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Neste trabalho propomos uma aproximacao para a funcdo de condutibilidade para
nanotubos de carbono em formato de zig-zag, com parede simples. Adota-se os nanotubos
como uma rede hexagonal com respectivas condi¢oes de contorno, e aplicamos o processo
de simulagao Monte Carlo fazendo um paralelo entre o software R e Dev C++. Tem-se
como base o algoritmo de Newman e Ziff (2000) para desenvolver o processo de percolagao.
Nosso problema de pesquisa é estimar a probabilidade (6(p)), na rede tubular N = L; X Lo,
de se aplicar uma carga elétrica em uma das extremidades do nanotubos e esta atravessar
todo o comprimento Lo, dessa forma a expressao de basica teria como modelo:

n
0(p) => P(E « D|Y =n)P(Y =n), (1)
i=1
sendo {E <> D} o evento conectar os atomos do lado direito (D) com os dtomos do lado
esquerdo (E), P(Y = n) a probabilidade de n sitios da rede estarem ocupados.
O Algoritmo de Newman e Ziff tem como principal finalidade simular o fenémeno
percolacao, dessa forma dada uma rede vazia L X Lo com pontos enumerados de {1,...,N},
com N= L x Ly como mostrada na Figura 1, foram estabelecidas as seguintes etapas:

1. Gere uma permutagao aleatéria dos nimeros {1,--- , N} (Ry)

2. Considerando R, ocupe os sitios sucessivamente até preencher toda a rede (N eta-
pas).

3. Durante a ocupacao, os sitios ocupados formarao aglomerados. Para cada aglome-
rado atribua um sitio raiz que represente todo o conjunto de sitios do aglomerado.

4. Todos os sitios do aglomerado apontarao para o sitio raiz.

O algoritmo de descrito no artigo [1] foi desenvolvido para preencher toda rede de tamanho
N. Para nosso trabalho o interesse é que o algoritmo pare quando for formado um caminho
entre os extremos a direita e a esquerda da rede. Inicialmente o artigo faz uma proposta
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Figura 1: Rede hexagonal enumerada

que contempla o interesse de nosso trabalho, todavia esta nao serd empregada em nosso
trabalho. Para este trabalho é o utilizado o seguinte processo:

(i) Gere uma permutacao aleatéria dos nimeros {1, -+, N} (Ry1);

(ii) Considerando Rj, ocupe os sitios sucessivamente, com a formagao dos aglomerados,
eleja um sitio raiz;

(iii) Para cada sitio raiz, eleja duas outras raizes, uma localizada mais & direita, do
cluster, e outra mais a esquerda. Seja rq = (z4,yq) as coordenadas da raiz mais a
direita e re = (¢, ye) as coordenadas mais & esquerda;

(iv) O processo deve parar quando x4 = Lo e z, = 1.

Baseado na Lei dos grandes niimeros, no processo foram feitas 10* réplicas da rede, com
tamanhos diferentes, com o intuito de construir a funcao de probabilidade. Nosso algoritmo
¢é validado quando chega-se aos resultados ja conhecidos na literatura dos pontos criticos
das redes quadradas e hexagonal. E apresentado também duas formas para construgao
computacional da rede hexagonal.
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