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APLICACION DEL METODO FDTD PARA EL
ESsTUDIO DE FENOMENOS
ELECTROMAGNETICOS EN MATERIALES CON
NANOESTRUCTURA

MICA. GUSTAVO MEDINA ANGEL



Resumen

En el presente trabajo estudiamos los fenémenos electromagnéticos que se ge-
neran en elementos con nanoestructura mediante técnicas de simulacién compu-
tacionales, utilizando métodos matematicos y métodos numéricos. Utilizamos el
método FDTD (Diferencias Finitas en el Dominio del tiempo), técnica en la que
podemos modelar estructuras y cuerpos con morfologia sélida en tres-dimensional.
Estudiamos el fenémeno de percolacién que se produce al en un sistema 3D com-
puesto por nanotubos de carbono CN'T, materiales semiconductores aplicados en
diferentes ramas de la tecnologia como conductores de corriente eléctrica. Median-
te la técnica de optimizacion global en paralelo estimamos la probabilidad citrica
de conduccion en nuestro sistema conformado por CNT. En nuestro estudio en-
contramos la probabilidad critica con pardmetros establecidos para las longitudes
y radios en los nanotubos aplicando una distribucién normal o distribucion Gaus-
siana, y una desviacion estandar en la morfologia de cada nanoestructura. Este
enfoque nos permite estudiar los detalles de la conductividad eléctrica en nanocom-
puestos eléctricos, incluso al nivel de las fluctuaciones de filtracion en materiales.
Los CNTs ademaés de tener propiedades de conduccion eléctrica, se pueden utili-
zar en la rama de generacion de plasma, y dicho fené6meno fue estudiado también
en este trabajo. Utilizando el método FDTD incorporamos un arreglo periédico
de nanotubos de carbono de pared simple SWCNT en una constante dieléctrica
de dimension 3D. Aplicamos una frecuencia de plasma w, a la nanoestructura de
CNTs haciéndolas resonar a una alta frecuencia. Por encima de la nanoestructura
pasa una particula (Radiacion de Cherenkov) que interactia con el sistema CNT y
como resultado de esta interaccién se genera un campo electromagnético dentro de
la estructura de nanotubos mientras que a la vez se generan plasmones-polaritones
(Senales con frecuencias en THz) de superficie sobre la ruta principal donde pasa
la carga. Estudiamos un rango considerable de w,, pardmetro importante y de-
pendiente en la generacion de plasmones de superficie, en donde encontramos una
frecuencia optima en el cual se genera una mayor proporcion de plasmones de
superficie y por lo tanto altos niveles de energfa. En nuestro estudio consideramos
nanotubos CNTs con frecuencias altas y nanotubos a base de 17O, (Dioxido de
carbono) que oscilan a frecuencias menores a los CNTs, los resultados mostraron
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una mayor ganancia de energia en las nanoestructuras CN'Ts sobre los nanotubos
de T@Oy cuando la particula interactia con ambas nanoestructuras resonantes.
Consideramos también una nano estructura en forma de malla de CNTs, morfo-
logia muy similar a las nanoestructuras en forma de red creadas en la industria
de la nanotecnologia. Para este tltimo caso de estudio obtuvimos un decaimiento
de energia 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 investigacion, utilizando una red neuronal artificial el cual de-
tecta la transicion de fase en sistemas percolables con filtracién en materiales con
radios que tienen defectos en su uniformidad, en dicho sistema, medimos el nivel
error que soporta nuestra red al identificar la percolacion 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 Differences 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 different 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 fluctuations. 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 w, plasma frequency to the nano-
structure of CN'Ts 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 field 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 w,, an important and dependent parameter in
the generation of surface plasmons, where we find an optimal frequency in which
a greater proportion of surface plasmons is generated and therefore high energy
levels. In our study we consider CN'Ts nanotubes with high frequencies and na-
notubes based on 790, Carbon dioxide that oscillate at frequencies lower than
CNT’s, the results showed a greater in nanostructures CN'Ts energy gain over the
T105 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 artificial neural network which detects the
phase transition in percolable systems with filtration 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.



Agradecimientos

Agradezco a mi director de tesis, el Dr. Gennadiy Burlak. Sus conocimientos, su
manera de trabajar, paciencia, perseverancia y motivacion han sido fundamentales
para mi formacion. Gracias por todo el apoyo recibido durante toda mi formaciéon
Doctoral.

Gracias al comité revisor de este trabajo: Dr. Gennadiy Burlak, Dra. Margarita
Tecpoyotl Torres, Dr. J Jestas Escobedo Alatorre, Dr. José Alberto Hernandez
Aguilar, Dr. Yury Karlovich, Dra. Cecilia Cuevas Arteaga y al Dr. José Alfredo
Hernandez Pérez; por sus valiosos consejos y por dedicar el tiempo para mejorar
este trabajo.

Agradezco al Centro de Investigacion en Ingenieria y Ciencias Aplicadas de la
Universidad Auténoma del Estado de Morelos, por haberme dedicado un espa-
cio de formacion y estudio y por el apoyo econémico que obtuve a través de la

beca del Doctorado, otorgada por el Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia
(CONACyT).



Dedicado a
me familia

VI



Organizacion de la tesis

Esta tesis se divide en 6 capitulos, 5 apéndices y 1 anexo, en el capitulo 1,
se aborda la introducciéon general de la tesis, el planteamiento del problema, la
justificacion, las hipotesis y los objetivos generales y especificos. En el capitulo
dos se aborda el estudio de la percolacion mediante CNTs en nanoestructuras
de carbono (CNT) para al alcanzar la conduccion eléctrica, esta a su vez esta
dividida en, en la introducciéon del capitulo, la generacién de arreglos con nanoes-
tructuras de radio y longitud fija, para posteriormente abordar nanoestructuras
con longitud y radio aleatorio aplicando una distribucién normal (Gauss), para
esto se analizan las propiedades del objeto cilindro y sus intercepciones en el sis-
tema para la localizacion del clister y el claster infinito que energiza el sistema
de conduccién por CNTs, se analiza la probabilidad critica del sistema que se
necesitoé para alcanzar percolacion en una rejilla y en miltiples rejillas con dife-
rente probabilidad aprovechando una programaciéon en paralelo, de los resultado
obtenidos variando la longitud, el grosor, la desviaciéon aplicada a los radios y la
desviacion aplicada a los grosores se analizan y se aplica el método Fit en Matlab,
para el ajuste de los resultados. En el capitulo 3, abordamos la precision finita de
la funcién finita en el dominio del tiempo, las ecuaciones del método FDTD para
una dimension, segunda dimension y tercera dimension, asi 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 codigo y el diagrama
de clases béasico de nuestro proyecto. En el capitulo 4 abordamos la radiacion de
Cherenkov sobre un sistema de nanotubos periodicos. En este capitulo se abor-
dan el concepto de la radiacién de Cherenkov de la particula que viaja sobre un
medio asi como la superficie de plasmon-polariton sobre las nanoestructuras CN'T
conductoras para el caso de nanoestructuras infinitas teorizadas. A este fenémeno
aplicamos la funcién del dominio del tiempo FDTD para el caso cuando la car-
ga se mueve sobre el sistema periddico de nanotubos. Estudiamos un rango de
frecuencias para localizar el punto que los nanotubos producen mayor energia en
interaccion con la carga, en este capitulo también se abord6 el mismo fenémeno
pero con nanotubos de morfologia aleatoria y se procedié a buscar el punto con
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mayor energia, mientras que otra variacion para el mismo estudio con nanotu-
bos de morfologia aleatoria se compard también con nanotubos de aleatorios de
Dio6xido de Titanio 7%, con oscilaciones de frecuencia bajas. Existen multiples
configuraciones que se pueden aplicar al estudio de las nanoestructuras y una de
ellas es la configuracion en malla abordada también en el capitulo 4, en donde la
carga pasa sobre la malla resonante conformado de nanotubos periddicos de ma-
nera horizontal formando intercepciones y nodos entre los nanotubos de carbono.
En el capitulo 5 agregamos abordamos el estudio de filtracion sobre materiales
porosos, para identificar que sistemas son parcelables utilizando y entrenando una
red neuronal supervisada que predice buenos resultados para mallas pequenas.
En el capitulo 6 se encuentran las conclusiones de nuestro estudio, los apéndices
A y B se encuentra el codigo de las clases que se utilizaron en los capitulos 3 y
4, para el estudio de conductividad eléctrica y la radiacion 6ptica de Cherenkov
sobre CN'Ts. En el apéndice C se describen algunas generalidades del capitulo 4 de
la radiacion de Cherenkov, el apéndice D, describe el procedimiento experimental
para la preparacion de y sintesis de las peliculas y de los nanotubos de 7705, en el
apéndice E se describen algunas ecuaciones de gradiente correspondientes a la red
neuronal supervisada mediante el método BackPropagation (Retropropagacion),
con sus respectivas funciones de error y funciones de pérdida. En el anexo A, se
muestran algunos articulos publicados relacionados a nuestro proyecto de inves-
tigacion, y por tltimo se muestra la bibliografia pertinente a esta investigacion.
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CariTULO 1

ANTECEDENTES.

1.1. Introduccién

La industria de la nanotecnologia ha tomado gran fuerza en la construcciéon de

nano dispositivos que impulsan a investigar nuevas posibilidades en la construc-
cion, creacion y modelado de nanoestructuras que faciliten su aplicacion en las
tecnologias emergentes aplicadas a la ciencia e innovaciéon de las mismas.
Actualmente existen nanoestructuras con propiedades extraordinarias que son uti-
lizadas en diferentes aplicaciones industriales. Actualmente y por sus grandes pro-
piedades mecéanicas, conductoras, resonantes, electromecénicas, y 6pticas; los Na-
notubos de Carbono (CNT) son uno de las nanoestructuras més comuinmente
utilizadas en la ingenieria y en la construccion de infinidad de dispositivos. Algu-
nas de las aplicaciones mas frecuentes de los CNT son en la rama de la medicina
para encapsular los virus por medio de peliculas a bases de CNT, aviacion y espa-
cio cominmente aplicadas en los materiales aeronauticos por su eficaz resistencia,
en comidas como recubrimientos conservadores que retrasan su descomposicion,
en la electronica por sus excelentes propiedades conductoras y en la generacion
y almacenamiento de energia [1]. Estas dos tltimas tecnologias son abordadas en
este trabajo de tesis, en donde nos enfocamos en el fenémeno de percolacion en
nanotubos de carbono en la conducciéon de corriente eléctrica que simulamos den-
tro de un sistema 3D compuesto por nanoestructuras con diferentes longitudes y
grosores. Investigamos la probabilidad critica (Numero de nanotubos de carbono
necesarios en el sistema para generar conduccion) en el fenémeno de percolacion,
dato critico importante y muy valorado por la industria de la nano-ingenieria en
la construcciéon de los materiales.
El segundo fenémeno estudiado en este trabajo es la generaciéon de energia me-
diante la interaccion de una particula y una estructura periddica de nano tubos
de carbono resonante, dicha interaccion produce la generacion de plasmones de
superficie, las cuales son frecuencias de onda superiores a la velocidad de la luz
en un medio dieléctrico con oscilaciones que ascienden a niveles siper rapidos de
Terahertz que son conveniente aprovechadas en la industria de las comunicaciones
opticas.



CAPITULO 1. ANTECEDENTES. 2

En esta investigacion se presentan resultados que pueden servir como referencia a
futuras investigaciones, y pueden servir de base en la creacién de nuevos disposi-
tivos electronicos y en la aplicacion de micro senales.

1.2. Planteamiento del problema.

Las necesidades tecnolégicas en cuanto a rapidez y robustez de transmision
de informaciéon exigen cada dia la mayor eficacia para cumplir las exigencias que
satisfagan una amplia gama de aplicaciones tecnologicas. En la actualidad el es-
tudio de polimeros como lo son las nanoestructuras de nanotubos de carbono
tienen infinidad de aplicaciones, sobre todo en la aplicacion de los ordenadores, ya
que los CNT’s tiene propiedades conductoras que pueden remplazar los hilos de
cobre y agilizar la transmision de datos. Las necesidades aeroespaciales también
exigen un mayor rendimiento tanto en materiales como en transmision de da-
tos(Comunicaciones satelitales), nuestra investigacion basada en energia y plasma
que se genera con la interacciéon de una nanoestructura y una particula radian-
te brinda una posibilidad de abastecer estas necesidades aprovechando las bajas
permitividades en el espacio, que permiten acelerar la particula a velocidades més
cercanas a la de la luz con mayor facilidad.

1.3. Justificaciéon

La primera parte de esta investigacion se centra en encontrar la probabilidad
critica en un sistema compuesto por nanotubos de CN'T 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 construccién de cables conductores.
Es decir en lugar de llenar todo el molde de cable conductor, solo se ocuparia
la cantidad necesaria de CN'T para alcanzar la conductividad pero sin alterar el
resultado final. Este tiene gran significancia en el ahorro de materiales y por lo
tanto en los costos en los materiales.

En la segunda etapa de investigacién nosotros proponemos una forma de generar
energia en forma de plasmones-polaritones en metales Drude considerando una
carga con velocidades cercanas a la velocidad de La luz, que interacttia con un
grupo nanoestructuras resonantes a base de CN'T, en la actualidad es muy dificil
generar este fendmeno microscopico es por ello que esta investigacion se centra
en generar una simulaciéon numérica que brinda resultados que pueden ser apro-
vechados en tecnologias 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 aproximacion cercana a la real que significaria 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 w, hasta encontrar una frecuencia optima
que satisfaga las necesidades de la ingenieria. Nuestros resultados muestran un
mejor acoplamiento entre la carga y el sistema de nanotubos (para la generacion
de energia) que pueden ser aprovechados en la transmision de microsenales.

1.4. Hipotesis

1. La probabilidad critica para un sistema 3D puede verse alterada cuando
consideramos una desviacion estandar o sobre la longitud de los nanotubos
de carbono al considerarlas dentro del sistema 3D.

2. Se puede aplicar la teoria de dispersion de cilindros para una consideracion
analitica para la creacién de plasma sobre cilindros infinitos, mientras que
con el método FDTD, se pueden considerar sistemas de cilindros finitos in-
dependientes.

3. Se puede considerar la formacion de un campo electromagnético al interactuar
una nanoestructuras periodica de CNT + una carga radiante (radiacion de
Cherenkov).

4. La frecuencia de plasma w, puede alterar los niveles en la creaciéon de plas-
mones polaritones en metales Drude.

5. A mayor frecuencia de plasma, mayor cantidad de energia W, se genera.

6. Los niveles de energia obtenidos para nanoestructuras peridédicas son diferen-
tes a los niveles de energia con nanoestructuras random en la morfologia de
los nanotubos.

7. Los niveles de energia en sistemas peridédicos son generalmente mayores a los
nanoestructuras con morfologia random en su radio y altura.

8. Los niveles de energia generados entre la interaccion (nanotubos + carga)
CNT son diferentes a los nanoestructuras de T730,.

9. Las velocidades de carga con la que viaja la particula afecta considerable-
mente los niveles de generaciéon de plantones-polaritones de superficie.

10. Se puede optimizar un sistema en sus calculos numéricos utilizando progra-
macion en paralelo, aplicados al estudio de fenémenos fisicos. Reduciendo
considerablemente los tiempos de ejecucion aprovechando al tope de maés
capacidades del software de la computadora.
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1.5. Objetivo General

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

1.6. Objetivos Especificos

» Estudiar el comportamiento en las nanoestructuras con morfologia CNTs
para encontrar sus propiedades criticas de conduccién eléctrica utilizando una
distribucion uniforme aplicado a los radios y longitudes de cada nanotubo.

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

s BEstudiar la radiacién de Cherenkov sobre metales Drude.

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

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

= Encontrar el pico Maximo de radiacion de energia para diferentes frecuencias
en las nanoestructuras en un intervalo wy,.

= Investigar el mejor acoplamiento entre carga y Nanotubos para los casos
CNTs vs TiO5 con radio y longitud variable en sus morfologias

= Investigar la variacion de cambios de energia cuando la configuracion de
las nanoestructuras cambia de orientaciéon para los casos de nanoestructuras
periddicas. Caso: Malla de CNTs.



CAPITULO 2

ESTUDIO DE LA CONDUCTIVIDAD
MEDIANTE PERCOLACION EN
NANOTUBOS DE CARBONO.

2.1. Introduccidn a la conductividad eléctrica median CNT’s

En este capitulo 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 actian
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 tipico con
enlaces hexagonales de carbono de manera enrolladas para formar un CNT. La

Figura 2.1: Morfologia tipica de nanoestructura de Carbono CNT de pared simple a base de
grafeno.

idea es simular varios CN'T contenidos en un arreglo tridimensional donde las in-
tercepciones o contactos entre estos CNT podran ayudar al electrén a viajar entre
las capas de grafeno cilindricas y mediante estas intercepciones formar una per-
colacion de CNT’s. El primer paso es generar el arreglo 3D con alguna dimension
deseada considerada en nanémetros para escalarla a las medidas de los nanotubos
que van de 1 nm a 15 nm los cuales son las medidas tipicas usadas en la ingenieria
para la creacion de CN'T’s [2-17]. Para cada posicion en el arreglo 3D existe una
nanoestructura, pero también podemos elegir el nimero de nanoestructuras que
pueden existir en el arreglo que los contiene.
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La idea es simular varios CN'T contenidos en un arreglo tridimensional donde las
intercepciones o contactos entre estos CNT podran ayudar al electréon a viajar
entre las capas de grafeno cilindricas y mediante estas intercepciones formar una
percolacion de CNT’s. El primer paso es generar el arreglo 3D con alguna di-
mension deseada considerada en nanémetros para escalarla a las medidas de los
nanotubos que van de 1 nm a 15 nm los cuales son las medidas tipicas usadas
en la ingenieria para la creacion de CNT’s. Para cada posicion en el arreglo 3D
existe una nanoestructura, pero también podemos elegir el niimero de nanoestruc-
turas que pueden existir en el arreglo que los contiene. El objetivo es economizar
el mayor nimero de CN'T’s o material de grafeno utilizable en la conduccion de
energia eléctrica y esto se puede lograr probando varios niveles de probabilidad
hasta encontrar la probabilidad critica que es el valor que minimizara el nimero
de nanotubos necesarios o suficientes que se necesitan para conducir la corriente
eléctrica en el sistema 3D de nanotubos, quizis 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 tecnolégico en la produccion de las nanoestructuras.

2.1.1. Array de Nanotubos

El primer paso es generar CN'T’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 significa que no se han generado nanotubos y 1 es cuando todo el arreglo
estd lleno de CNT’s. Ver figura 2.2.

lT\

P<=1& p>0

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 orientacién
fijos.

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 fija 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.

Podemos observar de la figu-
ra 2.3 las posibles orientacio-
nes que pueda tomar el na-
notubo simulado en una de-
terminada posicion de la reji-
lla tridimensional, las posicio-
nes crecen 2 nm hacia arriba,
abajo, adelante, atras, hacia
la izquierda y hacia la dere-
cha del centro de su posicion
en el arreglo 3D. De esta ma-
nera generamos diferentes ci-
lindros en todo el arreglo va-
riando la probabilidad P, que
es el nimero de nanotubos o

Arriba

Centro Adelante

Izquiera
Derecha

Abajo

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

porcentaje de nanotubos que se deben crear en el sistema tridimensional. Utiliza-
mos el lenguaje C'Shar para simular y poder representar nuestro sistema visual-
mente, en donde por medio de vectores representamos la direccién que toman los
nanotubos como podemos observar en la Figura 2.4, con diferentes probabilidades
P. Para las imagenes 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
figura 2.4(b) con P= 0.4 podemos observar un mayor nimero de nanotubos crea-

dos.

Figura 2.4: La imagen (a) con una probabilidad P=0.1 en un tamaiio 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 numero de nanotubos creados.

El siguiente paso es identificar a los clisteres, es decir identificar 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 (nanéme-
tros) de largo entre las celdas para cada elemento del sistema 3D.

L-2L-2L-2

C — Abajo=> Y > G(i,j.k) + G(i,j — 2,k) (2.1)

i=1 j=1 k=1

L—2 L—2 L—2
C—Arriba=> Y "> "G(i.j, k) + G(i,j +2,k) (2.2)
i=1 j=1 k=1
2 L—2 L2
C — Izquierda = ZZ G(i,j,k)+G(i —2,j,k) (2.3)
i=1 j=1 k=1
L—2 L—2 -2
C — Derecha = Z Z G(i,5,k)+G(i+ 2,5, k) (2.4)
i=1 j=1 k=1
L—2 L—2 [—2
C — Adelante = Z Z G(i,j, k) + G(i, 5,k — 2) (2.5)
i=1 j=1 k=1

-2

L
C’—Atras:z
i=1

En las ecuaciones 2.1 a 2.6 se analizan los 6 vecinos mas proximos del nanotu-
bo en donde puede existir algin contacto, para el caso de la Ecuacion 2.1(Prefijo
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 filas 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, significa que hay un
cilindro vecino, pero si la suma es 1, significa que no existe ningtin contacto vecino
y el valor de 1, es el valor del cilindro que esta 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, 7,k +2) y atrdas = A(i, k — 2) respectivamente. Si alguno de los 6 vecinos
arroja una suma de 2, el cilindro evaluado que esta en el centro serd etiquetado
para formar un clister de lo contrario no se etiquetara y serd borrado del sistema
3D. Podemos observar la aplicacion de estas ecuaciones en la figura 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 pequeno
grupo con uniones entre si, identificados por un color diferente para cada claster.
Es evidente que si producimos una corriente eléctrica desde la base, no todos los

-2

E:iiGwmky+G@$k+2) (2.6)

=1
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clisteres que se encuentran en el sistema conduciran la corriente eléctrica, ya po-
demos observar en la Figura 2.5 que pueden existir muchas interconexiones entre
los cilindros y formar numerosos clisteres pero no todos tiene contacto con la base
del sistema hacia la superficie del sistema (de abajo hacia arriba). Solo el cluster

55 55

Figura 2.5: Clusteres de cilindros aglomera- Figura 2.6: 3D que muestra un claster infi-
dos identificados por cada color. La proba- nito de percolacion y conductividad eléctri-
bilidad de este sistema es P = 0,5, en un ca en donde con una Probabilidad P = 0,5
tamaifio de rejilla L = 50. y una tamano de rejilla de L = 50.

maés grande y que crece desde la base hacia la superficie indicada con una flecha en
la Figura 2.5, puede conducir la corriente eléctrica. En la figura 2.6 podemos ob-
servar como se han eliminado todos aquellos clisteres que no tienen contacto con
la base de nuestro sistema y que solo aquel claster predominante o cluster infinito
atraviesa todo el sistema desde la base hasta la superficie conduciendo la corriente
eléctrica, ver figura 2.6. Podemos observar un sistema definido de nanoestructuras
representados por vectores que forman un claster infinito de conductividad eléc-
trica en el cual existe percolacion, mas sin embargo este sistema estd delimitado
por el largo de las nanoestructuras el cual solo pueden alcanzar longitudes de 2
nm y delimitada también solo para 6 orientaciones definidas. Este modelo aun
que resulta ser bueno, tiene sus limitantes ya que en la percolacién real de nano
estructuras, las longitudes pueden tener una longitud mayor a 2 nm, la longitud
promedio de los CN'T’s oscila entre los 15 a25 nm de longitud con variaciones de
radio desde 0.1 nm hasta 2 nm de grosor para casos practicos, ademas de que la
orientaciones no estéan limitadas en direcciones rectas a 6 puntos de orientaciéon
(arriba, abajo, derecha izquierda, adelante y atras) si no que los angulos pueden te-
ner una inclinacion deliberada de 360 grados en cualquier direcciéon del nanotubo,
es por ello que en la siguiente seccion 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 fenémenos con propiedades similares
en la naturaleza.

2.3. Nanotubos con longitud, radio y orientaciéon aleatoria.

En la préactica real pueden crearse nanotubos con diferentes longitudes y di-
ferentes radios, los CN'T’s tipicos 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 7.

Es por ello que realizamos un segundo sistema
donde las nano estructuras pueden ser lo su-

ficiente mente largos y con un grosor variable s
para adaptar las condiciones fisicas de la crea- s
cion de nanotubos de carbono lo més parecido 50

a como se generan industrialmente. Estos sis- 307
temas son utilizados en la industria para crear 1o
sistemas piezoeléctricos, membranas conduc-
toras y micro-antenas. Este sistema consiste
en generar nanotubos aleatorios en el sistema %
3D con diferente orientacion es decir; los na-

notubos se generan a partir del centro de la Figura 2.7: Modelo 3D de nano-
posiciéon determinada del arreglo hacia cual- compuestos CNT's desordenados.

quier angulo de la nano estructura.

3
40
7060%0

2.4. Propiedades del Objeto Cilindro.

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

29 = 21 + h - cos(6) (2.7)
Y2 =41 + h - sin(f) - sin(¢) (2.8)
Ty =1 + h-sin(f) - cos(¢) (2.9)

Doénde: x1, y1, z1 : Son los valores iniciales de donde el nanotubo iniciara. h es la
altura o longitud del nanotubo con distribuciéon normal o Gauss. r es el radio o
grosor del nanotubo con distribucion normal. De los parametros mencionados an-
teriormente, se obtendran los valores finales y con ello se determinara la ubicacion
y forma del nanotubo en la rejilla 3D. 9, 12 ¥ 22 son las coordenadas finales del
cilindro 6 y ¢ son angulos aleatorios que determinan la orientacion, h es la altura
o longitud del cilindro y 7 es el radio del cilindro o grosor de nanotubo.

En la figura 2.7 podemos observar el objeto cilindro en su forma espacial 3D, con
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un punto de inicio; x, y1, 21, y un punto final x5, yo ¥ 22 con un radio r y una
altura h = d. Donde x1, y;, 21 son valores aleatorios que determinaran los puntos
finales x5, y2 v 29, a partir de las ecuaciones 2.7-2.9

X1, Y1, 21

r
[——— XZI y21 Z

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 figura 2.9 podemos ob-
servar los vectores utilizados
como en el primer ejemplo
pero con diferente orientacion
y longitud. Utilizamos la li-
breria Stemma-Techart para
hacer usos de los graficos y
mostrar nuestras simulacio-
nes graficamente, sin embar-
go esta libreria se ve limita-
da a utilizar vectores visua-
lizando las longitudes de ca-
da vector mas no asi sus gro-
sores. En la figura 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 identificar las intercepciones en el sistema y poder visualizar los clisteres
en la rejilla tridimensional es necesario encontrar los contactos entre los nanotubos,
para ellos utilizamos las ecuaciones:

d? =1} + 2riry - cos(0) + 13 (2.10)
T% + r% — d2 = —d Ao COS(G) < 2T1T2 (211)
s —d? < 2y (2.12)

Donde: 5 < 6 < m, 71, es el radio del nanotubo horizontal , ry 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 condicién se cumple entonces habra un contacto seguro entre los
nanotubos, podemos observar el esquema de las ecuaciones en la figura 77, 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-
cion entre dos cilindros con contacto perpendi-
cular correspondientes a las ecuaciones 2.10-2.12

Figura 2.11: Clusteres de cilindros aglo-
merados identificados por cada color. La
probabilidad de este sistema es P = 0,5,
en un tamano de rejilla L = 50.

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

2.6. Cluster de Percolacion (Cluster infinito).

Para nuestro caso de estudio es importante conocer los clisteres dentro del
sistema y que tienen contacto entre si, mas sin embargo la finalidad de nuestro
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estudio es conocer cual de esos clisteres conduciré la corriente eléctrica, El claster
infinito es denominado comtunmente clister de percolacion, y es precisamente este
cluster el cluster mas 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 final. Es precisamente por este clister de percolaciéon
que el sistema pude conducir una corriente eléctrica desde un punto a otro. En la
figura 2.12 podemos ver la estructura tipica de un claster de percolaciéon confor-
mado por nanotubos que atraviesa la rejilla simulada desde un extremo al otro.
La flecha roja indica la direccion creciente del clister de percolacion, la altura que
forma la estructura del conjunto de nanotubos es importante ya que en nuestras
simulaciones numeéricas validamos la altura del claster, si la altura del clister es
igual o mayor al sistema habra percolacion, de lo contrario no existiré percolacion
en el sistema.

Figura 2.12: Rejilla 3D de tamafio L=100, donde fueron distribuidos Nanotubos (representados
por cilindros) de tamanos variables. Podemos observar como se forma el claster infinito de
principio a fin en la rejilla simulada.

El sistema simulado en la figura 2.12, para fines visuales consta de un tamano
L=100, donde fuer6n distribuidos nanotubos (representados por cilindros) de ta-
manos variables. Podemos observar como como prevalece el claster infinito de
principio a fin en la rejilla simulada.
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2.7. Distribucion Normal-Gauss aplicado a tamanos y ra-
dios en CNTs

Es bien sabido que en la industria de los nanotubos es dificil crear nanotubos
periddicos y siempre existen errores en su altura o longitud, asi como en el gro-
sor de cada uno de los nanotubos creados artificialmente. En nuestro estudio es
considerada esta propiedad para apegarse lo mas posible a los resultados reales
en la fabricacion de tales nanoestructuras. Por otra parte sabemos que en todo
aspecto de la vida siempre ese considerado un promedio para un intervalo de ca-
racteristicas estudiadas, por ejemplo si estudiamos la altura de las mujeres de
una determinada poblacién, habra siempre una altura promedio que prevalece, es
decir habra algunas cuantas personas con altura bajita y otras con altura muy
alta, pero las otras restantes estaran dentro de un promedio més uniforme. Otra
analogia puede ser el del peso de las personas, puede haber personas mas gorditas
o mas flaquitas pero siempre prevalecera un promedio, segin las condiciones de
la regién estudiada.

Esta caracteristicas es también considerada en nuestro estudio es por ello que apli-
camos la ecuacion de Gauss que puede atender estos 2 parametros importantes,
la desviacion de error y el promedio de alturas y radios de los CNTs.

La distribucion de Gauss sigue una forma de campana, para nuestro caso de es-
tudio es considerado la altura y radio de los nanotubos basandonos en el ejemplo
de la altura, el principio de la campana se interpreta como: la existencia nano-
tubos con alturas pequenas en el sistema, la punta de la campana significa que
hay en promedio muchos méas nanotubos con esa altura, mientras que el final de
la campana significa que hay algunos cuantos nanotubos con altura mas grande
al promedio. Lo mismo se aplica al radio para generar el grosor de los nanotu-
bos. En la figura 2.13 podemos considerar a ¢ o desviaciéon que puede tener una
determinada media (altura y radio de los nanotubos), la variable a es el punto
promedio donde existen méas nanotubos con alturas y grosores similares, el valor
negativo (-) esta cerca de las medidas més chicas de los nanotubos y el valor (+),
es considerado que se acercan a medias que estan sobre el promedio.

Figura 2.13: 11 Esquema de la distribuciéon de Gauss utilizada en nuestro caso de estudio para
generar medidas aleatorias en los nanotubos.



CAPITULO 2. ESTUDIO DE LA CONDUCTIVIDAD CON PERCOLACION EN CNTS 15

La ecuacion de la distribuciéon normal esta dada por:

2
T — Wi
(%)
e \ 20i i=rh (2.13)

9
2mo;

Aplicamos a esta ecuaciéon dos parametros importantes; el radio para los nano-
tubos y un determinada altura para los mismos, asi como una desviacién para
obtener un promedio en las medidas de los nanotubos, en las imagenes de las
figuras 2.14(a) y 2.14(b) podemos observar los histogramas de distribuciéon para
los radios y las alturas.

La figura 2.14(a), muestra una distribucion normal con medidas para la altu-
ra pg=20 de los nanotubos y una desviaciéon de o,=2, teniendo como resultado
una distribucién de alturas que van desde alturas pequenas hmin = 13 hasta
hmaz = 27,5. En el caso e la figura 2.14(b) observamos una distribucion para los
radios de los nanotubos con una desviaciéon de 0,=0.025 para nanotubos delga-
dos con un promedio de grosor pr=0.01, teniendo como resultado nanotubos con
radio de grosor entre rmaz = 0,1 y rmin = 0,01.

(b)
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Figura 2.14: Histogramas: (a) Distribucién normal correspondiente a la altura py=20 y desvia-
cion de 0,=2, con hmin = 13 y hmaz = 27,5, (b) tenemos valores de aplicados a los radios de
las nanoestructuras de pr=0.01 y desviacién de 0,=0.025, con rmax = 0,1 y rmin = 0,01.

2.8. Probabilidad Critica P.,.

La probabilidad critica esta ligada directamente con el valor P(Valor de proba-
bilidad). El valor P es un parametro 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 seré 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 estara ocupada
de nanotubos. Mientras que si asignamos P = 0,5, la mitad del sistema estara
ocupada por nanotubos. Podemos observar esta relacion en las imagenes de las
figuras 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(¢), tenemos una produccion 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 P, es una
probabilidad que al cambiar su valor en un estado critico este puede generar los
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Figura 2.15: Distribucién 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.

suficientes nanotubos que formen un clister de nanotubos suficiente mente grande
que atraviese el sistema de un extremo a otro.

Para casos practicos es necesario visualizar solo el claster predominante en el sis-
tema y eliminar los claster sobrantes, para poder observar la altura del clister més
grande con una probabilidad asignada en las imagenes de la figura 2.16 podemos
observar dos casos en donde visualizamos los cltsteres mas grandes en el sistema
con tamano 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 cluster
entre los dos casos, ya que en el primer caso la altura del clister no alcanza a
tocar el otro extremo del sistema, pero para el caso (b), existe un cluster infinito
y por lo tanto existe percolacion en la rejilla 3D. Para ambos casos simulamos
nanotubos largos y delgados con longitud py=20 y radio de ur=0.01.

(a)

10 20 30 40 50 60 70 %0 9p 90 &0 7060 5040302010

Figura 2.16: (a) Cluaster con probabilidad P = 0,02 y (b) Cluaster con P = 0,25 con longitud
=20y radio de ur = 0,01 para ambos casos. Con orientacién de abajo hacia arriba.
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Como podemos observar de las iméagenes de la figura 2.16(a, b), la Probabilidad
P afecta la percolaciéon en los sistemas tridimensionales. En el ejemplo mencio-
nado anteriormente observamos dos casos, en donde el primer ejemplo alcanza
claramente la percolacion y el otro no. Sin embargo las probabilidades P para
la figura 2.16(a) y 2.16(b), distan mucho entre ambas. Podemos observar que la
figura 2.16(a), tiene una altura aproximada de 80, mientras que la altura de la
figura 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
pequenos. De esta manera podremos registrar el punto P donde el cluster alcanza
la altura necesaria para generar conductividad, a esta probabilidad de transicion
es llamada probabilidad critica P,,.

La probabilidad critica para cada sistema pueden variar segiin los parametros de
entrada, es decir una probabilidad critica no sera la misma cuando asignamos un
mayor o menor radio en la distribucién o una corta o una larga longitud en las
medidas del nanotubo. En nuestra investigaciéon consideramos ambos factores. En
primera instancia fijamos el valor de uy y variamos el valor de pg, centrandonos
en el estudio de la probabilidad critica cuando los radios varian y en la longitud
de las nanotubos fijando puy v variando pug.

2.9. Estructura de programacién en paralelo

Para la programacion y generacion de los resultados utilizamos como lengua-
je de programacion, Microsoft Visual C'Sharp, en su version 2017. Se crearon 4
clases principales; la primera clase Cilindro, donde se construye el objeto cilin-
dro que simulara cada uno de los CNT, la segunda clase ArrayCilindros, la cual
contiene varios objetos en la rejilla, en esta clase se define si existe o no perco-
lacion para una determinada probabilidad P y también se obtiene el volumen de
cluster infinito sobre total de los cilindros en el sistema P(p). La tercera clase,
ParallCilindros se encarga de realizar varias calculaciones para una distribucion
de P en paralelo usando la libreria T PL(TaskParallLabel) de C'Sharp, ya que
para cada probabilidad puede existir o no clasteres infinitos, es por ello que se
necesitan calcular varias pruebas variando P, en donde se tienen que definir una
probabilidad inicial, una probabilidad final y el nimero 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 P,.. distribuimos 10 calculaciones en un
intervalo de probabilidad inicial P, hasta una probabilidad final P;, (Donde;
i = inicial, f = final). En las figuras 2.17(c) y 2.17(d) podemos apreciar un
ejemplo de la distribuciéon de las probabilidades P: = 0,1 y Pf = 1, donde el
valor 1 significa que todo el sistema estara lleno de nanotubos. La diferencia entre
ambos casos es el orden en que se ejecutan las acciones, mientras que en el caso
de la figura 2.17(c), observamos la ejecucion de las acciones en serie, es decir que
si necesitdbamos 10 probabilidades en un rango Pi — Pf, necesitamos hacer y
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calcular una probabilidad a la vez, lo que hacia que la calculacién de los resulta-
dos demoran mas, ya que una calculacién no podia 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 figura 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.

as
!

=
f
./
L
0.2 / A
|

03 : ,]

p s

0.5

o 06 vl
L = o Y

P<=1& p>0 yaa|

(a) (b) (c) (d)

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

2.9.1. Parametros de entrada

Los parametros 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 tamano del sistema 3D 50x50 de base y
60 de altura. Las nanoestructuras o CN'T’s se construyen independientemente con
una altura de gug=15 nm (nanémetros), y una desviaciéon estandar o, = 1 x 107°
nm, para el caso de los radios CNT’s tenemos ur=0.1 nm y con una desviacion
o, = 0,025 nm. El parametro Gau, representa una distribucién normal aplicada

(z—a)?
P(z) = \/21r76_ 202, sd(seed) es el parametro 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 calculacion fue aproximadamente de 10 a 15 minutos para una
sola calculacion, pero cuando se programo 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 calculacion para obtener los resultados de la probabilidad critica
fuer6n programados en un lenguaje Visual C'Sharp en su version 2017, mientras
que los resultados fueron graficados con Matlab en su version 2017, a partir de los
resultados de C'Sharp almacenados en un archivo *.dat.

B WinCylsFDTD-2010 1 WinCylsFDTD-2010

144444444424,

Parallel calculation done succesfully.

Total time: 12 min. = 705 sec.

— Finish parallel.

Figura 2.18: Distribucién de un intervalo de probabilidades P, con un intervalo de Pi: = 0,1
hasta Pf = 0,5, para diferentes T'ask(Threads), (b) se muestran los resultados de ejecucion del
nimero de clusteres encontrados en el sistema 3D.

En las imagenes de la figura 2.18(a) se muestran la distribucion de las tareas
(T'ask) en un rango de probabilidad de Pi = 0,1 hasta Pf = 0,5 con iteraciones
i que van desde 0 hasta 9. En la figura de la imagen 2.18(b) podemos observar
los resultados de la calculacion. Donde se indica si existe o no percolaciones el
rango de probabilidad asignada(Percolation = True at p = 0,50), claster in-
dependientes que no tienen contacto con el claster infinito (nNull = 21805),
cilindros independientes (Isolatedcylsnl = 73), numero de cilindros en el cluster
infinito (Coupledeyls(inallclusters)n2 = 23065), total de cilindros en el sistema
(Total : nNull + n0 + nl + n2 = 45000, use N NullNodes = False), el tiempo
de calculacion estimado para la tarea £9 (Donetask £9.Watch : 694387msec., =
11min,694sec,387msec.), el punto de probabilidad critica donde se encontrd perco-
lacion (pCritical = 0,100) y el tiempo final de calculacion(Totaltime : 12min. =
705sec.).

2.10. Resultados

Realizamos pruebas variando el grosor de los radios de los nanotubos en el
orden de nanémetros, recordando que un nanémetro 1 nm = 1 x 10~°m. Se consi-
der6 un valor fijo para ug v pg con diferentes variaciones para o, y o, en donde:
pr'y g son el grosor (r= radio) y longitud del nanotubo (h=altura/longitud)
respectivamente y o, v 0 son las desviaciones que hay correspondientes a la dis-
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tribucién Gausiana, al no poder crear nanotubos uniformes del mismo grosor y
longitud.

Es importante conocer qué volumen ocupa el clister infinito entre todos los nano-
tubos generados en la rejilla, ya que este volumen esté directamente asociado al
umbral de percolaciéon o probabilidad critica. 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 clister infinito mediante la siguiente ecuacion:

P(p) = % (2.14)

Donde: L—=Numero de cilindros en el sistema. C—Ntumero 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 tamano L igual a 50x50x50 nm. En la tabla 2.1, podemos observar
que existe percolacion 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
clasteres infinitos. 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
8
9

0.136666667 1.00441944556047
0.157777778 1.00013037809648
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: py=20 nm, grosor del cilindro: pz=0.1 nm, y con desvia-
ciones que pueden sufrir las longitudes es de 0,=1.4 en su longitud y 0,=0.025
en sus grosores, donde nm es la unidad bésica para 1 nanéometro [15]. En la figu-
ra 2.19, también se puede apreciar el volumen del cluster para cada prueba que
estd asociada a la conductividad eléctrica S [16|. Podemos observar que confor-
me aumenta la probabilidad, el volumen en el clister aumenta. En la figura 2.19
podemos observar que, a partir del valor 0.05 de probabilidad, comienzan existir
clusteres infinitos, es decir, a partir de ese valor existe percolacion: todos los ma-
teriales a los que se les asigne esa probabilidad seran conductores, y los menores a
ellos no conduciran la energia eléctrica [23]. Para tener una nocion més precisa de
los resultados, aplicamos a estos datos un ajuste para calcular la aproximacion.
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Figura 2.19: Grafico 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 andlisis de datos experimentales, el ajuste al modelo
fisico es de gran importancia. Frecuentemente, se usa el ajuste lineal, pero esto
solo es factible si los fendmenos en estudio aceptan una solucion lineal. Es por ello
que se realizo un ajuste numeérico de los datos utilizando la funcién Fit en Matlab
a los resultados anteriores determinados por la ecuacién:

P(p) =b(p —pc)B (2.15)

Donde: b, pcy 3, son constantes. En la figura 2.20 podemos apreciar la aplicacion
de la funcién F'it a los valores de la gréafica de la figura 2.19.

1

ool CurveFit P(p)= 1.82*(x-0.07)%32 Pl oo®
| L=50 ,uh=20. rrh=1 4, "’r:0‘1‘ o= 0025  _e7%,-"
08} e
0.7+
06
ED.S r
o
04r

03f

0.2

01r

0

0.2

Figura 2.20: Gréafica con datos ajustado de la figura 2.19, en un rango de probabilidad P=0.1
a 0.2, con valores de: L = 50, ug=15, o,=1.4, ur=0.1 y 0,,=0.025. aplicando la ecuacion: :
P(p) = b(p — pc)B 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 pequena desviacion para cada caso, en la figura 19 podemos
observar una agrupacion de imégenes (a — i) con valores: L = 50, con longitu-
des puy=15-23, ur=0.1 y 0,=0.025 para los radios de los nanotubos, En donde
el valor py va desde 15 hasta 23 nanémetros aplicando una desviaciéon estandar
para todos los casos de 0,=1.4 en sus longitudes. En la figura 2.21,se muestra un
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Figura 2.21: Distribucién de longitudes en las nanoestructuras; (a) = 15 nm, (b)= 16 nm,
()= 17 nm........ (i)= 25 nm, con incrementos de 1 nm ascendentemente para cada caso y con
una desviaciéon oy = 1,4

aumento en gy de 15 a 23 en donde vemos que RB(volumen del clister infinito),
va disminuyendo en su probabilidad critica mientras mayor longitud tienen los
nanotubos. En la figura 2.22 se muestran los ajustes de los datos. La relacion
de las graficas anteriores la podemos observar en la tabla 2.2, podemos observar
que para cada valor de pup, obtenemos un valor de probabilidad critica P,.., que
disminuye conforme aumentamos la longitud del nanotubo, esto es logico, pues
mientras mas largo y grueso sea el nanotubo, hay més posibilidad de generar in-
tercepcion entre los nanotubos y por lo tanto clasteres infinitos, recordemos que
la probabilidad critica, entre mas pequena sea, serd mas el ahorro que podemos
tener en cuanto a materiales, es por ello que es bastante importante encontrar
una probabilidad critica satisfactoria para u, y u,., para este trabajo enfocamos
nuestro estudio hacia la longitud del cilindro pj, y para algunas desviaciones oy,.
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Figura 2.22: Ajuste de los datos aplicando P(p) = b(p—pc)$ para los casos de la figura 2.21(a—1)

De la tabla 2.2 podemos observamos que en los primeros valores existen fluctua-
ciones en la curva que pueden subir y bajar su valor a partir del valor uy = 20
nm se puede ver una estabilidad en los valores con una probabilidad critica esta-
blemente descendiente. Esta relacion y comportamiento de los valores de la tabla
2.2 los podemos observar en la imagen de la figura 2.23, sonde se plasman los
valores de la tabla 2.2 para un desplazamiento estdndar de oy = 1,4. En la figura
2.23, tenemos una dependencia del diferentes longitudes de nanotubos py vs P..,
podemos observar que mientras més largos sean las longitudes de los nanotubos,
la probabilidad critica tiende a caer.
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HH L Or KR Or Pcr
15nm 50 14 01 0.25 0.084
16nm 50 14 01 0.25 0.09
17nm 50 14 0.1 0.25 0.091
18nm 50 14 01 0.25 0.072
19nm 50 14 01 025 0.073
20mm 50 14 0.1 0.25 0.066
21lnmm 50 14 0.1 0.25 0.052
22nm 50 14 0.1 0.25 0.052
23nm 50 14 0.1 0.25 0.052
24nm 50 14 0.1 0.25 0.052
25nm 50 14 0.1 0.25 0.052

Tabla 2.2: Se muestra el comportamiento de P.., para varias pruebas en donde se varia la
longitud del cilindro —>h de 15 a 25 nanémetros, para una desviacion gy =1.4.
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Figura 2.23: Se muestra el comportamiento de P.., para varias pruebas en donde se varia la
longitud del cilindro pp de 15 a 25 nandémetros, para una desviacion oy=1.4

2.13. Resultados para varios desplazamientos o,

Realizamos algunas pruebas variando las desviaciones para el rango de p gy de 15
a 25 nanoémetros y con otras desviaciones de: 0.01, 0.05, 0.4, 1, 1.2 y 1.4 nan6me-
tros, en el grafico de la figura 2.24 podemos observar el comportamiento de estas
desviaciones para rangos pug=15 a 25 nanémetros. Podemos apreciar que para los
valores de 0.001. 0.05, 0.4 los valores convergen aproximadamente en un rango de
probabilidad critica P,. de 0.09 a 0.1 cuando los nanotubos miden 15 nanémetros
a diferencia de las desviaciones mayores a 1, donde los valores de P.., caen por
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debajo de 0.09 o por encima de 0.1. A partir del valor puy =22 y valores mayores
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Figura 2.24: Se muestran los resultados graficados para los rangos de ugy = 12 a 25 nanémetros
pero con 6 desviaciones diferentes: o, = 0.01, 0.05, 0.4, 0.5, 0.6, 1, 1.2 y 1.4, con grosores de
radio ur =0.1 y o, =0.025 en una rejilla de dimensién L=50 nm por cada lado del sistema
ctibico 3D para las 8 curvas.

a este podemos, observar que la probabilidad critica se estabiliza sin importar la
desviacion que se les aplique. También observamos que las fluctuaciones en las
curvas son muy similares en picos para los puntos en el eje py. A partir de los
resultados obtenidos del dltimo grafico podemos decir que existe cierta tendencia
para alcanzar una probabilidad critica pequena cuando los nanotubos son largos,
aproximadamente mayores o iguales a py =22 nandmetros y que las desviaciones
no influyen cuando los nanotubos tienen este valor, pero si influyen cuando son
menores a éste.

El P.. mas estable para todas las desviaciones en nuestras pruebas es aproxi-
madamente de 0.05 para nanotubos mayores o iguales a 22 nandémetros y como
consecuencia en este rango no habra fallas en la conductividad eléctrica S, ya que
el nimero de nanotubos y su volumen es bastante grande como para poder for-
mar clasteres infinitos que conduzcan la electricidad de un punto a otro del medio.
Mientras que para longitudes menores a 22 la probabilidad critica se alcanza en
un valor més alto. Esto significa que es preferible ocupar nanotubos largos para
las desviaciones consideradas en la figura 2.24.
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2.14. Resultados variando el radio de los nanotubos con
desplazamiento o,.

Es importa también analizar las desvia-

ciones que pueden llegar a tener los nanotu- o, P.,

bos en sus grosores, ya que al igual que en 0.001 0.051
el caso de las longitudes este puede llegar 0.002 0.051
a tener significancia en los contactos para 0.003 0.051
formar un clister infinito, es por ello que 0.004 0.051
consideramos diferentes desviaciones o,. En 0.005 0.051
la tabla 2.3, se muestran los resultados de 0.006 0.051
su probabilidad critica (P..), con desviacio- 0.007 0.051
nes (0,) que van desde 0.001 hasta 0.15, con 0.008 0.051
tamatio de la rejilla de L = 50250250 na- 0.009 0.052
noémetros, longitud del cilindro pugy=15y su 0.01  0.052
desviacion o,—1.8 y con un radio pp—0.2. 0.011 0.052
En el grafico 2.25, podemos observar que 0.012 0.052
hay un cambio en la probabilidad critica 0.013  0.052
cuando el error o desviacion o, es mas gran- 0.014 0.052
de cuando se pretende crear nanotubos de 0.014 0.052

0.2 nanometros de grosor. Por su parte, la
probabilidad critica es estable cuando exis- Tabla 2.3: Se muestran los resultados he-
te una desviacion pequena hasta el valor de chos para un rango de probabilidad de 0.01

0.009 cuando el error o desviacion comienza 1asta 0.2 con 10 probabilidades distribui-
das en el rango.
a ser mayor.

0.0522 T T
0.052 .': \\‘_r,..--...,...,.....
f
/
0.0518 { h
0.0516 | .
=
aly
0.0514 [ f 7
.‘I
0.0512+ g
0.051 I ST S— /""\-\_ .-‘I -
\\/.J
0.0508 . :
] 0.005 0.01 0.015
O

Figura 2.25: Comportamiento de los valores de P.., para un intervalo de desviaciones de o,=
0.001 hasta o,= 0.015 cuando: ug= 15, op= 1.8 y ug= 0.2.
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2.15. Resultados para varios
grosores en los nanotubos up

Por tltimo realizamos varias pruebas en este mismo intervalo de variacion (o,
= 0.001 hasta o, = 0.015) con valores fijos para ug = 15y 0, = 1.8 pero conside-
rando varios pugr = 0.1, 0.2, 0.3, 0.5 y 1. El comportamiento para estas variaciones
se muestra en la gréifica de la figura 2.26.

0.1 T T
0.09 |- @W
0.08 4 uR=01 nR=0.1 B
pR=0.2
007k o pR=0.3 |
: uR=0.5
pR=1
. ooef iR=0.2 -
-
[

Q4 0.05 [ i T b
0.04 - iR=0.3 B
0.03[ ? =
0.02 - uR=0.5 Hi=‘| -

0.01 : g
0 0.005 0.01 0.015

Figura 2.26: Comportamiento de los valores de P.., para un intervalo de desviaciones de o,=
0.001 hasta o,= 0.015 cuando: pg= 15, op,= 1.8 y ug= 0.2.

Podemos observar, de la figura 2.26, que, para diferentes valores de ug, la proba-
bilidad critica P,. se mantiene mas estable cuando el valor de los grosores de los
cilindros es mayor, sin importar la desviacioén o error que se le asigne al generar los
nanotubos en la simulacién, esto a partir de grosores de radio aproximadamente
iguales o mayores a 0.5 nanémetros.

2.16. Conclusiones parciales

A partir de los resultados obtenidos del ultimo grafico podemos decir que existe
cierta tendencia para alcanzar una probabilidad critica pequena cuando los nano-
tubos son largos, aproximadamente mayores o iguales a =22 nanémetros y que
las desviaciones no influyen cuando los nanotubos tienen este valor, pero si influ-
yen cuando son menores a este. El P.. més estable para todas las desviaciones en
nuestras pruebas es aproximadamente de 0.05 para nanotubos mayores o iguales
a 22 nanémetros y como consecuencia en este rango no habra fallas en la con-
ductividad eléctrica S, ya que el niimero de nanotubos y su volumen es bastante
grande como para poder formar clisteres infinitos que conduzcan la electricidad
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de un punto a otro del medio.

utilizando la distribucién normal y con base en los resultados, pudimos corroborar
en nuestras pruebas que la desviaciéon o, aplicada para efectos de crear nanotubos
con diferentes desviaciones en sus grosores afecta a la percolacion de las estructuras
y por lo tanto en la conduccién eléctrica en un sistema de nanotubos desordenados

de nanotubos de carbono.



CAriTULO 3

E1. METODO DE DIFERENCIAS
FINITAS EN EL DOMINIO DEL TIEMPO
(FDTD).

3.1. Introduccién

El método FDTD, es un método computacional que resuelve de forma numéri-
ca problemas que involucran fenémenos electromagnéticos con una solucién muy
aproximada a la solucién analitica. La discretizacion de soluciones analiticas a
digitales utilizando los recursos de la computadora generalmente es muy efectiva,
mas sin embargo también trae consigo soluciones de precision finita.

3.1.1. Precisién finita

El caso mas simple es el de sumar 3 veces 1/3 —>1/3+1/3+1/3=1. Esto es
correcto para la loégica humana més 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 serd: 0.9999999999.... con una pérdida de precision finita.
Mas sin embargo este error de precision se puede minimizar mientras mas decima-
les anadimos al valor numérico, en términos computacionales se necesitaria mas
espacio de memoria RAM para almacenar los decimales necesarios para llegar a
un resultado aproximado al analitico y dado que el aprovechamiento de las capa-
cidades tecnolbgicas aumentan considerablemente, el método FDTD se ha vuelto
convenientemente apropiado para nuestro caso de estudio.

Algunos de los fenémenos electromagnéticos en las que puede emplearse el método
FDTD son en la aplicaciéon de la Ley de Coulomb y campo eléctrico que estudia
la fuerza eléctrica en particulas cargadas, la densidad de flujo eléctrico en mate-
riales con particulas cargadas eléctricamente, campos eléctricos estaticos; cuando
se considera una distribuciéon de cargas como una colecciéon 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 flu-
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-
cion, es decir, la carga superficial estd 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 rectangulo que
encierra la malla 1D, 2D o 3D de simulaciéon numérica [19-33]. Otro fenémeno
fisico que se puede comprender muy bien usando el método FDTD es el analisis y
simulacion 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 méas comunes para calcular las ecua-
ciones de onda para fendémenos electromagnéticos. El método FDTD puede so-
lucionar problemas complicados y de precision muy finita pero generalmente es
computacionalmente costoso, ya que pueden requerir una gran cantidad de me-
moria, procesamiento en RAM y tiempo de calculacion. EL método FDTD encaja
libremente en la categoria de técnicas de resonancia y frecuencias en algtin orden
de longitud de onda aunque estas longitudes sean més pequenas que el objeto que
lo produce (nano-particulas).

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 finitas. 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
actualizacion 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 duracion deseada.

Sin embargo, al desarrollar el conjunto completo de ecuaciones tridimensionales
serfa excesivo y, por lo tanto, el algoritmo se presentara primero en una dimension.



CAPITULO 3. EL METODO FDTD 31

3.2.2. Actualizacion de ecuaciones en 1D

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

OE 9, OF.
— —_— E: — = _/\ -].
P V x . 0 0 iy~ (3.1)
0 E, 0

Por lo tanto, H, debe ser el tinico componente no nulo del campo magnético
que varia en el tlempo Dado que el lado derecho de esta ecuacion tiene solo un
componente y, el campo magnético puede tener componentes distintos de cero en
las direcciones x y 2z pero deben ser estaticos. No nos ocuparemos de los campos
estaticos aqui. La ley de Ampere se puede escribir

ay Gy G,
OH 0 0H
— =VxE=|=— 0 0|=—-a,—" 3.2
ot x ) % oz (32)
0 0 E,
Las ecuaciones escalares son:
0H, OE,
= 3.3
H o (3.3)
OF, 0H,
— 3.4
e o (3.4)

La primera ecuacion da la derivada temporal del campo magnético en términos
de la derivada espacial del campo eléctrico de la ecuacion (3.3). Por el contrario,
la segunda ecuacién da la derivada temporal del campo eléctrico en términos de
la derivada espacial del campo magnético de la ecuacion (3.4). Como se mostrara,
la primera ecuacién se usard para avanzar el campo magnético a tiempo, mientras
que la segunda se usard 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 finitas.
Para hacer esto, el espacio y el tiempo deben ser discretizados. La siguiente no-
tacion se utilizard para indicar la ubicacion donde se muestrean los campos en el
espacio y el tiempo.

Donde A, es el desplazamiento espacial entre los puntos de muestra y 4A; es el des-
plazamiento temporal. El indice m corresponde al paso espacial, efectivamente la
ubicacion espacial, mientras que el indice g corresponde al paso temporal. Cuando
se escribe como un superindice ¢ todavia representa el paso temporal. Al imple-
mentar algoritmos FDTD, veremos que los indices espaciales se usan como indices
de matriz, mientras que el indice temporal, que es esencialmente un parametro
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tiempo, t

AN PN
HEPm-32]  HEFm-1/2]1  HIP 2 m+1/2]

[ ] [ ] [ ]
EH [m—1] EZ[m] EZ[m+1]
y 1# 1% 1;%

i m=3/2]  H m-1/2]  HEF Y m+1/2] Futuro
A ° ® { ® l Pasado
Ed[m-1] Ed[m] Edm+1]

posicioén, x

v

HIY2[m-3/21  HIY[m-1/2] \ HI " [m+1/2]

Ay | Diferencia de la ecuacion
cerca a este punto.

Figura 3.1: Disposiciéon de los nodos de campo eléctrico y magnético en el espacio y el tiempo.
Los nodos del campo eléctrico se muestran como circulos y los nodos del campo magnético como
tridngulos. El punto indicado es donde se expande la ecuacién de diferencia para obtener una
ecuacién de actualizacion para H,,.

global, no se especifica explicitamente para cada ubicacién de campo. Aunque solo
tenemos una dimension espacial, el tiempo puede considerarse como otra dimen-
sién. Por lo tanto, esta es efectivamente una forma de problema bidimensional.
Pero ;Cémo 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 figura 3.1. Los nodos de campo eléctrico se muestran como circulos
y los nodos de campo magnético como tridngulos. Suponga que todos los campos
debajo de la linea punteada son conocidos, se consideran del pasado, mientras
que los campos arriba de la linea 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 figura 3.1, considere la ley
de Faraday en el punto espacio-tiempo ((m + 1/2)Az, ¢At).

OH. OE,
Wy 1280000 = 5 ln+1/2800a0 (3.5)

La derivada temporal se reemplaza por una diferencia finita que involucra a

Limgd il
HZ+2[m+2] y Hg 2] mientras que la derivada espacial se reemplaza por una
diferencia finita que implica E9[m + 1] and E?[m]. Esto produce:

a+3 1 -3 1
Hy *[m+35]—Hy *[m+3]  Eim+1] - Eim]

a At - At ' (3.6)
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tiempo, t
A A
HIP2(m-3/2]  HIP?(m-1/2]  HIP[m+1/2]
® ] e
EI [ m-1] ES[m) EZ*m+1] | Futuro
J'Pasado
FAY
HI2[m-3/2] Hq'HQ[m 1/ 2 Q'*m [m+1/2]
A [
Ed[m-1] Eq[m q[mH ]
posicion, x
HEVm=32]  HEV[m—1 Q[mﬂ 2] g
Ay D.rferencra de la ecuacion

cerca a este punto.

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

1
Resolviendo esto para: H§+§[m + 1] rendimientos
1 1 1 1
Hy 2+ 5 = Hy 2 fm 4+ 5]+ -5
Esto se conoce como una ecuacion de actualizacion, especificamente la ecuacion
de actualizaciéon para el campo H,. Es una ecuacion genérica que se puede aplicar
a cualquier nodo de campo magnético. Muestra que el valor futuro de H, depende
solo de su valor permeable y de los campos eléctricos vecinos. Después de aplicar
la ecuacion (3.7) a todos los nodos de campo magnético, la linea divisoria entre
valores futuros y pasados ha avanzado medio paso. La cuadricula espacio-tiempo
aparece asi como se muestra en la Figura 3.2, que es idéntica a la Figura 3.1,
excepto por el avance de la linea divisoria pasado/futuro.
Ahora consideramos la ley de Ampere aplicado al espacio tiempo mA,, (¢+ %At),
como se indica en la figura 3.2.

OF, 0H
EW|mAw,(q+l/2)th = 8_;‘mAac,(q+1/2)th (3-8)

L (E%m + 1] — E%[m)]). (3.7)

Se reemplaza la derivada temporal a la izquierda con una diferencia finita que
involucra F4™[m] and E%[m]| y reemplazando la derivada espacial a la derecha

. . . . q+ a+3 oo .
con una diferencia finita que involucra H, 2[m + 3] y Hy 2[m — 1] rendimientos

B ] — B ] Hy 4] — Hy 3 — ) (3.9)
At B Az '



CAPITULO 3. EL METODO FDTD 34

resolviendo para: E9[m] — B4 [m)]

B ] — B2 [m] = B2 [m] + <2 (H;”i [m + 1} — I {m —~ 1]) (3.10)
Ax 2 2
Un espacio FDTD unidimensional que muestra el desplazamiento espacial entre
los campos magnético y eléctrico. La ecuacion 3.10 es la ecuaciéon de actualizacion
para el campo E,. Los indices en esta ecuacion son genéricos que la misma ecuacion
se cumple para cualquier nodo E.. Después de aplicar la ecuaciéon 3.10 a cada
nodo de campo eléctrico en la red, la linea divisoria es conocida y lo desconocido
avanza otro paso medio-temporal. Volviendo a la situacion representada en la
figura 3.2, los campos futuros mas cercanos a la linea divisoria entre el futuro
y el pasado son los campos magnéticos. Se actualizarian nuevamente, luego los
campos eléctricos son actualizados y asi sucesivamente. A menudo es conveniente
representar los coeficientes de actualizacion At/eAzr y At/puAx en términos de
relacion de cuénto puede propagarse la energia en un solo paso temporal al paso
espacial. La velocidad maxima a la que viaja la energia electromagnética es la
velocidad de la luz en el espacio libre ¢ = 1/ |/€yfig y por lo tanto la distancia
méxima que puede viajar en un paso de tiempo es cAt. La relacion cAt/Ax a
menudo se llama el nimero de Courant que etiquetamos como S.. Juega un papel
importante en la determinacion de la estabilidad de una simulacion (de ahi el uso
de S) y se considerara méas adelante. p = p,.110 v €-€0, son los coeficientes de las
ecuaciones 3.10 y 3.7 se pueden escribir como:

EAJ; B €r€0 v/ €olo Ax B v/ €olho Ax B €r €o €r Am €r

1 At 1 eopo Ay J€otto ey 1 JpgcAy  mnocAy g
at _ 1 veHo A =[O =R =S (31D)

1 At . 1 v/ €oHo At . v/ €Eoo CAt . 1 €0 CAt . 1 CAt . 1 g

LA et Veoro Ae  eofio s pr \ o A o Aw o
(3.12)

Donde 19 = /po/€o es la caracteristica de impedancia del espacio libre.

En las simulaciones FDTD hay restricciones sobre cuan grande puede ser un paso
temporal. Si es muy grande., el algoritmo produce resultados inestables (es decir,
los nimeros obtenidos no tienen sentido y generalmente tienden rapidamente al
infinito). En esta etapa no consideraremos un andlisis riguroso de la estabilidad.
Al pensar en la forma en que los campos se propagan en una cuadricula FDTD,
parece logico que la energia no deberia poder propagarse mas alld de un paso
espacial para cada paso temporal, es decir, cA; < A,. Esto se debe a que en el
algoritmo FDTD cada nodo solo afecta a sus vecinos mas cercanos. En un ciclo
completo de actualizacion de los campos, la mayor posible propagacién de una
perturbacion es de un solo paso espacial. Resulta que la relacion 6ptima para el
nimero de Courant (en términos de minimizar el nimero errores) es también la



CAPITULO 3. EL METODO FDTD 35

proporciéon maxima.
Inicialmente, usaremos:

g c\y

C Aw
Al obtener por primera vez las ecuaciones de actualizaciéon para el algoritmo
FDTD, es util pensar en términos de espacio-tiempo. Sin embargo, tratar el tiem-
po como una dimensién adicional puede ser incomodo. Por lo tanto, en la mayoria
de las situaciones es mas conveniente pensar en términos de una sola dimension
espacial donde los campos eléctricos y magnéticos se compensan a medio paso
espacial entre si. Esto se representa en la figura 3.3. El desplazamiento temporal
entre el campo eléctrico y el campo magnético siempre se entiende si se muestra
explicitamente o no.

=1. (3.13)

| Ay |
Ed[m-1] | Ed[m] |
A g A @ A d
HI[m=3/2] ‘ Hg“/z[m—1/2]| HIM m+1/2]
| Ay

E__,q[l'n +1] posicién, x

>

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

3.2.3. Implementacién de del algoritmo FDTD en una dimension.

Nuestro objetivo ahora es traducir las ecuaciones de actualizacion 3.7 a 3.10 en
un programa de computadora utilizable. El primer paso es descartar, al menos en
cierta medida, los superindices: el tiempo es un parametro global y se registrara
en una sola variable entera. El tiempo no es algo de lo que deba preocuparse cada
nodo. A continuacién se muestra un coédigo sencillo donde se utilizan los pasos
importantes en la actualizaciéon 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 explicitamente use com-
pensaciones de la mitad. Los nodos se almacenan en matrices y, como es préctica
habitual, los elementos de matriz individuales se especifican con indices enteros.
Por lo tanto, el programa de computadora incorpora implicitamente el hecho de
que los campos eléctricos y magnéticos se compensan al usar solo indices enteros
para especificar la ubicacion. Por ejemplo, suponga que se declaran dos matrices,
ez e hy, que contendran los campos E, e H, en 200 nodos:

double ex[200], hy[200], imp0=377.0;

La variable tmp0 es la impedancia caracteristica del espacio libre y se utilizara en
la siguiente discusion (se inicializa a un valor de 377.0 en esta declaracion). Las
matrices ez e hy estdn compensadas entre si por medio paso espacial accediendo
a los valores del arreglo utilizando un indice entero. Un elemento de matriz ez
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ez[0] hy[0] ez[l] hy[l] ez[2] hy[2]
@ cAL @ A & A

posicion, X
indice 0 indice 1 indice 2

Figura 3.4: Espacio FDTD unidimensional que muestra la disposicién 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 indice.

existe a la derecha o la izquierda de un elemento hy con el mismo indice (supo-
nemos que la izquierda corresponde a valores decrecientes de x mientras que la
derecha corresponde a valores crecientes), asumiremos que los nodos ez estan a
la izquierda de los nodos hy con el mismo indice. Esto se ilustra en la figura 3.4
donde ez[0] esta a la izquierda de hy[0], ez[1] esta a la izquierda de hy[l], y asi
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 implicitamente. Cuando se usa Hf% [m+3]. Asumimos
el campo en si y las compensaciones se daran explicitamente.

Consideremos una simulaciéon de una onda que se propaga en el espacio libre donde
hay 200 nodos de campo eléctrico y magnético.

/% Bare—bones 1D FDTD simulation with a hard source. x/

#include <stdio.h>

#tinclude <math.h>

#define SIZE 200

int main()

{
double ez [SIZE] = {0.}, hy[SIZE] = {0.}, imp0 = 377.0;
int gqTime, maxTime = 250, mm;

/+ do time stepping */
for (gqTime = 0; gTime < maxTime; gqTime++) {

/+ update magnetic field =/
for (mm = 0; mm < SIZE — 1; mmf+)
hy[mm] = hy[mm] + (ez[mm + 1] — ez[mm]) / impO0;
/% update electric field x/
for (mm = 1; mm < SIZE; mmt+)
[mm] = ez[mm] + (hy[mm] — hy[mm — 1]) * imp0;
/% hardwire a source node *
ez [0] = exp(—(qTime — 30.) % (qTime — 30.) / 100.);
printf("g\n", ez[50]);
} /% end of time—stepping */
return 0;

En las figuras de las imégenes 3.5 y 3.5, observamos los resultados del cédigo
anterior.
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Bare boges one dimensional
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Figura 3.5: Grafico que muestra el resultado del programa para 1D: Bare-bones, utilizando ele
método FDTD

Bare bones one dimensional, maxTime=1000
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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 haran 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 dimension, si no que ese posible escalar a dos y tres dimensiones,
utilizando convenientemente los recursos de la computadora. L.a complejidad de
otras técnicas numéricas a menudo aumenta sustancialmente a medida que au-
menta el nimero de dimensiones. Con el método FDTD basta con comprender el
algoritmo una dimension 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-
gacion. Las simulaciones multidimensionales requieren que pensemos en términos
de una cuadricula 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 especificar dos o
més fndices para dictar el elemento de interés. La traduccién de miltiples indices
a una sola direccion puede dejarse al compilador o esa traduccion es algo que
podemos hacer nosotros mismos. Ilustraremos las matrices en forma de tablas bi-
dimensionales en forma de filas y columnas, en donde cada posicion de la tabla
estd indicado por dos indices n=ntimero de columna y m= niimero de fila. En la
tabla 3.2, se muestran los indices de los arreglos m, n en las posiciones fisicas de
la memoria. Cada fila contiene elementos de columnas numeéricas. La primera po-
sicion en el arreglo serd ez(0,0).... hasta ez(2,3) en la memoria de almacenamiento
temporal RAM. Nuevamente, en este ejemplo, cuando la fila se incrementa en uno,
el indice de la matriz se incrementa en 4. (que es el ntimero de columnas). Esto se
debe al hecho de que estamos almacenando los elementos por filas. Se almacena
una fila completa de valores, luego la siguiente fila, y asi sucesivamente.
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3.4. Polarizacion T'm? en dos dimensiones -2D-

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

G, G, G
OH g 0 OF oF
Lo H- o —vxE= |2 L o020 Y 3.14
o o =V X ) i (3.14)
0 0 E.

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

i Gy
OF J o OH, OH
E-Htco—vxH=|2 & o= (Y 22 1
7 e VX 9, o, aZ(@y ax> (8.15)

H, H, 0

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

0H, OE,
—o. H —n—=r = 1
0H, O0F,
omHy + 1t 5 (3.17)
oE, + eaEZ _ o, oH (3.18)

ot Ox Jy

Ignorando los términos de conduccién por un momento, la derivada temporal del
campo magnético esta relacionada con la derivada espacial del campo eléctrico y
viceversa. La tnica diferencia del caso unidimensional es el componente de campo
adicional H, y las derivadas en la direcciéon y.

El espacio-tiempo ahora esta discretizado para que las ecuaciones (3.16) - (3.18) se
pueda expresar en términos de diferencias finitas. A partir de estas ecuaciones de
diferencia, los campos futuros se pueden expresar en términos de campos pasados.
Siguiendo la siguiente notacion,

H,(x,y,t) = Hy(mA,, nAy, qAy) = HI[m,n], (3.19)
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Hy(z,y,t) = Hy(mAy,ndy, qA) = Hl[m,n], (3.20)

H,(z,y,t) = H.(mA,, nA,, qAy) = HI[m,n. (3.21)

El indice m corresponde al paso espacial en la direccién z, mientras que el indice
q corresponde al paso temporal. Ademas, el indice n representa el paso espacial
en la direccion y.

El indice m corresponde al paso espacial en la direccion z, mientras que el indice
q corresponde al paso temporal. Ademas, el indice n representa el paso espacial
en la direccion y. Los tamanos de paso espacial en las direcciones x e y son Ax e
A,, respectivamente.

La matriz H, serfa M x (N — 1) mientras que la matriz H, seria (M — 1) x N.
Los nodos del campo eléctrico caen en pasos espaciales enteros y los nodos del
campo magnético se compensan medio paso espacial en la direcciéon = o y. Al
igual que con una dimension, se supone que el campo eléctrico existe en multiplos
enteros del paso temporal, mientras que ambos componentes de los campos mag-
néticos se compensan a medio paso de los campos eléctricos. Con esta disposicion
en mente, la aproximacion de diferencia finita de la figura (8.3) expandida sobre
el punto espacio-tiempo (mA,, (n + 1/2)A,, gA\;) es:

1 1
Hy 2 [myn+ Y + Hi 2[m,n+ 1]
1 2 1
_MH;HQ[m, n+ i+ Hy *[m,n+ 1] _ (3.22)
A
Effm,n + 1] = Ef[m, ]
A .

_O'm

Y

1
q+3 . .
Esto puede resolverse para el valor futuro H; 2[m,n + %] en términos de los
valores "pasados". La resultante la ecuacion de actualizacion es:

1 O-mAt

1 92 1

HI [m,n+1] = — /Zt HI? [m,n+1]
1 m
R T (3.23)
1 ¢
1+ UmAt MAx
24

Como fue el caso en una dimension, los parametros de material u y o, son los
que pertenecen al punto de evaluacién dado. La ecuacién de actualizacion para
el componente y del campo magnético se obtiene mediante la aproximacion de
diferencia finita expandida sobre el punto espacio-tiempo ((m+1/2)A,, nA,, gA).
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la ecuacion es:

1 UmAt
a+3 20 ot
HE [t ) = — T [
A 24 (3.24)
1 ¢
ry o (Blm + L] = E2fm.m)
1+
2

Los parametros de material ¢ y o, son los que pertenecen al punto de evaluacion
dado. Tenga en cuenta que los nodos H,, estan desplazados en el espacio desde los
nodos H,. Por lo tanto, los pu y 0, que aparecen en las ecuaciones (3.23) y (3.24)
no son necesariamente los mismos, incluso cuando m y n son iguales. Las lineas

<A

— é ol ol ol o | o
O— O— O— O— O—

— é o Lol e el
O— o— o— O— O— O— o—

o |£ ) él o é‘ ° é‘ o é ) é °

:’%’;S-\\ :E—m\ . O— O— 0— O— O—

SR e L e foe foe Lo

o—. O=. o=~ 0O O— O— o—

: N ~
i mismos. \ | mismos ‘mtsmos -

| indinces |\ | indinces "\ i indinces
LTS e L e Loe e
~ L

H(m,n+1/2)
D_

IJ_'IH (m+1/2.n)

E. (m 1)

Figura 3.7: Disposicién espacial de nodos de campo eléctrico y magnético para polarizaciéon
TM?*. Los nodos de campo eléctrico se muestran como circulos y los nodos de campo magnético
como cuadrados con una linea que indica la orientacién del componente de campo.

discontinuas de la figura 3.7 en forma triangular indican agrupaciones de nodos que
tienen los mismos indices de matriz. Por ejemplo, en la esquina inferior izquierda de
la cuadricula, todos los nodos tendrian indices en un programa de computadora de
(m = 0,n = 0). En este caso, el desplazamiento espacial de los campos se entiende
implicitamente. Esta agrupacion se repite en toda la cuadricula. Sin embargo, los
grupos en la parte superior de la cuadricula carecen de un nodo H, y los grupos
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en el borde derecho carecen de un nodo H,. El diagrama en la parte inferior
izquierda de la figura indica nodos con sus desplazamientos dados explicitamente
en los argumentos espaciales, mientras que el diagrama en la parte inferior derecha
indica como se especificarian los mismos nodos en un programa de computadora
donde los desplazamientos se entienden implicitamente.

3.4.1. Ejemplo de TM*

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

/+ TMz simulation with Ricker source at center of grid. =/
#include "fdtd—allocl .h"

#tinclude "fdtd—macro—tmz.h"

#tinclude "fdtd—protol .h"

#tinclude "ezinc.h"

int main()

Grid *g;
ALLOC_1D(g, 1, Grid); // allocate memory for Grid
gridinit(g); // initialize the grid

ezlnclnit(g);

snapshotInit2d (g); // initialize snapshots

/% do time stepping */

for (Time = 0; Time < MaxTime; Time+4+) {

updateH2d(g); // update magnetic field

updateE2d(g); // update electric field

Ez(SizeX / 2, SizeY / 2) = ezlnc(Time, 0.0); // add a source
snapshot2d(g); // take a snapshot (if appropriate)

} // end of time—stepping

return 0;

}

3.5. El limite TFSF para la polarizacién T M~

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 suficientemente grande que fuera
capaz de almacenar todo ese espacio discretizado, uno simplemente no querria
usar la cuadricula FDTD para propagar el campo desde la fuente al dispersador.
Tal esfuerzo seria lento, increiblemente ineficiente y sufriria artefactos numeéricos
innecesarios. En cambio, se debe discretizar el espacio que rodea el dispersador
e introduzca el campo incidente a través de un limite de campo total/campo
disperso. Cuando la fuente esta distante del dispersor, el campo incidente es casi
plano y, por lo tanto, restringiremos la consideracion a las ondas planas incidentes.

En dos dimensiones, la cuadricula se divide nuevamente en una region TF y
una region SF. En este caso, el limite entre las dos regiones ya no es un punto.
La Figura 3.9 muestra una cuadricula T'M?* con un limite rectangular TFSF.
(El limite no tiene que ser rectangular, pero los detalles de implementacion son
més simples cuando el limite tiene lados rectos y, por lo tanto, nos limitaremos
a los limites de TFSF que son rectangulares). En esta figura, la region TF esta
encerrada dentro del TFSF limite que se dibuja con una linea discontinua. La
region SF es cualquier parte de la cuadricula que estd fuera de este limite. Los
nodos que tienen un vecino en el otro lado del limite estdn encerrados en un
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Figura 3.8: Disposicién espacial de nodos de campo eléctrico y magnético para polarizaciéon
TM?*. Los nodos de campo eléctrico se muestran como circulos y los nodos de campo magnético
como cuadrados con una linea que indica la orientacién del componente de campo.

rectangulo so6lido con esquinas redondeadas. Tenga en cuenta que estos nodos
encerrados son tangenciales al limite de TFSF (consideramos que el campo Ez,
que apunta fuera de la pagina, es angular al limite si imaginamos que el limite
se extiende a la tercera dimension). Los campos que son normales al limite, como
los nodos H, a lo largo de la parte superior e inferior del limite TFSF, no tienen
vecinos que estén al otro lado del limite (aunque el campo podria considerarse
adyacente al limite).

En la implementacion utilizada aqui, la regién TF se define por los indices de los
nodos de campo eléctrico primero y ultimo que se encuentran en la region TF.
Estos nodos se muestran en la Figura 3.9 donde el primer nodo es el que esté en la
esquina inferior izquierda y el tltimo esté en la esquina superior derecha. Tenga en
cuenta que los campos eléctricos y los campos magnéticos con los mismos indices
no estan necesariamente en el mismo lado del limite. Por ejemplo, los nodos E, en
el lado derecho de la regiéon TF tienen uno de sus nodos H,, vecinos en la region SF.
Esto es cierto a pesar del hecho de que estos nodos H, comparten el mismo indice
x que los nodos F.. En construccién particular de un limite TFSF, los campos
eléctricos tantiales al limite TFSF siempre estan en la region TF. Estos nodos
tendran al menos un nodo de campo magnético vecino que se encuentra en la
region SF. La correccidon necesaria para obtener una actualizacion consistente de
estos nodos de campo eléctrico implicaria agregar al campo incidente los campos
magnéticos vecinos en el otro lado del limite de TFSF.

Por el contrario, los nodos de campo magnético que son tangenciales al limite
de TFSF siempre estan en la region SF. Estos nodos tendran un nodo de campo
eléctrico vecino que se encuentra en la region TF. Para obtener una actualiza-
cion consistente de estos nodos de campo magnético implicaria restar el campo
incidente del nodo de campo eléctrico en el otro lado del limite 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
limite 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: Representacion de un limite de campo total / campo disperso en una cuadricula
TMz. El tamano de la regiéon TF estd definido por los indices del primer y tltimo nodo de
campo eléctrico que estan dentro de la region. En el lado derecho del limite, los nodos H,, con
el mismo indice  como el "ultimo"nodo estara en la regién SF. De manera similar, en la parte
superior de la cuadricula, los nodos H, con el mismo indice y que el iltimo nodo estarén en la
region SF. Por lo tanto, se debe prestar atenciéon al componente de campo asi como a los indices
para determinar si un nodo esta en la region SF o TF.

dricula FDTD de manera continua.

El calculo de estas funciones es algo computacionalmente costoso, al menos en
comparacion con algunos calculos 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 significativo. Afortunada-
mente, siempre que la direccién de la propagacion del campo incidente coincida
con uno de los ejes de la cuadricula, hay una manera de garantizar que el campo
incidente coincida exactamente con la forma en que el campo incidente se propaga
en la cuadricula bidimensional FDTD. Ademas, el calculo del campo del incidente
se puede realizar de manera eficiente. La Figura 3.10 muestra la cuadricula auxi-
liar 1D junto con la cuadricula 2D. La base de las flechas verticales que apuntan
desde la cuadricula 1D a la cuadricula 2D indica los nodos en la cuadricula 1D
de los cuales los nodos en la cuadricula 2D obtienen el campo incidente (solo los
nodos en la cuadricula 2D adyacente al limite de TEFSE requieren conocimiento
del campo incidente). Como el campo incidente se propaga en la direccion +z, no
hay campo H, incidente. Por lo tanto, los nodos que dependen de un nodo H, en
el otro lado del limite TFSF no necesitan corregirse ya que H"¢ = (.

En la figura 3.10 La cuadricula auxiliar 1D es impulsada por una fuente rigida
en el lado izquierdo. La cuadricula 1D debe terminarse adecuadamente en el lado
derecho para modelar un dominio infinito. El tamano de la cuadricula 1D es algo
independiente del tamano de la cuadricula 2D: debe ser lo suficientemente grande
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como para proporcionar un campo incidente asociado con cada una de las flechas
verticales que se muestran arriba, pero de lo contrario puede ser mayor o menor
que el ancho total de la cuadricula 2D.
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Figura 3.10: Se utiliza una cuadricula auxiliar unidimensional para calcular el campo incidente
que se supone que se propaga en la direccion +z. Las flechas verticales indican los nodos cuyos
valores son necesarios para implementar el limite TFSF. El campo H, incidente es cero y, por
lo tanto, no se necesita correccién en asociacién con los nodos E., que tienen un nodo H, vecino
en el otro lado del limite.

3.5.1. Ejemplo de limite de T'M* TFSF

La Figura 3.11 muestra tres instantdneas de un dominio computacional que
incorpora un limite TFSF. El tamano de la cuadricula 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 més energética. Los indices para el primer nodo
de campo eléctrico en la region TF son (5, 5) y los indices del altimo nodo en
la region TF son (95, 75). No hay un dispersor presente y, por lo tanto, no hay
campos visibles en la region SF. En la figura 3.11 (a) se ve que el campo incidente
ha entrado en el lado izquierdo de la regién TF. Hay una discontinuidad abrupta
en el campo cuando uno cruza el limite de TFSF. Esta discontinuidad es visible a
la izquierda de la region TF, asi como a lo largo de una parte de la parte superior
e inferior de la region. En la figura 3.11 (b) el pulso estd casi completamente
dentro de la region TF. En la figura 3.11 (b), el pulso incidente ha encontrado el
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lado derecho de la region TF. En este punto, el campo del incidente aparentemente
desaparece. Las correcciones a los campos en el lado derecho del limite son cuentos
que el campo incidente no escapa de la region TF.
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Figura 3.11: Visualizacién del campo Ez en un dominio computacional que emplea un limite
TFSF. Las instantaneas se toman en los pasos de tiempo (a) 30, (b) 100 y (¢) 170. La fuente de
onda plana pulsada corresponde a una ondicula Ricker con 30 puntos por longitud de onda en
su frecuencia mas energética.
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Figura 3.12: Visualizacién del campo Ez en un dominio computacional que emplea un limite
TFSF. Hay una placa vertical PEC que se realiza al poner a cero el campo Ez sobre una linea
que tiene 41 celdas de alto y 20 celdas desde el borde izquierdo del dominio computacional. Las
instanténeas se toman en los pasos de tiempo (a) 30, (b) 100 y (c) 170. Se utiliza un ABC de
segundo orden para terminar la cuadricula.

La figura 3.12 muestra tres instantaneas de un dominio computacional que es
similar al que se muestra en la figura 8.6. La tnica diferencia es que una placa
PEC se ha colocado en la cuadricula. La placa se realiza poniendo a cero los nodos
Ez a lo largo de una linea vertical. Esta linea de nodos esta 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. Todavia no
hay dispersién evidente y, por lo tanto, no hay campos dispersos visibles en la
region SF. En la figura 3.12 (b) la interaccion del campo con la placa es obvia.
Uno puede ver como 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 region SF. La Figura 3.12 (c¢) también muestra el campo distinto
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de cero en la regiéon SF.

3.6. FDTD tridimensional -3D-

Una cuadricula 3D se puede ver como capas apiladas de cuadriculas Te* y
TM? que se compensan medio paso espacial en la direcciéon z Las ecuaciones de
actualizacion para los nodos H, y E, son casi idénticas a las que ya se han propor-
cionado; la tnica diferencia es un indice adicional para especificar la ubicacion z.
Las ecuaciones de actualizacién para los otros componentes del campo requieren
ligeros cambios para tener en cuenta las variaciones en la direcciéon z. Se detallan
la disposicion de los nodos en 3D y las ecuaciones de actualizaciéon asociadas para
arreglos de dimensiones 3D en C'.

3.6.1. Arreglos tridimensionales

Para los campos en un espacio 3D, es natural especificar la ubicaciéon de un
nodo utilizando tres indices que representan el desplazamiento en las direcciones
T,Y YV 2.

Para las matrices 3D, el incremento del tercer indice en uno cambia la variable
que se especifica a la siguiente variable consecutiva en la memoria. Pensando en
el tercer indice como correspondiente a la direccion z, esto implica que los nodos
que son adyacentes entre si en la direccién z también son adyacentes entre si en la
memoria. Por otro lado, cuando el primer o segundo indice se incrementa en uno,
eso no se correspondera con la siguiente variable en la memoria si no a la misma
dimension del indice Z (tercer indice). Una representacion general del espacio 3D
modelando sistemas tridimensionales en memoria con sus respectivos indices x,y
y z, la podemos observar en la figura 3.13.

22(002) ~F2(0.12) ~F2(022) ~F=(032) -
E2(1.02) ~Fz(1.12) ~Ez(12.2) ~%2(1.3.2)
£2(2.0.2) ~Fz(2.12) ~F2(2.2.2) ~F2(2.3.2)
- £2000.0)Fz(0.11)_ 220021 "2z031)_~ " *
£2(1.0,1) ~Ez(1.1.1) ~Ez(1.2.1) ~Ez(13.1)
52(2.0,1) ~Fz(2.1.1) ~F2(22.1) ~FEz(2.3.1)
p=0

Y m=0"Ez(0.0.0) ~Ez(0.1.0) ~Ez(0.2.0) ~Ez(0.3.0)
m=1-"Ez(1.0.0) ~Ez(1.1.0) ~"Ez(1.2.0) ~—Ez(1.3.0)
m=2_~"E2(2.0,0) ~E2(2.1.0)_~Ez(2.2.0) ~Ez(2.3.0)

n=0 n=1 n=2 n=3

Figura 3.13: Representacién de elementos de una matriz con dimensiones 3 x 4 X 3 en las
direcciones x, y y z, respectivamente. Los indices m, n y p se utilizan para especificar las
preocupaciones x, y y z, respectivamente. El elemento en el origen tiene indices (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 construccion del algoritmo FDTD. Estas
ecuaciones son:

(g Gy s
OH o 0 0
_amH_MEZVXE:(?_I a—y a—z (325)
E, E, E.
ay Gy G
OH o 0 0
H, H, H.

Los componentes de estas ecuaciones, cuando se aproximan por diferencias
finitas en los puntos apropiados en el espacio-tiempo, producen las ecuaciones
de actualizacion discretas. Esta agrupacion de seis nodos puede considerarse el
elemento fundamental de una cuadricula 3D. Se utiliza la siguiente notacion:

H,(x,y, z,t) = Hy(mA,, nA,, pA,, qAy) = H[n,m,p|, (3.27)
Hy(z,y,2,t) = Hy(mA,,nAy, pA., qAr) = Hln,m,p|, (3.28)
HZ(.CE, Y, =, t) = Hz(mAxa nAyapAza th) = qu[n, map]a (329)
E.(x,y,2,t) = E.(mAy,nA,, pA,, ¢Ay) = Elln,m,p], (3.30)
Ey(z,y,2,t) = E,(mAg,nAy, pA, qAy) = Elln,m,pl, (3.31)
Ez(xa Y, z, t) = Ez(mA:ra nAlnpAZ? th) = Eg[n7 map}a (332)

En la figura 3.14 Los nodos de campo eléctrico existen en multiplos 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 figura 3.14 Los nodos de campo eléctrico existen en multiplos 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 direcciéon en que apuntan, mientras que los nodos de
campo magnético se desplazan medio paso en las dos direcciones que no apuntan.

En la figura 3.15 se muestra otra vista de una parte de la cuadricula 3D. Este
tipo de representacion 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 cuadricula 3D,
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E_(mnp+1/2)

) H (mn+1/2,p+1/2)
H (m+1/2,n,p+1/2)
: =

E (m,n+1/2,p)
v‘L;‘

E (m+1/2,n.p)

H.(m+1/2,n+1/2,p)
x

Figura 3.14: Los nodos de campo eléctrico se desplazan medio paso en la direccién 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 implicitamente que los nodos de campo eléctrico y
magnético se compensan entre si medio paso en el tiempo.

E (mn+1/2,p+1)
L

Ex(m+1/2,np+1}. P

A

lE:(m,nJrl.pH/Z)

D_
Eqmelnprii)] 0 A ] A

— AT y
3 /.E

v (m+1/2.n+1.p)

h
:\'/ E,\(m+1,n+1/2 p)

Figura 3.15: Los nodos en una cuadricula FDTD 3D a menudo se dibujan en forma de un
cubo o celda Yee. En esta representacion, no todos los nodos tienen los mismos indices. El
cubo consistiria en cuatro nodos F,, cuatro nodos E, y cuatro nodos Ez, es decir, los campos
eléctricos estan a lo largo de los bordes del cubo. Los campos magnéticos estan en las caras del
cubo y, por lo tanto, habria dos nodos H,,, dos nodos H — y y dos nodos H,.

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 disposicion 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 evaluacién apropiados son:
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ol _M@ch_(’>‘137z_(‘9Ey|7A ) ) )
! ot 0E, OFE, e=mAg,y=(m+1/2)Ay,z=(p+1/2) A, t=qA¢ >
—oH _,uaHy_aEx_aEzli ) ) i
Y ot aEz 8Ex r=(m+1/2)Az,y=nly,z=(p+1/2) A, ,t=qAs»
—oH, — MaHZ = OF, - 8Eg&| =(m+1/2)Ag,y= _ B
* TS T OB, T OF, Tt /DRey=(nt1/28,=pAs t=a
oE +68E:p _ 0H, _ aEy’ e
: ot oH, OE,"™™ @ y=nly,z=pAzt=(q+1/2) A
oE +66Ey:aHx_8EZ’7A - ) )
Y ot OH, OFE,™™ ey=(n+1/2) Ay z=pAs t=(q+1/2) A5
oE, L OB _oH, OF

ot 3Hz - 8Ey |z:mAx,y:nAy,z:(p+1/2)Az,t:(q+1/2)At7
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(3.33)

(3.34)
(3.35)
(3.36)

(3.37)

(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.
Ademas, los componentes de un campo estan 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.

L
-

{_&E&Z&&E&Z&EEE&Z&SJI
AT EYE 7N R N te
(_J.;-_!.;'_&;'_J.;-_L(_J.;:&;'_Lzlu— -

SEEAZA LTI AINZ LS -t o
Muwuuuuw;l‘l:ljl;x
loloslolaloos) T15 < 70
Mu1»1»1»1»1»1»1,1,_1,.1:,_1
lololoyolalalolsls TU15 21
l»uwuuwuul,ﬁ_x,
lolalsl|sialalays s

yo— -— - — -— - - -

E, E

=

ﬁ;,-j

N

Figura 3.16: Caras de un dominio computacional que es 5 x 9 X 7 en las direcciones z,y y
z, respectivamente. En la cara constante z, los campos tangenciales son E, y E., en la cara
constante y son Fx y Ez,y en la cara constante z son £, y E,. También hay nodos de campo

magnético que existen en estas caras, pero su orientaciéon es normal a la cara.

En nuestra construccién de cuadriculas 3D, las caras de la cuadricula siempre
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estaran 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
figura 3.16. El dominio computacional que se muestra en esta figura es uno que
describimos como que tiene dimensiones de 5 X 9 x 7 en las direcciones z,y y z,
respectivamente.

Aunque llamamos a esto una cuadricula de 5 x 9 X 7, ninguna de las matri-
ces asociadas con este dominio computacional tiene estas jdimensiones! Los cam-
pos de un dominio computacional que es M X N x P tendrian dimensiones de—
>E, : M —-1)xNxP,E,: Mx(N—-1)xP, E, : M xN x(P-1),
H,: Mx(N=1)x(P—-1),H,: ( M—=1)xNx(P-1)y H,: (M—1)x(N—-1)xP.
Podemos visualizar que la propagacion de las ondas electromagnéticas ocurren
dentro del cubo de Yee, en la cual se representada en la figura 3.16, en donde exis-
tiran los momentos de diferencia finitas en un tiempo determinado en el dominio
computacional.

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

Ejemplo de radiacién del campo E, usando diferencias finitas en dominio del
tiempo, para la simulacién de un dipolo 3D de una antena. Observamos los mo-
mentos para los tiempos: T=30,40,50 y 60 respectivamente de las iméagenes de la
figura 3.17(a-d). Podemos observar el mismo caso de onda en la figura 3.18, con

0.05 E;

e,
il et
AL

20 40

cm cm

0.05, E. 5 0.05

gt
BRSNS
! ‘o""o‘o"'

40

Figura 3.17: Muestra la propagacion de la E, desde el dipolo en el nivel del plano XY con el
espacio en el dipolo. Por supuesto, hay radiacién en la direcciéon Z a medida que avanzamos.
Esto ilustra un problema importante en las simulaciones tridimensionales: a menos que uno
tenga graficos inusualmente buenos, visualizar tres dimensiones sera dificil [34].
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amplitudes diferentes de propagacion de una onda en sentidos omnidireccionales
del campo F, en las imagenes de la figura 3.18(a-c), mientras que en la imagen de
la figura 3.18(d) observamos una vista XY de la superficie de la onda. Podemos
observar una imagen 3D completa de la propagacién de onda en la figura 3.19.

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

Figura 3.19: Superficie 3D de la propagacion de onda electromagnética F, emitida por el dipolo
de una antena transmisora. Los circulos indican la antena emisora donde se encuentra el receptor
de interés la intensidad roja indica mayor potencia y donde se irradia la mayor propagacion de
onda directiva. [35].
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El método de diferencias finitas en el tiempo (FDTD), es también una poderosa
herramienta de simulacién, creada para resolver las ecuaciones de Maxwell, las
ecuaciones a resolver deben ser remplazadas por un sistema de ecuaciones expre-
sadas en diferencias finitas donde se debe elegir las componentes a evaluar de
manera conveniente. Como es bien sabido, una onda electromagnética que se pro-
paga por el vacié no puede ir més rapido que la velocidad de la luz, por lo tanto
para lograr su propagacion en direccion paralela a los ejes, se requiere un tiempo
minimo: A

At = Tx (3.39)
At=Incremento en el tiempo
Ax=Incremento en el eje
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 vacio
y en un medio material respectivamente.

En el vacio

vV E=L (3.40)
€o
V-B=0 (3.41)
En el medio: o
V-D=p (3.42
V-B=0 (3.43)
Dénde: .
B = pH =popH,
D = eE=¢€pe,. B

p—Densidad de carga en el medio del interior de la superficie cerrada ()
€0 =Permitividad del vacio = 8,854x10712 £
po—Permeabilidad magnética — 4m x 1077
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 finitas en el tiempo para la resoluciéon de derivadas
parciales [18]. Las ecuaciones de Maxwel, tambien describen la evolucion del tiem-
po v espacio de los campos eléctricos E y los campos magnéticos H. Las ecuaciones
de Maxwell son tan generales que resumen lasa principales leyes electromagnéticas
de la fisica.

3 =3

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 configuracion de los 6 componentes de campo en la misma celda (i, j, k).
Todos los componentes de campo tienen la misma posicion de memoria (3, j, k)
que E,[i][j][k]. Sin embargo, si representamos la posicion del campo precisamente
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hasta 1/2 cuadricula, entonces, por ejemplo, E,[i][j][k] se puede representar como
E, |i 4+ 1/2,j,k. De la misma manera, se puede ver que H,[i][j][k] <—>H, |
i,7+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 paralelepipeda rectangular, en la que las longitudes
laterales son diferentes (4xi,4yj,4zk) para diferentes posiciones (i, 7, k). Ahora
representamos las primeras derivadas en las ecuaciones de Maxwell en términos

de las diferencias finitas.
oE 1

—— = H .44
o EV X (3.44)
oOH 1

B E 4
T MV X (3.45)

Az, /2

Az, /2

X Ay;/2 Ay; /2

Figura 3.20: En esta figura 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 finitas en
el dominio del tiempo son: Blocks (Bloques) es el cuerpo comtinmente mas usado
en simulaciones FDTD, rod (cilindros, en orientacion horizontal paralelo al eje x,
Horizontal paralelo al eje y, en orientacion vertical paralelo al eje z), Donut(Donas
y Toroides), Elipses con altura, Elipsoidales 3D, Cones (Conos) con radios Ri-Ra,
para la base y punta respectivamente. Spheere (Esferas), shell (Esferas huecas),
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N

Radius Inner radius
Outer radius

] =0 &
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side3 Block sidel
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Figura 3.21: Esquema que muestra todas las figuras que se pueden simular con el método FDTD.

Hexapillars (Pilares Hexagonales) con orientacion vertical y horizontal, y contor-
nos que forman un cuerpo 3D area de su con base igual a su superficie. Ver figura
3.21.

3.10. Distribucién espacial de formas 3D

Podemos combinar de diferentes maneras y a conveniencia las diferentes figuras
3D proporcionadas por el método FDTD. En la figura 3.22 podemos observar la
combinacion de bloques, enumeradas por secciones de (1) a (5) que forman una
estructura combinada, en donde podemos observar una distribucién 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
fenémeno producido de las otras estructuras, por lo general este bloque se le
confina el valor de vacio o aire, este primer bloque tiene una dimensién o tamano
de Si. En el bloque ntimero 2 suponemos alagunas estructuras cilindricas que
ocupa un espacio de tamano Sy. Los bloques (1) a (3) representan boques solidos
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Figura 3.22: R ial de bloques (1)-(5) formando sta.
La ecuacion: 3.46, muestra el total del espacio que ocupan los bloques representado
por el valor Zj.

0= (51 + Sy + S34+ Si+S5) (3.46)
Zo 5
=— - —; 4
1 2 92 3 (3 7)
Zo Sy
P=——-15 = 3.48
R CREIE (3.18)
Z, S.
Po="22 (S +5+22); (3.49)
2 2
Z S,
P :7—(51+Sg+53+74) (3.50)
Zy S5
P:7 (S + S+ 53 +S+2) (3.51)
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3.11. Cdbdigo para formas geométricas

Se muestra una un segmento del codigo de la clase: MetalObjetcs, para la
creacion de figuras 3D implementando el método FDTD en el lenguaje de progra-
macion CH.

/% Creacién de figuras SD implementando el método FDTD en el lenguaje de programacién C#
if (shape == "rod") // Se crea un cilindro

mobjectO. centeri = (centerz + _awCenter) * _ lattice_x;
mobject0.centerj = (centery + _yCenter) % _ lattice y;
mobject0.centerk = (centerz); - -
mobject0.sizel = sizel x _ lattice a; // radio
mobjectl.size2 = (size2); -

else if (shape == "rodY") // Cilindro con orientation wvertical
mobject0. centeri = (centerz + _azCenter) * _ lattice_x;
mobject0. centerj = (centery + _yCenter) * _ lattice_y;
mobjectO.centerk = (centerz + _zCenter) % _ lattice_z;
mobject0.sizel = sizel x _ lattice_wz; // radio
mobjectO. size2 = size2 * _ lattice_z; // y longitud

else if (shape == "donut") // Se crea una objeto con forma de dona
mobjectO.centeri = (centeras + _aCenter) x _ lattice o;
mobjectO.centerj = (centery + _yCenter) » _ lattice y;
mobjectO.centerk = (centerz); mobjectO.sizel = sizel x _ lattice_=z; // radio intermo
mobjectO.size2 = size2 * _ lattice_a;

else if (shape == "sphere") // Se crea una esfera

mobjectO. centeri = (centera + _aCenter) x _lattice m;
mobjectO.centerj = (centery + _yCenter) x _ lattice y;
mobjectO.centerk = (centerz + _zCenter) x _ lattice z;
mobjectO.sizel = sizel x _ lattice =z; // radius

else if (shape == "ellipse") // Se crea una ellipse
mobjectO.centeri (centerz + _aCenter)  _ lattice_a;
mobjectO.centery (centery + _yCenter) = _lattice y;
mobjectO.centerk (centerz);

mobjectl. sizel
mobjectl. size2

sizel * _lattice_w; // radio
(size2); // amplitud
size8; // radio=ry/ra

(I T

mobjectl. size8

}

En el ejemplo del codigo anterior, podemos ver la invocaciéon para la construccion
de objetos: Rod? cilindro, Donut? toroide, Sphere? Esfera y una Ellipse? Elipse,
que compara con la variable shape? Forma, los parametros que determinan la
ubicacién en la nanoestructura los controlan las variables: mobject(.centeri, mob-
jectO.centerj y mobjectO.centerz.

En el siguiente capitulo abordaremos el acoplamiento que produce una carga que
emite la radiacion de Cherenkov sobre una grupo de nanotubos de carbono, que
compone una nanoestructura, en el cual fue necesario utilizar el método de di-
ferencias finitas en el dominio en el tiempo para calcular la radiacién de energia
emitida de plasmones-polaritones dentro y sobre la superficie.

Utilizamos el paradigma de programacion orientada a objetos, construyendo va-
rias clases que interactian entre si. En la figura 3.23, se muestra el esquema de
clases principales que se utilizo en este proyecto.




CAPITULO 3. EL METODO FDTD 58

3.12. Diagrama de clases
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Figura 3.23: Diagrama de clases principales que indican la relacién cuando se realiza el llamado
a una subrutina e invocacién de otras clases asi como la relacién de objetos y métodos.

En la figura 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 accion para llamar a las de mas clases. Podemos observar cada clase encerra-
da por un rectangulo. Las flechas indican la direccion de la cual una clase hace
un llamado a otra clase o subclase. Las clases encerradas en un rectangulo con
texto negro: Cherenkov, SurfacePLasamonDielectric, complx4Str, plot2s,,, Work-
WithCylinders, Form, FtdtAllLib,LogFil, ProgBarForm, ProgBarForm, TComp
y FtdVars, son clases independientes, mientras que las clases marcadas con azul:
Hysto3, HistoryWinForm, TCalcDIff TIme y Block, son subclases que dependen
de otras. La etiqueta que compana las flechas (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
TalcDiffime instanciando la clase en la variable TCalcDiff Tim.



CariTULO 4

ESTRUCTURA DE LA RADIACION
OPTICA DE CHERENKOV EN UN
MEDIO COMPUESTO TRIDIMENSIONAL
CON NANOTUBOS DE CARBONO CON
MORFOLOGIA PERIODICA Y
ALEATORIA.

4.1. Introduccion

La plasmoénica representa una nueva area para la aplicacion de plasmones
de superficie a nano-escala en la rama de la fotonica y la electrénica [36]. Los
plasmones-polaritones de superficie pueden servir como base para la creacion de
circuitos Opticos a nano-escala que podran transportar las senales 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 teoria de dispersién de cilin-
dros [45-47]. Las propiedades de tales sistemas en diferentes configuraciones se
han estudiado en detalle en documentos que tratan tanto de la comunicacién 6p-
tica como de la fisica del plasma qu ya estdn bien establecidas. Las propiedades
importantes de tales sistemas son la senal de banda estrecha de la fuente y su
considerable extensioén espacial, que permite la formaciéon de modos espaciales
estables independientes bien definidos. Sin embargo, aunque tales estructuras ci-
lindricas son relativamente simples, la clasificacion de los modos y la comprension
de los efectos observados aqui estan lejos de ser triviales. La situacion se vuelve
méas complicada en el caso de las CNT [48-51]. Primero, el factor aleatorio es im-
portante aqui, porque en vista de las peculiaridades tecnologicas de la preparacion
de CNT, la longitud de los nanotubos, asi como la frecuencia de plasma de sus
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paredes, varia dentro de limites bastante amplios como se mencion6 anteriormente
en el capitulo II. Esto dltimo lleva al hecho de que las frecuencias de la superficie
los plasmones-polaritones resultan estar ubicados en un rango bastante amplio.
En segundo lugar, a la pequena distancia entre los nanotubos en el sistema CNT
y el acoplamiento cruzado interno entre los CNT puede surgir en la localizacion
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. Radiacion de Cherenkov

La radiacion de Cherenkov es un tipo de onda que produce el brillo azulado
caracteristico de los reactores nucleares. Este es un fenémeno similar al de la
generacion 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
conica, 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 particulas que viajan en un medio distinto del vacio, lo hacen a velocidades
superiores a la de los fotones en dicho medio [52,53].

La radiacion Cherenkov sélo se produce si la particula que atraviesa el medio
esta cargada eléctricamente, como por ejemplo, un protéon. Para que se produzca
radiacion Cherenkov el medio debe ser un dieléctrico. Es decir; debe estar formado
por Atomos o moléculas capaces de verse afectados por un campo eléctrico. Por
tanto, un proton viajando a través de un medio hecho de neutrones, por ejemplo,
no emitiria radiaciéon Cherenkov.

Los rayos cosmicos, compuestos principalmente por particulas cargadas, al inci-
dir (interactuar) sobre los &tomos y moléculas de la atmosfera terrestre (el medio),
producen otras particulas, las cuales producen mas particulas, y éstas producen
mas, creandose una verdadera cascada de particulas (muchas de ellas cargadas
eléctricamente). Cada una de estas particulas polariza asimétricamente las molé-
culas de nitrogeno y oxigeno (componentes principales de la atmosfera terrestre)
con las que se encuentra a su paso, las cuales, al despolarizarse espontaneamente,
emiten radiacion Cherenkov (detectada con telescopios Cherenkov). Es decir; son
las moléculas de la atmosfera (el dieléctrico) las que emiten la radiacion, no la
particula incidente. La polarizacion es asimétrica porque las moléculas que hay
delante de la particula no se han polarizado cuando las de detras ya lo han hecho.
Las de delante no se han polarizado porque, la particula viaja mas rapido que su
propio campo eléctrico. Cuando la polarizacion es simétrica (cuando la particula
viaja a menor velocidad que la de la luz en el medio) no se produce radiacion
Cherenkov.

El efecto Cherenkov es de gran utilidad en los detectores de particulas donde
la susodicha radiaciéon 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 coénica que produce la radiacion 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 atmosfera terrestre generada por la llegada de rayos gamma de muy alta
energia procedentes del espacio. Los rayos gamma no tienen carga eléctrica, pe-
ro al incidir con los atomos de la atmosfera terrestre se produce una cascada de
particulas que si tienen carga eléctrica.

Recientemente, la radiacion de Cherenkov se investiga ampliamente en el caso
de diversos materiales, meta materiales y diferentes configuraciones, se estudié la
excitacion de campo en nanotubos de carbono por una carga moévil con el uso de
la técnica numérica FDTD.

La frecuencia del espectro de la radiacion de Cherenkov de una particula en un
medio dieléctrico esta dada por la formula de Frank-Tamm:

2 2 2
°E :q—w<1—c—>, (4.1)
drdw 47 v2n?(w)

Donde: n(w) es el indice de refraccion del material donde la carga de la particula
se mueve con velocidad v, w es la frecuencia emitida por la radiacion de la parti-
cula, g es la carga que atraviesa el medio y c es la velocidad de la luz. La radiaciéon
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 w. Es decir, las frecuencias més altas son mas intensas en la radiacion
de Cherenkov. En un material transparente, esta radiacion se emite en un angulo
6 en un intervalo de sindf = c¢/vn?(w)(dn(w)/dw). Recientemente, la radiacion
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 superficie de plasmoén-polaritones en nanotubos con-
ductores infinitos (caso analitico)

Para analizar la energia que emite un objeto utilizamos la teoria de conduc-
tividad dispersiva en cilindros infinitos. 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 figura 4.2. En una aproximacion analitica la

plasma”

vacio

P . i rd

A '
L_ Guia de onda conductora

Figura 4.2: Esquema parcial del cilindro infinito 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 ecuacion.

2
Wp

e(w) =¢ep — (4.2)

. 9
w? + iyew

Donde w, es la frecuencia del plasma (w,? = €*N,./eom,) , €, = 1 , para casos

ep, > 1, lo abordaremos posteriormente con el método FDTD (Funciéon en Domi-
nio del Tiempo de Diferencias Finitas). &g , es la permitividad en el vacio, . es
la perdida de energia del electréon, N, es la densidad del electréon me, es la masa
de la carga del electron.
Suponemos que las CNT estan 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 propagacion electromagnética estan dados por:

2 2 Ez
{VTM[%(“%)_H}HE} =0,0<r<a
1z

2 Ez
[VTQ—F(CZ—Q—kZ)} {Bl] =0,a<r<b
1z

Donde V2 es la transversa laplaciana

(4.3)

»_10 0 109
Vr _rﬁrrar—i_rz(?@?'
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Las ondas asociadas con la solucion de la ecuacion. (4.3) para E, se denominan
modos E., mientras que los asociados con B, se denominan modos B. La solucién
a la ecuacion (4.3) para modos E simétricos azimutalmente que se propagan a
menos de la velocidad de la luz (k? > w?/c?) puede escribirse como:

I() (TT’) . _
B, = A Leitka=et) 4 ce 0<r < 4.4
| [O(Ta)e +c.c., r<a (4.4)
[0 (7'07') KO (Tob) — [0 (Tob) K() (’7'07’) . _

A ekzwt) 4 cea<r<b 4.5
I(_) (ToCL) Ko (Tob) — [0 (Tob) KO To ( )

Donde: ) ) )

2 42 W 2 g2 W Wp

Las funciones Iy v Ky son funciones modificadas de Bessel del primer y segundo
orden respectivamente. Imponemos las condiciones de los limites de la frontera
para los campos: las soluciones son finitas en el centro (r = 0), continuas en el
limite CNT (r = a), y son cero en el limite externo (r = b ) Esto tltimo lleva a la
siguiente relacion de dispersion [61]:

<1 B w_p2> i]{) (Ta) _ i_f(’) (10a) Ko (10b) — Iy (1ob) K| (100)
w? ) taly(ta)  moaly(toa) Ko (10b) — Iy (1ob) Ko (Toa)’

(4.7)

Donde la prima denota un derivado con respecto al argumento. Para estudiar
la ecuacion de dispersion (4.7) numéricamente usamos las siguientes variables adi-
mensionales © = w/c¢, y = ka, ¢ = wa/c, y p = a/b. La figura 4.3, muestra la
solucion numérica de la ecuacion de dispersion ecuacion (4.7) para varios parame-
tros q y p. La estructura de radiacion correspondiente del campo E, se muestra
en la figura 4.3.

5T T
(a)
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Figura 4.3: Dispersion para la de solucién a la ecuacion (4.7), donde © = wa/c, y = ka con
parametros diferentes en ¢ = wa/c, k = w/c para (a) p = 0.2 y (b) p=0.9.
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La figura 4.3 muestra las dependencias de dispersion (solucion a la ecuacion
(4.7) y = y(z), donde x = wa/c y y = ka para parametro diferente ¢ = w,a/c =
0,1..,0,6 vy p = a/b = 0,2,0,9. La estructura radial correspondiente del campo
E. se muestra en la figura 4.4. Observamos de la figura 4.3 que para grandes
y > 1 los valores x alcanzan los valores ¢/ V2 respectivamente correspondientes
a la frecuencia de plasmoén superficial en la CNT. Esto significa que para w, fijo
hay oscilaciones electromagnéticas de baja frecuencia a 0 < w < w,/ V2 que son
plasmones de superficie, indicados en la figura 4.3 para ¢ = 0,1 por la flecha A. En
wp/\/§ < w < w, hay una brecha de frecuencia que separa el espectro del plasmoén
superficial de la rama de alta frecuencia indicada por la flecha B en la figura
4.3. La linea roja del punto de guion (A) muestra una frecuencia de polariton de
plasmoén de superficie de este tipo por ¢ = 0,1. La linea del guién (B) corresponde
a la rama ligera k = w/c. La linea de punto negro (C) se aproxima a la parte
lineal (en w) de la densidad de energia espectral (unidades arbitrarias) de la carga
radiante (ecuacion (4.1). Observamos que cuanto mayor es la energfa irradiada
por la carga en movimiento, mas cercana es la frecuencia del campo excitado en
CNT a la frecuencia de la superficie del plasmén-polariton wp/\/ﬁ.

=4 =p=02
=se=p=08 | ]

p=0.9
—+—p=0.85 | |

Figura 4.4: Estructura radial del campo E, (para la ecuacién (4.3) para ¢ = w/a ¢ = 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 w =~ wp/\/§ aporta una contri-
bucién principal a las excitaciones de campo en CNT. La figura 4.4 muestra la
estructura radial del campo E, de CNT (ver la ecuacion (4.3)) para los parame-
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tros ¢ = wya/c=0,1y p=a/b=02,08,0,9, 0,95, (ver Figura 4.3).Observamos
de la figura 4.4 que E, tiene un valor méximo bien definido en el limite CNT
r = a; el campo E, se desintegra rapidamente lejos del limite en el drea a < r < b
que corresponde al plasmoén de superficie localizado en CNT.

El valor del campo es bastante pequenio en el centro de CNT r = 0. De tal con-
sideracion se desprenden dos conclusiones: (i) el espectro de campo en CNT estéa
determinado por la frecuencia de corte de los plasmones de superficie y (ii) cuanto
mayor es la energia irradiada por la carga en movimiento, més cercana es la fre-
cuencia del campo excitado en CN'T a la superficie plasmoén-polariton frecuencia.
Sin embargo, en un caso real de nanotubos limitados, este enfoque simple se vuel-
ve invalido. Para describir correctamente la estructura y la dindmica del campo
6ptico en un nanosistema compuesto, es importante explorar la nanoestructura
tridimensional (3D) ligada a pérdida compuesta que se muestra en la figura 4.5.

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

La dispersion para las ecuaciones 4.3-4.7, solo sirven para casos con nanotubos
infinitos més sim embargo en la vida real esto no es asi. El caso de la ecuacion
4.2 solo sirve para dar una aproximaciéon en los campos reales de arreglos 3D
conformados por nanotubos. Es por esta razon que utilizamos la solucion numérica
FDTD (Diferencias finitas en el dominio del tiempo) [62], para estudiar a detalle la
estructura del campo 6ptico in nanotubos reales. Simulamos una carga se mueve a
una velocidad uniforme v por encima del arreglo de nanotubos de tamano Lx L x L,
donde L = 100 y con una densidad Gaussiana de carga:

f(r,t) = W2 exp{—[(z — vot)* + ¢* + 2*]/W?} (4.8)

Donde W es la amplitud W — 0 con distribucion isotropica. Realizamos un es-
tudio numérico sistematico 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 particula se mueve,
en la figura 4.5, se visualiza este ejemplo en un plano paralelo XY de la estructura
de los CN'T, con altura de los nanotubos Z como se muestra en la figura 4.5.

En la parte inferior (ver Figura 4.5) consideramos una nanoestructura periodica
10 x 6 CNTs paralelos al eje Z vy L a la direcciéon 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 = 0,351 = 175nm, el radio interno
es R; = 0,8R = 140nm, la longitud es h = 6] = 3,103nm, y el tamafio del sistema
es L -1 = 5,10*m, donde | = 500nm es una escala espacial tipica para dicha
nanoestructura [63|.

Dichos valores de los parametros de dimensioén son mas tutiles 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 w, y una carga que produce
el efecto de la radiacién de Cherenkov.

permitividad dieléctrica dispersiva de carbono e(w) = €, — w,?/(w? +iyw), donde
la permitividad de la matriz del host es g, = 2, w), es la frecuencia de plasma,
v << w es la coeficiente de absorcién de campo. (En este caso, la frecuencia del
plasmoén-polariton de superficie es w,/ (e, + 1)%°).

La parte central (nicleo) de SWCNT se cumple con el mismo dieléctrico (Color
violeta) con € = 1,5 como parte superior del sistema. En nuestra simulacion, nor-
malizamos la velocidad de carga a la velocidad de la luz en el vacio c¢. Debido a un
espectro de radiacion de banda ancha de la carga en movimiento (ver Ecuacion
4.3) estudiamos la propiedad de dicho sistema 3D compuesto (carga + nanotubos)
por técnica FDTD en el dominio del tiempo.

Podemos observar la superficie del campo eléctrico E,, que produce la radiacion
optica de Chereenkov sobre la superficie 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) w, = 10257ty (b) w, = 2,1 x 10s71. Ver figuras 4.6(a,b). Consideramos
con detalles la geometria cuando la carga comienza a moverse en el tiempo ¢t =0
(desde el lado derecho, ver figura. 4.6) y estudiamos la dindmica del campo hasta
el momento en que la carga abandona la muestra (el lado izquierdo) para dife-
rentes valores w, de SWCNTs. La figura 4.6 muestra el campo generado en la
interseccion central del plano de muestra cuando la carga se mueve con velocidad
v = 0,866 sobre la estructura CNT que tiene la figura 4.6) (a) w, = 10"2s7 ! y la
figura 4.6) (b) w, = 2,1 x 10257 ! en v = 0,1w,. Se puede ver en la figura 4.6 (a)
que por w, = 10257 bajo, el campo de CNT se excita principalmente cerca del
area de la ruta de carga, pero para grandes w, = 2,1 x'* s71.En la figura 4.6 (b)
los SWCNT excitados se encuentran en el frente de onda total de Cherenkov con
cos(f) < v/nc, donde n = 1,22 es el indice de refraccion del medio transparente.
Las amplitudes de campo que se muestran en la Fig. 4.6 (a), (b) son muy dife-
rentes en diferentes w,. Por lo tanto, es de gran interés calcular la cantidad de
energia radiada de la carga integrada a lo largo de la ruta de carga en funciéon
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Figura 4.6: Radiacion de Cherenkov en la superficie, con frecuencia de plasma (a)wp =
10123’1y(b)wp = 2,1 x 10571, Observamos que las amplitudes de los campos excitados en
cada SWCNT dependen significativamente del valor w,,. Para w, = 10'25~! bajo, el campo se
excita principalmente dentro del 4rea de la ruta de carga, panel (a), pero para w, = 2,1 x101°s~1
mayor, (b) los SWCNT excitados se encuentran en el frente de onda total de Cherenkov. Otros
parametros son: el radio de los nanotubos es R = 175nm, el radio interno es R; = 140nm, la
longitud de los nanotubos es h = 3,103nm y el tamafio del sistema es 5 x 104nm.

de w, para varias velocidades de carga diferentes v. (Para el caso sin dispersion
y sin pérdidas, tal dependencia viene dada por la ecuacion. 4.3). La figura 4.7
muestra una energfa radiada en funcion de w, para varias velocidades de carga
v. Tal dependencia se muestra en la figura. 4.7. Podemos distinguir en la figura
4.6(a,b) la distribucion colectiva de plasmones-polaritones radiada sobre el campo
eléctrico E,. Observamos la altura que alcanza la energia radiada sobre el eje z,
y observamos que para el caso 4.6(b) con (a)wp = 10"s71y(b) alcanza una altura
de 50 mientras que para el caso 4.6(b) con w, = 2,1 x 10%s™! alcanza una altura
de 100, podemos darnos cuenta que existe una mayor colectividad de plasmones
de superficie cuando la frecuencia ese mayor.
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4.5. Acoplamiento 6ptico entre carga y la nanoestructura
CNT-3D

45 ]

35—
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Figura 4.7: La energia radiada de la carga (unidades arbitrarias), integrada a lo largo de la
ruta de la direccién de la carga en funcién de w, para diferente velocidad de carga v. En el area
wp = 1 x 10'%,4 x 10'5]s~! observamos un patréon de energia de doble pozo con un maximo
(indicado por el simbolo B) en w, = 2,1 x 10571 y dos minimos (indicados por los simbolos
A,C)enw, =12x10%s71 y w, = 3,5 x 1057 ! respectivamente para todas las velocidades. La
posicion de dicho extremo depende débilmente del valor de v,.. 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 figura 4.7 que la estructura CN'T causa una diferencia dras-
tica de la dependencia dada por la ecuacion. 4.3. Observamos de la figura 4.7 que
en la zona 1 x 10"%s7! < w, < 4 x 10"s™! un perfil de energia de forma de do-
ble pozo emerge en tal dependencia. Existe un maximo (indicado por el simbolo
B) en w, ~ 2,1 x 10"*s7! y dos minimos (indicados por los simbolos A,C) en
wp >~ 1,2 x 10571 y w, ~ 3,5 x 105! 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 significado del pico B en la figura 4.7 evalua-
mos el factor adimensional G = (Agpp/l)k donde Agpp es el plasmoén-polariton
wavelength, k = R/l es una relacion entre los radios de un CNT y le valor de [
es la escala espacial tipica. Para w, ~ 2,1 x 1057, tenemos Agpp = 1,55um,
eso para R = 0,350 y | = 500nm trae el valor G ~ 1. Esto significa que para



CAPITULO 4. RADIACION OPTICA DE CHERENKOV EN CNTS 69

wp ~ 2,1 x 10”s7! en los nanotubos acoplados se produce una resonancia: las
excitaciones de plasmoén-polariton de superficie se generan de manera resonante
por la carga en movimiento a la frecuencia resonante de la nanoestructura CNT
wy/(en + 1)%5. El pico en w, ~ 2,1 x 10¥s7! corresponde a un fuerte régimen de
acoplamiento entre el campo de carga radiante y las excitaciones Opticas colectivas
en una estructura CNT. Tal observaciéon nos motiva a estudiar una estructura de
campo excitado en 3D en una zona tan resonante con detalles.

Ahora estudiamos la distribucion de campo 3D (carga + nanotubos) en el momen-
to t = t. (donde ¢, es el momento en que la carga toca la estructura de nanotubos)
para diferentes valores w, de SWCNT. Como ya se menciond, la frecuencia de los
plasmones de superficie w,/+/e;, + 1 define un limite en el espectro de frecuen-
cia de los nanotubos conductores. Entonces, el rango del espectro de Cherenkov
alrededor de w,/+/e, + 1 contribuye principalmente al espectro de campo excita-
do en nanotubos. Investigamos los patrones de campo 3D en la zona resonante
1 x10Y%s7! < w, <4 x10"%s7! donde emerge un perfil de forma de doble pozo,
ver figura 4.7.

4.6. Estructura 3D del campo 6ptico de la nanoestructura
CNT

En la figura 4.8 muestra los patrones (corte de tomografia) 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 figura 4.3) en varias intersecciones (de (a)
a (1)) para el eje Z del sistema 3D en w, = 2,1 x 10°s™!, ver figura 4.8, flecha B.
En todos los paneles de la figura 4.8 la carga se mueve de izquierda a derecha. Los
paneles (a), (b) (parte superior del area de carga) e (i) (parte inferior del sistema
CNT) exhiben el unico frente de onda Cherenkov (que tiene grandes amplitudes)
y no muestran el campo CNT debido a amplitudes muy pequenas de este tltimo
en su periferia. Sin embargo, en los paneles centrales (d) - (g) observamos tanto
el frente de onda de Cherenkov bien definido que esta acoplado al campo de la
CNT excitada en varios cortes (manchas de color).
Observamos que en la figura 4.8(f) la amplitud del campo CNT es practicamente
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 moévil al campo de la
estructura CN'T. Tal aumento de la amplitud del campo en la frecuencia maxima
2,1x10's7! también se confirma en la figura 4.6 (b), donde el aumento del campo
resonante de la estructura CNT en se muestra una comparacioén con el caso de
una frecuencia més baja en la figura 4.6(a). En la figura 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 w,=
1,2 x 10%s7! y (b) para w,= 3,5 x 10s7, los valores minimos del campo de
energia de la figura 4.7.
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Figura 4.8: La estructura del componente de campo generado E, (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 E,(z,vy, z;) se muestra en varias capas (i — th cortes) del eje Z (de (a)
a (i)) del sistema 3D para w, = 2,1 x 10'°s™! en la posicién del pico del campo, ver figura 4.7,
flecha B. El panel (a) muestra las amplitudes de campo en el area superior ¢ = 2 de la carga
movil (ver figura 4.3), el panel (i) muestra el campo en el area inferior ¢« = 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 interconexién de gran

amplitud entre la CNT.
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Figura 4.9: Se muestran los mismos cortes que en la figura 6, pero para (a) wp= 1,2 x 10'%s~ ! en
la posicion del campo izquierdo minimo, y para (b) w,= 3,5 x 10'°s~! en la posicién de minimo
del campo derecho, ver las flechas A y C de la figura 4.7 de los valores minimos de los posos
respectivamente.
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Figura 4.10: La imagen (a) muestra la distribucién de campo 3D en E, con la carga movil

(lado derecho) y los nanotubos (lado izquierdo) para la frecuencia de plasma w, = 2,1 x 10'°

s~! que corresponde al pico de la figura 4.7 pico con flecha "B". La flecha azul muestra la

direccién de entrada de la carga. La flecha P y Q inician el area del campo Cherenkov y el
campo CNT respectivamente. En el centro (flecha Q) observamos la estructura periddica del
campo 3D excitada en el 4rea de los nanotubos. Se puede observar que en wy, = 2,1 x 101° st
el campo de la estructura CNT tiene una forma periédica bien definida. La imagen (b), muestra
la estructura de los nanotubos resonantes en el interior de la nanoestructura y bajo la superficie
de donde pasa la carga.

La figura 4.9(a) muestra lo mismo que en la figura 4.8 pero para w, = 1,2x 105!
en la posicion de la frecuencia baja, ver figura 4.7, flecha A con frecuencia menor.
De la figura 4.9, observamos que a una frecuencia de plasma dada w,, la amplitud
del campo en el plano central es mucho menor que en el caso que se muestra
en la figura 4.8 . La figura 4.9(b) muestra lo mismo que en la fiura 4.8, con a
una frecuencia de plasma mucho mayor de w, = 3,5 x 10°s™!, que corresponde
a un segundo minimo (simbolo C) en la figura 4.7. Observamos también que la
frecuencia de plasma dada w,, la amplitud del campo en el plano central es mucho
menor que en el caso que se muestra en la figura 4.8. Esto confirma nuevamente la
observacion de que una transferencia de resonancia de energia de radiacion desde
una carga en movimiento a una nanoestructura periédica ocurre a la frecuencia
wp, = 2,1 x10s7 . A menudo es més informativo explorar la estructura completa
del campo 6ptico en un medio 3D total. Las figuras 4.10(a,b) muestran el cam-
po 3D de la distribucion de campo E, en dicho sistema compuesto (CNT + con
carga movil) para la frecuencia de plasma w, = 2,1 x 10Ys™! que corresponde
al pico que se muestra en la figura 4.7 (simbolo B). Las flechas 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
superficie de fase idéntica que toca la salida del sistema 3D. La flecha P y @) indi-
can el area del campo Cherenkov y el campo CNT respectivamente. En el centro
(flecha @) observamos el patron periddico del campo 3D excitado en el area de
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los nanotubos a w, = 2,1 x 10"®s~! como se muestra en la figura 4.10(a), mientras
que en la figura 4.10(b), se muestra un corte cerca de la superficie que visualiza
los nanotubos resonantes que componen la nanoestructura.

Se puede concluir que sobre el espectro de energia de campo en E, como una
funcion de una frecuencia de plasma exhibe una forma clara de doble pozo no
monotonica que se puede observar en la figura 4.7. Se observa un pico de energia
en una zona de excitaciones de plasmoén-polariton de superficie 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 radiaciéon para una
frecuencia de nanotubos de carbono es en el punto de frecuencia w, = 2,1 x 10"
571 con una velocidad de carga v = 0,98 para este estudio.

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

Dado que hoy en dia el nivel de ingenieria no permite crear estructuras CN'T
periodicas, consideramos una estructura de nanotubos con un factor aleatorio en
las longitudes y radios para que nuestro estudio sea adecuado a la morfologia real
de CNT y su escala espacial espectroscopica y nano-metrica en un rango w, [66].

Como se mencioné anteriormente que

es muy complicado construir nanotu- ®)

bos de estructuras uniformes es por E@
eso que nuestro estudio trata de ape- "
garse lo mas cercano posible a la mor- our
fologia de los nanotubos reales que \n\
hoy en dia 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
v € [0, 1] para nuestras variables alea- 0
torias [a, b|] donde b > ay h = a

y r = b. Aplicamos el método Ran-

dom para a la longitud de los nanotu-

bos como h = hyin + (Rmaz — Bomin )Y

y el radio externo del nanotubo con

o A Figura 4.11: Patréon de CNTs paralelos con ta-
R = Tpin + (Tmaz — Tmin)7y €l radio in- N . : _

del b Ri — R E manos aleatorios (longitud y radio) en la parte
terno de panOtu. 0 es = O’S - B inferior del sistema. La carga rapida se mueve pa-
nuestras simulaciones estandarizamos ralela al plano XY con velocidad uniforme v || X
las medidas como se muestran a con- sobre el nanotubo como se indica con la flecha Q;
tinuacion: [ = 500nm, Nme, = 60 = (b) el recuadro muestra a detalle la morfologia de
32103nm, hmin = 0 Y Tmaw = 1,0R, U0 SWCNT (Nanotubo de pared blando). [69].

? Y ?

T'min = 0,5R0, RO = 0,35l = 175nm.
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Figura 4.12: Muestra la solucién a la ecuacién 4.9 de dispersion con los parametros de depen-
dencia.La flecha A; ¢ y Bi ¢ muestra la solucién cuando /=0 y [=1. La flecha C' muestra la
frecuencia de la superficie del plasmon la flecha D corresponde a la onda de la luz k = w/c. La
linea punteada con la flecha E se aproxima al espectro de densidad de energia radiada por la
carga.

Otra manera de expresar la dispersion 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 propagacion electromagnética, se expresa en
la siguiente ecuacion [67].

[é][(liﬂ”o)K{(lﬁgTo) — %I{(IﬁlTo)Kl(I{Q’f’o)] X

[é[z(mro)K{(@ro) — %Il’(mro)Kl(mro)} = (4.9)

2
L (raro) K (o) (5 — )
Donde I; y K; son funciones modificadas de Bessel de primer y segundo orden, la
prima denota una derivada con respecto al argumento [ = 0,1, 2, ..., 7o es el radio
y:
2 ) w? 2 ,  w

K] =k — ge(w), Ky = ki — =2 > 0. (4.10)
La figura 4.12, muestra la dependencia de dispersion de la ecuacion 4.9. Doénde:
y = y(z), v = wro/c e y = kry con diferente valor de parametro ¢ = w,ro/c y
[ = [0,1]. En la figura 4.12, observamos que para grandes y > 1; los valores x
alcanzan los valores ¢/ V2 respectivamente, que corresponde a la frecuencia de
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plasmon superficial en la superficie de CN'T. Podemos ver que cuanto mayor es la
energia irradiada por la carga en movimiento, mas cercana estd la frecuencia del
nanotubo a la frecuencia del plasmon superficial.

De la figura 4.12, cuanto mayor es la energia irradiada por la carga en movimiento,
mas cercana esté la frecuencia del nanotubo a la frecuencia del plasmoén superfi-
cial. Sin embargo, la descripcion correcta de la estructura real y la dinamica del
campo Optico en un nano-sistema compuesto requiere la exploraciéon de una na-
noestructura compuesta completa con distribuciones tridimensionales y pérdidas
(7e # 0) CNT, que se muestran en la figura 4.11. En las siguientes secciones,
aplicamos la técnica numérica FDTD para estudiar dicho sistema 3D.

4.8. Aprovechamiento numérico - FDTD

Vale la pena senalar que el estudio FDTD del espectro de plasmoén-polaritones
de superficie en un sistema desordenado tridimensional es una tarea laboriosa,
incluso para calculos paralelos. Por lo tanto, en este estudio nos limitamos al ré-
gimen antes mencionado. La comparacion de resultados para diferentes niveles
de trastorno requiere expansiones significativas y el uso de diferentes distribu-
ciones estadisticas. Dicha investigacion se llevard a cabo en el futuro. En tales
nanotubos desordenados con parametros aleatorios (ver figura 4.11), se produce
la generacion de oscilaciones locales (no homogéneas) de los campos 3D de su-
perficie de plasmoén-polariton. Dichos campos tienen una forma complicada y una
simetria axial que difiere significativamente con respecto al caso de los nanotu-
bos periddicos estudiado en nanotubos con estructura periddica. Consideramos
SWCNT con permitividad dieléctrica dispersiva similar a la de los metales Drude
e(w) = en — w)/(w® + iyew), donde e, = 2 es la permitividad dieléctrica de la
matriz del anfitrién, w, es la frecuencia de plasma y 7. << w,. Para la superficie
de plasmon-polariton la frecuencia es w,/v/cp, + 1. La parte central (nicleo) de
SWCNT se cumple con el mismo dieléctrico con € = 1,5 como la parte superior
del sistema.

En la figura 4.13 podemos observar el campo colectivo de plasmones-polaritones
de superficie que produce la radiacion de Cherenkov del campo excitado de los
nanotubos, podemos ver que las amplitudes varian dependiendo la frecuencia de
plasma que se le aplique a cada nanoestructura en el caso de la imagen (a) con
frecuencia de plasmasw, = 6 x 105!, observamos una amplitud visible en forma
de cono con altura méaxima de 60 sobre el campo FE,, mientras que para el caso
(b) con frecuencia de plasma; w, = 4,1 x 105!, se alcanza un mayor niimero
colectivo de plasmones de superficie con una altura de 100 sobre el campo eléctrico
E, [71,72|. En la figura 4.13, podemos observar el cono caracteristico que produce
la onda de la radiacién de Cherenkov sobre la superficie de las nanoestructuras
para el caso de la figura 4.13(a), muy diferente a la forma de onda que se plasma
en la figura 4.13(b), que es distorsionada debido a que existe una mayor frecuencia
de plasma mucho mayor en las nanoestructuras para este tltimo caso. Dicho com-
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Figura 4.13: El campo Cherenkov FE, (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) w, = 6 x 10's™1 y (b) w, = 4,1 x 10's~1. Observamos que las amplitudes de
los campos excitados en cada SWCNT dependen significativamente del valor w,. Para w, =
6 x 10's~! el campo se excita principalmente dentro de la ruta de carga, pero para w, =
4,1x10*s71 (b), hay pequefios huecos concavos 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 w, y acoplamiento
Optico sobre nanotubos con estructura aleatoria

Nuestro siguiente objetivo es saber como se comporta la emisiéon de plasmones
de superficie cuando variamos el valor de la frecuencia w, (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 mas energia. Estudiamos un rango de frecuencias, tomando como dato
principal que la magnitud del campo cambia en relacion con la frecuencia de los
CNTs, como se observa en los dos ejemplos de la figura 4.13(a, b), realizamos
varias pruebas para calcular el campo eléctrico en un rango de frecuencia para
wy de w, = [1 x 10 hasta 5 x 10'%]s™! para 4 velocidades diferentes de la carga
(vl = 0,81, v2 = 0,87, v3 = 0,92 y v4 = 0,98) para la radiacién de Cherenkov.
En estas pruebas, el objetivo es encontrar la frecuencia w,, donde el campo es
mayor y, por lo tanto, mas acoplado con la radiacion de Cherenkov. Encontra-
mos la frecuencia donde se genera un mayor acoplamiento entre las CNT y la
carga estd en w, = 6 x 10"s7! que se indica con la flecha B, mientras que en
el rango estudiado el acoplamiento més pequeno se da en el punto minimo para
wp, = 4,1 x 10"s7!, en la figura. 4.14 muestra los resultados de esta investigacion.
Investigamos un amplio rango de frecuencia donde se ubicaron mayores cambios
en la radiacion de plasmones, el rango de frecuencia con mayores cambios se pue-
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Figura 4.14: La energia radiada integrada (unidades arbitrarias) en toda ruta de la direccion
que sigue la carga (path) en funcién de w, a diferentes velocidades de carga v. En el area w, =
1 x 10,5 x 1016]s~! observamos un patrén de energia con el maximo nivel de energia (indicado
por el simbolo B) en w, = 4,1 x 10'°s~! y un minimo de energia inicial A en wp =06 x 1014571
respectivamente para todas las velocidades. La posicion de dicho extremo depende débilmente
del valor de v,. 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 F, (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 E,(z,y, 2;) se muestra en varias capas (i —th cortes) del eje Z (de (a) a
(i) para w, = 6x10'*s~! en la posicién del campo minimo, ver figura 4.14, flecha A. El panel (a)
muestra las amplitudes de campo en el area superior ¢ = 2 de la carga movil (ver figura 4.14), el
panel (i) muestra el campo en el area inferior ¢ = 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 estan indicados por las barras

de colores. En los paneles (d)-(h) observamos el campo de interconexiéon de gran amplitud entre
la CNT.

de observar en la figura 4.14, que va desde w, = w, = 6 x 10"s™! donde hay un
ligero sedimento bajo(Punto inicial minimo en la que la energia asciende), alcanza
un méaximo nivel de energia en donde la generacion de plasmones es mayor en el
rango w, = 4,1 x 10°s™! y vuelve a decaer en el valor de la frecuencia del valor w,
= w, = 1 x 10'%s~. Para valores de frecuencia posteriores se sigue una relacion
sin cambios de energia.

Observamos que la resonancia del campo de la estructura CNT aumenta en
comparacion con frecuencias mas bajas y frecuencias mas altas que el valor de
wp = 4,1 x 10571, valor donde hay una mayor dispersiéon de energia y un mayor
acoplamiento entre la relacion (carga + CNT). Consideramos importante saber
cudl es el comportamiento dentro de los puntos A y B, punto minimo ascendente
de energia y punto maximo de energia y de acoplamiento 6ptico entre la carga y
el sistema de nanotubos es. Es por ello que en la figura 4.15(a,b) observamos las
tomografias para el caso de los puntos A y B.

En los paneles (a-i) de la figura 4.15(a, b), se muestran las secciones transversales
del campo F, del punto minimo de frecuencia w, = 6 x 10'*s~!, se muestran los
campos de la mano-estructura de CNT irradiados en profundidad Z (orientacion
de los nanotubos), donde (a = 2) esta cerca de la superficie, (e = 51) muestra un
corte en el medio de la estructura de los nanotubos y (i = 100) esta cerca de la
base donde se encuentran las CNT. Podemos ver que hay una mayor distorsion
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Figura 4.16: Distribucion de campo 3D E,(a) sistema compuesto con la carga moévil y nanotubos
para la frecuencia de plasma w, = 6 x 104s~! que corresponde al valor minimo de la figura
4.14 (flecha A). La flecha azul muestra la direccion de entrada de la carga. Las flechas Py Q
indican el area del campo Cherenkov y el campo CNT respectivamente. En el centro (flecha Q)
observamos la estructura periddica del campo 3D excitada en el area de los nanotubos. Se puede
ver que en tal w, = 6 x 10'*s~! el campo de la estructura CNT tiene una forma periédica bien
definida. Par el caso (b) observamos las mismas caracterizas pero correspondientes al punto B
al valor méaximo de la figura 4.14 (flecha B), punto donde se emite mayor energia de plasmones-
polaritones dentro de la nanoestructura con frecuencia w, = 4,1 x 1019571,

del campo entre los nanotubos para los valores de las secciones ¢ - g (i = 31 a 71)
para ambos casos de la figura (a, b) de los niveles bajo y méximo de energia de las
letras A y B de la figura 4.14. Podemos ver en la barra de color de cada figura el
rango de intensidad alcanzado en cada uno de los cortes para cada valor (i), donde
el valor para la seccion (f) tiene un mayor intensidad (intensidad de color = 40)
en comparacion con las otras secciones para el caso de la figura 4.15(a), mientras
que para el caso de la figura 4.15(b), el mismo corte con frecuencia alcanza un
valor de intensidad méaximo de 100.

Para comprender mejor la distribuciéon del campo, unimos todas las secciones o
capas de los valores ¢ = 1 hasta ¢ = 100 para generar una imagen 3D que repre-
senta el campo completo en profundidad de los nanotubos Z, y la expansion del
campo F, que se produce en el interior de los nanotubos. La imagen 3D de la
figura 4.16(a), muestra el valor minimo (flecha A) que se muestra en el grafico de
la figura 4.14, donde podemos observar una baja dispersion de plasmon-polariton
para esta frecuencia w, = 6 x 10"*s™!, donde @Q representa la direccion 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 méaxi-
mo de mayor acoplamiento de la figura 4.14 (flecha B), con frecuencia mayor de
wp, = 4,1x10%s7!. En la figura 4.16(b), la imagen en 3D se muestra para el punto
maximo de plasmones- polaritones y la dispersién del campo E, correspondiente
al punto maximo w, = 4,1 x 10'%s~! del grafico de la figura 4.14, donde podemos
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observar el campo de nanotubos para los CN'Ts con de diferente radio y longitud.
Este valor representa el mayor acoplamiento y una mejor dispersiéon de energia
del campo F, entre la radiacion que emite la carga de Cherenkov y la frecuencia
w, emitida por los CNTs.

4.10. Comparacién de CNTs frente a Nanoestructuras de
T70s

Como se mencion6 en el capitulo 2, dadas las condiciones tecnologicas es muy
complicado crear nanoestructuras periodicas. Los CNT que se producen comun-
mente en laboratorio que tienen radios y longitudes diferentes(Ver figura 4.17).
Dentro del mercado industrial existen otra variedad de nanoestructuras: nanotu-
bos de TiO, (Didxido de Titanio) con importantes capacidades conductoras, es
por ello que decidimos incluir estas nanoestructuras a nuestra simulacion. Ver figu-
ra 4.18. Las nanoestructuras a base de grafeno (CNT), pueden tener oscilaciones

- -

- = -

Figura 4.17: Imagen real tomada con Micro-
grafias SEM (Scanning electron microscope)

que muestran superficies de fractura de com- barrido. Muestra el costado de los nanotu-

puestos de CNT'/ epoxy alineados después bos de T'iOs, con forma de bambu bien de-
de la prueba de traccion [91] finida,

Figura 4.18: Nanoestructuras de diéxido de
Titanio (T%02) imagen de microscopio de

superiores a los de 1 x 103, mientras que las nanoestructuras de TiO,, general-
mente solo operan en frecuencias relativamente bajas, iguales o menores a 1x 1019,
en nuestro interés por saber qué tipo de nanoestructura tubular resulta ser mas
eficiente, realizamos varias pruebas en los rangos de frecuencia para las nanoes-
tructuras, 1 x 103(a partir de kilohertz-KHz) hasta 1 x 10'° para las estructuras
de diéxido de titanio, mientras que para el caso del CN'T ocupamos frecuencias
de plasma mayores o iguales a 1 x 10 hasta 1,2 x 10'® para encontrar que tipo
de nanoestructura permite mejores transmision de senales en modo de plasmones-
polaritones. Estudiamos dos dependencias principales; la primera muestra una
dependencia de frecuencias distribuidas en un intervalo de velocidades (ver figura
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Figura 4.19: Energia que irradiada la carga con dependencia de la velocidad de la carga para
diferentes frecuencias de plasma; w, = [10'3,10',10'%,2,1 x 101015, 3,5 x 10'5 y 8,5 x 10'° para
los nanotubos de CNT’s (a) y w, = [103,105,10%y10'%]s~! para el caso (b) TiOz, 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 figura 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 w, = [10?,10°,108y10']s~! para el caso de nanotubos de TiO, y
para frecuencias altas w, = [10'%,10',10%,2,1 x 10%,3,5 x 10" y 8,5 x 1015]s — 1
para el caso CNT’s, ver figura 4.19(a). Podemos observar que para frecuencias
pequenias w, = [10%,10%,10® y 10'%s™!, caso TiO,, (Ver figura 4.19(b)), no exis-
te variacion en la radiacion de energia, caso contrario para frecuencias grandes
wp, = [10'3,10™,10%°,2,1 x 10%,3,5 x 10" y 8,5 x 10'. Donde existe una familia
més variada con respecto a la familia de frecuencias (w, > 10%) que tomamos para
estas pruebas como se observa en la figura 4.19(a). Observamos que ambos casos
de la figura 4.19(a) y (b), coinciden con la misma relacion de energia radiada para
ambos casos de nanoestructuras. En la figura 4.20 y 4.21, observamos las tomo-
grafias en profundidad y la estructura 6ptica 3D del valor maximo irradiado para
las nanoestructuras de Dioxido de Titanio TiO, con frecuencia w, = 10'%s~! con
una velocidad de v = 0,85, punto maximo indicado por la flecha B de la figura
4.19(b). La figura 4.20 muestra los paneles en vistas de tomograffas de las na-
noestructuras en profundidad desde i=2 hasta i=100, mientras que la figura 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 precision de un punto mayor de
energia radiada, esta relacion la apodemos observar en la figura 4.22, en donde se
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cie hasta la base etiquetados desde Figura 4.21: Estructura Optica 3D con
i = [2,21,31,41,51,61,71,81,100], en las wy = 10"s7, cuando la carga que produce
que podemos observar el campo 6ptico que la radiaciéon de Cherenkov va a una veloci-
generan la radiacion de la particula para dad v=0.85. Punto méximo indicado por la
cada seccion transversal. flecha B de la figura 4.19(b).

traza una linea puntada divisoria separando el ancho de banda de las frecuencias,
en lado izquierdo encontramos un intervalo de frecuencias para nanoestructuras de
TiOs y lado derecho, frecuencias para los C'NT's. Claramente podemos observar
una mayor generaciéon de energia W, sobre la superficie mayor en los nanotubos
de carbono cuando se varia la frecuencia de los nanotubos w,. En nuestro apro-
vechamiento numeérico utilizamos una saturacion de 200 nanotubos sobre nuestra
malla numeérica de CNTs, cantidad aproximada al arreglo de los nanotubos de
T104 creadas en laboratorio para nuestros fines.

En la figura 4.23 podemos observar los cortes en profundidad del campo E, para-
lelo al eje Z, correspondientes al punto de mayor acoplamiento de los nanotubos
CNT con la carga radiante al punto méaximo de energia de la grafica de la figura
4.22, indicada por la flecha A con frecuencia w, = 1,2 x 10571

En la figura 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 reflejada en la barra de colores, con un valor igual
a 40. En la figura 4.24, observamos la radiacion de superficie que emite la carga
sobre la nanoestructura del pico maximo de radiacion de energia(indicada por la
flecha A de la figura 4.22). Podemos observar también la amplitud del campo
E.., que deja el campo 6ptico producido por la carga que pasa sobre los nanotubos
(picos que sobresalen de la superficie de los nanotubos) y que viaja a una veloci-
dad v=0.866 con un indice de refracciéon n = 1,22 para los cuatro casos pero con
una frecuencia de w, = 1,2 x 10'°s71. En la figura 4.24, podemos observar el cam-
po indicado también por la barra de colores F,, que indica un valor aproximado
de 140, valor que alcanza la altura méxima irradiada de plasmones de superficie
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Figura 4.22: Podemos observar en primera instancia que para las frecuencias w, para los nano-
tubos de TiOs, existe una alta concentracion de energia constante para todo el rango de familias
de w, = 10'°s~! cuando la velocidad es igual a v = 0,81 (Linea de color verde). Caso contrario
para los CNTs donde existe un cambio considerablemente importante de energia cuando la car-
ga va a una velocidad v=0.98 (Linea de color azul) en un pico maximo de w, = 1,2 x 106571
indicada por la flecha A.
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Figura 4.23: Tomografias en forma de paneles (a-i) que muestran los cortes de altura del campo
E, en altura y paralelo al eje Z para el pico A de la figura 4.22, podemos ver que la tomografia,
con mas 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 figura 4.25, podemos ver el com-
portamiento interno de la estructura de los nanotubos CNT del punto méximo
de energia de la figura 4.22 (indicada por la flecha A de la figura) con frecuencia
wp, = 1,2 x 10'%s71 podemos observar un plasma con pequenas formaciones de
plasma en forma de nanotubos paralelas al eje Z de la amplitud del campo FE,,
donde las flecha azul indica la direccion de la carga radiante.
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Figura 4.24: Cono de Cherenkov pro- Figura 4.25: Amplitud del campo E, en
ducido por la carga sobre los nanotu- el interior de la estructura CNT con na-
bos con velocidad v—=0.866 y frecuencia notubos aleatorios, con frecuencia: w, =
wp = 1,2x 10571, (Pico maximo de ra- 1,2 x 10'%s~!(pico méximo de radiacién
diacién de energia(indicada por la flecha de energia(indicada por la flecha A de la
A de la figura 4.22). figura 4.22).

4.10.1. Orientaciones de las nanoestructuras

Las estructuras estudiadas hasta
ahora (Morfologias periodicas y alea-
torias) tienen una direccion vertical y
una orientacion paralela al eje Z, sin
embargo, existen otras variedades de
arreglos en las nanoestructuras, una
morfologia muy cominmente conocida
es la morfologia de red (Similares a la
Figura 4.26: Microscopia electronica que visuali- imagen de la figura 4.26), en la que los
za las fibras de CNT con didmetros de 100-200 nanotubos forman una red horizontal
nm. [84] 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 morfologia cruzada
(en red), para conocer el comportamiento entre la nanoestructura resonante en
red y la carga que produce la radiacion de Cherenkov [73-83].
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4.11. Radiacion de Cherenkov sobre una malla de nanotu-
bos resonantes

La malla compuesta por CNT con morfologia de red se encuentra muy comin-
mente en la creacion de nanoestructuras [84-92|, por lo que nuestra investigacion
proporciona informaciéon que puede ser de gran interés cientifico y tecnolégico en
pruebas reales considerando este tipo de morfologia en la CN'T’s. Analizando esta
consideracion, podemos observar que los nano-compuestos forman una malla con
contacto mecanico entre ellos que genera una conduccién inminente de energia a
través de la malla CNT [94] que no habia sido estudiada en investigaciones pre-
vias [95,96].

Consideramos una nanoestructura perio-

dica 10 x 6 CNTs paralelos al eje XY y

1 a la direcciéon de carga. El radio ex-

terno de los CNT de pared simple (SW)

es R = 0,351 = 175nm, el radio interno

es R; = 0,.8R = 140nm, la longitud es

h = 6l = 3,10>nm, v el tamano del siste-

ma es L -1 = 5,10*nwm, donde | = 500nm

es una escala espacial tipica para dicha (P)

nanoestructura.

Dichos valores de los parametros de di-

mension son mas utiles para el usuario

en nuestras simulaciones numéricas. La

CNT de pared simple (SWCNT) tiene una

permitividad dieléctrica dispersiva de car-

bono e(w) = &, — wp?/(w? + iyw), don-

de la permitividad de la matriz del host Figura 4.27: (a) Sistema de simulacién 3D

es €, = 2, wp es la frecuencia de plas- de nanotubos + carga. Donde los nanotu-

ma, v << w es la coeficiente de absor- bos muestran la morfologia con forma de red

cion de campo. (En este caso, la frecuen- (plano XY) y la carga répida (flecha Q) que

cia del plasmon-polariton de superficie es S¢ mueve por encima de la red de CNT. (b)
.~ muestra la morfologia del SWCNT.

wy/(en + 1)%P). Para este caso se estudio

nanotubos periddicos en longitud y grosor, es decir, nanotubos uniformes pero

con diferente orientacion. La parte central (niicleo) de SWCNT se cumple con el

mismo dieléctrico (Color rosa) con £ = 1,5 como parte superior del sistema. En

nuestra simulacion, normalizamos la velocidad de carga a la velocidad de la luz

en el vacio ¢ [97]. Debido a un espectro de radiacion de banda ancha de la carga

en movimiento (ver Ecuacion 4.3). Podemos observar en la figura 4.28, también

la emision de energia radiada sobre la superficie de la nanoestructura de CNTs y

encontramos un distribucion muy diferente de energia a la de los casos anteriores,

donde los nanotubos tenian una orientacion hacia el eje Z(nanotubos verticales).

Podemos ver en la figura 4.28 los picos de energia del campo FE, generados en
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Figura 4.28: Podemos observar el campo optico (Mediante el método FDTD [98] ) que produce
la carga en la superficie de la nanoestructura (Red de CNTs). Las flechas indican la entrada y
salida de la carga. Para el caso (a), tenemos una frecuencia de w, = 1 x 10'3 y para el caso
wp =5 x 10'5 con una velocidad de carga para ambos casos de v = 0,75

la superficie después de que la carga ha pasado sobre la superficie de la nanoes-
tructura y ha alcanzado los limites de nuestra simulacién. Las flechas 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 w, = 1 x 10'3, observamos una ruta bien definida de picos de
plasmones-polaritones que deja la radiacion Cherenkov en la estructura CNT en el
centro de la superficie del sistema. Para el caso de la Figura 4.28 (b) la malla CNT
se excita a una frecuencia de w, = 5 x 10'® donde observamos picos bien definidos
en el centro del sistema con pequenos picos de energia a los lados que acompanan
a la ruta principal donde pasa la carga, observamos que los SWCN'T excitados se
encuentran en el frente de onda de Cherenkov donde el indice de refraccion 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 significativos
de energia para el mismo sistema con velocidad de carga igual a v = 0,75 pero
con diferente frecuencia nos motiva a estudiar la energia radiada para diferentes
valores de w, y diferentes velocidades de carga.

Podemos observar una uniformidad en la radiacion de energia 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 energia en el punto de
frecuencia w = 1 x 10'? que disminuye mientras aumenta la frecuencia. Este signi-
ficativo pico de energia nos lleva a estudiar en detalle las velocidades asociadas a
él, ya que este fenémeno no se consider6 anteriormente. Las figuras 4.29 (a) y 4.29
(b) muestran algunos cortes en forma de tomografias para el campo FE, dentro
del sistema 3D correspondiente a las Figuras 4.29(a) y 4.29(b) con frecuencias de
w, =1 x 10" y (b) w, =5 x 10" respectivamente. Para ambos casos tenemos
cortes del efecto que produce la radiacion Cherenkov en el sistema donde se en-
cuentra ubicada la malla de nanotubos, tenemos cortes que van desde i = 2, corte
més cerca de la superficie hasta ¢ = 100, corte méas profundo del sistema.
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Figura 4.29: Tomografias de dos paneles en profundidad del campo E, 3D en pequefios cortes
que van desde i = 2 (capa cerca de la superficie de la nanoestructura) hasta i = 100 (capa maés
profunda del sistema 3D). Para el caso (a) las capas de tomografia corresponden a una frecuencia
de w, = 1 x 103, para el caso (b) las capas corresponden a una frecuencia w, = 5 x 10'5, ambas
casos con una velocidad v = 0,75
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Observamos una mayor excitacion de los nanotubos en los cortes con i = 61, cortes
muy cercanos en donde estd ubicada de la malla en el sistema, podemos observar
el campo 6ptico bien definido y con mayor fuerza, para el caso 4.29 (a) observamos
una excitaciéon de campo en la ruta principal donde pasa la carga, para el caso
4.29 (b) con una frecuencia mayor observamos un campo 6ptico méas distribuido
en todo el campo de nanotubos y con mayor irradiacion en el panel (f). Los cortes
de las figuras 4.29 (a) y 4.29 (b), nos dan una nocién general del comportamiento
que ocurre en el campo 6ptico interno E, del sistema, para tener una idea mas
precisa del campo 6ptico 3D de la malla que podemos observar en las Figuras 4.30
(a-d) el campo 3D en detalle, las figuras 4.30 (a) y 4.30 (b), pertenecen al campo
optico interno de la figura 4.28 (a) con w, = 1 x 10" mientras que las figuras
4.30 (c) y 4.30 (d) pertenecen al campo 6ptico interno de La figura 4.28 (b) con
wp, =5 x 101,

Las figuras 4.30 (a) y 4.30 (¢) muestran todo el sistema de campo 6ptico que deja
la carga en el sistema, las flechas P y () indican el area del campo de carga en los
nanotubos excitados. Las figuras 4.30 (b) y 4.30Fig5 (d) son secciones transver-
sales a la altura donde se encuentra la nanoestructura de con morfologia de red
dentro del medio dieléctrico; Los campos 6pticos producidos por las nanoestruc-
turas se descubren visiblemente.

En la Figura 4.30 (d) podemos ver el campo de la malla de CNTs bien definido en
el area XY donde esta colocada la malla CNTs. Las flechas amarillas muestran
la entrada y salida de la carga en el sistema.
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Figura 4.30: Campo 6ptico F, que produce la malla de CNT dentro del sistema 3D. Para el
caso (a), las flechas amarillas corresponden a la entrada y salida de la carga con velocidad
v = 0,75 en la nanoestructura que resuena a una frecuencia de w, = 1 x 10'¥s~!. Las flechas
P y Q indican el area 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
wp =5 X 10*°s~1. Observamos que el campo visible interno que producen los nanotubos dentro
del sistema 3D queda descubierto en las imagenes (b) y (d) y el campo resonante de los CNTs
estan orientadas en direccion XY formando una malla (paralelas a la direccién de la carga)
extendida a lo largo del sistema. En la barra de colores E, observamos la intensidad del campo
eléctrico alcanzando como consecuencia entre la interacciéon de la carga y el nano-sistema. Las
flechas amarillas indican la direccién de donde entra y sale la carga.Observamos claramente una
fuerza de acoplamiento e intensidad del campo diferente entre las frecuencias w, = 1 x 1013571
y wp =5x 10571
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Figura 4.31: Investigamos un rango de frecuencia de w, = [1 x 10'3, 1 x 10'%] 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 significativo en la energia W, que disminuye mientras aumenta la frecuencia w,, en los
nanotubos.

4.12. Rango de frecuencias w, para velocidades finitas

Podemos observar que en las figuras anteriores hay un cambio importante cuan-
do el pardmetro w, se modifica y por lo tanto en la energia 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 figura 4.31 muestra una
relaciéon con la dependencia de frecuencia w, vs W, 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 energia radiada total W,
para cada velocidad respectiva se obtiene sumando los valores que irradian los
plasmones de superficie en el sistema en cada valor de frecuencia w,. Estudiamos
un rango de frecuencia de w = 1 x 10" hasta w, = 1 x 10'®], despreciamos las
frecuencias w, < 1 x 10'3, ya que los valores de energia permanecieron constantes
en este punto. De la figura 4.31, podemos observar un pico sobresaliente de energia
que comienza en una frecuencia 1 x 10'® y decrece mientras aumenta la frecuencia
cuando la carga va a una velocidad de v = 0,75 (Linea azul de la figura 4.31).
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Figura 4.32: Encontramos una familia de velocidades v = [0,706,0,791] que generan diferentes
picos de energia W, a ciertas frecuencias, que comienzan en el punto v = 0,706 y w, = 3,4 x 10'5
y termina en el punto v = 0,791 con w, = 4 x 10', siendo este, el tltimo pico de energia
encontrado en nuestra investigaciéon. También encontramos un pico maximo de energia indicado
con la flecha M con una velocidad v = 0,779 y una frecuencia w, =1 x 10'3 siendo el pico mas
alto de toda la familia investigada.

Para comprender méas detalladamente el pico de energia 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 energia muy similar a la
generada por la carga con v = 0.75. En la figura 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 energia registrados en diferentes puntos w,. El primer pico de energia
registrado en nuestros resultados numéricos corresponde al valor de velocidad v =
0.706 con una frecuencia w, = 3,4 x 10'®) mientras que el altimo pico de energia
se registro en v = 0,791 con w, = 4 x 10'. En la Figura 4.32, observamos 4 casos
del campo 6ptico interno con medio corte donde podemos ver el campo 6ptico de
los nanotubos. En las Figuras 4.32 (a-d), observamos cuatro casos del campo 6p-
tico interno a medio corte, donde podemos ver el campo 6ptico de los nanotubos,
observamos que para el caso (a) v = 0,75 existe una frecuencia w, = 1 x 10'3,
para el caso (b), v = 0.774 con w, = 2,9 x 10", para el caso (¢) v = 0,706 con
wp = 3,4 x 10 y para el caso (d) hay un v = 0,75 y w, = 5 x 10'°. En los casos
de la figura 4.32 (b), (c¢) y (d) con altas frecuencias, podemos ver un campo bien
definido de nanotubos en forma de malla CNT. Las flechas amarillas indican la
direccion en la que se mueve la carga. Las fluctuaciones de energia comienzan a
ocurrir en un punto con velocidad v = 0,706 w, = 3,4 x 10'*, indicado por la flecha
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(¢)i=31

DJ

Figura 4.33: La imagen (a) muestra el campo que produce la carga en la superficie de la nanoes-
tructura de red de nanotubos, (b) tenemos un panel de tomografias en profundidad del campo
FE. 3D en cortes pequenos, la capa con valor i = 2 , es la capa més cercana a la superficie,
mientras que la capa con el valor i = 100 es la capa mas profunda del sistema. (c¢) Observamos
el campo 6ptico 3D interno que produce la carga en el sistema, la imagen (d) muestra un corte a
la mitad del mismo sistema. Las flechas amarillas corresponden a la entrada y salida de la carga.
Las flechas P y Q indican el 4rea del campo Cherenkov y el campo CNT. Las imagenes (a-d)
corresponden al pico de energia méaxima (flecha M) de la figura 4.32 con velocidad v = 0,779 y
frecuencia w, = 1 x 10'3

S (Inicio) y aumentan con cada incremento de velocidad hasta alcanzar un punto
méaximo indicado con la flecha M (maximo) con valores de velocidad y frecuencia
v =10,779 y w, = 1 x 10'® respectivamente. Posteriormente, las fluctuaciones de
energia disminuyen hasta que tienen una fluctuacién final de energia en el punto
de velocidad v = 0,791 y frecuencia w, = 4 x 10!, indicado por la flecha F (Final).
El pico de radiacion de energia méaxima indicado por la flecha M de la Figura 4.32
representa un acoplamiento méximo de energia entre la carga y el sistema de na-
notubos resonantes. En la Figura 4.33 (a-d), apreciamos el comportamiento en la
superficie y dentro del sistema dieléctrico donde la malla de CNT correspondiente
a este acoplamiento se muestra en detalle (Ver flecha M de la figura 4.32). En la
Figura 4.33 (a) observamos la radiacion cherenkov en forma de cono (frente de
onda excitado) y un campo E, excitado en la ruta principal por donde pasa la
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carga. La figura 4.32 (b) corresponde a cortes del sistema, observamos una reso-
nancia mas fuerte en el corte 1 = 61, corte muy cerca de donde esta la malla CN'T.
En la Figura 4.32 (¢) podemos ver la distribucion del campo E, que produce la
carga dentro del sistema, las flechas amarillas indican la entrada y salida de la
carga, la figura 4.32 (d) muestra el mismo sistema con un corte transversal por la
mitad muy cerca de donde se encuentra la malla CNT. Las flechas () y P indican
el area del campo excitada por la radiacion de Cherenkov.

Podemos concluir que en la tultima seccion de esta investigacion; investigamos la
radiaciéon de Cherenkov producida por una particula 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 fluctua-
ciones de energfa en diferentes puntos de w,, de los cuales se destaca un pico de
energia maxima con un mejor acoplamiento entre la carga y la malla de nanotubos.



CAPITULO 5

RED NEURONAL QUE DETECTA UNA
TRANSICION DE FASE PARA UN
SISTEMA DE PERCOLACION MEDIANTE
BACKPROPAGATION

5.1. Introduccion

Las investigaciones de estructuras conglomeradas espaciales en materiales de
filtracion en diversas aplicaciones fisicas aplicadas en particular para la radiacién
de nano-emisores desordenados tridimensionales en materiales soélidos con perco-
lacion son areas de investigacion activa [99-108]. En una pequena concentracion
de defectos en tales sistemas, el niimero de grupos es insignificante. Sin embargo,
si la concentracion de grupos excede un cierto valor umbral p > pc, entonces el
grupo de expansion 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 tamafos de poros fijos es demasiado simple para ser adecuado
para casos reales de nano-cristales. Aqui consideramos una situacién mas avanza-
da cuando el radio de cada poro, donde r una funciéon de valor aleatorio. Esto lleva
a que la media R = (r) y una variacion de o, = ((r2) — (r)*)"/2$ emergen como
nuevas escalas espaciales que dan como resultado que la probabilidad critica de
percolacion p. se convierta en la funcion complicada de R y o,. En dicha filtracion
extendida, el grupo de expansion incipiente (y la transicion de fase de filtracion)
puede surgir en una p,. diferente del valor estandar 0.59 (para 2D) y 0.318 (para
3D).

Comprender las transiciones de fase de filtracion estructural es una parte impor-
tante de la fisica moderna. Recientemente, las investigaciones en el campo de las

92
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transiciones de fase en sistemas correlacionados de muchos cuerpos se convierten
en un area activa de desarrollos con el uso de maquinas inteligentes en el contexto
de investigaciones cientificas [114-122|. La existencia de una transicion de fase de
filtracion en p. de probabilidad critica entre las fases de filtracion y no filtracion
nos permite clasificar los dos tipos diferentes configuraciones (2D y 3D) directa-
mente y sin el uso de implementaciones del método Monte Carlo. En este trabajo,
construimos una red neuronal de retroalimentacion para realizar un aprendizaje
supervisado con estas configuraciones de clisteres de filtracién 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 p,, es capaz de clasificar correctamente
la transicion de filtracion en los conjuntos de prueba para los sistemas 2D y 3D.
Vale la pena senalar que debido a las formas espaciales fractales de los grupos
de filtracion (con dimension fractal L = 31), la prediccion de las transiciones de
fase de filtracion para 2D y especificamente para casos 3D se convierten en tareas
involucradas.

5.2. Ecuaciones basicas

Dos poros (vacios) producen un grupo si tienen al menos un vecino en comun.
En dicho enfoque, la filtracion ocurre cuando el tamano del clister mas grande (que
abarca) alcanza el tamano del sistema. Vale la pena senalar que para el sistema
con poros aleatorios, no se conoce con exactitud ninguna expresiéon analitica para
el umbral de percolacion solo datos numéricos [123|. Para simular un claster local,
introducimos la ecuacion:

\I]ij = dij — (T’i + T’j) (51)

Donde d;; es la distancia entre 7 y j poros, r; es el radio del poro ¢ y los indices ¢, j
son las dimensiones z, y. Por consideraciones geométricas, esta claro que W;; < 0 si
iy j son objetos acoplados, de lo contrario, si ¥;; > 0 los poros estan desacoplados.
En nuestro estudio, normalizamos todas las longitudes del sistema a una constante
de red de referencia ag. Para los poros més cercanos en geometria mas simple
tenemos d;; = 1 y r; = r que producen W¥,; = 1 — 2r. Esto significa que todos
los poros estan desacoplados si » < r. = 0,5. En el caso general, caracterizaremos
el radio r como una funcion de valor aleatorio distribuida uniformemente en el
intervalo [b,al, con b= (1+ag)R, o = (1 —ap)R, donde 0 < ap <1y R > 0 son
parametros libres. Esto permite simular r; como r; = (1 — o + 2 xi;) R, donde
¢ son nameros aleatorios. El cuadrado de la desviacion estandar (dispersion) para
roes 02 = (r?) — (r)> = R%ay/3, entonces ag = v/30,/R, por lo tato ¥y, se lee:

Las condiciones acopladas en un sistema tan extendido es ¥;; < 0 que permite
reconocer los parametros ag, R como nuevas escalas espaciales. Solo para el caso de
poros fijos méas cercano a (o = 0, R = 0,5) de la ecuacién (5.2) se puede simplificar
a ¥;; = 1—2r. Pero en general, para los cristales reales se ocupa o, # 0, por lo que
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Figura 5.1: El parametro de orden P(p) (linea verde) en funcion de la probabilidad del namero
de poros p para el sistema de filtracion 2D L x L, L = 30 designada para la filtracién extendida
con poros aleatorios. (La linea azul muestra P(p) para la filtracion estandar con poros fijos). Los
recuadros muestran la distribucién espacial de los poros con radio aleatorio r en varios valores p:
(a) y (b) por debajo de la probabilidad critica p < p. (en este caso, el grupo infinito no existe),
(¢) p =~ p. (solo aparece un grupo incipiente de filtracion), y (d) p > p. (se encuentran los grupos
masivos). Debido a la aleatoriedad del radio de poros 7, el valor critico p. difiere del conocido
valor estandar p. = 0,59. Los clusteres predominantes de percolacién acoplados se muestran en
diferentes colores predominantes sobre los recuadros (a-d) de la figura.

dicho sistema adquiere nuevas propiedades con respecto al modelo de percolacion
estandar. Para evitar las intersecciones multiples de poros, restringimos nuestra
atencion para el caso R = (r) < v/2/2 « 0,707 (el valor medio de R es menos de la
mitad de la diagonal de celda més cercana). Sin embargo, el estudio de un sistema
de este tipo, incluso para el caso de 2D, no se puede hacer analiticamente y requiere
calculos numéricos intensivos que se ocupan de identificar la existencia del clister
infinito. El parametro de orden de percolacion P(p) se define como la relacion
entre el nimero de poros que pertenecen al grupo de expansiéon y el nimero
general de poros. En general, el comportamiento de dicho sistema se convierte en
una funciéon complicada, ya que otros parametros como o,., R (Desviacion de error
en una distribucion) estan involucrados en esta investigacion.

5.3. Red neuronal supervisada

Primero consideramos el caso 2D donde el radio r de cada poro ¢ (i = =z,
es una cantidad valorada aleatoriamente con el valor medio R = (r) y o2
(r?) — (r)®. La figura 5.1 muestra el parametro de orden de filtracion P (linea
verde) en funcion de la probabilidad de poblacion 0 < p < 1 para 2D sistema

[N
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5[(e) (d)

Figura 5.2: La estructura espacial de los poros aleatorios en p ~ p.. En nuestro estudio utilizamos
dos distribuciones diferentes de poros de tamafio aleatorio con pardmetros < r >= 0,706, 0, =
0,12 : (a) distribuciones uniformes, y (b) distribucién normal (Gauss). Los paneles (c) y (d)
muestran los histogramas para poros aleatorios obtenidos en nuestras respectivas simulaciones.

de filtracion L x L, donde L = 30 para R = 0,707 < r. v o,= 0,16, la curva
azul muestra el parametro de orden de filtracién para el modelo de filtraciéon 2D
estandar, donde la filtracion surge en la probabilidad p = pc ~ 0,59 [109]. En la
figura 5.1 los recuadros muestran la distribuciéon espacial 2D de poros con radio
aleatorio r a varios valores de probabilidad p. En la figura 5.1 los recuadros (a),
(b) muestran la distribucion por debajo de la probabilidad critica p < p. (en este
caso, el grupo infinito ain no existe), (c) en p ~ p. (solo se forma un grupo inci-
piente de filtracion), y (d) en p > p. se encuentra un grupo de filtracion masiva.
Debido a la aleatoriedad del radio de poros r, el valor p. en la figura 5.1 difiere
ligeramente del valor estandar p. = 0,59 [112], [123]. Los grupos de percolaciéon
desacoplados se muestran en la figura 5.1 por diferentes colores. Para completar
nuestro estudio, consideramos dos tipos de distribuciones para los poros aleato-
rios: la distribucion uniforme y la distribucion normal (Gauss). La figura 5.2 (a),
(b) muestra las estructuras espaciales de los poros con casos uniformes y norma-
les, respectivamente, cerca de p., 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 figura 5.2 (a-d) representa una matriz numérica
bidimensional que contiene los ntimeros r = 0 (sin poros) o r correspondiente al
radio de un poro dado. Cuando la concentraciéon de poros cercana al valor critico
P = p., los pequenos grupos de percolacion separados (que se muestran en la 5.1
(a, b)) se fusionan y forman un grupo infinito o clister infinito (de expansion) (Ver
figura 5.1(c)), que establece una transicion critica. Es de gran interés detectar tal
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Figura 5.3: La matriz 2D L x L (con estructura espacial de los clusteres) se reforma en el vector
1D con una longitud L? que representa una fila del conjunto de datos (clase de entidad) (Ver
figura. 5.4). Dichos vectores se utilizan como entrada para el entrenamiento de la red neuronal
supervisada. Los tltimos elementos de cada vector 1D (etiqueta de la dltima columna) tienen
valores 0 o 1 dependiendo de la existencia de la transicion de fase de filtracion en el sistema para
la probabilidad dada (Ver figura 5.1).

transicion para materiales aleatorios en general que es una tarea importante para
las nanoestructuras modernas.

Para explorar dicho problema mediante el enfoque de aprendizaje automaético,
creamos una red neuronal (SNN) supervisada. En nuestro SNN, las matrices alea-
torias que se filtran (reformadas en vectores unidimensionales (1D), ver figura 5.3)
se utilizan como entrada (feed) para el entrenamiento de SNN, mientras que la
altima columna etiquetada con valores 1 o 0 (altima entrada) indica la presencia
de transicion de filtracion, ver figura 5.4. Vale la pena senalar que este enfoque se
puede generalizar facilmente para sistemas de dimensiones superiores D > 2 de
manera directa, ver figura 5.6 para el caso 3D [124-132]. En la figura 5.4 podemos
observar un rango amplio de probabilidades P, en donde para cada vector indica
un sistema de percolacion 2D, para cada vector tenemos asignado un valor al final
de 0 0 1 que indica si existe o no percolacion, podemos observar que conforme la
probabilidad P es pequena en los primeros vectores que forman de la base de datos
R (Base de datos de entrada para entrenar la red neuronal), no existe percolacion,
mientras que en los tltimos vectores con P cercanos a 1, si existe percolacion, este
valor de verdadero o falso se ve reflejado en cada una de las ultimas columnas
sombreadas del vector. La figura 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 € [Pmin, Pmax) (ver figura. 5.1) para entrenar a la red supervisada. Para probar
la precision de la prediccion de transicion, 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 figura 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 + 2a7, donde 1 > a > 0, y v es un ruido



CAPITULO 5. RNA DETECTA TRANSICION DE FASE MEDIANTE BACKPROPAGATION97

( )
’0.25‘ 0 ‘ 0 ‘ 0 ’_"‘0.46‘ 0 ‘ 0 ’ 0 ‘ 0 | p=0.01
’ 0 ‘ 0.24 ‘ 0 ‘ 0.31 ’ ‘ 0.12 ‘ 0 ‘ 0 ’ 0.64 E' p=0.02
’ 0.61 ‘ 0 ‘ 0 ‘ 0.65 ’ ‘ 0 ‘ 0.47 ‘ 0.51 ’ 0.85 E' p=0.03

‘ 0.33 ‘ 0.15 ‘ 0.71 ‘ 0 | ‘ 0.63 ‘ 0.41 ‘ 0 | 0.16 ‘ 1 ‘ p=0.61
‘ 0.21 ‘ 0.41 ‘ 0 ‘ 0.25 | ‘ 0.49 ‘ 0.55 ‘ 0.14| 0.17 ‘ 1 ‘ p=0.98
‘ 0.44 ‘ 0.18 ‘ 0.64 ‘ 0.37 | ‘ 0.51 ‘ 0.38 ‘ 0 | 0.14 ‘ 1 ‘ p=0.99
‘ 0.44 ‘ 0.18 ‘ 0.64 | 0.37 ‘ ‘ 0.51 ‘ 0.38 | 0.22 ‘ 0.14 ‘ 1 ‘ p=1
\ J

Figura 5.4: El conjunto de datos inicial consta de un vectorlD con filas de datos convertidos a
partir de matrices 2D (estructura espacial del material de filtracion), la etiqueta (altima columna
0 o 1) calculada por cada p indicado en la derecha lado indica un valor booleano para indicar
si existe o no percolacion en el sistema de filtracion. Dicho conjunto de datos se utiliza para
alimentar y capacitar a la red supervisada para detectar la transicion de filtracion en el sistema
extendido 2D.

aleatorio uniforme que se recalcula en cada paso de computacion.

Sia=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
modulaciéon aleatoria con factor f € [1 — a,1 4+ a]. El vector Q se utiliza para
verificar la precisiéon de la tarea de clasificaciéon que es una prediccion del valor de
la etiqueta Py por lo tanto @,. La precision media de la predicciéon de transicion
en N experimentos se define por la ecuacion:

A=N"Y"6(Pr. Q). (5.3)

k=1

Donde P, y @, son valores de las etiquetas correspondientes, 6(i, j) = 1 en i = j
y 0 de lo contrario (el simbolo de Kronecker), esN = 100.

5.4. Expectativa vs Predicciéon

Una vez entrenada la red neuronal realizamos algunas pruebas probando los
datos de los resultados reales con el resultado de la prediccion de la red neuronal,
si la red neuronal esta bien entrenada los datos predichos deberian 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 pequena desviacion en los datos generados para las pruebas aleatorias (En
nuestro caso el ruido lo aplicamos a los radios de los poros). En la figura 5.5(a)
observamos esta caracteristica 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 nimero de
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Figura 5.5: Pruebas de expectativa vs prediccion, 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 nimero de prueba o iteracién.

iteracion). (expec). Mientras que en la figura 5.5(b) tenemos un nivel de ruido de
0.5 en los radios de los poros. Observamos una pequena discrepancia (linea roja
que sobresale) en la tercera prueba de veinte. Los parametros de entrenamiento
para las pruebas realizadas son; un tamano de rejilla L x L donde L=30 en una
rejilla cuadra, con un rango de probabilidad de 0.1 ha 1, una distribucién uniforme
con o, = 0,05, que consideramos como parametros mas 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 percolaciéon en el sistema
siempre y cuando el ruido no sea grande, por tal motivo es importante conocer la
brecha o punto critico de nuestra red neuronal en la que ese eficiente con respecto
a los niveles de ruido aplicado. En la figura 5.6 observamos esta caracteristica
anadiendo 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 gréafica o eficiencia de la prediccion
decrece (linea punteada de circulos rojos). Como podemos darnos cuenta de la
grafica 5.6 existe un decaimiento de eficiencia en funcion de la amplitud de noise
o ruido aplicado a la red neuronal en su eficiencia para predecir los resultados
cuando la matriz de estudio tiene una dimensién de L x 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 dificil encontrar los pardmetros precisos
para que la red neuronal arroje buenos resultados en el entrenamiento, las tablas
5.1 y 5.2 muestran los pardmetros 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 parametro N, que indica el nimero de puntos distribuidos
sobre la probabilidad P = 0,1 hasta P = 1(debido que es necesario estudiar todo
el espectro de probabilidades para una prediccion maés integra), como lo puntos
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Figura 5.6: Intervalo de amplitud de ruido para probar la eficiencia de la red neuronal al reconocer
una transicién de fase. Observamos que esta red soporta ruidos menores o iguales a 0.3, después
de la eficiencia decrece si el ruido aumenta. La linea azul indica el limite de la eficiencia de la
red. La etiqueta accuracy indica el nivel de precision de la red y L=30 es el tamano de la matriz
2D de percolacion en la cual se aplicaron las pruebas.

distribuidos en la figura 5.1, en donde vemos que cada punto es una probabilidad
estudiada. Otro parametro importante es la desviacion de los radios de los poros o,
que varia un poco sobre todo para el caso de la distribucion Uniforme. Cabe sena-
lar que esta familia de pardmetros encontrados en nuestra investigacién arroja un
100 por ciento de precision en las pruebas de nuestra prediccion, siempre y cuando
el ruido no sea grande (Otros tamanos del sistema no fueron estudiados en este
trabajo, ya que encontrar los pardmetros precisos se vuelve una tarea compleja,
debido a que no se sigue un cierto orden o patréon para encontrar los pardmetros
correctos para el entrenamiento de la red neuronal). El entrenamiento consistié en
menos de 1000 épocas de entrenamiento y usé el algoritmo de propagacion hacia
atras para los calculos de gradiente para encontrar una red local 6ptima. En la
figura 5.6, observamos el decaimiento que sufre la eficiencia de la red neuronal
cuando se incrementa el ruido sobre las pruebas estudiadas en un rango de ruido
en una matriz de tamano L=30, este valor revela un apreciable dato del punto
en que comienzan a fallar las predicciones, sin embargo en matrices de diferentes
tamanos este valor puede variar un poco, ese por ello que realizamos més prue-
bas de expectativa vs prediccion para matrices con tamanos L=30 hasta L=40.
El comportamiento de estas pruebas las podemos observar en las graficas de las
figuras 5.7 y 5.8. Como podemos observar de las figuras 5.7 y 5.8, el comporta-
miento de ambas distribuciones es muy similar al estudiar la eficiencia de la red
neuronal, aunque en el caso de la figura 5.7 para el caso uniforme las eficiencias
por cada dimension del sistema de percolaciéon se mantiene mas estables. En la
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Figura 5.7: Intervalo de amplitud de ruido para probar la eficiencia de la red neuronal al reconocer
una transicion de fase con tamafios de rejilla L=30, 32, 34, 36, 38 y 40. La etiqueta accuracy
indica el nivel de precision de la red para una distribucién Uniforme.
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Figura 5.8: Intervalo de amplitud de ruido para probar la eficiencia de la red neuronal al reconocer
una transicién de fase con tamanos de rejilla L=30, 32, 34, 36, 38 y 40. La etiqueta accuracy
indica el nivel de precision de la red para una distribuciéon Gauss.
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L szn Pma:c N Or L Pmin Pmaa: N Oy

30 0.1 1 50 0.16 30 0.1 1 50 0.05

32 0.1 1 65 0.06 32 0.1 1 60 0.05

34 0.1 1 65 0.05 34 0.1 1 80 0.05

36 0.1 1 65 0.16 36 0.1 1 90 0.05

38 0.1 1 65 0.06 38 0.1 1 100 0.05

40 0.1 1 81 0.05 40 0.1 1 105 0.05
Tabla 5.1: Parametros de entrenamiento Tabla 5.2: Parametros de entrenamiento
de la red neuronal para matrices 2D con de la red neuronal para matrices 2D con
distribucién Uniforme. distribucién Gauss.

figura 5.9, podemos apreciar mas a detalle esta transicion de eficiencia de la red
sobre los puntos de interés. En términos de dimensiones para sistemas 2D, nuestro
aprovechamiento para calcular la percolacién con una red neuronal supervisada
arrojo muy buenos resultados, esto tiene gran significancia en las ramas de los
materiales ya que realizar esta predicciéon 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 iméagenes 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 convolucién entre matrices de pixeles, donde se ocupa una pequena 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, asi que no requiere mucho espacio de almacenamiento y tiempo de
procesamiento a comparacion de las técnicas convencionales como la convolucion
entre matrices. Por otra parte, se vuelve altamente dificil calcular percolaciones
en 3D, ya en el caso de la convolucion 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 mas sencillo
abordar la percolacion en estructuras de 3 dimensiones. De igual manera como lo
hicimos en las figuras 5.2(a, b), donde observamos un cluster infinito predominan-
te con color para cada claster, donde el clister infinito predomina y atraviesa toda
la rejilla 2D, realizamos lo mismo para el caso 3D, etiquetamos los clusteres para
cada grupo de poros a conglomerado y le asignamos un color, podemos observar
esta relacion equivalente a la figura 5.2(a, b) pero para el caso 3D con distribu-
cion uniforme con desviacion o, = 0,01 con poca variacién en sus radios en la
figura 5.10. El tamano de la rejilla para este caso 3D corresponde a un tamano de
L x L x Lx; L =11, una distribucién de probabilidad P,,;,, = 0,1 hasta P,,,, = 1
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Figura 5.9: Precision de la predicciéon de la red neuronal de la transicion de fase de filtracion
(sistema 2D L x L con diferentes L = 30 + 40) en funcién de la amplitud de ruido a. En los
casos con radio de poros distribuido uniformemente (a) y normal (b).Observamos que hasta una
modulacién de ruido moderada a a < 0,3 la precisién de la prediccion es de aproximadamente
100 %. Pero para ruidos mayores a > 0,3 la precision disminuye.

Figura 5.10: Distribucién espacial 3D con poros de radio aleatorio 7 en el sistema de filtracion
3D (L x L x Lx;L = 11) ,la probabilidad critica se encuentra cerca de p = p. = 0,32. Para
este caso 3D se visualiza el claster infinito filtracién (color verde). Los grupos no acoplados se
muestran con diferentes colores.
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Figura 5.11: Observamos lo mismo que en la figura 5.9 (a) (con distribucién uniforme) pero
para el caso del sistema 3D con L x L x L para L = 10,11. Observamos nuevamente que a
una amplitud de ruido a < 0,3 la precision de prediccion es de aproximadamente 100 % como
en el sistema 2D, ver figura 5.9 (a). Pero para una amplitud mayor a > 0,3 la precision de la
prediccion disminuye.

con 40 puntos N distribuidos en ese rango con distribuciéon de radio uniforme en
sus poros y desviacién o, = 0,01. Esto lleva al hecho de que predecir la transicion
de fase para el caso tridimensional es una tarea més dificil en relacién con el caso
bidimensional.

Para el caso 3D aplicamos las mismas pruebas de ruido como en el caso 2D (figuras
5.7, 5.8 v 5.9, el ultimo caso con puntos cerca de donde la precision de la predic-
cion cambia) para encontrar el punto de eficiencia de nuestra red entrenada para
el caso tridimensional. En la figura 5.11 se muestra la precision de la transicion de
prediccién para el sistema 3D L X L X Lx; L = 11 para la distribuciéon aleatoria
uniforme del radio de poro. Observamos de la figura 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 prediccion de la red neuronal)
la precision de la prediccion es de aproximadamente el 100 % como en el caso del
sistema 2D. Pero para un a > 0,3, la precisiéon de la prediccion disminuye.

5.5. Conclusiones parciales

Podemos concluir que nuestra red neuronal probo ser eficiente en los problemas
para transicion de fase 2D y 3D para dimensiones parciales aplicando métodos de
conversion de matrices 3D a 2D y de 2D a 1D. La eficiencia de nuestra red neuronal
supervisada soporta niveles ruidos a > 0,3.



CAPITULO 6

CONCLUSIONES.

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

1.

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

. Simulamos varias estructuras desordenadas de diferentes tamanos variando

las longitudes de los nanotubos (uy = 15 a ug = 25 nm ) y encontramos
que para los nanotubos mayores o iguales a puy = 22 la probabilidad critica
disminuye. Ver figura 2.24.

Simulamos varias estructuras desordenadas de diferentes tamanos variando
los grosores de los nanotubos, aplicando una distribucion normal (Gauss-
Ver ecuacion 2.13) para un intervalo de desviaciones, y encontramos que con
grosores en los nanotubos mayores o iguales a ur = 0,5 nm la probabilidad
critica disminuye. Ver figura 2.26.

Se estudié también el efecto que produce la radiaciéon de Cherenkov sobre
nanoestructuras CNT con morfologias periddicas y morfologias con estructu-
ra aleatoria aplicado en sus radios y longitudes resonando a una frecuencia
de plasma w,, mientras pasa una carga que emite la radiacion de Cherenkov
viajando una velocidad v.

Se encontr6 un acoplamiento 6ptico en donde las nanoestructuras periodi-
cas (en un arreglo 3D, ver figura 4.5) con radio y longitud uniforme que
se encuentran resonando a una frecuencia de w, = 2,1 X 10'%s~! produce
mas energia y liberacién de plasmones-polaritones sobre la superficie de las
nanoestructuras.

Se estudi6 también la interaccion entre carga y el sistema de CNT cuando
las nanoestructuras son de morfologia aleatoria, con radios y longitudes di-
ferentes en las medidas de los nanotubos en una arreglo 3D, ver figura 4.11
y se encontré que para este caso de energia un pico maximo de energia y

104
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10.

mejor acoplamiento entre la carga y la estructura resonante a una frecuencia
de plasma es w, = 4,1 x 10s~!. Ver figura 4.14.

En nuestra investigacion consideramos también nanoestructuras de 770,
(Dioxido de titanio) que oscilan a bajas frecuencias y realizamos una com-
paracion con los nanotubos de carbono, el resultado de esta comparacion
arrojo que los nanotubos de carbono CNT producen mayor energia respecto
a la liberacion de plasmones-polaritones de superficie. (Punto maximo aco-
plamiento de frecuencia para estructuras de Tip fue w, = 1 x 10'%s~! y para
los CNTs w, = 1,2 x 10'%s71, ver figura 4.25).

Investigamos la radiacion de Cherenkov producida por una particula en un
nano sistema en forma de malla compuesta de nanotubos de carbono de es-
tructura periodica, donde aplicamos una frecuencia de plasma. Encontramos
una familia de velocidades de carga que producen fluctuaciones de energia
en diferentes puntos de w,, de los cuales se destaca un pico de energia ma-
xima con un mejor acoplamiento entre la carga y la malla de nanotubos con
frecuencia w, = 1 x 10357 ! y velocidad v = 0,75. Ver figura 4.32.

Como elemento adicional a esta investigacion también se construy6 una red
neuronal artificial supervisada utilizando un entrenamiento de retro propaga-
cion en el cual estudiamos el fend6meno de transicion de fase en materiales per-
colables, nuestra red neuronal probo ser eficiente para detectar la transicion
de fase para sistemas 2D y 3D (Para rejillas pequenas) incluso al agregarse
ruido en los datos de prueba (amplitud de noise).

Se realizaron varias pruebas para medir la eficiencia de la red neuronal su-
pervisada que detecta una transicion de fase (Punto porosidad en donde los
materiales comienzan a tener percolacion) agregando una amplitud de noi-
se(ruido) y se registré que para los casos 2D y 3D, soportaron un ruido hasta
el punto a <= 0,3.Ver figuras 5.9 y 5.11.
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APENDICE A

CODIGO PARA LA PERCOLACION CON

CNT's

A.1. Coédigo One-Cylinder

Se utilizo el codigo de la clase OneCylinder para crear un objeto cilindro que
representa nuestro CN'T, ubicado en un nodo de la rejilla tridimensional 3D con
propiedades aleatorias de altura h, radio del cilindro r y orientacion con angulos 6
y ¢. Primera parte de la imagen (a) del esquema de calculacion de la figura 2.17.

using System .Text;
namespace WinCylsFDTD

{ public class OneCylinder

{ #region user

double _xc, _yc, _zc;

double _h, _T;

double _phi, _theta;

char _chType = '0’; // initial char

double _x1, _x2, _yl, _y2, _zl, _z2, _volumCyl = 0;
double _cosTheta, _sinTheta] - -

int cylID = —1, clusterID = —1/«ID del clister que contiene el cilindro x/;
int L =0, M=20, N= 0;

int _cylsInCluster = 0; // Numero total de cilindros que contiene el clister
//public List<int> _listIDsForThisCyl = new List<int>();
int [] _iFather = new int[] { —1, —1 }; // initial cell i,j,k=0 in the toppest layer // iniciar

capas superiors con valor de 0.
#endregion

#region set/get

public bool isEqualFathers(OneCylinder cl, OneCylinder c¢2)

bool b0 = cl.get iFather()[0] c2.get iFather()[0];
bool bl = cl.get iFather()[1] c2.get iFather()[1];

return b0 && bl; -

}

public char get chType() { return _chType; }

public void set_chType(char c¢c) { _chType = c;

public void set_iFather(int i, int j) { _iFather[0] = i; _iFather[1] = j; }

public void set_iFather(int[] iFather) { _iFather[0] = iFather[0]; _iFather[1] = iFather[1]; }
public void get_iFather(out int i, out int j) { i = _iFather[0]; j = _iFather[1];

public int[] get_iFather() { return (int[]) _iFather.Clone();
public double gei_volumCyl() { return _volumCyl; }
public int get cylID() { return _cylIDj }

public void set cylID(int c) { cylID = c; }
public int get clusterID() { return _clusterID; }
public void set clusterID(int c) { clusterID = c; }

public int get cylsInCluster() { return _cylsInCluster; }
public void set_cylsInCluster(int c) { _cylsInCluster = c

las

}
public double get_x1() { return _xl; } public double get_yl1() { return _yl; } public double get_z1()

return 15

215 }
public double get_x2() { return _x2; } public double get_y2() { return _y2; } public double get_z2()

{ return _z23 }
public double get_h() { returm _h; } public double get_r() { returm _r; }
#endregion - - - -
#region constructors

public OneCylinder () {

public OneCylinder (OneCylinder ccl)

{ xe = cecl._xc; _yec = cel._yec; _ze = ccl._zc;
_h ="ccl._h; _r = ccl._r; _phi = ccl._phi; _theta = ccl._theta;
“eylID = ccl. _cylID;

N = cel._N; _chType = ccl._chType;

x1 cell _x15 _yl = cel._yT; _zl = cecl._zl;

Tx2 = ccl._x2; _y2 = cel._y2; _22 = ccl._z2;
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_cylsInCluster = ccl._cylsInCluster;
iFather = (int[])ccl._iFather.Clone();

“clusterID = ccl. clusterID;

“volumCyl = ccl._ volumCyl;

Y//OneCylinder

#tendregion

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)

{ _xc = xc; _yc=yc; _zc =zc; _h=nh; _r=rt;
_phi"= phi; _theta = thefa; _L = L; M=M; N = N;
“cosTheta = cosTheta; _sinTheta = sinTheta;

“volumCyl = Math.PI % r % r * Math.Abs(h);
Y//InitOneCylinderEnds

/) - - == = = = CalcIntevalCyl— — — — — —
public void CalcEndsIntervalOfCylinder ()

{

x1l = xc; _yl = _ye; _zl = _zc;

“x2 = xc + h % Math.Cos(_phi) = sinTheta;
“y2 = _yec + _h % Math.Sin(_phi) * _sinTheta;
"22 = _zc + _h % _cosTheta]

“x2 = _x2< _L— 17 _x2 L — 1;

“y2 = "y2< M-—-17 _y2 : M- 1;

T22 = _22 < _N— 1 7 _z2 N -1
x2 = _x2< 0?0 : _x2;

v2 = “y2 < 0 7?7 0 : _y2;

272 = 22 <0 70 22

Y//CalcIntevalCyl

/) - - = = = = ToStringPlot— — — — — — —

public string ToStringPlot ()

{

string sOut = "r=" 4+ _r 4+ ", h=" 4+ _h + ", phi=" + _phi + ", theta=" + _theta + ", cylID=" + _cylID +
", chType=" + _chType;

return sOut;

}//ToStringPlot

/)= - = == = ToString— — — — — — —

public override string ToString()

{

string sOut = "\nx1=" + x1 + ", y1=" 4+ y1 + ", z1=" 4 21 4+ " \n x2=" 4+ x2 + ", y2=" 4 y2 4 ", 22
it
=" 4 22

4+ "A\n r=""4+ r 4+ ", h=" 4+ h + ",\n phi=" 4+ _phi + ", theta=" + theta 4+ ", cylID=" 4 cylID

+ ", chType="+ _chType + ", clusterID=" + _clusterID + ", cylsInCluster=" + _cylsInCluster + ", volum

=" + _volumCyl;
return sOut;
}//ToString

}//class OneCylinder
H

A.2. Cédigo WorkWithCylinders

El codigo de la clase: WorkWithCylinders contiene los métodos necesarios para
calcular si existe la percolacion 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) segin el factor P(Probabilidad) asignado, y
se verifica si existe algiin contacto con algtin otro objeto cilindro en la rejilla 3D, de
modo que si existe los cilindros con contacto se etiquetan con un ID para identificar
el grupo (o clister) de interaccion de estos cilindros. Se obtiene el volumen de cada
clister, asi como el niimero existente de clisteres en el arreglo, los cilindros que
no pertenecen a un grupo (cilindros que estan sueltos en el sistema) y el claster
que cruza la rejilla 3D, en caso de haberlo (Dependiendo la probabilidad asignada
en la prueba numérica).

#define isCycleKLast
using System;

using System. Collections.Generic;
using System.Ling;

using System .Text;

using progressBar;

namespace WinCylsFDTD

J) - - = - - — — — — — class WorkWithCylinders — — — — — — — — — — — —
class WorkWithCylinders

#region user
int L= -1, M= —1, N= —1;
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int _iterCylContacts = 1;

int _seed = 0, _maxCylsInCluster = 0, _maxCylsInlnfinCluster = 0, _currentThread = —1, _idum;
int _cylsReachedBott = 0, totalCylInArr = 0; - -
double hMax = 0, rMax = 0;

double _hMin = 0, _rMin = 0;

double _pCritLoc = 2;

double currProbability = —1;

double _POrdenCyl, _volumCylTotalFrac = —1, volumePercolCylsFrac = —1;

double _volAllCylsInPercCluster = 0, _aspRatioAllClusterMean = 0, _lengthAllCylsInPercCluster=0;
bool _isPercolation = false, _isRandomPos = false, _calcClusters=false;

bool _StopNow = false, _useNNullNodes = false;

bool _isRRandom, _isHRandom, _isPhiRandom, _isThetaRandom, _populAllInTop = true;
bool _useAllAngules = false;

//bool _isGuassianCyls = false;

string _typeOfRandCyls = "";

string _sInfo = "";

OneCylinder [, ,] arrOfCylinders = null;

Random _ rnd7; -

TRan3 _rn3 = new TRan3();

#endregion

#region set/get

public void set_calcClusters(bool ¢) { _calcClusters = c; }

public void set_populAlllnTop (bool ¢) { _populAlllnTop = c; }

public bool get_populAlllnTop() { return _populAlllnTop; }

public bool get isRRandom() { return _isRRandom; }

public bool get isHRandom() { return _isHRandom; }

public bool get_ isPhiRandom() { return _isPhiRandom; }

public bool get isThetaRandom() { return _isThetaRandom; }

public bool get useAllAngules() { return _useAllAngules; }

public void set_isRandomPos(bool v) { _isRandomPos = v;

public void set_iterCylContacts(int v) { _iterCylContacts = v;

public OneCylinder[, ,] get_arrOfCylinders() { return _arrOfCylinders; }

public OneCylinder get_arrOfCylinders(int i, int j, int k) { return _arrOfCylinders[i, j, k]; }
public double get_volumCylTotalFrac() { return _volumCylTotalFrac; }

public double get volumePercolCylsFrac() { return _volumePercolCylsFrac; }
public double get volAllCylsInPercCluster () { return volAllCylsInPercCluster; }
public double get aspRatioAllClusterMean () { return _aspRatioAllClusterMean; }
public double get lengthAllCylsInPercCluster() { return _lengthAllCylsInPercCluster; }
public double get pCritLoc() { return _pCritLoc; } -

public int get cylsReachedBott() { return _cylsReachedBott; }

public int get_maxCylsInCluster() { return _maxCylsInCluster; }

public string get_sInfo() { return _sInfo; }

public void set_sInfo(string c) { _sInfo = c; }

public double get_POrdenCyl() { return _POrdenCyl; }

private void set_POrdenCyl(double p) { _POrdenCyl = p; }

public bool get isPercolation() { return _isPercolation; }

public bool get useNNullNodes() { return _useNNullNodes; }

public void set useNNullNodes(bool b) { useNNullNodes = b; }

public string get typeOfRandCyls() { return _typeOfRandCyls; }

public void set typeOfRandCyls(string b) { _typeOfRandCyls b; }

public void set_useAllAngules(bool b) { _useAllAngules = b; }

public void set_seed (int seed) { _seed = seed; }

public int get_seed() { return _seced;

public void set_currentThread(int N) { _currentThread = N; }

public int get_L() { return _L; }

public int get_M() { returm _M; }

public int get N() { return _N;

public double get currProbability () { return currProbability; }

public void set currProbability (double b) { _currProbability = b; }

public void set StopNow(bool b) { StopNow = b; }

public double get hMax() { return _hMax; }

public double get_rMax() { return _rMax; }

public double get_hMin() { return _hMin; }

public double get_rMin() { return _rMin; }

/S - - - = == SetGridSize — — — — — — —

public void SetGridSize(int L, int M, int N)

{ —L; M=M; N=N; }//SetGridSize

#endregion -

#region contructors

public WorkWithCylinders() { }
public WorkWithCylinders (WorkWithCylinders
{

cel)

_hMax = ccl._hMax; _rMax = ccl._rMax;
“hMin = ccl._hMin; _rMin = ccl._rMin;
—sInfo = ccl._slnfo}
“StopNow = ccl._StopNow;

currProbability = ccl. _currProbability; L = ccl. L; M= cecl. M; N = ccl. N;
“POrdenCyl = ccl. POrdenCyl; seed = ccl. seed; - - - - -
“isPercolation = ccl. isPercolation; -
“isRRandom = ccl. isRRandom; _isHRandom = ccl._ isHRandom; _isPhiRandom = ccl. isPhiRandom;
“isThetaRandom = ccl. isThetaRandom; - - -
" useAllAngules = ccl. useAllAngules;
_typeOfRandCyls = ccl._typeOfRandCyls;
“populAllInTop = ccl._populAllInTop;
“useNNullNodes = ccl._useNNullNodes;

“totalCylInArr = ccl. totalCylInArr;

“maxCylsIinCluster = ccl._maxCylsInCluster;
“volumCylTotalFrac = ccl._volumCylTotalFrac;
TisRandomPos = ccl. isRandomPos;

“rnd7 = cel._rndT;

—iterCylContacts = ccl. iterCylContacts;

currentThread = ccl. currentThread;
" calcClusters = ccl. calcClusters;
“rn3 = ccl._rn3; -

“idum = ccl._idum;

“maxCylsInInfinCluster = ccl._maxCylsInInfinCluster;

“volAllCylsInPercCluster = ccl._volAllCylsInPercCluster;

“aspRatioAllClusterMean = ccl._aspRatioAllClusterMean ;
lengthAllCylslnPercCluster = ccl. _lengthAllCylslnPercCluster;

Y//WorkWithCylinders -

#endregion
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/) - - = = = = = CalcPercolCyls — — — — — — —
public void InitHRMax(double hMax, double rMax, double hMin, double rMin)
{ _hMax = hMax; _rMax = rMax; _hMin = hMin; _rMin = rMin; }
A "— CalcPercolCyls — — — — — — —
public void InitRandoms(bool isRRandom, bool isHRandom, bool isPhiRandom, bool isThetaRandom,
seed)
isRRandom = isRRandom; _isHRandom = isHRandom;
_isPhiRandom = isPhiRandom; _isThetaRandom = isThetaRandom;
if (seed == 0)
{
_rnd7 = new Random(Guid.NewGuid () .GetHashCode());
idum = —1;
“rn3.ran3(ref _idum);
else
rnd7 = new Random( _seed) ;
“idum = —seed; -
“rn3.ran3(ref _idum);
}//InitRandoms
/) - - = = = = = InitRandomGen — — — — — — —
public void InitRandomGen(int seed)
{
if (seed == 0)
rnd7 = new Random(Guid.NewGuid () . GetHashCode());
else
_rnd7 = new Random( _seed);
Y//InitRandomGen
/) - - - = = = = = CalcPercolCyls PopulateCylinders— — — — — — —

public void PopulateCylinders(ref OneCylinder[, ,] arrOfCylinders, int nSeed, bool
isHRandom, bool isPhiRandom, bool isThetaRandom
double probab)
{

Random rnd;

GuassianRandom guassianRandom = new GuassianRandom (nSeed);
PoissonRandom poissonRandom = new PoissonRandom (nSeed) ;

if (nSeed > 0)

rnd = new Random(nSeed);

else

rnd = new Random(Guid.NewGuid () .GetHashCode () ) ;
Console.ForegroundColor=ConsoleColor . Magenta ;

Console. WriteLine ("\n — — — — — — Percolation of arrOfCylinders. — — — — — — — — "y
Console.ResetColor () ;

OneCylinder ¢ = null;

Console. WriteLine ("probab={0:0.00}, L={1}M={2},N={3}, nSeed={4}.", probab, L, M,
int nCyllnArr = 0; - -

double xc, yc, zc;
double h, r, phi, theta;
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int

isRRandom, bool

N, nSeed);

double hMax = get_hMax (), rMax = get_rMax(), hMin = get_hMin (), rMin = get_rMin();
Console. WriteLine ("hMax={0:0.00}, rMax={1:0.00}.", hMax, rMax) ;
Console.WriteLine ("h is Random={0}, r is Random={1}", isHRandom, isRRandom) ;
Console.WriteLine ("phi is Random={0}, theta is Random={1}", isPhiRandom, isThetaRandom);
Console.Write (" Generation random arrOfCylinders...");

double muH = 0, sigmaH = 0, muR = 0, sigmaR = 0, lambdaH = 0, lambdaR = 0;

bool isGuassianCyls = false, isPoissonCyls = false, isContinuelnitPoints = false;
//!11if (_StopNow == true) return;

switch (get_ typeOfRandCyls())

case "uniform": isGuassianCyls = false; break;

case "Gauss":

isGuassianCyls = true;

muH = hMax; sigmaH = hMin;
muR = rMax; sigmaR = rMin;

break;
case "Poisson":

isPoissonCyls = true;

lambdaH = hMax; //sigmaH = _hMin;

lambdaR = rMax; //sigmaR = _rMin;

break; -

case "continue points":

isContinueIlnitPoints = true; break;

default:

Console.ForegroundColor = ConsoleColor.Red;

Console. WriteLine ("!! WorkWithCylinders —> Error. Unknown typeOfRandCyls");
Console.ResetColor () ;

break;

// — — — — populate arrOfCylinders — — — — —

#if isCycleKLast

#else

for (int k = 0; k < arrOfCylinders.GetLength(2); k++)// prepare arrOfCylinders and
#endif

for (int i = 0; i < arrOfCylinders.GetLength(0); i++)

for (int j = 0; j < arrOfCylinders.GetLength(1); j++)

#if isCycleKLast

for (int k = 0; k < arrOfCylinders.GetLength(2); k++4)// prepare arrOfCylinders and
#endif

//Preparar un cilindro para la rejilla

add to array

add to array

if ((get populAllInTop() == true && k == 0) // Todos los cilindros en la capa superior son 0

|| rnd.NextDouble() < probab
)//poblacién de los mnodos en la capa suprior ©,y,z
{//>>1 population

¢ = new OneCylinder(); // construir cilindro
// — — wc,yc,zc — — continue points —— ————
if (isContinuelnitPoints == true)

xc = rnd.NextDouble() % get L(); yc = rnd.NextDouble() * get M(); // continuar con

coordenaadas

[0..N
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]
215 | //zc = rnd.NeztDouble () * N;
}

216
217 | else

218 | {

219 | xe = i; yec = j; // fijar coordenadas en la malla [0,.. ,N—1]

220 |}

221 | zc = k;

222

223 | // — — h — —(altura/longitud del cilindro)

224 | if (isGuassianCyls == true) //gauss

225 |h = isHRandom == true ? guassianRandom.NextGuassian (muH, sigmaH) : muH; // generar h

226 | else if (isPoissonCyls == true) //Poisson

227 | h = isHRandom == true ? poissonRandom.NextPoisson (lambdaH) : lambdaH; // generar h

228 | else //uniform

2290 | h = isHRandom == true ? NextUnifRandom(get hMax (), get hMin(), rnd) : hMax; // generate h

230 | //h = Math.Abs(h); // para valores megativos -

231 | /) — — 7 — —

232 | if (isGuassianCyls == true) //gauss

233 |r = isRRandom == true ? guassianRandom.NextGuassian(muR, sigmaR) : muR; // generate h

234 | else if (isPoissonCyls == 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 | if (get useAllAngules() == true)

241 -

242 | phi = 2 % Math.PI % (isPhiRandom == true ? rnd.NextDouble() : 1); // generar 0 < phi <= 2xPI
243 | theta = Math.PI / 2 % (isThetaRandom == true ? rnd.NextDouble() : 1); // generar 0 < theta <= 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 x (isPhiRandom == true ? rnd.NextDouble() : 1); // gemerar 0 < phi <= PI/2
251 | theta = Math.PI / 2 x (isThetaRandom == true ? rnd.NextDouble() : 1); // generar 0 < theta <= PI/2
252 |}

253 | c.InitOneCylinderEnds(xc, yc, zc, h, r, phi, theta, cosTheta, sinTheta, get L(), get M(), get N());
// inicializar un cilindro - - -

254 |c.CalcEndsIntervalOfCylinder () ;

255 | //nCylInArr++;

256

257 | if (k == 0) //todos los cilindros i,j en la capa superior k=0

258 | {

259 | c.set _chType(’'1°);

260 | c.set iFather (i, j); c.set clusterID (nCyllnArr); //Establecer el mismo ID
a los clusteres de la capa superior -

261 |}

262 | c.set_cylID(nCylInArr); //Colocar un ID a cada cilindro

263 | arrOfCylinders[i, j, k] = new OneCylinder(c); //Insertar el cilindro en el sistema (array)

264 | nCylInArr+-+;

265 | }//<<1, poblacié, if (k == 0 [| rnd.NewstDouble() < probab)

266 | }// k,j,i

267 | Console.WriteLine (" Cylinders in array={0}", nCyllnArr);

268 | _totalCylInArr = nCylInArr; // total de cilindros en el sistema (array)

269 | //return arrOfCylinders;
270 | }//PopulateCylinders

271 | J) — — — — — — — — CalcPercolCyls — — — — — — —

272 | public void CalcPercolCyls ()

273 | {

274 | OneCylinder[, ,] aCyls = new OneCylinder[get_L (), get_M(), get_N()];

275 | PopulateCylinders(ref aCyls, get_seced(), get_isRRandom(), get_isHRandom(), get_isPhiRandom (),
get _isThetaRandom ()

276 |, get_currProbability ());

277 | CalcPercolCyls(aCyls, currProbability , out _POrdenCyl, out _isPercolation);

278 | }//CalcPercolCyls - - -

279 | /) — — — — — — — — CalcPercolCyls — — — — — — —

280 | public void CalcPercolCyls(OneCylinder[, ,] arrOfCylinders, double probab, out double POrden, out
bool isPercolation)

281 | {

282 | Console.Write("\nCheck if all the cylinders are initialized in top layer i,j, and k=0...");

283 | bool isNotInit = false;

284 | int nTop = O0; for (int i = 0; i < arrOfCylinders.GetLength(0); i++) // checar si los
cilindros esta inicializados en os indices i,j, de la capa k=0

285 | for (int j = 0; j < arrOfCylinders.GetLength(1); j-++)

286 | if (arrOfCylinders[i, j, 0] == null || arrOfCylinders[i, j, O0].get chType() != '1°)

287 | {

288 | isNotInit = true;

289 | if (_populAllInTop == true) {

290 | Console.ForegroundColor = ConsoleColor .Red;

291 | Console.WriteLine ("Error !!! Is not initialized cylinder at i={0}, j={1} and k=0", i, j);

202 | Console.ResetColor () ;

203

204 |}

205 | else nTop++;

296

207 | if (_populAllInTop == true) {

298 if (isNotInit == true)

209 | Console. WriteLine(" Not all cylinders it top layer nTop={0} from {1} are initialized.", nTop, L x
M) ;

300 | else

301 | Console.WriteLine(" The cylinders it top layer nTop={0} from {1} are initialized. Done.", nTop, _L =
M) ;

302 -

303 | else

304 | Console.WriteLine (" The cylinders it top layer k=0 are initialized nTop={0} cyls from {1}. Done.",
nTop, _L % _M);

305

306 | int n00 = 0, nl0 = 0, nNull0 = 0;
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#if isCycleKLast

#else

for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength (2); k2++)

#endif

for (int i2 = 0; i2 < arrOfCylinders.GetLength(0); i2+4+) for (int j2 = 0; j2 <

arrOfCylinders . GetLength(1); j2++)
#if isCycleKLast
for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength(2); k2++)

#endif

{

OneCylinder cyl = arrOfCylinders[i2, j2, k2];

if (cyl == null)

{

nNull0++;

continue;

H

if (cyl.get chType() ’0°) n00++;

if (cyl.get chType() 1) n104+;

int totalCyllnArr = _totalCylInArr;

Console.Write("\nStatistics (before calc.contacts):\n\tnNull={0},n0={1}, n1={2}, sum={3} (at init
={4})\n"

, nNullo, n00, nl0, (nl0 + n00), totalCylInArr);

Console. WriteLine (" Done.");

/== — ===

Console.Write(" TIteration contacts={0}...", _iterCylContacts);

int iterCylContacts = _iterCylContacts;

int contcsOld = 0, foundContacts=0, iterCount ;

bool isConvergContact = false;

for (iterCount = 1; iterCount <= iterCylContacts; iterCount-++)

{ // Checar el cambio de numero de contactos Recalcular: CheckAllMutualContacts
isConvergContact = false;

foundContacts = CheckAllMutualContacts(ref arrOfCylinders, probab);

if (foundContacts = contesOld)

{

isConvergContact = true;

break;

H

else

contcsOld = foundContacts;

Console. WriteLine ("\t@Contacts ={0} for iteration iterCount={1}, conver={2}. Done.", foundContacts,
iterCount —1, isConvergContact);

Y —— Finalizar el estudio del contacto y comience el estudio de la estructura de los grupos.

int n0 = 0, nl = 0, n2 = 0, nNull = 0, nFather = 0, n3 = 0;

if (_calcClusters == true) //Se estudia la estructura de los clister?s

StudyStructOfClusters(ref arrOfCylinders, totalCylInArr, probab); // —> maacCylsInCluster

// — — — Finalizar la calculacién de la estructura del cluster— —

Console.Write("\nChecking percolation...\n");

double volumCylTotal2 = 0, volumCylTotal = 0, volumeAllPercolatingCyls = 0;

isPercolation = CheckPercolation(ref arrOfCylinders, probab

, out volumCylTotal2 /% Volumen del clister conformado por los cilindrosx/

, out volumCylTotal /% Volumen de todos los cilindros que no se encuentran unidos a aun clisterss/

, out nFather

, out nNull, out n0, out nl, out n2, out n3, out volumeAllPercolatingCyls);

int maxCylsInInfinCluster = —1;

StudyStructOfInfinCluster(ref arrOfCylinders, totalCylInArr, probab, out maxCylsInInfinCluster);
maxCylsInInfinCluster = maxCylsInInfinCluster;

// Resultados :

_cylsReachedBott = n3; //Numero de cilindros que tienen contacto

“volumCylTotalFrac = volumCylTotal2 / volumCylTotal; // Volumen normalizado de los cilindros
“volumePercolCylsFrac = volumeAllPercolatingCyls / volumCylTotal;

7/ _volumCylTotalFrac = volumCylTotal2 / (N * N = N); //mnormalizado por todo el volumen
Console. WriteLine ("={0}, n3={1}, clusters in bottom={2}. Done.", isPercolation, n3, nFather);
Console. WriteLine ("VolumCylTotal ={0:0.00}.", volumCylTotal) ;

string sFlag = nl 4+ n0 == totalCylInArr ? "" : "——s>n,

if (isPercolation == true)

Console.ForegroundColor = ConsoleColor.DarkGreen ;

Console. WriteLine ("\nResults:\n Percolation={0} at p={1:0.00}", isPercolation , probab);
Console. WriteLine ("\tnNull={0}", nNull);

Console. WriteLine ("\tEmpty n0={0}", n0);

Console. WriteLine ("\tIsolated cyls nl1={0}", nl);

Console. WriteLine ("\tCoupled cyls (in all clusters) n2={0}", n2);

Console.WriteLine ("\tSum=n0 + nl + n2 = {0} (" 4 sFlag + "at init={1})", n0 + nl + n2, totalCylInArr)

Console. WriteLine ("Total: nNull4n04n14n2={0}, useNNullNodes={1}", nNull 4+ n0 + nl + n2,
_useNNullNodes) ;
Console.ResetColor () ;

nl —= nTop; //Correccién para los cilindros en la capa superior.
Console. WriteLine ("POrden=n2/(n2+4n1+n0+0+nNull) ={0:0.00} with correction nl by {1}", POrden, nTop);
//s pCrit);

set _POrdenCyl(POrden) ;
set_currProbability (probab);
}//CalcPercolCyls

J) - - - - = — — — = CheckAllMutualContacts— — — — — — — — — —

int CheckAllMutualContacts(ref OneCylinder[, ,] arrOfCylinders, double probab)

{

Console. WriteLine ("\nChecking the mutual contacts of cylinders in arrOfCylinders. Please wait...");
int ii = 0;

ProgrBarForm progrBar = new ProgrBarForm () ;

int maxCount = arrOfCylinders.GetLength(2);// N; //N N = N; // listCyl.Count;

progrBar.Text = "Check contacts. Please wait" + ", maxCount<" 4 maxCount;
progrBar.InitProgrBar ("Check contacts. Please wait...", maxCount);/+//x/

//https://stackoverflow.com/questions/,299188/generate —n—random—and—unique—numbers—within —a—range
int [] intUnigRandArrayl = null;
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int[] intUnigRandArrayJ = null;

int [] intUniqRandArrayK = null;

if (_isRandomPos —— true)

intUnigRandArrayl = Enumerable.Range(0, arrOfCylinders.GetLength(0)).OrderBy(t
ToArray () ;

intUnigRandArrayJ = Enumerable.Range(0, arrOfCylinders.GetLength(1)).OrderBy(t
ToArray () ;

intUniqRandArrayK = Enumerable.Range(0, arrOfCylinders.GetLength(2)).OrderBy(t
ToArray () ;

}

int foundContacts = 0;

for (int mm = 1; mm <= 1; mmt+) //Interaccién para encontrar el contacto

#if isCycleKLast

#else

for (int kl = 0; k1l < arrOfCylinders.GetLength(2); kl4+4)

{

#endif

for (int i1 = 0; il < arrOfCylinders.GetLength (0); il++) {

progrBar.setText (string . Format ("#{0}==> ii={1}, p={2:0.00}", _currentThread, ii

progrBar.StepItProgrBar () ;

Console. Write ("\r#{0}==> ii={1}, p={2:0.00}", _currentThread, ii, probab);

ii4+;

for (int jl1 = 0; jl1 < arrOfCylinders.GetLength(1); j1++)

#if isCycleKLast

{

for (int kl = 0; k1l < arrOfCylinders.GetLength(2); kl4+4)

#endif

{

OneCylinder cla = arrOfCylinders[il, jl1, kl]; if
continue; //Empatar posicién

if (cla.get_chType() == '0’) continue; //Empatar cilindro

foundContacts += CheckContacts(ref arrOfCylinders, cla, 0, 0, 1, intUniqRandArr
, intUniqRandArrayK) ;

Y/ k1

Y//it

Y//it

Console. WriteLine ("\n\t\tmm={0}. Found contacted={1}", mm, foundContacts); //nx

Y/ fmm

Console. WriteLine ("\n Done CheckAllMutualContacts.");

progrBar. Close () ;

return foundContacts;

}//CheckAllMutualContacts
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=>  rnd7.Next()).

= rnd7.Next()).

= _rnd7.Next()).

, probab));

(cla == null)

ayl, intUniqRandArrayJ

(n—1)/2 par n lineas

) - - - - - - — = — — = checar contaactos — de un cilindro dado y todos los otros cilindros — — — —
int CheckContacts(ref OneCylinder[, ,] arrOfCylinders, OneCylinder cla, int i20, int j20, int k20
, int[] intUniqRandArrayl, int[] intUniqRandArrayJ, int[] intUniqRandArrayK)

{

int countContacts = 0;

Result_distance rd3 = new Result_distance () ;

bool isRandomPos = _isRandomPos;

int finl = arrOfCylinders.GetLength(0), finJ = arrOfCylinders.GetLength(1), finK = arrOfCylinders.
GetLength (2);

int k2 = 0, j2 = 0, i2 = 0;

#if !isCycleKLast

for (int k2c = 0; k2¢c < arrOfCylinders.GetLength (2); k2c4+4)

k2 = k2c;

#endif

for (int i2c = i20; i2c < finl; i2c++) {

i2 = isRandomPos == true ? intUniqRandArrayI[iZ2c] : i2c;

for (int j2c = j20; j2¢ < find; j2c-++)

j2 = isRandomPos == true ? intUnigRandArrayJ[j2c] : j2c;
#if isCycleKLast
for (int k2c¢ = 0; k2c < finK; k2ct+)

/7

k2 = isRandomPos == true ? intUnigRandArrayK[k2c] : k2c;

#tendif

OneCylinder c2a = arrOfCylinders [i2, j2, k2]; if (c2a == null) continue;
Empatar posicién

if (c2a.get_cylID() == cla.get_cylID()) //Pueden ser: cla.get_cyllD > cyl.get_cylID

continue; // evita verificar la misma cantidad de arrOfCylinders que ya fueron verificados

// continuar; // evitar vacio o signado con r ’1°

bool isContact3 = rd3.IsCylinderContactHere(cla, c2a, true, false, false, false, false); // Eumiste
contacto ?

if (isContact3 —— true)

{

c2a.set _chType(cla.get chType()); // copi la bandera de percolacién y se asigna
- - c2a.set iFather(cla.get iFather());

c2a.set clusterID (cla.get clusterID()); // asignar ID del cilindro contactado c
convierte en parte del grupo de cla arrOfCylind
// reemplazar cyl2 corregido en la matriz

countContacts++;

}Y//if isContact3d

Y// iz

Y//i2

1/ k2

return countContacts;

}//CheckContacts

J) - - - = - — — = StudyStructOfClusters— — — — — — — — — —

void StudyStructOfClusters(ref OneCylinder|[, ,] arrOfCylinders, int totalCylInA
—>_mazCylsInCluster

{

Console. Write("StudyStructOfClusters ... ");

int[] idCyls = new int[totalCylInArr + 1];

// prepare arrOfCylinders and add to list

for (int iiClustID = 0; iiClustID < totalCylInArr + 1; iiClustID++) // preparar

agregar a la lista

{

c2 por ci

la, por lo que c2a se

ers[i2, j2, k2]

= c2a;

rr, double probab) //

arrOfCylinders

Yy
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488 |#if !isCycleKLast
489 | for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength(2); k2-4+)

490 | {

491 |#endif

492 | for (int i2 = 0; i2 < arrOfCylinders.GetLength(0); i24++) // preparar arrOfCylinders y agregar a la
lista {

493 | for (int j2 = 0; j2 < arrOfCylinders.GetLength(1); j2++)

494 | {

495 |#if isCycleKLast
496 | for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength(2); k24+)

297 | {

498 |#endif

499 | OneCylinder cyl = arrOfCylinders[i2, j2, k2];
500 | if (cyl == null) continue;

501 | //if (cyl.get cylID() == iiClust)

502 | if (cyl.get clusterID () == iiClustID)

503

{
504 | idCyls[iiClustID]++;
505 | cyl.set_cylsInCluster (idCyls[iiClustID]) ;

506 | arrOfCylinders[i2, j2, k2] = cyl;

507 |}

508 | }//j2

509 | //if (allowBreak €6 isPercolation == true) break;

510 |}//i2

511 | //if (allowBreak €6 isPercolation == true) break;

512 | }// i2

513 | }//iiClustID

514

515 | int nClusters = 0, idMax = 0, maxCylsInCluster = 0;

516 | //for (int iiClust = 1; iiClust <= totalCyllnArr; iiClust++) // preparar arrOfCylinders y agregar a
la lista

517 | for (int iiClust = 0; iiClust <= totalCylInArr; iiClust++) // preparar arrOfCylinders y agregar a la
lista {

518 | if (idCyls[iiClust] > 1)

519 | {

520 | nClusters-+;
521 | if (idCyls[iiClust] > maxCylsInCluster)

522

523 | maxCylsInCluster = idCyls[iiClust ];

524 |idMax = iiClust ;

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 clusters in system={1}.", probab, nClusters);
533 | Console. WriteLine ("\tCluster ID={0} contains maximal number of cylinders={1} .", idMax,

maxCylsInCluster) ;
534 | Console.ResetColor () ;
535 | }//StudyStructOfClusters

536 | /) — — — — — — — — — — CheckPercolation— — — — — — — — — —

537 | bool CheckPercolation(ref OneCylinder[, ,] arrOfCylinders, double probab, out double volumCylTotal2
538 , out double volumCylTotal, out int nFather, out int nNull, out int n0, out int nl, out int n2
539 , out int n3, out double volumeAllPercolatingCyls)

540

541 | bool isPercolation = false;

542 | bool allowBreak = false;

543 | nNull = 0; n0 = 0; nl = 0; n2 = 0; n3 = 0;

544 List <string> listFathers = new List<string >();

545 bool isPercOld = false;

546 | volumCylTotal = 0; volumCylTotal2 = 0; volumeAllPercolatingCyls = 0;

547 | double volumCylTotal0 = 0, volumCylTotall = 0;

548

549 |#if isCycleKLast

550 | int k2;

551 |#else

552 | for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength(2); k2++)

553 | {

554 |#endif

555 | for (int i2 = 0; i2 < arrOfCylinders.GetLength(0); i2+4+) // preparar arrOfCylinders y agregar a la
lista

556

557 | for (int j2 = 0; j2 < arrOfCylinders.GetLength(1); j2+4+)

558

{
559 |#if isCycleKLast
560 | for (int k2c = 0; k2c < arrOfCylinders.GetLength(2); k2c++)
561 | {
562 | k2 = k2c;
563 |#tendif

564 OneCylinder cyl = arrOfCylinders[i2, j2, k2];

565 if (cyl == null)

566 {

567 nNull++;

568 continue;

569

570 if (cyl.get _chType() == '0’) { volumCylTotal0 += cyl.get volumCyl(); nO++; } //isolated

571 if (cyl.get chType() == 1’ && cyl.get cylsInCluster() == 1) { volumCylTotall 4= cyl.get volumCyl();
nilt+; 3 //single B B

572 if (cyl.get _chType() == '1’ && cyl.get cylsInCluster() > 1) // cilindros que son parte de cualquier

clister
573 | {

574 | volumCylTotal2 += cyl.get_volumCyl() ;
575 | n2+4+4;

576 |}

577 | double x1 = cyl.get_x1(), yl = cyl.get_y1(), 21 = cyl.get_z1();

578 | if (cyl.get_chType() == ’1’ && cyl.get_cylsInCluster() > 1 && z1 >= N — 1) // se acercé a una capa
inferior, percolacién?

579 | {

580 | cyl.set chType(’'2’); //Entonces hay percolacidn!
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isPercolation = true;

if (isPercOld == false && isPercolation == true)

{

this. pCritLoc = probab; // Encontrando P_cr, Probabilidad critica
isPercOld = isPercolation ;

H

string sFathers = cyl.get iFather()[0] + "," + cyl.get iFather()[1];
if (listFathers.Contains(sFathers) —— false)

listFathers.Add(sFathers);

volumeAllPercolatingCyls += cyl.get_volumCyl();

arrOfCylinders [i2, j2, k2] = cyl; n34+4;
if (allowBreak &% isPercolation —— true) break;

Y//if

if (allowBreak && isPercolation —— true) break;

Y//i2

if (allowBreak && isPercolation == true) break;

Y// iz

Y//k2

nFather = listFathers.Count;

//_cylsReachedBott = n3;

volumCylTotal = 0 * volumCylTotal0 + volumCylTotall + volumCylTotal2; // no use el volumen de

clisteres (no agrupados)
return isPercolation
}//CheckPercolation

J) - - - - — - — — = StudyStructOfinfinCluster— — — — — — — — — —

void StudyStructOfInfinCluster(ref OneCylinder|[, ,] arrOfCylinders, int totalCylInArr, double probab,
out int maxCylsInInfinCluster) //—>_mazCylsInCluster

{

Console. Write("StudyStructOfinfinCluster ... ");

int[] idCyls = new int[totalCylInArr + 1];

List <OneCylinder >[] arrListOfPercolClusters = new List<OneCylinder >[totalCylInArr + 1];

List <OneCylinder> listPercCyls = null;

int nNewPercCyls = —1;

// preparar arrOfCylinders y agregar a la lista

for (int iiClustID = 0; iiClustID < totalCylInArr + 1; iiClustID+4+)

// preparar arrOfCylinders y agregar a la lista

{
#if lisCycleKLast
for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength (2); k2++)

{

#endif

for (int i2 = 0; i2 < arrOfCylinders.GetLength(0); i2+4+)

// preparar arrOfCylinders y agregar a la lista 7
for (int j2 = 0; j2 < arrOfCylinders.GetLength(1); j2++)

#if isCycleKLast
for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength(2); k2++4)

{

#endif

OneCylinder cyl = arrOfCylinders[i2, j2, k2];

if (cyl == null) continue;

if (cyl.get_chType() == '0’ || cyl.get_chType() == '1’) continue;

if (cyl.get clusterID () == iiClustID) {
listPercCyls = ChangeCharOfPercolCluster (ref arrOfCylinders, '2’, iiClustID , out nNewPercCyls

idCyls[iiClustID] = nNewPercCyls; // asigna el nimero de perc.

cyls en este clister arrListOfPercolClusters[iiClustID] = new

List<OneCylinder >(listPercCyls); // agrega una nueva lista de perc.cluster
//idCyls [iiClustID ]4+;

Y //if
Y//k2
Y//ie
/i2
Y//iiClustID
int nClusters = 0, idMax = 0;
maxCylsInInfinCluster = 0;
// preparar arrOfCylinders y agregar a la lista
for (int iiClust = 0; iiClust <= totalCylInArr; iiClust+4+)

preparar arrOfCylinders y agregar a la lista
if (idCyls[iiClust] > 0)

{

nClusters++;

Console. WriteLine ("Infin.cluster with ID={0} has cylinders={1}", iiClust , idCyls[iiClust]);
if (idCyls[iiClust] > maxCylsInInfinCluster)

{

maxCylsInInfinCluster = idCyls[iiClust ];

idMax = iiClust ;

}

}

Y//for

// Acumula todos los volimenes de celdas en clister perc. parcial

double volAllCylsIinPercCluster = 0, lengthAllCylsinPercCluster = 0, aspRatioAllClusterMean = 0; //
arrListOfPercolClusters[iiClust](get)

for (int iiClust = 0; iiClust <= totalCylInArr; iiClust++) // preparar arrOfCylinders y agregar a la
lista

{

if (arrListOfPercolClusters[iiClust] != null)

foreach (var cyl in arrListOfPercolClusters[iiClust])

volAllCylsInPercCluster += cyl.get_volumCyl(); // Sumar los volimenes de todos los ciclos de este
grupo de perc.

lengthAllCylsInPercCluster += cyl.get_h();

aspRatioAllClusterMean += cyl.get_h()" / cyl.get_r(); // suma de todas las asp.ratio para perc. Cyl.
en este grupo }

aspRatioAllClusterMean /= arrListOfPercolClusters[iiClust].Count;

Console.ForegroundColor = ConsoleColor. Yellow ;
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Console. WriteLine ("\tInf.cluster ID={0} has cyls={1}, volAllCylsInPercCluster={2:0.00},
aspRatioAllClusterMean={3:0.00}, lengthAllCylsInPercCluster ={4:0.00}."

, iiClust , arrListOfPercolClusters[iiClust].Count, volAllCylsInPercCluster, aspRatioAllClusterMean ,
lengthAllCylsInPercCluster);

Console.ResetColor () ;

}
Y//for (int iiClust
volAllCylsInPercCluster = volAllCylsInPercCluster; _aspRatioAllClusterMean = aspRatioAllClusterMean ;

“lengthAllCylsInPercCluster = lengthAllCylsInPercCluster;

#region comment

#endregion

Console. Write (" Done.");

Console.ForegroundColor = ConsoleColor. Yellow ;

Console. WriteLine ("\tInf.cluster ID={0} contains maximal number of cylinders={1}.", idMax,
maxCylsInInfinCluster) ;

#region comment

#endregion

Console.ResetColor () ;

}Y//StudyStructOfClusters

/) - - = = = = ChangeCharOfPercolCluster — — — — — — — — — — —

List <OneCylinder> ChangeCharOfPercolCluster(ref OneCylinder[, ,] arrOfCylinders, char percChr, int
iiClustID , out int nNewPercCyls) //——>_maxzCylsInCluster)

{
List <OneCylinder> listCyls = new List<OneCylinder >();

nNewPercCyls = 0;

for (int i2 = 0; i2 < arrOfCylinders.GetLength(0); i24++) // preparar arrOfCylinders y agregar a la
lista {

for (int j2 = 0; j2 < arrOfCylinders.GetLength(1); j2++)

{
#if isCycleKLast
for (int k2 = 0; k2 < arrOfCylinders.GetLength (2); k2++)

{

#endif

OneCylinder percolCyl = arrOfCylinders[i2, j2, k2];
if (percolCyl == null) continue

if (percolCyl.get clusterID() == iiClustID)
percolCyl.set chType(percChr);
nNewPercCyls++;

arrOfCylinders[i2, j2, k2] = percolCyl;
listCyls .Add(percolCyl);

}

}

Y//i2

return listCyls;
}//ChangeCharOfPercolCluster

#region Aux
J) - - = = = buildHist — — — — — —

double[] buildHist (int bins, double[] data, out double max, out double min)
{//https://stackoverflow.com/questions/1418644/frequency—histogram—in—c

double[] hist = new double[bins];

int n = data.Length;

min = lel2; max = —lel2;

for (int i = 0; i < n; ++4i)

if (max < data[i]) max = data[i];

if (min > data[i]) min = data[i];

}

for (int i = 0; i < n; ++4i)

{

int bin = (int)((data[i] — min) / ((max — min) / (bins)));

if (bin < bins)

if ((bin >= 0) && (bin < n)) hist[bin]4++;
}

return hist;
}//buildHist

A —— NeztUnifRandom — — — —

double NextUnifRandom (double b, double a, Random rnd)
{

double meanH = (b + a) / 2;

double x = a + (b — a) % rnd.NextDouble() ;

return x;

}//NeztUnifRandom

J) - === - = = = PercOrdTheor — — — — — — — —

public double PercOrdTheor(double p, double L., double pTh3d)

double nu = 0.9, beta = 0.45;
double normCoeff = F_scaling((p — pTh3d) * Math.Pow(L, 1 / nu), beta, 1)
* Math.Pow(L, —beta / nu); return normCoeff;

}//PercOrdTheor

R —— F_scaling— — — — — — —

private double F_scaling(double x, double parl, double par2)

double y = 0;
if (x <= 0)

y = 0;

else

y = Math.Pow(x, parl) / par2; // normaliz.
return y < 0 7 0 : y;

}Y//F_scaling

/) - - - = = CorrLength — — — — — — —

private double CorrLength(double x, double parl, double beta)

double y = 0;
if (x <= 0)
y = 0;

else
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y = parl x Math.Pow(Math.Abs(x), —beta);
return y < 0 7 0 : y;
}//CorrLength

#tendregion

Y ToStringShort— — — — — —
public string ToStringShort ()

string sOut = "Cylinder###" + " ,sd=" + _seed;
return sOut;

}//ToStringShort

Y// class WorkWithCylinders

J) - - - - - - = = class GuassianRandom — — — — — — — — — —
public sealed class GuassianRandom

{ //http://es.softuses.com/24775

private bool _hasDeviate;

private double storedDeviate;

int idum = —1;

private readonly Random _randomGauss = new Random(Guid.NewGuid () .GetHashCode())
private readonly TRan3 _randomGauss3 = new TRan3();

/// <summary>

/// Obtiene numeros aleatorios distribuidos normalmente (gaussianos), usando el

/// transformacién. Esta transformacién toma dos desviaciones distribuidas

/// dentro del circulo unmitario, y los transforma en dos independientemente

/// distribuido desviaciones mnormales.
7/ </summary>

Bow—Muller
uniformemente

/// <param name = "mu"> La media de la distribucién. El valor predeterminado es cero. </param>
/// <param name = "sigma'> La desviacién estdndar de la distribucidén. El valor predeterminado
</param> /// <returns></returns>

/77
public GuassianRandom () { }
public GuassianRandom (int nSeed)

{

if (nSeed == 0)

{

_randomGauss = new Random(Guid.NewGuid() . GetHashCode () ) ;

Tidum = —1;
“randomGauss3.ran3(ref _idum);

else

{

_randomGauss = new Random(nSeed);

Tidum = —nSeed;

“randomGauss3.ran3 (ref _idum);

}

¥

/7

public double NextGuassian(double mu, double sigma)

if (sigma <= 0)

throw new ArgumentOutOfRangeException("sigma", "Must be greater than zero.");
if (_hasDeviate == true)

_hasDeviate = false;

return _storedDeviate * sigma 4 mu;

}

double vl, v2, rSquared;

do
// dos walores aleatorios entre —1.0 y 1.0
vl = 2 % _randomGauss3.ran3(ref _idum) — 1;
v2 = 2 % _randomGauss3.ran3(ref _idum) — 1;
rSquared = v1 % vl + v2 % v2;
// asegurar dentro del circulo de la unidad
} while (rSquared >= 1 || rSquared == 0);
// calcular la transformacién polar para cada desviacidn
var polar = Math.Sqrt(—2 % Math.Log(rSquared) / rSquared);
// almacenar primera desvicidén
storedDeviate = v2 * polar;
—hasDeviate = true;
7/ retornar segunda desviacidn
return vl % polar * sigma + mu;
}//NeztGuassian
}//Guassian Random
S - - - - - = = class PoissonRandom — — — — — — — — —

public sealed class PoissonRandom
{ //http://www.johndcook.com/csharp poisson .html

Random _rndPoisson = new Random(Guid.NewGuid () .GetHashCode());
public PoissonRandom () { }

public PoissonRandom (int nSeed)

{ if (nSeed > 0)

_rndPoisson = new Random(nSeed);

else

_rndPoisson = new Random(Guid.NewGuid () .GetHashCode());

public int NextPoisson (double lambda)

{
return (lambda < 30.0) ? PoissonSmall(lambda) : PoissonLarge (lambda);
}

private int PoissonSmall (double lambda)

// Algoritmo de Donald Knuth, 1969.

double p = 1.0, L = Math.Exp(—lambda) ;

int k = 0;

do

{

ket

p *= _rndPoisson.NextDouble();// GetUniform();

es
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}
while (p > L);
return k — 1;

private int PoissonLarge (double lambda)

// "Método de rechazo PA" de "The Computer Generation of
// Variables aleatorias de Poisson "por A. C. Atkinson,
// Revista de la Real Sociedad Estadistica Serie C

// (Estadisticas aplicadas) vol. 28, nim. 1. (1979)

// Bl articulo estd en las pdginas 29—385.

// El algoritmo dado aqui estd en la pdgina 32.

double ¢ = 0.767 — 3.36 / lambda;

double beta = Math.PI / Math.Sqrt (3.0 % lambda);
double alpha = beta % lambda;

double k = Math.Log(c) — lambda — Math.Log(beta) ;
for (; ;)

double u _rndPoisson .NextDouble(); //GetUniform() ;

double x = ({alpha — Math.Log((1.0 — u) / u)) / beta;
int n = (int)Math.Floor(x + 0.5);

if (n < 0)

continue;

double v = _rndPoisson.NextDouble(); //GetUniform();

double y = alpha — beta = x;

double temp = 1.0 + Math.Exp(y);

double lhs = y + Math.Log(v / (temp % temp));

double rhs = k + n % Math.Log(lambda) — gammln(n + 1); //!!2¢?

if (lhs <= rhs)
return n;

}
}
double gammln(double xx)

int j;

double x =

double y =

double tmp 0;

double ser = 0;

double[] cof = { 76.18000172947146, —86.50532032941677, 24.01409824083091, —1.231739572450155,
0.1208650973866179e—2, —0.5395239384953e—5 };

y = x = xx;

tmp = x 4+ 5.5;

tmp —= (x 4+ 0.5) % Math.Log(tmp);

ser = 1.000000000190015;

for (j = 0; j < 63 j++)

ser += cof[j] / ++vy;

return —tmp 4 Math.Log(2.5066282746310005 % ser / x);

[l oo

}
}//class PoissonRandom

A.3. Cobdigo 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 calculacién se registran en un grafico y estos a su
vez se almacenan en un archivo de resultados.

using System;

using System. Collections.Generic;
using System.Ling;

using System.Text;

using System.ComponentModel;
using System.Windows.Forms;
using Plots n;

using System.Threading;

using System.Threading . Tasks;
using System.Diagnostics;
using System.Collections;

namespace WinCylsFDTD
class WorkWithCylindersParal

#region user

bool _StopNowParallel = false;
ArrayList _winList plot2d 1 = new ArrayList();
Forml mainWinObj = null;

bool _showRealTimePlot = true;
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22 |int nx = 50, _nAver = 1;

23 | double _pCritical = 2, _pCriticalOld = 0, pCriticald = 0;

24 | double| )] averData = null; -

25 | private Plot2dWinForm2 _realTimePlotParal = new Plot2dWinForm2() ;
26 | public void set StopNowParallel(bool b) { _StopNowParallel = b; }
27 | public Forml get mainWinObj() { return _mainWinObj; }

28 public void set mainWinObj(Forml 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 set_pCritical (double pc) { _pCritical = pec; }

34 | public double get pCritical() { return _pCritical; }

35 |#endregion - -

36 |/ —— - - — — — CalcPInfCylinderForAllP_Paral— — — — — — — — — —

37 | public void CalcPInfCylinderForAllP Paral(FuncPInfCylinderParal funcPInfCylinderParal, int nAver)
38

39 mainWinObj . StartMyTimer () ;

40 |#region init vars

41 | int pointsToPlot = funcPInfCylinderParal.get_pointsToPlot () ;
42 | FuncPInfCylinderParal [] pInfArray = new FuncPInfCylinderParal[pointsToPlot % nAver];
43

44 | if (get_showRealTimePlot() == true && _realTimePlotParal != null)
45

46 realTimePlotParal = new Plot2dWinForm2 (100, 100);

47 “realTimePlotParal.Show() ;

a8 | T

49 | var watchO = Stopwatch.StartNew () ;

50 |// - — - - - preparer calculation en paralelo

51 | var tokenSource = new CancellationTokenSource();

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 = initDblArr2(nTasks, nTasks, 4);

58 | double hp = funcPInfCylinderParal.get hp();

59 |#endregion -

60

61 |int n5 = 5;

62 | _averData = new double[pointsToPlot, n5];

63 | double pMin = funcPInfCylinderParal.get_pMin();

64 | double pMax = funcPInfCylinderParal.get_pMax();

65 | _nAver = nAver;

66 | string slnfoParal = "";

67

68 | for (int jjAver = 1; jjAver <= nAver; jjAver++)

69

70 | Console. WriteLine("\njjAver=" 4 jjAver);

71 | for (int ii = 0; ii < pointsToPlot; ii++)

72 | {

73 | if (_StopNowParallel == true) break;

74 | double currP = pMin + ii * hp;

75 | Console.ForegroundColor = ConsoleColor.Green;

76 | Console.Write ("— \nFires thread i={0} for p={1}\n", ii, currP);

77 |int jj = ii;
78 int jj0 = CaleInd(ii, jjAver, pointsToPlot, nAver);
79 sInfoParal 4= jjo 4+ "; ";

80

81 | funcPInfCylinderParal.set_ind(jj0);

82 | pInfArray[jjO] = new FuncPInfCylinderParal(funcPInfCylinderParal);

83

84 var compute = Task.Factory.StartNew (() => //Resultados de computo

85 | {

86 | SubroutPInfCylinderParallel (token, jjO, pInfArray[jjO], ref dataPlot, currP, pointsToPlot);
87 |}, tokenSource.Token) ;

88

89 | tasks.Add(compute) ;

90 if (get_showRealTimePlot() == true)

91 | { var display = compute.ContinueWith(resultTask => //Se muestra la informacién del hilo en la

pantalla
92 | ShowRealPlot(pInfArray[jjO], jjO, pInfArray[jjO].get workWithCylinders().get sInfo())

93 |, ui);

94

95

96 |#region _StopNowParallel

97 | if (_StopNowParallel == true)

908 | {//h%tp://msdn. microsoft.com/en—us/library/dd537607. aspx
99 | // Solicitud de cancelacién del hilo desde la GUI

100 | tokenSource.Cancel () ;

101 | Console.WriteLine ("\nTask cancellation requested.");

102 | // Opcional: observe el cambio en la propiedad Estado en la tarea.
103 | // No es mnecesario esperar en las tareas que se han cancelado. Sin embargo,
104 | // si espera, debe encerrar la llamada en un bloque try—catch para

105 | // capturar las OperationCanceledEzceptions que se lanzan. Si lo haces

106 | // no espere, mno se lanza OCE si el token que se pasé al

107 | // El método StartNew es el mismo token que solicité la cancelacién .

108 | Console.ForegroundColor = ConsoleColor . White;

109 | if (_StopNowParallel == true)

110 | Console. WriteLine ("\nParallel calculation was interrupted.");

111 else
112 Console. WriteLine ("\nParallel calculation done succesfully .");

113

114 |#region Optional _WaitOnTasksToComplete
115 | try

116 | {

117 | Task. WaitAll (tasks. ToArray ());

118

119 catch (AggregateException e)

120

121 | // Para fines de demostracién, mostrar el mensaje OCE.
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foreach (var v in e.InnerExceptions)
Console. WriteLine ("msg: " + v.Message) ;

// Comprobar que todas las tareas estén en un estado cancelado

for (int i7 = 0; i7 < tasks.Count; i7++4)

Console. WriteLine ("task[{0}] status is now {1}", i7, tasks[i7].Status);
#tendregion

Y/ if

#tendregion

Y// for ii

Y//ijAver

Console.WriteLine ("sInfoParal = " + sInfoParal);
#tregion post, when completed

Task . Factory . ContinueWhenAll(tasks . ToArray () ,
result =>

int nn = tasks.Count / nAver;

double[,] dtPlot = new double[nn, 2 + 2 + 2 + 2+1];

for (int jjAver = 1; jjAver <= nAver; jjAver++)

for (int i = 0; i < nn; i++)

int jjo = CalcInd(i, jjAver, pointsToPlot, nAver);

if (pInfArray[jjO] != null)

{

double p = pInfArray[jj0].get workWithCylinders().get currProbability ();
double L = funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders () .get L();

int reachBott — +funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders().get cylsReachedBott() / nAver;
dtPlot[i, 0] = p;
dtPlot[i, 1] 4= pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_POrdenCyl() / nAver;

#if useFracVolum

dtPlot[i, 2] += pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_volumePercolCylsFrac() * L / nAver;

#else

dtPlot[i, 2] 4= pInfArray[jjO].get workWithCylinders().get reachBott() %1.0/ (L % L)/ / nAver;

#endif - -

//

dtPlot [i, 3] 4= funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders().PercOrdTheor(p, L, get pCritical () —
funcPInfCylinderParal.get _hp()) / nAver; -

dtPlot[i, 4] += pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_maxCylsInCluster() / nAver;

dtPlot [i, 5] += pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_volumCylTotalFrac() / nAver;

dtPlot [i, 6] += pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_volAllCylsInPercCluster () / nAver;

dtPlot[i, 7] += pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_ aspRatioAllClusterMean () / nAver;

dtPlot[i, 8] += pInfArray[jjO].get_workWithCylinders().get_lengthAllCylsInPercCluster() / nAver;

}

}
string sInfo = funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders().get sInfo();
Console.Write("Plotting: ..."); - -
Plot2dWinForm2 plot2d = new Plot2dWinForm2(DateTime.Now. ToString() + ", PInfinParal");
plot2d.Line_DrawAll(dtPlot, nn, 0 + 3424241, sInfo
, "Order parameter.", slnfo

"p", "", "Pi,RB,Pth,mx,vol,volCl,asp,lgth,", 7, "sPicsFFT");

plot2d Show () ;

Console. WriteLine ("\tDone
realTimePlotParal. Close () ;

“mainWinObj. winList plot2d.Add(plot2d);
int cnt = dataPlot.GetLength(0);

3

var time = watch0.ElapsedMilliseconds ;
string s = Math.Round(TimeSpan.FromMilliseconds(time).TotalMinutes, 0) + " min. = "
+ Math.Round(TimeSpan.FromMilliseconds (time).TotalSeconds, 0) + " sec.";

string sMin = Math.Round (TimeSpan.FromMilliseconds (time) . TotalMinutes, 1) + " min. ";
string sSec = Math.Round(TimeSpan.FromMilliseconds (time). TotalSeconds, 3) + " sec.";

if (get pCritical()<1)

Console. ForegroundColor = ConsoleColor .Red;

else

Console.ForegroundColor = ConsoleColor . Magenta;

Console. WriteLine (" pCritical ={0:0.000}", get pCritical());
Console.ResetColor () ; -
Console.ForegroundColor = ConsoleColor . White;

if (_StopNowParallel == true)

Console. WriteLine ("\nParallel calculation was interrupted.");
else

Console. WriteLine("\nParallel calculation done succesfully.");
Console. WriteLine ("\nTotal time: " + s);

Console. WriteLine("\n — — — — — — — — Finish parallel. — — — — — — — — — —\n");

Console.ResetColor () ;

Console. WriteLine (funcPInfCylinderParal.ToStringLong());

_mainWinObj.StoptMyTimer () ;

_mainWinObj. WriteTextToInfo("\nTotal time: " + s);

MessageBox.Show (" Completed CalcPInfCylinderForAllP _Paral");

}, CancellationToken .None, TaskContinuationOptions.None, ui);

#endregion

}//CalcPInfCylinderForAllP _Paral

77777777 SubroutPInfCylinderParallel — — — — — — — — —

void SubroutPInfCylinderParallel(CancellationToken ct, int i, FuncPInfCylinderParal pInfCylParal, ref
double[]|[ ,] dataPlot2D

, double currP, int pointsToPlot)

if (_StopNowParallel == true)
Console.ForegroundColor = ConsoleColor . DarkGreen;
Console. WriteLine ("Task {0} was cancelled before it got started.", i);

Console.ResetColor () ;
t. ThrowIfCancellationRequested () ;
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}

if (_StopNowParallel = false)

int ID = Thread.CurrentThread.ManagedThreadld ;

Console.ResetColor () ;

Console.ForegroundColor = ConsoleColor .DarkCyan;

Console. WriteLine ("Executing task={0} (ThreadIlD={1}) for p={2:0.00}.", i, ID, currP);
Console.ResetColor () ;

var watch = new Stopwatch () ;

watch. Start () ;

VA

pInfCylParal.get workWithCylinders().set currentThread(i);
pInfCylParal.get workWithCylinders().set currProbability (currP);
pInfCylParal.get workWithCylinders().CalcPercolCyls ();

double pp = pInfCylParal.get_workWithCylinders().get_pCritLoc();
if (get_pCritical () > pp)

set_pCritical (pp);

_pCritical0 = _pCriticalOld;

_ pCriticalOld = currP;

Console.ForegroundColor = ConsoleColor . Yellow ;

Console.WriteLine ("Done task #" 4+ i 4+ ". Watch:" + watch.ElapsedMilliseconds + " msec., ="

+ (watch.ElapsedMilliseconds / 60000) + " min. " 4 (watch.ElapsedMilliseconds / 1000) + " sec."

+ (watch.ElapsedMilliseconds 1000 + " msec.\n");
Console.ResetColor () ;

}

}//SubroutPInfParallel

J)S - - - === = ShowRealPlot — — — — — — — —

void ShowRealPlot (FuncPInfCylinderParal funcPInfCylinderParal, int j, string sInfo)

Console. WriteLine("(" + j + "). " + funcPInfCylinderParal.ToStringLong());

double p = funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders().get currProbability ();

double L = funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders () .get L();

#if useFracVolum

double volumePercolCylsFrac = funcPInfCylinderParal.get_workWithCylinders().get_volumePercolCylsFrac
() = L

#else

int reachBott = funcPInfCylinderParal.get_workWithCylinders().get_reachBott () ;

#endif

int maxClust = 0;

double volumCylTotal = funcPInfCylinderParal.get workWithCylinders().get_ volumCylTotalFrac();

double pTheor
double parOrd

03
funcPInfCylinderParal.get_workWithCylinders().get_POrdenCyl();

#if useFracVolum

double[] yy = { p, parOrd, volumePercolCylsFrac, maxClust, volumCylTotal };
ftelse

double[] yy = { p, parOrd, reachBott+1.0 / (L = L), maxClust, volumCylTotal };
#tendif

_realTimePlotParal.bgnRealAdd(true, p, yy, "Pi,rB,mx,vol,", "p");

“realTimePlotParal.set_Header(sInfo);
}Y//ShowRealPlot

#region Aux

int CalcInd(int i, int j, int iFin, int jFin) { return i + iFin = (j — 1); }
J) - - - = - - — — initDblArr — — — — — — —

void initDblArr (out double[][] Ar, int nDiml, int nDim2)
{

Ar = new double[nDim1][];

for (int i = 0; i < nDiml + 0; i4+4)

Ar[i] = new double[nDim2];

}//initDblArr

JS - - - = initDblArr2 — — — — — — —

void initDblArr2(out double[][,] Ar, int nDiml, int nDim2)
{

Ar = new double[nDim1][,];

for (int i = 0; i < nDiml + 0; i++)

Ar[i] = new double[nDim2, nDim2];

Y//initDblArr2

J) - - - = - = initDblArr2 — — — — — — —

double [][ ,] initDblArr2(int nDiml, int nDim2, int nDim3)
{

double [][ ,] Ar = new double[nDiml][,];

for (int i = 0; i < nDiml + 0; it+4)

Ar[i] = new double[nDim2, nDim3];

return Ar;
}//initDblArr2

#endregion
Y//class
H




APENDICE B

CODIGO UTILIZADO EN LA
RADIACION DE CHERENKOV SOBRE
CNTs

Para nuestra simulacién numérica aplicada a la radiaciéon de Cherenkov sobre
un arreglo de nanoestructuras de CNTs, se programarén las clases: Arrays.cs,
AuzClasses.cs, BGNFunc.cs, BgnReadFiles.cs, CalcDiffTime.cs, CherenBase.cs,
Cherenkov.cs, CherenParall.cs, complex.cs, complexfStr.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-
triz.cs, PrintMatrizFormat.cs, Ran3.cs, RandBgn.cs, Result-distance.cs, RWA-
rray3D.cs, sFun.cs, SurfacePlasmonClyls.cs, SurfacePlasmonDielectric.cs, TCons-
tants.cs, TimeUpdate.cs, Transmap.cs y WinBars2. Designer.cs, Energy.cs. En es-
te apéndice abordaremos algunos fragmentos de codigos més importantes utiliza-
dos en la programa. Presentamos los codigos principales para nuestra programa-
cion.

B.0.1. Clase FdtdVars

En esta clase se definen valores y variables para el calculo del modelo de Drude,
la permitividad dieléctrica e(epsilon) y la frecuencia omega w, y se definen valores
para los célculos espaciales de los campos: PosFromSpaceX, PosFromSpaceY y
PosFromSpaceZ respectivamente.

nternal struct obj

string shape;
double centeri

double size2;
double size3;

double epsilon ;

double[,] matrix; // contour matriz data
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int col

int

internal col; // matria num

internal // matriz row num
Yi//obj
/7
public
{

internal

row ;

struct mobj

string
double
double
double
double
double
double
double

shape ;
centeri;
centerj;
centerk ;
sizel;
size2;

internal
internal
internal
internal

?;/////////// Drude model ///////////////??
(omega_p) "2 //

internal
internal
internal

size3; //
epsilon_b; //
double omega p; //
double gamma 0;
double| ,]
int col;

eps b —

eps (w) =
internal i w2 + j w gamma 0 //
_ /;;////////////////é///////////////////////
matrix; contour matriz data

// matriz col

/) matriz row num

internal
internal
internal num
internal int

}; //mobj
/7

row ;

internal struct ngrid_info // for non—uniform grid function

internal
internal

int lattice _nz;
int nz_start;
internal int nz

};//ngrid_info
//

end ;

?;/////////// Drude model ///////////////é?
// (omega_p) "2 //
// eps(w) = eps_b — // Note: The former mobj is nmnow generalized to Lobj.
// w2 i w gamma //
//t/////l///t////l{/é//////////////////////////
{

internal string shape;

internal double centeri;

internal double centerj;

internal double centerk;

internal double sizel;

LI/ 07707/ Lorentz  model /////////////////
internal double size2; // //
internal double size3; // (omega_p) "2 //
internal double epsilon_b; // eps(w) = eps_b + — //
internal double omega p; // 0°2 — w~2 w gamma_0  //
interna: gouzie gamma,g; ////////////////////////////////////////////////////////
interna ouble omega 0;
internal double],] %ne;trix; // contour matric data
internal int col; // matriz col num
internal int row; // matriz row num
}s
internal struct DLobj
internal string shape;
internal double centeri;
internal double centerj;
internal double centerk;
internal double sizel; SIS SIS IS )/ )/ ////// Double Lorentz Model

VA N N A e
internal double size2; //
//
internal double size3; // (omega_p_1) "2 (—1)~Sx(

omega_p_2) "2

internal

double

epsilon_b; //

eps (w) =

eps_b +
/7
internal double omega

— j w gamma 0 2
internal double gamma //
//////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////

internal double omega 0 1;

p_1; // omega_0_1°2 — w"2 — j w gamma_0_1  omega_0_2°2 — w~2
//

internal double omega_p_2;
internal double gamma_0_2;

internal double omega 0_2;

internal double[,] matrix; // contour matric data

internal int col; // matriz col num

internal int row; // matriz row num

T

// — — — — struct k_vector— — — — — —

internal struct k vector

{

internal double x;

internal double y;

¥

#endregion

class Vect3D

/xinternal double z { get; set; }

internal double _y { get; set; }

internal double _z { get; set; }x/

internal double _x=0, _y=0, _z=0;

internal Vect3D() { _x = 0; _y = 0; _z = 0; }

internal Vect3D(double x, double y, double z) { =y; _z=12; }
internal void SetVect3D (double x, double y) { _ vi _z=0; }
internal void SetVect3D (double x, double y, dou = x7 y=y; =z=12; }

}




111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170

171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
185
186
187
188
189
190
191
192
193
194
195
196
197
198
199
200
201
202
203
204
205
206
207
208
209
210

APENDICE B. CODIGO DE RADIACION DE CHERENKOV EN CNTS

class FdtdVars
#region User

internal Forml _mainWinObj = null;
internal readonly TcompD I = new TcompD(0, 1);
//internal const int RAND MAX = 0z7fff; //!!2¢
internal const int CUTFACTOR = 1;

internal const string _EMP = null;

internal const int _CUTFACTOR = 1;

internal const double _KFDTDver = 8.803;

// — — int — — — — —

internal int _metal type = —1;

internal int currentThread —1;

internal int _maxThread = —1;

internal int _deltaT = —1;

internal int _tMid = —1;

internal int _pointsFft = —1;

internal int _tMax = —1;

// — — double — — — — —

internal double _freq = —1;

internal double _phase = —1;

internal double _height = —1;

internal double R = —1;

internal double _rangeRandom = —1;

internal double _heightMax = —1;

internal double detect = —1;

internal double _thresPercol = 0, _vxCurr=0, _omPlasmaCurr=0;

internal double _omegaSoc=0; - -

internal double _wave_vector_x = 0;

internal double _wave_ vector_y = 0;

double _fiedBound0 = 0, _fiedBoundl = 0, _randProbab;

double _a_nm = 0;

/) — — Sstring — — — — —

internal string _component = null;

internal string _sthreadID0 = "";

string IrsStruct = null;

// — — bool — — — — —

internal bool _allowWriteToFile = true;

internal bool _allowPercol = true;

internal bool _isSymmert = true;

//internal bool _isMovingSoc = true;

// — — array — — — — —

internal double[,] _epsPlaneX = null;

internal double[,] _epsPlaneY = null;

internal double[,] _epsPlaneZ = null;

/x input dielectric structure x/

internal char[, ,] _position;

// — — double array — — — — —

internal double[, ,] _epsilonX, _epsilonY, _epsilonZ;

internal double[, ,] _mEpsilon, _mOmega, _mGamma;

internal double[] _Omega = null;

/x field components x/

internal double],] fieldOut = null;

internal double[, ,] Ex, Ey, Ez; // all fields will init in double[,,] float 8d_ memory(int
int jmawz, int kmaz) in Memory.cs in wvoid InitMemory () -

// and clear in woid ClearFields(int i, int j, int k, double d)

//internal double[, ,] _Ez0, _Ey0, _Ez0;

//internal double[, ,] _Hz0, _Hy0, _Hz0;

internal double[, ,] _Jx, _Jy, _Jz;

internal double[, , Jmx, _Jmy, _Jmaz;

internal double[, ,] _Jx0, _Jy0, _Jz0;

internal double[, ,] Hx, Hy, Hz;
internal double[, , Dx, Dy, Dz;

|
|
I
internal double[, ,] _Jmx0, Jmy0, Jmz0;
1
1
internal double|[, ,] Bx, By, Baz;

internal double[, ,] _Exl = null, _Eyl = null, _Ezl = null; //components of el.field
internal double[, ,] _Hxl = null, _Hyl = null, _Hzl = null; //components of magn.field
internal double[, ,] _Jxl = null, _Jyl = null, _Jzl = null; //components of magn.field
internal double[, ,] _Jmxl = null,  Jmyl = null, _Jmzl = null; //components of magn.field

/% imaginary field (periodic FDTD) x/
internal double[, ,] _iEx, _iBy, _iEz;
internal double[, ,] _iJx, _iJy, _iJz;

I

I

|

1

internal double[, , iJmx, _iJmy, _iJmz;
internal double[, ,] _iHx, _iHy, iHz ;
internal double[, ,] _iDx, _iDy, _iDz;
internal double[, ,] _iBx, _iBy, _iBz;

/% FDTD update coefficients x/
internal double[, ,] _ddx, _ddy, _ddz;

internal double[] _aaX, _aaY, _aaZ;
internal double[] _bbX, _bbY, _bbZ;
internal double[] ccx, ccy, ccz;
internal double[] eex, cey, ecez;
internal double[] ffx, ffy, ffz;
internal double[] ggx, ggy, ggz;
internal double[] hhx, hhy, hhz;
internal double[] iix, iiy, iiz;
internal double[] jjx, jjy, jiz;
internal double[] kkx, kky, kkz;

] s H

internal double]| 11x , lly 11z

123
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/x for farfield parameter calculation x/

internal double[, ,] _Ex_cos, _Ex_sin;
internal double[, ,] _BEy cos, _Ey_ sin;
internal double[, ,] _Hx cos, _Hx sin;
internal double[, ,] _Hy cos, _Hy_sin;
internal double _tus;

internal double[,] _Fft_E = null;
internal double[,] _Fft_H = null;
internal string _name_freq = ""
internal string _name_Ex_real
internal string _name BEx imag
internal string _name Ey real
internal string name By imag
internal string _name Hx real
internal string _name Hx imag
internal string _name_Hy_real
internal string _ name_Hy_imag

internal string _FFT_E_int2 = "";
internal string _FFT_E _log = "";
internal string _FFT_H_int2 = "";
internal string _FFT_H log = "

internal string _radiation tot
internal string _radiation Et

_radiation_tot_withouExtention =

radiation Et withouExtention =

internal string _radiation Ep = “radiation Ep_ withouExtention = ""
internal string _radiation Ex = , _radiation Ex_withouExtention = "";
internal string _radiation Ey = "", ~radiation Ey withouExtention = "";
internal string _polar = "", _polar_withouExtention = "";

internal string _P_tot_name = "", _P_tot_name withouExtention = ""
internal string _P_the _name = "", _P_the_name_withouExtention ne
internal string _P_phi_name = "", _P_phi_name_withouExtention = "";

// Reading source
// reading (NROW)=z (NROW) source data
// then, store them in efielde real[,], efieldz imag][,]

internal int _inc_dipole num =
internal double _store t = 7100 // temp ’'t’ store wariable
//internal internal internal int _ one_round_turn = 0; // 0O:no, l:yes
internal bool _one_round_turn = false; // 0O:no, 1:yes
internal bool _isRandomHeight = false;

internal bool _isRandomR = false;

// Rotating phasor in case of periodic BC //

// //

// Use the relation : //

// cos(wt—90) + i sin(wt—90) //

7/ = sin(wt) — i cos(wt) //

// Then, we can preserve the same "sin ()" //

// form for the real field source //
internal int _isize;

internal int _jsize;

internal int ksize;

internal int  pmlil;

internal int _ pmlir;

internal int _ pmljl;

internal int pmljr;

internal int _pmlkl;

internal int _pmlkr;

internal int _lattice_x;

internal int _lattice y;

internal int _lattice _z;

internal int _gen numberRandObj;

#region aux2
;;//t////////t///{/;//////////////////////////////////////////////////////////
// w_z = woxMath.Sqrt(14+z"2/z0"2)

// R_z = z«(1+z°2/z0"2)

// _pi*wo~2/lambda

// r2 : Tadius"2

/?;/////////////////////////////////

some parameters which depend only on ’z’

;;/////////////?/;//5///////////////////////////////////////////////////////
eta_z = atan(z/zo

// w_z = woxMath.Sqrt(14+z"2/z0"2)
// R_z = z%(1+2°2/z0"2)

// zo = _pixwo~2/lambda
// r2 : Tadius"2
?/////////////////////h////é////g////l
some parameters epend only on ’z°
VA A A A A A A A A A A A A N A A N A A A N A A I A
// @,y,z : center of the plane on which the Gaussian beam source is to be located z c : z— position
//at which the beam waist becomes the minimum (focal point) wo : the minimum beam waist
//The above parameters should be in the wunit of ’a’ (lattice comnstant) m : refractive index of the

//medium where the Gaussian beam source is Other paramters are the same as for Gaussian dipole soure

//{ internal int i, j; double phase; double amp; double zo, eta_z, w_z, R_z; double r2; internal
int ic, jc;
//z0 = _pixwoxwoxfrequency*n; ic=floor (0.5+((a4_zCenter)x_lattice_w)); je=floor (0.5+((y+_yCenter)x

_lattice_y));

//eta_z = atan((z_c—z)/z0); w_z = woxMath.Sqrt(1+ ((z_c—z)/z0)*((z_c—z)/z0) ); R_z = (z_c—z)*(1 + (z0
J(z_c—z))*(z0/(2_c—z)) )5 /*

;é//é//////////////////////////////

endregion
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public FdtdVars() { }

#tregion virtual
internal virtual double[] SourceDisper(double x, double y, double z, double t) // source is

125

in class

TFourLevel
{ throw new Exception ("Atempt to call virtual double[] SourceDisper"); }
internal virtual void SourceDisper(double x, double y, double z, double t, ref double[] soc)
{ throw new Exception ("Atempt to call virtual void SourceDisper"); } // source is in class TFourLevel

#endregion

internal void ClearFields(int i, int j, int k, double d)

Bx[i, j, k] = Ey[i, j, k] = Ea[i, j, k] = Hx[i, j, k] = Hy[i, j, k] = Hza[i, j, k]
Jx[i, §j, k] = Jy[i, j, k] = Jz[i, j, k] = Jmx[i, j, k] = Jmy[i, j, k] = Jmz[i, j, k]

~ I

internal void ClearFields ()

for (int i = 0; i < _Ex.GetLength(0); i++)
for (int j = 0; j < _Ex.GetLength(1); j++)
for (int k = 0; k < _Ex.GetLength(2); k++)
_Bx[i, j, k] = _Ey[i, j, k] = _BEz[i, j, k] = _Hx[i, j, k] = _Hy[i, j, k] = _Hz[i, j, k]
= _JIx[i, j, k] = _Jy[i, i, k]l = _Jz[i, j, k]
_Dx[i, j, k] = Dyl[i, j, k] = _Dz[i, j, k] = Bx[i, j, k] = By[i, j, k] = _Bz[i, j, k]
= 0;
for (int i 0; i < _Ex_sin.GetLength(0); i++)
for (int j 0; j < _Ex_sin.GetLength(1); j++4)
for (int k = 0; k < _Ex_sin.GetLength (2); k+4)
_Ex_cos[i, j, k] = _Ex_sin[i, j, k] = _Ey_cos[i, j, k] = _Ey_sin[i, j, k]
= _Hx_cos[i, j, k] = _Hx_sin[i, j, k] = _Hy_cos[i, j, k] = _Hy_sin[i, j, k]
= 0;
}//ClearFields
J) - - - - - — - — = PosFromSpaceX— — — — — — — — —
internal int PosFromSpaceX(double x, out double xml)
int i = (int)Math.Floor (0.5 + ((x + _xCenter) = _lattice x));
xml = (i — 0.5) / _lattice_x — _xCenter;
int iml = (int)Math.Floor (0.5 4+ ((xml + _xCenter) * _lattice_x));
if (iml != i — 1)
int rr = 0;
}

return i;
}//PosFromSpaceX

J) - - - - - — = = = PosFromSpaceY— — — — — — — — —
internal int PosFromSpaceY(double y, out double yml)

int i = (int)Math.Floor (0.5 + ((y + _yCenter) = _lattice_y)); // i

yml = (i — 0.5) / _lattice_y — _yCenter; // yli—1]
int iml = (int)Math.Floor (0.5 + ((yml + _yCenter) * _lattice_y)); // i—1

if (iml !'= i — 1)

{

int rr = 0;

}

return i;
}//PosFromSpaceY

/) - - - - — — — — PosFromSpaceZ— — — — — — — — —
internal int PosFromSpaceZ(double z, out double zml)
int i = (int)Math.Floor (0.5 + ((z + _zCenter) % _lattice_z));
zml = (i — 0.5) / _lattice_z — _zCenter;
int iml = (int)Math.Floor (0.5 + ((zml + _zCenter) * _lattice_z));
if (iml !'= i — 1)
int rr = 0;
}

return i;
}//PosFromSpaceZ
#tendregion
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B.1. Cédigo para la Radiacién de Cherenkov

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

namespace WinCylsFDTD

class Cherenkov CherenBase

J) - === = = CreateCherenStruct— — — — — — — — —
void CreateCherenStruct (ref FdtdAllLib fdtdAllLibLoc)

{
fdtdAllLibLoc .set_gen_ numberRandObj(_nRandObj) ;
fdtdAllLibLoc .set_seedRand(_SeedRandValueComboBox) ;

double epsBlock = _fdtdAllLib.get slab_epsilon();
logFile . WriteLog (" _fdtdAllLib: Fill rods"):
get_mainWinObj (). WriteTextTolnfo (" Fill:
if (_center313 == true)

rods\n"); Application.DoEvents();

{
fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP,
epsBlock);
fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP,
epsBlock) ; -
fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP,
epsBlock) ; -
fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP,
0.01), heightZ, 0, epsBlock);
fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP,
+ 0.01), heightZ, 0, epsBlock);
fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP,
+ 0.01), heightZ, 0, epsBlock);
fdtdAllLibLoc.input_object ("rod", EMP,
4+ 0.01), heightZ, 0, epsBlock);
//objectListSeparFill — — — —

#tendregion

0, 0, 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift(), (R 4+ 0.01), heightZ, 0,

//center

—1, 0, 0 + fdtdAllLibLoc.get shift(), (R + 0.01), heightZ, 0,
{/,10, 0 + fdtdAllLibLoc.get shift(), (R + 0.01), heightZ, 0,
0%2 (Math.Sqrt (3) * 0.5), 0 + fdtdAllLibLoc.get shift(), (R +
C/(f.s, (Math.Sqrt(3) % 0.5), 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift (), (R
/o/g —(Math.Sqrt(3) * 0.5), 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift (), (R
?j()s.s, —(Math.Sqrt(3) * 0.5), 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift (), (R

// Dig:

#region Dig

if (_center33 == true)

{

fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP, (1 + R — Rm) = —1, 0, 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift(), Rm,
heightZ , 0, epsExternal);//1

fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP, (1 + R — Rm) * 1, 0, 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift (), Rm,
heightZ, 0, epsExternal);//2 -

fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP, ((1 + R — Rm) % 0.5), (1.1 % Math.Sqrt(3) % 0.5), 0 +
fdtdAllLibLoc.get shift (), Rm, heightZ, 0, epsExternal); //8

fdtdAllLibLoc.input_ object("rod", EMP, ((1 + R — Rm) % —0.5), (1.1 % Math.Sqrt(3) % 0.5), 0 +
fdtdAllLibLoc.get shift (), Rm, heightZ, 0, epsExternal); //4

fdtdAllLibLoc .input_object("rod", EMP, ((1 + R — Rm) = 0.5), (1.1 % —Math.Sqrt(3) = 0.5), 0 +
fdtdAllLibLoc.get_shift (), Rm, heightZ, 0, epsExternal); //5

fdtdAllLibLoc.input_object("rod", EMP, ((1 + R — Rm) %= —0.5), (1.1 = —Math.Sqrt(3) = 0.5), 0 +

fdtdAllLibLoc.get_shift (), Rm,
}
#endregion
#region Side blocks

if (_side true)
{
logFile . WriteLog (" fdtdAllLib :

get

Fill

_fdtdAllLib.input_object ("block", EMP,
1, heightZ, epsBlock);
_fdtdAllLib.input_object ("block", EMP,
1, heightZ, epsBlock);
fdtdAllLib.input_object ("block", EMP,
- 1.2, heightZ, epsBlock);
_fdtdAllLib.input_object("block", EMP,

1.2, heightZ , epsBlock);

#tendregion

heightz , 0,

epsExternal);//6

blocks") ;
mainWinObj (). WriteTextTolInfo (" Fill :

blocks\n"); Application.DoEvents() ;

(lengthX / 2), 0, 0 + _fdtdAllLib.get_shift(), 1.2, lengthY +

—(lengthX / 2), 0, 0 + _fdtdAllLib.get_shift (), 1.2, lengthY +

0, (lengthY / 2), 0 + _fdtdAllLib.get_shift(), (lengthX + 1),

0, —(lengthY / 2), 0 + fdtdAllLib.get shift (), (lengthX + 1),

#region out_epsilon

if (nRods > 0)

{

fdtdAllLibLoc.out_epsilon("x", 0, "epsilon.x");

//void out epsilon (char *plane, float value, char xname)

/% Print out a 2—D texzt matriz containing one of cross sections of the whole FDTD structure .
% xplane can take one of the followings, ?2?,2y?, and ?2%?. value determines the location of the
% plane on which a cross sectional image of the FDTD epsilon structure is to be obtained.

% For ewmample, a structure image on the z = 0 plane will be obtained with parameter

% settings of xplane=?2? and value=0. The unit of value is the FDTD unit length , a. xname

% requires the output file name including the file emtension .

x

/

fdtdAllLibLoc.out_epsilon("y", 0, "epsilon.y");

fdtdAllLibLoc.out _epsilon("z", 0 + fdtdAllLibLoc.get_shift (), "epsilon.z");

if (_ShowEpsZCheckBox == true)

get mainWinObj() . CreateNew3dPlot3 (fdtdAllLibLoc. epsPlaneZ,

"epsZ(x,y,z=c)"
, _fdtdAllLib.ToStringCher3 (),

"legend",

ng—n . ongn

30, 120, 400, 500, get_mainWinObj()._winList_surfPlotEps ,
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true, false, 0);

if (_ShowEpsXYCheckBox == true)
get mainWinObj (). CreateNew3dPlot3 (fdtdAllLibLoc. epsPlaneX, "t=" 4 "X"
, "epsX(x,y,z=c)" -
fdtdAllLib.ToStringCher3 (), "legend", 30, 120, 400, 500, get mainWinObj(). winList surfPlotEps,
~ true, false, 0); - - -
get_mainWinObj().CreateNew3dPlot3 (fdtdAllLibLoc . _epsPlaneY , + o"yn
"epsY (x,y,z=c)"
, _fdtdAllLib.ToStringCher3(), "legend", 30, 120, 400, 500, get_ mainWinObj()._winList_surfPlotEps ,
T true, false, 0); - - -
}
}
/) - - - = = = = = GenerateCylStructure — — — — — — — — — — — —
void GenerateCylStructure (FdtdAllLib fdtdAllLib , bool isRodZ = true, bool isRodX = false, bool isRodY
= false)
{//Periodic
Console. WriteLine ("Enter to GenerateCylStructure: isRodZ={0}, isRodX={1}, isRodY={2}.", isRodZ,
isRodX , isRodY);
double spatScale = 1, centerU = 0 4+ _fdtdAllLib.get shift(), centerV = 1; double heightZ =
height, R = rRods; - -
double lengthP = 1, lengthQ = 1;
double lengthX = fdtdAllLib.get xsize(), lengthY = fdtdAllLib.get ysize(), lengthZ = fdtdAllLib .
get _zsize () ; - -
double lattice_n = 100e—9;
bool allowPercol = fdtdAllLib._allowPercol;
double thresh = fdtdAllLib. _thresPercol;
var EMP = FdtdAllLib . EMP;
double hRad=1; -
double Rm rmRods; //0.25;
Random rnd = new Random() ;
double p = 0; //percolation
for (double pp = —(lengthX / 2); pp <= (lengthX / 2); pp++)
for (double qq = —(lengthY / 2); qq <= (lengthY / 2); aa++)
if (allowPercol == true)
p = (rnd.NextDouble() < thresh) ? 0 : 1;
else
p = 1;
double centerP = pp % spatScale;
double centerQ = Math.Sqrt(3) % qgq * spatScale;
//heightZ = centerV,
double heightX = heightZ, heightY = heightZ;
double centerx = 0, centery = 0, centerz = 0;
centerx = centerP; centery = centerQ; centerz = centerU; //P, Q, U
double mltZ = get_cherMultCylsXY () ;
if (isRodZ == true) //Z
if (_isMetalCyls == true) // generate metall cylinder
w_p = angular frequency in unit of _Hz
fdtdAllLib .input Drude medium("rod", centerx, centery , centerz, R, heightZ % p % hRad, O,
epsCylFiveLrs, omega p, gamma 0, lattice n);
if (_isEmptyCylsInMetalCyls == true) //put empty cylinder in central part of metall cylinder
fdtdAllLib .input object("rod", EMP, centerx, centery, centerz, R % 0.8, heightZ % p % hRad, 0,
_EpsInCylCenter); // <— empty cylinder in center of metall cylinder
}

else // generate dielectric cylinder
fdtdA11Lib .input_object ("rod", EMP, centerx, centery, centerz, R, heightZ * p = hRad, 0,
_epsCylFiveLrs);

}

if (isRodX —— true) //X

double sz2 = (heightZ % p % hRad) * mltZ;

if (_isMetalCyls == true) // generate metall cylinder

{//w p = angular frequency in unit of _Hz

fdtdAlILib .input_Drude_medium("rodX", centerx, centery, centerz, R, sz2, 0, _epsCylFiveLrs, _omega_p,
_gamma_0, lattice_n);

if (_isEmptyCylsInMetalCyls == true) //put empty cylinder in central part of metall cylinder

fdtdAllLib .input_object ("rodX", EMP, centerx, centery, centerz, R * 0.8, sz2, 0, _EpsInCylCenter); //
<—— empty cylinder in center of metall cylinder

}

else // generate dielectric cylinder

fdtdAllLib .input_object ("rodX", EMP, centerx, centery , centerz, R, sz2, 0, _epsCylFiveLrs);

}

if (isRodY == true) //Y

double sz2 = (heightZ % p % hRad) * mltZ;

if (_isMetalCyls == true) // generate metall cylinder

{//w_p = angular frequency in unit of _Hz

fdtdAlILib .input_Drude medium("rodY", centerx, centery, centerz, R, sz2, 0, _epsCylFiveLrs, _omega_p,
_gamma_0, lattice n);

if (_isEmptyCylsInMetalCyls == true) //put empty cylinder in central part of metall cylinder

fdtdAllLib.input object("rodY", EMP, centerx, centery, centerz, R % 0.8, sz2, 0, EpsInCylCenter); //
<—— empty cylinder in center of metall cylinder

else // generate dielectric cylinder

fdtdA11Lib .input_object ("rodY", EMP, centerx, centery, centerz, R, sz2, 0, _epsCylFiveLrs);
}

Y// for =,y

}//GenerateCylStructure

- - - - = = MainCherenkov— — — — — — — — —

public void MainCherenkov ()
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{

Console.ForegroundColor = ConsoleColor. Yellow ;

Console. WriteLine ("\t\n— — — — — Entering to MainCherenkov — — — — ")
Console.ForegroundColor = ConsoleColor . Gray;

get mainWinObj() .set CherInfoRichTextBox ("");

#tregion init
int tMax = tMax;

get_mainWinObj (). WriteTextTolnfo(String .Format("\ntMax={0}\n", tMax));
_fdtdAllLib = new FdtdAllLib();

if (_fdtdAllLib == null || _structWasChanged == true)

{

if (_structWasChanged == true)

MessageBox .Show("The structure of system was changed and will be recalculated.");

_structWasChanged = false;

try

CreateCherenStruct(ref _ fdtdAllLib);

catch (Exception ee)

if (_progrBar != null) _progrBar.Close();

MessageBox .Show(ee . Message + ". Exit.");

return;

}

Console.ForegroundColor = ConsoleColor. Yellow ;

Console. WriteLine("\t\n— — — — — Continue with Cherenkov — — — — ")

Console.ForegroundColor = ConsoleColor . Gray;

}

_fdtdAllLib.propagate(); //FDTD time updates

Fregion real plot and touch at boundary

int indField = sFieldToPlot == "Ex" 7 0 : sFieldToPlot == "Ey" ? 1 : sFieldToPlot == "Ez" 7 2
sFieldToPlot == "Hx" ? 3 : sFieldToPlot == "Hy" ? 4 : sFieldToPlot == "Hz" ? 5 : ErrorMessage ("

Wrong indField"); // Error

if (isVxVelosity == true) //realtime plot

try

{

fieldsInBoundsXFin = _fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid (xFin, 0, 0);//X

catch (Exception e)

MessageBox .Show("1" + e.Message);

}

try

{

fieldsInBoundsXStart = _fdtdAllLib. GetFieldVectorInGrid (xStart0, 0, 0);

catch (Exception e)

MessageBox .Show ("2" + e.Message) ;

fieldsInBoundsXCenter = _fdtdAllLib. GetFieldVectorInGrid (0, 0, 0);

boundValue3 = _ fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid(xStart0 / 2, 0, 0);

boundValue5 = _ fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid(3 % xStartO0 / 4, 0, 0);

boundValue4 = _fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid(xFin / 2, 0, 0);//X

yyPlot = new double[] { t, fieldsIinBoundsXStart|[indField], boundValue5[indField], boundValue3|

indField |
, fieldsInBoundsXCenter[indField], boundValue4[indField], fieldsInBoundsXFin[indField] };
Ist7 .Add(yyPlot) ;

{//>>

for (int iField = 0; iField < 6; iField4+4) //plot 8D all components

{

yyPlot = new double[] { t, fieldsInBoundsXStart[iField], boundValue5[iField], boundValue3[iField |

, fieldsInBoundsXCenter [iField], boundValue4[iField], fieldsInBoundsXFin[iField] };
I1st7All[iField ].Add(yyPlot);

}

double drudeEner = _fdtdAllLib.Drude_ecnergy_loss_in_block(_blockWithCyls. _centerx, _blockWithCyls.
_centery, _blockWithCyls. _centerz

, _blockWithCyls. _sizel, _blockWithCyls. _size2, _blockWithCyls. _size3);

double[] poyntVect = _fdtdAllLib.Poynting totalVect();

yyPlotEnergy = new double[] { t, multEnergy = fdtdAllLib .total E energy() / (t 0?1 : 1) //with
Drude?? - - -

, poyntVect[0], poyntVect[1], poyntVect[2], le—0 % drudeEner };

dataPlotEnergy[it , 0] = t;

yyPlotEnergy [1];

yyPlotEnergy [2]; //poyntVect[0]
yyPlotEnergy [3]; //poyntVect[1]
yyPlotEnergy [4]; //poyntVect[2]
yyPlotEnergy [5]; //DrudeEnergy

dataPlotEnergy [it , 1]
dataPlotEnergy[it ,
dataPlotEnergy[it ,
dataPlotEnergy [it , 4]
dataPlotEnergy|[it ,
%//<<

else

w
[ LT

ErrorMessage ("Wrong isVxVelosity");

H

_realTimePlot.bgnRealAdd (true, t, yyPlot, "start,—3/4,—1/4,center ,1/4,fin ,", "t");
“realTimePlot.set_Header ("Ex; " + _fdtdAllLib.ToStringCher());
_realTimeEnergy . bgnRealAdd (true, t, yyPlotEnergy, "Et,Pt0,Ptl,Pt2,Dru,", "t");
“realTimeEnergy .set_Header("Ex; " + _fdtdAllLib.ToStringCher());

7110777777777/ 77

bool isTouch = this. stopAtTouch == true;
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if (isTouch == true && Math.Abs(fieldsInBoundsXFin[0]) > minBoundVal)

Console. WriteLine ("\n###Break calc.: isTouch={0}, FieldsInBounds[0]={1:00.000}", isTouch ,
fieldsInBoundsXFin [0]) ;

Console. WriteLine ("FieldsInBounds[1]={0:00.000}, FieldsInBounds[2]={1:00.000}", fieldsInBoundsXFin
[1], fieldsInBoundsXFin [2]);

break;

#endregion
#region show 3D

if (it dtStepShow == 0 // show plot 3D

{

int i4 = 0, j4a = 0, ka = 0;

if (isVxVelosity == true)

zz = zCentrPlaneStart; // center (0,0,0)

for (xx = — fdtdAllLib.get xsize() / 2 + tmpPml % _fdtdAlILib. pmlil; xx < _fdtdAllLib.get xsize() /
2 — tmpPml % _fdtdAllLib. pmlir; xx += hx)

for (double yy = —_fdtdAllLib.get_ysize() / 2 + tmpPml * _fdtdAllLib._pmljl; yy < _fdtdAllLib.
get _ysize() / 2 — tmpPml % _fdtdAllLib._pmljr; yy += hy)

{

try

{

Efield = _fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid (xx, yy, zz, out i4, out j4, out kd);//X

catch (Exception e)

if ( progrBar != null) progrBar.Close();
MessageBox .Show ("3" + e.Message) ;
}

if (i4 >= 0 && i4 < dataPlot3D.GetLength(0))

if (k4 >= 0 && k4 < dataPlot3D.GetLength (0))

{

if (j4 >= 0 && j4 < dataPlot3D.GetLength (1))

{

try

{

dataPlot3D [i4, j4] = epsLoc % Efield[indField];

catch (Exception e)

string s = "i4=" 4 i4 + ", j4=" + j4 + ", indField=" + indField + ", Efield.length" 4 Efield.Length;
MessageBox .Show(s + "\n" 4 e.Message);

if (SubstractInitCond == true)

if (it ==

dataPlot3D_0[i4, j4] = dataPlot3D[i4, j4];// save init state

else

dataPlot3D [i4, j4] —= dataPlot3D_0[i4, j4]; //subtract init state

}

}

}

¥

H

else //isVaVelosity == false

{

xx = xCentrPlaneStart; // center (0,0,0)

for (double yy = —_fdtdAllLib.get_ysize() / 2; yy < _fdtdAllLib.get_ysize() / 2; yy += hy)

for (zz = —_fdtdAlTLib.get _zsize() / 2; zz < _fdtdAlTLib.get_zsize() / 2; zz += hz)

{

double Efield5 = _fdtdAllLib.GetFieldInGrid(this._ FieldToPlot, xx, yy, zz, out i4, out j4, out k4);

if (i4 >= 0 && i4 < dataPlot3D .GetLength (0))
{
if (k4 >= 0 && k4 < dataPlot3D.GetLength (1))

{

if (j4 >= 0 && j4 < dataPlot3D.GetLength (0))
dataPlot3D [j4, k4] = Efield5; // Bz

}
}
}
}
if (this. isStopNow —= true)

{

if (_progrBar != null) progrBar.Close();

Console. WriteLine ("\n\tLoop—t finishes at it={0}, t={1:0.00}.\n", it, t);

//goto Fin;
return;

}

double tmpPmll = 0;

if (hasShowAll3D == true)

{//>>3

int nl10 = 10 = 0;

for (xx = — fdtdAllLib.get xsize() / 2 + nl0; xx < _fdtdAllLib.get xsize() / 2 — nl0; xx 4= hx)

for (double yy = — fdtdAllLib.get ysize() / 2 + nl0; yy < _fdtdAllLib.get ysize() / 2 — nl0; yy += hy
)

for (zz = — fdtdAllLib.get zsize() / 2 + nl0; zz < _fdtdAllLib.get zsize() / 2 — nl0; zz += hz)

{

try

{

Efield = _fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid (xx, yy, zz, out i4, out j4, out kd);//X

catch (Exception e)

if ( progrBar != null) progrBar.Close();
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MessageBox .Show ("3" + e.Message) ;

if (i4 >= 0 && i4 < dataPlotAll3D . GetLength (0))

{

if (j4 >= 0 && j4 < dataPlotAll3D . GetLength (1))

{

if (k4 >= 0 && k4 < dataPlotAll3D . GetLength (2))

{

if (hasShowAlI3D == true)

dataPlotAll3D [i4, j4, k4] = 1 = Efield [0];

}

}

}

}

Y//<<8

if (_deletePred3dPlotCheckBox == true)

get_mainWinObj () . CloseExtra3DPlots () ;

get_mainWinObj () . CreateNew3dPlot3 (dataPlot3D, "t=" + t

_fdtdAllLib.ToStringCher () + " ,xC=" 4 xCentrPlaneStart + " ,zC=" + zCentrPlaneStart + " ,vOx=" + v0X

+ T,v0y=" + vOY + ",v0z=" + v0Z + ",plot=" + this._FieldToPlot

, _fdtdAllLib.ToStringCher3 (), "legend", 30, 120, 200, 500, get_mainWinObj() . _winList_surfPlot, true,
false , shft);

Application . DoEvents () ;

Y//if (it 5==0

#tendregion

if (_isStopNow == true)

{

Console. WriteLine ("\n\tLoop—t finishes at it={0}, t={1:0.00}.\n", it, t);

return;

}
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Y//for it

Y//for (it = 0

Console. WriteLine ("\n\tLoop—t finishes at it={0}, t={1:0.00}.\n", it , t);

#tendregion

Y// CicleTime ()

J) - - - - = = = calcAllField — — — — — — —

void calcAllField (int indField, ref FdtdAllLib _ fdtdAllLib, double hx, double hy, double hz, int
sizePml, string sFieldToPlot, ref double[, ,] dtPlot3D)

double xx, yy, zz;

int i4 = —1, j4 = —1, k4 = —1;

double[] Efield = null;

for (xx = — fdtdAllLib.get xsize() / 2 + sizePml; xx < _fdtdAllLib.get xsize() / 2 — sizePml; xx 4=
hx)

for (yy = —_fdtdAllLib.get_ysize() / 2 + sizePml; yy < _fdtdAllILib.get_ysize() / 2 — sizePml; yy +=
hy

for (zz = —_fdtdAllLib.get_zsize() / 2; zz < _fdtdAllLib.get_zsize() / 2; zz += hz)

try

{

Efield = fdtdAllLib.GetFieldVectorInGrid (xx, yy, zz, out i4, out j4, out kd);//X

catch (Exception e)

MessageBox .Show("3—calcAllField: " + e.Message);

if (i4 >= 0 && i4 < dtPlot3D.GetLength(0))
if (j4 >= 0 && j4 < dtPlot3D.GetLength(1))
if (k4 >= 0 && k4 < dtPlot3D .GetLength(2))
icplotan[m, j4, k4] = Efield[indField];
%//M

Y//i4

Y//zz, yy, =z
Y//calcAllField

777777 WhichObjects — — — — — — — — — — — — — — —
void WhichObjects (out int nRods, out int nBlocks)

nRods = 0; nBlocks = 0;

for (imt i = 0; i < fdtdAllLib. objectList.Length; ++i)

{

obj s = _fdtdAllLib. _objectList[i];

if (s.shape != null)

{

if (s.shape.Contains("rod")) ++nRods;

if (s.shape.Contains("block")) 4+nBlocks;

¥

¥

¥

A WhichMetalObjects— — — — — — — — — — — — — — —
void WhichMetalObjects(out int nRods, out int nBlocks)

nRods = 0; nBlocks = 0;

for (imt i = 0; i < _fdtdAllLib._mObjectList.Length; ++i)
mobj s = _fdtdAllLib._mObjectList[i];

if (s.shape != null)

{
if (s.shape.Contains("rod")) ++nRods;
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if (s.shape.Contains("block")) ++nBlocks;

Y BoolToStr— — — — — — — — —
string BoolToStr(bool b)

string ss = b == true ? "T" : "F";
return ss;

J) - - — - — - — TransposeRowsAndColumns— — — — — — — — — — —
double [][] TransposeRowsAndColumns(double [][] arr)
{

int rowCount = arr.Length;

int columnCount = arr[0].Length;

double [][] transposed = new double[columnCount][];
if (rowCount == columnCount)

{
transposed
for (int i

(double [][]) arr.Clone () ;
1; i < rowCount; i++4)

for (int j = 0; j < i; j++4)

double temp = transposed[i][j];
transposed [i][j] = transposed[j][i];
transposed[j][i] = temp;

}
}

else
for (int column = 0; column < columnCount; column++)
transposed [column] = new double[rowCount];

for (int row = 0; row < rowCount; row++)
fransposed[column][row] = arr[row][column];

}
return transposed;

/) - - — - — — — — — — RunTimeMessageBor— — — — — — — — — — —
string RunTimeMessageBox(string myText, string caption, int sec)

MessageBoxEx msgBox = MessageBoxExManager . CreateMessageBox (null);

msgBox. Caption = caption ;

msgBox. Text = myText ;

msgBox. AddButtons ( MessageBoxButtons . YesNo) ;
msgBox.Icon = MessageBoxExIcon . Question ;
//Wait for 10 seconds for the user to respond
msgBox. Timeout = sec % 1000;

msgBox. TimeoutResult = TimeoutResult . Timeout
string result = msgBox.Show();

return result;
}//RunTimeMessageBow

try

{

int FirstDim = source.Length;

int SecondDim = source .GroupBy(row => row.Length).Single (). .Key; //

var result
for (int i
for (int j
result [i, j

new T[FirstDim, SecondDim];
0; i < FirstDim; ++i)

0; j < SecondDim; ++j)

= source[illil;

return result;

catch (InvalidOperationException)

{

throw new InvalidOperationException ("The given jagged array is not

}
}//To2D

#endregion

13}

rectangular.");
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APENDICE C

(ENERALIDADES: RADIACION DE
CHERENKOV Y UN ARREGLO DE
ESTRUCTURAS CNT RESONANTES.

C.1. Introduccién

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

C.2. Modelacién de cuerpos Block+Rod

En las imagenes de la figura C.1, observamos las principales estructuras utiliza-
das en nuestra simulacién numérica. En la imagen (a) de la figura C.1, se muestra
el bloque (block), que delimita la base donde estaran dispersos los CNTs, también
nos indica los limites de la frontera sobre la cual se va a simular nuestro fenémeno
y donde la carga se movera desde un tiempo inicial hasta un tiempo final definido
por el usuario (Generalmente la simulacion se detiene hasta que la carga atravie-
sa toda el bloque o malla numérica o hasta tocar el limite de la rejilla). En la
imagen (b) de la figura C.1, observamos un grupo de nanoestructuras periodicas
cilindricas (rod) y alargadas (el cual haremos resonar al aplicarle una frecuencia
de plasma). En la imagen (c) de la figura C.1 observamos la combinacion de los
cuerpos de las imégenes (a)+(b), que aplicaremos en nuestra simulacion(Cuerpo
final que se expondra a la radiacion de Cherenkov). La idea es simular un sistema
en donde se efectué la radiacion de Cherenkov, acelerando una particula que pase
a través del sistema de los nanotubos metélicos generando un campo electromag-
nético que produce energia en forma de plasmones de superficie. Ver figura C.2.

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

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

C.3. FenOémeno de la radiaciéon de Cherenkov

El fisico ruso Pavel Cherenkov fue el primero en caracterizarla rigurosamente
y explicar su produccion. Pavel Cherenkov recibié el Premio Nobel de Fisica en
1958. La radiacion de Cherenkov (también escrito Cerenkov) es una radiacion de
tipo electromagnético producida por el paso de particulas 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 maximo en el vacio. El
valor de la velocidad de la luz en el vacio no puede superarse, pero si en un medio
en el que esta es forzosamente inferior. Donde la velocidad no puede ser mayor
ala velocidad de la luz: V, ><,Donde: c=Velocidad de la luz de 300 000 km/seg. y,

n = /€, n>1 (C.1)

Las nanoestructuras pueden ser de metales (Ti0s) o dieléctricos(C'NT'), considera-
mos un arreglo de nanotubos conformados por 1000 objetos para el caso perioédico
y aleatorio. Y una rango de frecuencia de prueba de w, = 1 x 10%....... 1 x 101
con una pérdida de v =1 x 10* ........ 1 x 10" Con una permitividad en el medio
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para metales Drude (e):

w2

€ = €p — m (02)

Y donde: w, es la frecuencia del plasma, w es la frecuencia del campo electromag-
nético en sec™!, v es la perdida de energia en sec™!, donde:
2
e’N
Wy’ = (C.3)

€M,

Con valores: N=Densidad de los electrones en un metal. m.—Masa de los electro-
nes.

Nuestro objetivo es estudiar una malla finita, pero en la realidad la propagacion
de los campos excede este limite y en algunos casos pueden ser infinitos, para ello
utilizamos la actuacion de PML (Perfectly Matched Layers) que evita reflexiones
de las propagaciones del campo eléctrico y magnético.

-PML(Evita reflexiones en la malla) en la malla con dimensiones; -Size X,Y,Z,
es conocido también como (Boundary conditions). Posicionamos la carga en un
una dimension inicial, Start hasta una posicion final, Fin. Donde x,y,z es un valor
asignado libremente por el usuario para las pruebas numéricas, Posicion inicial de
la particula en el plano de Yee.

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

v,=Velocidad de la particula que atraviesa la superficie de los nanotubos

En la figura C.3, observamos la simulacién que se realizé en donde se muestra la
alteracion del campo eléctrico sobre la superficie de los nanotubos, podemos ver la
direccion de donde se mueve la carga en una posicion xStart= yStart= zStart=0
hasta llegar a una posicion final, donde la particula toca los limites xFin=yFin=
zFin =PML(final PML,). Para este ejemplo estudiamos el campo eléctrico que
se produce en E, con picos orientados a la direccion de la superficie (Altura Z)
hacia donde apuntan los nanotubos y con una trayectoria de carga que entra de
izquierda a derecha. El resultado de esta ejecucion numérica se muestra en la
imagen C.3, pero también se pueden registrar los campos generados en F,, E.,
H,, H, y H, (donde E es el campo eléctrico y H el campo magnético), como
se muestra en la figura C.4(a-c) y C.5(a~c). En la figura C.4 se muestran los
campos eléctricos para las propagaciones E, (a), E,(b) v E, (c) mientras que en
las imagenes de la figura C.5 se muestran las propagaciones del campo magnético
en las direcciones de propagacion H, (a), Hy(b) v H, (c).

En primera instancia tenemos el caso de estudio periddico para poder comprender
mejor el comportamiento del fenémeno de estudio del campo eléctrico E,, ya
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Figura C.3: Particula que atraviesa un arreglo de nanotubos. El campo eléctrico o picos de la
imagen, son el resultado del efecto que causa la particula que deforma los campos eléctricos de
los nanotubos (caso periddico), que se encuentran por debajo de la superficie por donde pasa la
particula este efecto es llamado Radiacion de Cherenkov.

(a) (b) (©)

8. 8 8 3 8

Figura C.4: Se muestran los campos eléctricos para la propagacion vectorial (a) Eg,(b) E,,
(c)E., sobre la superficie nano-tubular.

Figura C.5: Se muestran los campos magnéticos para la propagaciéon vectorial (a) H,,(b) Hy,
(c)H, sobre la superficie nano-tubular.
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que la particula se mueve por encima de la nanoestructura tubular. Se puede
observar en la figura C.6 la ruta que sigue la particula y el campo eléctrico de los
nanotubos que se ve alterado mediante su paso. En la figura C.7, observamos la
simetria del campo 2D que se produce los nanotubos por arriba y por debajo de la
superficie nano-tubular, observamos picos maximo y minimos los cuales nos sirven
de referencia para obtener el total de energia radiada que produce la carga entre
esta interaccion con los nanotubos. Al sumar los picos maximos que produce la
carga durante toda su trayectoria obtendremos un punto total de energia méxima
para una determinada frecuencia w,. Se observa en el grafico que para cada pico

o o

o[ I"’* af u-| el 5=
2 I8l

i ‘ R \'
R I
= - |=I w P
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Figura C.7: Geometria 2D de la ruta de
la carga, de la figura C.6. Al sumar los
picos méximos que produce la carga du-
rante toda su trayectoria obtendremos un
punto total de energia maxima para una
determinada frecuencia.

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 superficie. La orientaciéon de
la carga es de izquierda a derecha.

calculado por las transformadas de Fourier de la figura C.8 con relacion a la
frecuencia (f), los puntos que se grafican en la grafica de la figura C.9 de un
rejilla fina (Fine Grid), son méas cercanos, es por ello que en las transformadas de
Fourier aparecen méas cerca una de la otra, mientras que en la figura C.9, dichas
cercanias estan dadas por la altura de los puntos en el par ordenado, ya que la
distancia entre cada punto es méas corta del vector de onda. Existe una onda
espacial, una onda llamada plasmon, que se genera a partir de la radiacion de
Cherenkov.
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Figura C.8: Transformada de Fourier para el comportamiento de la ruta de energia que se muestra
en la figura C.7, en donde se muestra la amplitud amp por frecuencia f de onda registrada..
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Figura C.9: Se muestra el vector de longitud Wavevector k. /K, vs la frecuencia, respecto a la

frecuencia de plasma Frecuency w/w, que corresponden a la amplitud de la figura C.8, donde
la linea naranja corresponde a la frecuencia guiada por la luz.
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Figura C.10: Gréfica de una particula sobre un metal, entre més velocidad alcance la particula,
mas plasmon se generara.

C.4. Plasmén de superficie

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 periodico.

Los plasmones de superficie son aquellos plasmones que estan confinados a las
superficies y que forman un polariton cuando interacttian con la luz. Ocurren en
la interfaz entre un dieléctrico y un metal. Permiten explicar las anomalias en la
difraccion de una red de difraccién metalica.

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

Los plasmones involucran movimientos rapidos de los electrones a través del
solido, donde la pérdida 6hmica desaparece. Para que la electronica basada en
plasmones sea 1til debe inventarse el plasmonster, el andlogo del transistor.

Considerando metales Drude; metales que producen un campo electromagné-
tico, podemos observar en la figura C.10, una particula sobre un metal de altura
Z, oscilando a una frecuencia de w = % que puede aumentar. Observamos a la
particula (con forma conica, tipica de la radiacion de Cherenkov) con trayectoria
paralela a la superficie del metal, que viaja por el aire. Podemos observar que la
radiacion que emite la particula puede afectar en el interior del metal.
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Figura C.11: Para el valor del plasmon siempre serd menor en el metal, que en el aire.

Figura C.12: Figura que muestra, la simulacion, la calculacién y resultados que se pretenden
realizar, se muestran "n"particulas sobre una superficie metéalica S.

En la figura C.11 observamos el nivel de energia radiada de plasmones de super-
ficie en el metal y sobre el aire. Observamos una mayor dispersion de plasmones
que se suspenden en el aire que los que estan confinados dentro del metal. La
idea es generar varias simulaciones de particulas que acttian a la vez, ya que el
plasmon que genera cada particula independiente es muy pequena, se necesitan
por lo menos 100 particulas radiando para tener un valor significativo, es por ello
que se implement6 una programacion en paralelo para probar el efecto que produ-
cen las particulas sobre los nanotubos o nano-compuestos cilindricos, en la figura
C.12, se observa esta implementacion que se pretende simular. Esta simulaciéon
puede tener aplicaciones en la nano-tecnologia como son en las aplicaciones de
Smartphon, donde los transistores son bastante pequenos.

C.5. Calculo en paralelo.

Para la programaciéon en paralelo se realizaron "n"hilos que son definidos des-
de la interfaz por el usuario, y se grafica el valor de la energia para la radia-
cion de Cherenkov sobre los nano-compuestos cilindricos, para nano compues-
tos periodicos y aleatorios con un rango de velocidad. Los parametros de entra-
da para la calculacion fueron los siguientes: Metal = true, Cylinderinplane =
Periodic,nObject = 1000, w, = lel6y = 1E15Parall = true, Symetric = true,
percolation in examples = false, vaMin = 1,3, vMax = 1,75, Threads = 20. El
tiempo de la calculacion fue aproximadamente de 27-30 minutos en una laptop
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Dell intel (R) core(TM) i7-6700HQ, a 2.60 GHZ.

En la figura C.13 observamos las barras
de proceso en donde se invocaron 20 hi-
los y se asigné una tarea (task) para ca-
da una. Creamos la clase ParallChren-
kov que nos permitié crear una lista de
objetos a partir de la clase Cherenkov
que es utilizada para la radiacién de una
particula emitida a una determinada fre-
cuencia (Ver figura C.7) para obtener la
energia total que emite la carga, una vez
terminado este proceso los valores se van
agregando a las siguientes graficas de re-
sultados.

De los resultados de la simulacion ante-
rior de varias particulas, se gener6 una
bajada de energia como se muestra en
la figura C.14. Variando desde una velo-
cidad minima de v,,;,, = 0,81 a V0. =
0,98 (velocidades normalizadas a la ve-
locidad de la luz c)con una frecuencia
wp, =1 x 10% y con una perdida gamma
v = 1 x 10" para nanotubos periodicos
en la rejilla. Teniendo como principal ley

Ex, Wp=1.000E+015, _gamma_0=1.000E+015, soc=Ex
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Figura C.14: Grafica que muestra el va-
lor de la calculacion para la energia En.
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Figura C.13: Se muestran los procesos ejecu-
tandose de manera paralela para 20 tareas si-
multdneamente y el porcentaje de avance para
cada proceso
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Figura C.15: Grafica que muestra el valor
de la calculaciéon para el componente P,

de la conservacion de la energia en las ondas electromagnéticas, utilizamos el teo-
rema de Poynting; Que establece que la disminucién de energia electromagnética
en una region se debe a la disipacion de potencia en forma de calor (por efecto
Joule) y al flujo hacia el exterior del vector de Poynting P. Para el caso del flujo
de poynting, en su componente: P,, decae como se muestra en la figura C.15,
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P =./P2+ P2+ P? (C.4)

Para los vectores P de flujo poynting en todas sus direcciones. Para el caso de Py
v Pz, los valores calculados en sus diferentes velocidades, el flujo tiende a subir,
es importante mencionar que las frecuencias para w, = lel5 en unidades sec™?,

para todas las velocidades(v,nim = 0,81 a Vpq, = 0,98).

teniendo que:

Ex, Wp=1.0008+01&, _gamma_0=1,0008+01%, soc=Ex Ex, Wp=1.000E+016, _gamma_0=1.000€+015, soc=Ex
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Figura C.16: Grafica que muestra el va-
lor de la calculacion para el componente
del vector de flujo P,.

Figura C.17: Grafica que muestra el valor
de la calculacion para el componente de
vector de flujo P,

C.5.1. Grafica Energia vyin-Ume VS wp

Se realizaron varias calculaciones para determinadas frecuencias de w,, para
realizar una comparacion de los resultados obtenidos para cada valor de w,. A
continuacion, se muestran en las figuras C.18, C.19, C.20 y C.21 los resultados
calculados y graficados en Matlab, en un rango de velocidades 1.3 a 1.75 (co-
rrespondientes a Uy, = 0,81 a Ve, = 0,98), y para frecuencias de: w, = lel2,
wp = lel3, w, = leld, w, = 1el5, w, = 1el6.

En las graficas C.18-C.19 apreciamos la relacion de energia para las frecuencias
antes mencionadas, observamos un incremento considerable para las dos ultimas
frecuencias: w, = 1leld y w, = lel6. De la misma manera graficamos el vector
del flujo Poynting en su componente P, para las misma velocidades de las figuras
C.18-C.19 y el mismo rango de velocidad para nanoestructuras periédicas.
Ver figura C.20 y grafica C.21 con vista del comportamiento 3D. Observamos un
decaimiento de flujo de energia para todas las frecuencias consideradas.

Los resultados de las graficas de las figuras C.18, C.19, C.20 y C.21 muestran
los resultados en el caso de nanoestructuras periédicas, pero en nuestro aprove-
chamiento numérico también hemos considerado nanoestructuras con morfologia
aleatoria.

Los resultados de dicha interaccién entre nanoestructuras aleatorias y la carga
para la propagacion de energia y flujo de Poynting se muestran en las graficas de
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Figura C.19: Grafico que muestra los resulta-
dos para las frecuencias w, = 1el2, w, = lel3,
wp = lel4d, w, = leld y w, = 1el6, en un ran-

Figura C.18: Grafico que muestra los resulta-
dos para las frecuencias w, = 1lel2, w, = lel3,
wp = leld, w, = leld y wy, = 1el6, en un ran-

go de velocidades que van desde v, = 1,3

go de velocidades que van desde v = 1,3

hasta VUmazr = 177(vmin = 0781 a Umaxr — 0798), hasta Umax — 137(vmin = 0781 a Umar =
para el calculo de la energia (Energy). 0,98),para el célculo de la energia (Energy) en
vista 3D.

las figuras C.22, C.23, C.24 y C.25 respectivamente.

Con respecto a las pruebas realizadas se observd que para nanotubos con morfo-

logia periddica y aleatoria, para un rango de velocidades que van desde v,,;, = 1,3
hasta Vmae = 1,7(Vmin = 0,81 a Ve, = 0,98), teniendo como velocidad permitida
méaxima 3 X 10% km/seg para las frecuencias: wy = lel2, w, = 1lel3, w, = lel4,
wp = leld, w, = 1el6, w, = 1el7 y w, = 1el8, hubo un incremento muy notorio
de propagacion de energia a partir de la frecuencia: w, = 1elb, como se aprecian
en las figuras C.18 y (.22, mientras que para frecuencias bajas ( 3 x 10°® km/seg
para las frecuencias: w, = lel2, w, = lel3, w, = leld) los niveles de energia
permanecieron casi constantes para ambos tipos de nanoestructuras (Periodico y
aleatorio).
Para el flujo de Poiyting se registré un decremento esperado al teérico para ambos
casos de morfologia en las nanoestructuras(Periodico y aleatorio). Estos resulta-
dos nos motivan a estudiar un rango de frecuencias para varias velocidades de
cargas que se abordan en el capitulo 4.
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Figura C.20: Grafico del vector de flujo Poyn-
ting en su propagaciéon P,, para los mismo va-
lores que la grafica C.18

Gusrandom_,p. Erergy
s -

e AR 12
L]
L
i
115

Emargy

25

25

Figura C.22: Grafico de la energia para los
mismo valores que la grafica C.18 w, pero para
nanoestructuras con morfologia aleatoria.
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Figura C.24: Gréfico del flujo Poynting para
los mismo valores que la grafica C.18 w,, pero
para nanoestructuras con morfologia aleato-
ria.
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Figura C.21: Grafico del vector de flujo Poyn-
ting en su propagacién P,, para los mismo va-
lores que la grafica C.19 en su vista 3D.
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Figura C.23: Grafico de la energia para los
mismo valores que la grafica C.19 wj, pero para
nanoestructuras con morfologia aleatoria con
vista 3D.
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Figura C.25: Grafico del flujo Poynting para
los mismo valores que la gréfica C.19 w, pero
para nanoestructuras con morfologia aleatoria
con vista 3D.



APENDICE D

PROCEDIMIENTO EXPERIMENTAL
PARA NANOTUBOS DE DIOXIDO DE
TITANIO 1709

D.1. Sintesis de las peliculas nano-tubulares de 770,

Para la sintesis de las peliculas nano-tubulares de T%Os, se usé una celda clasica
de politetrafluoroetileno (Teflon) cilindrica con dimensiones: 40,5mm de diametro
interior, 80,5mm didmetro exterior, 49mm de profundidad interior y 69,7mm de
altura externa. La celda electroquimica estaba constituida por dos electrodos de
trabajo, el electrodo (4nodo) formado por una lamina de 2,0cm? de T% (Titanio)
de alta pureza (99,7 %, 0,127 espesores Sigma-Aldrich) que se us6 como sustrato
mientras que el electrodo (catodo) estaba constituido por una malla de platino.
El sustrato fue pulido en espejo. Después del pulido, la lamina 7% se desengrasé
en un bano ultrasénico en isopropanol y acetona durante 15 minutos, seguido de
un enjuague con agua des-ionizada y secada con una corriente de nitrogeno.
Todos los experimentos de anodizacion se llevaron a cabo a temperatura ambiente
(25°C) en condiciones aireadas sin agitacion. Para hacer crecer peliculas nano-
tubulares auto organizadas, se expusieron laminas de T en 4ml de (50 : 50V ol. %)
H50: glicerol +0,27M N H4F' a un voltaje constante de 20V por 3,5h cite Sintillo:
2017. Una vez finalizada la anodizacion, las muestras se enjuagaron con agua
desionizada y se secaron con gas nitrogeno. Luego se realizé la caracterizacion
fisica a partir de im4genes FE-SEM determinando la morfologia. Los nanotubos
abiertos de la vista superior y su vista en seccién transversal de una matriz clasica
de nano-tubular 7705 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 metélica que sostiene la pelicula.

D.2. Caracterizacion Eléctrica

Para determinar la rigidez dieléctrica (DR) de T'iO, peliculas nano-tubulares,
se us6 una fuente de voltaje de potencia programable Tectronix PWS 4721
(Ver figura D.1 (a)). Se realiz6 una comparacion de la rigidez dieléctrica con
una muestra amorfa y una cristalina de las peliculas nano-tubulares 770,. La
muestra cristalina se obtuvo cuando se expuso a 450°C durante 2h. La pelicula
nano-tubular 770, cuyo sustrato es la lamina T, se sostuvo por medio de un
alfiler, que estaba en contacto con la estructura metélica 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 figura
D.1 (b)). La estructura metalica 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 flexible (para obtener un contacto eléctrico). El
cable de cobre se fijo a un carrete aislado, teniendo cuidado de no haber algin
contacto con la estructura metélica para evitar un cortocircuito, tal carrete aislado
podria ser desplazado micrométricamente para que el alambre de cobre pueda
acercarse o alejarse de la nano-pelicula. El desplazamiento del alambre de cobre
fue monitoreado a través de una lupa. Una vez que el cable de cobre alcanza la
nano-pelicula 7705, 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. Caracterizacion Fisica

La figura D.2 muestra algunas imagenes FE-SEM de la parte superior y la
seccion transversal de peliculas auto-organizadas TiOs nano-tubular. Desde las
imagenes superiores (ver figura D.2 (a)), es posible observar que la forma y el
didmetro de los nanotubos (que muestran una zona central con un grupo de na-
notubos ligeramente mas pequenos en diametro 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 seccion transversal (b) de una
matriz nano-tubular clasica de TWO2 auto ordenada y sintetizada a través de la exposicion de
laminas T en (50 : 50V ol. %) H2O: glicerol + 0,27M NHA4F a un voltaje constante de 20V por
3,5h.

de los nanotubos. En general, las paredes de los nanotubos estan bien definidas,
son relativamente gruesas e independientes entre si, y muestran un espacio libre
entre las paredes externas del tubo, muy similares a las nanoestructuras simula-
das de CNT del capitulo 4 de este trabajo. La imagen de la secciéon transversal
de los nanotubos en la figura D.2 (b) muestra una dimension (ID) de una matriz
nano-tubular que presenta ondulaciones periédicamente espaciadas a su alrededor,
que se ha denominado nano-arquitectura de tipo bambii con una parte superior
abierta y un fondo cerrado [133].

Se realiz6 un calculo promedio de la geometria de esta pelicula para determinar
el siguiente tamano: el didmetro interno de 98nm; el grosor de la pared de 24nm
y la longitud de los nanotubos de 1100nm. Los nanotubos de tipo bambi mues-
tran un area de superficie mas alta en comparacién con los nanotubos lisos 770,
con una mayor integridad mecanica [134], lo que resulta porque las ondas estan
conectadas a través de las paredes externas de los nanotubos para mantenerlos
unidos. La caracteristica fisica tinica de estas matrices se debe a los nanotubos
que se formaron en un electrolito de alto contenido de agua, cuya ventaja es su
alta adhesion del oxido al sustrato de titanio, que atribuye buenas propiedades de
transporte de electrones para aplicaciones donde la naturaleza semiconductora del
titanio es importante para procesos especificos, como la fotocatalisis y las células
solares sensibilizadas por colorantes [135].

D.4. Resultados

Los resultados de las mediciones de rigidez dieléctrica (DR) obtenidas para las
peliculas nano-tubulares T7OL amorfas y cristalinas se pueden ver en la figura
D.2. La figura D.3 (a) muestra las curvas generadas al aplicar voltaje a las mues-
tras amorfas y cristalinas. La figura 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 peliculas nano-
tubulares amorfas y cristalizadas 770> 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 pelicula
nanotubular T90s. Esta ruptura ocurre principalmente debido a dos hechos: el
intenso campo eléctrico ha superado el DR de la pelicula nanotubular 77O, y su
resistencia ha cambiado abruptamente de un valor alto a cero. Segtn la ley de
Ohm (V' = IR), cualquiera que sea la corriente de fuga en esa condicion (general-
mente alta), al multiplicarla por la resistencia nula, el voltaje resultante es cero.
Una vez que los voltajes a los cuales las peliculas nano-tubulares T@O han sufrido
una ruptura (10,93V para la muestra amorfa y 4,39V para la muestra cristalina)
y sabiendo que el grosor de las peliculas es 1100nm, es posible determinar el DR
(Rigidez dieléctrica) a través de la siguiente ecuacion:

E=1V/e, (D.1)

Donde FE es la rigidez dieléctrica en voltios/metro, V es el voltaje de ruptura en
voltios y e es el espesor de la pelicula en metros. La tabla D.1 muestra los valores
de rigidez dieléctrica para cada muestra. Como podemos ver en la figura D.3 (b),

TiO4 pelicula nano-tubular  rigidez dieléctrica (MV /m)
Amorfa 9.93
Cristalina 3.99

Tabla D.1: Rigidez dieléctrica amorfa y cristalina. 7909 nanotubular film

la pendiente de la corriente de fuga de la pelicula amorfa es menor que la pendiente
de la pelicula cristalina al tener en cuenta la ley de Ohm, es posible afirmar 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 area de contacto entre la pelicula TiO5 nano-tubular y el alambre de
cobre.

Peliculananotubular de  Resistnciacpy Resistividad p

Ti0, (MQ) (MQ.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 senalar que estos valores no definen la resistividad de la nano
pelicula, que puede determinarse a partir de la ecuacion de Ohm, asi como la
resistividad del material en la resistencia eléctrica en el area de contacto entre la
pelicula y el cable de cobre en metros cuadrados asi como también y el grosor de
los nanotubos en metros, p = RS/. La huella del area de contacto entre la pelicula
y el cable de cobre podria estimarse en 50,7 x 10~%m? a partir de la imagen FE-
SEM presentada en la figura D.4. La resistividad de un material como propiedad
eléctrica es estudiada més comunmente en metales para determinar la resistencia
al paso de la corriente eléctrica, sin embargo, con fines comparativos, se realizo
una estimacion de la resistividad de la pelicula nano-tubular 770, y se presento
en la Tabla D.2.



APENDICE E

EECUACIONES PARA EL GRADIENTE EN
REDES NEURONALES:
BACKPROPAGATION

E.1. Introduccion

La propagacion hacia a tras o retropropagacion es un método que utiliza al-
goritmos de aprendizaje para entrenar a redes neuronales (training) para resolver
problemas generales. Este método emplea una adaptacion de dos fases. En primera
instancia se necesita una entrada de variables o parametros 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 atras generando una época en cada propagaciéon. Cada neurona de
la capa oculta recibe informacion parcial del error para volver realizar el entrena-
miento y reducir al minimo el error. A medida que se entrena la red las neuronas
se organizan de tal manera que aprender a reconocer los parametros de entrada,
de tal modo que cuando se ingresen valores semejantes a los parametros o con
un cierto nivel de ruido, la red neuronal, serd capaz de producir (predecir) un
resultado correcto o muy cercano al teérico con base a los parametros entrenados
La retropropagacion también puede referirse a la forma en que el resultado de una
jugada se propaga por el arbol de busqueda en la bisqueda de arbol de Monte
Carlo.

En el aprendizaje automatico, especificamente el aprendizaje profundo, la pro-
pagacion hacia atras (backpropagation, [136] BP) es un algoritmo ampliamente
utilizado en el entrenamiento de redes neuronales de alimentacion directa para
el aprendizaje supervisado. ;Existen generalizaciones de retro propagacion para
otras redes neuronales artificiales (ANN) y para funciones en general? Una clase de
algoritmos se conoce genéricamente como retro propagacion". [En el aprendizaje
profundo, la propagacion hacia atras calcula el gradiente de la funciéon de pérdida

149
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con respecto a los pesos de la red para un solo ejemplo de entrada-salida, y lo
hace de manera eficiente, a diferencia de un calculo directo ingenuo del gradiente
con respecto a cada peso individualmente. Esta eficiencia 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
estocastico, se usan comtinmente. El algoritmo de retro propagaciéon funciona cal-
culando el gradiente de la funcién de pérdida con respecto a cada peso segin la
regla de la cadena, calculando el gradiente una capa a la vez, iterando hacia atréas
desde la ultima capa para evitar calculos redundantes de términos intermedios en
la regla de la cadena; este es un ejemplo de programacion dinédmica

E.2. Derivacion

El método de descenso de gradiente implica calcular la derivada de la funcion de
pérdida con respecto a los pesos de la red. Esto normalmente se realiza mediante
retro propagacion. Suponiendo una neurona de salida, [h] la funcion de error al
cuadrado es:

E = L(t,y) (E.1)

Doénde

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 o; se define como:

Oj QO net (Z waOk> (E2)

Donde la funcion de activacion ¢ es no lineal y diferenciable). Una funcion de
activacion utilizada histéricamente es la funcion logistica:

1

olz) = — (E3)
(Que tiene una derivada conveniente de:

dp(z

W) — o)1 - o) (B.4)

La entrada net; a una neurona es la suma ponderada de las salidas o, de las
neuronas anteriores. Si la neurona esta en la primera capa después de la capa de
entrada, los o de la capa de entrada son simplemente las entradas x; a la red. El
nimero de unidades de entrada a la neurona es n. La variable wy; denota el peso
entre la neurona k de la capa anterior y la neurona j de la capa actual. Ver figura
E.1.
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Figura E.1: Diagrama de una red neuronal artificial.

E.3. Btsqueda de la derivaciéon de error.

El calculo de la derivada parcial del error con respecto a un peso w;; se realiza
utilizando la regla de la cadena dos veces:

OFE  OF Oo;  OFE do; Onet;

8wij n an (‘3w,»j N an 8n6t]‘ 8wij
En el dltimo factor del lado derecho, solo un término en la suma, net;, depende
de w;;, de modo que:

Onet; 0 - 0

)

(E.5)

Si la neurona esta en la primera capa después de la capa de entrada, o; es solo x;
La derivada de la salida de la neurona j con respecto a su entrada es simplemente
la derivada parcial de la funcién de activacion:

do; Jp(net;)

= E.7
Onet; Onet; (E7)
que para el caso de la funcién de activacion es:
00, 0
y = p(net;) = p(net;)(1 — p(net;)) = 0;(1 — 0;) (E.8)

Onet; B Onet; N
Esta es la razon por la cual la retro propagacion requiere que la funciéon de acti-

vacion sea diferenciable. El primer factor es sencillo de evaluar si la neurona, esté
en la capa de salida, porque entonces 0; =y y

oE  0F
do; Oy
Si la funcion logistica se usa como activacion y el error cuadrado como funciéon de
pérdida, podemos reescribirla como
OE OE 01 9
e e £ =y —t E.10
o, ~ Dy yall Y =y (E.10)

(E.9)
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Sin embargo, si j estd en una capa interna arbitraria de la red, encontrar la
derivada E con respecto a o; es menos obvio. Considerando F como una funcion
con las entradas siendo todas las neuronas L = {u, v, ..., w} recibiendo informacién

de la neurona j.
0FE (o; OFE(net,, net,, ..., net,,
80]' 80j
y tomando la derivada total con respecto a o 0;, se obtiene una expresion recursiva
para la derivada:

OF Onet OF 0Ooy Onet OF 0Oo
ao (Z dnet, 0 -8) =2 (a_a "o 42) =2 (a_ﬁ“’ﬂ)
' Y 0; el Oy ONeEly 0; el Oy ONeEly

(E.12)
Por lo tanto, la derivada con respecto a o; se puede calcular si se conocen todas las
derivadas con respecto a las salidas o, de la siguiente capa, las mas 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, serian independientes de w;; y la derivada

parcial correspondiente bajo la suma desapareceria a 0.
Sustituyendo las ecuaciones E.6, E.7, E.8 y E.9 en la ecuacién E.5 obtenemos:

oF B 8_E Joj Onet,; OF 80]

- E.13
Ow;;  Ooj Onetj Ow;; 5)0] 8net ( )

oF
= 0i0; E.14
811)” ° J ( )

con,
OE o 8L8(Z” )%si j es una neurona de salida,
05 J

% = B el E.15
7 o, Onet; ( )

5 dp(net;) d
(X per wjede) “dner, 81 J es una neurona de union,

si ¢ es la funcion logistica, y el error es el error cuadrado:

OF 9o, (0j —t;)0j(1 — 0;)si j es una neurona de salida,

0j Onet; . :
J J (> ser wiede) 0j(1 — 0;) si j es una neurona de union,

(E.16)
Para actualizar el peso w;; usando el descenso en gradiente, se debe elegir una tasa
de aprendizaje, n > 0 El cambio en el peso debe reflejar el impacto en £ de un
aumento o dlSIIllIlllClOIl en w;;. Si 2E Doy 0, un aumento en w;; aumenta E, por el

contrario, si a < 0, un aumento en w;; disminuye E. El nuevo Aw;; se agrega al
i

peso anterior, y el producto de la tasa de aprendizaje y el gradiente, multiplicado
por —1 garantiza que w;; cambia de una manera que siempre disminuye £ En
otras palabras, en la ecuaciéon inmediatamente debajo de —77 swmpre cambia



APENDICE E. BACKPROPAGATION 153

w;; de tal manera que £ se reduce a:

oE

Awij =

E.4. Funcién de pérdida

La funcion de pérdida es una funciéon que asigna valores de una o més variables
a un nimero real que representa intuitivamente algtin costo asociado con esos va-
lores. Para la retropropagacion, la funcién 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 expresion matematica de la funcion de pérdida debe cumplir dos condiciones
para que pueda ser utilizada en la propagacion hacia atras [137|. La primera es
que se puede escribir como un promedio F = % >, Ex sobre las funciones de error
E., para n ejemplos de entrenamiento individual x. La razén de esta suposicion
es que El algoritmo de retropropagacion calcula el gradiente de la funcion de error
para un solo ejemplo de entrenamiento que debe generalizarse a la funciéon de error
general. La segunda suposicion es que se puede escribir en funcion de las salidas
de la red neuronal.

E.6. Ejemplo de funcién de pérdida

Supongamos que y,y’ sean vectores en R".
Seleccione una funciéon de error E(y,y’) que mide la diferencia entre dos salidas.
La opcién estandar es el cuadrado de la distancia euclidiana entre los vectores y

vy .
Ey.y) =5 lly=y 12 (E.18)

La funcién de error sobre n ejemplos de entrenamiento se puede escribir como un
promedio de pérdidas sobre ejemplos individuales:

F= 03 4la) /@) P (.19)



ANEXO A

ARTICULOS PUBLICADOS

. Burlak, G., and Medina-Angel, G. (2018). The Optimization at Studying of
Electrical Conductivity in the Dielectric Nanocomposites with Disordered
Nanotubes. Progress In Electromagnetics Research, 74, 77-82.

. Medina-Angel, G., and Burlak, G. (2018). Estudio de la conductividad eléc-
trica en nano compuestos eléctricos con nano tubos desordenados, Revista
de Ingenieria Eléctrica, 2(5), 18-26.

. Burlak, G., and Medina-Angel, G. (2019). Structure of optical Cherenkov
radiation in a three-dimensional compound medium with carbon nanotubes.

JOSA B, 36(2), 187-193.

. Burlak, G., Cuevas-Arteaga, C., Medina-Angel, G., Martinez-Sanchez, E.,
and Calderén-Segura, Y. Y. (2019). Plasmon-polariton oscillations in three-

dimensional disordered nanotubes excited by a moving charge. Journal of
Applied Physics, 126(1), 013101.

. Medina-Angel, G., and Burlak, G. (2019). Software para calcular la probabili-
dad critica de percolacién en un sistema de nanotubos desordenados aplicado
al estudio de sus radios en materiales conductores. Programacion Matematica
y Software, 11(2), 24-34.

. Medina, G., Calderon, Y. Y., Burlak, G., and Hernandez, J. A. (2020). Study
of the critical probability of percolation in a 3D system with pores of random
radius for variable grids. Revista Mexicana de Fisica, 66(3 May-Jun), 315-
321 [138].

154



ANEXO A. ARTICULOS PUBLICADOS 155

Progress I'n Elociromagnetics Research Letters, Vol. 74, TT-82, 2018

The Optimization at Studying of Electrical Conductivity in the
Dielectric Nanocomposites with Disordered Nanotubes

Gennadiy Burlak® and Gustavo Medina- Angel

Abstract—We study the electrical conductivity of a three-dimensional (3D) nanocomposite with
incorporated random carbon nanotubes (CNT). A large length of the remote nanctubes generates a
lot of intersections that induce a rather small percolating threshold of the global conductivity in this
medium. We simulate such a system by random cylinders placed in a percolating parallelepiped with
the use of Monte Carlo method. The conductivity of such a structure is associated with the critical
phenomena, where the main transition parameter is defined by the value of the percolation threshold.
We caleulate the minimal percolating threshold and determine the functional form of the conductivity
by the global optimization technigque. Such an approach allows studying the details of the electrical
conductivity in nanocomposites even at significant level of the percolating Huctuations.

1. INTRODUCTION

The incorporation of disordered carbon nanotubes (CNT) in a dielectric nanccomposite leads to
formation of spatial percolating channels. Groups of such nanotubes are jointed in clusters, located
in a chaotic fashion in a nanocomposite. The integration of separated clusters happen when the
concentration of nanotubes approaches a certain critical value. As a result in the system spreading
(infinite) cluster is formed, which leads to appearance of the electric contacts between external electrodes
in such a compound [1-16]. Experimental studies [1] have shown that the conductivity in nanotube
polymeric and ceramic matrix materials follows a percolation-like behavior. Specifically, at a relatively
low concentration of nanotubes the conductivity follows the scaling law of percolation theory [17]. The
percolation in a dielectric nanocomposite with carbon nanotube is of high interest due to the potential
to create electrically conductive systems with an extremely low mass of carries.

It is important to note that in the system with long cylinders the nearest neighbors approximation
is not applicable. A large length of the nanotubes (e.g., in [10] it is reported that ultralong CNTs
over 18.5 cm long were grown on Si substrates) leads to the fact that the global conductivity occurs
in nanocomposites due to contacts of remote objects. The upper boundary of the contacts numbers
can be estimated in the following simple way., Two straight (no parallel) lines (nanotubes with high
aspect ratio) have only one point of intersection. Three straight lines can have three contacts. It
is easy to see that n (not parallel) straight lines have in general n(n — 1)/2 intersections which at
n = 1 produce n2j2 contacts. In the case of n = 100, there can be 5000 contacts. Such a large
mumber of contacts increases conductivity and reduces the influence of details of internal contacts for
nanotubes. Besides, as shown in our paper, the independent randomness in height and radius of the
cylinders becomes an important factor in vicinity of the percolating threshold. In what follows, we
refer to the system with configuration similar to experiment [1] where the samples were connected to
incorporated nanotubes by external metallic electrodes. The electric conductivity in such a compound

Received § December 2017, Accepted 8 March 2018, Scheduled 25 March 2018
* Corresponding author: Gennadiy Burlak (ghurlak@iuaem.mx).
The suthors are with the CIICAP, Universidad A utdnoma del Estado de Morelos, Av. Universidad 1001, Cuernavacs, Morelos 62210,
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Resumen

Estudiamos la conductividad eléctrica de nano
compuestos en una rejilla de tres dimensiones (3D)
incorporande nano tubos de carbonoe (CNT) de forma
aleatoria dentro del sistema Nosetres variamos la
longitud v radic de los nanotubos utilizando una
distribucion normal (Gauss) vy generamos una
posicidn aleatoria del nano tubo dentro del sistema
usando el métedo Monte Carlo. La conductividad del
sistema es asoctada al fendmeno critico de
percolacion en los CNT, en donde la intercepcién o
contacto entre los nano tubos crean vn claster infinito
gue es capaz de transmitir la conductividad eléctnica.
Nosotros  calenlamos la probabilidad  minima
necesaria para la transmision de conductividad,
mediante la técmica de optmizacion global en
paralelo que permite estudiar ] comportamiento de
la conductividad en nano compuestos. Este enfoque
nos permite estudiar los detalles de la conductrvidad
eléctrica en nane compuestos eléctricos, incluso al
nivel de las fluctuaciones de filtracidn en materiales
a nano escala en el campo de la ingemieria ¥y
conductividad en los materiales.

Nano-Compuestos, Conductividad, Percolacion

Ahbstract

We study the elecinical conductivity of a three-
dimensional (3D) nanocomposite with incorporated
random carbon nanotubes (CNT) within the system.
We varied the length and radivs of the nanotubes
using a normal distribution (Gauss) and generated a
random pesttion of the nano tube within the system
using the Monte Carlo method. The conduetivity of
the system is associated with the eritical phenomenon
of percolation in the CNT, where the interception or
contact in the nano tubes creates an infinite group
that is capable of transmitting the electrical
conductivity. We calculate the minimunm probability
necessary for the transmission of conductivity, by
means of the technique of global optinzation in
parallel that allows to study the behawvior of the
conductivity in manocomposites. This approach
allows us to smdy the detals of the electrical
conductrvity in electrical nanocomposites, even at
the level of the fluctuations of filtering in nane-scale
materials in the field of engineering and conductivity
in materials.

Nanocomposites, Conductivity, Percolation

Citacién: MEDINA-ANGEL, Gustavo & BURLAEK, Gennadiy. Estudio de la conductividad eléctrica en nano compuestos
eléctricos con nano tubos desordenados. Revista de Ingenieria Eléctrica. 2018, 2-5: 18-26.

T Investigador contmbuyendo como primer autor.

*Caorrespondencia al Autor Comreo Electrénico: (zustvo iseifhotmail com)

© ECORFAN-Peru

www.ecorfan.org/republicofperu



ANEXO A. ARTICULOS PUBLICADOS

()]

Chesck rar
upddates

157

Research Article

Val. 36, No. 2 / February 2018 / Jound of the Optical Society of America B

131'|

Journal of the

Optical Society

Americ

OPTICAL PHYSICS

Structure of optical Cherenkov radiation
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We study the optical Cherenlkov radiation in a compound three-dimensional (3D) system with a charge moving
over a periodic system of parallel carbon nanotubes. To consider a case of bounded single-walled nanowubes, we
apply the numerical finite-difference time-domain technique. We found that, because of the broadband radiation
of a charge, the specirum of the optical field in such a nanosystem is determined by the surface plasmon-polariton
excitations. Our study of the field energy spectrum as a function of the plasma frequency detects a nonmonotonic
double-well dependency within the area of a surface plasmon-polariton resonance. A well-defined pealk that in-
dicates a generation of collective excitations in nanotubes by Cherenkov field is registered.  ©2018 Optical Sodisty

of America
https :/idoi.org/10.1364/)0S AB.36.0001 87

1. INTRODUCTION

Plasmonics represents a new area for che application of surface
and interface plasmons in a nanoscale sphere of photonics and
elecrronics [1]. The surface plasmon-polaritons can serve as a
basis for creation of nancscale oprical circuirs thar will be able
w carry the signals in various frequency ranges [2-9]. The
peculiarities of interaction of conducring carbon nanorubes
(CNTs) of a oylindrical shape with optical fields are of grear
interest. To model such objects, the theory of conducting
dispersion cylinders [10-12] is used. The properries of such sys-
tems in different configurations have been studied in derail in
papers dealing with both oprical communicarion and plasma
physics are already well established. Importane properties of such
systems are the narrowband signal of the source and cheir
considerable sparial extent, which allows the formarion of
well-defined independent stable sparial modes. Nevertheless,
although such cylindrical strucrures are relatively simple, che
dlassification of the modes and the understanding of the observed
effects here is far from being rrivial. The siruarion becomes more
complicated in the case of CNTs [13-16]. First, the random
facror is imporeant here, because in view of rechnological pecu-
liarities of CNT preparation, the length of nanotubes, as well as
the plasma frequency of their walls, varies within rather wide
limits. The latrer leads to the Facr thar the frequencies of the sur-
face plasmons-polaritons rurn our w be located in a racher wide
range. Second, ar the small distance berween nanorubes in the
CNT system, the internal cross-coupling berween the CNTs

0740-3224/19/0201 87-07 Joumal © 2019 Optical Society of America

may arise ar the moderate localization of plasmons (when the
wavelength is comparable o the average distan ce berween nano-
mbes), which leads to new effects associared with collecrive field
oscillations in such a CNT system. The Cherenkov radiation
arises when the electron velociry exceeds the speed of light in
a wransparent medium [17,18]. The induced charges and cur-
rents near inhomogeneous systems give rise to radiarive losses.
The frequency specrrum of Cherenkov radiation by a partide
in an infinite dielectric is given by

d4&E 4 e
dxdw  dm” (1 - vlnl(m)) ! )

which describes the amount of energy emited from the
Cherenkov radiation, per wavelength, per unic length traveled.
Here n{w) is the index of refraction of the material the charge
particle moves through with velocity » Cherenkov radiation
is a frequency continuous and around the visible spectrum;
the relarive intensicy per unit frequency is approximarely propor-
tional to the frequency w. Thar is, higher frequencies are
more intense in Cherenkov radiation. In a transparent marerial,
this radiation is emired in an angle & interval. sin 848 =
¢f vi*(w)(dn(w) fdw). Recently, Cherenkov radiation has been
widely investigated in case of various marerials, metamarerials,
and different secups [19-25]. The paper is organized as follows.
In Section 2, we formulare the field equarions char allow simple
analytical descriprion for conducring infinite cylindrical nano-
wbes. In Section 3, we study the excitation of field in CNTs
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ABSTRACT

We systematically investigated the plasmon-polariton oscillaions generated by a fast radiating charge (Cherenbov radiation) in a three-dimensional
(3D) strongly disordered nanostructure, We studied the dynamic properties of an optical fidd in a mandom @mposition of empty single-wall
nanotubes by using a 3D numerical finite-difference time domain technique. In our approach, only parameters of nanotube structures are
fixed. The dynamic spedrum of internal field exdtations was ldl to be defined as a result of numercal simulation. The patterns of total field
(charge + carbon nanotubes) are determined by the interference of a moving charge field and the spectrum of surface plasmon-polaritons in
disordered nanotubes. We found that the field energy losses, as a function of the charge velocity, has a dearly ponounced maximum when the
characteristic frequency scale (defined by a charge velocity) is close to the frequency of the surface plasmon-pdariton resonances generated in
coupled manotubes, even al a significant level of disorder. Our studies show thal the shape of the resonance peak, depending on the charge
-.duciry. is similar for carbon and Ti0, nanostructures, but, unly for quut:m:iﬁ from the range of the surﬁiﬂ:phsm.m pula.rl[uns ufrﬂpﬂlw
materials. The TiDy nanostructure films for a dassic eylindrical polytetrafluoroethylene cell was synthesized in our experiments too.

Published under license by AIP Publishing. hitps://doi.org/10.1063/1.5098019

L. INTRODUCTION

The development of spectroscopic techniques on a spatial
scale of a few nanometres has been a topic of increasing interest in
recent years,! The rpid progress in new material technologies has
led to many advantages in the new field of nanoplasmonics.
Nuwa.days. na.nupla_'imuni.ﬂ 15 an area of research where surface
plaﬁmurls. E:ncrdh:d as a result of the interaction of duc[mma.g—
netic radiation and conduction electrons in dielectric materials, can
be applied” on the polaritons that detach from the surface of a
dielectric material, Such excitations can serve as a basis for the gen-
eration of new optical circuits at a nanosale level that @an carry
signals in different frequency ranges.” ' The conduction properties
of the carbon nanotubes (CNTs) allow for the generation of optical

fields that allow the collective oscillations of the conduction electrons,
The theory of conduding dispersion cylinders is used to model such
CMTs" " The CNT, which has important properties for mnolech-
nology (and also for optical communication), takes advantage of the
narrow band that allows for the formation of i.ndl:pt:ndt:nt and
well-defined spatial modes for nanostructures,'™ " In R, 20, the
excitation of colleclive surfacs plasmons by a charge moving with
uniform wvelocity in regular 3D carbon nanotubes (CNTs) was
studied in the case of a VETY small level of disorder. However, in
g:rl:rdl. the level of disorder of manotubes is slplflca.nﬂr high In
particular, such a situation (with a significant level of 3D disorder) is
studied in this paper. In this case, not only the physical parameters
{length and radius) of the nanotubes are mndom, but also can be
random in both mutual odentation and distance. The latter kads Lo

J. Appl. Phys. 126, 013101 (2019); da: 10.1063/1 5098019
Published under bcense by AIP Publshing

126, 0131011
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Software para calcular la probabilidad critica de percolacién
en un sistema de nanotubos desordenados aplicado al estudio de

sus radios en materiales conductores

Software to calculate the probability of percolation in a disordered nanotube system

applied to the study of its radios in conductive materials

Gustavo Medina Angel**, Gennadiy Burlak®

‘Centro de Investigacion en Ingenieria y Ciencias Aplicadas,
Universidad Auténoma del Estado de Morelos.
Avenida Universidad 1001, Colonia Chamilpa, Cuernavaca, Morelos, México, CP. 62209.

*Correo-e: gustave.isc@hotmail.com

Generamos un software en donde simulamos un sistema 3D, en el cual
Rejilla, Hilos, Desviacion, implementamos nanctubos variando sus grosores y longitudes mediante una
CNT. distribucion normal.
Aspciamos nuestro sistema de simulacion a la conductividad en sistemas que
pueden o no conducir la energia eléctrica de acuerdo a la cantidad de elementos
gque lo conforman y con dependencia directa de su probabilidad critica.
Consideramos los grosores o radios de los nanotubos para generar clisteres
infinitos que lograran conducir la energia eléctrica a traveés del sistema simulando en
un material conductor.
Este estudio nos permite conocer los detalles en dimensiones nanométricas y
ayuda a tener una nocion mas cercana del comportamiento en la construccion de
materiales conductores.

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

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

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

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

Recibido: 15 de junio de 2018 Aceptado: 12 de abril de 2019 Publicado en linea: 28 junio de 2019

24



ANEXO A. ARTICULOS PUBLICADOS 160

RESEARCH Revista Mexicana de Fisica 66 (3) 315-321 MAY-JUNE 2020

Study of the critical probability of percolation in a 3D
system with pores of random radius for variable grids
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We numencally study the percolation m 3D perous matenals, populated by pores with random sizes on 3D grid of vanable sizes. We identify
the clusters for each grid as well as the infinite cluster that is defined by the critical probability through the neighborhood hybrid structure
method. We also determine the charactenistic size of each cluster in the matenial as well as the volume of the mfimte cluster that allows
optimizing the percolation step at our simulation. In this work, several tests were performed changing the size of the grid. This allows us
to determune the optimal size and how it affects the percolation by the sinmlating grids. Our main results show that in systems with pores
having random radii the critical probability increases when size of gnd L > 40 (that correspond to typical size system about 4000 nm) with

respect of the case with uniform pores.
Eegywords: Clustering; percolation; pores; grid.

PACS: 21.60.Gx; 07.05.Tp; 61.43 Bn; 87.15.Zg; 36 40.E1
1. Introduction

Percolation theory is a general mathematical theory of trans-
port and connectivity in random complex systems. Percola-
tion 15 a random process developed from the observation of
connectivity between microscopic elements and their effects
on macroscopic properties [1]. Percolation looks for a trajec-
tory between the porosity of the medium in a random way,
in this mode the fluid crosses the medium from one end to
another. The fluid can be a liquid, steam. heat flow. electric
current [2], mfection or any fhud or property that can move
through a porous medium. For example, water on the ground
under the action of gravity, sewage treatment plants. Cur-
rently, different resistant and low-cost materials are being de-
veloped where the material must be light enough, tut with a
degree of porosity that does not allow liguids to seep through
it. Confrary to the manufacture of membranes or materials,
that filters fivids in order to eliminate impurities [3]. In this
work, we study the percolation in nano-structures [4-7] com-
posed of nano-parficles (N — P) such as carbon-gel glucose
(AG — ONT) [8] which vary from a size of 1 nm to nano-
particles of 5i0s with a size of 100 nm [9]. In this work,
we apply a porosity level in a simulated material to know if
there is percolation in the material In Fig. 1. the sinmla-
tion of a porous material is shown on a cubic grid of size
L =10 [10,11] with the value of L x L = L = 1000, com-
prising a grid of the size of 100,000 nm®.

2. Probabhility and critical probability “FPc”

For a 3D gnd &, we use pores of various sizes [12]. To gen-
erate the radu of the pores we use a normal distribution. see
Eq. (1), with g, = 0.5 and 7, = 0.2 in the simulated grid

DOIL: https://doi.org/10.31349FeviMexFis 66 315

F1GURE 1. (Color onling) 3D simulation of a porous matenial, with
variable radn m 1ts pores, where F. 15 the hollow pore mside the
grid and 5 is the solid material

where » 15 normalized to the typical system size. Here P is
the probability of pores that were generated in the svstem.
The mumber of pores 15 determined by the level of porosity
called probability P in the system, the larger the probability
P in the system.

1 —[F'—#ra’z*?r]?. (0

e
Vv 2moy

The critical probability known as P in a material is referred
to as the Probability I necessary to achieve percolation in a
material
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