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En este trabajo se presenta whctilo andtico aproximado para caracterizar la percdaoen un sistema donde coexistémdros de sitios

y enlaces en una red cuadrada. Wimero es la representaci mas simple de individuos ligados a primeros vecinos. Se calculan funciones de
percolacdn representadas por polinomios, obtenidas mediante enudreragierica en una celda tala N = L, x L, para dmeros de
sitios y de enlaces. En éhhite termodi@mico se encuentra que el umbral de percolagiara émeros de sitios (enlaces) @562 (0.486).

Para determinar el diagrama de fase sitio - enlaceisembs, se utilizan operaciones OR y AND en las funciones de peroplagie
representan las celdas finitas. Tanto los valores del umbral de peteplesimo el diagrama de fase sitio - enlacé&esn correspondencia
con sus similares obtenidos mediante simulacionesenicas.

Descriptores: Percoladdbn; umbral de percolagn; diagrama de fase para umbrales de percmfede dmeros.

This paper presents an approximate analytical calculation to characterize the percolation in a system where coexist bonds and sites dimers.
A dimer is the simplest representation of individuals who are bound to nearest neighbors. Percolation functions represented by polynomials,
obtained by numerical listing of a cell of sizZé = L, x L, for sites and bonds dimers are calculated. In the thermodynamic limit, the
percolation threshold for site dimer (bond dimer)i§62 (0.486) on a square lattice, values that are in line with their counterparts obtained

by numerical simulations. To determine the site-bond phase diagram of dimers on a square lattice, the OR and AND operations associated to
the functions of a finite percolation cell are used and performed well with similar results in numerical simulations shown in the literature.

Keywords: Percolation; percolation threshold; phase diagram dimer percolation threshold.
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1. Introducciony Teoria las poliméricas disueltas en un solvente moréito en su-
perficies homogneas [21,22].
La teoila de percolaéin describe de una manera simple las .
. . e L Los dmeros corresponden a la situatimas simple po-
propiedades asociadas a criticalidad y auto orgarinage . , .
. ) : . sible de enlazar dos nm&ulas equivalentes. En este caso,
diversos sistemas [1-5]. La literatura proporciona numerosos !
. . L X el adsorbente es una red horéoga y el adsorbato es una
trabajos utilizando distintagtnicas [6-8]. La mayda de es-

tos trabajos, se refieren a percotacie mobmeros [9-13], molécula compuesta por dos unidades equivalentes [23-24].

- e . Esto trae como consecuencia algunas situaciones complejas,
es decir, los sitiosienlaces) ocupados en la red son indepen- 9 P'€]

dientes unos de otros. El estudio de percdaade dmeros por ejempl_o, que un sitio ocupado,d_e _Ia red, implica al menos
. e o - de otro sitio vecino ocupado y el alisis local de la ocupa-
impone a los sitiosd enlaces) una restricéoi, que condicio- ., . ) X )

P o : cion en la red, permite la existencia de vacancias en ella.
na la ocupadn simulnea de dos sitio®(enlaces) iguales
consecutivos. Para el caso de una red cuadrada, existen dos Para desarrollar este trabajo se usa una red cuadrada re-
orientaciones posibles para sitios (horizontal y vertical), erpresentada por una celda pefjaele sitios@ enlaces) de ta-
cambio, para enlaces existen seis orientaciones posibles (hmaiio N = L, x L,, donde se depositarirderos en forma
rizontal, vertical y angular). Estos sistemas éiinos eddn  independiente. Elimero total de ineros que acepta la cel-
contextualizados dentro de lo que se conoce como odupaci da esD = [N/2], donde[] representa la parte entera de la
maltiple, principalmente en temas relacionados con la fisivariable. La probabilidag representa unithero depositado
cogumica moderna y permiten describir algunostierenos y 1 — p si no ha sido depositado en ella. La probabiligad
de superficies eretminos de la adsor@n localizada [14-17].  sblo incluye dos sitiosd enlaces) ocupados y ligados entre
Los primeros antecedentes sobre estudios de adsotoin  si. El procedimiento para obtener una fumtide percolaéin
maltiple ocupaddn se dieron a conocer variasahdas afrs,  parasitios en la celda, utiliza un programa computacional que
principalmente con los trabajos desarrollados por Flory [18Fontiene dos rutinas. La primera rutinaggtlacionada con
y Huggins [19,20]. Estos trabajos intentan una generabraci la construcdn de dmeros de sitios, que garantiza el cumpli-
de la aproximadin de Bragg-Williams mediante el mode- miento de que» = p?, donde la variable,(p;) corresponde
lo de red de soluciones binarias compuestas por especies dda probabilidad de llenar un sitio (enlace) en la celda. La
igual tamdio. Basado en este modelo, se estudian los problesegunda rutina, realiza un mapeo dmeros depositados y
mas asociados a soluciones binarias compuestas pécmol determina los sitios ocupados que percolan en la dibacci
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horizontal. Tanto la construdm de dmeros, como elimme-  funciones polinomiales de percolanide sitios o enlaces que

ro de sitios ocupados y percolantes, se realiza mediante un akpresentan la celda al depositamédros en ella. Se observa
goritmo a traes de enumeraon nunerica [8, 25-28]. El pro-  que los coeficientes definidos anteriormente cumplen con la
grama computacional, inicialmente deposita imeto (dos  condicbn G,y < Hy -

sitios ocupados consecutivos) y recorre la celda alternando De acuerdo con lo anterior, esta fubrcide percolaén

sus orientaciones hasta completar (o llenar) todos los sitios de define de la siguiente manera:

la celda (in ciclg). En forma paralela, se calcula si las confi-

guraciones que pertenecen al ciclo percolan. A contibmaci fr. n(p) = e, N (P)
repite el proceso para dosnteros (cuatro sitios ocupados 7 mr,,N(p)
consecutivos), fijando el primeirdero y realizando el ciclo D i i1 D—j
‘ ; _ Zj:LI Lo, NP (1-p)
con el segundoidero. Luego itera nuevamente, hasta com == _ _ (1)
pletar el ciclo con el primeridchero. Este procedimiento se Zj:O Him,ij(l —p)P~i

realiza de igual manera parénteros de enlaces y se reali- . . .
za con losD dimeros que acepta la celda y permite calculardondenz, v (p) representa un polinomio de sitios (enlaces)

dos tipos de coeficientes en fuanidel rimeroj de dmeros ~ Percolantes en la celds y m.,, v (p) representa un polino-
depositados [25-27]. mio de los dmeros depositados en ella. La fubeifz, v (p)

. , ) -~ . ali n ra el problem rcotacie siti -
A continuacon se definen dos coeficientes |mp0rtanteses wlida tanto para el problema de percotacde sitios, co

. L . i mo de enlaces y por lo tantoamadelante se reescriben como
para determinar la fungh de percolaéin para émeros de R b i
sitios y enlaces en la celda Ti,.n(ps) Y fr, n(po) rESPECtivamente.
o p ' i . La Tabla | mostrada a continuéci ejemplifica la meto-

a) Coeficiented?;, . Representa elimero de combi-  y454a propuesta en este trabajo, ilustrando en la primera
naciones dg dimeros depositados en la celda de lddoy .o jumna elindicej que representa elimero de émeros de-
que contiene un total d® dimeros en la celda de taMa  ,sitados, el polinomio asociado émrhinos de la variablg
N. Este coeficiente se generals cuando dos sitiosd(en-

CoelC _ : , y de los coeficiente®l]  y G para una celda de sitio
Iaces) esin }Jnldos a primeros vecinos y con&derarydo todag . ¢ en las columnas siguientes.
las orientaciones posibles: 2 en el caso eettos de sitios y

~ g . j Se observa que para la celda mostrada, (mhero de
6 en el caso deitheros de enlaces. Ael coeficientel; \ gimeros de sitios depositados i&en el rangd < j < 18,

es generadg en la primera pgrt_e del programa computaciongl, que representa un polinomio de graidoen la variablep.
correspondiente a la construgide dmeros. Los coeficientes polinomiale& ., y G 4, representan el

b) Coeficientes7] . Representa elimero de confi- ngmero de combinaciones de Ipsiimeros de sitios deposi-
guraciones percolantes al deposjtafimeros. En este caso, tados y aquellos depositados que percolan respectivamente.
la percoladdn en la celda se mapea énrhinos de los sitios  Cada uno de estos coeficientes ha sido obtenido mediante el
(6 enlaces) ocupados y se mide desde un extremo de la cghlculo computacional que fue descrito anteriormenteeN
da al lado opuesto de ella en una diréegien este caso alo se que ha medida que aumentdrelice j, los coeficientes
largo deL,. Asi el coeficienteG7,  es generado en la se- tienden a la saturamh y no se encuentra el valor unitario
gunda parte del programa computacional, correspondienteg@mo ocurre cuando los sitios no@siligados y son idepen-
la percoladdn de dmeros. dientes uno del otro. La furimn de percolaéin asociada a los

A medida que aumenta el tafimde la celda, los valores sitios ocupados de la celdd_ y(ps) representa un polino-
asociados a estos coeficientes crecen enormemente, lo quertiio en la variabley, cuyo grado e$6 en este caso, usando
mita el estudio de este trabajdiraas, es posible determinar p = p?.

TABLA |.
j polinomio H} 5 Gl 56 j polinomio H} 56 G} 56
0 (1—p)'s 1 0 10 p(1 —p)® 562203148 316869233
1 p(1 —p)'7 60 0 11 pt(1 —p)? 693650988 519498942
2 p?(1 —p)'® 1622 0 12 p'2(1—p)° 613605045 543425013
3 p2(1 —p)*® 26172 6 13 p3(1—p)® 377446076 362971534
4 p*(1 —p)t* 281514 716 14 p(1 - p)* 154396898 153144294
5 p°(1 —p)'3 2135356 26100 15 p'®(1 - p)® 39277112 39250208
6 p8(1 — p)'2 11785382 466793 16 p'%(1 — p)? 5580152 5580152
7 p’(1—p)*! 48145820 4810042 17 p"(1—p) 363536 363536
8 p*(1 —p)'° 146702793 30578431 18 p'® 6728 6728
9 p?(1 —p)? 333518324 123230668
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Las funciones de percoldni para @meros de sitios, se funcion de probabilidad que representa elacaer percolati-
han calculado para las celdas de tAm& x 4,4 x 5,5 x 4,  vo de ella.
5x5,6x5,5x6Yy6 x 6. Las funciones de percolaci .
para dmeros de enlaces, se han calculado para las celdas det-  Umbral de Percolacon
tamdio3 x3,3x4,4x3,4x4,4x5y5x4.Ladimensbnde  Para determinar el umbral de percotatien los sistemas
la celda definida pok,, caracteriza el crecimiento en la direc- mencionados anteriormente, se calcula el punto de idfiexi
cion que se mide la percoldci. En las celdas asgtricas se  de las funciones que representan cada celda adrde la
ha considerado el promedio ari¢tico de este pametro. En  Ec. (1). Para cada caso se cumple:
cada funddn polinomial de percolaén obtenida mediante la

Ec. (1) se ha calculado el umbral de percdactonsideran- deLm,N(ps(b))
P . . —— =t =0. 2
do el punto de inflexin de la sigmoide. De este modo, los dpi(b)
umbrales de percolam para cada celda son funciones del
parametroL, y para cada caso se usa la variablgs(L,) Los valores de los umbrales de percabecparticulares

para caracterizar este puntdtioo. Para determinar este pun- de cada celda, son informados de modo que ilustren una ten-
to, se utiliza el software wxMaxima de libre dispoéitien el dencia al imite termodimico con el objeto de comparar
rango [0.0-1.0] para todas las funciones. Por otro lado, se cagstos valores con aquellos que informa la literatura. Para rea-
cula la tendencia del umbral de percoéatte dmeros de si-  lizar esta aproximaon, se utiliza laécnica de escalamiento
tios (enlaces) en eirhite termodi@mico usando escalamien- de tam#o finito, donde adefs se incluyen correcciones a
to de tamaéo finito para las celdas definidas anteriormente ylas leyes de escala, dado que las celdas son fiaguka li-
se consideran correcciones a las leyes asgats de escala teratura dispone de informaxi sobre las correcciones, tanto
gue han sido desarrolladas para mmeros en redegibicas  para puntos, como exponentegticos [30-31]. Aé@ se apli-
usando la misma metodolagde hacer crecer celdas [28].  can los criterios re$mdos en la referencia [32] para el umbral
Para determinar el diagrama de fase sitio - enlace ede percoladin obtenido mediante la Ec.(2) para las celdas y
dimeros, se considera el criterio propuesto por Tsallis [29hue se expresa de la siguiente manera:
a traes de operaciones OR y AND para dos funciones po-
linomiales independientes de sitios y enlaces. Los citerios pinf(Lz) ~ pSp) + Ly (a+ bl +cL;? +..) , (3)
propuestos e@h asociados con las conexiones de circuitos
eléctricos en serie o en paralelo definidos como: donde las constantes b y ¢ son paametros de ajuste y
) o _es el exponente ftico cuyo valor se ha consideradg3. Los
l) Conectar dos puntos mediante un circuito en serigajorespe , representan el umbral de percotatie dmeros
corresponde a una operani AND, caracterizada por  de sitios y enlaces respectivamente efreite termodiami-
hsne = f*(ps)f*(m) y la celda percola por sitios y o considerados en este trabajo.
enlaces. La ecuadbn anterior puede reescribirse aproximadamen-

II) Conectar dos puntos mediante un circuito en parale'Ee mediante una recta de pendiehteonsiderando una apro-

lo, corresponde a una operagiOR, caracterizada por ximacion de segundo orden como:

hsus = f*(ps) + f(ps) — f*(ps) f(p) ¥ la celda
percola por sitios o enlaces.

En los casos extremos cuando la celda percola por sitios, La Fig. 1 ilustra la tendencia al umbral de percodaci
entoncew, = 0, de igual forma si la celda percolale por ~ para dmeros de sitiop; = 0.5616 y de enlacepj = 0.4833
enlaces, entonces = 0.

En la siguiente seatn se desarrollan conas detalle ca-

Ping(La) = Py +hx — x =L/ (a+bL.") . (4)

0.70

da una de las definiciones anteriormente enunciadas mostrar . [P :17:;7;;7% , s
do los resultados para los sistemasdiitos del presente tra- oo
bajo, tanto para el umbral de percofatin el imite termodi- 060 & _»
naamico, como para lagtnicas propuestas para determinar

. .. e Pind® = 04295y +0.4833
el diagrama de fase sitio - enlace. 0.55 . R? = 0.9889

pcb ’ pcs
-

0.50

2. Resultados

+ Dimeros de Sitios Lx = 4.0, 4.5, 5.0, 5.5, 6.0

A continuacbn se muestran los resultadogsnimportante 045 T  Dimeros Enlaces, Lx = 3.0, 35, 4.0, 45

obtenidos en el estudio de percofatien dmeros de sitios 0o ‘ ‘ ‘

y enlaces, con.siderando un desqrrollo arml aproximado, b B G5 64 b BiE BiE
basado enécnicas de enumerdei nunérica de elementos x

para obtener los coeficientes polinomiales. Estos coeficientdscura 1. Tendencia alimite termodiamico del umbral de per-
polinomiales permiten determinar para petagceldas, una colacbn p; de dmeros de sitios y; de dmeros de enlaces.
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al limite termodifamico, de acuerdo con la metodolagles- el e I /‘"
crita anteriormente. Los simbolos llenos (vacios) representan  %° - amexonion | I /
los umbrales de percoldri de sitio (enlace) particulares de _\"'8 : SR /
las celdas consideradas. Se ha incluido un ajuste lineal pari&®7

hacerlo comparable con la parte izquierda de la Ec. (4), sien-%¢ | e N/
do R? el coeficiente de correlami. Respecto de esta figura ** | ™ * *, " " * ’// J/
se pueden plantear las siguientes observaciones: 1) El mejo& ** 7
. . . . . . a 0.3 = Dim 4 x 4 Enlaces
ajuste se obtiene parangeros de sitios. 2) La distancia entre s / R —
. /
puntos a medida que cre€g es cada vez menor, por lo tanto 02 / / - - - Polinémica (Dim 4 x 4 Enlaces)
para celdas mayores no halun ajuste significativo en la ten- o1 Polinmica (Dim 6 x 6 Sitios)
0.0 ! T Y

dencia mostrada. 3) Resultados efectuados mediante simule
ciones nuréricas para sistemas demicos informados en la
referencia [17, 24] muestran que el umbral de percofaci
para dmeros de sitios (enlaces) @564 (0.4859), existiendo FIGURA 2. Curva de percoladn para @éimeros de sitios y enlaces

una buena correspondencia con los resultados informados 8f Una celda finita y ajuste polinomial de grado menor. En el re-
el presente trabajo cuadro se muestra el jamming calculado en las calddsx 4 en

dimeros de sitios (enlaces).

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
pbl ps

2.2. Curva de percolacdn y jamming para tamafios fi-  bién ha sido informado [17, 24] para ambos sistemas, siendo
nitos 0.907 (0.863) para dmeros de sitios (enlaces) cuyos valores
son muy coincidentes con los que age informan a trags

La Fig. 2 ilustra el comportamiento de la fuanide percola- (e |a metodolof de hacer crecer pedies celdas.
cion para @meros de sitios y enlaces. La curva corresponde

a polinomios de gradst para el tamBo6 x 6 ensitiosyde 2.3 Diagrama de fase Sitio - Enlace
grado25 para el tamBo4 x 4 en enlaces. Con el objetivo de
trabajar con polinomios de grado menor, se presenta un ajuskstudios realizados mediante simulaciones@ticas [17] en
polinomial de grad@ en ambas curvas de percofawicomo  sistemas diraricos han considerado depositar aleatoriamente
se muestra en el recuadro de la Fig. 2. El ajuste presenta pdimeros de sitios y enlaces conjuntamente. El sistema ahora
linomios cuyo coeficiente de correléaai esl.0 no mostrado es doblemente complejo, ya que contiene dos variables inde-
en la figura, sin embargo al calcular los puntos de inflexi pendientes determinadas por la ocupadie sitios y enlaces.
entre el polinomio original y el representado por el ajuste ha¥l sistema ahora puede percolar por a) sitios, b) enlaces, c) si-
diferencias como se muestran en la Tabla Il. tios o enlaces y d) sitios y enlaces. El diagrama de fase mos-
El error mostrado en laltima columna, eét dentro de trado en la referencia [17] para los umbrales de percataci
los rangos permitidos y por lo tanto en l@gima secdn se  no ha sido descrito arititamente. Una manera de formalizar
trabaja con estos polinomios para caracterizar el diagrama dssta descripéin es considerar una celda de téimdinito, en
fase sitio - enlace. La réan para realizar este ajuste, consistela cual se realiza una enumer@einuneérica de sitios y enla-
en que la manipulagh algebraica es as sencilla y apida  ces y construir una fungn polinomial de dos variables. Sin
usando los polinomios de grado menor. embargo, la determinaim de los coeficienteS7, v, Hy
Por otro lado, la Fig. 2 ilustra en la parte superior iz-S€ hace muy lenta y compleja su elababagdara no repetir
quierda el numerador de la la Ec. (1) que es una fimci la configuraciones.
polinomial que caracteriza los sitiog énlaces) ocupados y Una forma alternativa de obtener una fuorcde percola-
que percolan cuando se depositameros. Esta funon pre-  €ion compuesta por dos variables es considerar funciones de
senta un raximo que caracterizan laarima ocupadin de  percolacdn independientes como las que Bsgihan presen-
dimeros en la celda, representada pbpara sitios yp; pa-  tadoy usar los criterios de combinagimediante operacio-
ra enlaces. Por sobre este valor no es posible conseguir $ies OR y AND propuestos por Tsallis [29] y definidos en la
tios (0 enlaces) vacios para depositanéros. Considerando primera parte de este trabajo a &awde los criterios | y II.
todas las celdas estudiadas el valor promedio par@])  De este modo, las funciones polinomiales.s ¥ hsns re-
es0.90 (0.87). En el caso particular de las celdas de la fi-presentan una curva de percotacespacial con las variables
gurap? (6) (p}(4)) €s0.912 (0.894). Mediante simulaciones ps Y pb-
numéricas este pametro denominado “jamming” [33] tam- La Fig. 3 ilustra esta curva para las funciones polinomia-
les que representan el ajuste de las cetdast (4 x 4) de
dimeros de sitios (enlaces) ilustradas en la Fig. 2.
Como se puede observar, existe una cadena (oimtuie
Din s /D0 s L, Original Ajuste Error pHntos de inflexdn que determinfml los gmbrales de percola—
Sitios 6 0.6266 0.6360 5% ciony que caracterizan la trangai §1I.S|stema perf:olat|vo.
La funcion hsnp representa la transiim cuando losiineros
Enlaces 4 0.5272 0.5404 2.5% percolan por sitios y enlaces a la vez, en cambio, la bmci

TABLA II.

Rev. Mex. Fis60(2014) 466-472
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FIGURA 4. Superficies que representan una cadena (énjule

FIGURA 3. Superficies que representan curvas de perdoiaen . , .
puntos de inflexdn en las variablegs y ps.

las variable®s y ps.

reconocer estos puntos que determinan el cambio de conca- EN €Ste trabajo, se aplica el &todo de la cadena” [35,36]

vidad de las curvas, es usar el concepto de gradiente definid@ calcular cada uno de los puntos que contiene el cin-
de la siguiente manera: turbn antes mencionado. La idea de estetado, es en-

contrar por medio de la evol@m de una cadena de pun-

Th ( ) = Ohsnp(suB)(Ps: Pb) . tos _iniciales, un camino de puntodt@os que conecten los
SNB(SUB)\Ps, Pb e Ps minimos de la fun@n V (ps, p) = —Msnp(sus)(Ds Pb)-
oh ( ) La cadena de puntos iniciales ?aesda_da por la curva
4 IBSnB(SUB) WPs: P by, (B) ¢ = (zi,9:)e0,1],i=0,1,2,..n — 1 discretizada em
Ipp puntos y evoluciona hasta que se cumple la coadici

de este modo, la superficie que se genera con lpémos YV (zi,y:)" = 0. Aqui VV (z;,4:)" es la componente de
que representan la trangioi, se obtiene a trés del nodulo V'V (2, ¥:) normal a la curvap, la cual se define de la si-
de la Ec. (5) como: guiente manera:

. VV (s, 4:) " = VV (@i, y:) — (VV(2i,0) o 8) T, (7)
MsnpsuB)(ps; o) = IVhsapsus)(ps, po)ll - (6) .
dondet es el vector unitario tangente a la curya e es un
La Fig. 4 ilustra esta curva para las funciones polinomiaproducto interno.
les que representan el ajuste de las cetdast (4 x 4) de De este modo, cada punto de la curva en evohci
dimeros de sitios (enlaces) ilustradas en la Fig. 2. se desplaza en direéei de la componente normal de
Se observa en estas superficies que lasimos presenta- ﬁv(% y;) y la componente tangencial solo mueve los pun-
dos corresponden al cinfur de puntos gticos y por lotanto  tos a lo largo de la cadena manteniendo el espaciado entre
los umbrales de percoldsi en los sistemas cuando hay per-ellos. Luego, los puntos son redistribuidos en cada movi-
colacbn por ambos elementos sitios y enlasegs By cuan-  miento. Cada iteradh del nétodo consiste en dos pasos que
do hay percolaén por algunos de estos elements) B. se definen a continudmi:
Por otro lado, en la Figs. 3 y 4, cuando una de las variables
es nula, se recupera la fuboi sigmoide de percolam. Es a) Cada punto de la cadena inicial evoluciona de acuerdo
necesario hacer notar las curvaturas en los extremos, espe-  ala ecuadn de recurrencia:
cialmente en la Fig. 4 que aparecen como defectos, producto
de considerar un ajuste polinomial en las celdas, sin embar-

go, no tienen mayor relevancia en los puntos del comtute OV (4,5

maximos a calcular. Los puntos que representan lagiim Titl = Tj — AtT

mos, pueden ser obtenidos mediante ékado tradicional °

elaborado en detalle para el diagrama de fase sitio - enlace de Yii1 = yi — AtBV(% Yi) 8)
monbmeros en una red triangular [34]. Opy
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b) Los puntos a lo largo de la cadena son redistribuidognaltico aproximado desarrollado en este trabajo, estos valo-
usando una interpolam dibica de los puntos de la res corresponden respectivamente@36 (0.540). Las dife-
parte de cadena calculados en cada paso de tiémpo rencias observadas se generan debido a queallo anailti-

Finalmente, en la medida que los dos puntos extremoS0 Solo permite usar redes de tdiodinito. Para el caso del
de la cadena inicial caen en los dos puntomimos de cubrimiento naximo, los valores asociados a sitios y enlaces
V(ps, py), ellos son identificados y se obtiene el camino dedados en la Ref. 17 coinciden con los obtenidod.aqu
minimos que conectan los dos puntos. En nuestro caso, se
ha considerada = 30, como rumero de puntos a t(_)mar en 3. Conclusiones
cuenta para elaborar el diagrama de fase que se ilustra en la

Fig. 5, aderas la funcdbn V (ps, p») Se aplica para ambos ca- Al depositar dmeros de sitios (enlaces) en celdas cuadradas
sos, dmeros que percolan por sitio y enlaces a la vez y poerecientes y estudiar el fémeno de percolagn en cada una
sitios o enlaces, teniendo presente que las funcionieseall de ellas, mediante la metodolagpropuesta, se obtiene en
presentadas son los ajustes polinomiales de las celdas finitigma satisfactoria el umbral de percofaticon una tenden-

6 x 6 para sitios y x 4 para enlaces. cia al imite termodiamico.

La Fig. 5 es una representanien el plano;, p,) del La metodologa permite ade#s, observar las vacancias y
comportamiento percolativo de un sistema donde se puedeéfedir con un buen grado de satisfacel jamming; es decir,
depositar éneros de sitios y enlaces en una red cuadradda saturaddn en la ocupa6in de sitios (enlaces) al depositar
Las lineas segmentadas limitan la superficie por la océpaci dimeros en la celda.
méaxima ojamming p} = 0.90 (p; = 0.87) para percolaéin Las funciones polinomiales que representan celdas finitas
de sitios (enlaces). Se observan tres zonas, donde la primg-sus respectivos ajustes, permiten describir de una manera
ra, el sistema no percola y asacotado en el rango de los aproximada el comportamiento del diagrama de fase sitio -
umbrales de percolamn, posteriormente en la segunda (zo-enlace paraitheros sobre redes cuadradas. En este caso se
na intermedia), el sistema percola tanto por sitios como pofian utilizado dosécnicas, la primera relacionada con los cri-
enlaces § U B) y finalmente, en la tercera zona, el sistematerios propuestos por Tsallis para combinar dos funciones de

percola por sitios y enlaces conjuntamerfie(B). Esta fi-  percolacbn independientes y la segunda, referida atodo
gura obtenida mediante ulculo anditico aproximado, es de la cadena para determinar los puntésaws.

comparable con la Fig. 7 del trabajo publicado por M. Dz Finalmente, los resultados informados en este trabajo
al[17] que'fuera desar.rollado mediante simulaciones@itm ysando un calculo aritito aproximado del tipo modelo de
cas para sistemas déricos en una red cuadrada. red parafquidos, es comparable con aquellos informados en

Los umbrales de percolari de dmeros en sitios y enla- | Jiteratura usando otragdnicas (por ejemplo simulacio-
ces, en elimite termoditamico de acuerdo ala Ref. 17&st  nes nungricas), especialmente para determinar umbrales de
dados pop;(p;) correspondientes@562 (0.483) ilustrados  percolachn y diagramas de fase. La metoddigresentada,
en el diagrama medianteangulos. De acuerdo al modelo pyede ser extendida a otros sistemas, tales comémers

en redes cuadradas yhicas, en especies con multi ocupa-

107 i cion, especialmente eriimeros de sitios. Alternativamente,
0: 9‘/.‘ """""" grem =" ':‘ - usando el modelo de Ising es posible estudiadfeenos de
0s - P *, SNB ! percolacdn correlacionada mediante frustraciones locales en
07 | : la fase vidrio de edp, en diferentes tipos de redes Arquime-
0 O T, "‘“"I* deanas [37,38].
p.0s > b ° 1 Una proyecdn de este trabajo es considerar el estudio de
s 04 g * SUB : propiedadesis$icas en sistemas reales compuestos poed
’ '-. | ros y oligomeros y en sistemas desordenados como vidrios
o= NO PERCOLA : : de esfn.
0.2 o 1
F S 1
0.1 . (. _
: ey P Agradecimientos
0.0 R & p ‘ Q@
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10 Los autores agradecen a la Dir@atide Investigaéin de la
Ps Universidad de La Frontera a ti@v del proyecto DIUFRO
FIGURA 5. Digrama de fase sitio - enlace para sistemasadicos DI13-0102 por el apoyo parcial en el desarrollo de este tra-
en una red cuadrada. bajo.
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