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1-ALGORITMOS DE SIMULACION DE PERCOLACION

1.1-ALGORITMO DEL CONTAGIO.

El método de Montecarlo es el procedimiento más difundido de solución de los problemas de la teoría de percolación. Se trata de hacer un programa concreto para un ordenador, que permita hallar el umbral de percolación del problema de las posiciones utilizando este método. 

Partimos de una red de nudos cuadrada MxM en el que aleatoriamente marcamos posiciones bloqueadas y no bloqueadas que en la memoria del ordenador ha sido inscrito como un array NUDO que describe cuál es el nudo bloqueado y cuál es el no bloqueado. El aspecto del array NUDO se regula por medio del número t que coincide con la porción de posiciones no bloqueadas. 

BUSQUEDA DE VÍAS DE PERCOLACIÓN 

Supongamos que ha sido compuesto el array NUDO, establecido el número t.

   Ahora el ordenador sabe exactamente cual de las posiciones está  bloqueada, y cual no, comenzando la segunda etapa del programa : la búsqueda de vías de percolación. 

Supongamos que la  percolación se estudia de izquierda a derecha. Antes que nada,  todas las unidades situadas en la columna izquierda extrema (X = 1) adquieren un nuevo nombre: doses. El cambio de nombre consiste en que en la celdilla de la memoria correspondiente a un elemento dado del array NUDO, se borra la unidad y se escribe un dos. 

 En la memoria del ordenador se confecciona la lista de las coordenadas de las posiciones llamadas ahora doses. Luego el ordenador estudia cada posición de esa lista y explora las posiciones más próximas al nudo sometido a estudio. Si un nudo inmediato resultó la unidad, el mismo adquiere el nombre de dos y sus coordenadas se apuntan en la nueva lista. Tras terminar el estudio de la primera lista, en la memoria del ordenador resulta la lista de doses de la "segunda generación" es decir, la lista de unidades que adquirieron el nombre de doses, gracias a que se encontraban en contacto con los doses de la primera generación.

A fin de ahorrar memoria al ordenador, en esta etapa se borra la primera lista que ya no sirve para nada más, y se liberan las respectivas celdas de memoria. La m quina pasa al estudio de  la segunda lista y a la formación de la lista de doses de la tercera generación. Al terminar dicha operación se borra la segunda lista y se inicia el estudio de la tercera. Esta operación va acompañada de la formación de la cuarta lista, etc. 

En el transcurso del referido proceso aumenta el número de  doses en el array NUDO. Los doses son las posiciones no bloqueadas enlazadas, mediante la vía de percolación, con cualquier posición no bloqeada de la columna izquierda extrema, es decir, con los doses se marcan las vías de percolación. 

El proceso de búsqueda de vías de percolación cesa en dos casos:

1 En el lado derecho del cuadrado apareció aunque sea un dos. El ordenador indica que con un valor dado de t existe percolación. 

2. En el lado derecho del cuadrado no hay doses y el estudio de la siguiente lista no condujo a la formación de un dos nuevo. Eso significa que se cortaron todas las vías y que con un valor dado de t no hay percolación. 

DETERMINACION DEL UMBRAL 

Supongamos que con un valor dado de t existe percolación. Entonces el ordenador reduce ese valor de t y, utilizando el mismo array reduce el número de posiciones no bloqueadas. De nuevo comienza la búsqueda de vías de percolación. Si ésta se manifiesta otra vez, el número t se reduce aún más y así se procede hasta que con cierto valor de t se aclare que no hay percolación. Entonces el intervalo entre ese valor de t y su valor mínimo, con el que todavía había percolación se divide por la mitad y con este valor intermedio de t se realiza la búsqueda E de vías de percolación. Si ahora resulta que no hay percolación, entonces el intervalo entre este último valor y el valor mínimo con el que hay percolación, de nuevo se divide por la mitad. Pero si hay  percolación, entonces se divide por la mitad el intervalo entre el último valor de t y aquel valor con el que no había percolación. 

Así pues, el umbral de percolación se encierra en una especie de "horquilla" que puede estrecharse tanto como se quiera. Si con el primer valor elegido de t no ha surgido percolación, en necesario aumentar t hasta que ésta aparezca, y luego de nuevo hacer una "horquilla". Tal procedimiento permite hallar el valor de  t correspondiente al umbral de percolación, con cualquier grado  de precisión. Mediante el referido valor de t se calcula la porción de nudos no bloqueados p que, se asemeja al  valor de t pero que no es obligatoriamente igual a éste. Precisamente dicho valor de p obtenido en tal experimento, se declara umbral de percolación. 
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Fig 1. Se trata de un bloque 29x29 después de aplicar el algoritmo de contagio al array en una percolación de nudos cuadrada. En este caso no hay percolación (no hay ningún dos en la columna de la derecha). En los programas se usa un array M*M de un tipo de datos definido que puede tomar el valor cero, uno, o dos.

Repitiendo estos experimentos se halla el valor medio del umbral de percolación pc(N) con un número dado de posiciones N (Para esto es necesario simplemente sumar todos los valores de los umbrales obtenidos y dividirlos entre el número de experimentos.) Para hallar el verdadero umbral de percolación pc = lím pc(N) (cuando N tiende a infinito) hay que cambiar el número de posiciones en el cuadrado y obtener la dependencia pc(N). La precisión de tal procedimiento será  tanto mayor cuanto más abundantes sean los datos obtenidos para establecer la dependencia pc(N). Esto, a su vez, depende de la velocidad y el volumen de la memoria del ordenador disponible. En el caso de las simulaciones hechas, por la composición segmentada de la memoria de los ordenadores pc compatibles, solo es posible tener un array en Pascal que no ocupe mas de 64 K. Y aún en este caso definido como variable dinámica, por lo que las redes fueron de 251*251.

Los programas de tipo gráfico, y de dirección de contagio que acompañan el trabajo se han hecho para tres casos de percolación de posición: en red cuadrada, triangular y hexagonal.

Una de las desventajas de este algoritmo es que no da más información sobre la red que la de si hay percolación o no. Algoritmos como el de Hoshen-Kopelman facilitan además un rápido recuento del número de agregados de cada tamaño, existentes; del agregado de mayor tamaño, del radio de giro de los agregados y de su perímetro.

1.2. Algoritmo de Hoshen-Kopelman.

El algoritmo del tipo llamado "cluster multiple labeling technique" CMLT consiste en que a cada nudo tipo A (no bloqueado) se le asigna una etiqueta m(i,j) siendo i,j la posición del nudo. Si el nudo es del tipo B se le asigna la etiqueta 0 ( o MAX un valor positivo máximo que no alcanzar  ninguna otra etiqueta). En el recorrido que se va a describir un mismo agregado tendrá componentes con distintas etiquetas m, de las cuales solo una se tomará como la  etiqueta canónica del agregado. Será la más pequeña de las etiquetas que definen al agregado.

Se establecerá  en el recorrido de la red una función N (vector) que asocia a cada etiqueta el valor del tamaño del agregado si es canónica, (es decir, identifica al cluster) y si no en el momento en que dos o mas  agregados se unan se tomará como etiqueta canónica la menor,(su función N tomará el valor de la suma de las funciones N de los agregados que se unen) y todas las otras tomarán su función N igual a la etiqueta que ahora identifica al cluster cambiada de signo.

Así cada posición tiene una etiqueta canónica que no coincidirá en general con m(i,j) pero que es posible determinar siguiendo la regla 

1) si N(m(i,j)) es positivo la etiqueta m(i,j) es la de su agregado y N(m(i,j)) es el número de componentes del cluster.

2) si N(m(i,j)) es negativo se calcula N(-N(m(i,J))) y esto se hace tantas veces como sea necesario hasta que el número resultante sea positivo. El penúltimo número (negativo) nos dará la etiqueta canónica.

El recorrido de la red se hace de modo que avance la posición a mirar primero en la componente y, y si termina la columna, después la componente x.

Se etiquetará siguiendo las siguientes reglas:

1) Si el nudo es de tipo B, m(i,j)=max (equivale a 0).

2) Si las posiciones vecinas que se revisan siempre (superior e izquierda) tienen elementos B, el nudo tendrá una etiqueta nueva, mayor en una unidad a la última utilizada.

N(m(i,j))=1.

3) Si una de las dos  posiciones vecinas (la superior o la izquierda) está ocupada,  entonces m(i,j) tomar  el valor de la etiqueta de la posición vecina (superior o izquierda) ocupada.

Además se incrementará en una unidad N(et. canónica del cluster).

4) Si ambos sitios (superior e izquierdo) están ocupados, puede ocurrir

a) que tengan el mismo índice canónico: m(i,j) adquiere ese valor y se incrementa en una unidad N(et. canónica del cluster)

b)tengan distinto índice canónico. 

 entonces  m(i,j) y tomará  el valor del menor índice (indmen) entre el superior y el izquierdo y aquel del los dos que sea el mayor (indmay) cambiará  N(indmay)=-indmen. Además N(indmen)=N(indimen)+N(indmay)+1. 

Es necesario continuar el proceso en los casos en que además de conocer la existencia de conexión o no (lo cual se determina por el hecho de que haya una etiqueta de la primera columna en la última) y de conocer la estadística de tamaños de agregados se requiera conocer el radio o perímetro de los agregados, con un segundo barrido (aunque en este caso se perdería la ventaja del algoritmo de aplicarse a redes que se están creando en el momento de recorrerlas, permitiendo la no necesidad de almacenar en memoria la matriz de nudos y la matriz m(i,j) de la que sálo se necesitan 2 columnas en cada momento, permitiendo por lo tanto exploración de redes mayores).

Cuando termina la asignación de índices en toda la red (primer barrido), se vuelve al principio (esquina superior izquierda) y se comienza el segundo barrido de la red, renumerando todas las posiciones ocupadas que no tengan asignado el índice más reciente.  El procedimiento aplicado al ejemplo considerado puede verse en la figura siguiente que se aplica a la fig 1.

1  1  1  0  0 18 18 18  0  0 30  0  0  0  0  0  0  0 58  5  0  0 68  0  0 77 77 77  0

1  1  0  0 13  0 18 18  0  0  0 33  5  0 43  0 51  0 58  5  5  5  0  0 73  0  0  0 85

0  0  0  0  0  0  0 18 18 18  5  5  0 40  5  5  5  5  5  5  0  5  5  5  0 78 78  0 85

0  7  2  0  0  0 20  0 18  0  0  5  5  5  0  5  5  5  5  5  0  5  5  5  0  0 78 78 78

0  7  2  2  2  0  0  0 18 18  5  0  0  5  5  0  0  0  5  0  0  0  5  5  0  0 78  0  0

2  2  0  0  0  0  0 24 18 18  0 34 34  0  0 48 31 31  5  0  0 65  0  5  0 79  0 84 61

0  2  0  0 14  0 21  0 18 18  5  0 34  0 44 44 31 31  5  5  5  5  0  5  0 79 79 61 61

0  2  2  2  2  2  0 25 18 18  0  0 34  0  0 44 31  0  0  5  0  5  5  0  0  0 79 61 61

3  2  2  2  2  0  0 25 18  0 31 31 31 31 31 31  0  0  0  5  5  5  0 71 71  0 79 61  0

3  2  2  0  2  2  2  0 18  0 31 31 31  0  0  0 52 52 52  5  5  5  5  0  0 80 61 61 61

0  2  0 11  2  0  0  0 18 18  0  0 31  0 45 45  0  0 52  0  0  5  5  0 74 61 61  0  0

0  2  2  2  2  0 22  0 18 18  0 35  0 41  0 45 45  0  0  0  0  0  0 72 72 61 61  0  0

0  2  2  2  0 19  0  0  0 18  5  5  0  0  0  0  0  0  0 61 61 61 61  0 72  0 61  0 86

0  2  0  0 15 12  0  0  0 18  5  5  5  0 46 46  0 56  0 61 61  0 61 61 61  0  0  0  0

4  2  0 12 12 12  0  0  0 18  0  5  0  0 46 46  0 56  0 61 61 61  0 61 61 61  0  0 87

4  2  2  0 12 12  0 26  0 18  0  0 38  5  0  0 53 53  0  0 61  0  0 61 61 61  0  0 87

4  2  2  0  0  0 23 23  0 18  0 36  5  0  0 49  0  0 59  0  0 66 66 61  0  0 81 81  0

0  0  0  0  0  0  0 23  0 18  5  5  0 42 42  0 54 54 54 50  0 66 66 61 61 61  0 81  0

0  8  0  0 16 16 16  5  5  5  0  5  0 42 42  0  0 54 54 50  0  0 66 61 61  0 82 61 61

0  8  8  5  0  0 16  0  5  5  5  5  0  0  0  0 55  0 54 50  0 67  0  0 61 61 61 61  0

0  8  8  0 17 17  5  0  0  0  0  0 39 29 29 29  0 57 50  0  0 67 47 47  0 61 61  0 88

5  0  8  5  0 17  0  0 28  0 32 29 29 29 29  0  0 57 50  0 63 47 47  0 75  0  0  0  0

5  5  5  5  5  5  5  0 28  0 32 29 29  0  0 50 50 50  0 62 62  0  0  0 75  0 83  0  0

0  0  5  0  0  0  0  0  0 29 29 29 29  0  0  0 50 50 50  0 62  0 69 69 69 47 47  0  0

0  9  5  5  5  5  5  0  0 29 29  0  0  0 47  0  0 50  0  0 62 47  0  0 69  0  0  0  0

6  6  0  5  5  5  0 27  5  0  0 37  5  0 47 47 47  0 60 47 47 47 47 47 47 47 47 47 47

6  0  0  0  5  5  5  5  5  5  5  5  5  5  0  0 47 47 47 47  0 47  0  0  0 47 47 47 47

6  6  0  0  5  0  5  0  0  5  5  0  5  5  5  0 47  0 47 47  0  0 70  0  0  0 47  0  0

0  0 10  0  0  0  5  5  0  0  5  5  5  0  0  0 47 47 47  0 64 64 64  0 76  0 47  0 89
Figura  2: Etiquetado de la red  Primer barrido mediante el procedimiento CMLT. 

Tamaños de los clusters.

n(1)=5    n(2)=45    n(5)=209    n(10)=1    n(12)=8    n(13)=1    n(20)=1    n(21)=1    n(22)=1    n(28)=2    n(29)=18    n(30)=1    n(41)=1    n(42)=4    n(45)=4    n(46)=4    n(47)=53    n(49)=1    n(50)=21    n(53)=4    n(55)=1    n(61)=67    n(64)=4    n(68)=1    n(71)=2    n(73)=1    n(76)=1    n(77)=3    n(78)=8    n(86)=1    n(87)=2    n(88)=1    n(89)=1    

El primer sitio ocupado (esquina superior izquierda) toma el primer  valor: 1. Recorriendo la primera columna de arriba a abajo nos encontramos que la posición segunda  está ocupada, de modo que toman el índice de la posición superior (regla 3). Las tres posiciones siguientes están vacías. La cuarta posición, puesto que a su izquierda y encima encontramos el valor 0, tomarán el índice siguiente (regla 2): 2. Repetimos el proceso hasta alcanzar la segunda columna. Al empezar a etiquetarla observamos que los dos primeros sitios ocupados tomar  el índice de la posición situada a su izquierda (1), de acuerdo con la regla 3. El siguiente sitio ocupado tomar  el valor 7 (regla 2). El proceso se repite hasta cubrir toda la red, en este primer barrido (ver figura 2). 

1  1  1  0  0  5  5  5  0  0 30  0  0  0  0  0  0  0  5  5  0  0 68  0  0 77 77 77  0

1  1  0  0 13  0  5  5  0  0  0  5  5  0  5  0  5  0  5  5  5  5  0  0 73  0  0  0 78

0  0  0  0  0  0  0  5  5  5  5  5  0  5  5  5  5  5  5  5  0  5  5  5  0 78 78  0 78

0  2  2  0  0  0 20  0  5  0  0  5  5  5  0  5  5  5  5  5  0  5  5  5  0  0 78 78 78

0  2  2  2  2  0  0  0  5  5  5  0  0  5  5  0  0  0  5  0  0  0  5  5  0  0 78  0  0

2  2  0  0  0  0  0  5  5  5  0  5  5  0  0  5  5  5  5  0  0  5  0  5  0 61  0 61 61

0  2  0  0  2  0 21  0  5  5  5  0  5  0  5  5  5  5  5  5  5  5  0  5  0 61 61 61 61

0  2  2  2  2  2  0  5  5  5  0  0  5  0  0  5  5  0  0  5  0  5  5  0  0  0 61 61 61

2  2  2  2  2  0  0  5  5  0  5  5  5  5  5  5  0  0  0  5  5  5  0 71 71  0 61 61  0

2  2  2  0  2  2  2  0  5  0  5  5  5  0  0  0  5  5  5  5  5  5  5  0  0 61 61 61 61

0  2  0  2  2  0  0  0  5  5  0  0  5  0 45 45  0  0  5  0  0  5  5  0 61 61 61  0  0

0  2  2  2  2  0 22  0  5  5  0  5  0 41  0 45 45  0  0  0  0  0  0 61 61 61 61  0  0

0  2  2  2  0 12  0  0  0  5  5  5  0  0  0  0  0  0  0 61 61 61 61  0 61  0 61  0 86

0  2  0  0 12 12  0  0  0  5  5  5  5  0 46 46  0 53  0 61 61  0 61 61 61  0  0  0  0

2  2  0 12 12 12  0  0  0  5  0  5  0  0 46 46  0 53  0 61 61 61  0 61 61 61  0  0 87

2  2  2  0 12 12  0  5  0  5  0  0  5  5  0  0 53 53  0  0 61  0  0 61 61 61  0  0 87

2  2  2  0  0  0  5  5  0  5  0  5  5  0  0 49  0  0 50  0  0 61 61 61  0  0 61 61  0

0  0  0  0  0  0  0  5  0  5  5  5  0 42 42  0 50 50 50 50  0 61 61 61 61 61  0 61  0

0  5  0  0  5  5  5  5  5  5  0  5  0 42 42  0  0 50 50 50  0  0 61 61 61  0 61 61 61

0  5  5  5  0  0  5  0  5  5  5  5  0  0  0  0 55  0 50 50  0 47  0  0 61 61 61 61  0

0  5  5  0  5  5  5  0  0  0  0  0 29 29 29 29  0 50 50  0  0 47 47 47  0 61 61  0 88

5  0  5  5  0  5  0  0 28  0 29 29 29 29 29  0  0 50 50  0 47 47 47  0 47  0  0  0  0

5  5  5  5  5  5  5  0 28  0 29 29 29  0  0 50 50 50  0 47 47  0  0  0 47  0 47  0  0

0  0  5  0  0  0  0  0  0 29 29 29 29  0  0  0 50 50 50  0 47  0 47 47 47 47 47  0  0

0  5  5  5  5  5  5  0  0 29 29  0  0  0 47  0  0 50  0  0 47 47  0  0 47  0  0  0  0

5  5  0  5  5  5  0  5  5  0  0  5  5  0 47 47 47  0 47 47 47 47 47 47 47 47 47 47 47

5  0  0  0  5  5  5  5  5  5  5  5  5  5  0  0 47 47 47 47  0 47  0  0  0 47 47 47 47

5  5  0  0  5  0  5  0  0  5  5  0  5  5  5  0 47  0 47 47  0  0 64  0  0  0 47  0  0

0  0 10  0  0  0  5  5  0  0  5  5  5  0  0  0 47 47 47  0 64 64 64  0 76  0 47  0 89

En la figura 3 se muestran los resultados después de realizar el segundo barrido. Durante el segundo barrido de la red etiquetamos de nuevo todos los sitios ocupados que no hayan tomado el índice más reciente en el primer barrido. Las reglas de etiquetado son las mismas. El agregado de percolación es el que tiene índice 5, puesto que es el ocupa más posiciones de la red (209 nodos). El segundo agregado más grande tiene un tamaño de 67 sitios y su índice es 61. Para analizar el perímetro o el radio del agregado mayor,  se podría almacenar en un vector Z las coordenadas de las posiciones que forman parte de éste. En el ejemplo de la figura estas coordenadas corresponderían a las posiciones con índice 5. 

1.3-GRÁFICAS DE CONTAGIO.

Las figuras siguientes muestran las salidas por pantalla de la simulación en una red 251*251 cuadrada, triangular o hexagonal de un proceso de percolación. A la izquierda los sitios en negro muestran las posiciones no bloqueadas (A) y los en blanco los B. A la derecha están las gráficas de contagio para esa red y concentración.

En los programas que se acompañan en el disco son los programas perccua, perctri, perchex.

1.4. Direcciones de percolación.

Uno de los resultados del trabajo de programas de simulación de percolación por el algoritmo de contagio, y que no está descrito en la bibliografía, quizá porque este algoritmo es mucho menos eficiente que el de Hoshen-Kopelman y no se use, es el de las direcciones de percolación. Una de las ventajas de este algoritmo es que se puede pensar en él como los sucesivos instantes de contagio (de paso de 1 a 2) en una red y por lo tanto, en cada momento es posible determinar en que dirección de la red se está produciendo el contagio.

Las ideas previas sobre este tema podrían ser:

1) La dirección del contagio debiera ser estadísticamente igual en todas las direcciones y sentidos posibles.

2) Su comportamiento debiera ser creciente en todas las direcciones  al crecer la concentración.

En realidad y según muestran las gráficas a continuación de algunas simulaciones se obtiene que:

1) Hay un comportamiento crítico de la evolución de cada una de las direcciones de contagio, y ese momento crítico coincide normalmente con la concentración umbral pc.

2) Hay una dirección privilegiada que manifiesta la criticidad con el paso de un crecimiento similar a los demás a un crecimiento exponencial en las proximidades de pc y después a un crecimiento lineal al aumentar la concentración.

Esa dirección se convierte en ese momento en la única dirección de contagio, prácticamente, para valores p>>pc.

En la red cuadrada la dirección es x->x+1. En la triangular es la x,y-->x+1,y+1 (suponiendo una red cuadrada en la que es posible contagiar en ese sentido y en x-1,y-1-->x,y, tendríamos una red triangular). En la hexagonal es la x->x+1.

3) Las otras direcciones pasan por un máximo en las proximidades de pc, que suele ser parecido en varios casos (y-->y+1, y-1-->y, en la red cuadrada son prácticamente iguales) y otros que tienen un máximo más abrupto (x-1-->x, en la red cuadrada). En la triangular hay un comportamiento algo atípico de la curva de evolución de la dirección x-->x+1 que teniendo un máximo, lo tiene más allá  de pc, en 0.70, y coincidiendo con el cambio (aumento) de pendiente de la recta de la dirección privilegiada. En la hexagonal el comportamiento atípico es el de y-->y+1.

El comportamiento depende fuertemente de las condiciones iniciales. Todo lo anterior se refiere a redes de percolación típicas en los que el contagio inicial se produce en todas los sitios A de la columna de la izquierda.

En el caso de que hagamos los experimentos colocando en el primer momento un único punto contagiado en el centro del cuadrado resultan las gráficas 12 a 14 en las que: (12) red cuadrada ; las direcciones y-->y+1, y-->y-1 son del mismo tipo pero contagian más que en la situación anterior. 

13) Red triangular: todas las direcciones excepto y-->y+1, y-->y-1 tienen un comportamiento similar. Es la que más coincide con las ideas previas apuntadas.

14) Todas las direcciones se comportan igual en una red hexagonal pero a distinta escala.

En resumen, hay una evolución crítica, que depende del umbral de percolación y de las condiciones iniciales, dando lugar a direcciones privilegiadas de contagio, generalmente, y a comportamientos diferentes según las direcciones. 
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Figura : Evolución de las direcciones de contagio. Red cuadrada.
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Figura : Evolución de las direcciones de contagio. Red cuadrada. Punto de contagio central
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Figura : Evolución de las direcciones de contagio. Red hexagonal

[image: image4.wmf]0

3000

6000

9000

12000

0

0,2

0,4

0,6

0,8

1


Red triangular, color lima x+, rojo x-, azul y+, Aqua y-

Figura : Evolución de las direcciones de contagio. Red triangular.Punto de contagio central

2-MODELO DE AGREGACIÓN-PERCOLACIÓN

Por simplicidad el modelo ser  presentado para dos dimensiones aunque ser  aplicado a dimensiones superiores.

Inicialmente, el modelo considera una red cuadrada de n2 puntos que representa el mismo número de monómeros. Dos o más monómeros están enlazados si son vecinos (es decir, si ocupan posiciones contiguas en las direcciones vertical y horizontal). Un conjunto de monómeros enlazados entre sí forman un agregado. Inicialmente existe por lo tanto un solo agregado (supuestamente de tamaño infinito) que modela el gel. Conservando la simetría cuadrada, la red se va incrementando en (2x+1) puntos (siendo x2 el número de puntos de la red de la etapa anterior) siempre que después de nj saltos aleatorios de monómeros (desde posiciones ocupadas a posiciones vacías) se consiga conectar las dos líneas extremas de la red mediante un agregado (que sigue modelando el gel). Los agregados de menor tamaño, incluyendo los monómeros, modelan el sol. El proceso se detiene cuando para nj infinito no se consigue un agregado que conecte las dos líneas extremas. Este es el punto crítico.

De un modo similar, y  partiendo de una red cuadrada de n2 puntos parcialmente ocupada, se va reduciendo su tamaño en etapas sucesivas, haciendo que los monómeros existentes en los extremos de la red salten aleatoriamente  hacia posiciones interiores de la nueva red. Se recuenta el número de intentos necesarios para conseguir el número total de saltos efectivos (este proceso semeja la evaporación de un disolvente con el consiguiente aumento de concentración de monómeros). Todos los agregados formados modelan  el sol. El proceso se detiene cuando  se consigue conectar las dos líneas extremas de la red , obteniéndose de nuevo el punto crítico. 

De este modo, con los dos procesos nos acercamos al punto crítico de la transición sol-gel por ambos extremos.

Es asimismo obvio que el primero de los dos procesos  recuerda el proceso de percolación clásica y el segundo el de agregación.

La novedad del modelo reside en la introducción del número de saltos como una variable no contemplada hasta ahora en la bibliografía. Esta variable puede modelar la variable tiempo o cualquier otra que defina una característica fundamental independiente del gel.

El estudio requiere el análisis de la dependencia con la nueva variable de los parámetros definidores de los agregados como radio de giro, masa, etc. con la consiguiente determinación de las leyes de escalonamiento correspondientes y la fractalidad del sistema. La base del algoritmo a utilizar, por las razones explicadas en el punto 1.2, en el tal análisis corresponde al de Hoshen-Kopelman.

3.- COMENTARIOS FINALES.


Es obvio que los anteriores resultados no permiten obtener conclusiones definitivas. Sin embargo, merece la pena realizar algunas consideraciones acerca de los mismos y de su proyección futura a la hora de planificar la Tesis Doctoral del autor de la presente memoria.


En primer lugar, cabe resaltar la bondad de los programas diseñados, dado que la coincidencia de las valores obtenidos para umbrales de percolación coinciden (dentro del error experimental) con los publicados por diversos autores. Este hecho es repetido para cada una de las redes bidimensionales que se han utilizado.


En segundo lugar, merece la pena resaltar el hallazgo de la existencia de direcciones privilegiadas (deducidas mediante el algoritmo de contagio) en la percolación. Este hecho puede ser debido a diversas circustancias accidentales. Entre ellas pueden mencionarse las siguientes:

1.- El propio diseño del algoritmo de contagio que puede originar un sesgo en los datos.

2.- La no elección de un modo aleatorio del punto de inicio del recuento de los doses. Es decir, las condiciones iniciales de contorno pueden dirigir el sentido de la percolación. Esto ha sido en realidad demostrado en la presente memoria como ha quedado claramente puesto de manifiesto en las correspondientes figuras.

3.- El generador de números pseudoaleatorios podría introducir sesgos no detectados en la percolación. Parece, sin embargo, sorprendente que el mismo generador repitiese la existencia de una dirección privilegiada siempre en el mismo sentido.

4.- Que la existencia de una dirección privilegiada sea real. En este último caso, es necesario descartar las posibilidades anteriores mediante la introducción de las correspondientes modificaciones en los programas.


Finalmente, en lo que respecta al algoritmo de agregación-percolación es importante remarcar los siguientes aspectos:

1.- El número de saltos, introducido como una nueva variable no contemplada hasta el momento en la bibliografía, se comporta como una variable que obedece las leyes potenciales o de escala. Es decir, diverge en el valor umbral de percolación. 

2.- El agregado de tamaño infinito (que modela el gel) diverge en el valor umbral de percolación lo que coincide con publicaciones anteriores. La misma conclusión se ha obtenido para el mayor de los agregados de tamaño finito (que modelan el sol). Falta sin embargo un análisis del tamaño medio del agregado y del radio de giro del mismo para obtener conclusiones definitivas. Asimismo, será necesario relacionar las leyes de escala de estos últimos con la correspondiente al número de saltos.
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Figura 10: Evolución de las direcciones de contagio. Red triangular.

Figura 11: Evolución de las direcciones de contagio. Red hexagonal.

Figura 12: Evolución de las direcciones de contagio. Red cuadrada. Las condiciones iniciales son un único punto contagiado en la posición 125,125

Figura 13: Evolución de las direcciones de contagio. Red triangular.

Figura 14: Evolución de las direcciones de contagio. Red hexagonal.

