs, morfo-
logía muy similar a las nanoestructuras en forma de red creadas en la industria
de la nanotecnología. Para este último caso de estudio obtuvimos un decaimiento
de energía para un grupo de velocidades con la que viaja la carga mientras la
frecuencia de plasma incrementa. Agregamos un trabajo adicional relacionado a
nuestro tema de investigación, utilizando una red neuronal arti�cial el cual de-
tecta la transición de fase en sistemas percolables con �ltración en materiales con
radios que tienen defectos en su uniformidad, en dicho sistema, medimos el nivel
error que soporta nuestra red al identi�car la percolación en sistemas 2D y 3D.



Abstract

In the present work we study the electromagnetic phenomena that are genera-
ted in elements with nano structure by means of computational simulation tech-
niques, using mathematical methods and numerical methods. We use the FDTD
method (Finite Di�erences in the Time Domain), a technique in which we can
model structures and bodies with solid three-dimensional morphology. We study
the percolation phenomenon that occurs in a 3D system composed of CNT carbon
nanotubes semiconductor materials applied in di�erent branches of technology as
conductors of electric current. Using the global optimization technique in para-
llel, we estimate the citric probability of conductivity in our CNT system. In our
study we found the critical probability with established parameters for the lengths
and radii in the nanotubes, applying a normal distribution or Gaussian distri-
bution, and a standard deviation in the morphology of each nanostructure. This
approach allows us to study the details of electrical conductivity in nano electrical
compounds, even at the level of material �uctuations. In addition to having elec-
trical conduction properties, CNTs can be used in the plasma generation branch
and this phenomenon was also studied in this work. Using the FDTD method we
incorporate a periodic array of single-walled carbon nanotubes SWCNT into a
dielectric constant of 3D dimension. We apply a ωp plasma frequency to the nano-
structure of CNTs by resonating them at a high frequency. A particle (Cherenkov
radiation) that interacts with the CNT system passes over the nanostructure and
as a result of this interaction an electromagnetic �eld its generate within the na-
notube structure while at the same time plasmon-polaritons its generate (Signals
with frequencies in THz) of surface on the main route where the load passes.
We study a considerable range of ωp, an important and dependent parameter in
the generation of surface plasmons, where we �nd an optimal frequency in which
a greater proportion of surface plasmons is generated and therefore high energy
levels. In our study we consider CNTs nanotubes with high frequencies and na-
notubes based on TiO2 Carbon dioxide that oscillate at frequencies lower than
CNT's, the results showed a greater in nanostructures CNTs energy gain over the
TiO2 nanotubes when the particle interacts with both nanostructures resonants.
We also consider a mesh-like nano structure of CNTs, morphology very similar to
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the network-shaped nano-structures created in the nanotechnology industry. For
this last study we obtained an energy decay for a group of speeds with which the
charge travels while the plasma frequencies increase. We added additional work
related to our research topic, using an arti�cial neural network which detects the
phase transition in percolable systems with �ltration in materials with radii that
have defects in their uniformity, in this system, we measure the error level that
supports our network by identifying percolation in 2D and 3D systems.
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Organización de la tesis

Esta tesis se divide en 6 capítulos, 5 apéndices y 1 anexo, en el capítulo 1,
se aborda la introducción general de la tesis, el planteamiento del problema, la
justi�cación, las hipótesis y los objetivos generales y especí�cos. En el capítulo
dos se aborda el estudio de la percolación mediante CNTs en nanoestructuras
de carbono (CNT) para al alcanzar la conducción eléctrica, está a su vez está
dividida en, en la introducción del capítulo, la generación de arreglos con nanoes-
tructuras de radio y longitud �ja, para posteriormente abordar nanoestructuras
con longitud y radio aleatorio aplicando una distribución normal (Gauss), para
esto se analizan las propiedades del objeto cilindro y sus intercepciones en el sis-
tema para la localización del clúster y el clúster in�nito que energiza el sistema
de conducción por CNTs, se analiza la probabilidad crítica del sistema que se
necesitó para alcanzar percolación en una rejilla y en múltiples rejillas con dife-
rente probabilidad aprovechando una programación en paralelo, de los resultado
obtenidos variando la longitud, el grosor, la desviación aplicada a los radios y la
desviación aplicada a los grosores se analizan y se aplica el método Fit en Matlab,
para el ajuste de los resultados. En el capítulo 3, abordamos la precisión �nita de
la función �nita en el dominio del tiempo, las ecuaciones del método FDTD para
una dimensión, segunda dimensión y tercera dimensión, así como el algoritmo de
Ye para sus respectivas mallas dimensionales, también se exponen los cuerpos que
son posibles modelar con el método FDTD, su respectivo código y el diagrama
de clases básico de nuestro proyecto. En el capítulo 4 abordamos la radiación de
Cherenkov sobre un sistema de nanotubos periódicos. En este capítulo se abor-
dan el concepto de la radiación de Cherenkov de la partícula que viaja sobre un
medio asi como la super�cie de plasmon-polariton sobre las nanoestructuras CNT
conductoras para el caso de nanoestructuras in�nitas teorizadas. A este fenómeno
aplicamos la función del dominio del tiempo FDTD para el caso cuando la car-
ga se mueve sobre el sistema periódico de nanotubos. Estudiamos un rango de
frecuencias para localizar el punto que los nanotubos producen mayor energía en
interacción con la carga, en este capítulo también se abordó el mismo fenómeno
pero con nanotubos de morfología aleatoria y se procedió a buscar el punto con
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mayor energía, mientras que otra variación para el mismo estudio con nanotu-
bos de morfología aleatoria se comparó también con nanotubos de aleatorios de
Dióxido de Titanio TiO2 con oscilaciones de frecuencia bajas. Existen múltiples
con�guraciones que se pueden aplicar al estudio de las nanoestructuras y una de
ellas es la con�guración en malla abordada también en el capítulo 4, en donde la
carga pasa sobre la malla resonante conformado de nanotubos periódicos de ma-
nera horizontal formando intercepciones y nodos entre los nanotubos de carbono.
En el capítulo 5 agregamos abordamos el estudio de �ltración sobre materiales
porosos, para identi�car que sistemas son parcelables utilizando y entrenando una
red neuronal supervisada que predice buenos resultados para mallas pequeñas.
En el capítulo 6 se encuentran las conclusiones de nuestro estudio, los apéndices
A y B se encuentra el código de las clases que se utilizaron en los capítulos 3 y
4, para el estudio de conductividad eléctrica y la radiación óptica de Cherenkov
sobre CNTs. En el apéndice C se describen algunas generalidades del capítulo 4 de
la radiación de Cherenkov, el apéndice D, describe el procedimiento experimental
para la preparación de y síntesis de las películas y de los nanotubos de TiO2, en el
apéndice E se describen algunas ecuaciones de gradiente correspondientes a la red
neuronal supervisada mediante el método BackPropagation (Retropropagación),
con sus respectivas funciones de error y funciones de pérdida. En el anexo A, se
muestran algunos artículos publicados relacionados a nuestro proyecto de inves-
tigación, y por último se muestra la bibliografía pertinente a esta investigación.



Índice general

1. Antecedentes. 1

1.1. Introducción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
1.2. Planteamiento del problema. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2
1.3. Justi�cación . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2
1.4. Hipótesis . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
1.5. Objetivo General . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
1.6. Objetivos Especí�cos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4

2. Estudio de la conductividad con percolación en CNTs 5

2.1. Introducción a la conductividad eléctrica median CNT's . . . . . 5
2.1.1. Array de Nanotubos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 6

2.2. Arreglo de nanotubos con radio, altura y orientación �jos. . . . . 6
2.3. Nanotubos con longitud, radio y orientación aleatoria. . . . . . . . 10
2.4. Propiedades del Objeto Cilindro. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 10
2.5. Intercepciones entre los nanotubos. . . . . . . . . . . . . . . . . . 12
2.6. Clúster de Percolación (Clúster in�nito). . . . . . . . . . . . . . . 12
2.7. Distribución Normal-Gauss aplicado a tamaños y radios en CNTs 14
2.8. Probabilidad Crítica Pcr. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15
2.9. Estructura de programación en paralelo . . . . . . . . . . . . . . 17

2.9.1. Parámetros de entrada . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18
2.10. Resultados . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19
2.11. Ajuste de los resultados . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
2.12. Resultados variando la longitud de los nanotubos . . . . . . . . . 22
2.13. Resultados para varios desplazamientos σh . . . . . . . . . . . . . 24
2.14. Resultados variando el radio de los nanotubos con desplazamiento

σr. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26
2.15. Resultados para varios grosores en los nanotubos µR . . . . . . . . 27
2.16. Conclusiones parciales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27

ix



ÍNDICE GENERAL x

3. El método FDTD 29

3.1. Introducción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29
3.1.1. Precisión �nita . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29

3.2. FDTD en 1D . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
3.2.1. Algoritmo de Yee . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
3.2.2. Actualización de ecuaciones en 1D . . . . . . . . . . . . . . 31
3.2.3. Implementación de del algoritmo FDTD en una dimension. 35

3.3. Simulaciones del método FDTD en 2D (Simulaciones bidimensio-
nales) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38
3.3.1. Arreglos bidimensionales. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38

3.4. Polarización Tmz en dos dimensiones -2D- . . . . . . . . . . . . . 39
3.4.1. Ejemplo de TM z . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42

3.5. El límite TFSF para la polarización TM z . . . . . . . . . . . . . . 42
3.5.1. Ejemplo de límite de TM z TFSF . . . . . . . . . . . . . . 45

3.6. FDTD tridimensional -3D- . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47
3.6.1. Arreglos tridimensionales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47

3.7. Ecuaciones gobernantes en una malla 3D. . . . . . . . . . . . . . . 48
3.7.1. Ejemplo de simulación de un dipolo 3D de una antena . . 51

3.8. Diagrama de la celda de Yee -3D . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
3.9. Cuerpos que se pueden simular con el método FDTD . . . . . . . 54
3.10. Distribución espacial de formas 3D . . . . . . . . . . . . . . . . . 55
3.11. Código para formas geométricas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57
3.12. Diagrama de clases . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

4. Radiación óptica de Cherenkov en CNTs 59

4.1. Introducción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59
4.2. Radiación de Cherenkov . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60
4.3. La super�cie de plasmón-polaritones en nanotubos conductores in-

�nitos (caso analítico) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 62
4.4. La excitación de campo en nanotubos periodicos reales por una

carga móvil mediante el método FDTD . . . . . . . . . . . . . . . 65
4.5. Acoplamiento óptico entre carga y la nanoestructura CNT-3D . . 68
4.6. Estructura 3D del campo óptico de la nanoestructura CNT . . . . 69
4.7. Radiacion de Cherenkov sobre una nanoestructura de nanotubos

con morfología aleatoria . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 72
4.8. Aprovechamiento numérico - FDTD . . . . . . . . . . . . . . . . . 74
4.9. Estudio de frecuencias de plasma ωp y acoplamiento óptico sobre

nanotubos con estructura aleatoria . . . . . . . . . . . . . . . . . 75
4.10. Comparación de CNTs frente a Nanoestructuras de TiO2 . . . . . 79

4.10.1. Orientaciones de las nanoestructuras . . . . . . . . . . . . 83
4.11. Radiación de Cherenkov sobre una malla de nanotubos resonantes 84
4.12. Rango de frecuencias ωp para velocidades �nitas . . . . . . . . . . 88



ÍNDICE GENERAL xi

5. RNA detecta transición de fase mediante BackPropagation 92

5.1. Introducción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92
5.2. Ecuaciones básicas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 93
5.3. Red neuronal supervisada . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 94
5.4. Expectativa vs Predicción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 97
5.5. Conclusiones parciales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 103

6. Conclusiones. 104

Apéndices 105

A. Código para la percolación con CNTs 106

A.1. Código One-Cylinder . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 106
A.2. Código WorkWithCylinders . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 107
A.3. Código de la clase WorkWithCylindersParal . . . . . . . . . . . . 117

B. Código de Radiación de Cherenkov en CNTs 121

B.0.1. Clase FdtdVars . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 121
B.1. Código para la Radiación de Cherenkov . . . . . . . . . . . . . . . 126

C. Generalidades: Radiación de Cherenkov sobre CNTs 132

C.1. Introducción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 132
C.2. Modelación de cuerpos Block+Rod . . . . . . . . . . . . . . . . . 132
C.3. Fenómeno de la radiación de Cherenkov . . . . . . . . . . . . . . . 133
C.4. Plasmón de super�cie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 138
C.5. Cálculo en paralelo. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 139

C.5.1. Grá�ca Energía vmin-vmax vs ωp . . . . . . . . . . . . . . . 141

D. Procedimiento Experimental para nanotubos de TiO2 144

D.1. Síntesis de las películas nano-tubulares de TiO2 . . . . . . . . . . 144
D.2. Caracterización Eléctrica . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145
D.3. Caracterización Física . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145
D.4. Resultados . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 146

E. BackPropagation 149

E.1. Introducción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 149
E.2. Derivación . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 150
E.3. Búsqueda de la derivación de error. . . . . . . . . . . . . . . . . . 151
E.4. Función de pérdida . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 153
E.5. Suposiciones . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 153
E.6. Ejemplo de función de pérdida . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 153

Anexos 153

A. Articulos Publicados 154



Índice de �guras

2.1. Morfología típica de nanoestructura de Carbono CNT de pared
simple a base de grafeno. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5

2.2. Llenado de un Arreglo 3D con Nanotubos CNT, donde el nivel de
probabilidad P no puede ser mayor a 1 ni menor a 0. . . . . . . . 6

2.3. Orientaciones del CNT a partir del centro de una determinada po-
sición del Arreglo 3D. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7

2.4. La imagen (a) con una probabilidad P=0.1 en un tamaño de rejilla
L=30, podemos observar las direcciones de los vectores hacia donde
crecen los nanotubos, mientras que en la imagen (b) con P= 0.3
podemos observar un mayor número de nanotubos creados. . . . . 7

2.5. Clústeres de cilindros aglomerados identi�cados por cada color. La
probabilidad de este sistema es P = 0,5, en un tamaño de rejilla
L = 50. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9

2.6. 3D que muestra un clúster in�nito de percolación y conductividad
eléctrica en donde con una Probabilidad P = 0,5 y una tamaño de
rejilla de L = 50. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9

2.7. Modelo 3D de nano-compuestos CNT's desordenados. . . . . . . . 10
2.8. Esquema espacial del nanotubo 3D con sus parametros y variables

correspondientes a las ecuaciones 2.7-2.9. . . . . . . . . . . . . . . 11
2.9. CNT's Con longitud aleatoria de 1 hasta 15 nm de longitud en una

malla tridimensional de L = 30, y probabilidad P = 0,1. . . . . . 11
2.10. Esquema que muestra la intercepción entre dos cilindros con con-

tacto perpendicular correspondientes a las ecuaciones 2.10-2.12 . . 12
2.11. Clústeres de cilindros aglomerados identi�cados por cada color. La

probabilidad de este sistema es P = 0,5, en un tamaño de rejilla
L = 50. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 12

xii



ÍNDICE DE FIGURAS xiii

2.12. Rejilla 3D de tamaño L=100, donde fueron distribuidos Nanotubos
(representados por cilindros) de tamaños variables. Podemos obser-
var como se forma el clúster in�nito de principio a �n en la rejilla
simulada. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 13

2.13. 11 Esquema de la distribución de Gauss utilizada en nuestro caso
de estudio para generar medidas aleatorias en los nanotubos. . . . 14

2.14. Histogramas: (a) Distribución normal correspondiente a la altura
µH=20 y desviación de σh=2, con hmin = 13 y hmax = 27,5, (b)
tenemos valores de aplicados a los radios de las nanoestructuras de
µR=0.01 y desviación de σr=0.025, con rmax = 0,1 y rmin = 0,01. 15

2.15. Distribución de probabilidades con diferentes saturaciones de nano
estructuras con valores P = 0,01 para el caso (a), para el caso (b)
tenemos una P = 0,07, y el caso se observamos una probabilidad
de P = 0,65. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16

2.16. (a) Clúster con probabilidad P = 0,02 y (b) Clúster con P = 0,25
con longitud µH=20 y radio de µR = 0,01 para ambos casos. Con
orientación de abajo hacia arriba. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16

2.17. Esquema de programación distribuida: (a), muestra el modelo de
nanotubo presente en el sistema, (b), muestra un sistema 3D com-
puesto de nanotubos, (c) esquema de programación en serie para
10 probabilidades distribuidas, (d) imagen que muestra una progra-
mación en paralelo donde se distribuye un rango de probabilidades
a la vez y cada tarea es independiente a las otras. . . . . . . . . . 18

2.18. Distribución de un intervalo de probabilidades P , con un intervalo
de Pi = 0,1 hasta Pf = 0,5, para diferentes Task(Threads), (b)
se muestran los resultados de ejecución del número de clústeres
encontrados en el sistema 3D. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19

2.19. Grá�co que muestra el comportamiento de P (p) volumen de los
cilindros en la rejilla para 10 calculaciones, entre las probabilidades:
0.01 hasta 0.2 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21

2.20. Grá�ca con datos ajustado de la �gura 2.19, en un rango de pro-
babilidad P=0.1 a 0.2, con valores de: L = 50, µH=15, σh=1.4,
µR=0.1 y σr=0.025. aplicando la ecuación: : P (p) = b(p − pc)β
equivalente a la curva Fit: p(p) = 1,82(p− 0,07)0,32. . . . . . . . 21

2.21. Distribución de longitudes en las nanoestructuras; (a) ⇒ 15 nm,
(b)⇒ 16 nm, (c)⇒ 17 nm........ (i)⇒ 25 nm, con incrementos de 1
nm ascendentemente para cada caso y con una desviación σH = 1,4 22

2.22. Ajuste de los datos aplicando P (p) = b(p− pc)β para los casos de
la �gura 2.21(a− i) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 23

2.23. Se muestra el comportamiento de Pcr, para varias pruebas en donde
se varia la longitud del cilindro µH de 15 a 25 nanómetros, para una
desviación σH=1.4 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24



ÍNDICE DE FIGURAS xiv

2.24. Se muestran los resultados gra�cados para los rangos de µH = 12 a
25 nanómetros pero con 6 desviaciones diferentes: σh = 0.01, 0.05,
0.4, 0.5, 0.6, 1, 1.2 y 1.4, con grosores de radio µR =0.1 y σr =0.025
en una rejilla de dimensión L=50 nm por cada lado del sistema
cúbico 3D para las 8 curvas. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

2.25. Comportamiento de los valores de Pcr, para un intervalo de desvia-
ciones de σr= 0.001 hasta σr= 0.015 cuando: µH= 15, σh= 1.8 y
µR= 0.2. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26

2.26. Comportamiento de los valores de Pcr, para un intervalo de desvia-
ciones de σr= 0.001 hasta σr= 0.015 cuando: µH= 15, σh= 1.8 y
µR= 0.2. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27

3.1. Disposición de los nodos de campo eléctrico y magnético en el es-
pacio y el tiempo. Los nodos del campo eléctrico se muestran como
círculos y los nodos del campo magnético como triángulos. El punto
indicado es donde se expande la ecuación de diferencia para obtener
una ecuación de actualización para Hy. . . . . . . . . . . . . . . . 32

3.2. Espacio-tiempo después de actualizar el campo magnético. La línea
divisoria entre valores futuros y pasados ha avanzado un paso medio
temporal. El punto indicado es donde se escribe la ecuación de
diferencia para obtener una ecuación de actualización para Ez. . . 33

3.3. FDTD unidimensional que muestra el desplazamiento espacial entre
los campos magnético y eléctrico.. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

3.4. Espacio FDTD unidimensional que muestra la disposición espacial
supuesta de los nodos de campo eléctrico y magnético en las ma-
trices ez e hy. Existe un nodo de campo eléctrico a la izquierda del
nodo de campo magnético con el mismo índice. . . . . . . . . . . 36

3.5. Grá�co que muestra el resultado del programa para 1D: Bare-bones,
utilizando ele método FDTD . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 37

3.6. Salida generada por el programa anterior pero con maxTime esta-
blecido en 1000. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 37

3.7. Disposición espacial de nodos de campo eléctrico y magnético para
polarización TM z. Los nodos de campo eléctrico se muestran como
círculos y los nodos de campo magnético como cuadrados con una
línea que indica la orientación del componente de campo. . . . . . 41

3.8. Disposición espacial de nodos de campo eléctrico y magnético para
polarización TM z. Los nodos de campo eléctrico se muestran como
círculos y los nodos de campo magnético como cuadrados con una
línea que indica la orientación del componente de campo. . . . . . 43



ÍNDICE DE FIGURAS xv

3.9. Representación de un límite de campo total / campo disperso en
una cuadrícula TMz. El tamaño de la región TF está de�nido por
los índices del primer y último nodo de campo eléctrico que están
dentro de la región. En el lado derecho del límite, los nodos Hy con
el mismo índice x como el "último"nodo estará en la región SF. De
manera similar, en la parte superior de la cuadrícula, los nodos Hx

con el mismo índice y que el último nodo estarán en la región SF.
Por lo tanto, se debe prestar atención al componente de campo así
como a los índices para determinar si un nodo está en la región SF
o TF. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44

3.10. Se utiliza una cuadrícula auxiliar unidimensional para calcular el
campo incidente que se supone que se propaga en la dirección +x.
Las �echas verticales indican los nodos cuyos valores son necesarios
para implementar el límite TFSF. El campo Hx incidente es cero y,
por lo tanto, no se necesita corrección en asociación con los nodos
Ez que tienen un nodo Hx vecino en el otro lado del límite. . . . 45

3.11. Visualización del campo Ez en un dominio computacional que em-
plea un límite TFSF. Las instantáneas se toman en los pasos de
tiempo (a) 30, (b) 100 y (c) 170. La fuente de onda plana pulsada
corresponde a una ondícula Ricker con 30 puntos por longitud de
onda en su frecuencia más energética. . . . . . . . . . . . . . . . 46

3.12. Visualización del campo Ez en un dominio computacional que em-
plea un límite TFSF. Hay una placa vertical PEC que se realiza al
poner a cero el campo Ez sobre una línea que tiene 41 celdas de
alto y 20 celdas desde el borde izquierdo del dominio computacio-
nal. Las instantáneas se toman en los pasos de tiempo (a) 30, (b)
100 y (c) 170. Se utiliza un ABC de segundo orden para terminar
la cuadrícula. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

3.13. Representación de elementos de una matriz con dimensiones 3 ×
4 × 3 en las direcciones x, y y z, respectivamente. Los índices
m, n y p se utilizan para especi�car las preocupaciones x, y y z,
respectivamente. El elemento en el origen tiene índices (0, 0, 0) y se
muestra en la esquina superior izquierda del plano inferior. . . . . 47

3.14. Los nodos de campo eléctrico se desplazan medio paso en la direc-
ción en la que apuntan, mientras que los nodos de campo magnéti-
co se desplazan medio paso en las dos direcciones que no apuntan.
También se entiende implícitamente que los nodos de campo eléc-
trico y magnético se compensan entre sí medio paso en el tiempo.
. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 49



ÍNDICE DE FIGURAS xvi

3.15. Los nodos en una cuadrícula FDTD 3D a menudo se dibujan en
forma de un cubo o celda Y ee. En esta representación, no todos
los nodos tienen los mismos índices. El cubo consistiría en cuatro
nodos Ex, cuatro nodos Ey y cuatro nodos Ez, es decir, los cam-
pos eléctricos están a lo largo de los bordes del cubo. Los campos
magnéticos están en las caras del cubo y, por lo tanto, habría dos
nodos Hx, dos nodos H − y y dos nodos Hz. . . . . . . . . . . . . 49

3.16. Caras de un dominio computacional que es 5×9×7 en las direccio-
nes x, y y z, respectivamente. En la cara constante x, los campos
tangenciales son Ey y Ez, en la cara constante y son Ex y Ez, y
en la cara constante z son Ex y Ey. También hay nodos de campo
magnético que existen en estas caras, pero su orientación es normal
a la cara. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

3.17. Muestra la propagación de la Ez desde el dipolo en el nivel del plano
XY con el espacio en el dipolo. Por supuesto, hay radiación en la
dirección Z a medida que avanzamos. Esto ilustra un problema
importante en las simulaciones tridimensionales: a menos que uno
tenga grá�cos inusualmente buenos, visualizar tres dimensiones será
difícil [34]. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51

3.18. Diferentes momentos de onda omnidireccional de una antena ra-
diante de una antena transmisora. La amplitud de la onda está
dada en los colores de la barra colorBar. Del campo Ez de fuerte
a débil (rojo-azul) [35]. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52

3.19. Super�cie 3D de la propagación de onda electromagnética Ez emi-
tida por el dipolo de una antena transmisora. Los círculos indican
la antena emisora donde se encuentra el receptor de interés la in-
tensidad roja indica mayor potencia y donde se irradia la mayor
propagación de onda directiva. [35]. . . . . . . . . . . . . . . . . . 52

3.20. En esta �gura se muestran los cuadrantes en donde podemos imple-
mentar los cuerpos, su comportamiento y movimiento en el espacio
y tiempo. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

3.21. Esquema que muestra todas las �guras que se pueden simular con
el método FDTD. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

3.22. Representación espacial de bloques (1)-(5) formando una estructura
compuesta. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 56

3.23. Diagrama de clases principales que indican la relación cuando se
realiza el llamado a una subrutina e invocación de otras clases así
como la relación de objetos y métodos. . . . . . . . . . . . . . . . 58

4.1. Onda cónica que produce la radiación de Cherenkov. . . . . . . . 61
4.2. Esquema parcial del cilindro in�nito desmagnetizado que puede

producir plasma. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 62



ÍNDICE DE FIGURAS xvii

4.3. Dispersión para la de solución a la ecuación (4.7), donde x = ωa/c,
y = ka con parámetros diferentes en q = ωa/c, k = ω/c para (a) p
= 0.2 y (b) p=0.9. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63

4.4. Estructura radial del campo Ez (para la ecuación (4.3) para q =
ω/a c = 0,1, kr = 9, y diferentes valores p < a <= b = 0.2; 0.8;
0.9, y 0.95. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 64

4.5. Arreglo de nanotubos CNT, resonando a una frecuencia ωp y una
carga que produce el efecto de la radiación de Cherenkov. . . . . . 66

4.6. Radiación de Cherenkov en la super�cie, con frecuencia de plasma
(a)ωp = 1012s−1y(b)ωp = 2,1 × 1015s−1. Observamos que las am-
plitudes de los campos excitados en cada SWCNT dependen sig-
ni�cativamente del valor ωp. Para ωp = 1012s−1 bajo, el campo se
excita principalmente dentro del área de la ruta de carga, panel (a),
pero para ωp = 2,1 × 1015s−1 mayor, (b) los SWCNT excitados se
encuentran en el frente de onda total de Cherenkov. Otros paráme-
tros son: el radio de los nanotubos es R = 175nm, el radio interno
es Ri = 140nm, la longitud de los nanotubos es h = 3,103nm y el
tamaño del sistema es 5× 104nm. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 67

4.7. La energía radiada de la carga (unidades arbitrarias), integrada a
lo largo de la ruta de la dirección de la carga en función de ωp
para diferente velocidad de carga v. En el área ωp = 1 × 1015, 4 ×
1015]s−1 observamos un patrón de energía de doble pozo con un
máximo (indicado por el símbolo B) en ωp = 2,1 × 1015s−1 y dos
mínimos (indicados por los símbolos A,C) en ωp = 1,2 × 1015s−1

y ωp = 3,5 × 1015s−1 respectivamente para todas las velocidades.
La posición de dicho extremo depende débilmente del valor de vx.
El pico corresponde a un fuerte régimen de acoplamiento entre el
campo de carga radiante y el campo excitado en la estructura CNT. 68

4.8. La estructura del componente de campo generado Ex (unidades
arbitrarias) en un sistema 3D que contiene carga radiante (se mueve
con velocidad v = 0,98) y la matriz de CNT. La estructura del
campo Ex(x, y, zi) se muestra en varias capas (i− th cortes) del eje
Z (de (a) a (i)) del sistema 3D para ωp = 2,1×1015s−1 en la posición
del pico del campo, ver �gura 4.7, �echa B. El panel (a) muestra las
amplitudes de campo en el área superior i = 2 de la carga móvil (ver
�gura 4.3), el panel (i) muestra el campo en el área inferior i = 100.
La carga se mueve de izquierda a derecha. En los paneles (d) - (g)
observamos la estructura del frente de onda de Cherenkov irradiado
por la carga. Los puntos de color correspondientes al campo de los
nanotubos conductores se ven en los paneles(c) - (h). Los valores
de los campos se indican por las barras de colores. En los paneles
(d) - (h) observamos el campo de interconexión de gran amplitud
entre la CNT. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70



ÍNDICE DE FIGURAS xviii

4.9. Se muestran los mismos cortes que en la �gura 6, pero para (a) ωp=
1,2 × 1015s−1 en la posición del campo izquierdo mínimo, y para
(b) ωp= 3,5× 1015s−1 en la posición de mínimo del campo derecho,
ver las �echas A y C de la �gura 4.7 de los valores mínimos de los
posos respectivamente. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

4.10. La imagen (a) muestra la distribución de campo 3D en Ex con la
carga móvil (lado derecho) y los nanotubos (lado izquierdo) para la
frecuencia de plasma ωp = 2,1×1015 s−1 que corresponde al pico de
la �gura 4.7 pico con �echa "B". La �echa azul muestra la dirección
de entrada de la carga. La �echa P y Q inician el área del campo
Cherenkov y el campo CNT respectivamente. En el centro (�echa
Q) observamos la estructura periódica del campo 3D excitada en
el área de los nanotubos. Se puede observar que en ωp = 2,1× 1015

s−1 el campo de la estructura CNT tiene una forma periódica bien
de�nida. La imagen (b), muestra la estructura de los nanotubos
resonantes en el interior de la nanoestructura y bajo la super�cie
de donde pasa la carga. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 71

4.11. Patrón de CNTs paralelos con tamaños aleatorios (longitud y radio)
en la parte inferior del sistema. La carga rápida se mueve paralela
al plano XY con velocidad uniforme v || X sobre el nanotubo co-
mo se indica con la �echa Q; (b) el recuadro muestra a detalle la
morfología de un SWCNT (Nanotubo de pared blando). [69]. . . 72

4.12. Muestra la solución a la ecuación 4.9 de dispersion con los parame-
tros de dependencia.La �echa A1,6 yB1,6 muestra la solución cuando
l=0 y l=1. La �echa C muestra la frecuencia de la super�cie del
plasmon la �echa D corresponde a la onda de la luz k = ω/c. La
línea punteada con la �echa E se aproxima al espectro de densidad
de energía radiada por la carga. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 73

4.13. El campo Cherenkov Ex (unidades arbitrarias) en el plano cen-
tral generado por una carga que se mueve con velocidad unifor-
me v = 0,866 en el caso de SWCNT con frecuencia de plasma
(a) ωp = 6 × 1014s−1 y (b) ωp = 4,1 × 1014s−1. Observamos que
las amplitudes de los campos excitados en cada SWCNT depen-
den signi�cativamente del valor ωp. Para ωp = 6× 1014s−1 el cam-
po se excita principalmente dentro de la ruta de carga, pero para
ωp = 4,1 × 1015s−1 (b), hay pequeños huecos cóncavos y picos de
grupos de campos SWCNT excitados en la onda Cherenkov. . . . 75



ÍNDICE DE FIGURAS xix

4.14. La energía radiada integrada (unidades arbitrarias) en toda ruta de
la dirección que sigue la carga (path) en función de ωp a diferen-
tes velocidades de carga v. En el área ωp = 1 × 1014, 5 × 1016]s−1

observamos un patrón de energía con el máximo nivel de energía
(indicado por el símbolo B) en ωp = 4,1× 1015s−1 y un mínimo de
energía inicial A en ωp = 6 × 1014s−1 respectivamente para todas
las velocidades. La posición de dicho extremo depende débilmente
del valor de vx. El pico corresponde a un fuerte régimen de acopla-
miento entre el campo de carga radiante y el campo excitado en la
estructura CNT. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76

4.15. Estructura del componente del campo generado Ex (unidades arbi-
trarias) en un sistema 3D que contiene carga radiante (moviéndose
con velocidad v = 0,98) y la matriz de CNT. La estructura del
campo Ex(x, y, zi) se muestra en varias capas (i− th cortes) del eje
Z (de (a) a (i)) para ωp = 6× 1014s−1 en la posición del campo mí-
nimo, ver �gura 4.14, �echa A. El panel (a) muestra las amplitudes
de campo en el área superior i = 2 de la carga móvil (ver �gura
4.14), el panel (i) muestra el campo en el área inferior i = 100.
La carga se mueve de izquierda a derecha. En los paneles (d) - (g)
observamos la estructura del frente de onda de Cherenkov irradiada
por la carga. Los puntos de color correspondientes al campo de los
nanotubos conductores se visualizan en todos los planos (c) - (h).
Los valores de los campos están indicados por las barras de colores.
En los paneles (d)-(h) observamos el campo de interconexión de
gran amplitud entre la CNT. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 77

4.16. Distribución de campo 3D Ex(a) sistema compuesto con la carga
móvil y nanotubos para la frecuencia de plasma ωp = 6 × 1014s−1

que corresponde al valor mínimo de la �gura 4.14 (�echa A). La �e-
cha azul muestra la dirección de entrada de la carga. Las �echas P
y Q indican el área del campo Cherenkov y el campo CNT respecti-
vamente. En el centro (�echa Q) observamos la estructura periódica
del campo 3D excitada en el área de los nanotubos. Se puede ver
que en tal ωp = 6 × 1014s−1 el campo de la estructura CNT tie-
ne una forma periódica bien de�nida. Par el caso (b) observamos
las mismas caracterizas pero correspondientes al punto B al valor
máximo de la �gura 4.14 (�echa B), punto donde se emite mayor
energía de plasmones-polaritones dentro de la nanoestructura con
frecuencia ωp = 4,1× 1015s−1. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 78

4.17. Imagen real tomada con Micrografías SEM (Scanning electron mi-
croscope) que muestran super�cies de fractura de compuestos de
CNT / epoxy alineados después de la prueba de tracción [91] . . 79

4.18. Nanoestructuras de dióxido de Titanio (TiO2) imagen de microsco-
pio de barrido. Muestra el costado de los nanotubos de TiO2, con
forma de bambu bien de�nida. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 79



ÍNDICE DE FIGURAS xx

4.19. Energía que irradiada la carga con dependencia de la velocidad de la
carga para diferentes frecuencias de plasma; ωp = [1013, 1014, 1015, 2,1×
101015, 3,5 × 1015 y 8,5 × 1015 para los nanotubos de CNT's (a) y
ωp = [103, 105, 108y1010]s−1 para el caso (b) TiO2, en un intervalo
de velocidades v=0.5 hasta v=0.98. Dependencia de velocidad v
para ambos nanoestructuras. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 80

4.20. Estructura interna de los nanotubos desde la super�cie hasta la
base etiquetados desde i = [2, 21, 31, 41, 51, 61, 71, 81, 100], en las
que podemos observar el campo óptico que generan la radiación de
la partícula para cada sección transversal. . . . . . . . . . . . . . 81

4.21. Estructura Óptica 3D con ωp = 1010s−1, cuando la carga que pro-
duce la radiación de Cherenkov va a una velocidad v=0.85. Punto
máximo indicado por la �echa B de la �gura 4.19(b). . . . . . . . 81

4.22. Podemos observar en primera instancia que para las frecuencias
ωp para los nanotubos de TiO2, existe una alta concentración de
energía constante para todo el rango de familias de ωp = 1010s−1

cuando la velocidad es igual a v = 0,81 (Línea de color verde). Caso
contrario para los CNTs donde existe un cambio considerablemente
importante de energía cuando la carga va a una velocidad v=0.98
(Línea de color azul) en un pico máximo de ωp = 1,2 × 1016s−1

indicada por la �echa A. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 82
4.23. Tomografías en forma de paneles (a-i) que muestran los cortes de

altura del campo Ex en altura y paralelo al eje Z para el pico A de
la �gura 4.22, podemos ver que la tomografía, con más intensidad
es el panel (i=61 correspondiente al panel (f). . . . . . . . . . . . 82

4.24. Cono de Cherenkov producido por la carga sobre los nanotubos con
velocidad v=0.866 y frecuencia ωp = 1,2× 1016s−1. (Pico máximo
de radiación de energía(indicada por la �echa A de la �gura 4.22). 83

4.25. Amplitud del campo Ex en el interior de la estructura CNT con
nanotubos aleatorios, con frecuencia: ωp = 1,2 × 1016s−1(pico má-
ximo de radiación de energía(indicada por la �echa A de la �gura
4.22). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 83

4.26. Microscopía electrónica que visualiza las �bras de CNT con diáme-
tros de 100-200 nm. [84] . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 83

4.27. (a) Sistema de simulación 3D de nanotubos + carga. Donde los
nanotubos muestran la morfología con forma de red (plano XY) y
la carga rápida (�echa Q) que se mueve por encima de la red de
CNT. (b) muestra la morfología del SWCNT. . . . . . . . . . . . 84

4.28. Podemos observar el campo óptico (Mediante el método FDTD

[98] ) que produce la carga en la super�cie de la nanoestructura
(Red de CNTs). Las �echas indican la entrada y salida de la carga.
Para el caso (a), tenemos una frecuencia de ωp = 1 × 1013 y para
el caso ωp = 5× 1015 con una velocidad de carga para ambos casos
de v = 0,75 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 85



ÍNDICE DE FIGURAS xxi

4.29. Tomografías de dos paneles en profundidad del campo Ex 3D en
pequeños cortes que van desde i = 2 (capa cerca de la super�cie de
la nanoestructura) hasta i = 100 (capa más profunda del sistema
3D). Para el caso (a) las capas de tomografía corresponden a una
frecuencia de ωp = 1×1013, para el caso (b) las capas corresponden
a una frecuencia ωp = 5 × 1015, ambas casos con una velocidad
v = 0,75 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 86

4.30. Campo óptico Ex que produce la malla de CNT dentro del siste-
ma 3D. Para el caso (a), las �echas amarillas corresponden a la
entrada y salida de la carga con velocidad v = 0,75 en la nano-
estructura que resuena a una frecuencia de ωp = 1 × 1013s−1. Las
�echas P y Q indican el área del campo Cherenkov y del campo
CNT, respectivamente. El caso (b) corresponde a un corte en el
medio del sistema (a) donde observamos en detalle la forma del
campo de los nanotubos. Lo mismo se aplica en los casos (c) y (d)
pero con una frecuencia de ωp = 5 × 1015s−1. Observamos que el
campo visible interno que producen los nanotubos dentro del sis-
tema 3D queda descubierto en las imágenes (b) y (d) y el campo
resonante de los CNTs están orientadas en dirección XY formando
una malla (paralelas a la dirección de la carga) extendida a lo largo
del sistema. En la barra de colores Ex observamos la intensidad del
campo eléctrico alcanzando como consecuencia entre la interacción
de la carga y el nano-sistema. Las �echas amarillas indican la di-
rección de donde entra y sale la carga.Observamos claramente una
fuerza de acoplamiento e intensidad del campo diferente entre las
frecuencias ωp = 1× 1013s−1 y ωp = 5× 1015s−1 . . . . . . . . . . 87

4.31. Investigamos un rango de frecuencia de ωp = [1 × 1013, 1 × 1016]
para un amplio rango de velocidades de carga (v = 0.06, 0.12, 0.17,
0.23, 0.29, 0.35, 0.40, 0.46, 0.52, 0.58, 0.64, 0.69, 0.75, 0.81, 0.87,
0.92, 0.98). Podemos observar que para la velocidad v = 0.75 hay
un aumento signi�cativo en la energía Wc que disminuye mientras
aumenta la frecuencia ωp en los nanotubos. . . . . . . . . . . . . . 88

4.32. Encontramos una familia de velocidades v = [0,706, 0,791] que ge-
neran diferentes picos de energía Wc a ciertas frecuencias, que co-
mienzan en el punto v = 0,706 y ωp = 3,4 × 1015 y termina en el
punto v = 0,791 con ωp = 4 × 1014, siendo este, el último pico de
energía encontrado en nuestra investigación. También encontramos
un pico máximo de energía indicado con la �echa M con una velo-
cidad v = 0,779 y una frecuencia ωp = 1× 1013 siendo el pico más
alto de toda la familia investigada. . . . . . . . . . . . . . . . . . 89



ÍNDICE DE FIGURAS xxii

4.33. La imagen (a) muestra el campo que produce la carga en la su-
per�cie de la nanoestructura de red de nanotubos, (b) tenemos un
panel de tomografías en profundidad del campo Ex 3D en cortes
pequeños, la capa con valor i = 2 , es la capa más cercana a la
super�cie, mientras que la capa con el valor i = 100 es la capa más
profunda del sistema. (c) Observamos el campo óptico 3D interno
que produce la carga en el sistema, la imagen (d) muestra un corte
a la mitad del mismo sistema. Las �echas amarillas corresponden
a la entrada y salida de la carga. Las �echas P y Q indican el área
del campo Cherenkov y el campo CNT. Las imágenes (a-d) corres-
ponden al pico de energía máxima (�echa M) de la �gura 4.32 con
velocidad v = 0,779 y frecuencia ωp = 1× 1013 . . . . . . . . . . . 90

5.1. El parámetro de orden P (p) (línea verde) en función de la pro-
babilidad del número de poros p para el sistema de �ltración 2D
L×L,L = 30 designada para la �ltración extendida con poros alea-
torios. (La línea azul muestra P (p) para la �ltración estándar con
poros �jos). Los recuadros muestran la distribución espacial de los
poros con radio aleatorio r en varios valores p: (a) y (b) por debajo
de la probabilidad crítica p < pc (en este caso, el grupo in�nito no
existe), (c) p ' pc (solo aparece un grupo incipiente de �ltración),
y (d) p > pc (se encuentran los grupos masivos). Debido a la alea-
toriedad del radio de poros r, el valor crítico pc di�ere del conocido
valor estándar pc = 0,59. Los clusteres predominantes de perco-
lación acoplados se muestran en diferentes colores predominantes
sobre los recuadros (a-d) de la �gura. . . . . . . . . . . . . . . . . 94

5.2. La estructura espacial de los poros aleatorios en p ' pc. En nuestro
estudio utilizamos dos distribuciones diferentes de poros de tamaño
aleatorio con parámetros < r >= 0,706, σr = 0,12 : (a) distribucio-
nes uniformes, y (b) distribución normal (Gauss). Los paneles (c)
y (d) muestran los histogramas para poros aleatorios obtenidos en
nuestras respectivas simulaciones. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 95

5.3. La matriz 2D L × L (con estructura espacial de los clústeres) se
reforma en el vector 1D con una longitud L2 que representa una �la
del conjunto de datos (clase de entidad) (Ver �gura. 5.4). Dichos
vectores se utilizan como entrada para el entrenamiento de la red
neuronal supervisada. Los últimos elementos de cada vector 1D
(etiqueta de la última columna) tienen valores 0 o 1 dependiendo
de la existencia de la transición de fase de �ltración en el sistema
para la probabilidad dada (Ver �gura 5.1). . . . . . . . . . . . . . 96



ÍNDICE DE FIGURAS xxiii

5.4. El conjunto de datos inicial consta de un vector1D con �las de
datos convertidos a partir de matrices 2D (estructura espacial del
material de �ltración), la etiqueta (última columna 0 o 1) calculada
por cada p indicado en la derecha lado indica un valor booleano para
indicar si existe o no percolación en el sistema de �ltración. Dicho
conjunto de datos se utiliza para alimentar y capacitar a la red
supervisada para detectar la transición de �ltración en el sistema
extendido 2D. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 97

5.5. Pruebas de expectativa vs predicción, en la imagen (a), tenemos un
ruido de 0.1 aplicado a los radios de los poros, observando que la
red neuronal soporta este nivel de ruido, en el caso de la imagen (b)
tenemos un nivel de ruido de 0.5, observamos que la red neuronal
comienza a fallar en exactitud en sus predicciones. Donde n es el
número de prueba o iteración. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 98

5.6. Intervalo de amplitud de ruido para probar la e�ciencia de la red
neuronal al reconocer una transición de fase. Observamos que esta
red soporta ruidos menores o iguales a 0.3, después de la e�ciencia
decrece si el ruido aumenta. La línea azul indica el límite de la
e�ciencia de la red. La etiqueta accuracy indica el nivel de precisión
de la red y L=30 es el tamaño de la matriz 2D de percolación en
la cual se aplicaron las pruebas. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 99

5.7. Intervalo de amplitud de ruido para probar la e�ciencia de la red
neuronal al reconocer una transición de fase con tamaños de rejilla
L=30, 32, 34, 36, 38 y 40. La etiqueta accuracy indica el nivel de
precisión de la red para una distribución Uniforme. . . . . . . . . 100

5.8. Intervalo de amplitud de ruido para probar la e�ciencia de la red
neuronal al reconocer una transición de fase con tamaños de rejilla
L=30, 32, 34, 36, 38 y 40. La etiqueta accuracy indica el nivel de
precisión de la red para una distribución Gauss. . . . . . . . . . . 100

5.9. Precisión de la predicción de la red neuronal de la transición de
fase de �ltración (sistema 2D L × L con diferentes L = 30 ÷ 40)
en función de la amplitud de ruido a. En los casos con radio de
poros distribuido uniformemente (a) y normal (b).Observamos que
hasta una modulación de ruido moderada a a < 0,3 la precisión
de la predicción es de aproximadamente 100 %. Pero para ruidos
mayores a > 0,3 la precisión disminuye. . . . . . . . . . . . . . . . 102

5.10. Distribución espacial 3D con poros de radio aleatorio r en el sistema
de �ltración 3D (L × L × L×;L = 11) ,la probabilidad critica se
encuentra cerca de p w pc = 0,32. Para este caso 3D se visualiza el
clúster in�nito �ltración (color verde). Los grupos no acoplados se
muestran con diferentes colores. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 102



ÍNDICE DE FIGURAS xxiv

5.11. Observamos lo mismo que en la �gura 5.9 (a) (con distribución
uniforme) pero para el caso del sistema 3D con L × L × L para
L = 10, 11. Observamos nuevamente que a una amplitud de ruido
a < 0,3 la precisión de predicción es de aproximadamente 100 %
como en el sistema 2D, ver �gura 5.9 (a). Pero para una amplitud
mayor a > 0,3 la precisión de la predicción disminuye. . . . . . . 103

C.1. Cuerpos (a) Blocks que sirven para la base esquemática de nuestra
simulación, (b) cilindros (rods) para representar CNTs y (c), la
combinación de a+b. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 133

C.2. Partícula que atraviesa un arreglo de nanotubos y se muestran los
campos eléctricos (E) y magnéticos (H) estáticos (En un momento
en el tiempo) con el paso de la partícula . . . . . . . . . . . . . . 133

C.3. Partícula que atraviesa un arreglo de nanotubos. El campo eléctri-
co o picos de la imagen, son el resultado del efecto que causa la
partícula que deforma los campos eléctricos de los nanotubos (caso
periódico), que se encuentran por debajo de la super�cie por donde
pasa la partícula este efecto es llamado Radiación de Cherenkov. . 135

C.4. Se muestran los campos eléctricos para la propagación vectorial (a)
Ex,(b) Ey, (c)Ez, sobre la super�cie nano-tubular. . . . . . . . . . 135

C.5. Se muestran los campos magnéticos para la propagación vectorial
(a) Hx,(b) Hy, (c)Hz, sobre la super�cie nano-tubular. . . . . . . 135

C.6. Ruta del campo eléctrico generado por una carga radiante, observa-
mos picos de campos generados que corresponden a los nanotubos
que hay debajo de la super�cie. La orientación de la carga es de
izquierda a derecha. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 136

C.7. Geometría 2D de la ruta de la carga, de la �gura C.6. Al sumar los
picos máximos que produce la carga durante toda su trayectoria ob-
tendremos un punto total de energía máxima para una determinada
frecuencia. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 136

C.8. Transformada de Fourier para el comportamiento de la ruta de
energía que se muestra en la �gura C.7, en donde se muestra la
amplitud amp por frecuencia f de onda registrada.. . . . . . . . . 137

C.9. Se muestra el vector de longitud Wavevector kx/Kp vs la frecuen-
cia, respecto a la frecuencia de plasma Frecuency ω/ωp que co-
rresponden a la amplitud de la �gura C.8, donde la línea naranja
corresponde a la frecuencia guiada por la luz. . . . . . . . . . . . 137

C.10.Grá�ca de una partícula sobre un metal, entre más velocidad al-
cance la partícula, mas plasmon se generara. . . . . . . . . . . . . 138

C.11.Para el valor del plasmon siempre será menor en el metal, que en
el aire. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 139

C.12.Figura que muestra, la simulación, la calculación y resultados que se
pretenden realizar, se muestran "n"partículas sobre una super�cie
metálica S. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 139



ÍNDICE DE FIGURAS xxv

C.13.Se muestran los procesos ejecutándose de manera paralela para 20
tareas simultáneamente y el porcentaje de avance para cada proceso 140

C.14.Grá�ca que muestra el valor de la calculación para la energía En. 140
C.15.Grá�ca que muestra el valor de la calculación para el componente

Px . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 140
C.16.Grá�ca que muestra el valor de la calculación para el componente

del vector de �ujo Py. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 141
C.17.Grá�ca que muestra el valor de la calculación para el componente

de vector de �ujo Pz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 141
C.18.Grá�co que muestra los resultados para las frecuencias ωp = 1e12,

ωp = 1e13, ωp = 1e14, ωp = 1e15 y ωp = 1e16, en un rango de
velocidades que van desde vmin = 1,3 hasta vmax = 1,7(vmin = 0,81
a vmax = 0,98), para el cálculo de la energía (Energy). . . . . . . . 142

C.19.Grá�co que muestra los resultados para las frecuencias ωp = 1e12,
ωp = 1e13, ωp = 1e14, ωp = 1e15 y ωp = 1e16, en un rango de
velocidades que van desde vmin = 1,3 hasta vmax = 1,7(vmin = 0,81
a vmax = 0,98),para el cálculo de la energía (Energy) en vista 3D. 142

C.20.Grá�co del vector de �ujo Poynting en su propagación Px, para los
mismo valores que la grá�ca C.18 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 143

C.21.Grá�co del vector de �ujo Poynting en su propagación Px, para los
mismo valores que la grá�ca C.19 en su vista 3D. . . . . . . . . . 143

C.22.Grá�co de la energía para los mismo valores que la grá�ca C.18 ωp
pero para nanoestructuras con morfología aleatoria. . . . . . . . . 143

C.23.Grá�co de la energía para los mismo valores que la grá�ca C.19 ωp
pero para nanoestructuras con morfología aleatoria con vista 3D. . 143

C.24.Grá�co del �ujo Poynting para los mismo valores que la grá�ca
C.18 ωp pero para nanoestructuras con morfología aleatoria. . . . 143

C.25.Grá�co del �ujo Poynting para los mismo valores que la grá�ca C.19
ωp pero para nanoestructuras con morfología aleatoria con vista 3D. 143

D.1. (a) Dispositivo de fuente de voltaje, (b) estructura metálica que
sostiene la película. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145

D.2. Vista superior: nanotubos abiertos (a) y su vista en sección trans-
versal (b) de una matriz nano-tubular clásica de TiO2 auto or-
denada y sintetizada a través de la exposición de láminas Ti en
(50 : 50V ol.%) H2O: glicerol + 0,27MNH4F a un voltaje cons-
tante de 20V por 3,5h. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 146

D.3. Resultados del voltaje de ruptura (a) y la corriente de fuga (b) de
las películas nano-tubulares amorfas y cristalizadas TiO2 obtenidas
durante las pruebas de rigidez dieléctrica . . . . . . . . . . . . . . 147

D.4. Huella del área de contacto entre la película TiO2 nano-tubular y
el alambre de cobre. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 148

E.1. Diagrama de una red neuronal arti�cial. . . . . . . . . . . . . . . 151



Índice de tablas

2.1. Se muestran los resultados hechos para un rango de probabilidad
de 0.01 hasta 0.2 con 10 probabilidades distribuidas en el rango. . 20

2.2. Se muestra el comportamiento de Pcr, para varias pruebas en donde
se varia la longitud del cilindro �>h de 15 a 25 nanómetros, para
una desviación µH =1.4. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24

2.3. Se muestran los resultados hechos para un rango de probabilidad
de 0.01 hasta 0.2 con 10 probabilidades distribuidas en el rango. . 26

3.1. Se muestra las posiciones de las tablas a las que se harán referencia
al arreglo bidimensional. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38

3.2. Se muestran los valores enteros en el arreglo. . . . . . . . . . . . . 38

5.1. Parámetros de entrenamiento de la red neuronal para matrices 2D
con distribución Uniforme. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 101

5.2. Parámetros de entrenamiento de la red neuronal para matrices 2D
con distribución Gauss. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 101

D.1. Rigidez dieléctrica amorfa y cristalina. TiO2 nanotubular �lm . . 147
D.2. Resistencia y resistividad de las muestras amorfas y cristalinas de-

terminadas a partir de las mediciones experimentales de rigidez
dieléctrica. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 148

xxvi



Capítulo 1

Antecedentes.

1.1. Introducción

La industria de la nanotecnología ha tomado gran fuerza en la construcción de
nano dispositivos que impulsan a investigar nuevas posibilidades en la construc-
ción, creación y modelado de nanoestructuras que faciliten su aplicación en las
tecnologías emergentes aplicadas a la ciencia e innovación de las mismas.
Actualmente existen nanoestructuras con propiedades extraordinarias que son uti-
lizadas en diferentes aplicaciones industriales. Actualmente y por sus grandes pro-
piedades mecánicas, conductoras, resonantes, electromecánicas, y ópticas; los Na-
notubos de Carbono (CNT) son uno de las nanoestructuras más comúnmente
utilizadas en la ingeniería y en la construcción de in�nidad de dispositivos. Algu-
nas de las aplicaciones más frecuentes de los CNT son en la rama de la medicina
para encapsular los virus por medio de películas a bases de CNT, aviación y espa-
cio comúnmente aplicadas en los materiales aeronáuticos por su e�caz resistencia,
en comidas como recubrimientos conservadores que retrasan su descomposición,
en la electrónica por sus excelentes propiedades conductoras y en la generación
y almacenamiento de energía [1]. Estas dos últimas tecnologías son abordadas en
este trabajo de tesis, en donde nos enfocamos en el fenómeno de percolación en
nanotubos de carbono en la conducción de corriente eléctrica que simulamos den-
tro de un sistema 3D compuesto por nanoestructuras con diferentes longitudes y
grosores. Investigamos la probabilidad crítica (Número de nanotubos de carbono
necesarios en el sistema para generar conducción) en el fenómeno de percolación,
dato critico importante y muy valorado por la industria de la nano-ingeniería en
la construcción de los materiales.
El segundo fenómeno estudiado en este trabajo es la generación de energía me-
diante la interacción de una partícula y una estructura periódica de nano tubos
de carbono resonante, dicha interacción produce la generación de plasmones de
super�cie, las cuales son frecuencias de onda superiores a la velocidad de la luz
en un medio dieléctrico con oscilaciones que ascienden a niveles súper rápidos de
Terahertz que son conveniente aprovechadas en la industria de las comunicaciones
ópticas.

1
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En esta investigación se presentan resultados que pueden servir como referencia a
futuras investigaciones, y pueden servir de base en la creación de nuevos disposi-
tivos electrónicos y en la aplicación de micro señales.

1.2. Planteamiento del problema.

Las necesidades tecnológicas en cuanto a rapidez y robustez de transmisión
de información exigen cada día la mayor e�cacia para cumplir las exigencias que
satisfagan una amplia gama de aplicaciones tecnológicas. En la actualidad el es-
tudio de polímeros como lo son las nanoestructuras de nanotubos de carbono
tienen in�nidad de aplicaciones, sobre todo en la aplicación de los ordenadores, ya
que los CNT's tiene propiedades conductoras que pueden remplazar los hilos de
cobre y agilizar la transmisión de datos. Las necesidades aeroespaciales también
exigen un mayor rendimiento tanto en materiales como en transmisión de da-
tos(Comunicaciones satelitales), nuestra investigación basada en energía y plasma
que se genera con la interacción de una nanoestructura y una partícula radian-
te brinda una posibilidad de abastecer estas necesidades aprovechando las bajas
permitividades en el espacio, que permiten acelerar la partícula a velocidades más
cercanas a la de la luz con mayor facilidad.

1.3. Justi�cación

La primera parte de esta investigación se centra en encontrar la probabilidad
crítica en un sistema compuesto por nanotubos de CNT para conducir la corrien-
te eléctrica, este dato es muy apreciado en la industria de los materiales ya que
se pueden ahorrar grandes cantidades en la construcción de cables conductores.
Es decir en lugar de llenar todo el molde de cable conductor, solo se ocuparía
la cantidad necesaria de CNT para alcanzar la conductividad pero sin alterar el
resultado �nal. Este tiene gran signi�cancia en el ahorro de materiales y por lo
tanto en los costos en los materiales.

En la segunda etapa de investigación nosotros proponemos una forma de generar
energía en forma de plasmones-polaritones en metales Drude considerando una
carga con velocidades cercanas a la velocidad de La luz, que interactúa con un
grupo nanoestructuras resonantes a base de CNT, en la actualidad es muy difícil
generar este fenómeno microscópico es por ello que esta investigación se centra
en generar una simulación numérica que brinda resultados que pueden ser apro-
vechados en tecnologías futuras, dado que actualmente generar un alto grado de
resonancia en nanoestructuras que alcancen altos niveles de oscilaciones es de-
masiado caro. Nuestros resultados y simulaciones numéricas pueden servir como
datos que brinden una aproximación cercana a la real que signi�caría ahorros de
tiempo y dinero. Debido a que existe un amplio rango de frecuencias resonantes
que pueden ser aplicadas a las nanoestructuras, resulta complejo realizar pruebas
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para todo el espectro de frecuencias ωp hasta encontrar una frecuencia optima
que satisfaga las necesidades de la ingeniería. Nuestros resultados muestran un
mejor acoplamiento entre la carga y el sistema de nanotubos (para la generación
de energía) que pueden ser aprovechados en la transmisión de microseñales.

1.4. Hipótesis

1. La probabilidad crítica para un sistema 3D puede verse alterada cuando
consideramos una desviación estándar σ sobre la longitud de los nanotubos
de carbono al considerarlas dentro del sistema 3D.

2. Se puede aplicar la teoría de dispersión de cilindros para una consideración
analítica para la creación de plasma sobre cilindros in�nitos, mientras que
con el método FDTD, se pueden considerar sistemas de cilindros �nitos in-
dependientes.

3. Se puede considerar la formación de un campo electromagnético al interactuar
una nanoestructuras periódica de CNT + una carga radiante (radiación de
Cherenkov).

4. La frecuencia de plasma ωp puede alterar los niveles en la creación de plas-
mones polaritones en metales Drude.

5. A mayor frecuencia de plasma, mayor cantidad de energía Wc se genera.

6. Los niveles de energía obtenidos para nanoestructuras periódicas son diferen-
tes a los niveles de energía con nanoestructuras random en la morfología de
los nanotubos.

7. Los niveles de energía en sistemas periódicos son generalmente mayores a los
nanoestructuras con morfología random en su radio y altura.

8. Los niveles de energía generados entre la interacción (nanotubos + carga)
CNT son diferentes a los nanoestructuras de TiO2.

9. Las velocidades de carga con la que viaja la partícula afecta considerable-
mente los niveles de generación de plantones-polaritones de super�cie.

10. Se puede optimizar un sistema en sus cálculos numéricos utilizando progra-
mación en paralelo, aplicados al estudio de fenómenos físicos. Reduciendo
considerablemente los tiempos de ejecución aprovechando al tope de más
capacidades del software de la computadora.
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1.5. Objetivo General

Aplicar el método de diferencias �nitas en el dominio del tiempo en nanoes-
tructuras con propiedades electromagnéticas

1.6. Objetivos Especí�cos

Estudiar el comportamiento en las nanoestructuras con morfología CNTs
para encontrar sus propiedades críticas de conducción eléctrica utilizando una
distribución uniforme aplicado a los radios y longitudes de cada nanotubo.

Aplicar del método FDTD (Función de Diferencias Finitas en el Dominio del
Tiempo) para el modelado de nanoestructuras 3D a fenómenos electromag-
néticos.

Estudiar la radiación de Cherenkov sobre metales Drude.

Modelar una malla 3D con nanoestructuras SWCNT (Nanotubos de carbono
de pared Blanda) con nanoestructuras periódicas con espacios vacantes y
aleatorios.

Realizar pruebas para diferente puntos de ωp (frecuencia de plasma aplicada
a la nanoestructura CNTs) que genera una partícula con un velocidad v
determina que pasa sobre ellas.

Encontrar el pico Máximo de radiación de energía para diferentes frecuencias
en las nanoestructuras en un intervalo ωp.

Investigar el mejor acoplamiento entre carga y Nanotubos para los casos
CNTs vs TiO2 con radio y longitud variable en sus morfologías

Investigar la variación de cambios de energía cuando la con�guración de
las nanoestructuras cambia de orientación para los casos de nanoestructuras
periódicas. Caso: Malla de CNTs.



Capítulo 2

Estudio de la conductividad
mediante percolación en
nanotubos de carbono.

2.1. Introducción a la conductividad eléctrica median CNT's

En este capítulo abordamos el estudio de la conductividad eléctrica usando
nanoestructuras; para nuestro caso de estudio utilizamos nanotubos de carbono
(CNT), que son nanoestructuras de pared simple a base de grafeno que actúan
como conductores de la corriente eléctrica con poca resistividad al paso de los
electrones. Podemos observar en la Figura 2.1 la estructura de un CNT típico con
enlaces hexagonales de carbono de manera enrolladas para formar un CNT. La

Figura 2.1: Morfología típica de nanoestructura de Carbono CNT de pared simple a base de
grafeno.

idea es simular varios CNT contenidos en un arreglo tridimensional donde las in-
tercepciones o contactos entre estos CNT podrán ayudar al electrón a viajar entre
las capas de grafeno cilíndricas y mediante estas intercepciones formar una per-
colación de CNT's. El primer paso es generar el arreglo 3D con alguna dimensión
deseada considerada en nanómetros para escalarla a las medidas de los nanotubos
que van de 1 nm a 15 nm los cuales son las medidas típicas usadas en la ingeniería
para la creación de CNT's [2�17]. Para cada posición en el arreglo 3D existe una
nanoestructura, pero también podemos elegir el número de nanoestructuras que
pueden existir en el arreglo que los contiene.

5
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La idea es simular varios CNT contenidos en un arreglo tridimensional donde las
intercepciones o contactos entre estos CNT podrán ayudar al electrón a viajar
entre las capas de grafeno cilíndricas y mediante estas intercepciones formar una
percolación de CNT's. El primer paso es generar el arreglo 3D con alguna di-
mensión deseada considerada en nanómetros para escalarla a las medidas de los
nanotubos que van de 1 nm a 15 nm los cuales son las medidas típicas usadas
en la ingeniería para la creación de CNT's. Para cada posición en el arreglo 3D
existe una nanoestructura, pero también podemos elegir el número de nanoestruc-
turas que pueden existir en el arreglo que los contiene. El objetivo es economizar
el mayor número de CNT's o material de grafeno utilizable en la conducción de
energía eléctrica y esto se puede lograr probando varios niveles de probabilidad
hasta encontrar la probabilidad critica que es el valor que minimizará el número
de nanotubos necesarios o su�cientes que se necesitan para conducir la corriente
eléctrica en el sistema 3D de nanotubos, quizás para un ejemplo puede ser poco
ahorro pero a nivel escalar como lo son en las industrias estos ahorros pueden
representar grandes cantidades de ahorro de dinero en material de grafeno, en
tiempo y ahorro tecnológico en la producción de las nanoestructuras.

2.1.1. Array de Nanotubos

El primer paso es generar CNT's en el arreglo 3D con un cierto nivel de Pro-
babilidad, donde la probabilidad P es el porcentaje que puede variar de 0 a 1,
donde 0 signi�ca que no se han generado nanotubos y 1 es cuando todo el arreglo
está lleno de CNT's. Ver �gura 2.2.

Figura 2.2: Llenado de un Arreglo 3D con Nanotubos CNT, donde el nivel de probabilidad P
no puede ser mayor a 1 ni menor a 0.

2.2. Arreglo de nanotubos con radio, altura y orientación
�jos.

Generamos un sistema computacional en donde modelamos cilindros que repre-
sentan los nanotubos de carbono contenidos en un arreglo, en primera instancia
generamos nanotubos con una longitud �ja h=2 nm y 0.5 nm de grosor o radio
r y con 6 posibles orientaciones a partir del centro del cilindro, es decir que este
cilindro comenzara a formarse a partir del punto central del arreglo como podemos
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visualizar en la Figura 2.3.

Figura 2.3: Orientaciones del CNT a partir del centro de
una determinada posición del Arreglo 3D.

Podemos observar de la �gu-
ra 2.3 las posibles orientacio-
nes que pueda tomar el na-
notubo simulado en una de-
terminada posición de la reji-
lla tridimensional, las posicio-
nes crecen 2 nm hacia arriba,
abajo, adelante, atrás, hacia
la izquierda y hacia la dere-
cha del centro de su posición
en el arreglo 3D. De esta ma-
nera generamos diferentes ci-
lindros en todo el arreglo va-
riando la probabilidad P , que
es el número de nanotubos o
porcentaje de nanotubos que se deben crear en el sistema tridimensional. Utiliza-
mos el lenguaje CShar para simular y poder representar nuestro sistema visual-
mente, en donde por medio de vectores representamos la dirección que toman los
nanotubos como podemos observar en la Figura 2.4, con diferentes probabilidades
P . Para las imágenes 2.4(a) con una Probabilidad P=0.1 podemos observar las
direcciones de los vectores hacia donde crecen los nanotubos, mientras que en la
�gura 2.4(b) con P= 0.4 podemos observar un mayor número de nanotubos crea-
dos.

Figura 2.4: La imagen (a) con una probabilidad P=0.1 en un tamaño de rejilla L=30, podemos
observar las direcciones de los vectores hacia donde crecen los nanotubos, mientras que en la
imagen (b) con P= 0.3 podemos observar un mayor número de nanotubos creados.

El siguiente paso es identi�car a los clústeres, es decir identi�car que cilindros tiene
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contactos entre si y que forman un grupo aglomerado de cilindros. Las ecuaciones
2.1-2.6 permiten interceptar los contactos para cada cilindro de 2 nm (nanóme-
tros) de largo entre las celdas para cada elemento del sistema 3D.

C − Abajo =
L−2∑
i=1

L−2∑
j=1

L−2∑
k=1

G(i, j, k) +G(i, j − 2, k) (2.1)

C − Arriba =
L−2∑
i=1

L−2∑
j=1

L−2∑
k=1

G(i, j, k) +G(i, j + 2, k) (2.2)

C − Izquierda =
L−2∑
i=1

L−2∑
j=1

L−2∑
k=1

G(i, j, k) +G(i− 2, j, k) (2.3)

C −Derecha =
L−2∑
i=1

L−2∑
j=1

L−2∑
k=1

G(i, j, k) +G(i+ 2, j, k) (2.4)

C − Adelante =
L−2∑
i=1

L−2∑
j=1

L−2∑
k=1

G(i, j, k) +G(i, j, k − 2) (2.5)

C − Atras =
L−2∑
i=1

L−2∑
j=1

L−2∑
k=1

G(i, j, k) +G(i, j, k + 2) (2.6)

En las ecuaciones 2.1 a 2.6 se analizan los 6 vecinos más próximos del nanotu-
bo en donde puede existir algún contacto, para el caso de la Ecuación 2.1(Pre�jo
C=Contacto), donde existe 3 sumatorias anidadas; la primer sumatoria representa
las capas del sistema 3D, es decir en un sistema cubico esta sumatoria representa
el valor Z, la segunda sumatoria representa las columnas de una matriz y la tercer
sumatoria representa las �las de una matriz. La suma:A(i, j, k) + A(i, j, k + 2),
suma los valores entre los cilindros vecinos. Si la suma es 2, signi�ca que hay un
cilindro vecino, pero si la suma es 1, signi�ca que no existe ningún contacto vecino
y el valor de 1, es el valor del cilindro que está en el centro: A(i, j, k). Los mismo
sucede para las ecuaciones 2.2 a 2.6, pero analizando sus vecinos correspondientes,
arriba⇒ A(i, j+2, k), izquierda⇒ A(i−2, j, k), derecha⇒ A(i+2, j, k), adelante
⇒ A(i, j, k + 2) y atrás ⇒ A(i, k− 2) respectivamente. Si alguno de los 6 vecinos
arroja una suma de 2, el cilindro evaluado que está en el centro será etiquetado
para formar un clúster de lo contrario no se etiquetara y será borrado del sistema
3D. Podemos observar la aplicación de estas ecuaciones en la �gura 2.5.
Utilizamos el algoritmo Hoshen-Kopelman para el etiquetado de los colores en los
vectores de la matriz. Podemos observar de la Figura 2.5 agrupaciones multicolo-
res, los cuales son grupos de contactos entre los cilindros formando un pequeño
grupo con uniones entre sí, identi�cados por un color diferente para cada clúster.
Es evidente que si producimos una corriente eléctrica desde la base, no todos los
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clústeres que se encuentran en el sistema conducirán la corriente eléctrica, ya po-
demos observar en la Figura 2.5 que pueden existir muchas interconexiones entre
los cilindros y formar numerosos clústeres pero no todos tiene contacto con la base
del sistema hacia la super�cie del sistema (de abajo hacia arriba). Solo el clúster

Figura 2.5: Clústeres de cilindros aglomera-
dos identi�cados por cada color. La proba-
bilidad de este sistema es P = 0,5, en un
tamaño de rejilla L = 50.

Figura 2.6: 3D que muestra un clúster in�-
nito de percolación y conductividad eléctri-
ca en donde con una Probabilidad P = 0,5
y una tamaño de rejilla de L = 50.

más grande y que crece desde la base hacia la super�cie indicada con una �echa en
la Figura 2.5, puede conducir la corriente eléctrica. En la �gura 2.6 podemos ob-
servar cómo se han eliminado todos aquellos clústeres que no tienen contacto con
la base de nuestro sistema y que solo aquel clúster predominante o clúster in�nito
atraviesa todo el sistema desde la base hasta la super�cie conduciendo la corriente
eléctrica, ver �gura 2.6. Podemos observar un sistema de�nido de nanoestructuras
representados por vectores que forman un clúster in�nito de conductividad eléc-
trica en el cual existe percolación, más sin embargo este sistema está delimitado
por el largo de las nanoestructuras el cual solo pueden alcanzar longitudes de 2
nm y delimitada también solo para 6 orientaciones de�nidas. Este modelo aun
que resulta ser bueno, tiene sus limitantes ya que en la percolación real de nano
estructuras, las longitudes pueden tener una longitud mayor a 2 nm, la longitud
promedio de los CNT's oscila entre los 15 a25 nm de longitud con variaciones de
radio desde 0.1 nm hasta 2 nm de grosor para casos prácticos, además de que la
orientaciones no están limitadas en direcciones rectas a 6 puntos de orientación
(arriba, abajo, derecha izquierda, adelante y atrás) si no que los ángulos pueden te-
ner una inclinación deliberada de 360 grados en cualquier dirección del nanotubo,
es por ello que en la siguiente sección enfocamos nuestro estudio a desarrollar este
modelo, resolviendo las limitantes anteriormente mencionadas. Sin embargo este
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caso de estudio puede servir para modelar fenómenos con propiedades similares
en la naturaleza.

2.3. Nanotubos con longitud, radio y orientación aleatoria.

En la práctica real pueden crearse nanotubos con diferentes longitudes y di-
ferentes radios, los CNT's típicos utilizados en la industria con medidas que van
desde 1 nm hasta los 15 a 25 nano metros de longitud h y con variaciones de
grosores hasta 2 nm de radio r.

Figura 2.7: Modelo 3D de nano-
compuestos CNT's desordenados.

Es por ello que realizamos un segundo sistema
donde las nano estructuras pueden ser lo su-
�ciente mente largos y con un grosor variable
para adaptar las condiciones físicas de la crea-
ción de nanotubos de carbono lo más parecido
a como se generan industrialmente. Estos sis-
temas son utilizados en la industria para crear
sistemas piezoeléctricos, membranas conduc-
toras y micro-antenas. Este sistema consiste
en generar nanotubos aleatorios en el sistema
3D con diferente orientación es decir; los na-
notubos se generan a partir del centro de la
posición determinada del arreglo hacia cual-
quier ángulo de la nano estructura.

2.4. Propiedades del Objeto Cilindro.

Utilizamos las siguientes ecuaciones para poder generar las nanoestructuras
para determinar su forma espacial en el arreglo 3D.

z2 = z1 + h · cos(θ) (2.7)

y2 = y1 + h · sin(θ) · sin(φ) (2.8)

x2 = x1 + h · sin(θ) · cos(φ) (2.9)

Dónde: x1, y1, z1 : Son los valores iniciales de donde el nanotubo iniciará. h es la
altura o longitud del nanotubo con distribución normal o Gauss. r es el radio o
grosor del nanotubo con distribución normal. De los parámetros mencionados an-
teriormente, se obtendrán los valores �nales y con ello se determinará la ubicación
y forma del nanotubo en la rejilla 3D. x2, y2 y z2 son las coordenadas �nales del
cilindro θ y φ son ángulos aleatorios que determinan la orientación, h es la altura
o longitud del cilindro y r es el radio del cilindro o grosor de nanotubo.
En la �gura 2.7 podemos observar el objeto cilindro en su forma espacial 3D, con
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un punto de inicio; x1, y1, z1, y un punto �nal x2, y2 y z2 con un radio r y una
altura h = d. Donde x1, y1, z1 son valores aleatorios que determinaran los puntos
�nales x2, y2 y z2, a partir de las ecuaciones 2.7-2.9

Figura 2.8: Esquema espacial del nanotubo 3D con sus parametros y variables correspondientes
a las ecuaciones 2.7-2.9.

Figura 2.9: CNT's Con longitud aleatoria de 1 hasta 15
nm de longitud en una malla tridimensional de L = 30, y
probabilidad P = 0,1.

En la �gura 2.9 podemos ob-
servar los vectores utilizados
como en el primer ejemplo
pero con diferente orientación
y longitud. Utilizamos la li-
brería Stemma-Techart para
hacer usos de los grá�cos y
mostrar nuestras simulacio-
nes grá�camente, sin embar-
go esta librería se ve limita-
da a utilizar vectores visua-
lizando las longitudes de ca-
da vector mas no así sus gro-
sores. En la �gura 2.9 obser-
vamos varios cilindros en una
malla numérica simulada de
L = 30, con una probabilidad

de P = 0,1. Podemos observar diferentes vectores que representan los nanotubos
con diferentes direcciones, orientaciones y longitudes para cada objeto dentro del
arreglo 3D.
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2.5. Intercepciones entre los nanotubos.

Para identi�car las intercepciones en el sistema y poder visualizar los clústeres
en la rejilla tridimensional es necesario encontrar los contactos entre los nanotubos,
para ellos utilizamos las ecuaciones:

d2 = r2
1 + 2r1r2 · cos(θ) + r2

2 (2.10)

r2
1 + r2

2 − d2 = −d · r1r2 · cos(θ) < 2r1r2 (2.11)

r2
1 + r2

2 − d2 < 2r1r2 (2.12)

Dónde: π
2
≤ θ ≤ π, r1, es el radio del nanotubo horizontal , r2 es el radio del

nanotubo vertical y d es la distancia entre los centros de sus radios.

En donde validamos el radio de los nanotubos para encontrar un contacto en-
tre ellos, si la condición se cumple entonces habrá un contacto seguro entre los
nanotubos, podemos observar el esquema de las ecuaciones en la �gura ??, donde
observamos un traslape entre dos nanotubos con diferentes orientaciones, un na-
notubo vertical y un nanotubo horizontal con diferentes radios r, entre ambos.

Figura 2.10: Esquema que muestra la intercep-
ción entre dos cilindros con contacto perpendi-
cular correspondientes a las ecuaciones 2.10-2.12

Figura 2.11: Clústeres de cilindros aglo-
merados identi�cados por cada color. La
probabilidad de este sistema es P = 0,5,
en un tamaño de rejilla L = 50.

En la �gura 2.11, podemos observar una rejilla que contiene los diferentes clústeres
en el arreglo con un color indicado para cada uno. Los clústeres son las formaciones
de grupos aglomerados que forman una estructura con contacto entre ellos.

2.6. Clúster de Percolación (Clúster in�nito).

Para nuestro caso de estudio es importante conocer los clústeres dentro del
sistema y que tienen contacto entre sí, más sin embargo la �nalidad de nuestro
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estudio es conocer cuál de esos clústeres conducirá la corriente eléctrica, El clúster
in�nito es denominado comúnmente clúster de percolación, y es precisamente este
clúster el clúster más largo, en donde los contactos comienzan desde un extremo
del sistema hasta alcanzar el otro extremo es decir cilindros que tienen contacto
desde el principio hasta el �nal. Es precisamente por este clúster de percolación
que el sistema pude conducir una corriente eléctrica desde un punto a otro. En la
�gura 2.12 podemos ver la estructura típica de un clúster de percolación confor-
mado por nanotubos que atraviesa la rejilla simulada desde un extremo al otro.
La �echa roja indica la dirección creciente del clúster de percolación, la altura que
forma la estructura del conjunto de nanotubos es importante ya que en nuestras
simulaciones numéricas validamos la altura del clúster, si la altura del clúster es
igual o mayor al sistema habrá percolación, de lo contrario no existirá percolación
en el sistema.

Figura 2.12: Rejilla 3D de tamaño L=100, donde fueron distribuidos Nanotubos (representados
por cilindros) de tamaños variables. Podemos observar como se forma el clúster in�nito de
principio a �n en la rejilla simulada.

El sistema simulado en la �gura 2.12, para �nes visuales consta de un tamaño
L=100, donde fuerón distribuidos nanotubos (representados por cilindros) de ta-
maños variables. Podemos observar como como prevalece el clúster in�nito de
principio a �n en la rejilla simulada.
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2.7. Distribución Normal-Gauss aplicado a tamaños y ra-
dios en CNTs

Es bien sabido que en la industria de los nanotubos es difícil crear nanotubos
periódicos y siempre existen errores en su altura o longitud, así como en el gro-
sor de cada uno de los nanotubos creados arti�cialmente. En nuestro estudio es
considerada esta propiedad para apegarse lo más posible a los resultados reales
en la fabricación de tales nanoestructuras. Por otra parte sabemos que en todo
aspecto de la vida siempre ese considerado un promedio para un intervalo de ca-
racterísticas estudiadas, por ejemplo si estudiamos la altura de las mujeres de
una determinada población, habrá siempre una altura promedio que prevalece, es
decir habrá algunas cuantas personas con altura bajita y otras con altura muy
alta, pero las otras restantes estarán dentro de un promedio más uniforme. Otra
analogía puede ser el del peso de las personas, puede haber personas más gorditas
o más �aquitas pero siempre prevalecerá un promedio, según las condiciones de
la región estudiada.
Esta características es también considerada en nuestro estudio es por ello que apli-
camos la ecuación de Gauss que puede atender estos 2 parámetros importantes,
la desviación de error y el promedio de alturas y radios de los CNTs.
La distribución de Gauss sigue una forma de campana, para nuestro caso de es-
tudio es considerado la altura y radio de los nanotubos basándonos en el ejemplo
de la altura, el principio de la campana se interpreta como: la existencia nano-
tubos con alturas pequeñas en el sistema, la punta de la campana signi�ca que
hay en promedio muchos más nanotubos con esa altura, mientras que el �nal de
la campana signi�ca que hay algunos cuantos nanotubos con altura más grande
al promedio. Lo mismo se aplica al radio para generar el grosor de los nanotu-
bos. En la �gura 2.13 podemos considerar a σ o desviación que puede tener una
determinada media (altura y radio de los nanotubos), la variable a es el punto
promedio donde existen más nanotubos con alturas y grosores similares, el valor
negativo (-) está cerca de las medidas más chicas de los nanotubos y el valor (+),
es considerado que se acercan a medias que están sobre el promedio.

Figura 2.13: 11 Esquema de la distribución de Gauss utilizada en nuestro caso de estudio para
generar medidas aleatorias en los nanotubos.
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La ecuación de la distribución normal está dada por:

1√
2πσi

e
−

(
x− µi

2σi

)2

, i = r, h. (2.13)

Aplicamos a esta ecuación dos parámetros importantes; el radio para los nano-
tubos y un determinada altura para los mismos, así como una desviación para
obtener un promedio en las medidas de los nanotubos, en las imágenes de las
�guras 2.14(a) y 2.14(b) podemos observar los histogramas de distribución para
los radios y las alturas.
La �gura 2.14(a), muestra una distribución normal con medidas para la altu-
ra µH=20 de los nanotubos y una desviación de σh=2, teniendo como resultado
una distribución de alturas que van desde alturas pequeñas hmin = 13 hasta
hmax = 27,5. En el caso e la �gura 2.14(b) observamos una distribución para los
radios de los nanotubos con una desviación de σr=0.025 para nanotubos delga-
dos con un promedio de grosor µR=0.01, teniendo como resultado nanotubos con
radio de grosor entre rmax = 0,1 y rmin = 0,01.

Figura 2.14: Histogramas: (a) Distribución normal correspondiente a la altura µH=20 y desvia-
ción de σh=2, con hmin = 13 y hmax = 27,5, (b) tenemos valores de aplicados a los radios de
las nanoestructuras de µR=0.01 y desviación de σr=0.025, con rmax = 0,1 y rmin = 0,01.

2.8. Probabilidad Crítica Pcr.

La probabilidad critica está ligada directamente con el valor P (Valor de proba-
bilidad). El valor P es un parámetro importante que puede variar en un intervalo
de 0 a 1, si P = 0, dentro de nuestro sistema o rejilla simulada no se generaran
nano estructuras, ya que P lleva el control de cuantas nano estructuras hay que
generar en el sistema, es decir será el porcentaje de nanotubos generados en la re-
jilla que representa un valor entero �>1, Si el valor de P = 1, esto representa una
rejilla simulada llena de nanoestructuras, ese decir toda la rejilla estará ocupada
de nanotubos. Mientras que si asignamos P = 0,5, la mitad del sistema estará
ocupada por nanotubos. Podemos observar esta relación en las imágenes de las
�guras 2.15(a), con una probabilidad P = 0,01 con pocos nanotubos, 2.15(b) con
P = 0,07, mientras en la imagen 2.15(c), tenemos una producción de nanotubos
con P = 0,65. Para poder estimar y encontrar la probabilidad critica de cualquier
sistema es necesario variar el valor de P , ya que la probabilidad critica Pcr es una
probabilidad que al cambiar su valor en un estado crítico este puede generar los
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Figura 2.15: Distribución de probabilidades con diferentes saturaciones de nano estructuras con
valores P = 0,01 para el caso (a), para el caso (b) tenemos una P = 0,07, y el caso se observamos
una probabilidad de P = 0,65.

su�cientes nanotubos que formen un clúster de nanotubos su�ciente mente grande
que atraviese el sistema de un extremo a otro.
Para casos prácticos es necesario visualizar solo el clúster predominante en el sis-
tema y eliminar los clúster sobrantes, para poder observar la altura del clúster más
grande con una probabilidad asignada en las imágenes de la �gura 2.16 podemos
observar dos casos en donde visualizamos los clústeres más grandes en el sistema
con tamaño de rejilla L = 100 para ambos casos, para el caso 2.16(a) con P = 0,02
y el caso 2.16(b) con P = 0,25, observamos una diferencia en la altura del clúster
entre los dos casos, ya que en el primer caso la altura del clúster no alcanza a
tocar el otro extremo del sistema, pero para el caso (b), existe un clúster in�nito
y por lo tanto existe percolación en la rejilla 3D. Para ambos casos simulamos
nanotubos largos y delgados con longitud µH=20 y radio de µR=0.01.

Figura 2.16: (a) Clúster con probabilidad P = 0,02 y (b) Clúster con P = 0,25 con longitud
µH=20 y radio de µR = 0,01 para ambos casos. Con orientación de abajo hacia arriba.
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Como podemos observar de las imágenes de la �gura 2.16(a, b), la Probabilidad
P afecta la percolación en los sistemas tridimensionales. En el ejemplo mencio-
nado anteriormente observamos dos casos, en donde el primer ejemplo alcanza
claramente la percolación y el otro no. Sin embargo las probabilidades P para
la �gura 2.16(a) y 2.16(b), distan mucho entre ambas. Podemos observar que la
�gura 2.16(a), tiene una altura aproximada de 80, mientras que la altura de la
�gura 2.16(b) tiene una altura tope de 100. Para poder encontrar la probabilidad
P , necesitamos obtener un rango de probabilidades e incrementar P con pasos
pequeños. De esta manera podremos registrar el punto P donde el clúster alcanza
la altura necesaria para generar conductividad, a esta probabilidad de transición
es llamada probabilidad critica Pcr.
La probabilidad crítica para cada sistema pueden variar según los parámetros de
entrada, es decir una probabilidad crítica no será la misma cuando asignamos un
mayor o menor radio en la distribución o una corta o una larga longitud en las
medidas del nanotubo. En nuestra investigación consideramos ambos factores. En
primera instancia �jamos el valor de µH y variamos el valor de µR, centrándonos
en el estudio de la probabilidad critica cuando los radios varían y en la longitud
de las nanotubos �jando µH y variando µR.

2.9. Estructura de programación en paralelo

Para la programación y generación de los resultados utilizamos como lengua-
je de programación, Microsoft Visual CSharp, en su versión 2017. Se crearon 4
clases principales; la primera clase Cilindro, donde se construye el objeto cilin-
dro que simulará cada uno de los CNT, la segunda clase ArrayCilindros, la cual
contiene varios objetos en la rejilla, en esta clase se de�ne si existe o no perco-
lación para una determinada probabilidad P y también se obtiene el volumen de
clúster in�nito sobre total de los cilindros en el sistema P (p). La tercera clase,
ParallCilindros se encarga de realizar varias calculaciones para una distribución
de P en paralelo usando la librería TPL(TaskParallLabel) de CSharp, ya que
para cada probabilidad puede existir o no clústeres in�nitos, es por ello que se
necesitan calcular varias pruebas variando P , en donde se tienen que de�nir una
probabilidad inicial, una probabilidad �nal y el número pruebas que se quieren
distribuir en la probabilidad, de esta manera se distribuyen N probabilidades en
un rango de probabilidad a estudiar.
Para encontrar la probabilidad critica Pcr distribuimos 10 calculaciones en un
intervalo de probabilidad inicial Pi hasta una probabilidad �nal Pf , (Donde;
i = inicial, f = final). En las �guras 2.17(c) y 2.17(d) podemos apreciar un
ejemplo de la distribución de las probabilidades Pi = 0,1 y Pf = 1, donde el
valor 1 signi�ca que todo el sistema estará lleno de nanotubos. La diferencia entre
ambos casos es el orden en que se ejecutan las acciones, mientras que en el caso
de la �gura 2.17(c), observamos la ejecución de las acciones en serie, es decir que
si necesitábamos 10 probabilidades en un rango Pi − Pf , necesitamos hacer y
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calcular una probabilidad a la vez, lo que hacía que la calculación de los resulta-
dos demoran más, ya que una calculación no podía comenzar hasta terminar la
anterior, es por ello que empleamos Thread′s (hilos), herramienta que permiten
el multiproceso de tareas mientras que ejecutan otras a la vez como se muestra en
la �gura 2.17(d), esto permite optimizar y distribuir tareas, asignando un rango
de probabilidades a la vez para ejecutarse, donde cada tarea es independiente de
la otra.

Figura 2.17: Esquema de programación distribuida: (a), muestra el modelo de nanotubo presente
en el sistema, (b), muestra un sistema 3D compuesto de nanotubos, (c) esquema de programación
en serie para 10 probabilidades distribuidas, (d) imagen que muestra una programación en
paralelo donde se distribuye un rango de probabilidades a la vez y cada tarea es independiente
a las otras.

2.9.1. Parámetros de entrada

Los parámetros de entrada son: L=50,50,60,hRn=T(15,1E-05),rRn=T(0.1,0.025)
,Gau,sd=12,av=1, P=0.1. Donde L es el tamaño del sistema 3D 50x50 de base y
60 de altura. Las nanoestructuras o CNT's se construyen independientemente con
una altura de µH=15 nm (nanómetros), y una desviación estándar σr = 1× 10−5

nm, para el caso de los radios CNT's tenemos µR=0.1 nm y con una desviación
σr = 0,025 nm. El parámetro Gau, representa una distribución normal aplicada

P (x) = 1√
2πσ2

e−
(x−a)2

2σ2 , sd(seed) es el parámetro semilla para los Random (alea-
torios) con valor 12, av (average) es el promedio de repeticiones para un mismo
punto de probabilidad P = 0,1.
El tiempo para una calculación fue aproximadamente de 10 a 15 minutos para una
sola calculación, pero cuando se programó el sistema de forma paralela se obtuvo
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un tiempo aproximado de 50 a 60 minutos para 10 calculaciones al mismo tiem-
po. Estos resultados se ejecutaron en una computadora Dell Intel (R) Core (TM)
i7-6700HQ de 64 bits, a 2.60 GHZ con 16 GB de RAM de almacenamiento. El
software para la calculación para obtener los resultados de la probabilidad crítica
fuerón programados en un lenguaje Visual CSharp en su versión 2017, mientras
que los resultados fueron gra�cados con Matlab en su versión 2017, a partir de los
resultados de CSharp almacenados en un archivo *.dat.

Figura 2.18: Distribución de un intervalo de probabilidades P , con un intervalo de Pi = 0,1
hasta Pf = 0,5, para diferentes Task(Threads), (b) se muestran los resultados de ejecución del
número de clústeres encontrados en el sistema 3D.

En las imágenes de la �gura 2.18(a) se muestran la distribución de las tareas
(Task) en un rango de probabilidad de Pi = 0,1 hasta Pf = 0,5 con iteraciones
i que van desde 0 hasta 9. En la �gura de la imagen 2.18(b) podemos observar
los resultados de la calculación. Donde se indica si existe o no percolaciones el
rango de probabilidad asignada(Percolation = True at p = 0,50), clúster in-
dependientes que no tienen contacto con el clúster in�nito (nNull = 21805),
cilindros independientes (Isolatedcylsn1 = 73), numero de cilindros en el cluster
in�nito (Coupledcyls(inallclusters)n2 = 23065), total de cilindros en el sistema
(Total : nNull + n0 + n1 + n2 = 45000, useNNullNodes = False), el tiempo
de calculación estimado para la tarea ]9 (Donetask ]9.Watch : 694387msec.,=
11min,694sec,387msec.), el punto de probabilidad critica donde se encontró perco-
lación (pCritical = 0,100) y el tiempo �nal de calculación(Totaltime : 12min. =
705sec.).

2.10. Resultados

Realizamos pruebas variando el grosor de los radios de los nanotubos en el
orden de nanómetros, recordando que un nanómetro 1 nm = 1×10−9m. Se consi-
deró un valor �jo para µR y µH con diferentes variaciones para σr y σh, en donde:
µR y µH son el grosor (r= radio) y longitud del nanotubo (h=altura/longitud)
respectivamente y σr y σh son las desviaciones que hay correspondientes a la dis-



CAPÍTULO 2. ESTUDIO DE LA CONDUCTIVIDAD CON PERCOLACIÓN EN CNTS 20

tribución Gausiana, al no poder crear nanotubos uniformes del mismo grosor y
longitud.
Es importante conocer qué volumen ocupa el clúster in�nito entre todos los nano-
tubos generados en la rejilla, ya que este volumen está directamente asociado al
umbral de percolación o probabilidad crítica. Para esto, es necesario dividir el vo-
lumen total de nanotubos que existen en todo el sistema o rejilla, entre el volumen
de los nanotubos que forman el clúster in�nito mediante la siguiente ecuación:

P (p) =

∑L
1 (V )∑C
1 (V )

(2.14)

Dónde: L=Número de cilindros en el sistema. C=Número de cilindros en el clus-
ter inf. V=Volumen del cilindro. Generamos varias calculaciones, distribuyendo
los valores un rango de probabilidad P de 0.02 a 0.2 simulada en una rejilla tridi-
mensional de tamaño L igual a 50x50x50 nm. En la tabla 2.1, podemos observar
que existe percolación 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
clústeres in�nitos. Los valores utilizados para las dimensiones del cilindro fueron:

N Probabilidad P (p)

1 0.01 0.00422535211267606
2 0.031111111 0.0726643598615917
3 0.052222222 0.334449884050502

4 0.073333333 0.686885549990725
5 0.094444444 0.844773960216998
6 0.115555556 0.952211338676165
7 0.136666667 1.00441944556047
8 0.157777778 1.00013037809648
9 0.178888889 1.00600046157397
10 0.2 1.01206854936037

Tabla 2.1: Se muestran los resultados hechos para un rango de probabilidad de 0.01 hasta 0.2
con 10 probabilidades distribuidas en el rango.

longitud del cilindro: µH=20 nm, grosor del cilindro: µR=0.1 nm, y con desvia-
ciones que pueden sufrir las longitudes es de σh=1.4 en su longitud y σr=0.025
en sus grosores, donde nm es la unidad básica para 1 nanómetro [15]. En la �gu-
ra 2.19, también se puede apreciar el volumen del clúster para cada prueba que
está asociada a la conductividad eléctrica S [16]. Podemos observar que confor-
me aumenta la probabilidad, el volumen en el clúster aumenta. En la �gura 2.19
podemos observar que, a partir del valor 0.05 de probabilidad, comienzan existir
clústeres in�nitos, es decir, a partir de ese valor existe percolación: todos los ma-
teriales a los que se les asigne esa probabilidad serán conductores, y los menores a
ellos no conducirán la energía eléctrica [23]. Para tener una noción más precisa de
los resultados, aplicamos a estos datos un ajuste para calcular la aproximación.
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Figura 2.19: Grá�co que muestra el comportamiento de P (p) volumen de los cilindros en la
rejilla para 10 calculaciones, entre las probabilidades: 0.01 hasta 0.2

2.11. Ajuste de los resultados

Cuando se requiere el análisis de datos experimentales, el ajuste al modelo
físico es de gran importancia. Frecuentemente, se usa el ajuste lineal, pero esto
solo es factible si los fenómenos en estudio aceptan una solución lineal. Es por ello
que se realizó un ajuste numérico de los datos utilizando la función Fit en Matlab
a los resultados anteriores determinados por la ecuación:

P (p) = b(p− pc)β (2.15)

Dónde: b, pc y β, son constantes. En la �gura 2.20 podemos apreciar la aplicación
de la función Fit a los valores de la grá�ca de la �gura 2.19.

Figura 2.20: Grá�ca con datos ajustado de la �gura 2.19, en un rango de probabilidad P=0.1
a 0.2, con valores de: L = 50, µH=15, σh=1.4, µR=0.1 y σr=0.025. aplicando la ecuación: :
P (p) = b(p− pc)β equivalente a la curva Fit: p(p) = 1,82(p− 0,07)0,32.
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2.12. Resultados variando la longitud de los nanotubos

En nuestro estudio consideramos diferentes medidas de longitudes para las nano
estructuras, con una pequeña desviación para cada caso, en la �gura 19 podemos
observar una agrupación de imágenes (a − i) con valores: L = 50, con longitu-
des µH=15-23, µR=0.1 y σr=0.025 para los radios de los nanotubos, En donde
el valor µH va desde 15 hasta 23 nanómetros aplicando una desviación estándar
para todos los casos de σh=1.4 en sus longitudes. En la �gura 2.21,se muestra un

Figura 2.21: Distribución de longitudes en las nanoestructuras; (a) ⇒ 15 nm, (b)⇒ 16 nm,
(c)⇒ 17 nm........ (i)⇒ 25 nm, con incrementos de 1 nm ascendentemente para cada caso y con
una desviación σH = 1,4

aumento en µH de 15 a 23 en donde vemos que RB(volumen del clúster in�nito),
va disminuyendo en su probabilidad critica mientras mayor longitud tienen los
nanotubos. En la �gura 2.22 se muestran los ajustes de los datos. La relación
de las grá�cas anteriores la podemos observar en la tabla 2.2, podemos observar
que para cada valor de µh, obtenemos un valor de probabilidad critica Pcr, que
disminuye conforme aumentamos la longitud del nanotubo, esto es lógico, pues
mientras más largo y grueso sea el nanotubo, hay más posibilidad de generar in-
tercepción entre los nanotubos y por lo tanto clústeres in�nitos, recordemos que
la probabilidad critica, entre más pequeña sea, será más el ahorro que podemos
tener en cuanto a materiales, es por ello que es bastante importante encontrar
una probabilidad critica satisfactoria para µh y µr, para este trabajo enfocamos
nuestro estudio hacia la longitud del cilindro µh y para algunas desviaciones σh.
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Figura 2.22: Ajuste de los datos aplicando P (p) = b(p−pc)β para los casos de la �gura 2.21(a−i)

De la tabla 2.2 podemos observamos que en los primeros valores existen �uctua-
ciones en la curva que pueden subir y bajar su valor a partir del valor µH = 20
nm se puede ver una estabilidad en los valores con una probabilidad critica esta-
blemente descendiente. Esta relación y comportamiento de los valores de la tabla
2.2 los podemos observar en la imagen de la �gura 2.23, sonde se plasman los
valores de la tabla 2.2 para un desplazamiento estándar de σH = 1,4. En la �gura
2.23, tenemos una dependencia del diferentes longitudes de nanotubos µH vs Pcr,
podemos observar que mientras más largos sean las longitudes de los nanotubos,
la probabilidad crítica tiende a caer.
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µH L σr µR σr Pcr

15 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.084
16 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.09
17 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.091
18 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.072
19 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.073
20 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.066
21 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.052
22 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.052
23 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.052
24 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.052
25 nm 50 1.4 0.1 0.25 0.052

Tabla 2.2: Se muestra el comportamiento de Pcr, para varias pruebas en donde se varia la
longitud del cilindro �>h de 15 a 25 nanómetros, para una desviación µH =1.4.

Figura 2.23: Se muestra el comportamiento de Pcr, para varias pruebas en donde se varia la
longitud del cilindro µH de 15 a 25 nanómetros, para una desviación σH=1.4

2.13. Resultados para varios desplazamientos σh

Realizamos algunas pruebas variando las desviaciones para el rango de µH de 15
a 25 nanómetros y con otras desviaciones de: 0.01, 0.05, 0.4, 1, 1.2 y 1.4 nanóme-
tros, en el grá�co de la �gura 2.24 podemos observar el comportamiento de estas
desviaciones para rangos µH=15 a 25 nanómetros. Podemos apreciar que para los
valores de 0.001. 0.05, 0.4 los valores convergen aproximadamente en un rango de
probabilidad crítica Pcr de 0.09 a 0.1 cuando los nanotubos miden 15 nanómetros
a diferencia de las desviaciones mayores a 1, donde los valores de Pcr, caen por
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debajo de 0.09 o por encima de 0.1. A partir del valor µH =22 y valores mayores

Figura 2.24: Se muestran los resultados gra�cados para los rangos de µH = 12 a 25 nanómetros
pero con 6 desviaciones diferentes: σh = 0.01, 0.05, 0.4, 0.5, 0.6, 1, 1.2 y 1.4, con grosores de
radio µR =0.1 y σr =0.025 en una rejilla de dimensión L=50 nm por cada lado del sistema
cúbico 3D para las 8 curvas.

a este podemos, observar que la probabilidad critica se estabiliza sin importar la
desviación que se les aplique. También observamos que las �uctuaciones en las
curvas son muy similares en picos para los puntos en el eje µH . A partir de los
resultados obtenidos del último grá�co podemos decir que existe cierta tendencia
para alcanzar una probabilidad crítica pequeña cuando los nanotubos son largos,
aproximadamente mayores o iguales a µH =22 nanómetros y que las desviaciones
no in�uyen cuando los nanotubos tienen este valor, pero si in�uyen cuando son
menores a éste.
El Pcr más estable para todas las desviaciones en nuestras pruebas es aproxi-
madamente de 0.05 para nanotubos mayores o iguales a 22 nanómetros y como
consecuencia en este rango no habrá fallas en la conductividad eléctrica S, ya que
el número de nanotubos y su volumen es bastante grande como para poder for-
mar clústeres in�nitos que conduzcan la electricidad de un punto a otro del medio.
Mientras que para longitudes menores a 22 la probabilidad crítica se alcanza en
un valor más alto. Esto signi�ca que es preferible ocupar nanotubos largos para
las desviaciones consideradas en la �gura 2.24.
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2.14. Resultados variando el radio de los nanotubos con
desplazamiento σr.

σr Pcr
0.001 0.051
0.002 0.051
0.003 0.051
0.004 0.051
0.005 0.051
0.006 0.051
0.007 0.051
0.008 0.051
0.009 0.052
0.01 0.052
0.011 0.052
0.012 0.052
0.013 0.052
0.014 0.052
0.014 0.052

Tabla 2.3: Se muestran los resultados he-
chos para un rango de probabilidad de 0.01
hasta 0.2 con 10 probabilidades distribui-
das en el rango.

Es importa también analizar las desvia-
ciones que pueden llegar a tener los nanotu-
bos en sus grosores, ya que al igual que en
el caso de las longitudes este puede llegar
a tener signi�cancia en los contactos para
formar un clúster in�nito, es por ello que
consideramos diferentes desviaciones σr. En
la tabla 2.3, se muestran los resultados de
su probabilidad crítica (Pcr), con desviacio-
nes (σr) que van desde 0.001 hasta 0.15, con
tamaño de la rejilla de L = 50x50x50 na-
nómetros, longitud del cilindro µH=15 y su
desviación σh=1.8 y con un radio µR=0.2.
En el gra�co 2.25, podemos observar que
hay un cambio en la probabilidad crítica
cuando el error o desviación σr es más gran-
de cuando se pretende crear nanotubos de
0.2 nanómetros de grosor. Por su parte, la
probabilidad crítica es estable cuando exis-
te una desviación pequeña hasta el valor de
0.009 cuando el error o desviación comienza
a ser mayor.

Figura 2.25: Comportamiento de los valores de Pcr, para un intervalo de desviaciones de σr=
0.001 hasta σr= 0.015 cuando: µH= 15, σh= 1.8 y µR= 0.2.
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2.15. Resultados para varios
grosores en los nanotubos µR

Por último realizamos varias pruebas en este mismo intervalo de variación (σr
= 0.001 hasta σr = 0.015) con valores �jos para µH = 15 y σh = 1.8 pero conside-
rando varios µR = 0.1, 0.2, 0.3, 0.5 y 1. El comportamiento para estas variaciones
se muestra en la grá�ca de la �gura 2.26.

Figura 2.26: Comportamiento de los valores de Pcr, para un intervalo de desviaciones de σr=
0.001 hasta σr= 0.015 cuando: µH= 15, σh= 1.8 y µR= 0.2.

Podemos observar, de la �gura 2.26, que, para diferentes valores de µR, la proba-
bilidad crítica Pcr se mantiene más estable cuando el valor de los grosores de los
cilindros es mayor, sin importar la desviación o error que se le asigne al generar los
nanotubos en la simulación, esto a partir de grosores de radio aproximadamente
iguales o mayores a 0.5 nanómetros.

2.16. Conclusiones parciales

A partir de los resultados obtenidos del ultimo gra�co podemos decir que existe
cierta tendencia para alcanzar una probabilidad critica pequeña cuando los nano-
tubos son largos, aproximadamente mayores o iguales a µH=22 nanómetros y que
las desviaciones no in�uyen cuando los nanotubos tienen este valor, pero si in�u-
yen cuando son menores a este. El Pcr más estable para todas las desviaciones en
nuestras pruebas es aproximadamente de 0.05 para nanotubos mayores o iguales
a 22 nanómetros y como consecuencia en este rango no habrá fallas en la con-
ductividad eléctrica S, ya que el número de nanotubos y su volumen es bastante
grande como para poder formar clústeres in�nitos que conduzcan la electricidad
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de un punto a otro del medio.
utilizando la distribución normal y con base en los resultados, pudimos corroborar
en nuestras pruebas que la desviación σr aplicada para efectos de crear nanotubos
con diferentes desviaciones en sus grosores afecta a la percolación de las estructuras
y por lo tanto en la conducción eléctrica en un sistema de nanotubos desordenados
de nanotubos de carbono.



Capítulo 3

El Método De Diferencias
Finitas en el Dominio del Tiempo

(FDTD).

3.1. Introducción

El método FDTD, es un método computacional que resuelve de forma numéri-
ca problemas que involucran fenómenos electromagnéticos con una solución muy
aproximada a la solución analítica. La discretización de soluciones analíticas a
digitales utilizando los recursos de la computadora generalmente es muy efectiva,
más sin embargo también trae consigo soluciones de precisión �nita.

3.1.1. Precisión �nita

El caso más simple es el de sumar 3 veces 1/3 �>1/3+1/3+1/3=1. Esto es
correcto para la lógica humana más sin embargo un computador debe discretizar
primero los valores de 1/3, es decir 1/3=0.33333....� entonces el resultado de su-
mar los valores discretos será: 0.9999999999.... con una pérdida de precisión �nita.
Mas sin embargo este error de precisión se puede minimizar mientras más decima-
les añadimos al valor numérico, en términos computacionales se necesitaría más
espacio de memoria RAM para almacenar los decimales necesarios para llegar a
un resultado aproximado al analítico y dado que el aprovechamiento de las capa-
cidades tecnológicas aumentan considerablemente, el método FDTD se ha vuelto
convenientemente apropiado para nuestro caso de estudio.
Algunos de los fenómenos electromagnéticos en las que puede emplearse el método
FDTD son en la aplicación de la Ley de Coulomb y campo eléctrico que estudia
la fuerza eléctrica en partículas cargadas, la densidad de �ujo eléctrico en mate-
riales con partículas cargadas eléctricamente, campos eléctricos estáticos; cuando
se considera una distribución de cargas como una colección de cargas puntuales,
para calcular el gradiente y al divergencia para describir los campos eléctricos

29
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y magnéticos. El método FDTD provee algoritmos para calcular las condiciones
de la frontera del campo electromagnético [18]. Debido a que la densidad de �u-
jo eléctrico solo comienza o termina con la carga, el componente normal D solo
puede cambiar en la interfaz si hay una carga en la malla numérica de simula-
ción, es decir, la carga super�cial está presente. Las condiciones de contorno en
el componente tangencial del campo eléctrico se pueden determinar integrando el
campo eléctrico sobre un circuito cerrado que es esencialmente un rectángulo que
encierra la malla 1D, 2D o 3D de simulación numérica [19�33]. Otro fenómeno
físico que se puede comprender muy bien usando el método FDTD es el análisis y
simulación de las ecuaciones de onda para posteriormente desacoplarlas mediante
las ecuaciones de rizo.

3.2. FDTD en 1D

El método FDTD es uno de los métodos más comunes para calcular las ecua-
ciones de onda para fenómenos electromagnéticos. El método FDTD puede so-
lucionar problemas complicados y de precisión muy �nita pero generalmente es
computacionalmente costoso, ya que pueden requerir una gran cantidad de me-
moria, procesamiento en RAM y tiempo de calculación. EL método FDTD encaja
libremente en la categoría de técnicas de resonancia y frecuencias en algún orden
de longitud de onda aunque estas longitudes sean más pequeñas que el objeto que
lo produce (nano-partículas).

3.2.1. Algoritmo de Yee

El algoritmo FDTD propuesto por primera vez por Kane Yee en 1966 em-
plea diferencias centrales de segundo orden. El algoritmo se puede resumir de la
siguiente manera:

1. Reemplaza todas las derivadas en las leyes de Ampere y Faraday con diferen-
cias �nitas. Discretiza el espacio y el tiempo para que los campos eléctricos
y magnéticos se escalonen tanto en el espacio como en el tiempo.

2. Resuelve las ecuaciones de diferencia resultantes para obtener ecuaciones de
actualización que expresen los campos futuros (desconocidos) en términos de
campos pasados (conocidos).

3. Evalua los campos magnéticos un paso de tiempo hacia el futuro para que se
conozcan ahora (efectivamente se convierten en campos pasados).

4. Repite los dos pasos anteriores hasta que los campos se hayan obtenido du-
rante la duración deseada.

Sin embargo, al desarrollar el conjunto completo de ecuaciones tridimensionales
sería excesivo y, por lo tanto, el algoritmo se presentará primero en una dimensión.
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3.2.2. Actualización de ecuaciones en 1D

Consideramos un espacio unidimensional donde solo hay variaciones en la di-
rección x. Suponga que el campo eléctrico solo tiene un componente z. En este
caso, la ley de Faraday se puede escribir:

− µ∂E
∂t

= ∇× E =

∣∣∣∣∣∣∣
âx ây âz
∂

∂x
0 0

0 Ey 0

∣∣∣∣∣∣∣ = −ây
∂Ez
∂x

(3.1)

Por lo tanto, Hy debe ser el único componente no nulo del campo magnético
que varía en el tiempo. Dado que el lado derecho de esta ecuación tiene solo un
componente y, el campo magnético puede tener componentes distintos de cero en
las direcciones x y z pero deben ser estáticos. No nos ocuparemos de los campos
estáticos aquí. La ley de Ampere se puede escribir

ε
∂H

∂t
= ∇× E =

∣∣∣∣∣∣∣
âx ây âz
∂

∂x
0 0

0 0 Ez

∣∣∣∣∣∣∣ = −âz
∂Hy

∂x
(3.2)

Las ecuaciones escalares son:

µ
∂Hy

∂t
=
∂Ez
∂x

, (3.3)

µ
∂Ez
∂t

=
∂Hy

∂x
, (3.4)

La primera ecuación da la derivada temporal del campo magnético en términos
de la derivada espacial del campo eléctrico de la ecuación (3.3). Por el contrario,
la segunda ecuación da la derivada temporal del campo eléctrico en términos de
la derivada espacial del campo magnético de la ecuación (3.4). Como se mostrará,
la primera ecuación se usará para avanzar el campo magnético a tiempo, mientras
que la segunda se usará para avanzar el campo eléctrico. Un método en el que
se avanza un campo y luego el otro, y luego se repite el proceso, se conoce como
método de salto de rana.
El siguiente paso es reemplazar las derivadas en 3.3 y 3.4 con diferencias �nitas.
Para hacer esto, el espacio y el tiempo deben ser discretizados. La siguiente no-
tación se utilizará para indicar la ubicación donde se muestrean los campos en el
espacio y el tiempo.
Donde ∆x es el desplazamiento espacial entre los puntos de muestra y ∆t es el des-
plazamiento temporal. El índice m corresponde al paso espacial, efectivamente la
ubicación espacial, mientras que el índice q corresponde al paso temporal. Cuando
se escribe como un superíndice q todavía representa el paso temporal. Al imple-
mentar algoritmos FDTD, veremos que los índices espaciales se usan como índices
de matriz, mientras que el índice temporal, que es esencialmente un parámetro
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Figura 3.1: Disposición de los nodos de campo eléctrico y magnético en el espacio y el tiempo.
Los nodos del campo eléctrico se muestran como círculos y los nodos del campo magnético como
triángulos. El punto indicado es donde se expande la ecuación de diferencia para obtener una
ecuación de actualización para Hy.

global, no se especi�ca explícitamente para cada ubicación de campo. Aunque solo
tenemos una dimensión espacial, el tiempo puede considerarse como otra dimen-
sión. Por lo tanto, esta es efectivamente una forma de problema bidimensional.
Pero ¾Cómo deben organizarse los puntos de muestreo de campo eléctrico y mag-
nético, también conocidos como nodos, en el espacio y el tiempo? La respuesta se
muestra en la �gura 3.1. Los nodos de campo eléctrico se muestran como círculos
y los nodos de campo magnético como triángulos. Suponga que todos los campos
debajo de la línea punteada son conocidos, se consideran del pasado, mientras
que los campos arriba de la línea punteada son campos futuros y, por lo tanto,
desconocidos. El algoritmo FDTD proporciona una forma de obtener los campos
futuros de los campos pasados. Como se indica en la �gura 3.1, considere la ley
de Faraday en el punto espacio-tiempo ((m+ 1/2)∆x, q∆t).

µ
∂Hz

∂t
|(m+1/2)∆x,q∆t =

∂Ez
∂x
|(m+1/2)∆x,q∆t (3.5)

La derivada temporal se reemplaza por una diferencia �nita que involucra a

H
q+ 1

2
[m+ 1

2
]

y y H
q− 1

2
[m+ 1

2
]

y mientras que la derivada espacial se reemplaza por una
diferencia �nita que implica Eq

z [m+ 1] and Eq
z [m]. Esto produce:

µ
H
q+ 1

2
y [m+ 1

2
]−Hq− 1

2
y [m+ 1

2
]

∆t
=
Eq
z [m+ 1]− Eq

z [m]

∆t
. (3.6)
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Figura 3.2: Espacio-tiempo después de actualizar el campo magnético. La línea divisoria entre
valores futuros y pasados ha avanzado un paso medio temporal. El punto indicado es donde se
escribe la ecuación de diferencia para obtener una ecuación de actualización para Ez.

Resolviendo esto para: H
q+ 1

2
y [m+ 1

2
] rendimientos

H
q+ 1

2
y [m+

1

2
] = H

q+ 1
2

y [m+
1

2
] +

∆t

µ∆x

(Eq
z [m+ 1]− Eq

z [m]). (3.7)

Esto se conoce como una ecuación de actualización, especí�camente la ecuación
de actualización para el campo Hy. Es una ecuación genérica que se puede aplicar
a cualquier nodo de campo magnético. Muestra que el valor futuro de Hy depende
solo de su valor permeable y de los campos eléctricos vecinos. Después de aplicar
la ecuación (3.7) a todos los nodos de campo magnético, la línea divisoria entre
valores futuros y pasados ha avanzado medio paso. La cuadrícula espacio-tiempo
aparece así como se muestra en la Figura 3.2, que es idéntica a la Figura 3.1,
excepto por el avance de la línea divisoria pasado/futuro.
Ahora consideramos la ley de Ampere aplicado al espacio tiempo m∆x, (q+ 1

2
∆t),

como se indica en la �gura 3.2.

ε
∂Ez
∂t
|m∆x,(q+1/2)q∆t =

∂Hy

∂x
|m∆x,(q+1/2)q∆t (3.8)

Se reemplaza la derivada temporal a la izquierda con una diferencia �nita que
involucra Eq+1

z [m] and Eq
z [m] y reemplazando la derivada espacial a la derecha

con una diferencia �nita que involucra H
q+ 1

2
y [m+ 1

2
] y H

q+ 1
2

y [m− 1
2
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2
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2
]−Hq+ 1

2
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2
]

∆x
(3.9)
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resolviendo para: Eq+1
z [m]− Eq+1

z [m]

Eq+1
z [m]−Eq+1

z [m] = Eq+1
z [m] +

ε∆t

∆x

(
H
q+ 1

2
y

[
m+

1

2

]
−Hq+ 1

2
y

[
m− 1

2

])
(3.10)

Un espacio FDTD unidimensional que muestra el desplazamiento espacial entre
los campos magnético y eléctrico. La ecuación 3.10 es la ecuación de actualización
para el campo Ez. Los índices en esta ecuación son genéricos que la misma ecuación
se cumple para cualquier nodo Ez. Después de aplicar la ecuación 3.10 a cada
nodo de campo eléctrico en la red, la línea divisoria es conocida y lo desconocido
avanza otro paso medio-temporal. Volviendo a la situación representada en la
�gura 3.2, los campos futuros más cercanos a la línea divisoria entre el futuro
y el pasado son los campos magnéticos. Se actualizarían nuevamente, luego los
campos eléctricos son actualizados y así sucesivamente. A menudo es conveniente
representar los coe�cientes de actualización ∆t/ε∆x y ∆t/µ∆x en términos de
relación de cuánto puede propagarse la energía en un solo paso temporal al paso
espacial. La velocidad máxima a la que viaja la energía electromagnética es la
velocidad de la luz en el espacio libre c = 1/

√
ε0µ0 y por lo tanto la distancia

máxima que puede viajar en un paso de tiempo es c∆t. La relación c∆t/∆x a
menudo se llama el número de Courant que etiquetamos como Sc. Juega un papel
importante en la determinación de la estabilidad de una simulación (de ahí el uso
de S) y se considerará más adelante. µ = µrµ0 y εrε0, son los coe�cientes de las
ecuaciones 3.10 y 3.7 se pueden escribir como:
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Sc (3.11)
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(3.12)
Donde η0 =

√
µ0/ε0 es la característica de impedancia del espacio libre.

En las simulaciones FDTD hay restricciones sobre cuán grande puede ser un paso
temporal. Si es muy grande., el algoritmo produce resultados inestables (es decir,
los números obtenidos no tienen sentido y generalmente tienden rápidamente al
in�nito). En esta etapa no consideraremos un análisis riguroso de la estabilidad.
Al pensar en la forma en que los campos se propagan en una cuadrícula FDTD,
parece lógico que la energía no debería poder propagarse más allá de un paso
espacial para cada paso temporal, es decir, c∆t ≤ ∆x. Esto se debe a que en el
algoritmo FDTD cada nodo solo afecta a sus vecinos más cercanos. En un ciclo
completo de actualización de los campos, la mayor posible propagación de una
perturbación es de un solo paso espacial. Resulta que la relación óptima para el
número de Courant (en términos de minimizar el número errores) es también la
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proporción máxima.
Inicialmente, usaremos:

Sc =
c∆t

∆x

= 1. (3.13)

Al obtener por primera vez las ecuaciones de actualización para el algoritmo
FDTD, es útil pensar en términos de espacio-tiempo. Sin embargo, tratar el tiem-
po como una dimensión adicional puede ser incómodo. Por lo tanto, en la mayoría
de las situaciones es más conveniente pensar en términos de una sola dimensión
espacial donde los campos eléctricos y magnéticos se compensan a medio paso
espacial entre sí. Esto se representa en la �gura 3.3. El desplazamiento temporal
entre el campo eléctrico y el campo magnético siempre se entiende si se muestra
explícitamente o no.

Figura 3.3: FDTD unidimensional que muestra el desplazamiento espacial entre los campos
magnético y eléctrico..

3.2.3. Implementación de del algoritmo FDTD en una dimension.

Nuestro objetivo ahora es traducir las ecuaciones de actualización 3.7 a 3.10 en
un programa de computadora utilizable. El primer paso es descartar, al menos en
cierta medida, los superíndices: el tiempo es un parámetro global y se registrará
en una sola variable entera. El tiempo no es algo de lo que deba preocuparse cada
nodo. A continuación se muestra un código sencillo donde se utilizan los pasos
importantes en la actualización de los campos eléctricos y magnéticos.
Al escribir un programa de computadora para implementar el algoritmo FDTD,
uno no se molesta en tratar de construir un programa que explícitamente use com-
pensaciones de la mitad. Los nodos se almacenan en matrices y, como es práctica
habitual, los elementos de matriz individuales se especi�can con índices enteros.
Por lo tanto, el programa de computadora incorpora implícitamente el hecho de
que los campos eléctricos y magnéticos se compensan al usar solo índices enteros
para especi�car la ubicación. Por ejemplo, suponga que se declaran dos matrices,
ez e hy, que contendrán los campos Ez e Hy en 200 nodos:
double ex[200], hy[200], imp0=377.0;
La variable imp0 es la impedancia característica del espacio libre y se utilizará en
la siguiente discusión (se inicializa a un valor de 377.0 en esta declaración). Las
matrices ez e hy están compensadas entre sí por medio paso espacial accediendo
a los valores del arreglo utilizando un índice entero. Un elemento de matriz ez
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Figura 3.4: Espacio FDTD unidimensional que muestra la disposición espacial supuesta de los
nodos de campo eléctrico y magnético en las matrices ez e hy. Existe un nodo de campo eléctrico
a la izquierda del nodo de campo magnético con el mismo índice.

existe a la derecha o la izquierda de un elemento hy con el mismo índice (supo-
nemos que la izquierda corresponde a valores decrecientes de x mientras que la
derecha corresponde a valores crecientes), asumiremos que los nodos ez están a
la izquierda de los nodos hy con el mismo índice. Esto se ilustra en la �gura 3.4
donde ez[0] está a la izquierda de hy[0], ez[1] está a la izquierda de hy[1], y así
sucesivamente. En general, cuando se usa una fuente Courier, por ejemplo, hy[m],
estamos considerando una matriz y cualquier desplazamiento de la mitad asociado

con esa matriz se entiende implícitamente. Cuando se usa H
q+ 1

2
y [m+ 1

2
]. Asumimos

el campo en sí y las compensaciones se darán explícitamente.
Consideremos una simulación de una onda que se propaga en el espacio libre donde
hay 200 nodos de campo eléctrico y magnético.

1 /* Bare=bones 1D FDTD simulat ion with a hard source . */
2 #include <std i o . h>
3 #include <math . h>
4 #define SIZE 200
5 int main ( )
6 {
7 double ez [ SIZE ] = {0 .} , hy [ SIZE ] = {0 .} , imp0 = 377 . 0 ;
8 int qTime , maxTime = 250 , mm;
9
10 /* do time s tepp ing */
11 for (qTime = 0 ; qTime < maxTime ; qTime++) {
12
13 /* update magnetic f i e l d */
14 for (mm = 0; mm < SIZE = 1 ; mm++)
15 hy [mm] = hy [mm] + ( ez [mm + 1] = ez [mm] ) / imp0 ;
16 /* update e l e c t r i c f i e l d */
17 for (mm = 1; mm < SIZE ; mm++)
18 [mm] = ez [mm] + (hy [mm] = hy [mm = 1 ] ) * imp0 ;
19 /* hardwire a source node */
20 ez [ 0 ] = exp(=(qTime = 30 . ) * (qTime = 30 . ) / 100 . ) ;
21 p r i n t f ( "g\n" , ez [ 5 0 ] ) ;
22 } /* end of time=s tepp ing */
23 return 0 ;
24 }

En las �guras de las imágenes 3.5 y 3.5, observamos los resultados del código
anterior.
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Figura 3.5: Grá�co que muestra el resultado del programa para 1D: Bare-bones, utilizando ele
método FDTD

Figura 3.6: Salida generada por el programa anterior pero con maxTime establecido en 1000.
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n=0 n=1 n=2 n=3
m=0 ez(0,0) ez(0,1) ez(0,2) ez(0,3)
m=1 ez(1,0) ez(1,1) ez(1,2) ez(1,3)
m=2 ez(2,0) ez(2,1) ez(2,2) ez(2,3)

Tabla 3.1: Se muestra las posiciones de las tablas a las que se harán referencia al arreglo bidi-
mensional.

n=0 n=1 n=2 n=3
m=0 ez[0] ez[1] ez[2] ez[3]
m=1 ez[4] ez[5] ez[6] ez[7]
m=2 ez[8] ez[9] ez[10] ez[11]

Tabla 3.2: Se muestran los valores enteros en el arreglo.

3.3. Simulaciones del método FDTD en 2D (Simulaciones
bidimensionales)

Una de las mayores ventajas del método FDTD es que no se limita a calcular
solamente una dimensión, si no que ese posible escalar a dos y tres dimensiones,
utilizando convenientemente los recursos de la computadora. La complejidad de
otras técnicas numéricas a menudo aumenta sustancialmente a medida que au-
menta el número de dimensiones. Con el método FDTD basta con comprender el
algoritmo una dimensión para comprender los algoritmos en dos o tres dimensio-
nes. Con el método FDTD se pueden implementar simulaciones bidimensionales
con el campo magnético o el campo eléctrico ortogonal al plano normal de propa-
gación. Las simulaciones multidimensionales requieren que pensemos en términos
de una cuadrícula multidimensional y, por lo tanto, requerimos matrices multidi-
mensionales para almacenar los campos.

3.3.1. Arreglos bidimensionales.

Para las matrices de dimensiones superiores a 1D, debemos especi�car dos o
más índices para dictar el elemento de interés. La traducción de múltiples índices
a una sola dirección puede dejarse al compilador o esa traducción es algo que
podemos hacer nosotros mismos. Ilustraremos las matrices en forma de tablas bi-
dimensionales en forma de �las y columnas, en donde cada posición de la tabla
está indicado por dos índices n=número de columna y m= número de �la. En la
tabla 3.2, se muestran los índices de los arreglos m, n en las posiciones físicas de
la memoria. Cada �la contiene elementos de columnas numéricas. La primera po-
sición en el arreglo será ez(0,0).... hasta ez(2,3) en la memoria de almacenamiento
temporal RAM. Nuevamente, en este ejemplo, cuando la �la se incrementa en uno,
el índice de la matriz se incrementa en 4. (que es el número de columnas). Esto se
debe al hecho de que estamos almacenando los elementos por �las. Se almacena
una �la completa de valores, luego la siguiente �la, y así sucesivamente.
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3.4. Polarización Tmz en dos dimensiones -2D-

Los problemas unidimensionales considerados hasta ahora suponían un compo-
nente z distinto de cero para campo eléctrico y una variación solo en la dirección
x. Esto requería la existencia de un componente distinto de cero del campo magné-
tico, se supone que el campo varía en las direcciones x e y, pero no en la dirección
z. Desde el principio incluiremos la posibilidad de una conductividad magnética
σm, mediante estos supuestos, la ley de Faraday se convierte en:

− σmH− µ
∂H

∂t
= ∇× E =

∣∣∣∣∣∣∣∣
âx ây âz
∂

∂x

∂

∂y
0

0 0 Ez

∣∣∣∣∣∣∣∣ = âx
∂Ez
∂y
− ŷ ∂Ez

∂x
(3.14)

Dado que el lado derecho solo tiene componentes distintos de cero en las direc-
ciones x e y, los componentes del campo magnético que varían en el tiempo solo
pueden tener componentes x e y distintos de cero El campo magnético es trans-
versal a la dirección zy, por lo tanto, este se designa como el caso TM z. La ley
de Ampere se convierte en:

σE = H+ ε
∂E

∂t
= ∇×H =

∣∣∣∣∣∣∣∣
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− ∂Hx

∂x

)
. (3.15)

Las ecuaciones escalares obtenidas de las ecuaciones 3.14 y 3.15 son:

− σmHx − µ
∂Hx

∂t
=
∂Ez
∂y

(3.16)

σmHy + µ
∂Hy

∂t
=
∂Ez
∂x

(3.17)

σEz + ε
∂Ez
∂t

=
∂Hy

∂x
− ∂Hx

∂y
(3.18)

Ignorando los términos de conducción por un momento, la derivada temporal del
campo magnético está relacionada con la derivada espacial del campo eléctrico y
viceversa. La única diferencia del caso unidimensional es el componente de campo
adicional Hx y las derivadas en la dirección y.
El espacio-tiempo ahora está discretizado para que las ecuaciones (3.16) - (3.18) se
pueda expresar en términos de diferencias �nitas. A partir de estas ecuaciones de
diferencia, los campos futuros se pueden expresar en términos de campos pasados.
Siguiendo la siguiente notación,

Hx(x, y, t) = Hx(m∆x, n∆y, q∆t) = Hq
x[m,n], (3.19)
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Hy(x, y, t) = Hy(m∆x, n∆y, q∆t) = Hq
y [m,n], (3.20)

Hz(x, y, t) = Hz(m∆x, n∆y, q∆t) = Hq
z [m,n]. (3.21)

El índice m corresponde al paso espacial en la dirección x, mientras que el índice
q corresponde al paso temporal. Además, el índice n representa el paso espacial
en la dirección y.
El índice m corresponde al paso espacial en la dirección x, mientras que el índice
q corresponde al paso temporal. Además, el índice n representa el paso espacial
en la dirección y. Los tamaños de paso espacial en las direcciones x e y son ∆x e
∆y, respectivamente.
La matriz Hx sería M × (N − 1) mientras que la matriz Hy sería (M − 1)×N .
Los nodos del campo eléctrico caen en pasos espaciales enteros y los nodos del
campo magnético se compensan medio paso espacial en la dirección x o y. Al
igual que con una dimensión, se supone que el campo eléctrico existe en múltiplos
enteros del paso temporal, mientras que ambos componentes de los campos mag-
néticos se compensan a medio paso de los campos eléctricos. Con esta disposición
en mente, la aproximación de diferencia �nita de la �gura (8.3) expandida sobre
el punto espacio-tiempo (m∆x, (n+ 1/2)∆y, q∆t) es:
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(3.22)

Esto puede resolverse para el valor futuro H
q+ 1

2
x [m,n + 1

2
] en términos de los

valores "pasados". La resultante la ecuación de actualización es:
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(3.23)

Como fue el caso en una dimensión, los parámetros de material µ y σm son los
que pertenecen al punto de evaluación dado. La ecuación de actualización para
el componente y del campo magnético se obtiene mediante la aproximación de
diferencia �nita expandida sobre el punto espacio-tiempo ((m+1/2)∆x, n∆y, q∆t).
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la ecuación es:
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(3.24)

Los parámetros de material µ y σm son los que pertenecen al punto de evaluación
dado. Tenga en cuenta que los nodos Hy están desplazados en el espacio desde los
nodos Hx. Por lo tanto, los µ y σm que aparecen en las ecuaciones (3.23) y (3.24)
no son necesariamente los mismos, incluso cuando m y n son iguales. Las líneas

Figura 3.7: Disposición espacial de nodos de campo eléctrico y magnético para polarización
TMz. Los nodos de campo eléctrico se muestran como círculos y los nodos de campo magnético
como cuadrados con una línea que indica la orientación del componente de campo.

discontinuas de la �gura 3.7 en forma triangular indican agrupaciones de nodos que
tienen los mismos índices de matriz. Por ejemplo, en la esquina inferior izquierda de
la cuadrícula, todos los nodos tendrían índices en un programa de computadora de
(m = 0, n = 0). En este caso, el desplazamiento espacial de los campos se entiende
implícitamente. Esta agrupación se repite en toda la cuadrícula. Sin embargo, los
grupos en la parte superior de la cuadrícula carecen de un nodo Hx y los grupos
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en el borde derecho carecen de un nodo Hy. El diagrama en la parte inferior
izquierda de la �gura indica nodos con sus desplazamientos dados explícitamente
en los argumentos espaciales, mientras que el diagrama en la parte inferior derecha
indica cómo se especi�carían los mismos nodos en un programa de computadora
donde los desplazamientos se entienden implícitamente.

3.4.1. Ejemplo de TM z

Implementación FDTD de una cuadrícula TMz con una fuente wavelet Ricker
en el centro de la cuadrícula. No se ha implementado ABC, por lo que la simulación
es efectivamente de un resonador.

1 /* TMz simulat ion with Ricker source at center of g r id . */
2 #include " fdtd=a l l o c 1 . h"
3 #include " fdtd=macro=tmz . h"
4 #include " fdtd=proto1 . h"
5 #include " ez inc . h"
6 int main ( )
7 {
8 Grid *g ;
9 ALLOC_1D(g , 1 , Grid ) ; // a l l o c a t e memory for Grid
10 g r i d I n i t ( g ) ; // i n i t i a l i z e the gr id
11 e z I n c I n i t ( g ) ;
12 snapshot In i t2d ( g ) ; // i n i t i a l i z e snapshots
13 /* do time s tepp ing */
14 for (Time = 0 ; Time < MaxTime ; Time++) {
15 updateH2d ( g ) ; // update magnetic f i e l d
16 updateE2d ( g ) ; // update e l e c t r i c f i e l d
17 Ez( SizeX / 2 , SizeY / 2) = ezInc (Time , 0 . 0 ) ; // add a source
18 snapshot2d ( g ) ; // take a snapshot ( i f appropr ia te )
19 } // end of time=s tepp ing
20 return 0 ;
21 }

3.5. El límite TFSF para la polarización TM z

Para una fuente distante que ilumina a un dispersador, no es factible discretizar
el espacio que rodea la fuente, discretizar el espacio entre la fuente y el dispersador,
y discretizar el espacio que rodea al dispersador.
Incluso si se pudiera obtener una computadora lo su�cientemente grande que fuera
capaz de almacenar todo ese espacio discretizado, uno simplemente no querría
usar la cuadrícula FDTD para propagar el campo desde la fuente al dispersador.
Tal esfuerzo sería lento, increíblemente ine�ciente y sufriría artefactos numéricos
innecesarios. En cambio, se debe discretizar el espacio que rodea el dispersador
e introduzca el campo incidente a través de un límite de campo total/campo
disperso. Cuando la fuente está distante del dispersor, el campo incidente es casi
plano y, por lo tanto, restringiremos la consideración a las ondas planas incidentes.

En dos dimensiones, la cuadrícula se divide nuevamente en una región TF y
una región SF. En este caso, el límite entre las dos regiones ya no es un punto.
La Figura 3.9 muestra una cuadrícula TM z con un límite rectangular TFSF.
(El límite no tiene que ser rectangular, pero los detalles de implementación son
más simples cuando el límite tiene lados rectos y, por lo tanto, nos limitaremos
a los límites de TFSF que son rectangulares). En esta �gura, la región TF está
encerrada dentro del TFSF límite que se dibuja con una línea discontinua. La
región SF es cualquier parte de la cuadrícula que está fuera de este límite. Los
nodos que tienen un vecino en el otro lado del límite están encerrados en un
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Figura 3.8: Disposición espacial de nodos de campo eléctrico y magnético para polarización
TMz. Los nodos de campo eléctrico se muestran como círculos y los nodos de campo magnético
como cuadrados con una línea que indica la orientación del componente de campo.

rectángulo sólido con esquinas redondeadas. Tenga en cuenta que estos nodos
encerrados son tangenciales al límite de TFSF (consideramos que el campo Ez,
que apunta fuera de la página, es angular al límite si imaginamos que el límite
se extiende a la tercera dimensión). Los campos que son normales al límite, como
los nodos Hy a lo largo de la parte superior e inferior del límite TFSF, no tienen
vecinos que estén al otro lado del límite (aunque el campo podría considerarse
adyacente al límite).
En la implementación utilizada aquí, la región TF se de�ne por los índices de los
nodos de campo eléctrico primero y último que se encuentran en la región TF.
Estos nodos se muestran en la Figura 3.9 donde el primer nodo es el que está en la
esquina inferior izquierda y el último está en la esquina superior derecha. Tenga en
cuenta que los campos eléctricos y los campos magnéticos con los mismos índices
no están necesariamente en el mismo lado del límite. Por ejemplo, los nodos Ez en
el lado derecho de la región TF tienen uno de sus nodos Hy vecinos en la región SF.
Esto es cierto a pesar del hecho de que estos nodos Hy comparten el mismo índice
x que los nodos Ez. En construcción particular de un límite TFSF, los campos
eléctricos tantiales al límite TFSF siempre están en la región TF. Estos nodos
tendrán al menos un nodo de campo magnético vecino que se encuentra en la
región SF. La corrección necesaria para obtener una actualización consistente de
estos nodos de campo eléctrico implicaría agregar al campo incidente los campos
magnéticos vecinos en el otro lado del límite de TFSF.

Por el contrario, los nodos de campo magnético que son tangenciales al límite
de TFSF siempre están en la región SF. Estos nodos tendrán un nodo de campo
eléctrico vecino que se encuentra en la región TF. Para obtener una actualiza-
ción consistente de estos nodos de campo magnético implicaría restar el campo
incidente del nodo de campo eléctrico en el otro lado del límite de TFSF.

Como en el caso unidimensional, para implementar el método TFSF, se debe
conocer el campo incidente en cada nodo que tiene un vecino en el otro lado del
límite TFSF. El campo del incidente debe conocerse en todos estos puntos y para
cada paso de tiempo.

Sin embargo, el campo incidente no se propaga de la misma manera en la cua-
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Figura 3.9: Representación de un límite de campo total / campo disperso en una cuadrícula
TMz. El tamaño de la región TF está de�nido por los índices del primer y último nodo de
campo eléctrico que están dentro de la región. En el lado derecho del límite, los nodos Hy con
el mismo índice x como el "último"nodo estará en la región SF. De manera similar, en la parte
superior de la cuadrícula, los nodos Hx con el mismo índice y que el último nodo estarán en la
región SF. Por lo tanto, se debe prestar atención al componente de campo así como a los índices
para determinar si un nodo está en la región SF o TF.

drícula FDTD de manera continua.
El cálculo de estas funciones es algo computacionalmente costoso, al menos en
comparación con algunos cálculos algebraicos simples. Si las funciones trascenden-
tales tienen que calcularse en numerosos puntos para cada paso de tiempo, esto
puede imponer un costo computacional potencialmente signi�cativo. Afortunada-
mente, siempre que la dirección de la propagación del campo incidente coincida
con uno de los ejes de la cuadrícula, hay una manera de garantizar que el campo
incidente coincida exactamente con la forma en que el campo incidente se propaga
en la cuadrícula bidimensional FDTD. Además, el cálculo del campo del incidente
se puede realizar de manera e�ciente. La Figura 3.10 muestra la cuadrícula auxi-
liar 1D junto con la cuadrícula 2D. La base de las �echas verticales que apuntan
desde la cuadrícula 1D a la cuadrícula 2D indica los nodos en la cuadrícula 1D
de los cuales los nodos en la cuadrícula 2D obtienen el campo incidente (solo los
nodos en la cuadrícula 2D adyacente al límite de TFSF requieren conocimiento
del campo incidente). Como el campo incidente se propaga en la dirección +x, no
hay campo Hx incidente. Por lo tanto, los nodos que dependen de un nodo Hx en
el otro lado del límite TFSF no necesitan corregirse ya que H inc

x = 0.
En la �gura 3.10 La cuadrícula auxiliar 1D es impulsada por una fuente rígida
en el lado izquierdo. La cuadrícula 1D debe terminarse adecuadamente en el lado
derecho para modelar un dominio in�nito. El tamaño de la cuadrícula 1D es algo
independiente del tamaño de la cuadrícula 2D: debe ser lo su�cientemente grande
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como para proporcionar un campo incidente asociado con cada una de las �echas
verticales que se muestran arriba, pero de lo contrario puede ser mayor o menor
que el ancho total de la cuadrícula 2D.

Figura 3.10: Se utiliza una cuadrícula auxiliar unidimensional para calcular el campo incidente
que se supone que se propaga en la dirección +x. Las �echas verticales indican los nodos cuyos
valores son necesarios para implementar el límite TFSF. El campo Hx incidente es cero y, por
lo tanto, no se necesita corrección en asociación con los nodos Ez que tienen un nodo Hx vecino
en el otro lado del límite.

3.5.1. Ejemplo de límite de TM z TFSF

La Figura 3.11 muestra tres instantáneas de un dominio computacional que
incorpora un límite TFSF. El tamaño de la cuadrícula es de 101 nodos de ancho
y 81 nodos de alto. El campo incidente es una wavelet Ricker con 30 puntos por
longitud de onda en su frecuencia más energética. Los índices para el primer nodo
de campo eléctrico en la región TF son (5, 5) y los índices del último nodo en
la región TF son (95, 75). No hay un dispersor presente y, por lo tanto, no hay
campos visibles en la región SF. En la �gura 3.11 (a) se ve que el campo incidente
ha entrado en el lado izquierdo de la región TF. Hay una discontinuidad abrupta
en el campo cuando uno cruza el límite de TFSF. Esta discontinuidad es visible a
la izquierda de la región TF, así como a lo largo de una parte de la parte superior
e inferior de la región. En la �gura 3.11 (b) el pulso está casi completamente
dentro de la región TF. En la �gura 3.11 (b), el pulso incidente ha encontrado el



CAPÍTULO 3. EL MÉTODO FDTD 46

lado derecho de la región TF. En este punto, el campo del incidente aparentemente
desaparece. Las correcciones a los campos en el lado derecho del límite son cuentos
que el campo incidente no escapa de la región TF.

Figura 3.11: Visualización del campo Ez en un dominio computacional que emplea un límite
TFSF. Las instantáneas se toman en los pasos de tiempo (a) 30, (b) 100 y (c) 170. La fuente de
onda plana pulsada corresponde a una ondícula Ricker con 30 puntos por longitud de onda en
su frecuencia más energética.

Figura 3.12: Visualización del campo Ez en un dominio computacional que emplea un límite
TFSF. Hay una placa vertical PEC que se realiza al poner a cero el campo Ez sobre una línea
que tiene 41 celdas de alto y 20 celdas desde el borde izquierdo del dominio computacional. Las
instantáneas se toman en los pasos de tiempo (a) 30, (b) 100 y (c) 170. Se utiliza un ABC de
segundo orden para terminar la cuadrícula.

La �gura 3.12 muestra tres instantáneas de un dominio computacional que es
similar al que se muestra en la �gura 8.6. La única diferencia es que una placa
PEC se ha colocado en la cuadrícula. La placa se realiza poniendo a cero los nodos
Ez a lo largo de una línea vertical. Esta línea de nodos está desplazada 20 celdas
desde el lado izquierdo del dominio computacional y corre verticalmente desde 20
celdas desde la parte inferior del dominio hasta 20 celdas desde la parte superior.
En la Fig. 3.12 (a) el campo incidente apenas ha alcanzado la placa. Todavía no
hay dispersión evidente y, por lo tanto, no hay campos dispersos visibles en la
región SF. En la �gura 3.12 (b) la interacción del campo con la placa es obvia.
Uno puede ver cómo los campos se han difractado alrededor de los bordes de la
placa. Como se puede ver, el campo dispersado desde la placa ha tenido tiempo de
propagarse en la región SF. La Figura 3.12 (c) también muestra el campo distinto



CAPÍTULO 3. EL MÉTODO FDTD 47

de cero en la región SF.

3.6. FDTD tridimensional -3D-

Una cuadrícula 3D se puede ver como capas apiladas de cuadrículas Tez y
TM z que se compensan medio paso espacial en la dirección z Las ecuaciones de
actualización para los nodos Hz y Ez son casi idénticas a las que ya se han propor-
cionado; la única diferencia es un índice adicional para especi�car la ubicación z.
Las ecuaciones de actualización para los otros componentes del campo requieren
ligeros cambios para tener en cuenta las variaciones en la dirección z. Se detallan
la disposición de los nodos en 3D y las ecuaciones de actualización asociadas para
arreglos de dimensiones 3D en C.

3.6.1. Arreglos tridimensionales

Para los campos en un espacio 3D, es natural especi�car la ubicación de un
nodo utilizando tres índices que representan el desplazamiento en las direcciones
x, y y z.

Para las matrices 3D, el incremento del tercer índice en uno cambia la variable
que se especi�ca a la siguiente variable consecutiva en la memoria. Pensando en
el tercer índice como correspondiente a la dirección z, esto implica que los nodos
que son adyacentes entre sí en la dirección z también son adyacentes entre sí en la
memoria. Por otro lado, cuando el primer o segundo índice se incrementa en uno,
eso no se corresponderá con la siguiente variable en la memoria si no a la misma
dimensión del índice Z (tercer índice). Una representación general del espacio 3D
modelando sistemas tridimensionales en memoria con sus respectivos índices x, y
y z, la podemos observar en la �gura 3.13.

Figura 3.13: Representación de elementos de una matriz con dimensiones 3 × 4 × 3 en las
direcciones x, y y z, respectivamente. Los índices m, n y p se utilizan para especi�car las
preocupaciones x, y y z, respectivamente. El elemento en el origen tiene índices (0, 0, 0) y se
muestra en la esquina superior izquierda del plano inferior.
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3.7. Ecuaciones gobernantes en una malla 3D.

Como ha sido el caso anteriormente, las leyes de Ampere y Faraday son las
ecuaciones de gobierno relevantes en la construcción del algoritmo FDTD. Estas
ecuaciones son:
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= ∇× E =

∣∣∣∣∣∣∣∣
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Los componentes de estas ecuaciones, cuando se aproximan por diferencias
�nitas en los puntos apropiados en el espacio-tiempo, producen las ecuaciones
de actualización discretas. Esta agrupación de seis nodos puede considerarse el
elemento fundamental de una cuadrícula 3D. Se utiliza la siguiente notación:

Hx(x, y, z, t) = Hx(m∆x, n∆y, p∆z, q∆t) = Hq
x[n,m, p], (3.27)

Hy(x, y, z, t) = Hy(m∆x, n∆y, p∆z, q∆t) = Hq
y [n,m, p], (3.28)

Hz(x, y, z, t) = Hz(m∆x, n∆y, p∆z, q∆t) = Hq
z [n,m, p], (3.29)

Ex(x, y, z, t) = Ex(m∆x, n∆y, p∆z, q∆t) = Eq
x[n,m, p], (3.30)

Ey(x, y, z, t) = Ey(m∆x, n∆y, p∆z, q∆t) = Eq
y [n,m, p], (3.31)

Ez(x, y, z, t) = Ez(m∆x, n∆y, p∆z, q∆t) = Eq
z [n,m, p], (3.32)

En la �gura 3.14 Los nodos de campo eléctrico existen en múltiplos enteros del
paso de tiempo y que los nodos de campo magnético existen a la mitad de un paso
temporal lejos de los nodos de campo eléctrico.

En la �gura 3.14 Los nodos de campo eléctrico existen en múltiplos enteros del
paso de tiempo y que los nodos de campo magnético existen a la mitad de un paso
temporal lejos de los nodos de campo eléctrico. Los nodos de campo eléctrico se
desplazan medio paso en la dirección en que apuntan, mientras que los nodos de
campo magnético se desplazan medio paso en las dos direcciones que no apuntan.

En la �gura 3.15 se muestra otra vista de una parte de la cuadrícula 3D. Este
tipo de representación generalmente se llama cubo Yee o celda Yee. Este cubo
consta de nodos de campo eléctrico en los bordes del cubo (por lo tanto, cuatro
nodos de cada componente de campo eléctrico) y nodos de campo magnético en las
caras (dos nodos de cada componente de campo magnético). En una cuadrícula 3D,
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Figura 3.14: Los nodos de campo eléctrico se desplazan medio paso en la dirección en la que
apuntan, mientras que los nodos de campo magnético se desplazan medio paso en las dos direc-
ciones que no apuntan. También se entiende implícitamente que los nodos de campo eléctrico y
magnético se compensan entre sí medio paso en el tiempo.

Figura 3.15: Los nodos en una cuadrícula FDTD 3D a menudo se dibujan en forma de un
cubo o celda Y ee. En esta representación, no todos los nodos tienen los mismos índices. El
cubo consistiría en cuatro nodos Ex, cuatro nodos Ey y cuatro nodos Ez, es decir, los campos
eléctricos están a lo largo de los bordes del cubo. Los campos magnéticos están en las caras del
cubo y, por lo tanto, habría dos nodos Hx, dos nodos H − y y dos nodos Hz.

se puede cambiar el origen de este cubo para que los nodos de campo magnético
estén a lo largo de los bordes y los nodos de campo eléctrico estén en las caras.

Con la disposición de los nodos mostrados en las Figs. 3.14 y 3.15, los compo-
nentes de 3.25 y 3.26 expresados en los puntos de evaluación apropiados son:
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− σHx − µ
∂Hx

∂t
=
∂Ez
∂Ey

− ∂Ey
∂Ez
|x=m∆x,y=(m+1/2)∆y ,z=(p+1/2)∆z ,t=q∆t , (3.33)

− σHy − µ
∂Hy

∂t
=
∂Ex
∂Ez

− ∂Ez
∂Ex
|x=(m+1/2)∆x,y=n∆y ,z=(p+1/2)∆z ,t=q∆t , (3.34)

− σHz − µ
∂Hz

∂t
=
∂Ey
∂Ex

− ∂Ex
∂Ey
|x=(m+1/2)∆x,y=(n+1/2)∆y ,z=p∆z ,t=q∆t , (3.35)

σEx + ε
∂Ex
∂t

=
∂Hz

∂Hy

− ∂Ey
∂Ez
|x=(m+1/2)∆x,y=n∆y ,z=p∆z ,t=(q+1/2)∆t , (3.36)

σEy + ε
∂Ey
∂t

=
∂Hx

∂Hz

− ∂Ez
∂Ex
|x=m∆x,y=(n+1/2)∆y ,z=p∆z ,t=(q+1/2)∆t , (3.37)

σEz + ε
∂Ez
∂t

=
∂Hy

∂Hx

− ∂Ex
∂Ey
|x=m∆x,y=n∆y ,z=(p+1/2)∆z ,t=(q+1/2)∆t , (3.38)

En las ecuaciones 3.33-3.38, la derivada temporal de cada componente de campo
siempre viene dada por la derivada espacial de dos componentes del otro campo.
Además, los componentes de un campo están relacionados con los dos componen-
tes ortogonales del otro campo. Como se ha hecho anteriormente, el término de
pérdida puede ser aproximado por el promedio del campo en dos pasos.

Figura 3.16: Caras de un dominio computacional que es 5 × 9 × 7 en las direcciones x, y y
z, respectivamente. En la cara constante x, los campos tangenciales son Ey y Ez, en la cara
constante y son Ex y Ez, y en la cara constante z son Ex y Ey. También hay nodos de campo
magnético que existen en estas caras, pero su orientación es normal a la cara.

En nuestra construcción de cuadrículas 3D, las caras de la cuadrícula siempre
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estarán terminadas de modo que haya dos componentes de campo eléctrico tan-
genciales a la cara y un campo magnético normal a ella como se muestra en la
�gura 3.16. El dominio computacional que se muestra en esta �gura es uno que
describimos como que tiene dimensiones de 5 × 9 × 7 en las direcciones x, y y z,
respectivamente.
Aunque llamamos a esto una cuadrícula de 5 × 9 × 7, ninguna de las matri-
ces asociadas con este dominio computacional tiene estas ½dimensiones! Los cam-
pos de un dominio computacional que es M × N × P tendrían dimensiones de�
>Ex : (M − 1) × N × P , Ey : M × (N − 1) × P , Ez : M × N × (P − 1),
Hx : M×(N−1)×(P−1), Hy : (M−1)×N×(P−1) y Hz : (M−1)×(N−1)×P .
Podemos visualizar que la propagación de las ondas electromagnéticas ocurren
dentro del cubo de Yee, en la cual se representada en la �gura 3.16, en donde exis-
tirán los momentos de diferencia �nitas en un tiempo determinado en el dominio
computacional.

3.7.1. Ejemplo de simulación de un dipolo 3D de una antena

Ejemplo de radiación del campo Ez usando diferencias �nitas en dominio del
tiempo, para la simulación de un dipolo 3D de una antena. Observamos los mo-
mentos para los tiempos: T=30,40,50 y 60 respectivamente de las imágenes de la
�gura 3.17(a-d). Podemos observar el mismo caso de onda en la �gura 3.18, con

Figura 3.17: Muestra la propagación de la Ez desde el dipolo en el nivel del plano XY con el
espacio en el dipolo. Por supuesto, hay radiación en la dirección Z a medida que avanzamos.
Esto ilustra un problema importante en las simulaciones tridimensionales: a menos que uno
tenga grá�cos inusualmente buenos, visualizar tres dimensiones será difícil [34].
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amplitudes diferentes de propagación de una onda en sentidos omnidireccionales
del campo Ez en las imágenes de la �gura 3.18(a-c), mientras que en la imagen de
la �gura 3.18(d) observamos una vista XY de la super�cie de la onda. Podemos
observar una imagen 3D completa de la propagación de onda en la �gura 3.19.

Figura 3.18: Diferentes momentos de onda omnidireccional de una antena radiante de una antena
transmisora. La amplitud de la onda está dada en los colores de la barra colorBar. Del campo
Ez de fuerte a débil (rojo-azul) [35].

Figura 3.19: Super�cie 3D de la propagación de onda electromagnética Ez emitida por el dipolo
de una antena transmisora. Los círculos indican la antena emisora donde se encuentra el receptor
de interés la intensidad roja indica mayor potencia y donde se irradia la mayor propagación de
onda directiva. [35].
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El método de diferencias �nitas en el tiempo (FDTD), es también una poderosa
herramienta de simulación, creada para resolver las ecuaciones de Maxwell, las
ecuaciones a resolver deben ser remplazadas por un sistema de ecuaciones expre-
sadas en diferencias �nitas donde se debe elegir las componentes a evaluar de
manera conveniente. Como es bien sabido, una onda electromagnética que se pro-
paga por el vació no puede ir más rápido que la velocidad de la luz, por lo tanto
para lograr su propagación en dirección paralela a los ejes, se requiere un tiempo
mínimo:

∆t =
∆x

c
, (3.39)

∆t=Incremento en el tiempo
∆x=Incremento en el eje x
c=Velocidad de la luz de 300 000 km/s
Las ecuaciones de Maxwell (3.40-3.43)formuladas para el caso general en el vacío
y en un medio material respectivamente.

En el vacío
~∇ · ~E =

ρ

ε0
(3.40)

~∇ · ~B = 0 (3.41)

En el medio:
~∇ · ~D = ρ (3.42)

~∇ · ~B = 0 (3.43)

Dónde:
~B = µ ~H =µ0µr ~H,
~D = ε ~E=ε0εr ~E
ρ=Densidad de carga en el medio del interior de la super�cie cerrada (S)
ε0 =Permitividad del vacío = 8,854×10−12 F

m

µ0=Permeabilidad magnética = 4π × 10−7 H
m

Nota: Donde el material es un medio dieléctrico.
Las derivadas parciales de las ecuaciones de Maxwell, se remplazan por un sistema
de ecuaciones de diferencias �nitas en el tiempo para la resolución de derivadas
parciales [18]. Las ecuaciones de Maxwel, tambien describen la evolución del tiem-
po y espacio de los campos eléctricos E y los campos magnéticosH. Las ecuaciones
de Maxwell son tan generales que resumen lasa principales leyes electromagnéticas
de la física.

3.8. Diagrama de la celda de Yee -3D

Fue propuesta originalmente por Kane Yee en 1966. En la Figura 3.20, se
muestra la con�guración de los 6 componentes de campo en la misma celda (i, j, k).
Todos los componentes de campo tienen la misma posición de memoria (i, j, k)
que Ex[i][j][k]. Sin embargo, si representamos la posición del campo precisamente
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hasta 1/2 cuadrícula, entonces, por ejemplo, Ex[i][j][k] se puede representar como
Ex |i + 1/2, j, k. De la misma manera, se puede ver que Hx[i][j][k] <�>Hx |
i, j + 1/2, k+ 1/2. Tenga en cuenta que la celda Yee de la unidad que se muestra
en la Figura 3.20 se rellena todo el espacio 3 − D sin huecos. También hemos
asumido una celda unitaria paralelepípeda rectangular, en la que las longitudes
laterales son diferentes (4xi, 4yj, 4zk) para diferentes posiciones (i, j, k). Ahora
representamos las primeras derivadas en las ecuaciones de Maxwell en términos
de las diferencias �nitas.

∂E

∂t
=

1

ε
∇×H (3.44)

∂H

∂t
=

1

µ
∇× E (3.45)

Figura 3.20: En esta �gura se muestran los cuadrantes en donde podemos implementar los
cuerpos, su comportamiento y movimiento en el espacio y tiempo.

3.9. Cuerpos que se pueden simular con el método FDTD

Los cuerpos que se pueden simular mediante el método de diferencias �nitas en
el dominio del tiempo son: Blocks (Bloques) es el cuerpo comúnmente mas usado
en simulaciones FDTD, rod (cilindros, en orientación horizontal paralelo al eje x,
Horizontal paralelo al eje y, en orientación vertical paralelo al eje z), Donut(Donas
y Toroides), Elipses con altura, Elipsoidales 3D, Cones (Conos) con radios R1-R2,
para la base y punta respectivamente. Spheere (Esferas), shell (Esferas huecas),
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Figura 3.21: Esquema que muestra todas las �guras que se pueden simular con el método FDTD.

Hexapillars (Pilares Hexagonales) con orientación vertical y horizontal, y contor-
nos que forman un cuerpo 3D área de su con base igual a su super�cie. Ver �gura
3.21.

3.10. Distribución espacial de formas 3D

Podemos combinar de diferentes maneras y a conveniencia las diferentes �guras
3D proporcionadas por el método FDTD. En la �gura 3.22 podemos observar la
combinación de bloques, enumeradas por secciones de (1) a (5) que forman una
estructura combinada, en donde podemos observar una distribución espacial de
los elementos combinados, con puntos medios que indican el punto medio de cada
bloque. El primer bloque (1), representa un bloque de espacio, que generalmente
es utilizado para observar el comportamiento de las propagaciones de onda del
fenómeno producido de las otras estructuras, por lo general este bloque se le
con�na el valor de vacío o aire, este primer bloque tiene una dimensión o tamaño
de S1. En el bloque número 2 suponemos alagunas estructuras cilíndricas que
ocupa un espacio de tamaño S2. Los bloques (1) a (3) representan boques solidos
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que pueden ser considerados como metales, conductores o dieléctricos convenientes
para la propagación de ondas electromagnéticas. Podemos observar la distribución
espacial entre cada bloque que conforman una estructura combinada de dimensión
Z0, con incrementos de tamaño escalonado que se incorpora un bloque el tamaño
espacial aumenta y compone un tamaño total de la estructura Z0, esta relación las
podemos observar en las ecuaciones 3.47-3.51, donde P , es una Parte del tamaño
total Z0.

Figura 3.22: Representación espacial de bloques (1)-(5) formando una estructura compuesta.

La ecuacion: 3.46, muestra el total del espacio que ocupan los bloques representado
por el valor Z0.

Z0 =
1

2
(S1 + S2 + S3 + S4 + S5) (3.46)

P1 =
Z0

2
− S1

2
; (3.47)

P2 =
Z0

2
−
(
S1 +

S2

2

)
; (3.48)

P3 =
Z0

2
−
(
S1 + S2 +

S3

2

)
; (3.49)

P4 =
Z0

2
−
(
S1 + S2 + S3 +

S4

2

)
; (3.50)

P5 =
Z0

2
−
(
S1 + S2 + S3 + S4 +

S5

2

)
; (3.51)
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3.11. Código para formas geométricas

Se muestra una un segmento del código de la clase: MetalObjetcs, para la
creación de �guras 3D implementando el método FDTD en el lenguaje de progra-
mación C].

1 /* Creación de f i g u ra s 3D implementando e l método FDTD en e l l engua je de programación C#
2 i f ( shape == "rod ") // Se crea un c i l i n d r o
3 {
4 mobject0 . c en t e r i = ( centerx + _xCenter ) * _latt ice_x ;
5 mobject0 . c en t e r j = ( centery + _yCenter ) * _latt ice_y ;
6 mobject0 . centerk = ( centerz ) ;
7 mobject0 . s i z e1 = s i z e1 * _latt ice_x ; // radio
8 mobject0 . s i z e2 = ( s i z e2 ) ;
9 }
10 e l s e i f ( shape == "rodY") // Ci l indro con or i en ta t i on v e r t i c a l
11 {
12 mobject0 . c en t e r i = ( centerx + _xCenter ) * _latt ice_x ;
13 mobject0 . c en t e r j = ( centery + _yCenter ) * _latt ice_y ;
14 mobject0 . centerk = ( centerz + _zCenter ) * _latt ice_z ;
15 mobject0 . s i z e1 = s i z e1 * _latt ice_x ; // radio
16 mobject0 . s i z e2 = s i z e2 * _latt ice_z ; // y l ong i tud
17 }
18 e l s e i f ( shape == "donut ") // Se crea una ob j e to con forma de dona
19 {
20 mobject0 . c en t e r i = ( centerx + _xCenter ) * _latt ice_x ;
21 mobject0 . c en t e r j = ( centery + _yCenter ) * _latt ice_y ;
22 mobject0 . centerk = ( centerz ) ; mobject0 . s i z e1 = s i z e1 * _latt ice_x ; // radio interno
23 mobject0 . s i z e2 = s i z e2 * _latt ice_x ;
24 }
25 e l s e i f ( shape == "sphere ") // Se crea una es f e ra
26 {
27 mobject0 . c en t e r i = ( centerx + _xCenter ) * _latt ice_x ;
28 mobject0 . c en t e r j = ( centery + _yCenter ) * _latt ice_y ;
29 mobject0 . centerk = ( centerz + _zCenter ) * _latt ice_z ;
30 mobject0 . s i z e1 = s i z e1 * _latt ice_x ; // radius
31 }
32 e l s e i f ( shape == " e l l i p s e ") // Se crea una e l l i p s e
33 {
34 mobject0 . c en t e r i = ( centerx + _xCenter ) * _latt ice_x ;
35 mobject0 . c en t e r j = ( centery + _yCenter ) * _latt ice_y ;
36 mobject0 . centerk = ( centerz ) ;
37 mobject0 . s i z e1 = s i z e1 * _latt ice_x ; // radio
38 mobject0 . s i z e2 = ( s i z e2 ) ; // amplitud
39 mobject0 . s i z e3 = s i z e3 ; // radio=ry/rx
40 }

En el ejemplo del código anterior, podemos ver la invocación para la construcción
de objetos: Rod? cilindro, Donut? toroide, Sphere? Esfera y una Ellipse? Elipse,
que compara con la variable shape? Forma, los parámetros que determinan la
ubicación en la nanoestructura los controlan las variables: mobject0.centeri, mob-
ject0.centerj y mobject0.centerz.
En el siguiente capítulo abordaremos el acoplamiento que produce una carga que
emite la radiación de Cherenkov sobre una grupo de nanotubos de carbono, que
compone una nanoestructura, en el cual fue necesario utilizar el método de di-
ferencias �nitas en el dominio en el tiempo para calcular la radiación de energía
emitida de plasmones-polaritones dentro y sobre la super�cie.
Utilizamos el paradigma de programación orientada a objetos, construyendo va-
rias clases que interactúan entre sí. En la �gura 3.23, se muestra el esquema de
clases principales que se utilizó en este proyecto.
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3.12. Diagrama de clases

Figura 3.23: Diagrama de clases principales que indican la relación cuando se realiza el llamado
a una subrutina e invocación de otras clases así como la relación de objetos y métodos.

En la �gura 3.23, podemos observar las clases principales utilizadas en este pro-
yecto, donde la clase Form1, es la clase Forma la cual implementamos los métodos
de acción para llamar a las de más clases. Podemos observar cada clase encerra-
da por un rectángulo. Las �echas indican la dirección de la cual una clase hace
un llamado a otra clase o subclase. Las clases encerradas en un rectángulo con
texto negro: Cherenkov, SurfacePLasamonDielectric, complx4Str, plot2sn, Work-
WithCylinders, Form, FtdtAllLib,LogFil, ProgBarForm, ProgBarForm, TComp
y FtdVars, son clases independientes, mientras que las clases marcadas con azul:
Hysto3, HistoryWinForm, TCalcDI�TIme y Block, son subclases que dependen
de otras. La etiqueta que compaña las �echas (Metodo/Variable) indican primero
el método en el cual se llama la clase, construyendo una instancia con la variable
del objeto con color de texto negro y azul respectivamente. Por ejemplo en el
primer caso la clase Form, contiene un método Run en el cual se invoca la clase
TalcDi�me instanciando la clase en la variable TCalcDi�Tim.



Capítulo 4

Estructura de la radiación
óptica de Cherenkov en un

medio compuesto tridimensional
con nanotubos de carbono con

morfología periódica y
aleatoria.

4.1. Introducción

La plasmónica representa una nueva área para la aplicación de plasmones
de super�cie a nano-escala en la rama de la fotonica y la electrónica [36]. Los
plasmones-polaritones de super�cie pueden servir como base para la creación de
circuitos ópticos a nano-escala que podrán transportar las señales en varios rangos
de frecuencia [37�44].
Las propidades conductoras de los nanotubos de carbono (CNT) son de gran
interés. Para modelar tales objetos, se utiliza la teoría de dispersión de cilin-
dros [45�47]. Las propiedades de tales sistemas en diferentes con�guraciones se
han estudiado en detalle en documentos que tratan tanto de la comunicación óp-
tica como de la física del plasma qu ya están bien establecidas. Las propiedades
importantes de tales sistemas son la señal de banda estrecha de la fuente y su
considerable extensión espacial, que permite la formación de modos espaciales
estables independientes bien de�nidos. Sin embargo, aunque tales estructuras ci-
líndricas son relativamente simples, la clasi�cación de los modos y la comprensión
de los efectos observados aquí están lejos de ser triviales. La situación se vuelve
más complicada en el caso de las CNT [48�51]. Primero, el factor aleatorio es im-
portante aquí, porque en vista de las peculiaridades tecnológicas de la preparación
de CNT, la longitud de los nanotubos, así como la frecuencia de plasma de sus

59



CAPÍTULO 4. RADIACIÓN ÓPTICA DE CHERENKOV EN CNTS 60

paredes, varía dentro de límites bastante amplios como se mencionó anteriormente
en el capítulo II. Esto último lleva al hecho de que las frecuencias de la super�cie
los plasmones-polaritones resultan estar ubicados en un rango bastante amplio.
En segundo lugar, a la pequeña distancia entre los nanotubos en el sistema CNT
y el acoplamiento cruzado interno entre los CNT puede surgir en la localización
moderada de plasmones (cuando la longitud de onda es comparable a la distancia
promedio entre nanotubos), lo que conduce a nuevos efectos asociados con las
oscilaciones de campo colectivo en dicho sistema CNT.

4.2. Radiación de Cherenkov

La radiación de Cherenkov es un tipo de onda que produce el brillo azulado
característico de los reactores nucleares. Este es un fenómeno similar al de la
generación de onda de choque cuando se supera la velocidad del sonido. En este
caso los frentes de onda esféricos se superponen y forman una sola con forma
cónica, debido a que la luz también es una onda electromagnética, puede producir
los mismos efectos si su velocidad es superada, y esto solo puede ocurrir cuando
las partículas que viajan en un medio distinto del vacío, lo hacen a velocidades
superiores a la de los fotones en dicho medio [52,53].

La radiación Cherenkov sólo se produce si la partícula que atraviesa el medio
esta cargada eléctricamente, como por ejemplo, un protón. Para que se produzca
radiación Cherenkov el medio debe ser un dieléctrico. Es decir; debe estar formado
por átomos o moléculas capaces de verse afectados por un campo eléctrico. Por
tanto, un protón viajando a través de un medio hecho de neutrones, por ejemplo,
no emitiría radiación Cherenkov.

Los rayos cósmicos, compuestos principalmente por partículas cargadas, al inci-
dir (interactuar) sobre los átomos y moléculas de la atmósfera terrestre (el medio),
producen otras partículas, las cuales producen más partículas, y éstas producen
más, creándose una verdadera cascada de partículas (muchas de ellas cargadas
eléctricamente). Cada una de estas partículas polariza asimétricamente las molé-
culas de nitrógeno y oxígeno (componentes principales de la atmósfera terrestre)
con las que se encuentra a su paso, las cuales, al despolarizarse espontáneamente,
emiten radiación Cherenkov (detectada con telescopios Cherenkov). Es decir; son
las moléculas de la atmósfera (el dieléctrico) las que emiten la radiación, no la
partícula incidente. La polarización es asimétrica porque las moléculas que hay
delante de la partícula no se han polarizado cuando las de detrás ya lo han hecho.
Las de delante no se han polarizado porque, la partícula viaja más rápido que su
propio campo eléctrico. Cuando la polarización es simétrica (cuando la partícula
viaja a menor velocidad que la de la luz en el medio) no se produce radiación
Cherenkov.
El efecto Cherenkov es de gran utilidad en los detectores de partículas donde
la susodicha radiación es usada como trazador. Particularmente en los detectores
de neutrinos en agua pesada como el Super-Kamiokande. También en el tipo de
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Figura 4.1: Onda cónica que produce la radiación de Cherenkov.

telescopio conocido como telescopio Cherenkov como el telescopio MAGIC y el
observatorio de rayos gamma HAWC, que detectan la luz Cherenkov producida
en la atmósfera terrestre generada por la llegada de rayos gamma de muy alta
energía procedentes del espacio. Los rayos gamma no tienen carga eléctrica, pe-
ro al incidir con los átomos de la atmósfera terrestre se produce una cascada de
partículas que sí tienen carga eléctrica.

Recientemente, la radiación de Cherenkov se investiga ampliamente en el caso
de diversos materiales, meta materiales y diferentes con�guraciones, se estudió la
excitación de campo en nanotubos de carbono por una carga móvil con el uso de
la técnica numérica FDTD.
La frecuencia del espectro de la radiación de Cherenkov de una partícula en un
medio dieléctrico está dada por la fórmula de Frank-Tamm:

d2E

dx dω
=
q2

4π
ω

(
1− c2

v2n2(ω)

)
, (4.1)

Dónde: n(ω) es el índice de refracción del material donde la carga de la partícula
se mueve con velocidad v, ω es la frecuencia emitida por la radiación de la partí-
cula, q es la carga que atraviesa el medio y c es la velocidad de la luz. La radiación
de Cherenkov es una frecuencia continua y alrededor del espectro visible; La in-
tensidad relativa por unidad de frecuencia es aproximadamente proporcional a la
frecuencia ω. Es decir, las frecuencias más altas son más intensas en la radiación
de Cherenkov. En un material transparente, esta radiación se emite en un ángulo
θ en un intervalo de sin θdθ = c/vn2(ω)(dn(ω)/dω). Recientemente, la radiación
de Cherenkov ha sido ampliamente investigada en el caso de varios materiales,
como son los dieléctricos a base de grafeno o CNTs [54�60].
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4.3. La super�cie de plasmón-polaritones en nanotubos con-
ductores in�nitos (caso analítico)

Para analizar la energía que emite un objeto utilizamos la teoría de conduc-
tividad dispersiva en cilindros in�nitos. Consideramos una columna de plasma
magnetizada de radio a, en un nanotubo conductor de radio b dentro de una sus-
tancia con constante dieléctrica. Ver �gura 4.2. En una aproximación analítica la

Figura 4.2: Esquema parcial del cilindro in�nito desmagnetizado que puede producir plasma.

conductividad en los nanotubos es representada por la conductividad en el cilin-
dro (nanotubo) teniendo una permitividad dieléctrica de Drude como se muestra
en la siguiente ecuación.

ε(ω) = εh −
ωp

2

ω2 + iγeω
, (4.2)

Donde ωp es la frecuencia del plasma (ωp
2 = e2Ne/ε0me) , εh = 1 , para casos

εh > 1, lo abordaremos posteriormente con el método FDTD (Función en Domi-
nio del Tiempo de Diferencias Finitas). ε0 , es la permitividad en el vacío, γe es
la perdida de energía del electrón, Ne es la densidad del electrón me, es la masa
de la carga del electrón.
Suponemos que las CNT están rodeadas por vecinos similares CNT colocados por
una distancia (radio b) que se puede interpretar como medio conductor circun-
dante. Para modos con pérdida las ecuaciones de Maxwell con condiciones de la
frontera para los modos de la propagación electromagnética están dados por:{

∇T
2 +

[
ω2

c2

(
1− ωp

2

ω2

)
− k2

]}[
E1z

B1z

]
= 0, 0 < r < a[

∇T
2 +

(
ω2

c2
− k2

)][
E1z

B1z

]
= 0, a < r < b

(4.3)

Donde ∇T
2 es la transversa laplaciana

∇T
2 =

1

r

∂

∂r
r
∂

∂r
+

1

r2

∂2

∂θ2
.



CAPÍTULO 4. RADIACIÓN ÓPTICA DE CHERENKOV EN CNTS 63

Las ondas asociadas con la solución de la ecuación. (4.3) para Ez se denominan
modos E, mientras que los asociados con Bz se denominan modos B. La solución
a la ecuación (4.3) para modos E simétricos azimutalmente que se propagan a
menos de la velocidad de la luz (k2 > ω2/c2) puede escribirse como:

E1z = A
I0 (τr)

I0 (τa)
ei(kz−ωt) + c.c., 0 < r < a (4.4)

A
I0 (τ0r)K0 (τ0b)− I0 (τ0b)K0 (τ0r)

I0 (τ0a)K0 (τ0b)− I0 (τ0b)K0 (τ0a)
ei(kz−ωt) + c.c., a < r < b (4.5)

Donde:

τ0
2 = k2 − ω2

c2
> 0, τ 2 = k2 − ω2

c2
+
ωp

2

c2
> 0. (4.6)

Las funciones I0 y K0 son funciones modi�cadas de Bessel del primer y segundo
orden respectivamente. Imponemos las condiciones de los límites de la frontera
para los campos: las soluciones son �nitas en el centro (r = 0), continuas en el
límite CNT (r = a), y son cero en el límite externo (r = b ) Esto último lleva a la
siguiente relación de dispersión [61]:(

1− ωp
2

ω2

)
1

τa

I ′0 (τa)

I0 (τa)
=

1

τ0a

I ′0 (τ0a)K0 (τ0b)− I0 (τ0b)K
′
0 (τ0a)

I0 (τ0a)K0 (τ0b)− I0 (τ0b)K0 (τ0a)
, (4.7)

Donde la prima denota un derivado con respecto al argumento. Para estudiar
la ecuación de dispersión (4.7) numéricamente usamos las siguientes variables adi-
mensionales x = ω/c, y = ka, q = ωa/c, y p = a/b. La �gura 4.3, muestra la
solución numérica de la ecuación de dispersión ecuación (4.7) para varios paráme-
tros q y p. La estructura de radiación correspondiente del campo Ez se muestra
en la �gura 4.3.

Figura 4.3: Dispersión para la de solución a la ecuación (4.7), donde x = ωa/c, y = ka con
parámetros diferentes en q = ωa/c, k = ω/c para (a) p = 0.2 y (b) p=0.9.
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La �gura 4.3 muestra las dependencias de dispersión (solución a la ecuación
(4.7) y = y(x), donde x = ωa/c y y = ka para parámetro diferente q = ωpa/c =
0,1..,0,6 y p = a/b = 0,2, 0,9. La estructura radial correspondiente del campo
Ez se muestra en la �gura 4.4. Observamos de la �gura 4.3 que para grandes
y > 1 los valores x alcanzan los valores q/

√
2 respectivamente correspondientes

a la frecuencia de plasmón super�cial en la CNT. Esto signi�ca que para ωp �jo
hay oscilaciones electromagnéticas de baja frecuencia a 0 < ω < ωp/

√
2 que son

plasmones de super�cie, indicados en la �gura 4.3 para q = 0,1 por la �echa A. En
ωp/
√

2 < ω < ωp hay una brecha de frecuencia que separa el espectro del plasmón
super�cial de la rama de alta frecuencia indicada por la �echa B en la �gura
4.3. La línea roja del punto de guión (A) muestra una frecuencia de polaritón de
plasmón de super�cie de este tipo por q = 0,1. La línea del guión (B) corresponde
a la rama ligera k = ω/c. La línea de punto negro (C) se aproxima a la parte
lineal (en ω) de la densidad de energía espectral (unidades arbitrarias) de la carga
radiante (ecuación (4.1). Observamos que cuanto mayor es la energía irradiada
por la carga en movimiento, más cercana es la frecuencia del campo excitado en
CNT a la frecuencia de la super�cie del plasmón-polaritón ωp/

√
2.

Figura 4.4: Estructura radial del campo Ez (para la ecuación (4.3) para q = ω/a c = 0,1, kr = 9,
y diferentes valores p < a <= b = 0.2; 0.8; 0.9, y 0.95.

Se puede concluir que el rango de frecuencia ω ' ωp/
√

2 aporta una contri-
bución principal a las excitaciones de campo en CNT. La �gura 4.4 muestra la
estructura radial del campo Ez de CNT (ver la ecuación (4.3)) para los paráme-
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tros q = ωpa/c = 0,1 y p = a/b = 0,2, 0,8, 0,9, 0,95, (ver Figura 4.3).Observamos
de la �gura 4.4 que Ez tiene un valor máximo bien de�nido en el límite CNT
r = a; el campo Ez se desintegra rápidamente lejos del límite en el área a < r ≤ b
que corresponde al plasmón de super�cie localizado en CNT.
El valor del campo es bastante pequeño en el centro de CNT r = 0. De tal con-
sideración se desprenden dos conclusiones: (i) el espectro de campo en CNT está
determinado por la frecuencia de corte de los plasmones de super�cie y (ii) cuanto
mayor es la energía irradiada por la carga en movimiento, más cercana es la fre-
cuencia del campo excitado en CNT a la super�cie plasmón-polariton frecuencia.
Sin embargo, en un caso real de nanotubos limitados, este enfoque simple se vuel-
ve inválido. Para describir correctamente la estructura y la dinámica del campo
óptico en un nanosistema compuesto, es importante explorar la nanoestructura
tridimensional (3D) ligada a pérdida compuesta que se muestra en la �gura 4.5.

4.4. La excitación de campo en nanotubos periodicos reales
por una carga móvil mediante el método FDTD

La dispersión para las ecuaciones 4.3-4.7, solo sirven para casos con nanotubos
in�nitos más sim embargo en la vida real esto no es así. El caso de la ecuación
4.2 solo sirve para dar una aproximación en los campos reales de arreglos 3D
conformados por nanotubos. Es por esta razón que utilizamos la solución numérica
FDTD (Diferencias �nitas en el dominio del tiempo) [62], para estudiar a detalle la
estructura del campo óptico in nanotubos reales. Simulamos una carga se mueve a
una velocidad uniforme v por encima del arreglo de nanotubos de tamaño L×L×L,
donde L = 100 y con una densidad Gaussiana de carga:

f(r, t) = W−3 exp{−[(x− v0t)
2 + y2 + z2]/W 2} (4.8)

Donde W es la amplitud W → 0 con distribución isotrópica. Realizamos un es-
tudio numérico sistemático de dicho sistema con el uso de la técnica 3D FDTD.
Modelamos un fragmento espacial con distribuciones de nanotubos de carbono ha-
biendo algunos huecos de manera aleatoria debajo de donde la partícula se mueve,
en la �gura 4.5, se visualiza este ejemplo en un plano paralelo XY de la estructura
de los CNT, con altura de los nanotubos Z como se muestra en la �gura 4.5.
En la parte inferior (ver Figura 4.5) consideramos una nanoestructura periódica
10 × 6 CNTs paralelos al eje Z y ⊥ a la dirección de carga. Para simular un
factor aleatorio asumimos que en algunas posiciones aleatorias de nanoestructura
hay espacios vacios (con probabilidad p = 0,2) en lugar de una CNT. El radio
externo del CNT de pared simple (SW) es R = 0,35l = 175nm, el radio interno
es Ri = 0,8R = 140nm, la longitud es h = 6l = 3,103nm, y el tamaño del sistema
es L · l = 5,104nm, donde l = 500nm es una escala espacial típica para dicha
nanoestructura [63].
Dichos valores de los parámetros de dimensión son más útiles para el usuario en
nuestras simulaciones numéricas, La CNT de pared simple (SWCNT) tiene una
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Figura 4.5: Arreglo de nanotubos CNT, resonando a una frecuencia ωp y una carga que produce
el efecto de la radiación de Cherenkov.

permitividad dieléctrica dispersiva de carbono ε(ω) = εh−ωp2/(ω2 + iγω), donde
la permitividad de la matriz del host es εh = 2, ωp es la frecuencia de plasma,
γ << ω es la coe�ciente de absorción de campo. (En este caso, la frecuencia del
plasmón-polaritón de super�cie es ωp/(εh + 1)0,5).
La parte central (núcleo) de SWCNT se cumple con el mismo dieléctrico (Color
violeta) con ε = 1,5 como parte superior del sistema. En nuestra simulación, nor-
malizamos la velocidad de carga a la velocidad de la luz en el vacío c. Debido a un
espectro de radiación de banda ancha de la carga en movimiento (ver Ecuación
4.3) estudiamos la propiedad de dicho sistema 3D compuesto (carga + nanotubos)
por técnica FDTD en el dominio del tiempo.
Podemos observar la super�cie del campo eléctrico Ex, que produce la radiacion
optica de Chereenkov sobre la super�cie de la nanoestructura conformada por los
CNTs, una vez que la carga ha pasado por ese sistema. La carga que se mueve
con velocidad uniforme v = 0.866 en el caso de SWCNT con frecuencia de plasma
(a) ωp = 1012s−1 y (b) ωp = 2,1 × 1015s−1. Ver �guras 4.6(a,b). Consideramos
con detalles la geometría cuando la carga comienza a moverse en el tiempo t = 0
(desde el lado derecho, ver �gura. 4.6) y estudiamos la dinámica del campo hasta
el momento en que la carga abandona la muestra (el lado izquierdo) para dife-
rentes valores ωp de SWCNTs. La �gura 4.6 muestra el campo generado en la
intersección central del plano de muestra cuando la carga se mueve con velocidad
v = 0,866 sobre la estructura CNT que tiene la �gura 4.6) (a) ωp = 1012s−1 y la
�gura 4.6) (b) ωp = 2,1× 1012s−1 en γ = 0,1ωp. Se puede ver en la �gura 4.6 (a)
que por ωp = 1012s−1 bajo, el campo de CNT se excita principalmente cerca del
área de la ruta de carga, pero para grandes ωp = 2,1×15 s−1.En la �gura 4.6 (b)
los SWCNT excitados se encuentran en el frente de onda total de Cherenkov con
cos(θ) < v/nc, donde n = 1,22 es el índice de refracción del medio transparente.
Las amplitudes de campo que se muestran en la Fig. 4.6 (a), (b) son muy dife-
rentes en diferentes ωp. Por lo tanto, es de gran interés calcular la cantidad de
energía radiada de la carga integrada a lo largo de la ruta de carga en función
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Figura 4.6: Radiación de Cherenkov en la super�cie, con frecuencia de plasma (a)ωp =
1012s−1y(b)ωp = 2,1 × 1015s−1. Observamos que las amplitudes de los campos excitados en
cada SWCNT dependen signi�cativamente del valor ωp. Para ωp = 1012s−1 bajo, el campo se
excita principalmente dentro del área de la ruta de carga, panel (a), pero para ωp = 2,1×1015s−1

mayor, (b) los SWCNT excitados se encuentran en el frente de onda total de Cherenkov. Otros
parámetros son: el radio de los nanotubos es R = 175nm, el radio interno es Ri = 140nm, la
longitud de los nanotubos es h = 3,103nm y el tamaño del sistema es 5× 104nm.

de ωp para varias velocidades de carga diferentes v. (Para el caso sin dispersión
y sin pérdidas, tal dependencia viene dada por la ecuación. 4.3). La �gura 4.7
muestra una energía radiada en función de ωp para varias velocidades de carga
v. Tal dependencia se muestra en la �gura. 4.7. Podemos distinguir en la �gura
4.6(a,b) la distribución colectiva de plasmones-polaritones radiada sobre el campo
eléctrico Ex. Observamos la altura que alcanza la energia radiada sobre el eje z,
y observamos que para el caso 4.6(b) con (a)ωp = 1012s−1y(b) alcanza una altura
de 50 mientras que para el caso 4.6(b) con ωp = 2,1× 1015s−1 alcanza una altura
de 100, podemos darnos cuenta que existe una mayor colectividad de plasmones
de super�cie cuando la frecuencia ese mayor.
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4.5. Acoplamiento óptico entre carga y la nanoestructura
CNT-3D

Figura 4.7: La energía radiada de la carga (unidades arbitrarias), integrada a lo largo de la
ruta de la dirección de la carga en función de ωp para diferente velocidad de carga v. En el área
ωp = 1 × 1015, 4 × 1015]s−1 observamos un patrón de energía de doble pozo con un máximo
(indicado por el símbolo B) en ωp = 2,1 × 1015s−1 y dos mínimos (indicados por los símbolos
A,C) en ωp = 1,2×1015s−1 y ωp = 3,5×1015s−1 respectivamente para todas las velocidades. La
posición de dicho extremo depende débilmente del valor de vx. El pico corresponde a un fuerte
régimen de acoplamiento entre el campo de carga radiante y el campo excitado en la estructura
CNT.

Podemos ver en la �gura 4.7 que la estructura CNT causa una diferencia drás-
tica de la dependencia dada por la ecuación. 4.3. Observamos de la �gura 4.7 que
en la zona 1 × 1015s−1 < ωp < 4 × 1015s−1 un per�l de energía de forma de do-
ble pozo emerge en tal dependencia. Existe un máximo (indicado por el símbolo
B) en ωp ' 2,1 × 1015s−1 y dos mínimos (indicados por los símbolos A,C) en
ωp ' 1,2× 1015s−1 y ωp ' 3,5× 1015s−1 respectivamente que existen en un rango
de carga con velocidades v = 0,81, 0,87, 0,92, 0,98.
Se puede ver que las posiciones de tales extremos dependen débilmente del valor
de la velocidad v. Para analizar el signi�cado del pico B en la �gura 4.7 evalua-
mos el factor adimensional G = (ΛSPP/l)κ donde ΛSPP es el plasmón-polariton
wavelength, κ = R/l es una relación entre los radios de un CNT y le valor de l
es la escala espacial típica. Para ωp ' 2,1 × 1015s−1, tenemos ΛSPP = 1,55µm,
eso para R = 0,35l y l = 500nm trae el valor G ' 1. Esto signi�ca que para
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ωp ' 2,1 × 1015s−1 en los nanotubos acoplados se produce una resonancia: las
excitaciones de plasmón-polaritón de super�cie se generan de manera resonante
por la carga en movimiento a la frecuencia resonante de la nanoestructura CNT
ωp/(εh + 1)0,5. El pico en ωp ' 2,1× 1015s−1 corresponde a un fuerte régimen de
acoplamiento entre el campo de carga radiante y las excitaciones ópticas colectivas
en una estructura CNT. Tal observación nos motiva a estudiar una estructura de
campo excitado en 3D en una zona tan resonante con detalles.
Ahora estudiamos la distribución de campo 3D (carga + nanotubos) en el momen-
to t = te (donde te es el momento en que la carga toca la estructura de nanotubos)
para diferentes valores ωp de SWCNT. Como ya se mencionó, la frecuencia de los
plasmones de super�cie ωp/

√
εh + 1 de�ne un límite en el espectro de frecuen-

cia de los nanotubos conductores. Entonces, el rango del espectro de Cherenkov
alrededor de ωp/

√
εh + 1 contribuye principalmente al espectro de campo excita-

do en nanotubos. Investigamos los patrones de campo 3D en la zona resonante
1 × 1015s−1 < ωp < 4 × 1015s−1 donde emerge un per�l de forma de doble pozo,
ver �gura 4.7.

4.6. Estructura 3D del campo óptico de la nanoestructura
CNT

En la �gura 4.8 muestra los patrones (corte de tomografía) del campo excitado
en un sistema 3D que contiene una carga radiante (que se mueve con velocidad
v = 0,98) y la nanoestructura CNT (ver �gura 4.3) en varias intersecciones (de (a)
a (i)) para el eje Z del sistema 3D en ωp = 2,1× 1015s−1, ver �gura 4.8, �echa B.
En todos los paneles de la �gura 4.8 la carga se mueve de izquierda a derecha. Los
paneles (a), (b) (parte superior del área de carga) e (i) (parte inferior del sistema
CNT) exhiben el único frente de onda Cherenkov (que tiene grandes amplitudes)
y no muestran el campo CNT debido a amplitudes muy pequeñas de este último
en su periferia. Sin embargo, en los paneles centrales (d) - (g) observamos tanto
el frente de onda de Cherenkov bien de�nido que está acoplado al campo de la
CNT excitada en varios cortes (manchas de color).
Observamos que en la �gura 4.8(f) la amplitud del campo CNT es prácticamente
igual a la amplitud del frente de onda de Cherenkov y en dos veces mayor que
las amplitudes CNT en los paneles vecinos (i) y (g). Tal aumento de campo co-
rresponde al acoplamiento resonante del campo de la carga móvil al campo de la
estructura CNT. Tal aumento de la amplitud del campo en la frecuencia máxima
2,1×1015s−1 también se con�rma en la �gura 4.6 (b), donde el aumento del campo
resonante de la estructura CNT en se muestra una comparación con el caso de
una frecuencia más baja en la �gura 4.6(a). En la �gura 4.9 se muestran las capas
seccionadas para el valor en cortes dela altura Z, donde se encuentran orientado
los nanotubos verticales, podemos apreciar que producen los valores (a) para ωp=
1,2 × 1015s−1 y (b) para ωp= 3,5 × 1015s−1, los valores mínimos del campo de
energía de la �gura 4.7.
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Figura 4.8: La estructura del componente de campo generado Ex (unidades arbitrarias) en un
sistema 3D que contiene carga radiante (se mueve con velocidad v = 0,98) y la matriz de CNT.
La estructura del campo Ex(x, y, zi) se muestra en varias capas (i− th cortes) del eje Z (de (a)
a (i)) del sistema 3D para ωp = 2,1× 1015s−1 en la posición del pico del campo, ver �gura 4.7,
�echa B. El panel (a) muestra las amplitudes de campo en el área superior i = 2 de la carga
móvil (ver �gura 4.3), el panel (i) muestra el campo en el área inferior i = 100. La carga se
mueve de izquierda a derecha. En los paneles (d) - (g) observamos la estructura del frente de
onda de Cherenkov irradiado por la carga. Los puntos de color correspondientes al campo de
los nanotubos conductores se ven en los paneles(c) - (h). Los valores de los campos se indican
por las barras de colores. En los paneles (d) - (h) observamos el campo de interconexión de gran
amplitud entre la CNT.

Figura 4.9: Se muestran los mismos cortes que en la �gura 6, pero para (a) ωp= 1,2×1015s−1 en
la posición del campo izquierdo mínimo, y para (b) ωp= 3,5× 1015s−1 en la posición de mínimo
del campo derecho, ver las �echas A y C de la �gura 4.7 de los valores mínimos de los posos
respectivamente.
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Figura 4.10: La imagen (a) muestra la distribución de campo 3D en Ex con la carga móvil
(lado derecho) y los nanotubos (lado izquierdo) para la frecuencia de plasma ωp = 2,1 × 1015

s−1 que corresponde al pico de la �gura 4.7 pico con �echa "B". La �echa azul muestra la
dirección de entrada de la carga. La �echa P y Q inician el área del campo Cherenkov y el
campo CNT respectivamente. En el centro (�echa Q) observamos la estructura periódica del
campo 3D excitada en el área de los nanotubos. Se puede observar que en ωp = 2,1× 1015 s−1

el campo de la estructura CNT tiene una forma periódica bien de�nida. La imagen (b), muestra
la estructura de los nanotubos resonantes en el interior de la nanoestructura y bajo la super�cie
de donde pasa la carga.

La �gura 4.9(a) muestra lo mismo que en la �gura 4.8 pero para ωp = 1,2×1015s−1

en la posición de la frecuencia baja, ver �gura 4.7, �echa A con frecuencia menor.
De la �gura 4.9, observamos que a una frecuencia de plasma dada ωp, la amplitud
del campo en el plano central es mucho menor que en el caso que se muestra
en la �gura 4.8 . La �gura 4.9(b) muestra lo mismo que en la �ura 4.8, con a
una frecuencia de plasma mucho mayor de ωp = 3,5 × 1015s−1, que corresponde
a un segundo mínimo (símbolo C) en la �gura 4.7. Observamos también que la
frecuencia de plasma dada ωp, la amplitud del campo en el plano central es mucho
menor que en el caso que se muestra en la �gura 4.8. Esto con�rma nuevamente la
observación de que una transferencia de resonancia de energía de radiación desde
una carga en movimiento a una nanoestructura periódica ocurre a la frecuencia
ωp = 2,1×1015s−1. A menudo es más informativo explorar la estructura completa
del campo óptico en un medio 3D total. Las �guras 4.10(a,b) muestran el cam-
po 3D de la distribución de campo Ex en dicho sistema compuesto (CNT + con
carga móvil) para la frecuencia de plasma ωp = 2,1 × 1015s−1 que corresponde
al pico que se muestra en la �gura 4.7 (símbolo B). Las �echas azules muestran
las direcciones de entrada y salida de la carga (de arriba a abajo). En la parte
inferior observamos el frente de onda de Cherenkov que se representa como una
super�cie de fase idéntica que toca la salida del sistema 3D. La �echa P y Q indi-
can el área del campo Cherenkov y el campo CNT respectivamente. En el centro
(�echa Q) observamos el patrón periódico del campo 3D excitado en el área de
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los nanotubos a ωp = 2,1×1015s−1 como se muestra en la �gura 4.10(a), mientras
que en la �gura 4.10(b), se muestra un corte cerca de la super�cie que visualiza
los nanotubos resonantes que componen la nanoestructura.

Se puede concluir que sobre el espectro de energía de campo en Ex como una
función de una frecuencia de plasma exhibe una forma clara de doble pozo no
monotónica que se puede observar en la �gura 4.7. Se observa un pico de energía
en una zona de excitaciones de plasmón-polaritón de super�cie que representa
un acoplamiento del campo de carga irradiada de Cherenkov a la estructura de
nanotubos de la CNT, el punto de mayor acoplamiento y radiación para una
frecuencia de nanotubos de carbono es en el punto de frecuencia ωp = 2,1× 1015

s−1 con una velocidad de carga v = 0,98 para este estudio.

4.7. Radiacion de Cherenkov sobre una nanoestructura de
nanotubos con morfología aleatoria

Dado que hoy en día el nivel de ingeniería no permite crear estructuras CNT
periódicas, consideramos una estructura de nanotubos con un factor aleatorio en
las longitudes y radios para que nuestro estudio sea adecuado a la morfología real
de CNT y su escala espacial espectroscópica y nano-metrica en un rango ωp [66].

Figura 4.11: Patrón de CNTs paralelos con ta-
maños aleatorios (longitud y radio) en la parte
inferior del sistema. La carga rápida se mueve pa-
ralela al plano XY con velocidad uniforme v || X
sobre el nanotubo como se indica con la �echa Q;
(b) el recuadro muestra a detalle la morfología de
un SWCNT (Nanotubo de pared blando). [69].

Como se mencionó anteriormente que
es muy complicado construir nanotu-
bos de estructuras uniformes es por
eso que nuestro estudio trata de ape-
garse lo más cercano posible a la mor-
fología de los nanotubos reales que
hoy en día se utilizan, para ello utiliza-
mos el método Mote Carlo [49,68,70].
La idea es usar el valor random pa-
ra el factor aleatorio en un rango de
γ ∈ [0, 1] para nuestras variables alea-
torias [a, b] donde b > a y h = a
y r = b. Aplicamos el método Ran-
dom para a la longitud de los nanotu-
bos como h = hmin + (hmax − hmin)γ
y el radio externo del nanotubo con
R = rmin + (rmax− rmin)γ el radio in-
terno del nanotubo es Ri = 0,8R. En
nuestras simulaciones estandarizamos
las medidas como se muestran a con-
tinuación: l = 500nm, hmax = 6l =
3x103nm, hmin = 0 y rmax = 1,5R0,
rmin = 0,5R0, R0 = 0,35l = 175nm.
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Figura 4.12: Muestra la solución a la ecuación 4.9 de dispersion con los parametros de depen-
dencia.La �echa A1,6 y B1,6 muestra la solución cuando l=0 y l=1. La �echa C muestra la
frecuencia de la super�cie del plasmon la �echa D corresponde a la onda de la luz k = ω/c. La
línea punteada con la �echa E se aproxima al espectro de densidad de energía radiada por la
carga.

Otra manera de expresar la dispersión de plasma sobre cilindros de longitud y
radio aleatorio para modos con pérdida en las ecuaciones de Maxwell con condi-
ciones de la frontera con modos de la propagación electromagnética, se expresa en
la siguiente ecuación [67].[

1
κ2
Il(κ1r0)K ′l(κ2r0)− 1

κ1
I ′l(κ1r0)Kl(κ2r0)

]
×[

1
κ2
Il(κ1r0)K ′l(κ2r0)− 8

κ1
I ′l(κ1r0)Kl(κ1r0)

]
=

c2k2z l
2

ω2r20
I2
l (κ1r0)K2

l (κ2r0)
(

1
κ21
− 1

κ22

)2

(4.9)

Donde Il y Kl son funciones modi�cadas de Bessel de primer y segundo orden, la
prima denota una derivada con respecto al argumento l = 0, 1, 2, ..., r0 es el radio
y:

κ2
I = k2

z −
ω2

c2
ε(ω), κ2

2 = k2
z −

ω2

c2
≥ 0. (4.10)

La �gura 4.12, muestra la dependencia de dispersión de la ecuación 4.9. Dónde:
y = y(x), x = ωr0/c e y = kr0 con diferente valor de parámetro q = ωpr0/c y
l = [0, 1]. En la �gura 4.12, observamos que para grandes y > 1; los valores x
alcanzan los valores q/

√
2 respectivamente, que corresponde a la frecuencia de
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plasmón super�cial en la super�cie de CNT. Podemos ver que cuanto mayor es la
energía irradiada por la carga en movimiento, más cercana está la frecuencia del
nanotubo a la frecuencia del plasmón super�cial.
De la �gura 4.12, cuanto mayor es la energía irradiada por la carga en movimiento,
más cercana está la frecuencia del nanotubo a la frecuencia del plasmón super�-
cial. Sin embargo, la descripción correcta de la estructura real y la dinámica del
campo óptico en un nano-sistema compuesto requiere la exploración de una na-
noestructura compuesta completa con distribuciones tridimensionales y pérdidas
(γe 6= 0) CNT, que se muestran en la �gura 4.11. En las siguientes secciones,
aplicamos la técnica numérica FDTD para estudiar dicho sistema 3D.

4.8. Aprovechamiento numérico - FDTD

Vale la pena señalar que el estudio FDTD del espectro de plasmón-polaritones
de super�cie en un sistema desordenado tridimensional es una tarea laboriosa,
incluso para cálculos paralelos. Por lo tanto, en este estudio nos limitamos al ré-
gimen antes mencionado. La comparación de resultados para diferentes niveles
de trastorno requiere expansiones signi�cativas y el uso de diferentes distribu-
ciones estadísticas. Dicha investigación se llevará a cabo en el futuro. En tales
nanotubos desordenados con parámetros aleatorios (ver �gura 4.11), se produce
la generación de oscilaciones locales (no homogéneas) de los campos 3D de su-
per�cie de plasmón-polaritón. Dichos campos tienen una forma complicada y una
simetría axial que di�ere signi�cativamente con respecto al caso de los nanotu-
bos periódicos estudiado en nanotubos con estructura periódica. Consideramos
SWCNT con permitividad dieléctrica dispersiva similar a la de los metales Drude
ε(ω) = εh − ω2

p/(ω
2 + iγeω), donde εh = 2 es la permitividad dieléctrica de la

matriz del an�trión, ωp es la frecuencia de plasma y γe << ωp. Para la super�cie
de plasmón-polariton la frecuencia es ωp/

√
εh + 1. La parte central (núcleo) de

SWCNT se cumple con el mismo dieléctrico con ε = 1,5 como la parte superior
del sistema.
En la �gura 4.13 podemos observar el campo colectivo de plasmones-polaritones
de super�cie que produce la radiación de Cherenkov del campo excitado de los
nanotubos, podemos ver que las amplitudes varían dependiendo la frecuencia de
plasma que se le aplique a cada nanoestructura en el caso de la imagen (a) con
frecuencia de plasma;ωp = 6× 1014s−1, observamos una amplitud visible en forma
de cono con altura máxima de 60 sobre el campo Ex, mientras que para el caso
(b) con frecuencia de plasma; ωp = 4,1 × 1014s−1, se alcanza un mayor número
colectivo de plasmones de super�cie con una altura de 100 sobre el campo eléctrico
Ex [71,72]. En la �gura 4.13, podemos observar el cono característico que produce
la onda de la radiación de Cherenkov sobre la super�cie de las nanoestructuras
para el caso de la �gura 4.13(a), muy diferente a la forma de onda que se plasma
en la �gura 4.13(b), que es distorsionada debido a que existe una mayor frecuencia
de plasma mucho mayor en las nanoestructuras para este último caso. Dicho com-
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Figura 4.13: El campo Cherenkov Ex (unidades arbitrarias) en el plano central generado por
una carga que se mueve con velocidad uniforme v = 0,866 en el caso de SWCNT con frecuencia
de plasma (a) ωp = 6 × 1014s−1 y (b) ωp = 4,1 × 1014s−1. Observamos que las amplitudes de
los campos excitados en cada SWCNT dependen signi�cativamente del valor ωp. Para ωp =
6 × 1014s−1 el campo se excita principalmente dentro de la ruta de carga, pero para ωp =
4,1×1015s−1 (b), hay pequeños huecos cóncavos y picos de grupos de campos SWCNT excitados
en la onda Cherenkov.

portamiento de plasma nos motiva a estudiar un rango de diferentes frecuencias
aplicada a la nanoestructura.

4.9. Estudio de frecuencias de plasma ωp y acoplamiento
óptico sobre nanotubos con estructura aleatoria

Nuestro siguiente objetivo es saber cómo se comporta la emisión de plasmones
de super�cie cuando variamos el valor de la frecuencia ωp (frecuencia que se aplica
a los nanotubos) para un determinado rango de frecuencias, para esto estudiamos
un espectro amplio de frecuencias y asi encontrar el punto de frecuencia en donde
se emite más energía. Estudiamos un rango de frecuencias, tomando como dato
principal que la magnitud del campo cambia en relación con la frecuencia de los
CNTs, como se observa en los dos ejemplos de la �gura 4.13(a, b), realizamos
varias pruebas para calcular el campo eléctrico en un rango de frecuencia para
ωp de ωp = [1× 1014 hasta 5× 1016]s−1 para 4 velocidades diferentes de la carga
(v1 = 0,81, v2 = 0,87, v3 = 0,92 y v4 = 0,98) para la radiación de Cherenkov.
En estas pruebas, el objetivo es encontrar la frecuencia ωp, donde el campo es
mayor y, por lo tanto, más acoplado con la radiación de Cherenkov. Encontra-
mos la frecuencia donde se genera un mayor acoplamiento entre las CNT y la
carga está en ωp = 6 × 1014s−1 que se indica con la �echa B, mientras que en
el rango estudiado el acoplamiento más pequeño se da en el punto mínimo para
ωp = 4,1× 1014s−1, en la �gura. 4.14 muestra los resultados de esta investigación.
Investigamos un amplio rango de frecuencia donde se ubicaron mayores cambios
en la radiación de plasmones, el rango de frecuencia con mayores cambios se pue-
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Figura 4.14: La energía radiada integrada (unidades arbitrarias) en toda ruta de la dirección
que sigue la carga (path) en función de ωp a diferentes velocidades de carga v. En el área ωp =
1×1014, 5×1016]s−1 observamos un patrón de energía con el máximo nivel de energía (indicado
por el símbolo B) en ωp = 4,1× 1015s−1 y un mínimo de energía inicial A en ωp = 6× 1014s−1

respectivamente para todas las velocidades. La posición de dicho extremo depende débilmente
del valor de vx. El pico corresponde a un fuerte régimen de acoplamiento entre el campo de
carga radiante y el campo excitado en la estructura CNT.
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Figura 4.15: Estructura del componente del campo generado Ex (unidades arbitrarias) en un
sistema 3D que contiene carga radiante (moviéndose con velocidad v = 0,98) y la matriz de CNT.
La estructura del campo Ex(x, y, zi) se muestra en varias capas (i− th cortes) del eje Z (de (a) a
(i)) para ωp = 6×1014s−1 en la posición del campo mínimo, ver �gura 4.14, �echa A. El panel (a)
muestra las amplitudes de campo en el área superior i = 2 de la carga móvil (ver �gura 4.14), el
panel (i) muestra el campo en el área inferior i = 100. La carga se mueve de izquierda a derecha.
En los paneles (d) - (g) observamos la estructura del frente de onda de Cherenkov irradiada
por la carga. Los puntos de color correspondientes al campo de los nanotubos conductores se
visualizan en todos los planos (c) - (h). Los valores de los campos están indicados por las barras
de colores. En los paneles (d)-(h) observamos el campo de interconexión de gran amplitud entre
la CNT.

de observar en la �gura 4.14, que va desde ωp = ωp = 6 × 1014s−1 donde hay un
ligero sedimento bajo(Punto inicial mínimo en la que la energía asciende), alcanza
un máximo nivel de energía en donde la generación de plasmones es mayor en el
rango ωp = 4,1×1015s−1 y vuelve a decaer en el valor de la frecuencia del valor ωp
= ωp = 1 × 1016s−1. Para valores de frecuencia posteriores se sigue una relación
sin cambios de energía.
Observamos que la resonancia del campo de la estructura CNT aumenta en
comparación con frecuencias más bajas y frecuencias más altas que el valor de
ωp = 4,1× 1015s−1, valor donde hay una mayor dispersión de energía y un mayor
acoplamiento entre la relación (carga + CNT). Consideramos importante saber
cuál es el comportamiento dentro de los puntos A y B, punto mínimo ascendente
de energía y punto máximo de energía y de acoplamiento óptico entre la carga y
el sistema de nanotubos es. Es por ello que en la �gura 4.15(a,b) observamos las
tomografías para el caso de los puntos A y B.
En los paneles (a-i) de la �gura 4.15(a, b), se muestran las secciones transversales
del campo Ex del punto mínimo de frecuencia ωp = 6 × 1014s−1, se muestran los
campos de la mano-estructura de CNT irradiados en profundidad Z (orientación
de los nanotubos), donde (a = 2) está cerca de la super�cie, (e = 51) muestra un
corte en el medio de la estructura de los nanotubos y (i = 100) está cerca de la
base donde se encuentran las CNT. Podemos ver que hay una mayor distorsión
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Figura 4.16: Distribución de campo 3D Ex(a) sistema compuesto con la carga móvil y nanotubos
para la frecuencia de plasma ωp = 6 × 1014s−1 que corresponde al valor mínimo de la �gura
4.14 (�echa A). La �echa azul muestra la dirección de entrada de la carga. Las �echas P y Q
indican el área del campo Cherenkov y el campo CNT respectivamente. En el centro (�echa Q)
observamos la estructura periódica del campo 3D excitada en el área de los nanotubos. Se puede
ver que en tal ωp = 6× 1014s−1 el campo de la estructura CNT tiene una forma periódica bien
de�nida. Par el caso (b) observamos las mismas caracterizas pero correspondientes al punto B
al valor máximo de la �gura 4.14 (�echa B), punto donde se emite mayor energía de plasmones-
polaritones dentro de la nanoestructura con frecuencia ωp = 4,1× 1015s−1.

del campo entre los nanotubos para los valores de las secciones c - g (i = 31 a 71)
para ambos casos de la �gura (a, b) de los niveles bajo y máximo de energía de las
letras A y B de la �gura 4.14. Podemos ver en la barra de color de cada �gura el
rango de intensidad alcanzado en cada uno de los cortes para cada valor (i), donde
el valor para la sección (f) tiene un mayor intensidad (intensidad de color = 40)
en comparación con las otras secciones para el caso de la �gura 4.15(a), mientras
que para el caso de la �gura 4.15(b), el mismo corte con frecuencia alcanza un
valor de intensidad máximo de 100.
Para comprender mejor la distribución del campo, unimos todas las secciones o
capas de los valores i = 1 hasta i = 100 para generar una imagen 3D que repre-
senta el campo completo en profundidad de los nanotubos Z, y la expansión del
campo Ex que se produce en el interior de los nanotubos. La imagen 3D de la
�gura 4.16(a), muestra el valor mínimo (�echa A) que se muestra en el grá�co de
la �gura 4.14, donde podemos observar una baja dispersión de plasmón-polaritón
para esta frecuencia ωp = 6× 1014s−1, donde Q representa la dirección de la car-
ga que cruza la estructura de los nanotubos XY y paralela al eje Z, podemos
observar formas de campo de los CNTs verticales y de diferente espesor, debajo
La ruta de carga. Observamos lo mismo para el caso 4.16(b) con el punto máxi-
mo de mayor acoplamiento de la �gura 4.14 (�echa B), con frecuencia mayor de
ωp = 4,1×1015s−1. En la �gura 4.16(b), la imagen en 3D se muestra para el punto
máximo de plasmones- polaritones y la dispersión del campo Ex correspondiente
al punto máximo ωp = 4,1× 1015s−1 del grá�co de la �gura 4.14, donde podemos
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observar el campo de nanotubos para los CNTs con de diferente radio y longitud.
Este valor representa el mayor acoplamiento y una mejor dispersión de energía
del campo Ex entre la radiación que emite la carga de Cherenkov y la frecuencia
ωp emitida por los CNTs.

4.10. Comparación de CNTs frente a Nanoestructuras de
TiO2

Como se mencionó en el capítulo 2, dadas las condiciones tecnológicas es muy
complicado crear nanoestructuras periódicas. Los CNT que se producen común-
mente en laboratorio que tienen radios y longitudes diferentes(Ver �gura 4.17).
Dentro del mercado industrial existen otra variedad de nanoestructuras: nanotu-
bos de TiO2 (Dióxido de Titanio) con importantes capacidades conductoras, es
por ello que decidimos incluir estas nanoestructuras a nuestra simulación. Ver �gu-
ra 4.18. Las nanoestructuras a base de grafeno (CNT), pueden tener oscilaciones

Figura 4.17: Imagen real tomada con Micro-
grafías SEM (Scanning electron microscope)
que muestran super�cies de fractura de com-
puestos de CNT / epoxy alineados después
de la prueba de tracción [91]

Figura 4.18: Nanoestructuras de dióxido de
Titanio (TiO2) imagen de microscopio de
barrido. Muestra el costado de los nanotu-
bos de TiO2, con forma de bambu bien de-
�nida.

superiores a los de 1 × 1013, mientras que las nanoestructuras de TiO2, general-
mente solo operan en frecuencias relativamente bajas, iguales o menores a 1×1010,
en nuestro interés por saber qué tipo de nanoestructura tubular resulta ser más
e�ciente, realizamos varias pruebas en los rangos de frecuencia para las nanoes-
tructuras, 1 × 103(a partir de kilohertz-KHz) hasta 1 × 1010 para las estructuras
de dióxido de titanio, mientras que para el caso del CNT ocupamos frecuencias
de plasma mayores o iguales a 1 × 1014 hasta 1,2 × 1016 para encontrar que tipo
de nanoestructura permite mejores transmisión de señales en modo de plasmones-
polaritones. Estudiamos dos dependencias principales; la primera muestra una
dependencia de frecuencias distribuidas en un intervalo de velocidades (ver �gura
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Figura 4.19: Energía que irradiada la carga con dependencia de la velocidad de la carga para
diferentes frecuencias de plasma; ωp = [1013, 1014, 1015, 2,1×101015, 3,5×1015 y 8,5×1015 para
los nanotubos de CNT's (a) y ωp = [103, 105, 108y1010]s−1 para el caso (b) TiO2, en un intervalo
de velocidades v=0.5 hasta v=0.98. Dependencia de velocidad v para ambos nanoestructuras.

4.19), mientras que la segunda dependencia estudiamos algunas velocidades distri-
buidas en un rango de frecuencias (ver �gura 4.19). El rango de velocidades de la
carga que utilizamos fueron desde una velocidad inicial v=0.5 hasta v=0.98 para
frecuencias bajas ωp = [103, 105, 108y1010]s−1 para el caso de nanotubos de TiO2 y
para frecuencias altas ωp = [1013, 1014, 1015, 2,1× 1015, 3,5× 1015 y 8,5× 1015]s− 1
para el caso CNT's, ver �gura 4.19(a). Podemos observar que para frecuencias
pequeñas ωp = [103, 105, 108 y 1010]s−1, caso TiO2, (Ver �gura 4.19(b)), no exis-
te variación en la radiación de energía, caso contrario para frecuencias grandes
ωp = [1013, 1014, 1015, 2,1× 1015, 3,5× 1015 y 8,5× 1015. Donde existe una familia
más variada con respecto a la familia de frecuencias (ωp > 103) que tomamos para
estas pruebas como se observa en la �gura 4.19(a). Observamos que ambos casos
de la �gura 4.19(a) y (b), coinciden con la misma relación de energía radiada para
ambos casos de nanoestructuras. En la �gura 4.20 y 4.21, observamos las tomo-
grafías en profundidad y la estructura óptica 3D del valor máximo irradiado para
las nanoestructuras de Dióxido de Titanio TiO2 con frecuencia ωp = 1010s−1 con
una velocidad de v = 0,85, punto máximo indicado por la �echa B de la �gura
4.19(b). La �gura 4.20 muestra los paneles en vistas de tomografías de las na-
noestructuras en profundidad desde i=2 hasta i=100, mientras que la �gura 4.21
muestra la resonancia 3D de los nanotubos.

En ocasiones es preferible estudiar una dependencia de velocidades sobre un
rango de frecuencias, ya que brinda una mejor precisión de un punto mayor de
energía radiada, esta relación la apodemos observar en la �gura 4.22, en donde se
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Figura 4.20: Estructura interna de
los nanotubos desde la super�-
cie hasta la base etiquetados desde
i = [2, 21, 31, 41, 51, 61, 71, 81, 100], en las
que podemos observar el campo óptico que
generan la radiación de la partícula para
cada sección transversal.

Figura 4.21: Estructura Óptica 3D con
ωp = 1010s−1, cuando la carga que produce
la radiación de Cherenkov va a una veloci-
dad v=0.85. Punto máximo indicado por la
�echa B de la �gura 4.19(b).

traza una línea puntada divisoria separando el ancho de banda de las frecuencias,
en lado izquierdo encontramos un intervalo de frecuencias para nanoestructuras de
TiO2 y lado derecho, frecuencias para los CNTs. Claramente podemos observar
una mayor generación de energía Wc sobre la super�cie mayor en los nanotubos
de carbono cuando se varía la frecuencia de los nanotubos ωp. En nuestro apro-
vechamiento numérico utilizamos una saturación de 200 nanotubos sobre nuestra
malla numérica de CNTs, cantidad aproximada al arreglo de los nanotubos de
TiO2 creadas en laboratorio para nuestros �nes.
En la �gura 4.23 podemos observar los cortes en profundidad del campo Ex para-
lelo al eje Z, correspondientes al punto de mayor acoplamiento de los nanotubos
CNT con la carga radiante al punto máximo de energía de la grá�ca de la �gura
4.22, indicada por la �echa A con frecuencia ωp = 1,2× 1016s−1.
En la �gura 4.23 observamos que el panel (f) aproximadamente que a la mitad de
la altura de los paneles correspondientes a la mitad de la nanoestructura alcanza
un campo de mayor intensidad re�ejada en la barra de colores, con un valor igual
a 40. En la �gura 4.24, observamos la radiación de super�cie que emite la carga
sobre la nanoestructura del pico máximo de radiación de energía(indicada por la
�echa A de la �gura 4.22). Podemos observar también la amplitud del campo
Ex, que deja el campo óptico producido por la carga que pasa sobre los nanotubos
(picos que sobresalen de la super�cie de los nanotubos) y que viaja a una veloci-
dad v=0.866 con un índice de refracción n = 1,22 para los cuatro casos pero con
una frecuencia de ωp = 1,2× 1016s−1. En la �gura 4.24, podemos observar el cam-
po indicado también por la barra de colores Ex, que indica un valor aproximado
de 140, valor que alcanza la altura máxima irradiada de plasmones de super�cie
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Figura 4.22: Podemos observar en primera instancia que para las frecuencias ωp para los nano-
tubos de TiO2, existe una alta concentración de energía constante para todo el rango de familias
de ωp = 1010s−1 cuando la velocidad es igual a v = 0,81 (Línea de color verde). Caso contrario
para los CNTs donde existe un cambio considerablemente importante de energía cuando la car-
ga va a una velocidad v=0.98 (Línea de color azul) en un pico máximo de ωp = 1,2 × 1016s−1

indicada por la �echa A.

Figura 4.23: Tomografías en forma de paneles (a-i) que muestran los cortes de altura del campo
Ex en altura y paralelo al eje Z para el pico A de la �gura 4.22, podemos ver que la tomografía,
con más intensidad es el panel (i=61 correspondiente al panel (f).
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sobre el eje de la altura Z. Mientras que en la �gura 4.25, podemos ver el com-
portamiento interno de la estructura de los nanotubos CNT del punto máximo
de energía de la �gura 4.22 (indicada por la �echa A de la �gura) con frecuencia
ωp = 1,2 × 1016s−1, podemos observar un plasma con pequeñas formaciones de
plasma en forma de nanotubos paralelas al eje Z de la amplitud del campo Ex,
donde las �echa azul indica la dirección de la carga radiante.

Figura 4.24: Cono de Cherenkov pro-
ducido por la carga sobre los nanotu-
bos con velocidad v=0.866 y frecuencia
ωp = 1,2×1016s−1. (Pico máximo de ra-
diación de energía(indicada por la �echa
A de la �gura 4.22).

Figura 4.25: Amplitud del campo Ex en
el interior de la estructura CNT con na-
notubos aleatorios, con frecuencia: ωp =
1,2 × 1016s−1(pico máximo de radiación
de energía(indicada por la �echa A de la
�gura 4.22).

4.10.1. Orientaciones de las nanoestructuras

Figura 4.26: Microscopía electrónica que visuali-
za las �bras de CNT con diámetros de 100-200
nm. [84]

Las estructuras estudiadas hasta
ahora (Morfologías periódicas y alea-
torias) tienen una dirección vertical y
una orientación paralela al eje Z, sin
embargo, existen otras variedades de
arreglos en las nanoestructuras, una
morfología muy comúnmente conocida
es la morfología de red (Similares a la
imagen de la �gura 4.26), en la que los
nanotubos forman una red horizontal
a lo largo del arreglo (XY) con inter-
cepciones y contactos entre ellos. Es

por ello que nuestro siguiente objetivo es abordar este tipo de morfología cruzada
(en red), para conocer el comportamiento entre la nanoestructura resonante en
red y la carga que produce la radiación de Cherenkov [73�83].
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4.11. Radiación de Cherenkov sobre una malla de nanotu-
bos resonantes

La malla compuesta por CNT con morfología de red se encuentra muy común-
mente en la creación de nanoestructuras [84�92], por lo que nuestra investigación
proporciona información que puede ser de gran interés cientí�co y tecnológico en
pruebas reales considerando este tipo de morfología en la CNT's. Analizando esta
consideración, podemos observar que los nano-compuestos forman una malla con
contacto mecánico entre ellos que genera una conducción inminente de energía a
través de la malla CNT [94] que no había sido estudiada en investigaciones pre-
vias [95, 96].

Figura 4.27: (a) Sistema de simulación 3D
de nanotubos + carga. Donde los nanotu-
bos muestran la morfología con forma de red
(plano XY) y la carga rápida (�echa Q) que
se mueve por encima de la red de CNT. (b)
muestra la morfología del SWCNT.

Consideramos una nanoestructura perió-
dica 10 × 6 CNTs paralelos al eje XY y
⊥ a la dirección de carga. El radio ex-
terno de los CNT de pared simple (SW)
es R = 0,35l = 175nm, el radio interno
es Ri = 0,8R = 140nm, la longitud es
h = 6l = 3,103nm, y el tamaño del siste-
ma es L · l = 5,104nm, donde l = 500nm
es una escala espacial típica para dicha
nanoestructura.
Dichos valores de los parámetros de di-
mensión son más útiles para el usuario
en nuestras simulaciones numéricas. La
CNT de pared simple (SWCNT) tiene una
permitividad dieléctrica dispersiva de car-
bono ε(ω) = εh − ωp

2/(ω2 + iγω), don-
de la permitividad de la matriz del host
es εh = 2, ωp es la frecuencia de plas-
ma, γ << ω es la coe�ciente de absor-
ción de campo. (En este caso, la frecuen-
cia del plasmón-polaritón de super�cie es
ωp/(εh + 1)0,5). Para este caso se estudió
nanotubos periódicos en longitud y grosor, es decir, nanotubos uniformes pero
con diferente orientación. La parte central (núcleo) de SWCNT se cumple con el
mismo dieléctrico (Color rosa) con ε = 1,5 como parte superior del sistema. En
nuestra simulación, normalizamos la velocidad de carga a la velocidad de la luz
en el vacío c [97]. Debido a un espectro de radiación de banda ancha de la carga
en movimiento (ver Ecuación 4.3). Podemos observar en la �gura 4.28, también
la emisión de energía radiada sobre la super�cie de la nanoestructura de CNTs y
encontramos un distribución muy diferente de energía a la de los casos anteriores,
donde los nanotubos tenían una orientación hacia el eje Z(nanotubos verticales).
Podemos ver en la �gura 4.28 los picos de energía del campo Ex generados en
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Figura 4.28: Podemos observar el campo óptico (Mediante el método FDTD [98] ) que produce
la carga en la super�cie de la nanoestructura (Red de CNTs). Las �echas indican la entrada y
salida de la carga. Para el caso (a), tenemos una frecuencia de ωp = 1 × 1013 y para el caso
ωp = 5× 1015 con una velocidad de carga para ambos casos de v = 0,75

la super�cie después de que la carga ha pasado sobre la super�cie de la nanoes-
tructura y ha alcanzado los límites de nuestra simulación. Las �echas indican la
entrada y salida de la carga moviéndose a una velocidad uniforme hasta que sale
del sistema simulado. Para el caso de la Figura 4.28 (a) la malla CNT se excita
a una frecuencia de ωp = 1× 1013, observamos una ruta bien de�nida de picos de
plasmones-polaritones que deja la radiación Cherenkov en la estructura CNT en el
centro de la super�cie del sistema. Para el caso de la Figura 4.28 (b) la malla CNT
se excita a una frecuencia de ωp = 5× 1015 donde observamos picos bien de�nidos
en el centro del sistema con pequeños picos de energía a los lados que acompañan
a la ruta principal donde pasa la carga, observamos que los SWCNT excitados se
encuentran en el frente de onda de Cherenkov donde el índice de refracción en el
medio transparente es n = 1,22. Podemos ver una diferencia notable entre los ca-
sos (a) y (b) debido a la diferencia en sus frecuencias. Estos cambios signi�cativos
de energía para el mismo sistema con velocidad de carga igual a v = 0,75 pero
con diferente frecuencia nos motiva a estudiar la energía radiada para diferentes
valores de ωp y diferentes velocidades de carga.
Podemos observar una uniformidad en la radiación de energía para todas las velo-
cidades de carga, excepto cuando la carga tiene una velocidad de v = 0.75, donde
podemos observar claramente un aumento considerable de energía en el punto de
frecuencia ω = 1×1013 que disminuye mientras aumenta la frecuencia. Este signi-
�cativo pico de energía nos lleva a estudiar en detalle las velocidades asociadas a
él, ya que este fenómeno no se consideró anteriormente. Las �guras 4.29 (a) y 4.29
(b) muestran algunos cortes en forma de tomografías para el campo Ex dentro
del sistema 3D correspondiente a las Figuras 4.29(a) y 4.29(b) con frecuencias de
ωp = 1 × 1013 y (b) ωp = 5 × 1015 respectivamente. Para ambos casos tenemos
cortes del efecto que produce la radiación Cherenkov en el sistema donde se en-
cuentra ubicada la malla de nanotubos, tenemos cortes que van desde i = 2, corte
más cerca de la super�cie hasta i = 100, corte más profundo del sistema.
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Figura 4.29: Tomografías de dos paneles en profundidad del campo Ex 3D en pequeños cortes
que van desde i = 2 (capa cerca de la super�cie de la nanoestructura) hasta i = 100 (capa más
profunda del sistema 3D). Para el caso (a) las capas de tomografía corresponden a una frecuencia
de ωp = 1× 1013, para el caso (b) las capas corresponden a una frecuencia ωp = 5× 1015, ambas
casos con una velocidad v = 0,75

Observamos una mayor excitación de los nanotubos en los cortes con i = 61, cortes
muy cercanos en donde está ubicada de la malla en el sistema, podemos observar
el campo óptico bien de�nido y con mayor fuerza, para el caso 4.29 (a) observamos
una excitación de campo en la ruta principal donde pasa la carga, para el caso
4.29 (b) con una frecuencia mayor observamos un campo óptico más distribuido
en todo el campo de nanotubos y con mayor irradiación en el panel (f). Los cortes
de las �guras 4.29 (a) y 4.29 (b), nos dan una noción general del comportamiento
que ocurre en el campo óptico interno Ex del sistema, para tener una idea más
precisa del campo óptico 3D de la malla que podemos observar en las Figuras 4.30
(a-d) el campo 3D en detalle, las �guras 4.30 (a) y 4.30 (b), pertenecen al campo
óptico interno de la �gura 4.28 (a) con ωp = 1 × 1013 mientras que las �guras
4.30 (c) y 4.30 (d) pertenecen al campo óptico interno de La �gura 4.28 (b) con
ωp = 5× 1015.
Las �guras 4.30 (a) y 4.30 (c) muestran todo el sistema de campo óptico que deja
la carga en el sistema, las �echas P y Q indican el área del campo de carga en los
nanotubos excitados. Las �guras 4.30 (b) y 4.30Fig5 (d) son secciones transver-
sales a la altura donde se encuentra la nanoestructura de con morfología de red
dentro del medio dieléctrico; Los campos ópticos producidos por las nanoestruc-
turas se descubren visiblemente.
En la Figura 4.30 (d) podemos ver el campo de la malla de CNTs bien de�nido en
el área XY donde está colocada la malla CNTs. Las �echas amarillas muestran
la entrada y salida de la carga en el sistema.
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Figura 4.30: Campo óptico Ex que produce la malla de CNT dentro del sistema 3D. Para el
caso (a), las �echas amarillas corresponden a la entrada y salida de la carga con velocidad
v = 0,75 en la nanoestructura que resuena a una frecuencia de ωp = 1 × 1013s−1. Las �echas
P y Q indican el área del campo Cherenkov y del campo CNT, respectivamente. El caso (b)
corresponde a un corte en el medio del sistema (a) donde observamos en detalle la forma del
campo de los nanotubos. Lo mismo se aplica en los casos (c) y (d) pero con una frecuencia de
ωp = 5× 1015s−1. Observamos que el campo visible interno que producen los nanotubos dentro
del sistema 3D queda descubierto en las imágenes (b) y (d) y el campo resonante de los CNTs
están orientadas en dirección XY formando una malla (paralelas a la dirección de la carga)
extendida a lo largo del sistema. En la barra de colores Ex observamos la intensidad del campo
eléctrico alcanzando como consecuencia entre la interacción de la carga y el nano-sistema. Las
�echas amarillas indican la dirección de donde entra y sale la carga.Observamos claramente una
fuerza de acoplamiento e intensidad del campo diferente entre las frecuencias ωp = 1× 1013s−1

y ωp = 5× 1015s−1
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Figura 4.31: Investigamos un rango de frecuencia de ωp = [1 × 1013, 1 × 1016] para un amplio
rango de velocidades de carga (v = 0.06, 0.12, 0.17, 0.23, 0.29, 0.35, 0.40, 0.46, 0.52, 0.58, 0.64,
0.69, 0.75, 0.81, 0.87, 0.92, 0.98). Podemos observar que para la velocidad v = 0.75 hay un
aumento signi�cativo en la energía Wc que disminuye mientras aumenta la frecuencia ωp en los
nanotubos.

4.12. Rango de frecuencias ωp para velocidades �nitas

Podemos observar que en las �guras anteriores hay un cambio importante cuan-
do el parámetro ωp se modi�ca y por lo tanto en la energía que irradia el sistema
cuando se altera este valor. Es por ello que estudiamos un rango de frecuencia para
diferentes velocidades de la carga a través del sistema. Estudiamos una familia de
velocidades que van desde v = 0,6 hasta v = 0,98. La �gura 4.31 muestra una
relación con la dependencia de frecuencia ωp vs Wc para velocidades v = 0.06,
0.12, 0.17, 0.23, 0.29, 0.35, 0.40, 0.46, 0.52, 0.58, 0.64, 0.69, 0.75, 0.81, 0.87, 0.92,
0.98, incluimos velocidades de carga bajas y altas. La energía radiada total Wc

para cada velocidad respectiva se obtiene sumando los valores que irradian los
plasmones de super�cie en el sistema en cada valor de frecuencia ωp. Estudiamos
un rango de frecuencia de ω = 1 × 1013 hasta ωp = 1 × 1016], despreciamos las
frecuencias ωp < 1× 1013, ya que los valores de energía permanecieron constantes
en este punto. De la �gura 4.31, podemos observar un pico sobresaliente de energía
que comienza en una frecuencia 1×1013 y decrece mientras aumenta la frecuencia
cuando la carga va a una velocidad de v = 0,75 (Línea azul de la �gura 4.31).
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Figura 4.32: Encontramos una familia de velocidades v = [0,706, 0,791] que generan diferentes
picos de energía Wc a ciertas frecuencias, que comienzan en el punto v = 0,706 y ωp = 3,4×1015

y termina en el punto v = 0,791 con ωp = 4 × 1014, siendo este, el último pico de energía
encontrado en nuestra investigación. También encontramos un pico máximo de energía indicado
con la �echa M con una velocidad v = 0,779 y una frecuencia ωp = 1× 1013 siendo el pico más
alto de toda la familia investigada.

Para comprender más detalladamente el pico de energía en la Figura 4.31 con
velocidades de carga v = 0.75, estudiamos las velocidades de carga cercanas a
esta velocidad y encontramos una familia de picos de energía muy similar a la
generada por la carga con v = 0.75. En la �gura 4.32 observamos una familia de
velocidades con un rango de v = [0,706−0,791], en todo este rango estudiado exis-
ten picos de energía registrados en diferentes puntos ωp. El primer pico de energía
registrado en nuestros resultados numéricos corresponde al valor de velocidad v =
0.706 con una frecuencia ωp = 3,4 × 1015, mientras que el último pico de energía
se registró en v = 0,791 con ωp = 4× 1014. En la Figura 4.32, observamos 4 casos
del campo óptico interno con medio corte donde podemos ver el campo óptico de
los nanotubos. En las Figuras 4.32 (a-d), observamos cuatro casos del campo óp-
tico interno a medio corte, donde podemos ver el campo óptico de los nanotubos,
observamos que para el caso (a) v = 0,75 existe una frecuencia ωp = 1 × 1013,
para el caso (b), v = 0.774 con ωp = 2,9 × 1015, para el caso (c) v = 0,706 con
ωp = 3,4× 1015, y para el caso (d) hay un v = 0,75 y ωp = 5× 1015. En los casos
de la �gura 4.32 (b), (c) y (d) con altas frecuencias, podemos ver un campo bien
de�nido de nanotubos en forma de malla CNT. Las �echas amarillas indican la
dirección en la que se mueve la carga. Las �uctuaciones de energía comienzan a
ocurrir en un punto con velocidad v = 0,706 ωp = 3,4×1015, indicado por la �echa
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Figura 4.33: La imagen (a) muestra el campo que produce la carga en la super�cie de la nanoes-
tructura de red de nanotubos, (b) tenemos un panel de tomografías en profundidad del campo
Ex 3D en cortes pequeños, la capa con valor i = 2 , es la capa más cercana a la super�cie,
mientras que la capa con el valor i = 100 es la capa más profunda del sistema. (c) Observamos
el campo óptico 3D interno que produce la carga en el sistema, la imagen (d) muestra un corte a
la mitad del mismo sistema. Las �echas amarillas corresponden a la entrada y salida de la carga.
Las �echas P y Q indican el área del campo Cherenkov y el campo CNT. Las imágenes (a-d)
corresponden al pico de energía máxima (�echa M) de la �gura 4.32 con velocidad v = 0,779 y
frecuencia ωp = 1× 1013

S (Inicio) y aumentan con cada incremento de velocidad hasta alcanzar un punto
máximo indicado con la �echa M (máximo) con valores de velocidad y frecuencia
v = 0,779 y ωp = 1 × 1013 respectivamente. Posteriormente, las �uctuaciones de
energía disminuyen hasta que tienen una �uctuación �nal de energía en el punto
de velocidad v = 0,791 y frecuencia ωp = 4×1014, indicado por la �echa F (Final).
El pico de radiación de energía máxima indicado por la �echa M de la Figura 4.32
representa un acoplamiento máximo de energía entre la carga y el sistema de na-
notubos resonantes. En la Figura 4.33 (a-d), apreciamos el comportamiento en la
super�cie y dentro del sistema dieléctrico donde la malla de CNT correspondiente
a este acoplamiento se muestra en detalle (Ver �echa M de la �gura 4.32). En la
Figura 4.33 (a) observamos la radiación cherenkov en forma de cono (frente de
onda excitado) y un campo Ex excitado en la ruta principal por donde pasa la
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carga. La �gura 4.32 (b) corresponde a cortes del sistema, observamos una reso-
nancia más fuerte en el corte i = 61, corte muy cerca de donde está la malla CNT.
En la Figura 4.32 (c) podemos ver la distribución del campo Ex que produce la
carga dentro del sistema, las �echas amarillas indican la entrada y salida de la
carga, la �gura 4.32 (d) muestra el mismo sistema con un corte transversal por la
mitad muy cerca de donde se encuentra la malla CNT. Las �echas Q y P indican
el área del campo excitada por la radiación de Cherenkov.
Podemos concluir que en la última sección de esta investigación; investigamos la
radiación de Cherenkov producida por una partícula en un nano sistema en forma
de malla compuesta de nanotubos de carbono donde aplicamos una frecuencia de
plasma. Encontramos una familia de velocidades de carga que producen �uctua-
ciones de energía en diferentes puntos de ωp, de los cuales se destaca un pico de
energía máxima con un mejor acoplamiento entre la carga y la malla de nanotubos.



Capítulo 5

Red neuronal que detecta una
transición de fase para un

sistema de percolación mediante
BackPropagation

5.1. Introducción

Las investigaciones de estructuras conglomeradas espaciales en materiales de
�ltración en diversas aplicaciones físicas aplicadas en particular para la radiación
de nano-emisores desordenados tridimensionales en materiales sólidos con perco-
lación son áreas de investigación activa [99�108]. En una pequeña concentración
de defectos en tales sistemas, el número de grupos es insigni�cante. Sin embargo,
si la concentración de grupos excede un cierto valor umbral p > pc, entonces el
grupo de expansión se forma en el sistema, extendiéndose por todo el volumen.
Este grupo cambia cualitativamente las propiedades de un medio y produce una
conductividad generalizada en el sistema que originalmente no posee esa propie-
dad [109�113]. Se dice que dos poros o huecos en el material (vinculados a los
nodos) se comunican si la distancia entre ellos es menor que su radio. Sin embar-
go, tal modelo con tamaños de poros �jos es demasiado simple para ser adecuado
para casos reales de nano-cristales. Aquí consideramos una situación más avanza-
da cuando el radio de cada poro, donde r una función de valor aleatorio. Esto lleva
a que la media R = 〈r〉 y una variación de σr = (〈r2〉 − 〈r〉2)1/2$ emergen como
nuevas escalas espaciales que dan como resultado que la probabilidad crítica de
percolación pc se convierta en la función complicada de R y σr. En dicha �ltración
extendida, el grupo de expansión incipiente (y la transición de fase de �ltración)
puede surgir en una pc diferente del valor estándar 0.59 (para 2D) y 0.318 (para
3D).
Comprender las transiciones de fase de �ltración estructural es una parte impor-
tante de la física moderna. Recientemente, las investigaciones en el campo de las
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transiciones de fase en sistemas correlacionados de muchos cuerpos se convierten
en un área activa de desarrollos con el uso de máquinas inteligentes en el contexto
de investigaciones cientí�cas [114�122]. La existencia de una transición de fase de
�ltración en pc de probabilidad crítica entre las fases de �ltración y no �ltración
nos permite clasi�car los dos tipos diferentes con�guraciones (2D y 3D) directa-
mente y sin el uso de implementaciones del método Monte Carlo. En este trabajo,
construimos una red neuronal de retroalimentación para realizar un aprendizaje
supervisado con estas con�guraciones de clústeres de �ltración espacial. Descubri-
mos que dicha red neuronal después de entrenar en una amplia gama de datos con
probabilidad por encima y por debajo de la pc, es capaz de clasi�car correctamente
la transición de �ltración en los conjuntos de prueba para los sistemas 2D y 3D.
Vale la pena señalar que debido a las formas espaciales fractales de los grupos
de �ltración (con dimensión fractal L = 31), la predicción de las transiciones de
fase de �ltración para 2D y especí�camente para casos 3D se convierten en tareas
involucradas.

5.2. Ecuaciones básicas

Dos poros (vacíos) producen un grupo si tienen al menos un vecino en común.
En dicho enfoque, la �ltración ocurre cuando el tamaño del clúster más grande (que
abarca) alcanza el tamaño del sistema. Vale la pena señalar que para el sistema
con poros aleatorios, no se conoce con exactitud ninguna expresión analítica para
el umbral de percolación solo datos numéricos [123]. Para simular un clúster local,
introducimos la ecuación:

Ψij = dij − (ri + rj) (5.1)

Donde dij es la distancia entre i y j poros, ri es el radio del poro i y los índices i, j
son las dimensiones x, y. Por consideraciones geométricas, está claro que Ψij < 0 si
i y j son objetos acoplados, de lo contrario, si Ψij ≥ 0 los poros están desacoplados.
En nuestro estudio, normalizamos todas las longitudes del sistema a una constante
de red de referencia a0. Para los poros más cercanos en geometría más simple
tenemos dij = 1 y ri = r que producen Ψij = 1 − 2r. Esto signi�ca que todos
los poros están desacoplados si r ≤ rc = 0,5. En el caso general, caracterizaremos
el radio r como una función de valor aleatorio distribuida uniformemente en el
intervalo [b, a], con b = (1 +α0)R, α = (1−α0)R, donde 0 < α0 < 1 y R > 0 son
parámetros libres. Esto permite simular ri como ri = (1− α0 + 2α0 xii)R, donde
ξ son números aleatorios. El cuadrado de la desviación estándar (dispersión) para
r es σ2

r = 〈r2〉 − 〈r〉2 = R2α0/3, entonces α0 =
√

3σr/R, por lo tato Ψij se lee:

Ψij = dij − 2 [1− α + α(ξi + ξj)]R. (5.2)

Las condiciones acopladas en un sistema tan extendido es Ψij < 0 que permite
reconocer los parámetros α0, R como nuevas escalas espaciales. Solo para el caso de
poros �jos más cercano a (α = 0, R = 0,5) de la ecuación (5.2) se puede simpli�car
a Ψij = 1−2r. Pero en general, para los cristales reales se ocupa σr 6= 0, por lo que
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Figura 5.1: El parámetro de orden P (p) (línea verde) en función de la probabilidad del número
de poros p para el sistema de �ltración 2D L×L,L = 30 designada para la �ltración extendida
con poros aleatorios. (La línea azul muestra P (p) para la �ltración estándar con poros �jos). Los
recuadros muestran la distribución espacial de los poros con radio aleatorio r en varios valores p:
(a) y (b) por debajo de la probabilidad crítica p < pc (en este caso, el grupo in�nito no existe),
(c) p ' pc (solo aparece un grupo incipiente de �ltración), y (d) p > pc (se encuentran los grupos
masivos). Debido a la aleatoriedad del radio de poros r, el valor crítico pc di�ere del conocido
valor estándar pc = 0,59. Los clusteres predominantes de percolación acoplados se muestran en
diferentes colores predominantes sobre los recuadros (a-d) de la �gura.

dicho sistema adquiere nuevas propiedades con respecto al modelo de percolación
estándar. Para evitar las intersecciones múltiples de poros, restringimos nuestra
atención para el caso R = 〈r〉 <

√
2/2 w 0,707 (el valor medio de R es menos de la

mitad de la diagonal de celda más cercana). Sin embargo, el estudio de un sistema
de este tipo, incluso para el caso de 2D, no se puede hacer analíticamente y requiere
cálculos numéricos intensivos que se ocupan de identi�car la existencia del clúster
in�nito. El parámetro de orden de percolación P (p) se de�ne como la relación
entre el número de poros que pertenecen al grupo de expansión y el número
general de poros. En general, el comportamiento de dicho sistema se convierte en
una función complicada, ya que otros parámetros como σr, R (Desviación de error
en una distribución) están involucrados en esta investigación.

5.3. Red neuronal supervisada

Primero consideramos el caso 2D donde el radio r de cada poro i (i = x, y)
es una cantidad valorada aleatoriamente con el valor medio R = 〈r〉 y σ2

r =
〈r2〉 − 〈r〉2. La �gura 5.1 muestra el parámetro de orden de �ltración P (línea
verde) en función de la probabilidad de población 0 < p < 1 para 2D sistema
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Figura 5.2: La estructura espacial de los poros aleatorios en p ' pc. En nuestro estudio utilizamos
dos distribuciones diferentes de poros de tamaño aleatorio con parámetros < r >= 0,706, σr =
0,12 : (a) distribuciones uniformes, y (b) distribución normal (Gauss). Los paneles (c) y (d)
muestran los histogramas para poros aleatorios obtenidos en nuestras respectivas simulaciones.

de �ltración L × L, donde L = 30 para R = 0,707 < rc y σr= 0,16, la curva
azul muestra el parámetro de orden de �ltración para el modelo de �ltración 2D
estándar, donde la �ltración surge en la probabilidad p = pC ' 0,59 [109]. En la
�gura 5.1 los recuadros muestran la distribución espacial 2D de poros con radio
aleatorio r a varios valores de probabilidad p. En la �gura 5.1 los recuadros (a),
(b) muestran la distribución por debajo de la probabilidad crítica p < pc (en este
caso, el grupo in�nito aún no existe), (c) en p ' pc (solo se forma un grupo inci-
piente de �ltración), y (d) en p > pc se encuentra un grupo de �ltración masiva.
Debido a la aleatoriedad del radio de poros r, el valor pc en la �gura 5.1 di�ere
ligeramente del valor estándar pc = 0,59 [112], [123]. Los grupos de percolación
desacoplados se muestran en la �gura 5.1 por diferentes colores. Para completar
nuestro estudio, consideramos dos tipos de distribuciones para los poros aleato-
rios: la distribución uniforme y la distribución normal (Gauss). La �gura 5.2 (a),
(b) muestra las estructuras espaciales de los poros con casos uniformes y norma-
les, respectivamente, cerca de pc, mientras que el paneles 5.2(c) y (d) muestran
los histogramas para radio de poros uniforme y normal calculado en nuestras si-
mulaciones. Cada imagen en la �gura 5.2 (a-d) representa una matriz numérica
bidimensional que contiene los números r = 0 (sin poros) o r correspondiente al
radio de un poro dado. Cuando la concentración de poros cercana al valor crítico
p ' pc, los pequeños grupos de percolación separados (que se muestran en la 5.1
(a, b)) se fusionan y forman un grupo in�nito o clúster in�nito (de expansión) (Ver
�gura 5.1(c)), que establece una transición crítica. Es de gran interés detectar tal
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Figura 5.3: La matriz 2D L×L (con estructura espacial de los clústeres) se reforma en el vector
1D con una longitud L2 que representa una �la del conjunto de datos (clase de entidad) (Ver
�gura. 5.4). Dichos vectores se utilizan como entrada para el entrenamiento de la red neuronal
supervisada. Los últimos elementos de cada vector 1D (etiqueta de la última columna) tienen
valores 0 o 1 dependiendo de la existencia de la transición de fase de �ltración en el sistema para
la probabilidad dada (Ver �gura 5.1).

transición para materiales aleatorios en general que es una tarea importante para
las nanoestructuras modernas.
Para explorar dicho problema mediante el enfoque de aprendizaje automático,
creamos una red neuronal (SNN) supervisada. En nuestro SNN, las matrices alea-
torias que se �ltran (reformadas en vectores unidimensionales (1D), ver �gura 5.3)
se utilizan como entrada (feed) para el entrenamiento de SNN, mientras que la
última columna etiquetada con valores 1 o 0 (última entrada) indica la presencia
de transición de �ltración, ver �gura 5.4. Vale la pena señalar que este enfoque se
puede generalizar fácilmente para sistemas de dimensiones superiores D > 2 de
manera directa, ver �gura 5.6 para el caso 3D [124�132]. En la �gura 5.4 podemos
observar un rango amplio de probabilidades P, en donde para cada vector indica
un sistema de percolación 2D, para cada vector tenemos asignado un valor al �nal
de 0 o 1 que indica si existe o no percolación, podemos observar que conforme la
probabilidad P es pequeña en los primeros vectores que forman de la base de datos
R (Base de datos de entrada para entrenar la red neuronal), no existe percolación,
mientras que en los últimos vectores con P cercanos a 1, si existe percolación, este
valor de verdadero o falso se ve re�ejado en cada una de las ultimas columnas
sombreadas del vector. La �gura 5.4 muestra el conjunto de datos R (en nuestra
base de datos para entrenar la red) que creamos para el intervalo de probabilidad
p ∈ [pmı́n, pmáx] (ver �gura. 5.1) para entrenar a la red supervisada. Para probar
la precisión de la predicción de transición, hemos utilizado el siguiente enfoque:
(i) Se extrajo un vector P (clase de entidad) (usando el muestreo aleatorio) de
la base de datos inicial, ver �gura 5.4. (ii) El vector asociado (que mencionamos
como datos "nuevos") se genera como Q =fP al modular todos los componentes
P por un valor aleatorio f = 1 − a + 2aγ, donde 1 > a ≥ 0, y γ es un ruido
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Figura 5.4: El conjunto de datos inicial consta de un vector1D con �las de datos convertidos a
partir de matrices 2D (estructura espacial del material de �ltración), la etiqueta (última columna
0 o 1) calculada por cada p indicado en la derecha lado indica un valor booleano para indicar
si existe o no percolación en el sistema de �ltración. Dicho conjunto de datos se utiliza para
alimentar y capacitar a la red supervisada para detectar la transición de �ltración en el sistema
extendido 2D.

aleatorio uniforme que se recalcula en cada paso de computación.
Si a = 0 (f = 1) los vectores P y Q son idénticos; pero si a > 0 los vectores
P y Q se vuelven diferentes (pero manteniendo cierta similitud) debido a una
modulación aleatoria con factor f ∈ [1 − a, 1 + a]. El vector Q se utiliza para
veri�car la precisión de la tarea de clasi�cación que es una predicción del valor de
la etiqueta P k por lo tanto Qk. La precisión media de la predicción de transición
en N experimentos se de�ne por la ecuación:

A = N−1

N∑
k=1

δ(P k, Qk), (5.3)

Donde P k y Qk son valores de las etiquetas correspondientes, δ(i, j) = 1 en i = j
y 0 de lo contrario (el símbolo de Kronecker), esN = 100.

5.4. Expectativa vs Predicción

Una vez entrenada la red neuronal realizamos algunas pruebas probando los
datos de los resultados reales con el resultado de la predicción de la red neuronal,
si la red neuronal está bien entrenada los datos predichos deberían de ser iguales a
los datos de la prueba maestra, cuando no existe ruido (conocida como amplitud
de noise) que alteren los resultados. Cuando hablamos de ruido nos referimos a
una pequeña desviación en los datos generados para las pruebas aleatorias (En
nuestro caso el ruido lo aplicamos a los radios de los poros). En la �gura 5.5(a)
observamos esta característica donde el nivel de ruido es 0.1 y todas las predic-
ciones de la red neuronal coinciden con la expectativa (Donde n es el número de
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Figura 5.5: Pruebas de expectativa vs predicción, en la imagen (a), tenemos un ruido de 0.1
aplicado a los radios de los poros, observando que la red neuronal soporta este nivel de ruido,
en el caso de la imagen (b) tenemos un nivel de ruido de 0.5, observamos que la red neuronal
comienza a fallar en exactitud en sus predicciones. Donde n es el número de prueba o iteración.

iteración). (expec). Mientras que en la �gura 5.5(b) tenemos un nivel de ruido de
0.5 en los radios de los poros. Observamos una pequeña discrepancia (línea roja
que sobresale) en la tercera prueba de veinte. Los parámetros de entrenamiento
para las pruebas realizadas son; un tamaño de rejilla L × L donde L=30 en una
rejilla cuadra, con un rango de probabilidad de 0.1 ha 1, una distribución uniforme
con σr = 0,05, que consideramos como parámetros más relevantes. Podemos ob-
servar de la aprueba anterior que la red neuronal soporta un cierto rango de ruido
aplicado y es capaz de reconocer y predecir si existe o no percolación en el sistema
siempre y cuando el ruido no sea grande, por tal motivo es importante conocer la
brecha o punto crítico de nuestra red neuronal en la que ese e�ciente con respecto
a los niveles de ruido aplicado. En la �gura 5.6 observamos esta característica
añadiendo un intervalo de ruido (Amp-Noise) de 0.1 hasta 20, donde observamos
que después de un nivel de ruido igual a 0.3, la grá�ca o e�ciencia de la predicción
decrece (línea punteada de círculos rojos). Como podemos darnos cuenta de la
grá�ca 5.6 existe un decaimiento de e�ciencia en función de la amplitud de noise
o ruido aplicado a la red neuronal en su e�ciencia para predecir los resultados
cuando la matriz de estudio tiene una dimensión de L× L donde L=30, esto nos
lleva a estudiar el mismo caso pero para diferentes valores de L. En este estudio
consideramos dimensiones de las matrices para entrenar nuestra red neuronal con
valores de L = 30 hasta L = 40, ya que ese difícil encontrar los parámetros precisos
para que la red neuronal arroje buenos resultados en el entrenamiento, las tablas
5.1 y 5.2 muestran los parámetros de entrenamiento utilizados en la red para el
caso Uniforme y el caso Gauss respectivamente, que posteriormente se utilizaron
para las pruebas y las predicciones. Podemos observar de las tablas 5.1 y 5.2 un
factor importante; el parámetro N, que indica el número de puntos distribuidos
sobre la probabilidad P = 0,1 hasta P = 1(debido que es necesario estudiar todo
el espectro de probabilidades para una predicción más integra), como lo puntos
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Figura 5.6: Intervalo de amplitud de ruido para probar la e�ciencia de la red neuronal al reconocer
una transición de fase. Observamos que esta red soporta ruidos menores o iguales a 0.3, después
de la e�ciencia decrece si el ruido aumenta. La línea azul indica el límite de la e�ciencia de la
red. La etiqueta accuracy indica el nivel de precisión de la red y L=30 es el tamaño de la matriz
2D de percolación en la cual se aplicaron las pruebas.

distribuidos en la �gura 5.1, en donde vemos que cada punto es una probabilidad
estudiada. Otro parámetro importante es la desviación de los radios de los poros σr
que varía un poco sobre todo para el caso de la distribución Uniforme. Cabe seña-
lar que esta familia de parámetros encontrados en nuestra investigación arroja un
100 por ciento de precisión en las pruebas de nuestra predicción, siempre y cuando
el ruido no sea grande (Otros tamaños del sistema no fueron estudiados en este
trabajo, ya que encontrar los parámetros precisos se vuelve una tarea compleja,
debido a que no se sigue un cierto orden o patrón para encontrar los parámetros
correctos para el entrenamiento de la red neuronal). El entrenamiento consistió en
menos de 1000 épocas de entrenamiento y usó el algoritmo de propagación hacia
atrás para los cálculos de gradiente para encontrar una red local óptima. En la
�gura 5.6, observamos el decaimiento que sufre la e�ciencia de la red neuronal
cuando se incrementa el ruido sobre las pruebas estudiadas en un rango de ruido
en una matriz de tamaño L=30, este valor revela un apreciable dato del punto
en que comienzan a fallar las predicciones, sin embargo en matrices de diferentes
tamaños este valor puede variar un poco, ese por ello que realizamos más prue-
bas de expectativa vs predicción para matrices con tamaños L=30 hasta L=40.
El comportamiento de estas pruebas las podemos observar en las grá�cas de las
�guras 5.7 y 5.8. Como podemos observar de las �guras 5.7 y 5.8, el comporta-
miento de ambas distribuciones es muy similar al estudiar la e�ciencia de la red
neuronal, aunque en el caso de la �gura 5.7 para el caso uniforme las e�ciencias
por cada dimensión del sistema de percolación se mantiene más estables. En la
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Figura 5.7: Intervalo de amplitud de ruido para probar la e�ciencia de la red neuronal al reconocer
una transición de fase con tamaños de rejilla L=30, 32, 34, 36, 38 y 40. La etiqueta accuracy
indica el nivel de precisión de la red para una distribución Uniforme.

Figura 5.8: Intervalo de amplitud de ruido para probar la e�ciencia de la red neuronal al reconocer
una transición de fase con tamaños de rejilla L=30, 32, 34, 36, 38 y 40. La etiqueta accuracy
indica el nivel de precisión de la red para una distribución Gauss.
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L Pmin Pmax N σr

30 0.1 1 50 0.16
32 0.1 1 65 0.06
34 0.1 1 65 0.05
36 0.1 1 65 0.16
38 0.1 1 65 0.06
40 0.1 1 81 0.05

Tabla 5.1: Parámetros de entrenamiento
de la red neuronal para matrices 2D con
distribución Uniforme.

L Pmin Pmax N σr

30 0.1 1 50 0.05
32 0.1 1 60 0.05
34 0.1 1 80 0.05
36 0.1 1 90 0.05
38 0.1 1 100 0.05
40 0.1 1 105 0.05

Tabla 5.2: Parámetros de entrenamiento
de la red neuronal para matrices 2D con
distribución Gauss.

�gura 5.9, podemos apreciar más a detalle esta transición de e�ciencia de la red
sobre los puntos de interés. En términos de dimensiones para sistemas 2D, nuestro
aprovechamiento para calcular la percolación con una red neuronal supervisada
arrojo muy buenos resultados, esto tiene gran signi�cancia en las ramas de los
materiales ya que realizar esta predicción con una red neuronal se ocupan recono-
cer matrices de pixeles generalmente extendiéndose a valores de megas bytes y se
ocupa mucho espacio de almacenamiento ya que al guardar imágenes de pixeles
(y no valores enteros como en nuestro caso de estudio), los aumentos en espacio
de almacenamiento incrementan, de igual manera pasa con el tiempo de procesa-
miento, para entrenar la red neuronal, ya que los tiempos para generar una base
de datos buena que sea aprovechara para un futuro training, se basan en técnicas
como la convolución entre matrices de pixeles, donde se ocupa una pequeña matriz
laplaciana para realizar un producto cruz a lo largo de toda la matriz de pixeles,
es de imaginar que esto requiere grandes requerimientos computacionales tanto
en RAM como en espacio de disco duro, nuestra red neuronal convierte matrices
de enteros a vectores y posteriormente los guarda en archivos para crear nuestra
base de datos, así que no requiere mucho espacio de almacenamiento y tiempo de
procesamiento a comparación de las técnicas convencionales como la convolución
entre matrices. Por otra parte, se vuelve altamente difícil calcular percolaciones
en 3D, ya en el caso de la convolución solo puede aplicarse a matrices bidimensio-
nales y no es posible aplicar esta misma técnica para matrices tridimensionales.
Sin embargo en nuestro caso estudiado es posible transformar una matriz 3D a
una tabla 2D y posteriormente a un vector 1D, por lo que se vuelve más sencillo
abordar la percolación en estructuras de 3 dimensiones. De igual manera como lo
hicimos en las �guras 5.2(a, b), donde observamos un clúster in�nito predominan-
te con color para cada clúster, donde el clúster in�nito predomina y atraviesa toda
la rejilla 2D, realizamos lo mismo para el caso 3D, etiquetamos los clústeres para
cada grupo de poros a conglomerado y le asignamos un color, podemos observar
esta relación equivalente a la �gura 5.2(a, b) pero para el caso 3D con distribu-
ción uniforme con desviación σr = 0,01 con poca variación en sus radios en la
�gura 5.10. El tamaño de la rejilla para este caso 3D corresponde a un tamaño de
L×L×L×;L = 11, una distribución de probabilidad Pmin = 0,1 hasta Pmax = 1
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Figura 5.9: Precisión de la predicción de la red neuronal de la transición de fase de �ltración
(sistema 2D L × L con diferentes L = 30 ÷ 40) en función de la amplitud de ruido a. En los
casos con radio de poros distribuido uniformemente (a) y normal (b).Observamos que hasta una
modulación de ruido moderada a a < 0,3 la precisión de la predicción es de aproximadamente
100 %. Pero para ruidos mayores a > 0,3 la precisión disminuye.

Figura 5.10: Distribución espacial 3D con poros de radio aleatorio r en el sistema de �ltración
3D (L × L × L×;L = 11) ,la probabilidad critica se encuentra cerca de p w pc = 0,32. Para
este caso 3D se visualiza el clúster in�nito �ltración (color verde). Los grupos no acoplados se
muestran con diferentes colores.
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Figura 5.11: Observamos lo mismo que en la �gura 5.9 (a) (con distribución uniforme) pero
para el caso del sistema 3D con L × L × L para L = 10, 11. Observamos nuevamente que a
una amplitud de ruido a < 0,3 la precisión de predicción es de aproximadamente 100 % como
en el sistema 2D, ver �gura 5.9 (a). Pero para una amplitud mayor a > 0,3 la precisión de la
predicción disminuye.

con 40 puntos N distribuidos en ese rango con distribución de radio uniforme en
sus poros y desviación σr = 0,01. Esto lleva al hecho de que predecir la transición
de fase para el caso tridimensional es una tarea más difícil en relación con el caso
bidimensional.
Para el caso 3D aplicamos las mismas pruebas de ruido como en el caso 2D (�guras
5.7, 5.8 y 5.9, el último caso con puntos cerca de donde la precisión de la predic-
ción cambia) para encontrar el punto de e�ciencia de nuestra red entrenada para
el caso tridimensional. En la �gura 5.11 se muestra la precisión de la transición de
predicción para el sistema 3D L× L× L×;L = 11 para la distribución aleatoria
uniforme del radio de poro. Observamos de la �gura 5.11 que hasta el valor de
amplitud de ruido a < 0,3 (donde a es la amplitud de noise o ruido aplicado en los
radios de los poros del sistema para las pruebas de predicción de la red neuronal)
la precisión de la predicción es de aproximadamente el 100% como en el caso del
sistema 2D. Pero para un a > 0,3, la precisión de la predicción disminuye.

5.5. Conclusiones parciales

Podemos concluir que nuestra red neuronal probó ser e�ciente en los problemas
para transición de fase 2D y 3D para dimensiones parciales aplicando métodos de
conversión de matrices 3D a 2D y de 2D a 1D. La e�ciencia de nuestra red neuronal
supervisada soporta niveles ruidos a > 0,3.



Capítulo 6

Conclusiones.

De acuerdo al trabajo de tesis de nuestra investigación podemos concluir que:

1. Estudiamos un sistema 3D de nanotubos desordenados y encontramos resul-
tados importantes en las probabilidades críticas de conducción para materia-
les con nanoestructura a base de CNT.

2. Simulamos varias estructuras desordenadas de diferentes tamaños variando
las longitudes de los nanotubos (µH = 15 a µH = 25 nm ) y encontramos
que para los nanotubos mayores o iguales a µH = 22 la probabilidad critica
disminuye. Ver �gura 2.24.

3. Simulamos varias estructuras desordenadas de diferentes tamaños variando
los grosores de los nanotubos, aplicando una distribución normal (Gauss-
Ver ecuación 2.13) para un intervalo de desviaciones, y encontramos que con
grosores en los nanotubos mayores o iguales a µR = 0,5 nm la probabilidad
critica disminuye. Ver �gura 2.26.

4. Se estudió también el efecto que produce la radiación de Cherenkov sobre
nanoestructuras CNT con morfologías periódicas y morfologías con estructu-
ra aleatoria aplicado en sus radios y longitudes resonando a una frecuencia
de plasma ωp, mientras pasa una carga que emite la radiación de Cherenkov
viajando una velocidad v.

5. Se encontró un acoplamiento óptico en donde las nanoestructuras periódi-
cas (en un arreglo 3D, ver �gura 4.5) con radio y longitud uniforme que
se encuentran resonando a una frecuencia de ωp = 2,1 × 1015s−1 produce
más energía y liberación de plasmones-polaritones sobre la super�cie de las
nanoestructuras.

6. Se estudió también la interacción entre carga y el sistema de CNT cuando
las nanoestructuras son de morfología aleatoria, con radios y longitudes di-
ferentes en las medidas de los nanotubos en una arreglo 3D, ver �gura 4.11
y se encontró que para este caso de energía un pico máximo de energía y
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mejor acoplamiento entre la carga y la estructura resonante a una frecuencia
de plasma es ωp = 4,1× 1015s−1. Ver �gura 4.14.

7. En nuestra investigación consideramos también nanoestructuras de TiO2

(Dióxido de titanio) que oscilan a bajas frecuencias y realizamos una com-
paración con los nanotubos de carbono, el resultado de esta comparación
arrojo que los nanotubos de carbono CNT producen mayor energía respecto
a la liberación de plasmones-polaritones de super�cie. (Punto máximo aco-
plamiento de frecuencia para estructuras de TiO fue ωp = 1× 1010s−1 y para
los CNTs ωp = 1,2× 1016s−1, ver �gura 4.25).

8. Investigamos la radiación de Cherenkov producida por una partícula en un
nano sistema en forma de malla compuesta de nanotubos de carbono de es-
tructura periódica, donde aplicamos una frecuencia de plasma. Encontramos
una familia de velocidades de carga que producen �uctuaciones de energía
en diferentes puntos de ωp, de los cuales se destaca un pico de energía má-
xima con un mejor acoplamiento entre la carga y la malla de nanotubos con
frecuencia ωp = 1× 1013s−1 y velocidad v = 0,75. Ver �gura 4.32.

9. Como elemento adicional a esta investigación también se construyó una red
neuronal arti�cial supervisada utilizando un entrenamiento de retro propaga-
ción en el cual estudiamos el fenómeno de transición de fase en materiales per-
colables, nuestra red neuronal probo ser e�ciente para detectar la transición
de fase para sistemas 2D y 3D (Para rejillas pequeñas) incluso al agregarse
ruido en los datos de prueba (amplitud de noise).

10. Se realizaron varias pruebas para medir la e�ciencia de la red neuronal su-
pervisada que detecta una transición de fase (Punto porosidad en donde los
materiales comienzan a tener percolación) agregando una amplitud de noi-
se(ruido) y se registró que para los casos 2D y 3D, soportaron un ruido hasta
el punto a <= 0,3.Ver �guras 5.9 y 5.11.



Apéndice A

Código para la percolación con
CNTs

A.1. Código One-Cylinder

Se utilizó el código de la clase OneCylinder para crear un objeto cilindro que
representa nuestro CNT, ubicado en un nodo de la rejilla tridimensional 3D con
propiedades aleatorias de altura h, radio del cilindro r y orientación con ángulos θ
y φ. Primera parte de la imagen (a) del esquema de calculación de la �gura 2.17.

1 using System . Text ;
2 namespace WinCylsFDTD
3 { public c lass OneCylinder
4 { #reg ion user
5 double _xc , _yc , _zc ;
6 double _h, _r ;
7 double _phi , _theta ;
8 char _chType = ' 0 ' ; // i n i t i a l char
9 double _x1 , _x2 , _y1 , _y2 , _z1 , _z2 , _volumCyl = 0 ;
10 double _cosTheta , _sinTheta ;
11 int _cylID = =1, _clusterID = =1/*ID de l c l ú s t e r que cont iene e l c i l i n d r o */ ;
12 int _L = 0 , _M = 0 , _N = 0 ;
13 int _cyls InCluster = 0 ; // Número t o t a l de c i l i n d r o s que cont iene e l c l ú s t e r
14 // pub l i c List<int> _listIDsForThisCyl = new List<int >() ;
15 int [ ] _iFather = new int [ ] { =1, =1 } ; // i n i t i a l c e l l i , j , k=0 in the toppes t l ayer // i n i c i a r l a s

capas super ior s con va lor de 0.
16 #endregion
17 #r eg ion s e t / get
18 public bool i sEqua lFathers ( OneCylinder c1 , OneCylinder c2 )
19 {
20 bool b0 = c1 . get_iFather ( ) [ 0 ] == c2 . get_iFather ( ) [ 0 ] ;
21 bool b1 = c1 . get_iFather ( ) [ 1 ] == c2 . get_iFather ( ) [ 1 ] ;
22 return b0 && b1 ;
23 }
24 public char get_chType ( ) { return _chType ; }
25 public void set_chType ( char c ) { _chType = c ; }
26 public void set_iFather ( int i , int j ) { _iFather [ 0 ] = i ; _iFather [ 1 ] = j ; }
27 public void set_iFather ( int [ ] iFather ) { _iFather [ 0 ] = iFather [ 0 ] ; _iFather [ 1 ] = iFather [ 1 ] ; }
28 public void get_iFather ( out int i , out int j ) { i = _iFather [ 0 ] ; j = _iFather [ 1 ] ; }
29 public int [ ] get_iFather ( ) { return ( int [ ] ) _iFather . Clone ( ) ; }
30 public double get_volumCyl ( ) { return _volumCyl ; }
31 public int get_cylID ( ) { return _cylID ; }
32 public void set_cylID ( int c ) { _cylID = c ; }
33 public int get_cluster ID ( ) { return _clusterID ; }
34 public void se t_c luste r ID ( int c ) { _clusterID = c ; }
35 public int get_cy l s InClus te r ( ) { return _cyls InCluster ; }
36 public void s e t_cy l s InC lus t e r ( int c ) { _cy l s InCluster = c ; }
37 public double get_x1 ( ) { return _x1 ; } public double get_y1 ( ) { return _y1 ; } public double get_z1 ( )

{ return _z1 ; }
38 public double get_x2 ( ) { return _x2 ; } public double get_y2 ( ) { return _y2 ; } public double get_z2 ( )

{ return _z2 ; }
39 public double get_h ( ) { return _h; } public double get_r ( ) { return _r ; }
40 #endregion
41 #r eg ion con s t ruc to r s
42 public OneCylinder ( ) { }
43 public OneCylinder ( OneCylinder cc1 )
44 { _xc = cc1 ._xc ; _yc = cc1 ._yc ; _zc = cc1 . _zc ;
45 _h = cc1 ._h; _r = cc1 ._r ; _phi = cc1 . _phi ; _theta = cc1 . _theta ;
46 _cylID = cc1 . _cylID ;
47 _N = cc1 ._N; _chType = cc1 . _chType ;
48 _x1 = cc1 ._x1 ; _y1 = cc1 ._y1 ; _z1 = cc1 . _z1 ;
49 _x2 = cc1 ._x2 ; _y2 = cc1 ._y2 ; _z2 = cc1 . _z2 ;

106



APÉNDICE A. CÓDIGO PARA LA PERCOLACIÓN CON CNTS 107

50 _cy l s InCluster = cc1 . _cy l s InCluster ;
51 _iFather = ( int [ ] ) cc1 . _iFather . Clone ( ) ;
52 _clusterID = cc1 . _clusterID ;
53 _volumCyl = cc1 . _volumCyl ;
54 }//OneCylinder
55 #endregion
56 public void InitOneCylinderEnds (double xc , double yc , double zc , double h , double r , double phi ,

double theta , double cosTheta , double sinTheta , int L , int M, int N)
57 { _xc = xc ; _yc = yc ; _zc = zc ; _h = h ; _r = r ;
58 _phi = phi ; _theta = theta ; _L = L ; _M = M; _N = N;
59 _cosTheta = cosTheta ; _sinTheta = sinTheta ;
60 _volumCyl = Math . PI * r * r * Math . Abs (h) ;
61 }// InitOneCylinderEnds
62 // = = = = = = = CalcInteva lCyl= = = = = =

63 public void CalcEndsIntervalOfCyl inder ( )
64 {
65 _x1 = _xc ; _y1 = _yc ; _z1 = _zc ;
66 _x2 = _xc + _h * Math . Cos (_phi ) * _sinTheta ;
67 _y2 = _yc + _h * Math . Sin (_phi ) * _sinTheta ;
68 _z2 = _zc + _h * _cosTheta ;
69 _x2 = _x2 < _L = 1 ? _x2 : _L = 1 ;
70 _y2 = _y2 < _M = 1 ? _y2 : _M = 1 ;
71 _z2 = _z2 < _N = 1 ? _z2 : _N = 1 ;
72 _x2 = _x2 < 0 ? 0 : _x2 ;
73 _y2 = _y2 < 0 ? 0 : _y2 ;
74 _z2 = _z2 < 0 ? 0 : _z2 ;
75 }//CalcInteva lCy l
76 // = = = = = = ToStringPlot= = = = = = =

77 public s t r i n g ToStr ingPlot ( )
78 {
79 s t r i n g sOut = " r=" + _r + " , h=" + _h + " , phi=" + _phi + " , theta=" + _theta + " , cylID=" + _cylID +

" , chType=" + _chType ;
80 return sOut ;
81 }//ToStringPlot
82 // = = = = = = ToString= = = = = = =

83 public ove r r i d e s t r i n g ToString ( )
84 {
85 s t r i n g sOut = "\nx1=" + _x1 + " , y1=" + _y1 + " , z1=" + _z1 + " ,\n x2=" + _x2 + " , y2=" + _y2 + " , z2

=" + _z2
86 + " ,\n r=" + _r + " , h=" + _h + " ,\n phi=" + _phi + " , theta=" + _theta + " , cylID=" + _cylID
87 + " , chType="+ _chType + " , c lu s t e r ID=" + _clusterID + " , cy l s I nC lu s t e r=" + _cyl s InCluster + " , volum

=" + _volumCyl ;
88 return sOut ;
89 }//ToString
90 }// c l a s s OneCylinder
91 }

A.2. Código WorkWithCylinders

El código de la clase: WorkWithCylinders contiene los métodos necesarios para
calcular si existe la percolación en una rejilla, se encarga de crear nuevos objetos
a partir de la clase OneCylinder para llenar un array (con valores de 0 en la parte
superior del arreglo) de objetos de este tipo, posteriormente se signa un objeto
cilindro en cada uno de los nodos de la rejilla 3D para todos aquellos valores que
tienen un valor 1 (Existe un cilindro) según el factor P(Probabilidad) asignado, y
se veri�ca si existe algún contacto con algún otro objeto cilindro en la rejilla 3D, de
modo que si existe los cilindros con contacto se etiquetan con un ID para identi�car
el grupo (o clúster) de interacción de estos cilindros. Se obtiene el volumen de cada
clúster, así como el número existente de clústeres en el arreglo, los cilindros que
no pertenecen a un grupo (cilindros que están sueltos en el sistema) y el clúster
que cruza la rejilla 3D, en caso de haberlo (Dependiendo la probabilidad asignada
en la prueba numérica).

1 #define i sCycleKLast
2 using System ;
3 using System . Co l l e c t i on s . Generic ;
4 using System . Linq ;
5 using System . Text ;
6 using progressBar ;
7
8 namespace WinCylsFDTD
9 {
10 // = = = = = = = = = = c l a s s WorkWithCylinders = = = = = = = = = = = =

11 c lass WorkWithCylinders
12 {
13 #r eg ion user
14 int _L = =1, _M = =1, _N = =1;
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15 int _iterCylContacts = 1 ;
16 int _seed = 0 , _maxCylsInCluster = 0 , _maxCylsInInf inCluster = 0 , _currentThread = =1, _idum ;
17 int _cylsReachedBott = 0 , _totalCylInArr = 0 ;
18 double _hMax = 0 , _rMax = 0 ;
19 double _hMin = 0 , _rMin = 0 ;
20 double _pCritLoc = 2 ;
21 double _currProbabi l i ty = =1;
22 double _POrdenCyl , _volumCylTotalFrac = =1, _volumePercolCylsFrac = =1;
23 double _volAl lCyls InPercCluster = 0 , _aspRatioAllClusterMean = 0 , _lengthAl lCyls InPercCluster =0;
24 bool _isPerco la t i on = fa lse , _isRandomPos = fa lse , _ca lcCluster s=f a l s e ;
25 bool _StopNow = fa lse , _useNNullNodes = f a l s e ;
26 bool _isRRandom , _isHRandom , _isPhiRandom , _isThetaRandom , _populAllInTop = true ;
27 bool _useAllAngules = f a l s e ;
28 // boo l _isGuassianCyls = f a l s e ;
29 s t r i n g _typeOfRandCyls = "" ;
30 s t r i n g _sInfo = "" ;
31 OneCylinder [ , , ] _arrOfCylinders = nu l l ;
32 Random _rnd7 ;
33 TRan3 _rn3 = new TRan3( ) ;
34 #endregion
35 #r eg ion s e t / get
36 public void s e t_ca l cC lu s t e r s (bool c ) { _ca lcCluster s = c ; }
37 public void set_populAllInTop (bool c ) { _populAllInTop = c ; }
38 public bool get_populAllInTop ( ) { return _populAllInTop ; }
39 public bool get_isRRandom () { return _isRRandom ; }
40 public bool get_isHRandom () { return _isHRandom ; }
41 public bool get_isPhiRandom () { return _isPhiRandom ; }
42 public bool get_isThetaRandom () { return _isThetaRandom ; }
43 public bool get_useAllAngules ( ) { return _useAllAngules ; }
44 public void set_isRandomPos (bool v) { _isRandomPos = v ; }
45 public void set_iterCylContacts ( int v) { _iterCylContacts = v ; }
46 public OneCylinder [ , , ] get_arrOfCyl inders ( ) { return _arrOfCylinders ; }
47 public OneCylinder get_arrOfCyl inders ( int i , int j , int k) { return _arrOfCylinders [ i , j , k ] ; }
48 public double get_volumCylTotalFrac ( ) { return _volumCylTotalFrac ; }
49 public double get_volumePercolCylsFrac ( ) { return _volumePercolCylsFrac ; }
50 public double get_vo lAl lCyl s InPercCluster ( ) { return _volAl lCyls InPercCluster ; }
51 public double get_aspRatioAllClusterMean ( ) { return _aspRatioAllClusterMean ; }
52 public double get_lengthAl lCyl s InPercCluster ( ) { return _lengthAl lCyls InPercCluster ; }
53 public double get_pCritLoc ( ) { return _pCritLoc ; }
54 public int get_cylsReachedBott ( ) { return _cylsReachedBott ; }
55 public int get_maxCylsInCluster ( ) { return _maxCylsInCluster ; }
56 public s t r i n g get_sInfo ( ) { return _sInfo ; }
57 public void se t_sIn fo ( s t r i n g c ) { _sInfo = c ; }
58 public double get_POrdenCyl ( ) { return _POrdenCyl ; }
59 private void set_POrdenCyl (double p) { _POrdenCyl = p ; }
60 public bool ge t_i sPerco l a t i on ( ) { return _isPerco la t i on ; }
61 public bool get_useNNullNodes ( ) { return _useNNullNodes ; }
62 public void set_useNNullNodes (bool b) { _useNNullNodes = b ; }
63 public s t r i n g get_typeOfRandCyls ( ) { return _typeOfRandCyls ; }
64 public void set_typeOfRandCyls ( s t r i n g b) { _typeOfRandCyls = b ; }
65 public void set_useAl lAngules (bool b) { _useAllAngules = b ; }
66 public void set_seed ( int seed ) { _seed = seed ; }
67 public int get_seed ( ) { return _seed ; }
68 public void set_currentThread ( int N) { _currentThread = N; }
69 public int get_L () { return _L; }
70 public int get_M() { return _M; }
71 public int get_N () { return _N; }
72 public double get_currProbab i l i ty ( ) { return _currProbabi l i ty ; }
73 public void s e t_cur rProbab i l i ty (double b) { _currProbabi l i ty = b ; }
74 public void set_StopNow (bool b) { _StopNow = b ; }
75 public double get_hMax ( ) { return _hMax; }
76 public double get_rMax ( ) { return _rMax ; }
77 public double get_hMin ( ) { return _hMin ; }
78 public double get_rMin ( ) { return _rMin ; }
79 // = = = = = = = = SetGridSize = = = = = = =

80 public void SetGr idSize ( int L , int M, int N)
81 { _L = L ; _M = M; _N = N; }// SetGridSize
82 #endregion
83 #r eg ion cont ruc to r s
84 public WorkWithCylinders ( ) { }
85 public WorkWithCylinders (WorkWithCylinders cc1 )
86 {
87 _hMax = cc1 ._hMax; _rMax = cc1 ._rMax ;
88 _hMin = cc1 ._hMin ; _rMin = cc1 . _rMin ;
89 _sInfo = cc1 . _sInfo ;
90 _StopNow = cc1 ._StopNow ;
91 _currProbabi l i ty = cc1 . _currProbabi l i ty ; _L = cc1 ._L; _M = cc1 ._M; _N = cc1 ._N;
92 _POrdenCyl = cc1 . _POrdenCyl ; _seed = cc1 . _seed ;
93 _i sPerco la t i on = cc1 . _i sPerco la t i on ;
94 _isRRandom = cc1 ._isRRandom ; _isHRandom = cc1 ._isHRandom ; _isPhiRandom = cc1 . _isPhiRandom ;
95 _isThetaRandom = cc1 . _isThetaRandom ;
96 _useAllAngules = cc1 . _useAllAngules ;
97 _typeOfRandCyls = cc1 . _typeOfRandCyls ;
98 _populAllInTop = cc1 . _populAllInTop ;
99 _useNNullNodes = cc1 . _useNNullNodes ;
100 _totalCylInArr = cc1 . _totalCylInArr ;
101 _maxCylsInCluster = cc1 . _maxCylsInCluster ;
102 _volumCylTotalFrac = cc1 . _volumCylTotalFrac ;
103 _isRandomPos = cc1 . _isRandomPos ;
104 _rnd7 = cc1 . _rnd7 ;
105 _iterCylContacts = cc1 . _iterCylContacts ;
106 _currentThread = cc1 . _currentThread ;
107 _ca lcCluster s = cc1 . _ca lcCluster s ;
108 _rn3 = cc1 . _rn3 ;
109 _idum = cc1 ._idum ;
110 _maxCylsInInf inCluster = cc1 . _maxCylsInInf inCluster ;
111 _volAl lCyls InPercCluster = cc1 . _volAl lCyls InPercCluster ;
112 _aspRatioAllClusterMean = cc1 . _aspRatioAllClusterMean ;
113 _lengthAl lCyls InPercCluster = cc1 . _lengthAl lCyls InPercCluster ;
114 }//WorkWithCylinders
115 #endregion
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116 // = = = = = = = = CalcPercolCyls = = = = = = =

117 public void InitHRMax (double hMax , double rMax , double hMin , double rMin )
118 { _hMax = hMax ; _rMax = rMax ; _hMin = hMin ; _rMin = rMin ; }
119 // = = = = = = = = CalcPercolCyls = = = = = = =

120 public void InitRandoms (bool isRRandom , bool isHRandom , bool isPhiRandom , bool isThetaRandom , int

seed )
121 {
122 _isRRandom = isRRandom ; _isHRandom = isHRandom ;
123 _isPhiRandom = isPhiRandom ; _isThetaRandom = isThetaRandom ;
124 i f ( seed == 0)
125 {
126 _rnd7 = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
127 _idum = =1;
128 _rn3 . ran3 ( r e f _idum) ;
129 }
130 else

131 {
132 _rnd7 = new Random(_seed ) ;
133 _idum = =seed ;
134 _rn3 . ran3 ( r e f _idum) ;
135 }
136
137 }//InitRandoms
138 // = = = = = = = = InitRandomGen = = = = = = =

139 public void InitRandomGen ( int seed )
140 {
141 i f ( seed == 0)
142 _rnd7 = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
143 else

144 _rnd7 = new Random(_seed ) ;
145 }//InitRandomGen
146 // = = = = = = = = CalcPercolCyls PopulateCyl inders= = = = = = =

147 public void PopulateCyl inders ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , int nSeed , bool isRRandom , bool

isHRandom , bool isPhiRandom , bool isThetaRandom
148 , double probab )
149 {
150 Random rnd ;
151 GuassianRandom guassianRandom = new GuassianRandom( nSeed ) ;
152 PoissonRandom poissonRandom = new PoissonRandom ( nSeed ) ;
153 i f ( nSeed > 0)
154 rnd = new Random( nSeed ) ;
155 else

156 rnd = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
157 Console . ForegroundColor=ConsoleColor . Magenta ;
158 Console . WriteLine ( "\n = = = = = = Perco la t i on o f arrOfCyl inders . = = = = = = = =" ) ;
159 Console . ResetColor ( ) ;
160 OneCylinder c = nu l l ;
161 Console . WriteLine ( "probab={0:0 .00} , L={1} ,M={2} ,N={3} , nSeed={4}." , probab , _L, _M, _N, nSeed ) ;
162 int nCylInArr = 0 ;
163 double xc , yc , zc ;
164 double h , r , phi , theta ;
165 double hMax = get_hMax ( ) , rMax = get_rMax ( ) , hMin = get_hMin ( ) , rMin = get_rMin ( ) ;
166 Console . WriteLine ( "hMax={0:0.00} , rMax={1:0 .00} . " , hMax , rMax) ;
167 Console . WriteLine ( "h i s Random={0} , r i s Random={1}" , isHRandom , isRRandom) ;
168 Console . WriteLine ( "phi i s Random={0} , theta i s Random={1}" , isPhiRandom , isThetaRandom ) ;
169 Console . Write ( "Generation random arrOfCyl inders . . . " ) ;
170 double muH = 0 , sigmaH = 0 , muR = 0 , sigmaR = 0 , lambdaH = 0 , lambdaR = 0 ;
171 bool i sGuass ianCyls = fa lse , i sPo i s sonCy l s = fa lse , i sCont inue In i tPo in t s = f a l s e ;
172 // ! ! ! i f (_StopNow == true ) return ;
173 switch ( get_typeOfRandCyls ( ) )
174 {
175 case "uniform" : i sGuass ianCyls = f a l s e ; break ;
176 case "Gauss" :
177 i sGuass ianCyls = true ;
178 muH = hMax ; sigmaH = hMin ;
179 muR = rMax ; sigmaR = rMin ;
180 break ;
181 case "Poisson " :
182 i sPo i s sonCy l s = true ;
183 lambdaH = hMax ; //sigmaH = _hMin;
184 lambdaR = rMax ; //sigmaR = _rMin ;
185 break ;
186 case " cont inue po int s " :
187 i sCont inue In i tPo in t s = true ; break ;
188 default :
189 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Red ;
190 Console . WriteLine ( " ! ! WorkWithCylinders ==> Error . Unknown typeOfRandCyls" ) ;
191 Console . ResetColor ( ) ;
192 break ;
193 }
194 // = = = = populate arrOfCyl inders = = = = =

195 #i f i sCycleKLast
196 #else

197 for ( int k = 0 ; k < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k++)// prepare arrOfCyl inders and add to array
198 #endif

199 for ( int i = 0 ; i < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i++)
200 for ( int j = 0 ; j < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j++)
201 #i f i sCycleKLast
202 for ( int k = 0 ; k < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k++)// prepare arrOfCyl inders and add to array
203 #endif

204 {
205 //Preparar un c i l i n d r o para l a r e j i l l a
206 i f ( ( get_populAllInTop ( ) == true && k == 0) // Todos l o s c i l i n d r o s en la capa super ior son 0
207 | | rnd . NextDouble ( ) < probab
208 )// pob lac ión de l o s nodos en la capa supr ior x , y , z
209 {//>>1 populat ion
210 c = new OneCylinder ( ) ; // cons t ru i r c i l i n d r o
211 // = = xc , yc , zc = = continue po in t s =======

212 i f ( i sCont inue In i tPo in t s == true )
213 {
214 xc = rnd . NextDouble ( ) * get_L () ; yc = rnd . NextDouble ( ) * get_M() ; // continuar con coordenaadas [ 0 . .N
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]
215 // zc = rnd . NextDouble () * N;
216 }
217 else

218 {
219 xc = i ; yc = j ; // f i j a r coordenadas en la malla [ 0 , . . ,N=1]
220 }
221 zc = k ;
222
223 // = = h = =(a l t u ra / l ong i tud de l c i l i n d r o )
224 i f ( i sGuass ianCyls == true ) // gauss
225 h = isHRandom == true ? guassianRandom . NextGuassian (muH, sigmaH) : muH; // generar h
226 else i f ( i sPo i s sonCy l s == true ) //Poisson
227 h = isHRandom == true ? poissonRandom . NextPoisson ( lambdaH) : lambdaH ; // generar h
228 else //uniform
229 h = isHRandom == true ? NextUnifRandom(get_hMax ( ) , get_hMin ( ) , rnd ) : hMax ; // generate h
230 //h = Math . Abs(h) ; // para va lo re s nega t i vos
231 // = = r = =

232 i f ( i sGuass ianCyls == true ) // gauss
233 r = isRRandom == true ? guassianRandom . NextGuassian (muR, sigmaR ) : muR; // generate h
234 else i f ( i sPo i s sonCy l s == true ) //Poisson
235 r = isRRandom == true ? poissonRandom . NextPoisson ( lambdaR) : lambdaR ; // generate h
236 else //uniform
237 r = isRRandom == true ? NextUnifRandom(get_rMax ( ) , get_rMin ( ) , rnd ) : rMax ; // generar r
238 // = = theta , phi = =

239 double cosTheta = 0 , sinTheta = 1 ;
240 i f ( get_useAllAngules ( ) == true )
241 {
242 phi = 2 * Math . PI * ( isPhiRandom == true ? rnd . NextDouble ( ) : 1) ; // generar 0 < phi <= 2*PI
243 theta = Math . PI / 2 * ( isThetaRandom == true ? rnd . NextDouble ( ) : 1) ; // generar 0 < the ta <= PI/2
244 cosTheta = 1 = 2 * rnd . NextDouble ( ) ;
245 double gg = rnd . NextDouble ( ) ;
246 sinTheta = 2 * Math . Sqrt ( (1 = gg ) * gg ) ;
247 }
248 else

249 {
250 phi = Math . PI / 2 * ( isPhiRandom == true ? rnd . NextDouble ( ) : 1) ; // generar 0 < phi <= PI/2
251 theta = Math . PI / 2 * ( isThetaRandom == true ? rnd . NextDouble ( ) : 1) ; // generar 0 < the ta <= PI/2
252 }
253 c . InitOneCylinderEnds ( xc , yc , zc , h , r , phi , theta , cosTheta , sinTheta , get_L () , get_M() , get_N () ) ;

// i n i c i a l i z a r un c i l i n d r o
254 c . CalcEndsInterva lOfCyl inder ( ) ;
255 //nCylInArr++;
256
257 i f (k == 0) // todos l o s c i l i n d r o s i , j en l a capa super ior k=0
258 {
259 c . set_chType ( ' 1 ' ) ;
260 c . set_iFather ( i , j ) ; c . s e t_c luste r ID ( nCylInArr ) ; // Es tab l ecer e l mismo ID

a l o s c l u s t e r e s de l a capa super ior
261 }
262 c . set_cylID ( nCylInArr ) ; //Colocar un ID a cada c i l i n d r o
263 arrOfCyl inders [ i , j , k ] = new OneCylinder ( c ) ; // Inser tar e l c i l i n d r o en e l s istema ( array )
264 nCylInArr++;
265 }//<<1, pob lac ió , i f ( k == 0 | | rnd . NextDouble () < probab )
266 }// k , j , i
267 Console . WriteLine ( "Cyl inders in array={0}" , nCylInArr ) ;
268 _totalCylInArr = nCylInArr ; // t o t a l de c i l i n d r o s en e l s istema ( array )
269 // return arrOfCyl inders ;
270 }//PopulateCyl inders
271 // = = = = = = = = CalcPercolCyls = = = = = = =

272 public void CalcPerco lCyls ( )
273 {
274 OneCylinder [ , , ] aCyls = new OneCylinder [ get_L ( ) , get_M() , get_N () ] ;
275 PopulateCyl inders ( r e f aCyls , get_seed ( ) , get_isRRandom () , get_isHRandom () , get_isPhiRandom () ,

get_isThetaRandom ()
276 , get_currProbab i l i ty ( ) ) ;
277 CalcPerco lCyls ( aCyls , _currProbabi l i ty , out _POrdenCyl , out _i sPerco la t i on ) ;
278 }//CalcPercolCyls
279 // = = = = = = = = CalcPercolCyls = = = = = = =

280 public void CalcPerco lCyls ( OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , double probab , out double POrden , out
bool i sP e r c o l a t i o n )

281 {
282 Console . Write ( "\nCheck i f a l l the c y l i nd e r s are i n i t i a l i z e d in top l aye r i , j , and k=0 . . . " ) ;
283 bool i sNo t I n i t = f a l s e ;
284 int nTop = 0 ; for ( int i = 0 ; i < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i++) // checar s i l o s

c i l i n d r o s es ta i n i c i a l i z a d o s en os índ i c e s i , j , de l a capa k=0
285 for ( int j = 0 ; j < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j++)
286 i f ( ar rOfCyl inders [ i , j , 0 ] == nu l l | | a r rOfCyl inders [ i , j , 0 ] . get_chType ( ) != ' 1 ' )
287 {
288 i sNo t I n i t = true ;
289 i f ( _populAllInTop == true ) {
290 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Red ;
291 Console . WriteLine ( "Error ! ! ! I s not i n i t i a l i z e d cy l i nd e r at i ={0} , j ={1} and k=0" , i , j ) ;
292 Console . ResetColor ( ) ;
293 }
294 }
295 else nTop++;
296
297 i f ( _populAllInTop == true ) {
298 i f ( i sNo t I n i t == true )
299 Console . WriteLine ( " Not a l l c y l i nd e r s i t top l aye r nTop={0} from {1} are i n i t i a l i z e d . " , nTop , _L *

_M) ;
300 else

301 Console . WriteLine ( " The cy l i nd e r s i t top l aye r nTop={0} from {1} are i n i t i a l i z e d . Done . " , nTop , _L *

_M) ;
302 }
303 else

304 Console . WriteLine ( " The cy l i nd e r s i t top l aye r k=0 are i n i t i a l i z e d nTop={0} cy l s from {1}. Done . " ,
nTop , _L * _M) ;

305
306 int n00 = 0 , n10 = 0 , nNull0 = 0 ;
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307 #i f i sCycleKLast
308 #else

309 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
310 #endif

311 for ( int i 2 = 0 ; i 2 < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i 2++) for ( int j 2 = 0 ; j2 <
arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j2++)

312 #i f i sCycleKLast
313 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
314 #endif

315 {
316 OneCylinder cy l = arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] ;
317 i f ( cy l == nu l l )
318 {
319 nNull0++;
320 continue ;
321 }
322 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 0 ' ) n00++;
323 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 1 ' ) n10++;
324 }
325 int tota lCy l InArr = _totalCylInArr ;
326 Console . Write ( "\ n S t a t i s t i c s ( be fo r e ca l c . contact s ) : \ n\ tnNul l ={0} ,n0={1} , n1={2} , sum={3} ( at i n i t

={4})\n"
327 , nNull0 , n00 , n10 , ( n10 + n00 ) , tota lCy l InArr ) ;
328
329 Console . WriteLine ( " Done . " ) ;
330 // = = = = = =

331 Console . Write ( " I t e r a t i o n contact s ={0} . . . " , _iterCylContacts ) ;
332 int i t e rCy lContact s = _iterCylContacts ;
333 int contcsOld = 0 , foundContacts=0, i terCount ;
334 bool isConvergContact = f a l s e ;
335 for ( i terCount = 1 ; i terCount <= ite rCy lContact s ; i terCount++)
336 { // Checar e l cambio de número de contactos Recalcu lar : CheckAllMutualContacts
337 isConvergContact = f a l s e ;
338 foundContacts = CheckAllMutualContacts ( r e f arrOfCyl inders , probab ) ;
339 i f ( foundContacts == contcsOld )
340 {
341 isConvergContact = true ;
342 break ;
343 }
344 else

345 contcsOld = foundContacts ;
346 }
347 Console . WriteLine ( "\ t@Contacts ={0} f o r i t e r a t i o n iterCount={1} , conver={2}. Done . " , foundContacts ,

iterCount =1, isConvergContact ) ;
348
349 // = = = = = Fina l i za r e l e s tud io de l contacto y comience e l e s tud io de l a e s t ruc tura de l o s grupos .

= = = = =

350 int n0 = 0 , n1 = 0 , n2 = 0 , nNull = 0 , nFather = 0 , n3 = 0 ;
351 i f ( _ca lcCluster s == true ) //Se es tud ia l a e s t ruc tura de l o s c l ú s t e r ?s
352 StudyStructOfClusters ( r e f arrOfCyl inders , tota lCyl InArr , probab ) ; // ==> _maxCylsInCluster
353 // = = = Fina l i za r l a ca l cu l ac ión de l a e s t ruc tura de l c l ú s t e r= =

354 Console . Write ( "\nChecking pe r c o l a t i on . . . \ n" ) ;
355 double volumCylTotal2 = 0 , volumCylTotal = 0 , vo lumeAl lPerco lat ingCyls = 0 ;
356 i sP e r c o l a t i o n = CheckPercolat ion ( r e f arrOfCyl inders , probab
357 , out volumCylTotal2 /* Volumen de l c l ú s t e r conformado por l o s c i l i n d r o s */
358 , out volumCylTotal /* Volumen de todos l o s c i l i n d r o s que no se encuentran unidos a aun c l ú s t e r s */
359 , out nFather
360 , out nNull , out n0 , out n1 , out n2 , out n3 , out vo lumeAl lPerco lat ingCyls ) ;
361 int maxCyls InInf inCluster = =1;
362 StudyStructOf In f inClus te r ( r e f arrOfCyl inders , tota lCyl InArr , probab , out maxCyls InInf inCluster ) ;
363 _maxCylsInInf inCluster = maxCyls InInf inCluster ;
364 // Resul tados :
365 _cylsReachedBott = n3 ; //Número de c i l i n d r o s que t ienen contacto
366 _volumCylTotalFrac = volumCylTotal2 / volumCylTotal ; // Volumen normalizado de l o s c i l i n d r o s
367 _volumePercolCylsFrac = volumeAl lPerco lat ingCyls / volumCylTotal ;
368 //_volumCylTotalFrac = volumCylTotal2 / (N * N * N) ; //normalizado por todo e l volumen
369 Console . WriteLine ( "={0} , n3={1} , c l u s t e r s in bottom={2}. Done . " , i sPe r co l a t i on , n3 , nFather ) ;
370 Console . WriteLine ( "VolumCylTotal ={0 :0 .00} . " , volumCylTotal ) ;
371 s t r i n g sFlag = n1 + n0 == tota lCy l InArr ? "" : "==>>" ;
372 i f ( i sP e r c o l a t i o n == true )
373 {
374 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . DarkGreen ;
375 }
376 Console . WriteLine ( "\ nResults : \ n Perco l a t i on={0} at p={1:0.00} " , i sPe r co l a t i on , probab ) ;
377 Console . WriteLine ( "\ tnNul l={0}" , nNull ) ;
378 Console . WriteLine ( "\tEmpty n0={0}" , n0 ) ;
379 Console . WriteLine ( "\ t I s o l a t e d cy l s n1={0}" , n1 ) ;
380 Console . WriteLine ( "\ tCoupled cy l s ( in a l l c l u s t e r s ) n2={0}" , n2 ) ;
381 Console . WriteLine ( "\tSum=n0 + n1 + n2 = {0} ( " + sFlag + "at i n i t ={1})" , n0 + n1 + n2 , tota lCy l InArr )

;
382 Console . WriteLine ( "Total : nNull+n0+n1+n2={0} , useNNullNodes={1}" , nNull + n0 + n1 + n2 ,

_useNNullNodes ) ;
383 Console . ResetColor ( ) ;
384 n1 == nTop ; //Corrección para l o s c i l i n d r o s en la capa super ior .
385 Console . WriteLine ( "POrden=n2/(n2+n1+n0+0*nNull ) ={0:0.00} with c o r r e c t i on n1 by {1}" , POrden , nTop) ;

// , pCrit ) ;
386 set_POrdenCyl (POrden) ;
387 se t_cur rProbab i l i ty ( probab ) ;
388 }//CalcPercolCyls
389 // = = = = = = = = = = CheckAllMutualContacts= = = = = = = = = =

390 int CheckAllMutualContacts ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , double probab )
391 {
392 Console . WriteLine ( "\nChecking the mutual contact s o f c y l i nd e r s in arrOfCyl inders . Please wait . . . " ) ;
393 int i i = 0 ;
394
395 ProgrBarForm progrBar = new ProgrBarForm () ;
396 int maxCount = arrOfCyl inders . GetLength (2) ; // N; //N * N * N; // l i s t C y l . Count ;
397 progrBar . Text = "Check contact s . Please wait " + " , maxCount<" + maxCount ;
398 progrBar . In i tProgrBar ( "Check contact s . Please wait . . . " , maxCount) ; /* ! ! */
399 // h t t p s :// s tackover f l ow .com/ ques t ions /4299138/ generate=n=random=and=unique=numbers=within=a=range
400 int [ ] intUniqRandArrayI = nu l l ;
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401 int [ ] intUniqRandArrayJ = nu l l ;
402 int [ ] intUniqRandArrayK = nu l l ;
403 i f (_isRandomPos == true )
404 {
405 intUniqRandArrayI = Enumerable . Range (0 , ar rOfCyl inders . GetLength (0) ) . OrderBy ( t => _rnd7 . Next ( ) ) .

ToArray ( ) ;
406 intUniqRandArrayJ = Enumerable . Range (0 , ar rOfCyl inders . GetLength (1) ) . OrderBy ( t => _rnd7 . Next ( ) ) .

ToArray ( ) ;
407 intUniqRandArrayK = Enumerable . Range (0 , ar rOfCyl inders . GetLength (2) ) . OrderBy ( t => _rnd7 . Next ( ) ) .

ToArray ( ) ;
408 }
409 int foundContacts = 0 ;
410 for ( int mm = 1; mm <= 1; mm++) // Interacc ión para encontrar e l contacto
411 {
412 #i f i sCycleKLast
413 #else

414 for ( int k1 = 0 ; k1 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k1++)
415 {
416 #endif

417 for ( int i 1 = 0 ; i 1 < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i 1++) {
418 progrBar . setText ( s t r i n g . Format ( "#{0}==> i i ={1} , p={2:0.00} " , _currentThread , i i , probab ) ) ;
419 progrBar . StepItProgrBar ( ) ;
420 Console . Write ( "\ r#{0}==> i i ={1} , p={2:0.00} " , _currentThread , i i , probab ) ;
421 i i ++;
422 for ( int j 1 = 0 ; j1 < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j1++)
423 #i f i sCycleKLast
424 {
425 for ( int k1 = 0 ; k1 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k1++)
426 #endif

427 {
428 OneCylinder c1a = arrOfCyl inders [ i1 , j1 , k1 ] ; i f ( c1a == nu l l )

continue ; //Empatar pos ic ión
429 i f ( c1a . get_chType ( ) == ' 0 ' ) continue ; //Empatar c i l i n d r o
430 foundContacts += CheckContacts ( r e f arrOfCyl inders , c1a , 0 , 0 , 1 , intUniqRandArrayI , intUniqRandArrayJ

, intUniqRandArrayK ) ;
431 }//k1
432 }// i1
433 }// i1
434 Console . WriteLine ( "\n\ t \tmm={0}. Found contacted={1}" , mm, foundContacts ) ; //n*(n=1)/2 par n l i n ea s
435 }//mm
436 Console . WriteLine ( "\n Done CheckAllMutualContacts . " ) ;
437 progrBar . Close ( ) ;
438 return foundContacts ;
439 }//CheckAllMutualContacts
440 // = = = = = = = = = = = checar contaactos = de un c i l i n d r o dado y todos l o s o tros c i l i n d r o s = = = =

= = = = = = =

441 int CheckContacts ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , OneCylinder c1a , int i20 , int j20 , int k20
442 , int [ ] intUniqRandArrayI , int [ ] intUniqRandArrayJ , int [ ] intUniqRandArrayK )
443 {
444 int countContacts = 0 ;
445 Result_distance rd3 = new Result_distance ( ) ;
446 bool isRandomPos = _isRandomPos ;
447 int f i n I = arrOfCyl inders . GetLength (0) , f i n J = arrOfCyl inders . GetLength (1) , f inK = arrOfCyl inders .

GetLength (2) ;
448 int k2 = 0 , j2 = 0 , i 2 = 0 ;
449 #i f ! i sCycleKLast
450 for ( int k2c = 0 ; k2c < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2c++)
451 {
452 k2 = k2c ;
453 #endif

454 for ( int i 2 c = i20 ; i 2 c < f i n I ; i 2 c++) {
455 i2 = isRandomPos == true ? intUniqRandArrayI [ i 2 c ] : i 2 c ;
456 for ( int j 2 c = j20 ; j 2 c < f i nJ ; j 2 c++)
457 {
458 j2 = isRandomPos == true ? intUniqRandArrayJ [ j 2 c ] : j 2 c ;
459 #i f i sCycleKLast
460 for ( int k2c = 0 ; k2c < finK ; k2c++)
461 {
462 k2 = isRandomPos == true ? intUniqRandArrayK [ k2c ] : k2c ;
463 #endif

464 OneCylinder c2a = arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] ; i f ( c2a == nu l l ) continue ; //
Empatar pos ic ión

465 i f ( c2a . get_cylID ( ) == c1a . get_cylID ( ) ) //Pueden ser : c1a . get_cylID > cy l . get_cylID
466 continue ; // ev i t a v e r i f i c a r l a misma cantidad de arrOfCyl inders que ya fueron v e r i f i c a do s
467 // continuar ; // e v i t a r vacío o signado con r '1 '
468 bool i sContact3 = rd3 . IsCyl inderContactHere ( c1a , c2a , true , fa lse , fa lse , fa lse , f a l s e ) ; // Exis te

contacto ?
469 i f ( i sContact3 == true )
470 {
471 c2a . set_chType ( c1a . get_chType ( ) ) ; // copi l a bandera de perco lac ión y se asigna c2 por c1

c2a . set_iFather ( c1a . get_iFather () ) ;
472 c2a . se t_c luste r ID ( c1a . get_cluster ID ( ) ) ; // asignar ID de l c i l i n d r o contactado c1a , por l o que c2a se

conv ie r t e en parte de l grupo de c1a arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] = c2a ;
// reemplazar cy l2 correg ido en la matriz

473 countContacts++;
474 }// i f isContact3
475 }// j2
476 }// i2
477 }//k2
478 return countContacts ;
479 }//CheckContacts
480 // = = = = = = = = = = StudyStructOfClusters= = = = = = = = = =

481 void StudyStructOfClusters ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , int tota lCyl InArr , double probab ) //
==>_maxCylsInCluster

482 {
483 Console . Write ( " StudyStructOfClusters . . . " ) ;
484 int [ ] idCyls = new int [ to ta lCy l InArr + 1 ] ;
485 // prepare arrOfCyl inders and add to l i s t
486 for ( int i iC lu s t ID = 0 ; i iC lu s t ID < tota lCy l InArr + 1 ; i iC lu s t ID++) // preparar arrOfCyl inders y

agregar a l a l i s t a
487 {
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488 #i f ! i sCycleKLast
489 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
490 {
491 #endif

492 for ( int i 2 = 0 ; i 2 < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i 2++) // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a
l i s t a {

493 for ( int j 2 = 0 ; j2 < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j2++)
494 {
495 #i f i sCycleKLast
496 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
497 {
498 #endif

499 OneCylinder cy l = arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] ;
500 i f ( cy l == nu l l ) continue ;
501 // i f ( c y l . get_cylID () == i iC l u s t )
502 i f ( cy l . get_cluster ID ( ) == i iC lu s t ID )
503 {
504 idCyls [ i iC lu s t ID ]++;
505 cy l . s e t_cy l s InC lus t e r ( idCyls [ i iC lu s t ID ] ) ;
506 arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] = cy l ;
507 }
508 }// j2
509 // i f ( al lowBreak && isPerco l a t i on == true ) break ;
510 }// i2
511 // i f ( al lowBreak && isPerco l a t i on == true ) break ;
512 }// i2
513 }// i iC lus t ID
514
515 int nCluster s = 0 , idMax = 0 , maxCylsInCluster = 0 ;
516 // for ( in t i iC l u s t = 1; i iC l u s t <= tota lCy l InArr ; i iC l u s t++) // preparar arrOfCyl inders y agregar a

l a l i s t a
517 for ( int i i C l u s t = 0 ; i i C l u s t <= tota lCy l InArr ; i i C l u s t++) // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a

l i s t a {
518 i f ( idCyls [ i i C l u s t ] > 1)
519 {
520 nCluster s++;
521 i f ( idCyls [ i i C l u s t ] > maxCylsInCluster )
522 {
523 maxCylsInCluster = idCyls [ i i C l u s t ] ;
524 idMax = i iC l u s t ;
525 }
526 }
527 }
528
529 Console . Write ( " Done . " ) ;
530 _maxCylsInCluster = maxCylsInCluster ;
531 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Cyan ;
532 Console . WriteLine ( "\tAt p={0:0 .00} : unconnected c l u s t e r s in system={1}." , probab , nCluster s ) ;
533 Console . WriteLine ( "\ tC lus t e r ID={0} conta ins maximal number o f c y l i nd e r s ={1} . " , idMax ,

maxCylsInCluster ) ;
534 Console . ResetColor ( ) ;
535 }// StudyStructOfClus ters
536 // = = = = = = = = = = CheckPercolation= = = = = = = = = =

537 bool CheckPercolat ion ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , double probab , out double volumCylTotal2
538 , out double volumCylTotal , out int nFather , out int nNull , out int n0 , out int n1 , out int n2
539 , out int n3 , out double volumeAl lPerco lat ingCyls )
540 {
541 bool i sP e r c o l a t i o n = f a l s e ;
542 bool allowBreak = f a l s e ;
543 nNull = 0 ; n0 = 0 ; n1 = 0 ; n2 = 0 ; n3 = 0 ;
544 List<st r ing > l i s t F a t h e r s = new List<st r ing >() ;
545 bool i sPercOld = f a l s e ;
546 volumCylTotal = 0 ; volumCylTotal2 = 0 ; vo lumeAl lPerco lat ingCyls = 0 ;
547 double volumCylTotal0 = 0 , volumCylTotal1 = 0 ;
548
549 #i f i sCycleKLast
550 int k2 ;
551 #else

552 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
553 {
554 #endif

555 for ( int i 2 = 0 ; i 2 < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i 2++) // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a
l i s t a

556 {
557 for ( int j 2 = 0 ; j2 < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j2++)
558 {
559 #i f i sCycleKLast
560 for ( int k2c = 0 ; k2c < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2c++)
561 {
562 k2 = k2c ;
563 #endif

564 OneCylinder cy l = arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] ;
565 i f ( cy l == nu l l )
566 {
567 nNull++;
568 continue ;
569 }
570 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 0 ' ) { volumCylTotal0 += cy l . get_volumCyl ( ) ; n0++; } // i s o l a t e d
571 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 1 ' && cy l . ge t_cy l s InClus te r ( ) == 1) { volumCylTotal1 += cy l . get_volumCyl ( ) ;

n1++; } // s i n g l e
572 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 1 ' && cy l . ge t_cy l s InClus te r ( ) > 1) // c i l i n d r o s que son parte de cua l qu i e r

c l ú s t e r
573 {
574 volumCylTotal2 += cy l . get_volumCyl ( ) ;
575 n2++;
576 }
577 double x1 = cy l . get_x1 ( ) , y1 = cy l . get_y1 ( ) , z1 = cy l . get_z1 ( ) ;
578 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 1 ' && cy l . ge t_cy l s InClus te r ( ) > 1 && z1 >= _N = 1) // se acercó a una capa

in f e r i o r , perco lac ión ?
579 {
580 cy l . set_chType ( ' 2 ' ) ; //Entonces hay perco lac ión !
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581 i sP e r c o l a t i o n = true ;
582 i f ( i sPercOld == f a l s e && i sPe r c o l a t i o n == true )
583 {
584 this . _pCritLoc = probab ; // Encontrando P_cr , Probab i l idad c r í t i c a
585 isPercOld = i sP e r c o l a t i o n ;
586 }
587 s t r i n g sFathers = cy l . get_iFather ( ) [ 0 ] + " , " + cy l . get_iFather ( ) [ 1 ] ;
588 i f ( l i s t F a t h e r s . Contains ( sFathers ) == f a l s e )
589 {
590 l i s t F a t h e r s .Add( sFathers ) ;
591 }
592 vo lumeAl lPerco lat ingCyls += cy l . get_volumCyl ( ) ;
593 arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] = cy l ; n3++;
594 i f ( al lowBreak && i sPe r c o l a t i o n == true ) break ;
595 }// i f
596
597 i f ( al lowBreak && i sPe r c o l a t i o n == true ) break ;
598 }// j2
599 i f ( al lowBreak && i sPe r c o l a t i o n == true ) break ;
600 }// i2
601 }//k2
602 nFather = l i s t F a t h e r s . Count ;
603 //_cylsReachedBott = n3 ;
604 volumCylTotal = 0 * volumCylTotal0 + volumCylTotal1 + volumCylTotal2 ; // no use e l volumen de

c l ú s t e r e s (no agrupados )
605 return i sP e r c o l a t i o n ;
606 }//CheckPercolation
607 // = = = = = = = = = = StudyStructOfInf inClus ter= = = = = = = = = =

608 void StudyStructOf In f inClus te r ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , int tota lCyl InArr , double probab ,
out int maxCyls InInf inCluster ) //==>_maxCylsInCluster

609 {
610 Console . Write ( " StudyStructOf In f inClus te r . . . " ) ;
611 int [ ] idCyls = new int [ to ta lCy l InArr + 1 ] ;
612 List<OneCylinder >[ ] a r rL i s tO fPe r co lC lu s t e r s = new List<OneCylinder >[ tota lCy l InArr + 1 ] ;
613 List<OneCylinder> l i s tP e r cCy l s = nu l l ;
614 int nNewPercCyls = =1;
615 // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a l i s t a
616 for ( int i iC lu s t ID = 0 ; i iC lu s t ID < tota lCy l InArr + 1 ; i iC lu s t ID++)
617 // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a l i s t a
618 {
619 #i f ! i sCycleKLast
620 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
621 {
622 #endif

623 for ( int i 2 = 0 ; i 2 < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i 2++)
624 // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a l i s t a {
625 for ( int j 2 = 0 ; j2 < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j2++)
626 {
627 #i f i sCycleKLast
628 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
629 {
630 #endif

631 OneCylinder cy l = arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] ;
632 i f ( cy l == nu l l ) continue ;
633 i f ( cy l . get_chType ( ) == ' 0 ' | | cy l . get_chType ( ) == ' 1 ' ) continue ;
634
635 i f ( cy l . get_cluster ID ( ) == i iC lu s t ID ) {

l i s tP e r cCy l s = ChangeCharOfPercolCluster ( r e f arrOfCyl inders , ' 2 ' , i iC lust ID , out nNewPercCyls
idCyls [ i iC lu s t ID ] = nNewPercCyls ; // asigna e l número de perc .

c y l s en e s t e c l ú s t e r arrL i s tOfPerco lC lus ter s [ i iC lus t ID ] = new
List<OneCylinder>( l i s tPe r cCy l s ) ; // agrega una nueva l i s t a de perc . c l u s t e r

// idCyls [ i iC lus t ID ]++;
636 } // i f
637 }//k2
638 }// j2
639 }// i2
640 }// i iC lus t ID
641
642 int nCluster s = 0 , idMax = 0 ;
643 maxCyls InInf inCluster = 0 ;
644 // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a l i s t a
645 for ( int i i C l u s t = 0 ; i i C l u s t <= tota lCy l InArr ; i i C l u s t++)
646 preparar arrOfCyl inders y agregar a l a l i s t a {
647 i f ( idCyls [ i i C l u s t ] > 0)
648 {
649 nCluster s++;
650 Console . WriteLine ( " I n f i n . c l u s t e r with ID={0} has c y l i nd e r s ={1}" , i iC lu s t , idCyls [ i i C l u s t ] ) ;
651 i f ( idCyls [ i i C l u s t ] > maxCyls InInf inCluster )
652 {
653 maxCyls InInf inCluster = idCyls [ i i C l u s t ] ;
654 idMax = i iC l u s t ;
655 }
656 }
657 }// for
658 // Acumula todos l o s volúmenes de ce ldas en c l ú s t e r perc . pa r c i a l
659 double vo lA l lCy l s InPercC lus t e r = 0 , l engthAl lCy l s InPercClus t e r = 0 , aspRatioAllClusterMean = 0 ; //

arrLi s tOfPerco lC lus ter s [ i iC l u s t ] ( ge t )
660 for ( int i i C l u s t = 0 ; i i C l u s t <= tota lCy l InArr ; i i C l u s t++) // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a

l i s t a
661 {
662 i f ( a r rL i s tO fPe r co lC lu s t e r s [ i i C l u s t ] != nu l l )
663 {
664 fo reach ( var cy l in a r rL i s tO fPe r co lC lu s t e r s [ i i C l u s t ] )
665 {
666 vo lA l lCy l s InPercC lus t e r += cy l . get_volumCyl ( ) ; // Sumar l o s volúmenes de todos l o s c i c l o s de e s t e

grupo de perc .
667 l engthAl lCy l s InPercC lus te r += cy l . get_h ( ) ;
668 aspRatioAllClusterMean += cy l . get_h ( ) / cy l . get_r ( ) ; // suma de todas l a s asp . r a t i o para perc . Cyl .

en e s t e grupo }
669 aspRatioAllClusterMean /= ar rL i s tO fPe r co lC lu s t e r s [ i i C l u s t ] . Count ;
670 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Yellow ;
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671 Console . WriteLine ( "\ t I n f . c l u s t e r ID={0} has cy l s ={1} , vo lA l lCy l s InPercC lus t e r ={2:0 .00} ,
aspRatioAllClusterMean ={3:0 .00} , l engthAl lCy l s InPercC lus te r ={4 :0 .00} . "

672 , i iC lu s t , a r rL i s tO fPe r co lC lu s t e r s [ i i C l u s t ] . Count , vo lAl lCy l s InPercCluste r , aspRatioAllClusterMean ,
l engthAl lCy l s InPercClus te r ) ;

673 Console . ResetColor ( ) ;
674 }
675 }// for ( in t i iC l u s t
676 _volAl lCyls InPercCluster = vo lA l lCy l s InPercC lus t e r ; _aspRatioAllClusterMean = aspRatioAllClusterMean ;
677 _lengthAl lCyls InPercCluster = lengthAl lCy l s InPercC lus te r ;
678 #r eg ion comment
679 #endregion
680 Console . Write ( " Done . " ) ;
681 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Yellow ;
682 Console . WriteLine ( "\ t I n f . c l u s t e r ID={0} conta ins maximal number o f c y l i nd e r s ={1}." , idMax ,

maxCyls InInf inCluster ) ;
683 #r eg ion comment
684 #endregion
685 Console . ResetColor ( ) ;
686 }// StudyStructOfClus ters
687 // = = = = = = ChangeCharOfPercolCluster = = = = = = = = = = =

688 List<OneCylinder> ChangeCharOfPercolCluster ( r e f OneCylinder [ , , ] arrOfCyl inders , char percChr , int

i iC lust ID , out int nNewPercCyls ) //==>_maxCylsInCluster )
689 {
690 List<OneCylinder> l i s tC y l s = new List<OneCylinder >() ;
691 nNewPercCyls = 0 ;
692 for ( int i 2 = 0 ; i 2 < arrOfCyl inders . GetLength (0) ; i 2++) // preparar arrOfCyl inders y agregar a l a

l i s t a {
693 for ( int j 2 = 0 ; j2 < arrOfCyl inders . GetLength (1) ; j2++)
694 {
695 #i f i sCycleKLast
696 for ( int k2 = 0 ; k2 < arrOfCyl inders . GetLength (2) ; k2++)
697 {
698 #endif

699 OneCylinder perco lCyl = arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] ;
700 i f ( perco lCyl == nu l l ) continue ;
701 i f ( perco lCyl . get_cluster ID ( ) == i iC lu s t ID )
702 {
703 perco lCyl . set_chType ( percChr ) ;
704 nNewPercCyls++;
705 arrOfCyl inders [ i2 , j2 , k2 ] = perco lCyl ;
706 l i s t C y l s .Add( perco lCyl ) ;
707 }
708 }
709 }
710 }// i2
711 return l i s t C y l s ;
712 }//ChangeCharOfPercolCluster
713
714 #r eg ion Aux
715 // = = = = = bu i l dHis t= = = = = =

716 double [ ] bu i ldH i s t ( int bins , double [ ] data , out double max , out double min)
717 {// h t t p s :// s tackover f l ow .com/ ques t ions /1413644/ frequency=histogram=in=c
718 double [ ] h i s t = new double [ b ins ] ;
719 int n = data . Length ;
720 min = 1e12 ; max = =1e12 ;
721 for ( int i = 0 ; i < n ; ++i )
722 {
723 i f (max < data [ i ] ) max = data [ i ] ;
724 i f (min > data [ i ] ) min = data [ i ] ;
725 }
726
727 for ( int i = 0 ; i < n ; ++i )
728 {
729 int bin = ( int ) ( ( data [ i ] = min) / ( (max = min) / ( b ins ) ) ) ;
730 i f ( bin < bins )
731 i f ( ( bin >= 0) && ( bin < n) ) h i s t [ bin ]++;
732 }
733 return h i s t ;
734 }// bu i l dH i s t
735 // = = = = = NextUnifRandom = = = =

736 double NextUnifRandom(double b , double a , Random rnd )
737 {
738
739 double meanH = (b + a ) / 2 ;
740 double x = a + (b = a ) * rnd . NextDouble ( ) ;
741 return x ;
742 }//NextUnifRandom
743 // = = = = = = = = PercOrdTheor = = = = = = = =

744 public double PercOrdTheor (double p , double L , double pTh3d)
745 {
746 double nu = 0 .9 , beta = 0 . 4 5 ;
747 double normCoeff = F_scaling ( ( p = pTh3d) * Math .Pow(L , 1 / nu) , beta , 1)
748 * Math .Pow(L , =beta / nu) ; return normCoeff ;
749 }//PercOrdTheor
750 // = = = = = = F_scaling= = = = = = =

751 private double F_scaling (double x , double par1 , double par2 )
752 {
753 double y = 0 ;
754 i f (x <= 0)
755 y = 0 ;
756 else

757 y = Math .Pow(x , par1 ) / par2 ; // normaliz .
758 return y < 0 ? 0 : y ;
759 }//F_scaling
760 // = = = = = = CorrLength = = = = = = =

761 private double CorrLength (double x , double par1 , double beta )
762 {
763 double y = 0 ;
764 i f (x <= 0)
765 y = 0 ;
766 else
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767 y = par1 * Math .Pow(Math . Abs (x ) , =beta ) ;
768 return y < 0 ? 0 : y ;
769 }//CorrLength
770 #endregion
771
772 // = = = = = = = ToStringShort= = = = = =

773 public s t r i n g ToStringShort ( )
774 {
775 s t r i n g sOut = "Cyl inder###" + " , sd=" + _seed ;
776 return sOut ;
777 }//ToStringShort
778 }// c l a s s WorkWithCylinders
779 // = = = = = = = = c l a s s GuassianRandom = = = = = = = = = =

780 public s ea l ed c lass GuassianRandom
781 { // h t tp :// es . s o f t u s e s . com/24775
782 private bool _hasDeviate ;
783 private double _storedDeviate ;
784 int _idum = =1;
785 private readonly Random _randomGauss = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
786 private readonly TRan3 _randomGauss3 = new TRan3( ) ;
787
788 /// <summary>
789 /// Obtiene números a l e a t o r i o s d i s t r i b u i d o s normalmente ( gaussianos ) , usando e l Box=Muller
790 /// transformación . Esta transformación toma dos desv iac iones d i s t r i b u i d a s uniformemente
791 /// dentro de l c í r cu l o uni tar io , y l o s transforma en dos independientemente
792 /// d i s t r i b u i d o desv iac iones normales .
793 /// </summary>
794 /// <param name = "mu"> La media de l a d i s t r i b u c i ón . El va lor predeterminado es cero . </param>
795 /// <param name = "sigma"> La desv iac ión estándar de l a d i s t r i b u c i ón . El va lor predeterminado es uno .

</param> /// <returns></returns>
796 ///
797 public GuassianRandom () { }
798 public GuassianRandom( int nSeed )
799 {
800 i f ( nSeed == 0)
801 {
802 _randomGauss = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
803 _idum = =1;
804 _randomGauss3 . ran3 ( r e f _idum) ;
805 }
806 else

807 {
808 _randomGauss = new Random( nSeed ) ;
809 _idum = =nSeed ;
810 _randomGauss3 . ran3 ( r e f _idum) ;
811 }
812 }
813 //
814 public double NextGuassian (double mu, double sigma )
815 {
816 i f ( sigma <= 0)
817 throw new ArgumentOutOfRangeException ( " sigma" , "Must be g r ea t e r than zero . " ) ;
818
819 i f ( _hasDeviate == true )
820 {
821 _hasDeviate = f a l s e ;
822 return _storedDeviate * sigma + mu;
823 }
824
825 double v1 , v2 , rSquared ;
826 do

827 {
828 // dos va l o re s a l e a t o r i o s entre =1.0 y 1.0
829 v1 = 2 * _randomGauss3 . ran3 ( r e f _idum) = 1 ;
830 v2 = 2 * _randomGauss3 . ran3 ( r e f _idum) = 1 ;
831 rSquared = v1 * v1 + v2 * v2 ;
832 // asegurar dentro de l c í r cu l o de l a unidad
833 } while ( rSquared >= 1 | | rSquared == 0) ;
834 // ca l cu l a r l a transformación po lar para cada desv iac ión
835 var po lar = Math . Sqrt (=2 * Math . Log ( rSquared ) / rSquared ) ;
836 // almacenar primera desv i c ión
837 _storedDeviate = v2 * po lar ;
838 _hasDeviate = true ;
839 // retornar segunda desv iac ión
840 return v1 * po lar * sigma + mu;
841 }//NextGuassian
842 }//GuassianRandom
843 // = = = = = = = = c l a s s PoissonRandom = = = = = = = = =

844 public s ea l ed c lass PoissonRandom
845 { // h t tp ://www. johndcook . com/csharp_poisson . html
846 Random _rndPoisson = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
847 public PoissonRandom () { }
848 public PoissonRandom ( int nSeed )
849 { i f ( nSeed > 0)
850 _rndPoisson = new Random( nSeed ) ;
851 else

852 _rndPoisson = new Random(Guid . NewGuid ( ) . GetHashCode ( ) ) ;
853 }
854 public int NextPoisson (double lambda )
855 {
856 return ( lambda < 30 .0 ) ? PoissonSmall ( lambda ) : PoissonLarge ( lambda ) ;
857 }
858 private int PoissonSmall (double lambda )
859 {
860 // Algoritmo de Donald Knuth , 1969.
861 double p = 1 .0 , L = Math . Exp(=lambda ) ;
862 int k = 0 ;
863 do

864 {
865 k++;
866 p *= _rndPoisson . NextDouble ( ) ; // GetUniform () ;
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867 }
868 while (p > L) ;
869 return k = 1 ;
870 }
871 private int PoissonLarge (double lambda )
872 {
873 // "Método de rechazo PA" de "The Computer Generation of
874 // Variab les a l e a t o r i a s de Poisson "por A. C. Atkinson ,
875 // Revista de l a Real Sociedad Es t ad í s t i c a Ser ie C
876 // ( Es t ad í s t i c a s ap l i cadas ) vo l . 28 , núm. 1. (1979)
877 // El a r t í c u l o es tá en l a s páginas 29=35.
878 // El a lgor i tmo dado aquí es tá en la página 32.
879 double c = 0.767 = 3 .36 / lambda ;
880 double beta = Math . PI / Math . Sqrt ( 3 . 0 * lambda ) ;
881 double alpha = beta * lambda ;
882 double k = Math . Log ( c ) = lambda = Math . Log ( beta ) ;
883 for ( ; ; )
884 {
885 double u = _rndPoisson . NextDouble ( ) ; //GetUniform () ;
886 double x = ( alpha = Math . Log ( ( 1 . 0 = u) / u) ) / beta ;
887 int n = ( int )Math . Floor (x + 0 . 5 ) ;
888 i f (n < 0)
889 continue ;
890 double v = _rndPoisson . NextDouble ( ) ; //GetUniform () ;
891 double y = alpha = beta * x ;
892 double temp = 1.0 + Math . Exp(y ) ;
893 double l h s = y + Math . Log (v / ( temp * temp) ) ;
894 double rhs = k + n * Math . Log ( lambda ) = gammln(n + 1) ; // ! ! ??
895 i f ( l h s <= rhs )
896 return n ;
897 }
898 }
899 double gammln(double xx )
900 {
901 int j ;
902 double x = 0 ;
903 double y = 0 ;
904 double tmp = 0 ;
905 double s e r = 0 ;
906 double [ ] c o f = { 76.18009172947146 , =86.50532032941677 , 24.01409824083091 , =1.231739572450155 ,

0.1208650973866179 e=2, =0.5395239384953e=5 } ;
907 y = x = xx ;
908 tmp = x + 5 . 5 ;
909 tmp == (x + 0 . 5 ) * Math . Log (tmp) ;
910 s e r = 1.000000000190015;
911 for ( j = 0 ; j < 6 ; j++)
912 s e r += co f [ j ] / ++y ;
913 return =tmp + Math . Log (2.5066282746310005 * s e r / x ) ;
914 }
915 }// c l a s s PoissonRandom
916 }

A.3. Código de la clase WorkWithCylindersParal

Esta clase controla las ejecuciones en paralelo, crea una lista de tareas en
el cual se invoca a la clase: WorkWithCylinders y crea una lista de subrutinas
con ayuda de la biblioteca: System.Threading.Tasks ; que controla y distribuye las
porciones de memoria y recursos en el sistema, y monitorea el estado de la tarea
y sus estados, como cada tarea es independiente, una tarea no afecta a la otra
ni viceversa a menos de que se cancele todo el proceso. Una vez que la tarea es
completada, los resultados de calculación se registran en un grá�co y estos a su
vez se almacenan en un archivo de resultados.

1 using System ;
2 using System . Co l l e c t i on s . Generic ;
3 using System . Linq ;
4 using System . Text ;
5 using System . ComponentModel ;
6 using System .Windows . Forms ;
7 using Plots_n ;
8 using System . Threading ;
9 using System . Threading . Tasks ;
10 using System . Diagnos t i c s ;
11 using System . Co l l e c t i on s ;
12
13 namespace WinCylsFDTD
14 {
15 c lass WorkWithCylindersParal
16 {
17 #r eg ion user
18 bool _StopNowParallel = f a l s e ;
19 ArrayList _winList_plot2d_1 = new ArrayList ( ) ;
20 Form1 _mainWinObj = nu l l ;
21 bool _showRealTimePlot = true ;
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22 int nx = 50 , _nAver = 1 ;
23 double _pCri t i ca l = 2 , _pCrit icalOld = 0 , _pCri t i ca l0 = 0 ;
24 double [ , ] _averData = nu l l ;
25 private Plot2dWinForm2 _realTimePlotParal = new Plot2dWinForm2 ( ) ;
26 public void set_StopNowParal lel (bool b) { _StopNowParallel = b ; }
27 public Form1 get_mainWinObj ( ) { return _mainWinObj ; }
28 public void set_mainWinObj (Form1 s ) { _mainWinObj = s ; }
29 public void set_averCylCalc ( int s ) { _nAver = s ; }
30 public bool get_showRealTimePlot ( ) { return _showRealTimePlot ; }
31 public double [ , ] get_averData ( ) { return _averData ; }
32
33 public void s e t_pCr i t i c a l (double pc ) { _pCr i t i ca l = pc ; }
34 public double get_pCr i t i ca l ( ) { return _pCri t i ca l ; }
35 #endregion
36 // = = = = = = = CalcPInfCylinderForAllP_Paral= = = = = = = = = =

37 public void CalcPInfCylinderForAllP_Paral ( FuncPInfCyl inderParal funcPInfCyl inderPara l , int nAver )
38 {
39 _mainWinObj . StartMyTimer ( ) ;
40 #r eg ion i n i t vars
41 int pointsToPlot = funcPInfCyl inderPara l . get_pointsToPlot ( ) ;
42 FuncPInfCyl inderParal [ ] pInfArray = new FuncPInfCyl inderParal [ pointsToPlot * nAver ] ;
43
44 i f ( get_showRealTimePlot ( ) == true && _realTimePlotParal != nu l l )
45 {
46 _realTimePlotParal = new Plot2dWinForm2 (100 , 100) ;
47 _realTimePlotParal . Show () ;
48 }
49 var watch0 = Stopwatch . StartNew () ;
50 // = = = = = preparer ca l c u l a t i on en para l e l o
51 var tokenSource = new Cancel lat ionTokenSource ( ) ;
52 var token = tokenSource . Token ;
53 List<Task> tasks = new List<Task>() ;
54 var ui = TaskScheduler . FromCurrentSynchronizationContext ( ) ;
55
56 int nTasks = pointsToPlot ;
57 double [ ] [ , ] dataPlot = in i tDblArr2 ( nTasks , nTasks , 4) ;
58 double hp = funcPInfCyl inderPara l . get_hp ( ) ;
59 #endregion
60
61 int n5 = 5 ;
62 _averData = new double [ pointsToPlot , n5 ] ;
63 double pMin = funcPInfCyl inderPara l . get_pMin ( ) ;
64 double pMax = funcPInfCyl inderPara l . get_pMax ( ) ;
65 _nAver = nAver ;
66 s t r i n g s In f oPara l = "" ;
67
68 for ( int j jAver = 1 ; j jAver <= nAver ; j jAver++)
69 {
70 Console . WriteLine ( "\ nj jAver=" + j jAver ) ;
71 for ( int i i = 0 ; i i < pointsToPlot ; i i ++)
72 {
73 i f ( _StopNowParallel == true ) break ;
74 double currP = pMin + i i * hp ;
75 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Green ;
76 Console . Write ( "===========\nFires thread i ={0} f o r p={1}\n" , i i , currP ) ;
77 int j j = i i ;
78 int j j 0 = CalcInd ( i i , j jAver , pointsToPlot , nAver ) ;
79 s In f oPara l += j j 0 + " ; " ;
80
81 funcPInfCyl inderPara l . set_ind ( j j 0 ) ;
82 pInfArray [ j j 0 ] = new FuncPInfCyl inderParal ( funcPInfCyl inderPara l ) ;
83
84 var compute = Task . Factory . StartNew ( ( ) => //Resul tados de computo
85 {
86 SubroutPIn fCy l inderPara l l e l ( token , j j 0 , pInfArray [ j j 0 ] , r e f dataPlot , currP , pointsToPlot ) ;
87 } , tokenSource . Token ) ;
88
89 tasks .Add( compute ) ;
90 i f ( get_showRealTimePlot ( ) == true )
91 { var d i sp l ay = compute . ContinueWith ( resu l tTask => //Se muestra l a información de l h i l o en la

pan ta l l a
92 ShowRealPlot ( pInfArray [ j j 0 ] , j j 0 , pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_sInfo ( ) )
93 , u i ) ;
94 }
95
96 #r eg ion _StopNowParallel
97 i f ( _StopNowParallel == true )
98 {// h t tp ://msdn . microso f t . com/en=us/ l i b r a r y /dd537607 . aspx
99 // So l i c i t u d de cance lac ión de l h i l o desde l a GUI
100 tokenSource . Cancel ( ) ;
101 Console . WriteLine ( "\nTask c an c e l l a t i o n requested . " ) ;
102 // Opcional : observe e l cambio en la propiedad Estado en la tarea .
103 // No es necesar io esperar en l a s tareas que se han cancelado . Sin embargo ,
104 // s i espera , debe encerrar l a llamada en un b loque try=catch para
105 // capturar l a s OperationCanceledExceptions que se lanzan . Si l o haces
106 // no espere , no se lanza OCE s i e l token que se pasó a l
107 // El método StartNew es e l mismo token que s o l i c i t ó l a cance lac ión .
108 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . White ;
109 i f ( _StopNowParallel == true )
110 Console . WriteLine ( "\ nPa ra l l e l c a l c u l a t i o n was in t e r rupted . " ) ;
111 else

112 Console . WriteLine ( "\ nPa ra l l e l c a l c u l a t i o n done s u c c e s f u l l y . " ) ;
113
114 #r eg ion Optional_WaitOnTasksToComplete
115 try

116 {
117 Task . WaitAll ( ta sks . ToArray ( ) ) ;
118 }
119 catch ( AggregateException e )
120 {
121 // Para f i n e s de demostración , mostrar e l mensaje OCE.
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122 fo reach ( var v in e . InnerExcept ions )
123 Console . WriteLine ( "msg : " + v . Message ) ;
124 }
125 // Comprobar que todas l a s tareas es tén en un estado cancelado
126 for ( int i 7 = 0 ; i 7 < tasks . Count ; i 7++)
127 Console . WriteLine ( " task [ { 0 } ] s t a tu s i s now {1}" , i7 , ta sks [ i 7 ] . Status ) ;
128 #endregion
129 }// i f
130 #endregion
131 }// for i i
132 }// j jAver
133
134 Console . WriteLine ( " s In f oPara l = " + s In f oPara l ) ;
135
136 #r eg ion post , when completed
137 Task . Factory . ContinueWhenAll ( ta sks . ToArray ( ) ,
138 r e s u l t =>
139 {
140 int nn = tasks . Count / nAver ;
141 double [ , ] dtPlot = new double [ nn , 2 + 2 + 2 + 2+1];
142 for ( int j jAver = 1 ; j jAver <= nAver ; j jAver++)
143 for ( int i = 0 ; i < nn ; i++)
144 {
145 int j j 0 = CalcInd ( i , j jAver , pointsToPlot , nAver ) ;
146 i f ( pInfArray [ j j 0 ] != nu l l )
147 {
148 double p = pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . ge t_currProbab i l i ty ( ) ;
149 double L = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_L ( ) ;
150 int reachBott = +funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_cylsReachedBott ( ) / nAver ;
151 dtPlot [ i , 0 ] = p ;
152 dtPlot [ i , 1 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_POrdenCyl ( ) / nAver ;
153
154 #i f useFracVolum
155 dtPlot [ i , 2 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_volumePercolCylsFrac ( ) * L / nAver ;
156 #else

157 dtPlot [ i , 2 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_reachBott ( ) *1.0/ (L * L) / / nAver ;
158 #endif

159 //
160 dtPlot [ i , 3 ] += funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . PercOrdTheor (p , L , ge t_pCr i t i ca l ( ) =

funcPInfCyl inderPara l . get_hp ( ) ) / nAver ;
161 dtPlot [ i , 4 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_maxCylsInCluster ( ) / nAver ;
162 dtPlot [ i , 5 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_volumCylTotalFrac ( ) / nAver ;
163 dtPlot [ i , 6 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_vo lAl lCyl s InPercCluster ( ) / nAver ;
164 dtPlot [ i , 7 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_aspRatioAllClusterMean ( ) / nAver ;
165 dtPlot [ i , 8 ] += pInfArray [ j j 0 ] . get_workWithCylinders ( ) . get_lengthAl lCyl s InPercCluster ( ) / nAver ;
166 }
167 }
168
169 s t r i n g s I n f o = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_sInfo ( ) ;
170 Console . Write ( " P lo t t ing : . . . " ) ;
171 Plot2dWinForm2 plot2d = new Plot2dWinForm2 (DateTime .Now. ToString ( ) + " , PIn f inPara l " ) ;
172 plot2d . Line_DrawAll ( dtPlot , nn , 0 + 3+2+2+1, s I n f o
173 , "Order parameter . " , s I n f o
174 , "p" , "" , "Pi ,RB, Pth ,mx, vol , volCl , asp , lgth , " , 7 , "sPicsFFT" ) ;
175 plot2d . Show () ;
176 Console . WriteLine ( "\tDone . " ) ;
177 _realTimePlotParal . Close ( ) ;
178 _mainWinObj . _winList_plot2d .Add( plot2d ) ;
179 int cnt = dataPlot . GetLength (0) ;
180
181 var time = watch0 . E lapsedMi l l i s e conds ;
182 s t r i n g s = Math . Round(TimeSpan . FromMil l i seconds ( time ) . TotalMinutes , 0) + " min . = "
183 + Math . Round(TimeSpan . FromMil l i seconds ( time ) . TotalSeconds , 0) + " sec . " ;
184
185 s t r i n g sMin = Math . Round(TimeSpan . FromMil l i seconds ( time ) . TotalMinutes , 1) + " min . " ;
186 s t r i n g sSec = Math . Round(TimeSpan . FromMil l i seconds ( time ) . TotalSeconds , 3) + " sec . " ;
187
188 i f ( ge t_pCr i t i ca l ( ) <1)
189 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Red ;
190 else

191 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Magenta ;
192 Console . WriteLine ( " pC r i t i c a l ={0:0.000} " , ge t_pCr i t i ca l ( ) ) ;
193 Console . ResetColor ( ) ;
194
195 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . White ;
196 i f ( _StopNowParallel == true )
197 Console . WriteLine ( "\ nPa ra l l e l c a l c u l a t i o n was in t e r rupted . " ) ;
198 else

199 Console . WriteLine ( "\ nPa ra l l e l c a l c u l a t i o n done s u c c e s f u l l y . " ) ;
200 Console . WriteLine ( "\nTotal time : " + s ) ;
201 Console . WriteLine ( "\n = = = = = = = = Fin i sh p a r a l l e l . = = = = = = = = = =\n" ) ;
202 Console . ResetColor ( ) ;
203
204 Console . WriteLine ( funcPInfCyl inderPara l . ToStringLong ( ) ) ;
205 _mainWinObj . StoptMyTimer ( ) ;
206 _mainWinObj . WriteTextToInfo ( "\nTotal time : " + s ) ;
207 MessageBox . Show( "Completed CalcPInfCylinderForAllP_Paral " ) ;
208 } , Cancel lat ionToken . None , TaskContinuationOptions . None , u i ) ;
209 #endregion
210 }//CalcPInfCylinderForAllP_Paral
211 // = = = = = = = =SubroutPInfCy l inderPara l l e l = = = = = = = = =

212 void SubroutPIn fCy l inderPara l l e l ( Cancel lat ionToken ct , int i , FuncPInfCyl inderParal pInfCylParal , r e f
double [ ] [ , ] dataPlot2D

213 , double currP , int pointsToPlot )
214 {
215 i f ( _StopNowParallel == true )
216 {
217 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . DarkGreen ;
218 Console . WriteLine ( "Task {0} was canc e l l ed be fo r e i t got s t a r t ed . " , i ) ;
219 Console . ResetColor ( ) ;
220 ct . ThrowIfCancel lat ionRequested ( ) ;
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221 }
222
223 i f ( _StopNowParallel == f a l s e )
224 {
225 int ID = Thread . CurrentThread . ManagedThreadId ;
226 Console . ResetColor ( ) ;
227 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . DarkCyan ;
228 Console . WriteLine ( "Executing task={0} (ThreadID={1}) f o r p={2:0 .00} . " , i , ID , currP ) ;
229 Console . ResetColor ( ) ;
230
231 var watch = new Stopwatch ( ) ;
232 watch . Star t ( ) ;
233 // = = = = = =

234
235 pInfCylPara l . get_workWithCylinders ( ) . set_currentThread ( i ) ;
236 pInfCylPara l . get_workWithCylinders ( ) . s e t_cur rProbab i l i ty ( currP ) ;
237 pInfCylPara l . get_workWithCylinders ( ) . CalcPerco lCyls ( ) ;
238
239 double pp = pInfCylPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_pCritLoc ( ) ;
240 i f ( ge t_pCr i t i ca l ( ) > pp)
241 {
242 s e t_pCr i t i c a l (pp) ;
243 _pCri t i ca l0 = _pCrit icalOld ;
244 }
245 _pCrit icalOld = currP ;
246 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Yellow ;
247 Console . WriteLine ( "Done task #" + i + " . Watch : " + watch . E lapsedMi l l i s e conds + " msec . , ="
248 + (watch . E lapsedMi l l i s e conds / 60000) + " min . " + (watch . E lapsedMi l l i s e conds / 1000) + " sec . "
249 + (watch . E lapsedMi l l i s e conds 1000 + " msec . \ n" ) ;
250 Console . ResetColor ( ) ;
251 }
252 }// SubroutPIn fPara l l e l
253 // = = = = = = = = ShowRealPlot = = = = = = = =

254 void ShowRealPlot ( FuncPInfCyl inderParal funcPInfCyl inderPara l , int j , s t r i n g s I n f o )
255 {
256 Console . WriteLine ( " ( " + j + " ) . " + funcPInfCyl inderPara l . ToStringLong ( ) ) ;
257 double p = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . ge t_currProbab i l i ty ( ) ;
258 double L = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_L ( ) ;
259
260 #i f useFracVolum
261 double volumePercolCylsFrac = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_volumePercolCylsFrac

( ) * L ;
262 #else

263 int reachBott = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_reachBott ( ) ;
264 #endif

265
266
267 int maxClust = 0 ;
268 double volumCylTotal = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_volumCylTotalFrac ( ) ;
269
270 double pTheor = 0 ;
271 double parOrd = funcPInfCyl inderPara l . get_workWithCylinders ( ) . get_POrdenCyl ( ) ;
272
273 #i f useFracVolum
274 double [ ] yy = { p , parOrd , volumePercolCylsFrac , maxClust , volumCylTotal } ;
275 #else

276 double [ ] yy = { p , parOrd , reachBott *1 .0 / (L * L) , maxClust , volumCylTotal } ;
277 #endif

278 _realTimePlotParal . bgnRealAdd ( true , p , yy , "Pi , rB ,mx, vol , " , "p" ) ;
279 _realTimePlotParal . set_Header ( s I n f o ) ;
280 }//ShowRealPlot
281
282 #r eg ion Aux
283 int CalcInd ( int i , int j , int iFin , int jF in ) { return i + iF in * ( j = 1) ; }
284 // = = = = = = = = in i tDb lArr = = = = = = =

285 void in i tDblArr ( out double [ ] [ ] Ar , int nDim1 , int nDim2)
286 {
287 Ar = new double [ nDim1 ] [ ] ;
288 for ( int i = 0 ; i < nDim1 + 0 ; i++)
289 Ar [ i ] = new double [ nDim2 ] ;
290 }// ini tDb lArr
291 // = = = = = = = = in i tDblArr2 = = = = = = =

292 void in i tDblArr2 ( out double [ ] [ , ] Ar , int nDim1 , int nDim2)
293 {
294 Ar = new double [ nDim1 ] [ , ] ;
295 for ( int i = 0 ; i < nDim1 + 0 ; i++)
296 Ar [ i ] = new double [ nDim2 , nDim2 ] ;
297 }// ini tDblArr2
298 // = = = = = = = = in i tDblArr2 = = = = = = =

299 double [ ] [ , ] in i tDblArr2 ( int nDim1 , int nDim2 , int nDim3)
300 {
301 double [ ] [ , ] Ar = new double [ nDim1 ] [ , ] ;
302 for ( int i = 0 ; i < nDim1 + 0 ; i++)
303 Ar [ i ] = new double [ nDim2 , nDim3 ] ;
304 return Ar ;
305 }// ini tDblArr2
306
307 #endregion
308 }// c l a s s
309 }



Apéndice B

Código utilizado en la
Radiación de Cherenkov sobre

CNTs

Para nuestra simulación numérica aplicada a la radiación de Cherenkov sobre
un arreglo de nanoestructuras de CNTs, se programarón las clases: Arrays.cs,
AuxClasses.cs, BGNFunc.cs, BgnReadFiles.cs, CalcDi�Time.cs, CherenBase.cs,
Cherenkov.cs, CherenParall.cs, complex.cs, complex4Str.cs, ComplexFFT.cs, Far-
Field.cs, FdtdAllLib.cs, FdtdVars.cs, FftVizNum.cs, Field3d.cs, FiveLayers.cs, Fi-
veLayersParall.cs, FuncPInfCylinderParal.cs, Gasdev.cs, Input.cs, LogFile.cs, Me-
mory.cs, MetalObj.cs, Output.cs, Parameters.cs, plot2d-n.Designer.cs, PrintMa-
trix.cs, PrintMatrixFormat.cs, Ran3.cs, RandBgn.cs, Result-distance.cs, RWA-
rray3D.cs, sFun.cs, SurfacePlasmonCyls.cs, SurfacePlasmonDielectric.cs, TCons-
tants.cs, TimeUpdate.cs, Transmap.cs y WinBars2.Designer.cs, Energy.cs. En es-
te apéndice abordaremos algunos fragmentos de códigos más importantes utiliza-
dos en la programa. Presentamos los códigos principales para nuestra programa-
ción.

B.0.1. Clase FdtdVars

En esta clase se de�nen valores y variables para el calculo del modelo de Drude,
la permitividad dieléctrica ε(epsilon) y la frecuencia omega ω, y se de�nen valores
para los cálculos espaciales de los campos: PosFromSpaceX, PosFromSpaceY y
PosFromSpaceZ respectivamente.

1
2 namespace WinCalifFDTD_withClassesLib
3 {
4 #r eg ion De f i n i t i o n s o f s t r u c tu r e s
5 i n t e r n a l struct obj
6 {
7 i n t e r n a l s t r i n g shape ;
8 i n t e r n a l double c e n t e r i ;
9 i n t e r n a l double c en t e r j ;
10 i n t e r n a l double centerk ;
11 i n t e r n a l double s i z e 1 ;
12 i n t e r n a l double s i z e 2 ;
13 i n t e r n a l double s i z e 3 ;
14 i n t e r n a l double ep s i l on ;
15 i n t e r n a l double [ , ] matrix ; // contour matrix data

121
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16 i n t e r n a l int co l ; // matrix co l num
17 i n t e r n a l int row ; // matrix row num
18 } ; // obj
19 //
20 public struct mobj
21 {
22 i n t e r n a l s t r i n g shape ;
23 i n t e r n a l double c e n t e r i ;
24 i n t e r n a l double c en t e r j ;
25 i n t e r n a l double centerk ;
26 i n t e r n a l double s i z e 1 ; ///////////// Drude model /////////////////
27 i n t e r n a l double s i z e 2 ; // //
28 i n t e r n a l double s i z e 3 ; // (omega_p)^2 //
29 i n t e r n a l double epsi lon_b ; // eps (w) = eps_b = ================== //
30 i n t e r n a l double omega_p ; // w^2 + j w gamma_0 //
31 i n t e r n a l double gamma_0; ///////////////////////////////////////////
32 i n t e r n a l double [ , ] matrix ; // contour matrix data
33 i n t e r n a l int co l ; // matrix co l num
34 i n t e r n a l int row ; // matrix row num
35 } ; //mobj
36 //
37 i n t e r n a l struct ngr id_info // for non=uniform gr id funct ion
38 {
39 i n t e r n a l int l a t t i c e_nz ;
40 i n t e r n a l int nz_start ;
41 i n t e r n a l int nz_end ;
42 } ; //ngrid_info
43 //
44 ///////////// Drude model /////////////////
45 // //
46 // (omega_p)^2 //
47 // eps (w) = eps_b = ================== // Note : The former mobj i s now genera l i z ed to Lobj .
48 // w^2 + j w gamma_0 //
49 ///////////////////////////////////////////
50 i n t e r n a l struct Lobj
51 {
52 i n t e r n a l s t r i n g shape ;
53 i n t e r n a l double c e n t e r i ;
54 i n t e r n a l double c en t e r j ;
55 i n t e r n a l double centerk ;
56 i n t e r n a l double s i z e 1 ;
57 /////////////////////// Lorentz model /////////////////
58 i n t e r n a l double s i z e 2 ; // //
59 i n t e r n a l double s i z e 3 ; // (omega_p)^2 //
60 i n t e r n a l double epsi lon_b ; // eps (w) = eps_b + =============================== //
61 i n t e r n a l double omega_p ; // omega_0^2 = w^2 = j w gamma_0 //
62 i n t e r n a l double gamma_0; ////////////////////////////////////////////////////////
63 i n t e r n a l double omega_0 ;
64 i n t e r n a l double [ , ] matrix ; // contour matrix data
65 i n t e r n a l int co l ; // matrix co l num
66 i n t e r n a l int row ; // matrix row num
67 } ;
68
69 i n t e r n a l struct DLobj
70 {
71 i n t e r n a l s t r i n g shape ;
72 i n t e r n a l double c e n t e r i ;
73 i n t e r n a l double c en t e r j ;
74 i n t e r n a l double centerk ;
75 i n t e r n a l double s i z e 1 ; //////////////////////////////////// Double Lorentz Model

//////////////////////////////////////
76 i n t e r n a l double s i z e 2 ; //

//
77 i n t e r n a l double s i z e 3 ; // (omega_p_1)^2 (=1)^S*(

omega_p_2)^2 //
78 i n t e r n a l double epsi lon_b ; // eps (w) = eps_b + ================================= +

================================= //
79 i n t e r n a l double omega_p_1 ; // omega_0_1^2 = w^2 = j w gamma_0_1 omega_0_2^2 = w^2

= j w gamma_0_2 //
80 i n t e r n a l double gamma_0_1; //

//////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////
81 i n t e r n a l double omega_0_1 ;
82 i n t e r n a l double omega_p_2 ;
83 i n t e r n a l double gamma_0_2;
84 i n t e r n a l double omega_0_2 ;
85 i n t e r n a l double [ , ] matrix ; // contour matrix data
86 i n t e r n a l int co l ; // matrix co l num
87 i n t e r n a l int row ; // matrix row num
88 } ;
89 // = = = = s t r u c t k_vector= = = = = =

90 i n t e r n a l struct k_vector
91 {
92 i n t e r n a l double x ;
93 i n t e r n a l double y ;
94 } ;
95
96
97 #endregion
98
99 c lass Vect3D
100 {
101 /* i n t e rna l double _x { ge t ; s e t ; }
102 i n t e rna l double _y { ge t ; s e t ; }
103 i n t e rna l double _z { ge t ; s e t ; }*/
104 i n t e r n a l double _x=0, _y=0, _z=0;
105
106 i n t e r n a l Vect3D ( ) { _x = 0 ; _y = 0 ; _z = 0 ; }
107 i n t e r n a l Vect3D(double x , double y , double z ) { _x = x ; _y = y ; _z = z ; }
108 i n t e r n a l void SetVect3D (double x , double y) { _x = x ; _y = y ; _z = 0 ; }
109 i n t e r n a l void SetVect3D (double x , double y , double z ) { _x = x ; _y = y ; _z = z ; }
110 }
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111
112 c lass FdtdVars
113 {
114 #r eg ion User
115
116 i n t e r n a l Form1 _mainWinObj = nu l l ;
117 i n t e r n a l readonly TcompD I = new TcompD(0 , 1) ;
118 // in t e rna l const in t RAND_MAX = 0 x 7 f f f ; // ! !??
119 i n t e r n a l const int CUTFACTOR = 1;
120 i n t e r n a l const s t r i n g _EMP = nu l l ;
121 i n t e r n a l const int _CUTFACTOR = 1;
122 i n t e r n a l const double _KFDTDver = 8 . 803 ;
123 // = = i n t = = = = =

124 i n t e r n a l int _metal_type = =1;
125 i n t e r n a l int _currentThread = =1;
126 i n t e r n a l int _maxThread = =1;
127 i n t e r n a l int _deltaT = =1;
128 i n t e r n a l int _tMid = =1;
129 i n t e r n a l int _pointsFft = =1;
130 i n t e r n a l int _tMax = =1;
131 // = = double = = = = =

132 i n t e r n a l double _freq = =1;
133 i n t e r n a l double _phase = =1;
134 i n t e r n a l double _height = =1;
135 i n t e r n a l double _R = =1;
136 i n t e r n a l double _rangeRandom = =1;
137 i n t e r n a l double _heightMax = =1;
138 i n t e r n a l double _detect = =1;
139 i n t e r n a l double _thresPercol = 0 , _vxCurr=0, _omPlasmaCurr=0;
140 i n t e r n a l double _omegaSoc=0;
141 i n t e r n a l double _wave_vector_x = 0 ;
142 i n t e r n a l double _wave_vector_y = 0 ;
143 double _fiedBound0 = 0 , _fiedBound1 = 0 , _randProbab ;
144 double _a_nm = 0;
145 // = = s t r i n g = = = = =

146 i n t e r n a l s t r i n g _component = nu l l ;
147 i n t e r n a l s t r i n g _sthreadID0 = "" ;
148 s t r i n g _lr sSt ruct = nu l l ;
149 // = = boo l = = = = =

150 i n t e r n a l bool _allowWriteToFile = true ;
151 i n t e r n a l bool _allowPercol = true ;
152 i n t e r n a l bool _isSymmert = true ;
153 // in t e rna l boo l _isMovingSoc = true ;
154
155 // = = array = = = = =

156 i n t e r n a l double [ , ] _epsPlaneX = nu l l ;
157 i n t e r n a l double [ , ] _epsPlaneY = nu l l ;
158 i n t e r n a l double [ , ] _epsPlaneZ = nu l l ;
159
160 /* input d i e l e c t r i c s t ruc tu re */
161 i n t e r n a l char [ , , ] _pos it ion ;
162 // = = double array = = = = =

163 i n t e r n a l double [ , , ] _epsilonX , _epsilonY , _epsilonZ ;
164 i n t e r n a l double [ , , ] _mEpsilon , _mOmega, _mGamma;
165
166 i n t e r n a l double [ ] _Omega = nu l l ;
167
168 /* f i e l d components */
169 i n t e r n a l double [ , ] _fieldOut = nu l l ;
170 i n t e r n a l double [ , , ] _Ex, _Ey, _Ez ; // a l l f i e l d s w i l l i n i t in double [ , , ] float_3d_memory ( in t imax ,

in t jmax , in t kmax) in Memory . cs in void InitMemory ()
171 // and c l ea r in void ClearFie lds ( in t i , i n t j , i n t k , double d)
172 // in t e rna l double [ , , ] _Ex0, _Ey0, _Ez0 ;
173 // in t e rna l double [ , , ] _Hx0, _Hy0, _Hz0;
174 i n t e r n a l double [ , , ] _Jx , _Jy , _Jz ;
175 i n t e r n a l double [ , , ] _Jmx, _Jmy, _Jmz;
176 i n t e r n a l double [ , , ] _Jx0 , _Jy0 , _Jz0 ;
177 i n t e r n a l double [ , , ] _Jmx0, _Jmy0, _Jmz0 ;
178 i n t e r n a l double [ , , ] _Hx, _Hy, _Hz;
179 i n t e r n a l double [ , , ] _Dx, _Dy, _Dz;
180 i n t e r n a l double [ , , ] _Bx, _By, _Bz ;
181
182 i n t e r n a l double [ , , ] _Ex1 = nul l , _Ey1 = nul l , _Ez1 = nu l l ; //components of e l . f i e l d
183 i n t e r n a l double [ , , ] _Hx1 = nul l , _Hy1 = nul l , _Hz1 = nu l l ; //components of magn . f i e l d
184 i n t e r n a l double [ , , ] _Jx1 = nul l , _Jy1 = nul l , _Jz1 = nu l l ; //components of magn . f i e l d
185 i n t e r n a l double [ , , ] _Jmx1 = nul l , _Jmy1 = nul l , _Jmz1 = nu l l ; //components of magn . f i e l d
186
187 /* imaginary f i e l d ( per iod i c FDTD) */
188 i n t e r n a l double [ , , ] _iEx , _iEy , _iEz ;
189 i n t e r n a l double [ , , ] _iJx , _iJy , _iJz ;
190 i n t e r n a l double [ , , ] _iJmx , _iJmy , _iJmz ;
191 i n t e r n a l double [ , , ] _iHx , _iHy , _iHz ;
192 i n t e r n a l double [ , , ] _iDx , _iDy , _iDz ;
193 i n t e r n a l double [ , , ] _iBx , _iBy , _iBz ;
194
195 /* FDTD update c o e f f i c i e n t s */
196 i n t e r n a l double [ , , ] _ddx , _ddy , _ddz ;
197
198 i n t e r n a l double [ ] _aaX, _aaY, _aaZ ;
199 i n t e r n a l double [ ] _bbX, _bbY, _bbZ ;
200 i n t e r n a l double [ ] ccx , ccy , ccz ;
201
202 i n t e r n a l double [ ] eex , eey , eez ;
203 i n t e r n a l double [ ] f f x , f fy , f f z ;
204 i n t e r n a l double [ ] ggx , ggy , ggz ;
205 i n t e r n a l double [ ] hhx , hhy , hhz ;
206 i n t e r n a l double [ ] i i x , i i y , i i z ;
207 i n t e r n a l double [ ] j j x , j jy , j j z ;
208 i n t e r n a l double [ ] kkx , kky , kkz ;
209 i n t e r n a l double [ ] l l x , l l y , l l z ;
210
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211 /* f o r f a r f i e l d parameter c a l c u l a t i on */
212 i n t e r n a l double [ , , ] _Ex_cos , _Ex_sin ;
213 i n t e r n a l double [ , , ] _Ey_cos , _Ey_sin ;
214 i n t e r n a l double [ , , ] _Hx_cos , _Hx_sin ;
215 i n t e r n a l double [ , , ] _Hy_cos , _Hy_sin ;
216
217 i n t e r n a l double _tus ;
218
219 i n t e r n a l double [ , ] _Fft_E = nu l l ;
220 i n t e r n a l double [ , ] _Fft_H = nu l l ;
221
222 i n t e r n a l s t r i n g _name_freq = "" ;
223 i n t e r n a l s t r i n g _name_Ex_real = "" ;
224 i n t e r n a l s t r i n g _name_Ex_imag = "" ;
225 i n t e r n a l s t r i n g _name_Ey_real = "" ;
226 i n t e r n a l s t r i n g _name_Ey_imag = "" ;
227 i n t e r n a l s t r i n g _name_Hx_real = "" ;
228 i n t e r n a l s t r i n g _name_Hx_imag = "" ;
229 i n t e r n a l s t r i n g _name_Hy_real = "" ;
230 i n t e r n a l s t r i n g _name_Hy_imag = "" ;
231 i n t e r n a l s t r i n g _FFT_E_int2 = "" ;
232 i n t e r n a l s t r i n g _FFT_E_log = "" ;
233 i n t e r n a l s t r i n g _FFT_H_int2 = "" ;
234 i n t e r n a l s t r i n g _FFT_H_log = "" ;
235 i n t e r n a l s t r i n g _radiation_tot = "" , _radiation_tot_withouExtention = "" ;
236 i n t e r n a l s t r i n g _radiation_Et = "" , _radiation_Et_withouExtention = "" ;
237 i n t e r n a l s t r i n g _radiation_Ep = "" , _radiation_Ep_withouExtention = "" ;
238 i n t e r n a l s t r i n g _radiation_Ex = "" , _radiation_Ex_withouExtention = "" ;
239 i n t e r n a l s t r i n g _radiation_Ey = "" , _radiation_Ey_withouExtention = "" ;
240 i n t e r n a l s t r i n g _polar = "" , _polar_withouExtention = "" ;
241 i n t e r n a l s t r i n g _P_tot_name = "" , _P_tot_name_withouExtention = "" ;
242 i n t e r n a l s t r i n g _P_the_name = "" , _P_the_name_withouExtention = "" ;
243 i n t e r n a l s t r i n g _P_phi_name = "" , _P_phi_name_withouExtention = "" ;
244
245 // Reading source
246 // reading (NROW)x (NROW) source data
247 // then , s to re them in e f i e l d x_rea l [ , ] , e f ie ldx_imag [ , ] . . .
248
249 i n t e r n a l int _inc_dipole_num = 0;
250 i n t e r n a l double _store_t = =100; // temp ' t ' s t o re va r i a b l e
251 // in t e rna l i n t e rna l i n t e rna l i n t _one_round_turn = 0; // 0:no , 1 : yes
252 i n t e r n a l bool _one_round_turn = f a l s e ; // 0:no , 1 : yes
253
254 i n t e r n a l bool _isRandomHeight = f a l s e ;
255 i n t e r n a l bool _isRandomR = f a l s e ;
256
257 // Rotating phasor in case of per iod i c BC //
258 // ============================================//
259 // Use the r e l a t i on : //
260 // cos (wt=90) + i s in (wt=90) //
261 // = sin (wt ) = i cos (wt ) //
262 // Then , we can preserve the same " s in () " //
263 // form for the r ea l f i e l d source //
264
265 i n t e r n a l int _is i z e ;
266 i n t e r n a l int _js i z e ;
267 i n t e r n a l int _ksize ;
268 i n t e r n a l int _pmlil ;
269 i n t e r n a l int _pmlir ;
270 i n t e r n a l int _pmljl ;
271 i n t e r n a l int _pmljr ;
272 i n t e r n a l int _pmlkl ;
273 i n t e r n a l int _pmlkr ;
274 i n t e r n a l int _lattice_x ;
275 i n t e r n a l int _lattice_y ;
276 i n t e r n a l int _latt ice_z ;
277 i n t e r n a l int _gen_numberRandObj ;
278
279
280 #r eg ion aux2
281 ////////////////////////////////////////////////////////////////////////////
282 // eta_z = atan ( z/zo )
283 // w_z = wo*Math . Sqrt (1+z^2/zo^2)
284 // R_z = z*(1+z^2/zo^2)
285 // zo = _pi*wo^2/lambda
286 // r2 : radius^2
287 ////////////////////////////////////
288 /// some parameters which depend only on ' z '
289
290 ////////////////////////////////////////////////////////////////////////////
291 // eta_z = atan ( z/zo )
292 // w_z = wo*Math . Sqrt (1+z^2/zo^2)
293 // R_z = z*(1+z^2/zo^2)
294 // zo = _pi*wo^2/lambda
295 // r2 : radius^2
296 ////////////////////////////////////
297 /// some parameters which depend only on ' z '
298 /////////////////////////////////////////////////////////////////////////
299 // x , y , z : center of the plane on which the Gaussian beam source i s to be l oca t ed z_c : z=_posit ion
300 // at which the beam wais t becomes the minimum ( f o ca l point ) wo : the minimum beam wais t
301 //The above parameters should be in the uni t o f ' a ' ( l a t t i c e constant ) n : r e f r a c t i v e index of the
302 //medium where the Gaussian beam source i s Other paramters are the same as for Gaussian d ipo l e soure

()
303 //{ in t e rna l i n t i , j ; double phase ; double amp; double zo , eta_z , w_z, R_z; double r2 ; i n t e rna l

i n t ic , j c ;
304 //zo = _pi*wo*wo* f requency*n ; i c=f l o o r (0.5+(( x+_xCenter )*_latt ice_x ) ) ; j c=f l o o r (0.5+(( y+_yCenter )*

_latt ice_y ) ) ;
305 //eta_z = atan (( z_c=z )/zo ) ; w_z = wo*Math . Sqrt (1+ (( z_c=z )/zo ) *(( z_c=z )/zo ) ) ; R_z = (z_c=z ) *(1 + ( zo

/(z_c=z ) ) *( zo /(z_c=z ) ) ) ; /*
306 //////////////////////////////////
307 #endregion
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308
309 public FdtdVars ( ) { }
310
311 #r eg ion virtual

312 i n t e r n a l virtual double [ ] SourceDisper (double x , double y , double z , double t ) // source i s in c l a s s
TFourLevel

313 { throw new Exception ( "Atempt to c a l l v i r t u a l double [ ] SourceDisper " ) ; }
314 i n t e r n a l virtual void SourceDisper (double x , double y , double z , double t , r e f double [ ] soc )
315 { throw new Exception ( "Atempt to c a l l v i r t u a l void SourceDisper " ) ; } // source i s in c l a s s TFourLevel
316 #endregion
317
318 // = = = = = = = = = = = = = = = = = = = = = = = = =

319 i n t e r n a l void Clea rF i e ld s ( int i , int j , int k , double d)
320 {
321 _Ex[ i , j , k ] = _Ey[ i , j , k ] = _Ez [ i , j , k ] = _Hx[ i , j , k ] = _Hy[ i , j , k ] = _Hz[ i , j , k ]
322 = _Jx [ i , j , k ] = _Jy [ i , j , k ] = _Jz [ i , j , k ] = _Jmx[ i , j , k ] = _Jmy[ i , j , k ] = _Jmz[ i , j , k ] = d ;
323 }
324
325 i n t e r n a l void Clea rF i e ld s ( )
326 {
327 for ( int i = 0 ; i < _Ex. GetLength (0) ; i++)
328 for ( int j = 0 ; j < _Ex. GetLength (1) ; j++)
329 for ( int k = 0 ; k < _Ex. GetLength (2) ; k++)
330 _Ex[ i , j , k ] = _Ey[ i , j , k ] = _Ez [ i , j , k ] = _Hx[ i , j , k ] = _Hy[ i , j , k ] = _Hz[ i , j , k ]
331 = _Jx [ i , j , k ] = _Jy [ i , j , k ] = _Jz [ i , j , k ]
332 = _Dx[ i , j , k ] = _Dy[ i , j , k ] = _Dz[ i , j , k ] = _Bx[ i , j , k ] = _By[ i , j , k ] = _Bz [ i , j , k ]
333 = 0 ;
334
335 for ( int i = 0 ; i < _Ex_sin . GetLength (0) ; i++)
336 for ( int j = 0 ; j < _Ex_sin . GetLength (1) ; j++)
337 for ( int k = 0 ; k < _Ex_sin . GetLength (2) ; k++)
338 _Ex_cos [ i , j , k ] = _Ex_sin [ i , j , k ] = _Ey_cos [ i , j , k ] = _Ey_sin [ i , j , k ]
339 = _Hx_cos [ i , j , k ] = _Hx_sin [ i , j , k ] = _Hy_cos [ i , j , k ] = _Hy_sin [ i , j , k ]
340 = 0 ;
341 }//ClearFie lds
342
343 // = = = = = = = = = PosFromSpaceX= = = = = = = = =

344 i n t e r n a l int PosFromSpaceX (double x , out double xm1)
345 {
346 int i = ( int )Math . Floor ( 0 . 5 + ( ( x + _xCenter ) * _lattice_x ) ) ;
347 xm1 = ( i = 0 . 5 ) / _latt ice_x = _xCenter ;
348 int im1 = ( int )Math . Floor ( 0 . 5 + ( (xm1 + _xCenter ) * _lattice_x ) ) ;
349 i f ( im1 != i = 1)
350 {
351 int r r = 0 ;
352 }
353 return i ;
354 }//PosFromSpaceX
355 // = = = = = = = = = PosFromSpaceY= = = = = = = = =

356 i n t e r n a l int PosFromSpaceY (double y , out double ym1)
357 {
358 int i = ( int )Math . Floor ( 0 . 5 + ( ( y + _yCenter ) * _lattice_y ) ) ; // i
359 ym1 = ( i = 0 . 5 ) / _latt ice_y = _yCenter ; // y [ i=1]
360 int im1 = ( int )Math . Floor ( 0 . 5 + ( (ym1 + _yCenter ) * _lattice_y ) ) ; // i=1
361 i f ( im1 != i = 1)
362 {
363 int r r = 0 ;
364 }
365 return i ;
366 }//PosFromSpaceY
367 // = = = = = = = = = PosFromSpaceZ= = = = = = = = =

368 i n t e r n a l int PosFromSpaceZ (double z , out double zm1)
369 {
370 int i = ( int )Math . Floor ( 0 . 5 + ( ( z + _zCenter ) * _latt ice_z ) ) ;
371 zm1 = ( i = 0 . 5 ) / _latt ice_z = _zCenter ;
372 int im1 = ( int )Math . Floor ( 0 . 5 + ( ( zm1 + _zCenter ) * _latt ice_z ) ) ;
373 i f ( im1 != i = 1)
374 {
375 int r r = 0 ;
376 }
377 return i ;
378 }//PosFromSpaceZ
379 #endregion
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B.1. Código para la Radiación de Cherenkov

La clase Cherenkov es la clase que es invocada para la interacción con nuestro
sistema CNT, en esta clase se de�nen los métodos que invocan subrutinas para
la creación del campos electromagnéticos, así como el punto de sobre la malla
donde se establece la carga inicial y las dimensiones de los bloques numéricos
involucrados.

1 namespace WinCylsFDTD
2 {
3 c lass Cherenkov : CherenBase
4 {
5
6 // = = = = = = CreateCherenStruct= = = = = = = = =

7 void CreateCherenStruct ( r e f FdtdAllLib fdtdAl lLibLoc )
8 {
9 fdtdAl lLibLoc . set_gen_numberRandObj (_nRandObj) ;
10 fdtdAl lLibLoc . set_seedRand (_SeedRandValueComboBox) ;
11
12 double epsBlock = _fdtdAllLib . get_slab_epsi lon ( ) ;
13 l o gF i l e . WriteLog ( "_fdtdAllLib : F i l l rods " ) ;
14 get_mainWinObj ( ) . WriteTextToInfo ( " F i l l : rods \n" ) ; Appl i cat ion . DoEvents ( ) ;
15 i f ( _center313 == true )
16 {
17 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, 0 , 0 , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R + 0 .01 ) , heightZ , 0 ,

epsBlock ) ; // center
18 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, =1, 0 , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R + 0 .01 ) , heightZ , 0 ,

epsBlock ) ; //1
19 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, 1 , 0 , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R + 0 .01 ) , heightZ , 0 ,

epsBlock ) ; //2
20 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, 0 . 5 , (Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R +

0 .01 ) , heightZ , 0 , epsBlock ) ; //3
21 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, =0.5 , (Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R

+ 0 .01 ) , heightZ , 0 , epsBlock ) ; //4
22 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, 0 . 5 , =(Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R

+ 0 .01 ) , heightZ , 0 , epsBlock ) ; //5
23 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, =0.5 , =(Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , (R

+ 0 .01 ) , heightZ , 0 , epsBlock ) ; //6
24 // o b j e c tL i s t S e pa rF i l l = = = =

25 }
26 #endregion
27 // Dig :
28 #r eg ion Dig
29 i f ( _center33 == true )
30 {
31 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, (1 + R = Rm) * =1, 0 , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , Rm,

heightZ , 0 , epsExternal ) ; //1
32 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, (1 + R = Rm) * 1 , 0 , 0 + fdtdAl lL ibLoc . ge t_sh i f t ( ) , Rm,

heightZ , 0 , epsExternal ) ; //2
33 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, ( (1 + R = Rm) * 0 . 5 ) , ( 1 . 1 * Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 +

fdtdAl lL ibLoc . ge t_sh i f t ( ) , Rm, heightZ , 0 , epsExternal ) ; //3
34 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, ( (1 + R = Rm) * =0.5) , ( 1 . 1 * Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 +

fdtdAl lL ibLoc . ge t_sh i f t ( ) , Rm, heightZ , 0 , epsExternal ) ; //4
35 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, ( (1 + R = Rm) * 0 . 5 ) , ( 1 . 1 * =Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 +

fdtdAl lL ibLoc . ge t_sh i f t ( ) , Rm, heightZ , 0 , epsExternal ) ; //5
36 fdtdAl lLibLoc . input_object ( " rod" , EMP, ( (1 + R = Rm) * =0.5) , ( 1 . 1 * =Math . Sqrt (3) * 0 . 5 ) , 0 +

fdtdAl lL ibLoc . ge t_sh i f t ( ) , Rm, heightZ , 0 , epsExternal ) ; //6
37 }
38 #endregion
39 #r eg ion Side b locks
40 i f ( _side == true )
41 {
42 l o gF i l e . WriteLog ( "_fdtdAllLib : F i l l b locks " ) ;
43 get_mainWinObj ( ) . WriteTextToInfo ( " F i l l : b locks \n" ) ; Appl i cat ion . DoEvents ( ) ;
44 _fdtdAllLib . input_object ( " block " , EMP, ( lengthX / 2) , 0 , 0 + _fdtdAllLib . ge t_sh i f t ( ) , 1 . 2 , lengthY +

1 , heightZ , epsBlock ) ;
45 _fdtdAllLib . input_object ( " block " , EMP, =(lengthX / 2) , 0 , 0 + _fdtdAllLib . ge t_sh i f t ( ) , 1 . 2 , lengthY +

1 , heightZ , epsBlock ) ;
46 _fdtdAllLib . input_object ( " block " , EMP, 0 , ( lengthY / 2) , 0 + _fdtdAllLib . ge t_sh i f t ( ) , ( lengthX + 1) ,

1 . 2 , heightZ , epsBlock ) ;
47 _fdtdAllLib . input_object ( " block " , EMP, 0 , =(lengthY / 2) , 0 + _fdtdAllLib . ge t_sh i f t ( ) , ( lengthX + 1) ,

1 . 2 , heightZ , epsBlock ) ;
48 }
49 #endregion
50
51 #r eg ion out_epsi lon
52 i f ( nRods > 0)
53 {
54 fdtdAl lLibLoc . out_epsi lon ( "x" , 0 , " ep s i l on . x" ) ;
55 // void out ep s i l on ( char *plane , f l o a t value , char *name) :
56 /* Print out a 2=D te x t matrix containing one of cross s e c t i on s of the whole FDTD s t ruc tu re .
57 * *plane can take one of the fo l l ow ing s , ?x ? ,?y? , and ?z ?. va lue determines the l o ca t i on of the
58 * plane on which a cross s e c t i ona l image of the FDTD eps i l on s t ruc tu re i s to be obtained .
59 * For example , a s t ruc tu re image on the z = 0 plane w i l l be obtained with parameter
60 * s e t t i n g s of *plane=?z? and va lue=0. The uni t o f va lue i s the FDTD uni t length , a . *name
61 * r equ i r e s the output f i l e name inc lud ing the f i l e ex tens ion .
62 */
63 fdtdAl lLibLoc . out_epsi lon ( "y" , 0 , " ep s i l on . y" ) ;
64 fdtdAl lLibLoc . out_epsi lon ( "z" , 0 + fdtdAl lLibLoc . ge t_sh i f t ( ) , " ep s i l on . z" ) ;
65 i f (_ShowEpsZCheckBox == true )
66 get_mainWinObj ( ) . CreateNew3dPlot3 ( fdtdAl lL ibLoc . _epsPlaneZ , " t=" + "Z"
67 , "epsZ (x , y , z=c ) "
68 , _fdtdAllLib . ToStringCher3 ( ) , " legend " , 30 , 120 , 400 , 500 , get_mainWinObj ( ) . _winList_surfPlotEps ,
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true , fa lse , 0) ;
69
70
71 i f (_ShowEpsXYCheckBox == true )
72 {
73 get_mainWinObj ( ) . CreateNew3dPlot3 ( fdtdAl lL ibLoc . _epsPlaneX , " t=" + "X"
74 , "epsX (x , y , z=c ) "
75 , _fdtdAllLib . ToStringCher3 ( ) , " legend " , 30 , 120 , 400 , 500 , get_mainWinObj ( ) . _winList_surfPlotEps ,

true , fa lse , 0) ;
76
77 get_mainWinObj ( ) . CreateNew3dPlot3 ( fdtdAl lL ibLoc . _epsPlaneY , " t=" + "Y"
78 , "epsY (x , y , z=c ) "
79 , _fdtdAllLib . ToStringCher3 ( ) , " legend " , 30 , 120 , 400 , 500 , get_mainWinObj ( ) . _winList_surfPlotEps ,

true , fa lse , 0) ;
80
81 }
82 }
83
84
85 // = = = = = = = = GenerateCylStructure = = = = = = = = = = = =

86 void GenerateCylStructure ( FdtdAllLib fdtdAl lLib , bool isRodZ = true , bool isRodX = fa lse , bool isRodY
= f a l s e )

87 {//Periodic
88 Console . WriteLine ( "Enter to GenerateCylStructure : isRodZ={0} , isRodX={1} , isRodY={2}." , isRodZ ,

isRodX , isRodY ) ;
89 double spatSca l e = 1 , centerU = 0 + _fdtdAllLib . ge t_sh i f t ( ) , centerV = 1 ; double heightZ =

_height , R = _rRods ;
90 double lengthP = 1 , lengthQ = 1 ;
91 double lengthX = fdtdAl lL ib . get_xs ize ( ) , lengthY = fdtdAl lL ib . get_ys ize ( ) , lengthZ = fdtdAl lL ib .

get_zs i ze ( ) ;
92 double l a t t i c e_n = 100e=9;
93 bool a l l owPerco l = fdtdAl lL ib . _al lowPercol ;
94 double thresh = fdtdAl lL ib . _thresPercol ;
95 var EMP = FdtdAllLib ._EMP;
96 double hRad=1;
97 double Rm = _rmRods ; // 0 .25 ;
98 Random rnd = new Random() ;
99 double p = 0 ; // perco la t i on
100 for (double pp = =(lengthX / 2) ; pp <= ( lengthX / 2) ; pp++)
101 for (double qq = =(lengthY / 2) ; qq <= ( lengthY / 2) ; qq++)
102 {
103 i f ( a l l owPerco l == true )
104 p = ( rnd . NextDouble ( ) < thresh ) ? 0 : 1 ;
105 else

106 p = 1 ;
107 double centerP = pp * spatSca l e ;
108 double centerQ = Math . Sqrt (3) * qq * spatSca l e ;
109 // heightZ = centerV ,
110 double heightX = heightZ , heightY = heightZ ;
111 double centerx = 0 , centery = 0 , cente r z = 0 ;
112 centerx = centerP ; centery = centerQ ; cente r z = centerU ; //P, Q, U
113 double mltZ = get_cherMultCylsXY () ;
114 i f ( isRodZ == true ) //Z
115 {
116 i f ( _isMetalCyls == true ) // generate meta l l c y l i nde r
117 {//w_p = angular frequency in uni t o f _Hz
118 fdtdAl lL ib . input_Drude_medium(" rod" , centerx , centery , centerz , R, heightZ * p * hRad , 0 ,

_epsCylFiveLrs , _omega_p , _gamma_0, l a t t i c e_n ) ;
119 i f ( _isEmptyCylsInMetalCyls == true ) //put empty cy l inde r in cen t ra l part o f meta l l c y l i nde r
120 fdtdAl lL ib . input_object ( " rod" , EMP, centerx , centery , centerz , R * 0 . 8 , heightZ * p * hRad , 0 ,

_EpsInCylCenter ) ; // <== empty cy l inde r in center of meta l l c y l i nde r
121 }
122 else // generate d i e l e c t r i c cy l i nde r
123 fdtdAl lL ib . input_object ( " rod" , EMP, centerx , centery , centerz , R, heightZ * p * hRad , 0 ,

_epsCylFiveLrs ) ;
124 }
125 i f ( isRodX == true ) //X
126 {
127 double sz2 = ( heightZ * p * hRad) * mltZ ;
128 i f ( _isMetalCyls == true ) // generate meta l l c y l i nde r
129 {//w_p = angular frequency in uni t o f _Hz
130
131 fdtdAl lL ib . input_Drude_medium("rodX" , centerx , centery , centerz , R, sz2 , 0 , _epsCylFiveLrs , _omega_p ,

_gamma_0, l a t t i c e_n ) ;
132 i f ( _isEmptyCylsInMetalCyls == true ) //put empty cy l inde r in cen t ra l part o f meta l l c y l i nde r
133 fdtdAl lL ib . input_object ( "rodX" , EMP, centerx , centery , centerz , R * 0 . 8 , sz2 , 0 , _EpsInCylCenter ) ; //

<== empty cy l inde r in center of meta l l c y l i nde r
134 }
135 else // generate d i e l e c t r i c cy l i nde r
136 fdtdAl lL ib . input_object ( "rodX" , EMP, centerx , centery , centerz , R, sz2 , 0 , _epsCylFiveLrs ) ;
137 }
138
139 i f ( isRodY == true ) //Y
140 {
141 double sz2 = ( heightZ * p * hRad) * mltZ ;
142 i f ( _isMetalCyls == true ) // generate meta l l c y l i nde r
143 {//w_p = angular frequency in uni t o f _Hz
144 fdtdAl lL ib . input_Drude_medium("rodY" , centerx , centery , centerz , R, sz2 , 0 , _epsCylFiveLrs , _omega_p ,

_gamma_0, l a t t i c e_n ) ;
145 i f ( _isEmptyCylsInMetalCyls == true ) //put empty cy l inde r in cen t ra l part o f meta l l c y l i nde r
146 fdtdAl lL ib . input_object ( "rodY" , EMP, centerx , centery , centerz , R * 0 . 8 , sz2 , 0 , _EpsInCylCenter ) ; //

<== empty cy l inde r in center of meta l l c y l i nde r
147 }
148 else // generate d i e l e c t r i c cy l i nde r
149 fdtdAl lL ib . input_object ( "rodY" , EMP, centerx , centery , centerz , R, sz2 , 0 , _epsCylFiveLrs ) ;
150 }
151
152 }// for x , y
153 }//GenerateCylStructure
154 // = = = = = = MainCherenkov= = = = = = = = =

155 public void MainCherenkov ( )
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156 {
157 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Yellow ;
158 Console . WriteLine ( "\ t \n= = = = = Enter ing to MainCherenkov = = = = " ) ;
159 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Gray ;
160 get_mainWinObj ( ) . set_CherInfoRichTextBox ( "" ) ;
161
162 #r eg ion i n i t
163 int tMax = _tMax ;
164 get_mainWinObj ( ) . WriteTextToInfo ( St r ing . Format ( "\ntMax={0}\n" , tMax) ) ;
165 _fdtdAllLib = new FdtdAllLib ( ) ;
166 i f ( _fdtdAllLib == nu l l | | _structWasChanged == true )
167 {
168 i f (_structWasChanged == true )
169 MessageBox . Show( "The s t ru c tu r e o f system was changed and w i l l be r e c a l c u l a t ed . " ) ;
170 _structWasChanged = f a l s e ;
171 try

172 {
173 CreateCherenStruct ( r e f _fdtdAllLib ) ;
174 }
175 catch ( Exception ee )
176 {
177 i f (_progrBar != nu l l ) _progrBar . Close ( ) ;
178 MessageBox . Show( ee . Message + " . Exit . " ) ;
179 return ;
180 }
181 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Yellow ;
182 Console . WriteLine ( "\ t \n= = = = = Continue with Cherenkov = = = = " ) ;
183 Console . ForegroundColor = ConsoleColor . Gray ;
184 }
185
186
187 _fdtdAllLib . propagate ( ) ; //FDTD time updates
188 #r eg ion r e a l p lo t and touch at boundary
189 int i ndF ie ld = sFie ldToPlot == "Ex" ? 0 : sFie ldToPlot == "Ey" ? 1 : sFie ldToPlot == "Ez" ? 2
190 : sFie ldToPlot == "Hx" ? 3 : sFie ldToPlot == "Hy" ? 4 : sFie ldToPlot == "Hz" ? 5 : ErrorMessage ( "

Wrong indF ie ld " ) ; // Error
191 i f ( i sVxVe los i ty == true ) // rea l t ime p l o t
192 {
193 try

194 {
195 f ie ldsInBoundsXFin = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid ( xFin , 0 , 0) ; //X
196 }
197 catch ( Exception e )
198 {
199 MessageBox . Show( "1" + e . Message ) ;
200 }
201 try

202 {
203 f i e lds InBoundsXStart = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid ( xStart0 , 0 , 0) ;
204 }
205 catch ( Exception e )
206 {
207 MessageBox . Show( "2" + e . Message ) ;
208 }
209
210 f ie ldsInBoundsXCenter = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid (0 , 0 , 0) ;
211 boundValue3 = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid ( xStart0 / 2 , 0 , 0) ;
212 boundValue5 = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid (3 * xStart0 / 4 , 0 , 0) ;
213 boundValue4 = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid ( xFin / 2 , 0 , 0) ; //X
214 yyPlot = new double [ ] { t , f i e lds InBoundsXStart [ indF ie ld ] , boundValue5 [ indF ie ld ] , boundValue3 [

indF ie ld ]
215 , f ie ldsInBoundsXCenter [ indF ie ld ] , boundValue4 [ indF ie ld ] , f ie ldsInBoundsXFin [ indF ie ld ] } ;
216 l s t 7 .Add( yyPlot ) ;
217
218 {//>>
219 for ( int i F i e l d = 0 ; i F i e l d < 6 ; i F i e l d++) // p l o t 3D a l l components
220 {
221
222 yyPlot = new double [ ] { t , f i e lds InBoundsXStart [ i F i e l d ] , boundValue5 [ i F i e l d ] , boundValue3 [ i F i e l d ]
223 , f ie ldsInBoundsXCenter [ i F i e l d ] , boundValue4 [ i F i e l d ] , f ie ldsInBoundsXFin [ i F i e l d ] } ;
224 l s t 7A l l [ i F i e l d ] . Add( yyPlot ) ;
225 }
226
227 double drudeEner = _fdtdAllLib . Drude_energy_loss_in_block (_blockWithCyls . _centerx , _blockWithCyls .

_centery , _blockWithCyls . _centerz
228 , _blockWithCyls . _size1 , _blockWithCyls . _size2 , _blockWithCyls . _size3 ) ;
229 double [ ] poyntVect = _fdtdAllLib . Poynting_totalVect ( ) ;
230 yyPlotEnergy = new double [ ] { t , _multEnergy * _fdtdAllLib . total_E_energy ( ) / ( t == 0 ? 1 : 1) //with

Drude??
231 , poyntVect [ 0 ] , poyntVect [ 1 ] , poyntVect [ 2 ] , 1e=0 * drudeEner } ;
232 dataPlotEnergy [ i t , 0 ] = t ;
233 dataPlotEnergy [ i t , 1 ] = yyPlotEnergy [ 1 ] ;
234 dataPlotEnergy [ i t , 2 ] = yyPlotEnergy [ 2 ] ; //poyntVect [ 0 ]
235 dataPlotEnergy [ i t , 3 ] = yyPlotEnergy [ 3 ] ; //poyntVect [ 1 ]
236 dataPlotEnergy [ i t , 4 ] = yyPlotEnergy [ 4 ] ; //poyntVect [ 2 ]
237 dataPlotEnergy [ i t , 5 ] = yyPlotEnergy [ 5 ] ; //DrudeEnergy
238 }//<<
239 }
240 else

241 {
242 ErrorMessage ( "Wrong i sVxVe los i ty " ) ;
243 }
244
245 _realTimePlot . bgnRealAdd ( true , t , yyPlot , " s ta r t ,=3/4 ,=1/4 , center , 1/4 , f in , " , " t " ) ;
246 _realTimePlot . set_Header ( "Ex ; " + _fdtdAllLib . ToStringCher ( ) ) ;
247
248 _realTimeEnergy . bgnRealAdd ( true , t , yyPlotEnergy , "Et , Pt0 , Pt1 , Pt2 , Dru , " , " t " ) ;
249 _realTimeEnergy . set_Header ( "Ex ; " + _fdtdAllLib . ToStringCher ( ) ) ;
250 ////////////////
251
252 bool isTouch = this . _stopAtTouch == true ;



APÉNDICE B. CÓDIGO DE RADIACIÓN DE CHERENKOV EN CNTS 129

253 i f ( isTouch == true && Math . Abs ( f ie ldsInBoundsXFin [ 0 ] ) > minBoundVal )
254 {
255 Console . WriteLine ( "\n###Break ca l c . : isTouch={0} , FieldsInBounds [0 ]={1 :00 .000} " , isTouch ,

f ie ldsInBoundsXFin [ 0 ] ) ;
256 Console . WriteLine ( "FieldsInBounds [ 1 ]={0 :00 . 000} , FieldsInBounds [2 ]={1 :00 .000} " , f ie ldsInBoundsXFin

[ 1 ] , f ie ldsInBoundsXFin [ 2 ] ) ;
257 break ;
258 }
259 #endregion
260 #r eg ion show 3D
261 i f ( i t dtStepShow == 0 // show p l o t 3D
262 {
263 int i 4 = 0 , j4 = 0 , k4 = 0 ;
264 i f ( i sVxVe los i ty == true )
265 {
266 zz = zCentrPlaneStart ; // center (0 ,0 ,0)
267 for ( xx = =_fdtdAllLib . get_xs ize ( ) / 2 + tmpPml * _fdtdAllLib . _pmlil ; xx < _fdtdAllLib . get_xs ize ( ) /

2 = tmpPml * _fdtdAllLib . _pmlir ; xx += hx)
268 for (double yy = =_fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 + tmpPml * _fdtdAllLib . _pmljl ; yy < _fdtdAllLib .

get_ys ize ( ) / 2 = tmpPml * _fdtdAllLib . _pmljr ; yy += hy)
269 {
270 try

271 {
272 E f i e l d = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid (xx , yy , zz , out i4 , out j4 , out k4 ) ; //X
273 }
274 catch ( Exception e )
275 {
276 i f (_progrBar != nu l l ) _progrBar . Close ( ) ;
277 MessageBox . Show( "3" + e . Message ) ;
278
279 }
280
281 i f ( i 4 >= 0 && i4 < dataPlot3D . GetLength (0) )
282 {
283 i f ( k4 >= 0 && k4 < dataPlot3D . GetLength (0) )
284 {
285 i f ( j4 >= 0 && j4 < dataPlot3D . GetLength (1) )
286 {
287 try

288 {
289 dataPlot3D [ i4 , j4 ] = epsLoc * Ef i e l d [ indF ie ld ] ;
290 }
291 catch ( Exception e )
292 {
293 s t r i n g s = " i4=" + i4 + " , j4=" + j4 + " , indF ie ld=" + indFie ld + " , E f i e l d . l ength " + E f i e l d . Length ;
294 MessageBox . Show( s + "\n" + e . Message ) ;
295 }
296
297 i f ( SubstractIn itCond == true )
298 i f ( i t == 0)
299 dataPlot3D_0 [ i4 , j4 ] = dataPlot3D [ i4 , j4 ] ; // save i n i t s t a t e
300 else

301 dataPlot3D [ i4 , j4 ] == dataPlot3D_0 [ i4 , j4 ] ; // sub t rac t i n i t s t a t e
302 }
303 }
304 }
305
306 }
307 }
308 else // i sVxVe los i ty == f a l s e
309 {
310 xx = xCentrPlaneStart ; // center (0 ,0 ,0)
311 for (double yy = =_fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 ; yy < _fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 ; yy += hy)
312 for ( zz = =_fdtdAllLib . get_zs i ze ( ) / 2 ; zz < _fdtdAllLib . get_zs i ze ( ) / 2 ; zz += hz )
313 {
314 double Ef i e l d5 = _fdtdAllLib . GetFieldInGrid ( this . _FieldToPlot , xx , yy , zz , out i4 , out j4 , out k4 ) ;
315 i f ( i 4 >= 0 && i4 < dataPlot3D . GetLength (0) )
316 {
317 i f ( k4 >= 0 && k4 < dataPlot3D . GetLength (1) )
318 {
319 i f ( j4 >= 0 && j4 < dataPlot3D . GetLength (0) )
320 dataPlot3D [ j4 , k4 ] = E f i e l d5 ; // Ez
321 }
322 }
323 }
324 }
325
326 i f ( this . _isStopNow == true )
327 {
328 i f (_progrBar != nu l l ) _progrBar . Close ( ) ;
329 Console . WriteLine ( "\n\tLoop=t f i n i s h e s at i t ={0} , t ={1:0 .00} .\n" , i t , t ) ;
330 // goto Fin ;
331 return ;
332 }
333
334 double tmpPml1 = 0 ;
335 i f ( hasShowAll3D == true )
336 {//>>3
337 int n10 = 10 * 0 ;
338 for ( xx = =_fdtdAllLib . get_xs ize ( ) / 2 + n10 ; xx < _fdtdAllLib . get_xs ize ( ) / 2 = n10 ; xx += hx)
339 for (double yy = =_fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 + n10 ; yy < _fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 = n10 ; yy += hy

)
340 for ( zz = =_fdtdAllLib . get_zs i ze ( ) / 2 + n10 ; zz < _fdtdAllLib . get_zs i ze ( ) / 2 = n10 ; zz += hz )
341 {
342 try

343 {
344 E f i e l d = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid (xx , yy , zz , out i4 , out j4 , out k4 ) ; //X
345 }
346 catch ( Exception e )
347 {
348 i f (_progrBar != nu l l ) _progrBar . Close ( ) ;
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349 MessageBox . Show( "3" + e . Message ) ;
350 }
351
352 i f ( i 4 >= 0 && i4 < dataPlotAll3D . GetLength (0) )
353 {
354 i f ( j4 >= 0 && j4 < dataPlotAll3D . GetLength (1) )
355 {
356 i f ( k4 >= 0 && k4 < dataPlotAll3D . GetLength (2) )
357 {
358 i f ( hasShowAll3D == true )
359 dataPlotAll3D [ i4 , j4 , k4 ] = 1 * Ef i e l d [ 0 ] ;
360 }
361 }
362 }
363 }
364 }//<<3
365
366 i f ( _deletePred3dPlotCheckBox == true )
367 get_mainWinObj ( ) . CloseExtra3DPlots ( ) ;
368
369 get_mainWinObj ( ) . CreateNew3dPlot3 ( dataPlot3D , " t=" + t
370 , _fdtdAllLib . ToStringCher ( ) + " ,xC=" + xCentrPlaneStart + " ,zC=" + zCentrPlaneStart + " , v0x=" + v0X
371 + " , v0y=" + v0Y + " , v0z=" + v0Z + " , p lo t=" + this . _FieldToPlot
372 , _fdtdAllLib . ToStringCher3 ( ) , " legend " , 30 , 120 , 400 , 500 , get_mainWinObj ( ) . _winList_surfPlot , true ,

fa lse , s h f t ) ;
373 Appl i cat ion . DoEvents ( ) ;
374
375 }// i f ( i t 5 == 0
376 #endregion
377 i f (_isStopNow == true )
378 {
379 Console . WriteLine ( "\n\tLoop=t f i n i s h e s at i t ={0} , t ={1:0 .00} .\n" , i t , t ) ;
380 return ;
381 }
382 cnt++;
383 }// for i t
384 }// for ( i t = 0;
385 Console . WriteLine ( "\n\tLoop=t f i n i s h e s at i t ={0} , t ={1:0 .00} .\n" , i t , t ) ;
386 #endregion
387 }// CicleTime ()
388 // = = = = = = = = ca l cA l lF i e l d = = = = = = =

389 void c a l cA l l F i e l d ( int indFie ld , r e f FdtdAllLib _fdtdAllLib , double hx , double hy , double hz , int

sizePml , s t r i n g sFieldToPlot , r e f double [ , , ] dtPlot3D )
390 {
391 double xx , yy , zz ;
392 int i 4 = =1, j4 = =1, k4 = =1;
393 double [ ] E f i e l d = nu l l ;
394
395 for ( xx = =_fdtdAllLib . get_xs ize ( ) / 2 + sizePml ; xx < _fdtdAllLib . get_xs ize ( ) / 2 = s izePml ; xx +=

hx)
396 for ( yy = =_fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 + sizePml ; yy < _fdtdAllLib . get_ys ize ( ) / 2 = s izePml ; yy +=

hy)
397 for ( zz = =_fdtdAllLib . get_zs i ze ( ) / 2 ; zz < _fdtdAllLib . get_zs i ze ( ) / 2 ; zz += hz )
398 {
399 try

400 {
401 E f i e l d = _fdtdAllLib . GetFie ldVectorInGrid (xx , yy , zz , out i4 , out j4 , out k4 ) ; //X
402 }
403 catch ( Exception e )
404 {
405 MessageBox . Show( "3= c a l cA l l F i e l d : " + e . Message ) ;
406 }
407
408 i f ( i 4 >= 0 && i4 < dtPlot3D . GetLength (0) )
409 {
410 i f ( j4 >= 0 && j4 < dtPlot3D . GetLength (1) )
411 {
412 i f ( k4 >= 0 && k4 < dtPlot3D . GetLength (2) )
413 {
414 dtPlot3D [ i4 , j4 , k4 ] = E f i e l d [ indF ie ld ] ;
415 }
416 }// j4
417 }// i4
418 }//zz , yy , xx
419 }// ca l cA l lF i e l d
420
421 #r eg ion aux
422 // = = = = = =WhichObjects = = = = = = = = = = = = = = =

423 void WhichObjects ( out int nRods , out int nBlocks )
424 {
425 nRods = 0 ; nBlocks = 0 ;
426 for ( int i = 0 ; i < _fdtdAllLib . _objectL i s t . Length ; ++i )
427 {
428 obj s = _fdtdAllLib . _objectL i s t [ i ] ;
429 i f ( s . shape != nu l l )
430 {
431 i f ( s . shape . Contains ( " rod" ) ) ++nRods ;
432 i f ( s . shape . Contains ( " block " ) ) ++nBlocks ;
433 }
434 }
435 }
436 // = = = = = = WhichMetalObjects= = = = = = = = = = = = = = =

437 void WhichMetalObjects ( out int nRods , out int nBlocks )
438 {
439 nRods = 0 ; nBlocks = 0 ;
440 for ( int i = 0 ; i < _fdtdAllLib . _mObjectList . Length ; ++i )
441 {
442 mobj s = _fdtdAllLib . _mObjectList [ i ] ;
443 i f ( s . shape != nu l l )
444 {
445 i f ( s . shape . Contains ( " rod" ) ) ++nRods ;
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446 i f ( s . shape . Contains ( " block " ) ) ++nBlocks ;
447 }
448 }
449 }
450 // = = = = = = BoolToStr= = = = = = = = =

451 s t r i n g BoolToStr (bool b)
452 {
453 s t r i n g s s = b == true ? "T" : "F" ;
454 return s s ;
455 }
456 // = = = = = = = = = = TransposeRowsAndColumns= = = = = = = = = = =

457 double [ ] [ ] TransposeRowsAndColumns (double [ ] [ ] a r r )
458 {
459 int rowCount = arr . Length ;
460 int columnCount = arr [ 0 ] . Length ;
461 double [ ] [ ] t ransposed = new double [ columnCount ] [ ] ;
462 i f ( rowCount == columnCount )
463 {
464 transposed = (double [ ] [ ] ) a r r . Clone ( ) ;
465 for ( int i = 1 ; i < rowCount ; i++)
466 {
467 for ( int j = 0 ; j < i ; j++)
468 {
469 double temp = transposed [ i ] [ j ] ;
470 transposed [ i ] [ j ] = transposed [ j ] [ i ] ;
471 transposed [ j ] [ i ] = temp ;
472 }
473 }
474 }
475 else

476 {
477 for ( int column = 0 ; column < columnCount ; column++)
478 {
479 transposed [ column ] = new double [ rowCount ] ;
480 for ( int row = 0 ; row < rowCount ; row++)
481 {
482 transposed [ column ] [ row ] = arr [ row ] [ column ] ;
483 }
484 }
485 }
486 return transposed ;
487 }
488 // = = = = = = = = = = RunTimeMessageBox= = = = = = = = = = =

489 s t r i n g RunTimeMessageBox ( s t r i n g myText , s t r i n g caption , int sec )
490 {
491 MessageBoxEx msgBox = MessageBoxExManager . CreateMessageBox ( nu l l ) ;
492 msgBox . Caption = capt ion ;
493 msgBox . Text = myText ;
494 msgBox . AddButtons (MessageBoxButtons . YesNo) ;
495 msgBox . Icon = MessageBoxExIcon . Question ;
496 //Wait for 10 seconds for the user to respond
497 msgBox . Timeout = sec * 1000;
498 msgBox . TimeoutResult = TimeoutResult . Timeout ;
499 s t r i n g r e s u l t = msgBox . Show () ;
500 return r e s u l t ;
501 }//RunTimeMessageBox
502 // = = = = = = = = = = To2D= = = = = = = = = = =

503 T[ , ] To2D<T>(T [ ] [ ] source )
504 {
505 try

506 {
507 int FirstDim = source . Length ;
508 int SecondDim = source . GroupBy( row => row . Length ) . S ing l e ( ) . Key ; //
509 var r e s u l t = new T[ FirstDim , SecondDim ] ;
510 for ( int i = 0 ; i < FirstDim ; ++i )
511 for ( int j = 0 ; j < SecondDim ; ++j )
512 r e s u l t [ i , j ] = source [ i ] [ j ] ;
513
514 return r e s u l t ;
515 }
516 catch ( Inva l idOperat ionExcept ion )
517 {
518 throw new Inva l idOperat ionExcept ion ( "The given jagged array i s not r e c tangu la r . " ) ;
519 }
520 }//To2D
521
522 #endregion
523
524 }}



Apéndice C

Generalidades: Radiación de
Cherenkov y un arreglo de
estructuras CNT resonantes.

C.1. Introducción

En este apéndice abordaremos generalidades acerca del capítulo 4, en el cual
se muestran algunos resultados que se producen entre la interacción de una carga
(Radiación de Cherenkov) y un arreglo de estructuras CNT resonantes utilizando
el método FDTD, que provee los recursos para la modelación de estructuras geo-
métricas y calculos de resultados en el dominio del tiempo (Ver Capitulo 3)para
nuestro aprovechamiento numérico.

C.2. Modelación de cuerpos Block+Rod

En las imágenes de la �gura C.1, observamos las principales estructuras utiliza-
das en nuestra simulación numérica. En la imagen (a) de la �gura C.1, se muestra
el bloque (block), que delimita la base donde estarán dispersos los CNTs, también
nos indica los límites de la frontera sobre la cual se va a simular nuestro fenómeno
y donde la carga se moverá desde un tiempo inicial hasta un tiempo �nal de�nido
por el usuario (Generalmente la simulación se detiene hasta que la carga atravie-
sa toda el bloque o malla numérica o hasta tocar el límite de la rejilla). En la
imagen (b) de la �gura C.1, observamos un grupo de nanoestructuras periódicas
cilíndricas (rod) y alargadas (el cual haremos resonar al aplicarle una frecuencia
de plasma). En la imagen (c) de la �gura C.1 observamos la combinación de los
cuerpos de las imágenes (a)+(b), que aplicaremos en nuestra simulación(Cuerpo
�nal que se expondrá a la radiación de Cherenkov). La idea es simular un sistema
en donde se efectué la radiación de Cherenkov, acelerando una partícula que pase
a través del sistema de los nanotubos metálicos generando un campo electromag-
nético que produce energía en forma de plasmones de super�cie. Ver �gura C.2.

132
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Figura C.1: Cuerpos (a) Blocks que sirven para la base esquemática de nuestra simulación, (b)
cilindros (rods) para representar CNTs y (c), la combinación de a+b.

Figura C.2: Partícula que atraviesa un arreglo de nanotubos y se muestran los campos eléctricos
(E) y magnéticos (H) estáticos (En un momento en el tiempo) con el paso de la partícula

C.3. Fenómeno de la radiación de Cherenkov

El físico ruso Pável Cherenkov fue el primero en caracterizarla rigurosamente
y explicar su producción. Pavel Cherenkov recibió el Premio Nobel de Física en
1958. La radiación de Cherenkov (también escrito Cerenkov) es una radiación de
tipo electromagnético producida por el paso de partículas cargadas eléctricamente
en un determinado medio a velocidades superiores a las de la luz en ese medio. La
velocidad de la luz depende del medio, y alcanza su valor máximo en el vacío. El
valor de la velocidad de la luz en el vacío no puede superarse, pero sí en un medio
en el que está es forzosamente inferior. Donde la velocidad no puede ser mayor
a la velocidad de la luz: Vo > c

n
,Donde: c=Velocidad de la luz de 300 000 km/seg. y,

n =
√
εrµr, n > 1 (C.1)

Las nanoestructuras pueden ser de metales (TiO2) o dieléctricos(CNT ), considera-
mos un arreglo de nanotubos conformados por 1000 objetos para el caso periódico
y aleatorio. Y una rango de frecuencia de prueba de ωp = 1 × 101.......,1 × 1019

con una pérdida de γ = 1× 101 ........1× 1019 Con una permitividad en el medio
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para metales Drude (ε):

ε = εb −
ω2
p

(ω − iγ)ω
(C.2)

Y donde: ωp es la frecuencia del plasma, ω es la frecuencia del campo electromag-
nético en sec−1, γ es la perdida de energía en sec−1, donde:

ωp
2 =

e2N

ε0me

(C.3)

Con valores: N=Densidad de los electrones en un metal. me=Masa de los electro-
nes.
Nuestro objetivo es estudiar una malla �nita, pero en la realidad la propagación
de los campos excede este límite y en algunos casos pueden ser in�nitos, para ello
utilizamos la actuación de PML (Perfectly Matched Layers) que evita re�exiones
de las propagaciones del campo eléctrico y magnético.
-PML(Evita re�exiones en la malla) en la malla con dimensiones; -Size X,Y,Z,
es conocido también como (Boundary conditions). Posicionamos la carga en un
una dimensión inicial, Start hasta una posición �nal, Fin. Donde x,y,z es un valor
asignado libremente por el usuario para las pruebas numéricas, Posición inicial de
la partícula en el plano de Yee.

-xStart -xFin
-yStart -yFin
-zStart -zFin

vx=Velocidad de la partícula que atraviesa la super�cie de los nanotubos
En la �gura C.3, observamos la simulación que se realizó en donde se muestra la
alteración del campo eléctrico sobre la super�cie de los nanotubos, podemos ver la
dirección de donde se mueve la carga en una posición xStart= yStart= zStart=0
hasta llegar a una posición �nal, donde la partícula toca los limites xFin=yFin=
zFin =PML(�nal PMLy). Para este ejemplo estudiamos el campo eléctrico que
se produce en Ex con picos orientados a la dirección de la super�cie (Altura Z)
hacia donde apuntan los nanotubos y con una trayectoria de carga que entra de
izquierda a derecha. El resultado de esta ejecución numérica se muestra en la
imagen C.3, pero también se pueden registrar los campos generados en Ey, Ez,
Hx, Hy y Hz (donde E es el campo eléctrico y H el campo magnético), como
se muestra en la �gura C.4(a-c) y C.5(a-c). En la �gura C.4 se muestran los
campos eléctricos para las propagaciones Ex (a), Ey(b) y Ez (c) mientras que en
las imágenes de la �gura C.5 se muestran las propagaciones del campo magnético
en las direcciones de propagación Hx (a), Hy(b) y Hz (c).
En primera instancia tenemos el caso de estudio periódico para poder comprender
mejor el comportamiento del fenómeno de estudio del campo eléctrico Ex, ya
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Figura C.3: Partícula que atraviesa un arreglo de nanotubos. El campo eléctrico o picos de la
imagen, son el resultado del efecto que causa la partícula que deforma los campos eléctricos de
los nanotubos (caso periódico), que se encuentran por debajo de la super�cie por donde pasa la
partícula este efecto es llamado Radiación de Cherenkov.

Figura C.4: Se muestran los campos eléctricos para la propagación vectorial (a) Ex,(b) Ey,
(c)Ez, sobre la super�cie nano-tubular.

Figura C.5: Se muestran los campos magnéticos para la propagación vectorial (a) Hx,(b) Hy,
(c)Hz, sobre la super�cie nano-tubular.
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que la partícula se mueve por encima de la nanoestructura tubular. Se puede
observar en la �gura C.6 la ruta que sigue la partícula y el campo eléctrico de los
nanotubos que se ve alterado mediante su paso. En la �gura C.7, observamos la
simetría del campo 2D que se produce los nanotubos por arriba y por debajo de la
super�cie nano-tubular, observamos picos máximo y mínimos los cuales nos sirven
de referencia para obtener el total de energía radiada que produce la carga entre
esta interacción con los nanotubos. Al sumar los picos máximos que produce la
carga durante toda su trayectoria obtendremos un punto total de energía máxima
para una determinada frecuencia ωp. Se observa en el grá�co que para cada pico

Figura C.6: Ruta del campo eléctrico ge-
nerado por una carga radiante, observa-
mos picos de campos generados que co-
rresponden a los nanotubos que hay de-
bajo de la super�cie. La orientación de
la carga es de izquierda a derecha.

Figura C.7: Geometría 2D de la ruta de
la carga, de la �gura C.6. Al sumar los
picos máximos que produce la carga du-
rante toda su trayectoria obtendremos un
punto total de energía máxima para una
determinada frecuencia.

calculado por las transformadas de Fourier de la �gura C.8 con relación a la
frecuencia (f), los puntos que se gra�can en la grá�ca de la �gura C.9 de un
rejilla �na (Fine Grid), son más cercanos, es por ello que en las transformadas de
Fourier aparecen más cerca una de la otra, mientras que en la �gura C.9, dichas
cercanías están dadas por la altura de los puntos en el par ordenado, ya que la
distancia entre cada punto es más corta del vector de onda. Existe una onda
espacial, una onda llamada plasmón, que se genera a partir de la radiación de
Cherenkov.
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Figura C.8: Transformada de Fourier para el comportamiento de la ruta de energía que se muestra
en la �gura C.7, en donde se muestra la amplitud amp por frecuencia f de onda registrada..

Figura C.9: Se muestra el vector de longitud Wavevector kx/Kp vs la frecuencia, respecto a la
frecuencia de plasma Frecuency ω/ωp que corresponden a la amplitud de la �gura C.8, donde
la línea naranja corresponde a la frecuencia guiada por la luz.
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Figura C.10: Grá�ca de una partícula sobre un metal, entre más velocidad alcance la partícula,
mas plasmon se generara.

C.4. Plasmón de super�cie

Se forma cuando el metal es tratado como un cristal tridimensional de iones
positivos, junto a un gas de electrones deslocalizado que se mueve en esta red de
iones que forman un potencial periódico.
Los plasmones de super�cie son aquellos plasmones que están con�nados a las
super�cies y que forman un polaritón cuando interactúan con la luz. Ocurren en
la interfaz entre un dieléctrico y un metal. Permiten explicar las anomalías en la
difracción de una red de difracción metálica.

Los plasmones son considerados como medios de transmisión de información
en microprocesadores y chips de computadoras ya que pueden alcanzar altas fre-
cuencias (de hasta 100 THz, mientras que los cables convencionales alcanzan las
decenas de GHz).

Los plasmones involucran movimientos rápidos de los electrones a través del
sólido, donde la pérdida óhmica desaparece. Para que la electrónica basada en
plasmones sea útil debe inventarse el plasmonster, el análogo del transistor.

Considerando metales Drude; metales que producen un campo electromagné-
tico, podemos observar en la �gura C.10, una partícula sobre un metal de altura
Z, oscilando a una frecuencia de ω = ωp√

2
que puede aumentar. Observamos a la

partícula (con forma cónica, típica de la radiación de Cherenkov) con trayectoria
paralela a la super�cie del metal, que viaja por el aire. Podemos observar que la
radiación que emite la partícula puede afectar en el interior del metal.
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Figura C.11: Para el valor del plasmon siempre será menor en el metal, que en el aire.

Figura C.12: Figura que muestra, la simulación, la calculación y resultados que se pretenden
realizar, se muestran "n"partículas sobre una super�cie metálica S.

En la �gura C.11 observamos el nivel de energía radiada de plasmones de super-
�cie en el metal y sobre el aire. Observamos una mayor dispersión de plasmones
que se suspenden en el aire que los que están con�nados dentro del metal. La
idea es generar varias simulaciones de partículas que actúan a la vez, ya que el
plasmon que genera cada partícula independiente es muy pequeña, se necesitan
por lo menos 100 particulas radiando para tener un valor signi�cativo, es por ello
que se implementó una programación en paralelo para probar el efecto que produ-
cen las partículas sobre los nanotubos o nano-compuestos cilíndricos, en la �gura
C.12, se observa esta implementación que se pretende simular. Esta simulación
puede tener aplicaciones en la nano-tecnología como son en las aplicaciones de
Smartphon, donde los transistores son bastante pequeños.

C.5. Cálculo en paralelo.

Para la programación en paralelo se realizaron "n"hilos que son de�nidos des-
de la interfaz por el usuario, y se grá�ca el valor de la energía para la radia-
ción de Cherenkov sobre los nano-compuestos cilíndricos, para nano compues-
tos periódicos y aleatorios con un rango de velocidad. Los parámetros de entra-
da para la calculación fueron los siguientes: Metal = true, Cylinderinplane =
Periodic, nObject = 1000, ωp = 1e16γ = 1E15Parall = true, Symetric = true,
percolation in examples = false, vxMin = 1,3, vMax = 1,75, Threads = 20. El
tiempo de la calculación fue aproximadamente de 27-30 minutos en una laptop
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Dell intel (R) core(TM) i7-6700HQ, a 2.60 GHZ.

Figura C.13: Se muestran los procesos ejecu-
tándose de manera paralela para 20 tareas si-
multáneamente y el porcentaje de avance para
cada proceso

En la �gura C.13 observamos las barras
de proceso en donde se invocaron 20 hi-
los y se asignó una tarea (task) para ca-
da una. Creamos la clase ParallChren-
kov que nos permitió crear una lista de
objetos a partir de la clase Cherenkov
que es utilizada para la radiación de una
partícula emitida a una determinada fre-
cuencia (Ver �gura C.7) para obtener la
energía total que emite la carga, una vez
terminado este proceso los valores se van
agregando a las siguientes gra�cas de re-
sultados.
De los resultados de la simulación ante-
rior de varias partículas, se generó una
bajada de energía como se muestra en
la �gura C.14. Variando desde una velo-
cidad mínima de vmin = 0,81 a vmax =
0,98 (velocidades normalizadas a la ve-
locidad de la luz c)con una frecuencia
ωp = 1× 1016 y con una perdida gamma
γ = 1 × 1015 para nanotubos periódicos
en la rejilla. Teniendo como principal ley

Figura C.14: Grá�ca que muestra el va-
lor de la calculación para la energía En.

Figura C.15: Grá�ca que muestra el valor
de la calculación para el componente Px

de la conservación de la energía en las ondas electromagnéticas, utilizamos el teo-
rema de Poynting; Que establece que la disminución de energía electromagnética
en una región se debe a la disipación de potencia en forma de calor (por efecto
Joule) y al �ujo hacia el exterior del vector de Poynting ~P . Para el caso del �ujo
de poynting, en su componente: Px, decae como se muestra en la �gura C.15,
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teniendo que:
~P =

√
P 2
x + P 2

y + P 2
z (C.4)

Para los vectores ~P de �ujo poynting en todas sus direcciones. Para el caso de Py
y Pz, los valores calculados en sus diferentes velocidades, el �ujo tiende a subir,
es importante mencionar que las frecuencias para ωp = 1e15 en unidades sec−1,
para todas las velocidades(vmin = 0,81 a vmax = 0,98).

Figura C.16: Grá�ca que muestra el va-
lor de la calculación para el componente
del vector de �ujo Py.

Figura C.17: Grá�ca que muestra el valor
de la calculación para el componente de
vector de �ujo Pz

C.5.1. Grá�ca Energía vmin-vmax vs ωp

Se realizaron varias calculaciones para determinadas frecuencias de ωp, para
realizar una comparación de los resultados obtenidos para cada valor de ωp. A
continuación, se muestran en las �guras C.18, C.19, C.20 y C.21 los resultados
calculados y gra�cados en Matlab, en un rango de velocidades 1.3 a 1.75 (co-
rrespondientes a vmin = 0,81 a vmax = 0,98), y para frecuencias de: ωp = 1e12,
ωp = 1e13, ωp = 1e14, ωp = 1e15, ωp = 1e16.
En las grá�cas C.18-C.19 apreciamos la relación de energía para las frecuencias
antes mencionadas, observamos un incremento considerable para las dos últimas
frecuencias: ωp = 1e15 y ωp = 1e16. De la misma manera gra�camos el vector
del �ujo Poynting en su componente Px para las misma velocidades de las �guras
C.18-C.19 y el mismo rango de velocidad para nanoestructuras periódicas.
Ver �gura C.20 y gra�ca C.21 con vista del comportamiento 3D. Observamos un
decaimiento de �ujo de energía para todas las frecuencias consideradas.
Los resultados de las grá�cas de las �guras C.18, C.19, C.20 y C.21 muestran
los resultados en el caso de nanoestructuras periódicas, pero en nuestro aprove-
chamiento numérico también hemos considerado nanoestructuras con morfología
aleatoria.

Los resultados de dicha interacción entre nanoestructuras aleatorias y la carga
para la propagación de energía y �ujo de Poynting se muestran en las grá�cas de
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Figura C.18: Grá�co que muestra los resulta-
dos para las frecuencias ωp = 1e12, ωp = 1e13,
ωp = 1e14, ωp = 1e15 y ωp = 1e16, en un ran-
go de velocidades que van desde vmin = 1,3
hasta vmax = 1,7(vmin = 0,81 a vmax = 0,98),
para el cálculo de la energía (Energy).

Figura C.19: Grá�co que muestra los resulta-
dos para las frecuencias ωp = 1e12, ωp = 1e13,
ωp = 1e14, ωp = 1e15 y ωp = 1e16, en un ran-
go de velocidades que van desde vmin = 1,3
hasta vmax = 1,7(vmin = 0,81 a vmax =
0,98),para el cálculo de la energía (Energy) en
vista 3D.

las �guras C.22, C.23, C.24 y C.25 respectivamente.

Con respecto a las pruebas realizadas se observó que para nanotubos con morfo-
logía periódica y aleatoria, para un rango de velocidades que van desde vmin = 1,3
hasta vmax = 1,7(vmin = 0,81 a vmax = 0,98), teniendo como velocidad permitida
máxima 3 × 1008 km/seg para las frecuencias: ωp = 1e12, ωp = 1e13, ωp = 1e14,
ωp = 1e15, ωp = 1e16, ωp = 1e17 y ωp = 1e18, hubo un incremento muy notorio
de propagación de energía a partir de la frecuencia: ωp = 1e15, como se aprecian
en las �guras C.18 y C.22, mientras que para frecuencias bajas ( 3× 1008 km/seg
para las frecuencias: ωp = 1e12, ωp = 1e13, ωp = 1e14) los niveles de energía
permanecieron casi constantes para ambos tipos de nanoestructuras (Periódico y
aleatorio).
Para el �ujo de Poiyting se registró un decremento esperado al teórico para ambos
casos de morfología en las nanoestructuras(Periódico y aleatorio). Estos resulta-
dos nos motivan a estudiar un rango de frecuencias para varias velocidades de
cargas que se abordan en el capítulo 4.
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Figura C.20: Grá�co del vector de �ujo Poyn-
ting en su propagación Px, para los mismo va-
lores que la grá�ca C.18

Figura C.21: Grá�co del vector de �ujo Poyn-
ting en su propagación Px, para los mismo va-
lores que la grá�ca C.19 en su vista 3D.

Figura C.22: Grá�co de la energía para los
mismo valores que la grá�ca C.18 ωp pero para
nanoestructuras con morfología aleatoria.

Figura C.23: Grá�co de la energía para los
mismo valores que la grá�ca C.19 ωp pero para
nanoestructuras con morfología aleatoria con
vista 3D.

Figura C.24: Grá�co del �ujo Poynting para
los mismo valores que la grá�ca C.18 ωp pero
para nanoestructuras con morfología aleato-
ria.

Figura C.25: Grá�co del �ujo Poynting para
los mismo valores que la grá�ca C.19 ωp pero
para nanoestructuras con morfología aleatoria
con vista 3D.



Apéndice D

Procedimiento Experimental
para nanotubos de Dióxido de

Titanio TiO2

D.1. Síntesis de las películas nano-tubulares de TiO2

Para la síntesis de las películas nano-tubulares de TiO2, se usó una celda clásica
de politetra�uoroetileno (Te�ón) cilíndrica con dimensiones: 40,5mm de diámetro
interior, 80,5mm diámetro exterior, 49mm de profundidad interior y 69,7mm de
altura externa. La celda electroquímica estaba constituida por dos electrodos de
trabajo, el electrodo (ánodo) formado por una lámina de 2,0cm2 de Ti (Titanio)
de alta pureza (99,7 %, 0,127 espesores Sigma-Aldrich) que se usó como sustrato
mientras que el electrodo (cátodo) estaba constituido por una malla de platino.
El sustrato fue pulido en espejo. Después del pulido, la lámina Ti se desengrasó
en un baño ultrasónico en isopropanol y acetona durante 15 minutos, seguido de
un enjuague con agua des-ionizada y secada con una corriente de nitrógeno.
Todos los experimentos de anodización se llevaron a cabo a temperatura ambiente
(25

◦
C) en condiciones aireadas sin agitación. Para hacer crecer películas nano-

tubulares auto organizadas, se expusieron láminas de Ti en 4ml de (50 : 50V ol.%)
H2O: glicerol +0,27MNH4F a un voltaje constante de 20V por 3,5h cite Sintillo:
2017. Una vez �nalizada la anodización, las muestras se enjuagaron con agua
desionizada y se secaron con gas nitrógeno. Luego se realizó la caracterización
física a partir de imágenes FE-SEM determinando la morfología. Los nanotubos
abiertos de la vista superior y su vista en sección transversal de una matriz clásica
de nano-tubular TiO2 se obtuvieron de un FE-SEM Tescan, Mod. Mira3-

LMU microscopio.

144
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Figura D.1: (a) Dispositivo de fuente de voltaje, (b) estructura metálica que sostiene la película.

D.2. Caracterización Eléctrica

Para determinar la rigidez dieléctrica (DR) de TiO2 películas nano-tubulares,
se usó una fuente de voltaje de potencia programable Tectronix PWS 4721

(Ver �gura D.1 (a)). Se realizó una comparación de la rigidez dieléctrica con
una muestra amorfa y una cristalina de las películas nano-tubulares TiO2. La
muestra cristalina se obtuvo cuando se expuso a 450◦C durante 2h. La película
nano-tubular TiO2, cuyo sustrato es la lámina Ti, se sostuvo por medio de un
al�ler, que estaba en contacto con la estructura metálica de un servomecanismo
de reproductor de discos compactos utilizado como herramienta para cerrar las
muestras y también como un contacto eléctrico para aplicar voltaje (ver �gura
D.1 (b)). La estructura metálica fue conectada a la terminal negativa de la fuente
de voltaje, mientras que la terminal positiva de la fuente fue conectada a un
cable de cobre muy delgado y �exible (para obtener un contacto eléctrico). El
cable de cobre se �jó a un carrete aislado, teniendo cuidado de no haber algún
contacto con la estructura metálica para evitar un cortocircuito, tal carrete aislado
podría ser desplazado micrométricamente para que el alambre de cobre pueda
acercarse o alejarse de la nano-película. El desplazamiento del alambre de cobre
fue monitoreado a través de una lupa. Una vez que el cable de cobre alcanza la
nano-película TiO2, se le aplica un voltaje gradualmente desde cero al voltaje de
ruptura para cada muestra registrando el comportamiento de la corriente de fuga
con el voltaje aplicado.

D.3. Caracterización Física

La �gura D.2 muestra algunas imágenes FE-SEM de la parte superior y la
sección transversal de películas auto-organizadas TiO2 nano-tubular. Desde las
imágenes superiores (ver �gura D.2 (a)), es posible observar que la forma y el
diámetro de los nanotubos (que muestran una zona central con un grupo de na-
notubos ligeramente más pequeños en diámetro y longitud con respecto al grupo
presente a su alrededor) indican algunas diferencias en la velocidad de crecimiento
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Figura D.2: Vista superior: nanotubos abiertos (a) y su vista en sección transversal (b) de una
matriz nano-tubular clásica de TiO2 auto ordenada y sintetizada a través de la exposición de
láminas Ti en (50 : 50V ol.%) H2O: glicerol + 0,27MNH4F a un voltaje constante de 20V por
3,5h.

de los nanotubos. En general, las paredes de los nanotubos están bien de�nidas,
son relativamente gruesas e independientes entre sí, y muestran un espacio libre
entre las paredes externas del tubo, muy similares a las nanoestructuras simula-
das de CNT del capítulo 4 de este trabajo. La imagen de la sección transversal
de los nanotubos en la �gura D.2 (b) muestra una dimensión (ID) de una matriz
nano-tubular que presenta ondulaciones periódicamente espaciadas a su alrededor,
que se ha denominado nano-arquitectura de tipo bambú con una parte superior
abierta y un fondo cerrado [133].
Se realizó un cálculo promedio de la geometría de esta película para determinar
el siguiente tamaño: el diámetro interno de 98nm; el grosor de la pared de 24nm
y la longitud de los nanotubos de 1100nm. Los nanotubos de tipo bambú mues-
tran un área de super�cie más alta en comparación con los nanotubos lisos TiO2

con una mayor integridad mecánica [134], lo que resulta porque las ondas están
conectadas a través de las paredes externas de los nanotubos para mantenerlos
unidos. La característica física única de estas matrices se debe a los nanotubos
que se formaron en un electrolito de alto contenido de agua, cuya ventaja es su
alta adhesión del óxido al sustrato de titanio, que atribuye buenas propiedades de
transporte de electrones para aplicaciones donde la naturaleza semiconductora del
titanio es importante para procesos especí�cos, como la fotocatálisis y las células
solares sensibilizadas por colorantes [135].

D.4. Resultados

Los resultados de las mediciones de rigidez dieléctrica (DR) obtenidas para las
películas nano-tubulares TiOL amorfas y cristalinas se pueden ver en la �gura
D.2. La �gura D.3 (a) muestra las curvas generadas al aplicar voltaje a las mues-
tras amorfas y cristalinas. La �gura D.3 (b) corresponde a la corriente de fuga
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Figura D.3: Resultados del voltaje de ruptura (a) y la corriente de fuga (b) de las películas nano-
tubulares amorfas y cristalizadas TiO2 obtenidas durante las pruebas de rigidez dieléctrica

generada por el voltaje aplicado. Podemos ver que se ha alcanzado el voltaje de
ruptura cuando el voltaje cae a cero debido a un contacto eléctrico que se ha es-
tablecido entre el titanio y el cable de cobre causado por la ruptura de la película
nanotubular TiO2. Esta ruptura ocurre principalmente debido a dos hechos: el
intenso campo eléctrico ha superado el DR de la película nanotubular TiO2 y su
resistencia ha cambiado abruptamente de un valor alto a cero. Según la ley de
Ohm (V = IR), cualquiera que sea la corriente de fuga en esa condición (general-
mente alta), al multiplicarla por la resistencia nula, el voltaje resultante es cero.
Una vez que los voltajes a los cuales las películas nano-tubulares TiO2 han sufrido
una ruptura (10,93V para la muestra amorfa y 4,39V para la muestra cristalina)
y sabiendo que el grosor de las películas es 1100nm, es posible determinar el DR
(Rigidez dieléctrica) a través de la siguiente ecuación:

E = V/e, (D.1)

Donde E es la rigidez dieléctrica en voltios/metro, V es el voltaje de ruptura en
voltios y e es el espesor de la película en metros. La tabla D.1 muestra los valores
de rigidez dieléctrica para cada muestra. Como podemos ver en la �gura D.3 (b),

TiO2 película nano-tubular rigidez dieléctrica (MV/m)
Amorfa 9.93
Cristalina 3.99

Tabla D.1: Rigidez dieléctrica amorfa y cristalina. TiO2 nanotubular �lm

la pendiente de la corriente de fuga de la película amorfa es menor que la pendiente
de la película cristalina al tener en cuenta la ley de Ohm, es posible a�rmar que la
resistencia de corriente continua de la muestra amorfa durante la prueba es mayor
que la muestra cristalina. Dado que la corriente de fuga en ambos casos muestra
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Figura D.4: Huella del área de contacto entre la película TiO2 nano-tubular y el alambre de
cobre.

Peliculananotubular de Resistncia(CD) Resistividad ρ
T iO2 (MΩ) (MΩ.m)
Amorfa 2.994 137.0
Cristalina 1.097 50.5

Tabla D.2: Resistencia y resistividad de las muestras amorfas y cristalinas determinadas a partir
de las mediciones experimentales de rigidez dieléctrica.

un comportamiento proporcional al voltaje aplicado, es posible tomar cualquier
valor de corriente de fuga con su valor de voltaje correspondiente y aplicar la Ley
de Ohm para determinar los valores de la resistencia que se han presentan en la
Tabla D.1. Cabe señalar que estos valores no de�nen la resistividad de la nano
película, que puede determinarse a partir de la ecuación de Ohm, así como la
resistividad del material en la resistencia eléctrica en el área de contacto entre la
película y el cable de cobre en metros cuadrados así como también y el grosor de
los nanotubos en metros, ρ = RS/. La huella del área de contacto entre la película
y el cable de cobre podría estimarse en 50,7× 10−9m2 a partir de la imagen FE-
SEM presentada en la �gura D.4. La resistividad de un material como propiedad
eléctrica es estudiada más comúnmente en metales para determinar la resistencia
al paso de la corriente eléctrica, sin embargo, con �nes comparativos, se realizó
una estimación de la resistividad de la película nano-tubular TiO2 y se presentó
en la Tabla D.2.



Apéndice E

Ecuaciones para el gradiente en
redes Neuronales:
BackPropagation

E.1. Introducción

La propagación hacia a tras o retropropagación es un método que utiliza al-
goritmos de aprendizaje para entrenar a redes neuronales (training) para resolver
problemas generales. Este método emplea una adaptación de dos fases. En primera
instancia se necesita una entrada de variables o parámetros para poder entrenar
una red que se propagan a las siguientes capas (capas ocultas) de la red hasta
generar una salida o resultado. El resultado se compara con el con resultado de-
seado y se calcula un error de resultado.
Este error de resultado se propaga de las salidas a las capas ocultas, es decir de
adelante hacia atrás generando una época en cada propagación. Cada neurona de
la capa oculta recibe información parcial del error para volver realizar el entrena-
miento y reducir al mínimo el error. A medida que se entrena la red las neuronas
se organizan de tal manera que aprender a reconocer los parámetros de entrada,
de tal modo que cuando se ingresen valores semejantes a los parámetros o con
un cierto nivel de ruido, la red neuronal, será capaz de producir (predecir) un
resultado correcto o muy cercano al teórico con base a los parámetros entrenados
La retropropagación también puede referirse a la forma en que el resultado de una
jugada se propaga por el árbol de búsqueda en la búsqueda de árbol de Monte
Carlo.
En el aprendizaje automático, especí�camente el aprendizaje profundo, la pro-
pagación hacia atrás (backpropagation, [136] BP) es un algoritmo ampliamente
utilizado en el entrenamiento de redes neuronales de alimentación directa para
el aprendizaje supervisado. ¾Existen generalizaciones de retro propagación para
otras redes neuronales arti�ciales (ANN) y para funciones en general? Una clase de
algoritmos se conoce genéricamente como retro propagación". [En el aprendizaje
profundo, la propagación hacia atrás calcula el gradiente de la función de pérdida
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con respecto a los pesos de la red para un solo ejemplo de entrada-salida, y lo
hace de manera e�ciente, a diferencia de un cálculo directo ingenuo del gradiente
con respecto a cada peso individualmente. Esta e�ciencia hace posible el uso de
métodos de gradiente para entrenar redes multicapa, actualizar pesos para mini-
mizar pérdidas; Descenso de gradiente, o variantes como el descenso de gradiente
estocástico, se usan comúnmente. El algoritmo de retro propagación funciona cal-
culando el gradiente de la función de pérdida con respecto a cada peso según la
regla de la cadena, calculando el gradiente una capa a la vez, iterando hacia atrás
desde la última capa para evitar cálculos redundantes de términos intermedios en
la regla de la cadena; este es un ejemplo de programación dinámica

E.2. Derivación

El método de descenso de gradiente implica calcular la derivada de la función de
pérdida con respecto a los pesos de la red. Esto normalmente se realiza mediante
retro propagación. Suponiendo una neurona de salida, [h] la función de error al
cuadrado es:

E = L(t, y) (E.1)

Dónde
E es la pérdida para la salida y y el valor objetivo t,
t es el resultado objetivo para una muestra de entrenamiento y
y es la salida real de la neurona de salida.
Para cada neurona j, su salida oj se de�ne como:

Oj = ϕ(netj) = ϕ

(
n∑
k=1

wkjOk

)
(E.2)

Donde la función de activación ϕ es no lineal y diferenciable). Una función de
activación utilizada históricamente es la función logística:

ϕ(z) =
1

e−z
(E.3)

Que tiene una derivada conveniente de:

dϕ(z)

dz
= ϕ(z)(1− ϕ(z)) (E.4)

La entrada netj a una neurona es la suma ponderada de las salidas ok de las
neuronas anteriores. Si la neurona está en la primera capa después de la capa de
entrada, los ok de la capa de entrada son simplemente las entradas xk a la red. El
número de unidades de entrada a la neurona es n. La variable wkj denota el peso
entre la neurona k de la capa anterior y la neurona j de la capa actual. Ver �gura
E.1.
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Figura E.1: Diagrama de una red neuronal arti�cial.

E.3. Búsqueda de la derivación de error.

El cálculo de la derivada parcial del error con respecto a un peso wij se realiza
utilizando la regla de la cadena dos veces:

∂E

∂wij
=
∂E

∂oj

∂oj
∂wij

=
∂E

∂oj

∂oj
∂netj

∂netj
∂wij

(E.5)

En el último factor del lado derecho, solo un término en la suma, netj, depende
de wij, de modo que:

∂netj
∂wij

=
∂

∂wij

(
n∑
k=1

wkjok

)
=

∂

∂wij
wijoi = oi. (E.6)

Si la neurona está en la primera capa después de la capa de entrada, oi es solo xi
La derivada de la salida de la neurona j con respecto a su entrada es simplemente
la derivada parcial de la función de activación:

∂oj
∂netj

=
∂ϕ(netj)

∂netj
(E.7)

que para el caso de la función de activación es:

∂oj
∂netj

=
∂

∂netj
= ϕ(netj) = ϕ(netj)(1− ϕ(netj)) = oj(1− oj) (E.8)

Esta es la razón por la cual la retro propagación requiere que la función de acti-
vación sea diferenciable. El primer factor es sencillo de evaluar si la neurona está
en la capa de salida, porque entonces oj = y y

∂E

∂oj
=
∂E

∂y
(E.9)

Si la función logística se usa como activación y el error cuadrado como función de
pérdida, podemos reescribirla como

∂E

∂oj
=
∂E

∂y
=

∂

∂y

1

2
(t− y)2 = y − t (E.10)
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Sin embargo, si j está en una capa interna arbitraria de la red, encontrar la
derivada E con respecto a oj es menos obvio. Considerando E como una función
con las entradas siendo todas las neuronas L = {u, v, ..., w} recibiendo información
de la neurona j.

∂E(oj)

∂oj
=
∂E(netu, netv, ..., netw)

∂oj
(E.11)

y tomando la derivada total con respecto a o oj, se obtiene una expresión recursiva
para la derivada:

∂E

∂oj
=

(∑
`∈L

∂E

∂net`

∂net`
∂oj

)
=
∑
`∈L

(
∂E

∂o`

∂o`
∂net`

∂net`
∂oj

)
=
∑
`∈L

(
∂E

∂o`

∂o`
∂net`

wj`

)
(E.12)

Por lo tanto, la derivada con respecto a oj se puede calcular si se conocen todas las
derivadas con respecto a las salidas o` de la siguiente capa, las más cercanas a la
neurona de salida. Tenga en cuenta que si alguna de las neuronas en el conjunto L
no estuviera conectada a la neurona j, serían independientes de wij y la derivada
parcial correspondiente bajo la suma desaparecería a 0.
Sustituyendo las ecuaciones E.6, E.7, E.8 y E.9 en la ecuación E.5 obtenemos:

∂E

∂wij
=
∂E

∂oj

∂oj
∂netj

∂netj
∂wij

=
∂E

∂oj

∂oj
∂netj

oi (E.13)

∂E

∂wij
= oiδj (E.14)

con,

δj =
∂E

∂oj

∂oj
∂netj

=


∂L(oj ,t)

∂oj

dϕ(netj)

∂netj
si j es una neurona de salida,

(∑
`∈Lwj`δ`

) dϕ(netj)

dnetj
si j es una neurona de union,

(E.15)

si ϕ es la función logística, y el error es el error cuadrado:

δj =
∂E

∂oj

∂oj
∂netj

=

 (oj − tj)oj(1− oj)si j es una neurona de salida,(∑
`∈Lwj`δ`

)
oj(1− oj) si j es una neurona de union,

(E.16)
Para actualizar el peso wij usando el descenso en gradiente, se debe elegir una tasa
de aprendizaje, η > 0 El cambio en el peso debe re�ejar el impacto en E de un
aumento o disminución en wij. Si ∂E

∂wij
> 0, un aumento en wij aumenta E, por el

contrario, si ∂E
∂wij

< 0, un aumento en wij disminuye E. El nuevo ∆wij se agrega al
peso anterior, y el producto de la tasa de aprendizaje y el gradiente, multiplicado
por −1 garantiza que wij cambia de una manera que siempre disminuye E En
otras palabras, en la ecuación inmediatamente debajo de −η ∂E

∂wij
siempre cambia
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wij de tal manera que E se reduce a:

∆wij = −η ∂E
∂wij

= −ηoiδj (E.17)

E.4. Función de pérdida

La función de pérdida es una función que asigna valores de una o más variables
a un número real que representa intuitivamente algún costo asociado con esos va-
lores. Para la retropropagación, la función de pérdida calcula la diferencia entre la
salida de la red y su salida esperada, después de que un ejemplo de entrenamiento
se haya propagado a través de la red.

E.5. Suposiciones

La expresión matemática de la función de pérdida debe cumplir dos condiciones
para que pueda ser utilizada en la propagación hacia atrás [137]. La primera es
que se puede escribir como un promedio E = 1

n

∑
xEx sobre las funciones de error

Ex, para n ejemplos de entrenamiento individual x. La razón de esta suposición
es que El algoritmo de retropropagación calcula el gradiente de la función de error
para un solo ejemplo de entrenamiento que debe generalizarse a la función de error
general. La segunda suposición es que se puede escribir en función de las salidas
de la red neuronal.

E.6. Ejemplo de función de pérdida

Supongamos que y, y′ sean vectores en Rn.
Seleccione una función de error E(y, y′) que mide la diferencia entre dos salidas.
La opción estándar es el cuadrado de la distancia euclidiana entre los vectores y
y y′:

E(y, y′) =
1

2
‖ y − y′ ‖2 (E.18)

La función de error sobre n ejemplos de entrenamiento se puede escribir como un
promedio de pérdidas sobre ejemplos individuales:

E =
1

2n

∑
x

‖ (y(x)− y′(x)) ‖2 (E.19)
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