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Capitulo 1

Introduccion
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6 CAPPPULO ) INTRODUCCION

agregacién en coloides[ /], movilidad de electrones en finidos aislantes. cfe | f
L estudio de percolacién taannén comprende el estiadio de semicondne.

lores & Lemperatura amhivmv[ﬂ

Ioviste wita gran variedad de estidios tedricas x experimentalies [5- 7] sobre
la resistividad encaleaciones que conticnen mezelas de nmterines condne tores
y aklantes. T la Neratnra, s¢ hace nnamphio estadio sabre cotnpnestos
poliméricos condnctores los cuales constau de Ta distribueidn aleatorin de nn
relleno conancton eolocado cn nua mate polimdrica sishinite: estas mezclas
pucilen ser nsadag conw anthiestaticos v ealentadores o sajas lemperatiras,
[+ bien sabido que la resistividud electrea de polimeros adslantes powde
disininnre al dispersar dentro algin relleno condoetor Gabbels ot all Jof cn-
contraron que n conductividad eléelrica anmentaba si ol rolleno condnetor,
por ciciuplo particolas wieroscopicas de carbon neaio "N L es deposita-
to dentro de wmia matriz formada por polimeros iiniseibles. La canticdiad
il de estas pacticulas que os necesaria para volver macroscdpicanente
conductor al matenal es conocida como winbral de pereolacian, Sin e
bargo. ol agrega ON al sistema oeasionn (e cambien tanbicn alunie e
Ias propiedades mecdnicas del compuesta  Litonces. nn aspecto deseidie
o~ Lratar de disminmr la cantidal de ON, de tal fornu que se proserven bis
propiedades mecAnicas del compuesto polimérico pere o i shoves perinita
que e alcance ¢l winbral de peveolacion. O e punto Lainhicn frportante, s
el de reducir la Traceisn de relleno parva disotipnnir el eosto del compnesto il
Alaimos de los métaddos pava veduetr la cantichad ebe velleno condhinetor esran
hasadas el en so de aditivos o ampurezas Gubbets ot al 50 eneotearon
¢ue al favorecer inhomogencidades en el natenal se disiminve Lo eantidad
e relleno condhietor a la enal ocnrre la travsiaon aislante-cotdnetor del
sixlema eompriesto Fisto es, 1as particnlas «el ON eran reclazidas die las
reglones aristalinas de un polimeco scmieristalino e actuaban conn in
e zas.

Wang v Anderson [7] estadiaron el comportaniento de b percaliods
v resistividad de peliculas nltradelzadas, gue eran formackis por parf ol
condictoras (antimonio dopado con dxido de extano) depositadas vn diler-
aites matrices poliméricas. Bllos utilizaron matrices de Ldess encontyands,
que el umbral de percolacidn depende Tuerttemente o o promedades o
las matrices, como pucde ser 1a diferencia del tamano de das parnienlas
conc nvendo e ol electo del volomen exaluido <i Benclicia o anbral e
o acién

iKim et a: 9] mencionan que para compuestos de particalas esfiérieas vx-
isten dos oo de distribuciones de pavtialas conductoris cnoanie msteiy
aislante: distribacion aleatoria « distribnodn seoveguda Fioc b st
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A cala particnla con nna cierta capa eleativa e ancho A B enal nos avda
addelivm s un par de particalas se cnonsobran “conectadas” o mos S las o
pas extendidis de dos part volas seoocazslapen s considera que las partienlas
st enenentran directaments Teonectanas s on el cnso conbtrario se ddee e
s particilas no cstan directamente conectacas. A=l anin =in haber sl
combaclo divecto entre esleras duras, dos partienlas pucden concetare i
pectamende, en o mismo cimmlo, a Lravez de ina Lravecioria de partion b
coneetadas divectamente. de acucrdo al criterio anlerioy

Lav presente tesis estd organizada como sigune. Faoel capitalo 2, linceneos
np resien de los conceplos wedreos generales vode Jos finceanentos ol
mctodo e simnlacdn de Monte Carlo, que eiiplearemos a o largo del tra-
Laio, Fleapitnle 3 se dedica a la presentacion detallada e Ta metodologrs
v annnlacdn v oedel signilicado fisieo del modolo gne nlihaames i ese
st capitulo se delinen v explican las propicdades gue medinnos en los
cuperitnemdos e simnlacidn v oo pacdmetras del =slens o vagtareinos
para ver sns efectos en tales propiedades. El efecto de T varacion de
ce Lales pardietios. oL grosor, & de & capa ce coneetiviiad, es leso 0 en
esc s capntulo, [ resta de los resintacdos de nneslros estigdios go st
Lacion deseriben la dependencia de Ins propiedades de percolacidn del sseni
con tespecto e los parametios de la capecie que representa las hiphirezn-
|Lamano, copcentracion. ore ) Bstos resultados constitnven las prineipales
conlribuciones nreinpilas de esta Cegis, yoestdn contenulas e ol capitnlo |
L tesis eonchive con un resinen enel capiialo 5
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INTRONDUCCTON



Capitulo 2

Conceptos Generales

En este capitulo seoresmmen de manera esquemsiica algines coneeplos gue
serdan necesarios en ol desarrollo de este trabajo de Lesis y oo los enales se
nard referencia on el cverpo de la musima. 151 material que aogqui mencionayios
puede sor consultado mds ampliamente en Las relerencias indicaas,

2.1 Funciones de distribucién.

el ensamible candnico la densidad de prababilidad mas hidanwenal
para nu sistoma de N pavticulas se define como

. c e MRy ey Lol
"')(M("L"z'---l‘n): f _If ;rn«ur dpaedua 21
Iy

en donde Ua () s el porencial Lotal de interaceidn entre las N partionlas
con posiciones vy ry = I enun voluimen Vg cue constituven neshrn
sistema. v Ly ox la corvespondiente constante de normalizacion. conoeida
Lamibien ¢otua integral configuracional (13 - L] Fsta funcidn medica la
probahibdad de eneontrar la particula une dentro de un elemento de vodnes
Jdrypen vy, la particula 2 dentro de un volumen dry en vyl cles La densicdad
cde probabilidad de que cualgnicra de las no b < N, partontas orapen esos
olementos de vohmnen, esléd dado par

Ll
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24 PUNCIONTS DI DISTRIBUCTON. .

3
= 24
> L
\' T
10 i5 26 5 a6

Fienrn 2,10 Pacion de distribnaén vadhal, 2(c). oblenida ntilizando 3
ecuacion de OZ con la cecradnra de PY para nn sistema de osferas dinas
a tres valores de s lraccton de volwnen 1) = 1%0‘ {,a lea contnia con -
responde ama (racaidn de Nlenado i = 0.4, la linea s trazos a =010 ¢ la
linea punteada aop= 0.1 1
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2.0, FUNCIONES DE DISTHIBUCION. 15

De agni tenemos que la inensidad pronedio dispresada est 8 diada pors

k) = (\'|1;,1A~.0)l‘“’>  NEHR)S () 200

donde NPE(AY ox o dispersion de N particnles Sdependientes © Stk gne

represcitta ol efecio de Jas corrclaciones, est 4 dada por

A

v l Jo(r r
S(ky = ?Z“ Hreoroy

LI

bosta ex otra delmicton del facior de estivetura estiatico, ¢l cnal inde Ta
carvebu 1n eilre las partionlas oo el expacio de Porvder {01 =150 1T valor
del factor de estevietira de unn gas tdeal e uno. Cuando exiseen eorrelacions
entre L particalas del sistema. snrge ana desviacion del valon ideal e S0
[L2ta desviacion ex tambén una medida de 1a correlaaén entre porticnlis cn

¢l espacio de Fourier

UCriac vropicdatl importante del (actor de estrictnra es surelacion con T
compresibilidad isoténmica. dada por

,S‘(()) = pL‘_ﬂ-l\-,v {2048,

a diverzencia de csta propicdacd, S{0) — 0o . indiea que lag correlacinne
decaecn de mancra naay Jenta cont la =eparacidn. ko cnal imphica qpie ol s
tenta o~ iufinitamente compresible, ¢omno ocurre en s vecindad de La enre
espinodal,

La conacion e OZ0 ee. [6), es solameute una delivncidn otz fageion
de covrelacion divecta, Con otra velacion independiente enhve e v hive,
diclia conacion se ransforma en una ecuacidn cevrada para enalquera e
estas (mciones, A Lal relacton independicnte entre ¢ v ¢ hilr) e le commee
colno relacaon de cerradsue, o la [iterabinra exi<te unn varicdad de cales
relaciones de cerradura, como ~an la Mean Sphencal Aproximation {NSA |
Lhvpernettehnin(HINC, Pereus-Yevicl ete. Fata iltima o b corrandi i
lizada cn el desarrollo de exte trabajo de tesis.,

La denvacion de exia eorracdhira puede s hiechin hienpisticame e sopedanedo

a la intevpreracdn fisica de la fnncién de conrelscion divecta, en haear e
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22 METODO DESINOLACION DI MONTE CARLO 17

c(r) = fO)u(). (219

donde [ e es Ta fonadn de NMaver delinida come Oy o 0 — |
Sustibivendo Ta een 19 en la couacion de Q-7 teneinos i eetiae on
ceviada conon idi comes g ecuacian de Peions-Yevick (13)]

W)= 140 / S0

Para un potencial niy dado. s decir, para mia ({1 conocida. estin i~ i
cevactdr cenada poa gr=y(r Aoyl Los resilliclos st riedos
cola hg, 2.0 corresponden a 1a solucidn mnncrica de esta conacian pari vl
caso en que n(ri=oo, parar < o v 0 para =z o exdecr. para ol potcucial
de exslera dira.

2.2 Método de Simulacién de Monte Carlo.

Antes del surammento de los mérodos de simmbieidn la (ormiza de seedeene
el comiportanueito de Hogudos. solidos v gase- ole nodia hacerse medinte
apioNinmciones tedricas, cnno las desaritas aviiba Las viens solocione.
exaclas que se pocdian obtener eran de sistemas altamente diliions Pstas
Leotius aproximadas necesitaban zev proviscas de snticsente mlovisadn, sobyee
las interaceiones entre parcticnlas para asi podec hacer i estimaadn e las
propiciades de interés. Sin embargo, ¢l conocinnente de Ta mternecidn de
Jar partfenas en sitemas ieales era iy haitado o coa) simentalin of
urado de imprecisn de les vesultados cnando ~¢ comparabian cesidisdees
teopicos v expernnentales Con el surgiatento de s metodos de smimlacion
svwreid o {onpa de vealizar ivestizacdn, fa cual aventaja » b teons en
closentudo de gpe aro]a csultados exactos para los mindelos estieaneos
L creacion de esta nneva forma de hacer invistiaacion b scguan ko i
dobic furdion comprobar que 1as interacsiones entre paciienlas propiest as
por owertos modelos sirven para inteprerar 1a natnialeza v opor obus bidi,
corrgborar 1os resvltaddn: 1e6yicos

i esta seceion deseribiremos los principios bas<icos del metodn die son-
wacisn conoctdo como NMonte Carlo. Agni nos cnloch) Crins i sistennas en

donde ¢ nantiene congtante el mimero de payhenlas (N vohnuen (A
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Representacién de las condicionrs perindicas eny dos dimensiornes



Capitulo 3

Simulacion de Propiedades
de Percolacién

A continmmacion s~ ddeseribe o] alearitme de simualacion e Monre Cando v ol
modelo deesfera extendida nilizade para exiadiar ol (cadmenn de pered.
Liewis de b partienlas ex0ecas gne formay muestro Diaido percolinte b
lox son los elementos esenciales gue no permitirdn estudia Lis propredicde
fixicas de interés eo esta venx (tamano promedio de dox aimmlox, mimera
de emalos. cantidad de mondmeros, ele.). AdemAs, e dismiivd el arigen
lisico del cancepty e esfera extendida, y se hara nn breve estndio sobre Ja

inMiencia det grasor de la capa extenida en nnesiras resnltcdos.

3.1 Algoritmo de Simulacién

Eu esia seccion hacemosz vina breve presentacion del inétode do MO sl
el st orinno de NMerépolis, 18,05 gne aplicatemis a nia meze'n b e
esfecas duras, pata deseribiv Tendimenos cle percobicdie. Se Ocuen diferenies
cenlogues para ostudiar ¢stox (eadmenos. dennro de los ciales «¢oencentra
el moedele de redes v el ancdeln continuoe. Las princpates difcremnas eutee
Cstas dos representaciones radican en ¢) heehin de goe pasa el sastema de
redes ta conectividad enure Ias paoticonlas extd dada por la distimcia onne
primeros veemes voque lax pachicnlas s61o poeden tonan pueay iohes e
por la red. B cambio, e <isieiras continuos Tenentos e ventiga e opue L

pavtictbies prieden tomat enalgnicr posicién. pernntivendo ana vaciedad n

anplia de marfologias « lox ainuilos. Bl tvadbajo repoct ala e calactosis <

Eeribe dentro de este vivune enfaque.

23
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) econcepto basieo en Ja deseripadn de lox lendimenos de porcalacioy s
el conceplo de “ahmido de particnlas A suover, ba esenci e L deseripaedn
de “ainmmlo de particulas” os la definiersic de v criterio ane nos perniia de-
adiv syun par arbitrario de particitlas estdn o no comnecticlas directimwent e.
0 ¢l caso de esferas duras. de dimetro o0 padriies defuny g dos es-
(evaz  estéan conectadas divectainente. <1 ¢n efecto s o, ox decr, stosn
separacidn ex r=¢. Por considericiones [fsicas que veremos en b sizuiente
seccion, sin embargo, Osia no ex Lioiniea definicion posibles vose hace e
sario hacer mas flexible o delinicion de dicho eriterion. Natensiticamente,
gin embargo, diremos que sy dos esferas durvas estan directanente conecltadas
i la separacién entre los contros esta oo ¢l rango @ < r-oa 0 &8 = o, .
A exte eriterio de conectividlad dhirecta nos referirenos carn el nodelo de
ostera extendida, en dande 8 es entouces el grosor de da capa de conectividad.

Por defintetén. cada partienia dentro de un el de partienbe et
corectada, drecta o indireclamente. a otras patlicvilas denteo deoan mis-
nw ciinulo. La determinactdn de cnewlo v par de partionbs- <o cuenent i
tlircc Lamente conectadas s obticne nmestreands ol sifenn v ovncontrand
todos Tox pares de partientas cn el sistema en los cuales exasten trslapses
o1 sng capas de Cconectividad™. Sin etinar o, pis poreshcuhin o peasie es-
{1diox sobre pohdispersidad de avinuos. se doebe de vener en anenta gree las
particulas pueden estar untdas divecta o indireetanente. Parn estn ey MC
¢ hace 1so de la matrtz de conectividad € f10). Low clenutes de o v
matriz indiean la coneclividad de Las partiomas de ba <rancnte Torn

(7, = 1 silas partienlas 1y estan directamente ool o e caneeyada- o s
(Y, = UOsilas particnlas by ) estdn desconectadas
51 método consiste en dividir 1a matry, de copecivdad e roa parte

divecta, U, v otva indirecta, (7,

C=Cc"”+C’

La parte diceta indica lax aniones ditectes entre partes e partiola
L. xcleceion de Tas partienlas que se cnenentran nuidas de manera diteel s
proporciona los elementos de la miatriz de conectividad divects Dosteri-
ormenle a que se conslrnvd la matetz de conectivicbul directa ~e empieza
a vealizar nna xene de comparacionex cntire lax colimmias de Lomalriy. S§
cuanddo vealizamos la comparacion de slzuna colnmna 2 con la calinmmnn 4, v

alavino o alannes de sus componeites eotciden. cntonees a los elementos de



A N ed PR U SER T R N =

D amelppipiran st lis sifjpsne lpas i biood i @ ifap MR FC N BT ST | il
e T T A T TF P T T TR S S T ETRTETT) S T L PSS L ] N ] e
LT R T e e T T VALV TTT (TR I E Y L T VT T P ER T gl
vhopwades ot ek maeee e lie codiiindms = ogries i o ods e pmpaben S
s b vl pobns = lib apbing boiapy o=t gl Jys gims B dpidis i 4 isipa =
s mban | Bodal boli' deftiemlae iwe mbobbi & Prewmiioal Vi Lo il il ab o Tl
g o Dminnnmn o oo w1 Ealies s Sl o Bl samlalin il oo ms
il = slesjmuis ol porewy s apu ow perw wame negdm b favaaing e e cg
e i1 = e =illia i .ol i T jm il i P e Be=adi 0 i e
NI patt bos mmbulil ki daibiage e il o e fd o vasd i b bl Lg lamil )]s
Foapi b ] poms pripde gt alic B doamtioe ol omagars f0d blom] i o) - finmalic dosaia s i e
Fonnde vostn o lon wweriang Bow e oy jesiie

|'-':| ndilinrp o n||:||:|1n i g f e e el AT P ali b =i eeal il By = e g
s b Hppe=t il e rriblmdis e i i oefanifiding sk vojipadie i adpie
O T T L AT B ST e TR T | TR P S T
Wil vjan e Yy ek el e s L alipensa, = beoveniis igminkos dlTeskia e ipee
v e rde prpe dmeepee fainh fieal s Sih o new P =i ot By ballm ol
i fehgd bwupaibe jas  Jebitaaibes tmoapil b LRBaGEsn e Dd vl = L we g a f
iligiim ties il dum ssdriboiila | b 100w sehwchadibl= belidilis i)hia TTTIIE e
jimn ia ) miim e e e faiae LS jew el ble ol mlgaie il ke
porimm oy bos el g o e ow s 8 e w0 e b R e e BT ETRLT |F|H||.|- 1
peliln walvipnibs pema b= st cfmpraliem = cdad bpm g om il rm fw
TR TR R S jaai idmbi Poslpapmiis e = oallbioom il T T P
e bvad L rn) witsts © b s ld e At ks e b o dsbes BN
P R e i e s e e s e ks ke il slebi = jeq 00
frr oy e did gl vl g R Y T |.II HPTUET =l Wl =peie e =a o o vy

e L L ) A T T N T e R T T B | B A P E R e
S s B R UL R TR T e R ] LR SV IO R TR LR TR B B e |y
gl | |

¥ i ba i:ul'-l Pl o g i ol FHpmiee Ep |||'|l"'|i|| ‘|||'|1| I|l|l|-' 'y swipm
T A rr L M I owii al i I il & = --I'--l T TR T Bhjaliin ||.|||I|| [ENNFE
S T O TR R a8 PR R A I
L LN s T LT T B T T s P TR A L TR I T T
|r.='||n-11.' Pt - il riHluIF vide B ol om0 b jAv s vl 1l 0=l HifEpl o
las |||n1|||.llm|4-\- ide el i dbid smtemm b sclic e a bl s la b e bk s =ni
bt v e ek oo et Icilme paenadaite s an hvates jo ros e i

I IHllI'lI.lllll nis e e TR Ii | e LR R DT R U R TR L s IO T LR I
b e TR e T T R TP o li i|||‘|l-||l'|"|--1" e TR T T O T e T
i pmimn s abew iilom e Vs prrbantpis il ab Bl rmiine La T

A T e T T T T T e Tk T P eI e ST N T TR I A AT L



SHEATTELL O SIATIN AC TN T PO H R A TR FEE T T AT TehY

ilisgeniilile & la repecie oo paceroedace il g e csU i

Aar ol estpdio elel stem s anveliioeks gan v s e B e erbepne
clinas, vorssld = onltenr las pacr joras ok aopilos psparezs ekl pis e o
colela eles <iovmlaciony o Taarer el peefaducine Ul vl et sl plaia salamii b ab ks
ciraciersicas e oesne, Foooeneda eneenda e MNED s smrneer e e oo tater
el ml snemos dos nulknes de conlizuesennes or o viida s e e jpars o
tiwsy it il penos ba voisaed ok Do partienbas el sisienns [anns ovnilisnnra wepees
wEl% I (R olsl et ol prtaes e eles T penpiqsteed s lem o pres s d b piabepna g
A s s Lo b | e e, A Bemer s pea s, yige B duibi bl
abe peependacicny, Poetes euys delindeidns =c daed aooniiinsciing, Las oeldie
w bl rimss 0 abnnerde s cleposiiaron las [rardp s Lenian evarip e v Y T e
V=AY Lo didnel ros e bus |:-:I|_'l|'-:_:ll|?|.- e pwaabvad s fowerrss e, a0 bl
ol prinero repredeinta el alamelpn s e Bis partdonle o peoealintes v ool
segnnloe el ale L irpuorwags Al iiero de yaieodos goe coabiponan G|
eaphe s perealaite oo s iy grice cosins Moo oal aneenos b o panneen-

[ EERELS 1""_.

ewles e Ao ewpdies L pesociilogin weneral v alprones chites v
e il Pt d Hevar o cabe et s et innse e e
o copeere Lo e aliches S peraneitee es Lo literpme i dl st s rwe ke
prrvpsbeebmale o paedineteos dlel sizbeni, los @ nglos penesti avenc b b i e
Ehd EE e e Ol T a1y Gl Ped slie s Sla pispeiedbaades oo peen vbaelon A
prtgsi= b L pronicchalica o wilerss goe desermman a cale Tralesho =i |-
Aagniigies,

P pwimveens oo el oo o] Lanang pronsedionile Jae viimutlis. Pt s gein bl
privale ser definida e civorzas maneras, Aoponernpdesioe oo dedine o von-
veiserenial v 0a lbeead virse pebe ricla eomne e Ladim e primsiim b il e o iy e
aceraiimivmamenta 2 ol serd e ke sanime F v ovve alebinde g s

il guor

e P
:_,.I_E'l |r”"'

E}“ j Ty

cicalomile om ea el tnivane Led ek o= aleear s el imoe e ale o paiteealns e

o gor=tibinyen, v e o= e eers abe patineibee b Loz T SNotese i
jrrta calp o confgraoie, wa ves g lasibisaclie b v o cdimmlos e s
casatinyen prolepnoe dar e corpesprslicnies valsees s v b Liio
B Biey el podde s catihid e deline o pdosimiiion e vatasoasntaloc -
ein el irayan g ole Lol b eomlginrscras = com rackies e bl coonlions o v

prisres e e vy v ol voirresponihiie valin ile 2 Las st ihnkes ddeap ol



VLSRN DAY 0 SINTE TN BN

LI i lrggrs Vi d pp
[EETT N L TR TN N T i whldspr g vjod e Vali ol miig
ITIE] poespEee e 0 el Tinaane o I vz i ke orm



Pl NP PR R RN BB IRt Ve s Rt T R s

[HE hg P & PN R el rTEE - i iy i I .I I. i 1 a
I|l:|.-.'ll|'r | li'i | & i IR R i# & A il ale -

[FIEEWRTY ;.|..|,.|.|.|...--.|. TRLIGT Wi gl 0 e d ) o wi il
§ Piaplele s o pwepn | 1 E | imlml =k LT AT e S R | 1 B 1 Tl
fil i |...|l|a||-|-|| L I .ll Wiy P LR lig § ke 1l Hlisii = -l ] P
G BpamEils

| -”--II s agiale | Paiipibips il Tim 4 Vil e e vl | a i | ]
Flela pepme ml b s silal de dod vle wmbin Ve Jgedyg S oa s jijinily LT = jf Vi .
LT | |I'|-|'.|||1 1" B | it i o%i0Y | mT e "s T =t n n

| e ool Rginie porsspanes i d ool seetiSiim apie v = jimilal fail hr o ¥ b e e
i | jja ks ke CRLUT TR IV Las bpimil wm Do ali Livinila oo iha o il i pmooid ot Lims

i wel Dhie abe Dioo8i i Damirrmedsse svsdstiniiiioie shio Tivs joiosmims L ds el

piins g api @t el ity e e lpnlapy o drcarl sl bamiis [Pqpncpern il B awabidn 111000 b
B I ERER R I'h\,.lll||I||Il|| IIF LA R M EUDENAREY | i i TP EacTiie agls! T s e i
b Al || |.||||1I||r||-|-||||| ||n|'|1""|.r ||| e EInd |'||||||'r|.-.--- TR By 0 =0 gy ®
T LITErEFE behi gpErid @ ol L |t. |_| il Labb mhiagiValei; o ki

; , I .
a Db el o el e i c gl Pl vk e i esies e w s el iiie oo

| .

svilre Lo owan oo | ok pomen Liveidaes o Do Cmn o e e s vdafanned o ade s ongmnee
puses wwt ol choorpul gy s ol Pocde b poedselalndad v pmer odin
5l s T bl il e ocepamplis B fae e Al sl g
R L s TR Lll_lll_qlll--l.il_l. ol srmveel i e E LT G s

Ui movmee i b malrEmedinn obe Den V0 il pooreodmedie= o Ve Traoey B s aiin

| mrpEaniae ok i i rERme e miae . i tlemshe i li Fow Bioa s 1 vl
el pmiprs sl fpprrnmes apspnas
LT
L = — i e -
L N el
L% pE.E fpEy pempe sl g [T 0 N TH TN v Jum Elppfaiiee ph in M AILIRGE T 1= 1]
i i Lks s fjadl o [RlFR i s TR o i & Whasl ils | het 5 b L= i 1|
=i m=Ts % | TR e ah =] e
! Fdwre=f dulis ow's emasTes & o G0 oooasaad o omwcw o joomnavon Dodond obw o |moiakan
1 santln v Vil L Virmss =g g% o=Tang mm 7ogmom nl 1 ! TP ERE el
ls =] m .-,.Ilrl-J.ﬂ amd T Bilesn [ puisipdr= =
T ST R Fa] ] P TIRE] WTE AL IS 0 T o i b
Viwilmaiii alisslic B LI ]l.;.“-'J phiewa b HT1TILE]
WY FRD AT W T LT T AT P T E e o T LU
¥ A oo L s e 1ol A v RIS T e A qr lns =t

i lil |||.'|||. s e | L T hia] i R e i



2 NI AY IR P=E A T X PEN T A

i ||.L.||.|| rl FETRR I.L L hiliie || | el e b o TR |.||.|.| |
Jie LEb =0 1T AT |_|| A e e Hbogass hppvairperilialal i asdn =l e sigiai - |
Trirermipic il 1@ iath] e Pl res I [ ITER 1] eI TeiRiliE T il II-||| wonliie i

3.2 Modelo de Esfern extendidns
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B2 MODELO DI ESPERA FXTINDIDA Ak

e Cstos disminnyera. debitlo 4 la aniom de admindos ot paca an et
dhiznel e dhe la esfera extendida habrfan estade separados. Sopmcnde: gque
lo= mistdmeros =on abinidos e tamano wnos o siteoormenbe mencionacdo
tarnibitm explica por que disminuye la fraceidn de moodneros on el sistenta
Ut comsecuencia dicecta del weremento en el taimatio e fos ertonlos o= ol
atiento en la probabilidad de cocontrar conlipnrsciomes en estado paereolise

o Fistu ae prede obacevar eo Jos reai]Galos postrados en la tabla 30|
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Lav arribe mnengionalo se compruocha al observar los vesallalos onosieados
o1 b lipuea 22 donde we woestea e exisle wna disodomeidn oo L canticked
cleeniimlos cle menor Lamane v un inceerncito e la canbichad oo los de nsyor
Latano, Al aurmenlar of dehmeteo de la esfeva extendics Uor cjemplie pros
el case del digmelro 13 existen edmulos de hasta S5 partionlas o e casn
e L2 ol lamene waximo de los edmuados no aleamea B b la ligoea 007
Prrnhien ae ohsorea quo se oripiesan a separar” los ennnlos sranedes v L
pegens cuando ol didmetre de ta esfera extendida os de T3 debicdo aogue
ol sistoma se enenentra corea la densidad eritica: a ba cosl pereals cbsistena
ipara esbe difmetro de la esfern exlendida)
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Capitulo 4

Efecto de las impurezas en la
percolacién de un Fluido
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Fizoma 120 Distnbncidn del vamano de los aiiantlox para difereate conren-
“rzeiones manteniendo corctanie la fraceidn de unpurezas eoinceementionlo
Ia densidad del =aiveate La linca <élida ex para U1 pieezas, B linea s

wazos paca H unpurezas v la inea panteada para G ingynezas.

privdes. Fsta separaacidn de los cinmilos prandes v peguisine ndien opac ol
xtema estd cerea de da densidad aritiea a b onad pereola ¢ sistema, | <o
alnmnmo ~e |_)ne<l(‘ ver en el Ix\r(:(*nlnj(‘ de ])(‘I'('ulm TR R E SC Chenettrs e
la tabla 1.3 Bxte tipo de disteibuaidn del banons de los erinmtos Gondbicen b
<1do obzevvada por Carmahan el a), en esadios de agregados de sead e
usniclo Léenieas de dhftacaidn de vavin Xo [210 2G]. Vb psicoes s

nia catabilidad especial para agrogados de geasy tamano

Ademas, se encontrd que o' erementayr ¢f tamato e Lis it esao-,
nmtenicndo constante la fraccién de Neaado tatal del »ecen to pralsaditi
il de pereolacion anmienta de araners mas Yenia e cosuado las gsnpoiieza
<on del mismo Lamano que Tas paryientas def Bacdo pecealante “tabla- (L,
L2y Fac da feea 207 e observa ] valins de contadta de ba finenan b
di=tibueién radial para dos muestras en lax enales e nese e e e
pAacamicnto v se varé ol Ganane de las impirezas, al inerementia el Gussiae.
e las partienlas el wilor de contacto v a altnra de la eneva L Coel disinel o
de eslera extendida es imenor que cuando s ipurezaes sons ded g o
nang que las pavdienlas pereolantes Do acnerdo o Lo nenciaose b an
teviormente. i ndicio del anmento en la probabilidad e percolaciong ¢ an
adlo por el neveneuo en el valor de contacto, pero vt anzlisis tEis cotnysle-
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Cisarse LV Imcion de diseribneisn eadial vy (). obtenela con simnlacion
de Nawte Carvlo paca stn<he cmpavamicnto coa 96 rtienlas de solvente
la Tinea solida o~ para 1vamano e particalas iged v B linea punteadn para
Lamano de bupnrezas 2 veces ol tarmanio ded solvente

to <o puede iacer al comnpatar lss fonciones de dhighabicidn hasta la distancs

a a enal las particnlas pneden focimar cnlaces

4.2 Numero total de particulas (densidad) con-
stante.

Una de Ias conchiziones de la secaidn anterior (e (e s increrncimn cn el
valor de contacto de Ja funedn de disteihacidn vadinl del thndeo percolinn e,
i oesne aehero 1a farmacian de caoanades deomavor taanano . Con o)
i cle estima In relacida que existe entee el valor de contacto de Ja hineidn
Ao distribncidn racial o s eantdad de partfenie de Lo especie percolante
~¢ realivavon naa <ene dic expericientos conpritacionales e los enales -
niasiuvo cotstaate la densidacd wotal del gistenta, mantemendo constante el
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Migrea 1 Probabilidad de percolncion para sisteimas enlos grie L densaidaed
Lota) s¢ manticne constante y se varia ¢l muuero de cieda espeates N = 102
cetrenlos . Nt=12(vectangulos v NI=122 (inangnlos .

volamen de Inoeelda de sinmlaciéon v ovarinndoe la cantidadl Qe pratientis e
cada espeate. Para &:to, primero ¢ analizd a probabilidad de povealnendn
de tres sistenis praos vose caleularon Jas propiedssdies gue sons deinterds en
csle esindin, como son probabilidad de percolacion. taaoio de erinmlos, ele
Poxterivrmente para cada muestra (e extraidac una canticad de partienla-
pereolanles v = introdujo en la celda Ta mistna candidad ace nmpriczis, para
mantenet la der sicacd wotal del sistema constanie,

Conmo se esperaba, al dismiimir 1a cantidad de pantientis pereohoe
Aismibmné Ia probabilidad de peveolacion. osto s, Ja devsicdiaed el 1 Lo
pereolante seoalcja de s valor critico o Ia ligure 4.7 501 <o obaerva oste
heeho.

o la fistes 4.4 < ge obiscrva comao I funadn de disteid e wan vaeliad del
thaido perealante se mantiene ignal al cambiar partfeulas perealante: puow un
prrezas, debidn a gue la densaidad total del sistema se taoudione eop-iane,
Fato indien que la disminucion de Ja densiciad de partienlins del fhindo pers
otante ocasiona gine decrezen 1a probabilidad de pervcolacian « no ool que

existat unpurezas en el sistema ya que estas dltnuoas lavorecen o forna-
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Tabla 1.6 Resultados de <imnalacion mantemendo ba denstdadd Tolad constsaile

(P = 0.3D6T) v vanado la concentrneién de particulas de eada ospecue, 1o

oc= .
P | e : e T
NLINA X Nea || 7 Lol v 1T » T vu ﬂ
122 0 1320 || 700 [l 222 o5 302 oa3s7 u,:m.n.‘]
- ORI T 0.Ls [ 156 [ a6 [ 1A [oao2uafosas [ o

98(24) | 0.197 16 T 7o o] w33 ]]o296n ]| o2xa7 |
RA(IR) || 031 154 | 39 PR o260 ] = [ o2300 | 02115

4.3 Densidad del fluido percolante constante.

D acnerdo a los resnltacdos de la scecion 3 1 oes deesperarse gne al mitieel e
puparezas cn ¢l <istema la probabilidad de percolacian crezea voque eo aledn
momento cxta prababilidad dismimwva La desadoncisn en Ya pecbabilicin
de percolacion e espera que ocurra cuando la fracadn de volianerr de las
imporezas lesue a superar o del fuido v que al snceder esto sea s dificil
que ¢! [do perealante forme eihinnlos e ~e enenentren en estndo pereo.
lado  Notivades por 1a cepeciativa anterior. dectdineos apahizar b Gnmns on
e inllave i presencia de impurezas eo el axtema [ando b densidad dol
lhido peveolanie © vaciando la concentracionn de las nopurezas i oxte
estindio se analizaron muestras para 3 difeyestes densidades de o expecic
percolante y &¢ hicieron andlisis de vanas racaones de mpnrezas para e
wna de ollas
Es obvio ue si mantenemes constanle 1a densichnd del Do jwzeadanie
e ingrementamos 1 lraccion de empacanpento de las enicez o adensicha
total ded sistema anmenta, De acnerds a lo mencionado vn Tnose cldn antes
vior, v incremientn en la densidadd del <Sstema anmienta el valor e oo et
de su mncton de chztrbucién racizl To enal podenos ohservar i it s
450 Pinla secctan - también e menciond que v nmvor vilg Ao conitae-
to de la Mmneion de distrbucrim radial de a especie pevcolante sguicg nn
ncrements eo lu probabilidad de percolacion.
I las (imnes 86 v 5.7 se observa ¢l comportatmionto di fren sistemis
con diferenie densidac. py. del fluido Coande eatos sistemeas no Lienen
mpurezas, X=0, sn probabilidad de percolaciin exenor qpie e e
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Fiora L7 Variaoion de e probabdidad de percolaenin aralieada concm
densidad total del sistema, en donde se mantione constante 1 densidad did
fhiido v se mayernen s Ja (eacaion de maparezss b wdieacion de Lt

s apal s figoa (L8



(3. DENSIDAD DL FLOIDO PERCOLANTE CONSTANTE, (v

Ne | X [ Near || 7. Z 1 o P P o

0 0 15 {1 327 || 331 || 0.367 )| 1.57 || 0.2332 || 0.2:332
R0 | 05 | TLOR| 106 || 5.68 || 0.268 || 6.63 [| 0.2656 | 01661
[ 120 06 273 ][ 49 || 800 [[0.221 | 1197 || 02855 || 0.5K3
200 {07082 T 66l [ 0tas | 272 || 0.3357 [ 0.816

Tabla .8 Resultados de simmlacion mantenicondo cosistante la denstdad del Hnido
(P, = 0.207 1) ¢ incranentando 1n fiaceién de enipacamiento de las iinprrezis de

dismetro 7, = mg

el X 5wl » [ 2T wl ? [ a1 ol
[ 7 [ voet [ ooe7 [er ] 767 o233 ] ts07 [ os0 | 077
L2 Jorosz ]| 6 [ ax | &il Jo227 ] 15 [ 0303 [ i
[ 32 osss [ odsr]eos] ot orge 27l os2s [ oo
TO O OALRE [ 1250 | 6.8 [ 17 12 0863 ) R L[| D3R 0 A015
IO OBI8R || .67 | 9.3 |f 29.27 )| 0425 || 1133 |[ 03571 ) 0.618
170 | 0.625 || 5.93 || 15.8 )| 53.43 |[ 0.081 AR L | 0,793
| 10 || .64 53 [ 177 | 5823 || 0072 | 15 0. 115 ~16
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Vuora 10 191 imversa del lamang de los atninlas ot b (s de
maptezas, para diferentes denzidades efeetivas (02971 enrvas arpeniores
v (13257 rurvas infeviores), difevente tamano de lus ingpiezas © alilerent
tanmo de da celdas T hdicacion de ios <inbalos ox bt goe o L

fanri [ 8
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Tamano do s comulas

L 110 Disteibncion del tamano de los ciimudos para dos istegnns ¢on
densidil clectiva, p, =0 3257 v mista (racciéi de impurezs, X=0.72,
variando vl tnmano de lag impurezas Pavac el suisiue Gansano de impire
vosolverne thinea contipna eoampngezas 2 veees s grande qne ol solvenie

(linca i trazos).
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Figiiva L1 Fraceidn de mondmeros contra la (recion de anpayeras, pinta
diferentes densidades ofectvas (0 2970 envas sapevisnes O 32537 cnrvis
nferores), difercme Lovane de das mysseerzas v diferente annne de T el

Lo maicacion de Jos simbolos ¢ 1a misma que e In s 5.8

o= cmpiczse s ISNmmY Sutamaro

Fou da Liorae 4 20 se presenta b disleibueydn del ramesme de los cnannges
log pran diferentes fraceiones de impiitezas e alil se poede ver goe o
dos (raceiones ddeventes de anparezas, mantamoulo constaame ficdensadad
clectivi, ex pewmihhe tener Ta cadsima disteilbeicn ol vansan de Joee el

Cn la s 400 e observa o b (raceuin <o mmondaneros. v enoeel
sistetna tiende a distcide, por b nosina cansa gne disooae el e
deentlos (apancian de oo poves lialos oy wesades sl oanenn e L
deusicdd varal del ~sistemas

Adcinfs, <« cuconted gue al anmentar el Gonane de bas napieczas b
prababalidacd e pereolacion se incrermentaba, conyespecto nl e B,
st el nisne comportamienio enalitaivo ahaervado coy los <istem on
Lo opie 1as hnpatezas eran delhinismo Lymano e Tas partiontas percobantes
tlgyra 4 8) Sin embargo, ests ineremienlo erzx mewor g e ohserGedo o
Ao ax partienlas de ambas espeches coan del nisino tomnano, o para higas

conceniractones de das impnrezas. A altas densicdades se poede ver quie D
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SLCALTTULO 4. BRECTO DELAS INMPURRZAS EN LA PERCON XCION D1 4N 1100)0)
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AA DENSIDAD EFECTIVA DEL FLOIO PERCOLANTE CONSTANTYAT

Tabla 113 Rexultados de simulacién en los que s¢ mantuve constante Tl depsidad

dfectiva del fluido pereolante, p, = 03257 con didmetro de imporezas . = Jo
N X New | 7 | 7 | o r v
L12 0 1613 [ 550 [ 1167 [ vaos || 20 o171
o2y [ 0028 || 1546 || 5.7 || t2 s [ o917 [ 2060 | v~
05,5 | 0.2758 [| 14.5 [| 5.88 [ 13.09 || 0.1866 || 25.22 || v.221 ||
97(1 1) 04756 | 128 [[622] 1123 ] 0.7 || 258 [u.2R2 |

[96012) | 05 ] 1206 63 ]| 1692 0.176 || 25.87 | 0.201

gu(16) | 0s&7L [ 1i43 652 1522 047 | 250 [ 0.333

§6(19) [ u6386 [ 071 ] 669 [ 157 ] 0166 [ 25.79 ] 0.363 |
[ &2(22) [[ 0.6821 [ 10.06 [ 6.82 || 15.86 | 0.161 [ 25.35 [ 0.203 |
[reesy [ 072 || 047 [ 69 [ 16580 | 0.159 || 24.6 [ 0,123 |
[ 7o027y || 07422 ) 9.09 [ 6.94 ]| 15.72 || 0.1573 [ 2379 || .00 ||

Tabla 11 Resultados de simulacion para win Laniaio de celda de lonpitad =5

wna densidad efectiva p, =0.2971 con un didnelvo de inphrezas de . = a
Ng(N¢j X Neat T Z \o P 1]

(R:3(2) 1] 30 4.56 || 7.45 0.21 Y. TS
O O LIRY 29.3 || 4.66 | 7.85 0.235 9.8 0173
1758 | 0.25 || 270 | 4.8 || 844 || 0.228 | 10.62 || 0.197

166(110) || 0.398 || 25.8 5.02 | 9.33 0.218 11T || 0.235
[B3019010 || 056 || 22.83 || 5.3 10.5 0.20 ] 1200 || 0295
FIG(238) || 0.62 200 |1 3.4 [ 1087 || 0,199 || 1311 | 0327
120(34RY || O.73 | 1907 || 546 || 1062 || 0 1922 || 11.32 ] 0. 106
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Capftulo 5

Conclusiones
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il CAPTIELO B CorNe 'L SJONES

diferentes tamanos de as lporesss, o comportamienio cnaliva) vee lsae-
vacko fue ol iz

eenbien pucioes consatar qoe a pesar e one eestres vl dos e
petden e las divnensiones e ba celoln ol compartanmient o caalitatove e
tsestrariy les siteras para ddiferesnes Camatnes e Tnocobils Do el fiastime
Ademds, encontramos que la doiea propicdad gue es aodepensddenoe oe Ta
vartacion o la rolds e Te Teacetdnr e ionedtneros. e o e o dergsi b
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Pomibile bener oA stna peoba b lndad de perealaecn para eiderendo eonne
Dvemeneses oo los perdnoetros. Addowss, Bacieido vaee el vl de oot o
e b Bncidn e ebistethnein sacdinl gedinaes Tieer paeslienies solie ol o
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