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Resumo

Neste trabalho, estudamos numérica e analiticamente a influéncia da viscosidade de
superficie nos tempos caracteristicos de relaxacao de uma célula de cristal liquido nema-
tico. A equacao que descreve o relaxamento foi obtida a partir da equacao da energia
livre de Frank e do modelo de Derzhanski e Petrov para as condicoes de contorno. Essas
equacoes foram resolvidas analiticamente para o caso de pequenas deformacoes e de cons-
tantes elasticas com valores muito proximos. Para a realizacao do estudo, escolhemos a
geometria de alinhamento vertical e um cristal liquido com anisotropia dielétrica negativa.
Também, foi desenvolvido um algoritimo capaz de resolver essas equacoes numericamente
sem nenhum tipo de aproximagcao. Utilizando esse algoritimo, obtvemos a distribuicao do
diretor em funcao do tempo ao longo da célula. A partir desse resultado, foram obtidos
os tempos de relaxagao do sistema, com os quais analisamos como a variacao de alguns
parametros influenciam cada um dos tempos caracteristicos deles, em especial, a viscosi-
dade de superficie. Com isso, uma comparacao com os resultados analiticos foi realizada.
Os resultados indicam que, sob certas circunstancias, a viscosidade de superficie é crucial
para a determinacao correta dos tempos de relaxacao do sistema. Essas situagoes sao
importantes do ponto de vista industrial. Experimentalmente, ainda nao foram desenvol-
vidas técnicas capazes de identificar o valor da viscosidade de superficie para a geometria
estudada. Dessa forma, esperamos que este trabalho aponte aponte para situacoes em
que esse parametro possa ser medido com mais facilidade.



Abstract

In this work we study the role of the surface viscosity on the relaxation times of a
nematic liquid crystal cell. The equations were obtained from the Frank free energy and
the Derzhanski and Petrov model for the boundary conditions. These equation were
solved when the director angles are small and the elastic constants are approximately the
same. To realize this work the vertical alignment geometry was chosen. A numerical
algorithm was also designed to solve the equations without any kind of approximation.
With the solution we obtained the relaxation times of the system and analyzed the role
of some parameters on the relaxation time of the system, mainly the surface viscosity.
The results indicate that unders certain circunstances the surface viscosity is crucial to
calculate the relaxation time of the system. The surface viscosity still have not been
measured for the studied geometry, hence we hope that this work indicate possible ways
where this parameter could be more easily obtained.
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Introducao

Cristas liquidos sao materiais que fluem, mas que apresentam algumas propriedades
de solidos, como a birrefringéncia otica. O valor dessa birrefringéncia pode ser alterado
por fatores externos, como campos elétricos e magnéticos.

Esta tdltima propriedade, por sua vez, é chamada de birrefringéncia controlada. Devido
a ela, os cristais liquidos tornaram-se materiais com uma grande quantidade de aplicacoes
Oticas, a de maior sucesso foi sua utilizagdo em mostradores digitais (displays) [1,2].

Para que um cristal liquido possa ser utilizado em um display, é necessario que ele
possua um grupo de propriedades desejadas. Entre elas, é importante que o tempo de
resposta em relagao ao campo elétrico seja menor que a sensibilidade do olho humano (da
ordem de milissegundos).

Os tempos de resposta sao controlados por parametros do cristal liquido e das paredes
que o confinam, dentre eles, podemos citar o ancoramento, a espessura da célula e a visco-
sidade do cristal liquido. Quando o ancoramento é do tipo fraco, também ha necessidade
de inclusao da viscosidade de superficie, como mostraremos neste trabalho.

Originada da interagao entre o cristal liquido e o substrato confinador, a viscosidade
de superficie governa a dinamica de movimentos de moléculas proximas a interface. A
forma de tratar o problema ainda ¢ alvo de discussoes. Na literatura, encontramos dois
modos de abordé-lo.

No modelo deslocalizado, a viscosidade possui um valor na superficie que se aproxima
continuamente do valor da viscosidade de volume conforme a distancia em relacao ao
substrato aumenta |3-5].

No modelo localizado, proposto independentemente por Derzhanski e Petrov e por
Kléman e Pickin [5], admite-se que a regiao de interface é tao pequena que a viscosidade
de superficie varia descontinuamente do valor da superficie para o do volume [3}/6].

Neste trabalho, utilizaremos o modelo de viscosidade de superficie proposto por Derzhanski
e Petrov para estudar como esse parametro influencia os tempos de relaxamento de um
cristal liquido em uma célula na geometria de slab. Para tanto, dividimos o trabalho na
seguinte sequéncia.

No capitulo 1, faremos uma breve introducao sobre as caracteristicas das fases liquido-
cristalinas e suas classificacoes. Em seguida, abordaremos as propriedades elésticas, elé-
tricas e Oticas desses materiais.

No capitulo 2, utilizaremos estes conceitos para o estudo analitico das transicoes de
Fréederickz. Iniciaremos com o caso mais simples, em que o ancoramento na superficie
é do tipo forte e nao ha pretilt. Em seguida, abordaremos casos mais complexos e, de-
pois, abordaremos o caso mais geral, em que a célula é submetida a um ancoramento
do tipo fraco na presenca de pretilt, e considerando a viscosidade de superficie. Por fim,
definiremos os tempos de relaxacao e discutiremos brevemente o funcionamento de um
display.

No capitulo 3, estudaremos numericamente o caso mais geral da transicao de Frée-



drickzs. Além dos tempos de relaxamento do diretor, apresentaremos também neste
capitulo, formas de obtermos os tempos de relaxamento oOtico e de relaxamento de fase.
No capitulo 4, serdao compararemos os resultados numéricos e os tedricos para os
tempos de relaxamento do diretor. Em seguida, analisaremos o efeito da viscosidade de
superficie nos tempos de relaxacao.
Por fim, iremos sumarizar as conclusoes dos estudos no capitulo seguinte. E, no
apéndice [A] iremos encontrar os algoritimos utilizados neste trabalho.



Capitulo 1

Classificacao e Propriedades Fisicas dos
Cristais Liquidos

Usualmente, dividimos a matéria em trés fases: solida, liquida e gasosa. No entanto,
existem substancias que, em certas condigoes, apresentam caracteristicas que podem per-
tencer a mais de uma fase. Quando isso ocorre, dizemos que essa substancia se encontra
em uma fase intermediiria, chamada de mesofases. Os cristais liquidos sao mesofases
(h& diversas fases de cristais liquidos) que geralmente se encontram entre a fase liquida-
isotropica e a fase solida-cristalina. Trata-se de substancias que fluem, mas que também
apresentam algumas propriedades de solidos cristalinos, como anisotropia elétrica e ordem
orientacional.

O fato de um material possuir ordem orientacional implica existéncia de correlacao na
orientacao entre seus elementos constituintes. Em um liquido, onde nao héa correlacao,
as moléculas sdo distribuidas aleatoriamente e sdo orientadas ao acaso (nenhuma ordem),
mas, em um cristal liquido, os eixos longos de moléculas proximas tendem a se alinhar
em uma direcao comum . Uma comparacao entre as distribuicoes moleculares das fases
solida-cristalina, liquido-isotropica e liquida-cristalina pode ser encontrada na figura [1.1

Os cristais liquidos sao compostos de moléculas anisométricas, sendo o formato de
bastdo o mais famoso (chamado de calamitico). Também encontramos cristais liquidos
com o formato de disco (chamados discoticos) e outras formas menos comuns, como o
formato de banana.

(a) (b) (c)

Figura 1.1: Representacao da fase: a) Solida-cristalina. b) Liquida-cristalina. ¢) Liquido-
isotropica.



1.1 Classificacao

Podemos classificar as fases liquida-cristalinas em duas grandes categorias: liotrépicos
e termotropicos [8].

Cristais liquidos liotropicos sao formados por moléculas anfifilicas que, por sua vez,
apresentam duas afinidades, uma parte hidrofilica e outra hidrofobica. Dessa forma,
dependendo da proporg¢ao com que essa substancia é dissolvida em &gua, pode ocorrer
a formacao de aglomerados de moléculas denominados de micelas, que podem possuir
comportamento liquido cristalino. Cristais liquidos liotropicos podem ser facilmente en-
contrados no dia a dia, por exemplo, em detergentes ou saboes (ambos dissolvidos em
agua) e em varios sistemas biologicos [§].

Cristais liquidos termotropicos sao compostos de moléculas que possuem proporgoes
caracteristicas (eixo longo é cerca de 5 vezes maior que os demais eixos) [2]. Sua estrutura
molecular é composta de uma parte rigida e de outra flexivel, sendo que as duas sao
importantes para a formacao da fase liquido-cristalina. A parte rigida favorece tanto a
organizacao espacial quanto a orientacional, enquanto que a parte flexivel nao favorece
nenhuma delas. Caso a molécula fosse composta apenas da parte rigida, ela passaria da
fase cristalina diretamente para a liquido-isotropica, e se ela fosse completamente flexivel,
nao apresentaria ordem orientacional. O equilibrio entre as duas caracteristicas ¢ o que
torna possivel a formagao da fase [2].

Tanto cristais liquidos liotropicos como termotropicos apresentam diversas fases, que
podem ser classificadas pela correlacao posicional e orientacional, por exemplo. Dentro
desses critérios, os cristais liquidos termotrépicos podem ser divididos em trés grupos:
nematico, esmético e colestérico.

Nematicos: nos cristais liquidos nematicos, os centros de massa das moléculas sao
distribuidos aleatoriamente (sem correlagao), porém, as diregoes dos eixos longos sao
distribuidas preferencialmente em uma tinica diregao. Essa fase é geralmente formada por
moléculas alongadas no formato de bastao, mas também é possivel encontra-las em outros
formatos, como pode ser visto na figura (1.2

Para descrever a correlacao orientacional, é utilizado um vetor chamado de diretor,
representado por 7. Em cristais liquidos calamiticos, ele representa a direcao média do
eixo longo molecular em uma regiao. Para os neméticos discoticos, esse vetor representa
a direcao média dos vetores normais em relacao ao plano que contém a molécula.

A fase nemaética nao apresenta polarizagdo espontanea quando composta por moléculas

1}

3

(a) (b) (c)

Figura 1.2: Representacao da fase nemética: a) Calamitica uniaxial. b) Biaxial. c)
Discotica.

10



no formato calamitico. Mesmo quando possuem momentos de dipolo permanente, as
interagoes moleculares fazem com que as mléculas se organizem de modo que a polarizagao
resultante seja nula. A partir disso, podemos afirmar que, para essa fase, 7 e —1 sao
equivalentes [2].

Geralmente, moléculas que compoem a fase nematica possuem simetria axial, sendo
necessario apenas um diretor para a sua caracterizacao. Muitas moléculas, todavia, nao
apresentam essa simetria, mas a velocidade com que elas executam rotagoes em torno do
eixo longo (cerca de 1 Ghz) faz com que elas se comportem como se a possuissem [2].
Cristais liquidos compostos por esse tipo de moléculas sao chamados de uniaxiais.

Para os cristais liquidos que nao apresentam simetria uniaxial, é preciso dois diretores
para caracterizar sua orientacao média. Esse tipo de cristal liquido é chamado de biaxial.
Esses tltimos foram observados apenas entre cristais liquidos liotropicos, a existéncia de
cristais liquidos biaxiais termotrépicos ainda é objeto de discussoes [9).

Para fazermos uma caracterizacao completa do cristal liquido nemaético, precisamos
introduzir outro parametro complementar ao diretor. Embora o diretor demonstre a
orientacao média em uma regiao, ele nao fornece informacao de quao bem orientado o
cristal liquido se encontra, por exemplo: as figuras e mostram duas distribui¢oes
moleculares que possuem o mesmo diretor, mas elas apresentam estado de ordenamento
distintos.

Para contornar esse problema, é definido um parametro de ordem escalar que indica o
grau de orientagdo em que o meio se encontra. Uma primeira tentativa seria definir esse
parametro como o valor médio do desvio dos eixos longos em relacao ao diretor. Esse
parametro poderia ser expresso pela média de um produto escalar entre o vetor d, que
representa a orientacao de uma molécula, e o diretor 7, ilustrado na figura Dessa
forma, o valor do parametro seria 1 se o meio estivesse perfeitamente ordenado e 0 na fase
isotropica. Mas essa definicdo nao leva em consideracao a equivaléncia entre 77 e —n, a
qual faria com que a média fosse sempre 0, independentemente do estado de orientacao.

Uma forma mais conveniente consiste em definir o parametro como S = 1/2 <
(3cos?f — 1) >, em que 6 é o angulo entre @ e 7. Nessa defini¢io, o parametro S tem
valor 1 quando o nematico esté perfeitamente orientado e 0 na fase isotropica. Podemos
ainda, utilizar S e o diretor para definir um parametro que expresse todas as simetrias
da fase. Isso é feito introduzindo um parametro tensorial () cujas componentes possuem

Figura 1.3: Representacao de dois estados de ordenamento que apresentam a mesma
direcao média.
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Figura 1.4: Representacao dos angulos entre uma molécula de cristal liquido e o diretor.
a forma [2]:

3 dij
Qij = 55 (ninj - é) ) (1.1)

em que n; e n; sao as componentes do diretor, S é o parametro de ordem escalar e ¢;; é
a delta de Kronecker.

Esméticos: Algumas fases de cristais liquidos, além de apresentar correlacdao orien-
tacional, também apresentam certa ordem posicional. Esse é o caso da fase esmética,
encontrada entre a fase solido-cristalina e a nematica. Nessa mesofase, os cristais liquidos
sao organizados em camadas, cujas distancias sao fixas e ha varias formas de organizagao
entre as camadas e os diretores, sendo que cada tipo de organizagao caracteriza uma fase
esmética diferente.

As fases esméticas mais conhecidas sao a Esmética A e a Esmética C. Em ambas, os
componentes presentes na mesma camada apresentam forte ordem orientacional e as duas
mesofases se diferem pela direcao do diretor em relagao as camadas. Na fase A, o diretor
se encontra normal a ela, enquanto que, na fase C, ele se encontra inclinado. Essas duas
fases podem ser vistas na figura [1.5

Colestéricos: Podemos encontrar na natureza cristais liquidos neméticos com uma
propriedade a mais, a quiralidade. Cristais liquidos neméticos quirais sao chamados de
colestéricos. A quiralidade faz com que o diretor de um nemaético sofra uma leve torcao

(a) (b)

Figura 1.5: Representagio das fases: a) Esmética A. b) Esmética C.
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entre um plano e outro, resultando em uma estrutura helicoidal. Essa estrutura executa
uma tor¢ao de 360° e o espaco necessario para tanto é chamado de passo (p). Podemos
ver uma representacao esquematica da fase na figura [1.6]

Existem basicamente duas formas de obtermos um colestérico: uma é encontrar cristais
liquidos nematicos intrinsecamente quirais; a outra consiste em adicionar um dopante
quiral a um nemético. Em termos praticos, a segunda forma ¢ mais Gtil que a primeira,
pois podemos controlar o passo por meio da concentragao do dopante |8].

O O

Figura 1.6: Representacao de um colestérico.

1.2 Propriedades elasticas de cristais liquidos

O problema em determinar a distribuicao de direcao média das moléculas em cristais
liquidos é usualmente abordado de duas formas: uma consiste em analisar macroscopica-
mente o comportamento coletivo do sistema; a outra consiste em descrever o sistema por
meio das propriedades moleculares individuais.

A abordagem macroscopica é geralmente feita por modelos fenomenolégicos. Nela,
propriedades do sistema sao obtidas por meio de aproximacoes de fun¢oes com proprieda-
des caracteristicas da fase, com algumas constantes que sao ajustadas experimentalmente.
Um exemplo importante é a teoria elastica do continuo, cujo método tem obtido bons re-
sultados, especialmente para problemas de volume [10-13]. Nessa abordagem, é comum
encontrar equacgoes que nao possuem solucoes analiticas, mas, muitas vezes, é possivel
resolvé-las utilizando métodos numeéricos usuais, como diferencas finitas e elementos fini-
tos [14H417].

A teoria elastica do continuo é geralmente utilizada para descrever a distribuicao do
diretor em cristais liquidos. Para tanto, é preciso admitir duas hipoteses: primeiro, é
preciso admitir que o diretor do cristal liquido possa ser definido em um volume infinite-
simal, de forma que o diretor varie continuamente no espaco. E preciso que esse volume
seja grande o suficiente para que englobe véirias moléculas, mantendo o sentido de direcao
média do diretor (chamada de aproximagao mesoscopica).

A segunda hipotese a ser assumida é que as variagoes que possam ocorrer no diretor
ao longo do cristal liquido sejam muito suaves, de forma que variacoes significativas no
diretor acontecam em distancias de ordem muito maiores que as distancias moleculares.
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Essas duas hipoteses em conjunto permitem tratar o sistema liquido cristalino como
um meio elastico, associando uma densidade de energia nas variacoes do diretor ao longo
do espaco. Essas variacoes podem ser expressas por meio de derivadas espaciais e, como
as variacoes sao suaves (segunda hipotese), podemos supor, ainda, que a densidade de
energia dependa apenas da derivada de primeira ordem. Dessa forma, mesmo que nao
seja conhecida a forma da funcao densidade de energia, podemos desenvolvé-la em série de
Taylor e determinar experimentalmente as constantes envolvidas. Fazendo isso, obtemos
a famosa energia livre de Frank:

1 1 1
Sfrank = §K11(V -77)? + §K22(ﬁ -V x 7t)? + §K33(ﬁ x V x it)?, (1.2)

em que 77 é o diretor e K11, K99 e K33 sao constantes elasticas, determinadas experimen-
talmente.

Cada constante elastica estd associada a um tipo de distorcao do diretor de um neméa-
tico. A constante K; esta relacionada a deformacoes de divergéncia, Koy a deformacoes
do tipo torcao e K33 a deformacoes do tipo flexao. Devido a forma dessas deformacoes,
as constantes K1, K9 e K33 recebem o nome de constante de Splay, Twist e Bend, res-
pectivamente. As formas das distor¢cdes podem ser visualizadas na figura Em um
cristal liquido nemético, essas sao as trés formas bésicas de distorcoes possiveis. Todas
as demais formas podem ser obtidas como uma combinacao delas.

Figura 1.7: Tipos de distor¢oes relacionados a constante: a) Ki1(Splay). b) Koo Twist).
C) Kgg(B@TLd).



1.3 Energia de ancoramento

Em situagoes de interesse, podemos encontrar cristais liquidos confinados por super-
ficies de outros materiais, como por exemplo, dois substratos de vidro. A interacao entre
o cristal liquido e a superficie pode alterar a energia de superficie do sistema. Por exem-
plo, na fabricacao de um display, é inserida uma quantidade de cristal liquido entre dois
substratos de vidro. As moléculas proximas & superficie irdo interagir com a parede do
substrato de forma diferente de como elas interagem com as moléculas no interior da
célula, resultando, assim, em uma densidade de energia superficial, a que chamamos de
energia de ancoramento.

Embora tenha sido descoberta h& mais de trinta anos, a natureza especifica da energia
de ancoramento ainda é incerta. Sabemos que ela esté ligada a fendmenos que ocorrem na
interface entre o cristal liquido e uma superficie, mas ha experimentos que mostraram que
a energia de ancoramento pode depender da espessura da célula. Atualmente, possuimos
bons modelos fenomenologicos para descrever a energia de ancoramento, contudo, sua
natureza continua sendo objeto de investigacao [18].

Uma caracteristica importante da energia de ancoramento é sua dependéncia com
a orientacao do diretor préoximo a interface. Enquanto que uma interface entre uma
superficie solida e um liquido isotropico é basicamente descrita pela tensao superficial (em
um modelo fenomenologico), para um liquido anisotropico, essa tensao muda conforme
a orientacao das moléculas. A direcao preferencial induzida pela superficie é chamada
de eixo facil. Quando um cristal liquido é orientado na direcao desse eixo, a energia de
superficie ¢ minima.

Um dos modelos bastante utilizado para descrever a energia de ancoramento foi de-
senvolvido por Rapini-Papoular [19]. Nele, a densidade de energia superficial também é
obtida fenomenologicamente, cuja expressao é:

fs = %Wa sen?(¢ — ) + %Wp sen®(6 — 0,). (1.3)

Nessa expressao, W, e W, sao as energias de ancoramento azimutal e polar; 85 e ¢,
os angulos polar e azimutal eixo facil; e 6 e ¢, angulos do diretor. As constantes W, W,
O, e ¢, sao determinadas experimentalmente.

Fisicamente, interpretamos as constantes W, e W, como a representacao da intensidade
do ancoramento. QQuanto maiores forem essas constantes, mais energia serd necessirio
para desviar o diretor do eixo facil. Valores tipicos para essas constantes variam entre
1075J/m? e 1073J/m?. Quando a intensidade do ancoramento ¢ da ordem de 1073J/m?,
é necesséria uma grande quantidade de energia para retirar o diretor do eixo facil. Nessa
situagao, dizemos que o ancoramento ¢ do tipo forte e, para valores de ordens mais baixas,
que o ancoramento é do tipo fraco.

1.4 Resposta elétrica

Cristais liquidos sao materiais que nao apresentam polarizacao espontanea. Embora
suas moléculas geralmente apresentem dipolos elétricos intrinsecos, a fase se organiza de
forma a nao apresentar momento de dipolo [§8]. Entretanto, a presenca de um campo
elétrico pode orientar os dipolos moleculares e provocar a separagao de carga, polarizando
0 meio.

15



Devido & anisotropia dielétrica do sistema, o campo elétrico pode variar no interior
do cristal liquido. Para quantificar a resposta do meio a campos elétricos, precisamos
saber qual o tipo de regime a que o processo é submetido. Iremos abordar dois regimes
de resposta elétrica: o primeiro acontece quando o campo elétrico induz pequenas vari-
acoes no diretor e o campo elétrico pode ser considerado constante em todo o meio; no
segundo, regime iremos considerar que a diferenca de potencial nos substratos é constante.
Esse regime ¢ obtido quando todo processo ocorre conectado a uma bateria que mantém
constante a voltagem no sistema.

1.4.1 Resposta elétrica a campo elétrico constante

Em meios isotrépicos, a polarizagao para campos pequenos pode ser aproximada por
P= eoxﬁ, sendo y a permissividade dielétrica do meio e Pa polarizagao por unidade de
volume.

Para meios anisotropicos, a resposta elétrica depende da direcao do campo aplicado.
Em cristais liquidos, ela depende da direcao relativa entre o diretor e o campo elétrico.
Portanto, para obtermos a polarizacao em cristais liquidos, é preciso reescrever a equacao
da polarizacao para meios isotropicos de uma forma consistente com as propriedades do
meio. Isso pode ser feito substituindo a constante de permissividade dielétrica (y) por
um tensor (), cujas componentes dependam do diretor e do sistema de referéncia.

Para cristais liquidos uniaxiais, a polarizacao pode ser escrita de forma mais conveni-
ente. A simetria axial do meio faz com que seja possivel substituir o tensor Y por duas
constantes de suscetibilidade, uma perpendicular e outra paralela ao diretor. Assim, é
possivel decompor o campo elétrico nessas direcoes, tal como ilustra a figura[l.8] e escrever
as componentes da polarizacao como:

P?‘ = EQXH(ﬁ . E)ﬁ,
e (1.4)
P, = x.[E - (i E)f.

Ou na forma geral:

P = cofx(ii - E)ii + x.[E — (it - E)il]}, (1.5)

em que Y| e X1 sao as constantes de permissividade paralela e perpendicular ao diretor,
respectivamente.

Podemos, também, escrever a polarizacao em termos das constantes dielétricas do
meio. Elas podem ser obtidas através das constantes de suscetibilidade elétrica pela
relagao €, = x1 +1 ¢ = x| + 1, em que €, e ¢ sao respectivamente as constantes
dielétricas perpendicular e paralela ao diretor [9]. Dessas relac¢oes, podemos concluir que

Ax = Ae, (1.6)

em que Ae = ¢ — e, é chamada de constante de anisotropia dielétrica.
Substituindo a equagao (1.6 na equagao ([1.5)), obtemos

P =[x E + Ae(E - #)). (1.7)

No processo de polarizacao, ocorre transferéncia de energia entre o campo elétrico e o
meio que estd sendo polarizado. Quando a aplicacao do campo induz pequenas variacoes
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no diretor, o campo elétrico ¥ pode ser considerado constante no interior do material.
Dessa forma, a densidade de energia dielétrica é obtida por |20]

1 — —
f. = —§E . P. (1.8)

Por fim, substituindo (1.7} em (1.8)), obtemos:

fe= _%60[XJ_‘E‘2 + Ae(E - i1)?). (1.9)

O primeiro termo da equacao é independente da orientacao do diretor, ele pode ser des-
cartado quando apenas a interacao entre o campo elétrico e o cristal liquido for necesséria.
Nessas situacoes, teremos

1 -
fo= —§eer(E - 7)% (1.10)

Observando a equacao , podemos constatar que a constante de anisotropia dielé-
trica exerce um importante papel na orientacao de cristais liquidos. A orientacao relativa
dos diretores em relacao ao campo elétrico depende do sinal dessa constante: quando ela
é positiva, o minimo de energia elétrico ¢ atingido quando o diretor esta orientado para-
lelo ao campo elétrico; caso ela possua um valor negativo, o minimo de energia elétrica é
obtido quando o diretor esta orientado perpendicularmente ao campo elétrico.

1.4.2 Resposta elétrica & diferenca de potencial constante

Caso a variacao do diretor seja expressiva, precisamos considerar a variacao do campo
elétrico no interior da amostra e o regime a que é submetido o campo elétrico no sistema.

Consideraremos agora que o campo elétrico é aplicado a uma diferenca de potencial
constante. Durante o processo, uma quantidade de trabalho W, pode ser realizada pela
bateria para manter o sistema a uma diferenca de potencial constante. Se o processo
for realizado a temperatura e pressao constantes, o estado final serd dado pelo minimo
da energia de Gibbs do sistema. Incluindo o trabalho realizado pela bateria, o sistema
encontra o equilibrio no estado que minimiza o funcional |2]

Figura 1.8: Componentes do vetor de polarizacao.
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5(G—W,) > 0. (1.11)

em que a energia livre de Gibbs é dada pelas energias elastica e dielétrica do meio.

Sabemos que a energia elastica é dada pela energia de Frank, resta-nos encontrar a
densidade de energia dielétrica e o trabalho elétrico realizado pela fonte externa. Para
tanto, consideramos uma amostra de cristal liquido disposto em uma célula na geometria
de slab. Conectamos a ela uma bateria que mantém o substrato inferior com o potencial
¢1 e o substrato superior com potencial ¢, de forma que ¢; > @5 ¢ Agp > 0.

Durante o processo de reorientacao do diretor, uma quantidade de carga d() se mo-
vimenta da placa superior de area A, & inferior de area A; para manter a diferenca de
potencial constante durante o processo. O trabalho dW, realizado pela bateria para mo-
vimentar essas cargas é dado por

We - <¢1 - ¢2)dQ (112)
A variagao de carga pode ser expressa pela variacao da densidade de carga na placa
superior oy por dQ = [ AQ(_50—2)dA2. Pela conservacao de carga, a mesma variacao

de carga pode ser expressa em termos da densidade de carga na placa inferior o; por
dQ = fAl do1dA;. Substituindo essas defini¢oes em (|1.12)), obtemos

dWe = gbl(;UldA + ¢2(50’2d14. (113)
A1 A2

Com essa expressao, temos o trabalho realizado sobre o sistema em funcao da variagao
da densidade de carga sobre as superficies dos substratos. Agora, é preciso encontrar a
densidade de energia dielétrica do meio. A energia dielétrica U, de um meio dielétrico é
dado pela equagao [20]

1. o
Ue:/—E-DdV, (1.14)
V2

sendo D o vetor deslocamento elétrico e V 0 volume do s1stema
Sabemos que E —ng e, portanto, E D —ng D Utlhzando a identidade
(ng) Vé-D+ ¢V - D, temos que E - D = ¢V - D — V - (¢D) Em um meio

onde nao ha carga liquida, o Vetor deslocamento ¢ determinado pela equacao V-D=0.
Substituindo essas relacoes em , obtemos

1 - .
= 5/V—v-(qap)dv. (1.15)

Pelo teorema da divergéncia, podemos transformar a integral volumétrica da equacao
(1.15) em uma integral sobre as superficies A na forma

U, = —lf ¢pDdA. (1.16)
2 Ja

Esta ultima pode ser aberta em duas integrais de superficie: uma sobre a superficie A,
cujo vetor normal é antiparalelo a 5; e a outra sobre a superficie As, cujo vetor normal
é paralelo a D. A parede superior ¢ mantida a um potencial ¢ = @9 e a inferior a um
potencial ¢ = ¢;. Substituindo essas relacoes em , obtemos

1 1
Ue = _/ ¢1Dz dAl - _/ ¢2Dz
2 Ay 2=0 2 Az
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Nas superficies, o vetor deslocamento elétrico D ¢é determinado pelas condicoes de
contorno D,(z = 0) = 0y e D,(z = d) = —0,. Aplicando as condigbes de contorno em

(1.17), obtemos

1 1
Ue = = ¢10'1dA + 5 ¢20’2dA. (118)

2 A1 A2
Na equagao, (1.18) temos a energia dielétrica do sistema em funcao das densidades de
carga, superficiais. A variacao de densidade de energia dielétrica dU, sera, portanto,

1 1 1 1
5Ue =0 |- ¢10'1d14 + = ¢20'2dA = = ¢1(50’1d14 + = ¢2(50’2d14. (119)
2 Ja, 2 2 2

A2 Al A2

Comparando as equagoes ([1.19)) e (1.13), podemos concluir que
AW, = 5/ E - Ddv. (1.20)
1%

Nessa forma, a densidade de energia dielétrica e o trabalho estao expressos nas mesmas
varidveis. O estado de equilibrio do sistema sera aquele que minimizar o funcional

1

G_We:/(ffrank+_E'ﬁ_E'5)dV:/(ffrank_
1%

E-D)dV. (1.21)
2 v

DN | —

Por fim, precisamos encontrar a dependéncia dos vetores E e D com os parametros
do cristal liquido. O vetor deslocamento elétrico pode ser obtido pela relagao [20]

D = ek + P. (1.22)
O vetor de polarizagao ja foi obtido na secao anterior e é dado pela equacgao (|1.7).
Substituindo essa equacao em ([1.22)), obtemos

D = ep(eL E + NeFE cos 0 77) (1.23)

Considerando que o meio liquido-cristalino possui carga liquida nula, podemos utilizar

novamente a equagao de Maxwell V- D = 0, cuja solugao é D, = constante. As condic¢oes
de contorno D,(z =0) =0y =0 e D,(2 =0) = —09 = ¢ implicam

D, =o. (1.24)

O campo elétrico s6 possui componente na direcao z, dada por E. Aplicando essas

relacoes em (|1.23]), obtemos

0 = ¢eyleL B+ AeE cos? ). (1.25)
Apos alguma algebra, obtemos a expressao para o campo elétrico

o

"~ eoleL + Aecos?f)’

Enfim, a energia elétrica pode ser obtida substituindo as equagoes ([1.24) e (1.26) em
(1.14) para obtermos

(1.26)
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d o2
elétrica = dz. 1.27
Jees /0 eo(€L + Aecos? 0) : (1.27)

Durante o processo, o nao é uma constante. Como a voltagem sobre o slab é mantida
constante durante o processo, o valor de ¢ é dado pela equacao de vinculo

d d
o
— g = E.dz = dz. 1.28
1= 2 /0 ‘ /0 eo(€L + Aecos? 0) : (1.28)

1.5 Propriedades 6ticas

As simetrias presentes na fase liquido-cristalina produzem diversas propriedades inte-
ressantes, sendo as Oticas provavelmente as mais importantes do ponto de vista industrial.
Como cada fase liquido-cristalina tem uma organizacao caracteristica, cada uma apresenta
propriedades 6ticas distintas. Conforme feito até aqui, focaremos nas propriedades oOticas
de cristais liquidos nematicos uniaxiais, cuja principal caracteristica oOtica é apresentar
birrefringéncia.

Um material birrefringente possui dois indices de refracao, um perpendicular e outro
paralelo ao eixo éticoﬂ chamados de indice de refracao ordinario (n,) e indice de refragao
extraordinario (n.), respectivamente. Em cristais liquidos uniaxiais, o eixo 6tico é paralelo
ou perpendicular ao diretor dependendo de qual dos indices for maior. Os indices de
refracao sao relacionados as constantes dielétricas por [9):

Ne = /€1
B (1.29)
Ne = \/e_” .

Em um meio isotrépico, uma onda luminosa linearmente polarizada se propaga com
uma velocidade v = ¢/n, sendo n o indice de refracao do material e ¢ a velocidade da luz
no vacuo. Em um meio birrefringente, a presenca de dois indices de refracao faz com que
ela possa ser decomposta em duas ondas.

Utilizando as equacoes de Maxwell, é possivel obtermos as propriedades de ambas as
ondas. Elas se propagam na mesma dire¢ao da onda inicial e sao linearmente polarizadas,
mas suas direcoes de polarizagao sao diferentes. Devido a isso, cada onda se propaga sob
a influéncia de um indice de refracao diferente.

Uma das ondas, chamada de o-wave, possui polarizacao perpendicular a direcao de
propagacao e ao eixo 6tico [2|, conforme ilustra a figura . Dessa forma, ela se propaga
sob a influéncia do indice de refracdo n, e, portanto, com velocidade v = ¢/n,.

A segunda onda, chamada de extraordinério ou e-wave, possui direcao de polarizacao
que se encontra no plano que contem a direcao de propagacao da onda inicial e o eixo
6tico. Ela faz um angulo de 90° com a polarizacao da da onda ordinaria, mas em geral,
ela ndo ¢ perpendicular a dire¢ao de propagagio da onda inicial [2], como ilustra a figura
1.9

Esta onda se propaga sobre a influéncia de uma combinacao entre os indices de refracao
ordinario e extraordinario, que chamaremos de indice de refracao efetivo (n.r). O valor
desse indice pode ser encontrado por meio da equacgao

NoNe

— . ,
\/n2cos?0 + n2sin20

Nef (130)

!Eixo 6tico é a direcdo em que a luz se propaga no material sem ter seu estado de polarizacao alterado.
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Figura 1.9: Representacao da diregao de propagagao e de polarizagéo das ondas ordinarias
e extraordinarias. k ¢ a direcao de propagacao da onda inicial, E1 ¢ 0 campo elétrico da

onda ordinaria e EQ é o campo elétrico da onda extraordinaria. Observe que kL El,
E1 1 EQ, mas kl E2

em que 6 é o valor do angulo entre o eixo 6tico e a direcao de propagacao da onda. Com o
valor do indice de refracao, encontramos a velocidade da onda extraordinaria pela equagao
U= C/Ney.

Analisando a equacao , podemos destacar a seguinte situacao. Quando 6 = 0,
ou seja, quando a dire¢cao de propagacao da onda luminosa é paralela ao eixo 6tico, temos
que nes = n,, que é o mesmo indice de refragao da onda ordinaria. Nessa situagao, as
duas ondas se propagam com a mesma velocidade e sao indistinguiveis.

No restante das situacoes teremos: n.; = n., quando a direcao de propagacao for
perpendicular ao eixo 6tico; e um valor entre n, e n,, quando 0 < # < 90°. Notamos,
porém, que os valores extremos sao n. e n,: quando n. > n,, o material é classificado
como uniaxial positivo; quando n, < n,, é classificado como uniaxial negativo [21].

Ao sairem do meio birrefringente, as ondas ordinarias e extraordinarias sao recom-
binadas formando uma tnica onda novamente. Em geral, elas propagam velocidades
diferentes. Assim, quando se recombinam, elas apresentam as mesmas propriedades da
onda inicial com excecao de uma diferenca de fase d na polarizagao. Essa diferenca pode
ser calculada pela relacao

2w 2m NoNe
§= T(Hef —Ny) = Y ( — — no) , (1.31)

\/n2cos?0 + n2sin?0

sendo A o comprimento de onda e d a espessura do meio.
Para casos em que o angulo do diretor é variavel durante o percurso (como em uma
célula deformada), a diferencga de fase pode ser obtida pela relagao

42 42
§= / il (ney — np)dz = / il Dolle 1, | dz. (1.32)
0 A 0o A\ \/n2cos?6 + n2sin0
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1.5.1 Transmitancia oOtica

Uma das formas de visualizarmos a presenca da diferenca de fase da luz ao atravessar
um meio liquido cristalino é fazendo uso da célula de polarizadores. Nela acoplamos
dois polarizadores a uma célula de cristal liquido: um polarizador é posicionado antes do
primeiro substrato e o segundo, depois do outro substrato. Em geral, os polarizadores
estao cruzados.

Ao incidir um feixe de luz sobre o sistema, o feixe ira4 adquirir um estado de polarizacao
definido pelo primeiro polarizador. Depois, o feixe atravessa a amostra de cristal liquido,
onde seu estado de polarizacao pode variar dependendo da orientacao do diretor. Ao
atravessar o segundo polarizador, parte do feixe é absorvido, dependendo da polarizacao
adquirida anteriormente.

A fragao da luz que atravessa a célula é definida como transmitancia otica. A equacao
para o calculo dela varia conforme os parametros da célula utilizada. Para uma célula
de cristal liquido nemético uniformemente orientada, que serd estudada mais adiante, a
transmitancia otica é dada pela relacao

I = Iysen®(23) sen? (g) , (1.33)

em que [y é a intensidade do feixe incidente e § é o angulo formado entre a projecao r —y
do diretor e a direcao de polarizacao.

Nos casos que iremos abordar neste trabalho, o diretor ficara contido no plano x — z,
portanto, o angulo £ do diretor ficaré fixo durante todo o processo. O valor de [ sera dado
pela orientacao do eixo facil no substrato. Escolheremos = 45° e incidéncia inicial como
sendo 1 para termos a transmitancia normalizada a unidade. Tomando esses valores, a

transmitancia ¢ dada por [19)
o [0
I = sen 7)) (1.34)

1.6 Viscosidade

Liquidos sao substancias muito sensiveis a tensoes de cisalhamento: ao serem sub-
metidos a esse tipo de tensao, eles podem escoar. A viscosidade de um fluido pode ser
entendida como a sua resisténcia ao escoamento quando submetido a uma tensao de ci-
salhamento. A intensidade da viscosidade esta relacionada com as interagoes moleculares
dos constituintes do liquido [22].

Devido & anisotropia das interacoes moleculares, cristas liquidos apresentam diferentes
viscosidades dependendo da orientacao relativa do diretor ao gradiente de velocidade do
fluido. A teoria utilizada para descrever esse fendmeno foi desenvolvida por Ericksen,
Leslie e Parodi, comumente chamada de ELP [22].

Assim como a teoria de Frank, essa é uma teoria fenomenologica em que o tensor
de estresse é desenvolvido em uma combinacao entre as componentes do diretor e os
gradientes de velocidade do fluido. Utilizando as simetrias da fase nematica, o tensor
pode ser simplificado para [22]

Tap = Q1NaNENyNsAys + aongNg + asngNe + uAag + asnan,Aus + angn, Ay, (1.35)
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em que o; com (i = 1 — 6) sdo as constantes fenomenologicas obtidas no modelo, A;; é
o tensor gradiente de velocidades simétricas dado por

1 0% 8vj

e N é a rotacao do diretor em relacao ao meio, cuja forma é

- on
N=——-0dxmn, 1.37
ot ( )
aqui w ¢ a velocidade angular total do liquido.
Como é notéavel na equacdo (|1.35)), ha 6 constantes fenomenoldgicas denominadas

coeficientes de Leslie. Posteriormente, foi demonstrado por Parodi que

Qo + a3 = g — s, <138>

restando, no total, cinco constantes independentes.

Experimentalmente, as viscosidades nao sao medidas na forma como aparecem no
tensor de estresse. As medidas sao feitas em geometrias em que a viscosidade efetiva é
dada pela combinacao de algumas constantes de Leslie e, entao, essas constantes podem
ser comparadas as constantes de Leslie para determinar seu valor. As primeiras medidas
foram realizadas por Miesowicz e, por essa razao, as constantes carregam seu nome.

Miesowicz estudou as constantes de viscosidade quando o diretor estava paralelo ou
perpendicular ao gradiente de velocidade no fluido. Para realizar essas medidas, ele fi-
xava o diretor utilizando um campo magnético da ordem de 17 para, entao, provocar o
escoamento do fluido. As trés geometrias estudadas por Miesovicz podem ser visualiza-
das na figura [I.10] As velocidades foram posicionadas no mesmo plano para facilitar a
visualizacao. As constantes de Miesovicz se relacionam com os coeficientes de Leslie pelas
relagoes

1
m = 5044
n2 = (o3 4+ ay + o) (1.39)
N3 = —Qig + Qg + Q5.

E notavel que, em nenhuma das relacdes, foi mencionado o coeficiente de Leslie o.
Essa constante s6 aparece quando ha um angulo entre o diretor e o gradiente de velocidade.

O campo magnético é importante nessas medidas nao apenas para alinhar o diretor
na direcao desejada, mas também para manter o diretor estatico durante o movimento
do fluido. No tensor de estresse, ha termos que acoplam o movimento de matéria ao
movimento do diretor. Dessa forma, o movimento de matéria pode fazer o diretor do
cristal liquido rotacionar.

A constante responsavel pelo acoplamento do movimento de translacao e de rotagao é
chamada de segunda constante de rotagao v, e ¢ dada pela relagao

Yo = Gg — (5. (140)

O contrario também pode ocorrer, isto é, a reorientacao do diretor pode causar esco-
amento denominado backflow. A tltima constante de rotacao esté relacionada ao movi-
mento de rotacao do diretor, independente de sua velocidade ou do gradiente dela. Ela
recebe o nome de primeira constante de rotagao v, e ¢ dada pela expressao
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Figura 1.10: Geometrias utilizadas por Miesovicz.

71 = Qa3 — Q.

(1.41)

Ela é extremamente importante no processo de relaxamento do diretor. Na auséncia
de movimentos de matéria ou quando eles podem ser desprezados, essa constante regula a
dinamica de relaxamento. Mais especificamente, os tempos caracteristicos de relaxamento

sdo proporcionais a ela (7 o ;).
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Capitulo 2

Transicoes de Fréedericksz

Na auséncia de fatores externos, a orientacao de um cristal liquido confinado é deter-
minado pelo ancoramento. Um fator externo, como um campo elétrico aplicado, pode
reorientar o cristal liquido dependendo de sua intensidade. Esse fenémeno recebe o nome
de transi¢ao de Fréederickzs [2].

Podemos dividir o problema das transicoes de Fréederickzs em dois tipos: estatica e
dindmica. Em problemas estaticos, o objetivo é encontrar a configuracao de equilibrio
do sistema, ignorando estados intermediarios, enquanto que, em problemas dinamicos, a
finalidade é encontrar a configuracao do diretor como uma sucessao de estados.

H4 diversas geometrias possiveis para o estudo das transicoes de Fréederickz. Para a
realizacao deste trabalho, utilizaremos uma geometria chamada de alinhamento vertical,
que sera descrita abaixo [T}

2.1 Estatica

2.1.1 Ancoramento forte

Para o estudo de um liquido confinado a uma temperatura constante, geralmente
consideramos trés densidades de energia: a elastica, relacionada com as deformacoes do
diretor; a de ancoramento, relacionando a interacao do diretor com as paredes do substrato
confinador; e a dielétrica (e/ou diamagnética), relacionando a interagdo do cristal liquido
com o campo externo. A energia total do sistema é obtida integrando as densidades de
energia em todo o volume. Realizando essa operagao, obtemos

Etatal - /(ffrank + fe) dV + /fs dA, (21)

sendo fs a energia de superficie, ff.qx a energia livre de Frank (equagao (L.2)) e f. a
densidade de energia elétrica.

Para realizar o estudo das transicoes, consideramos dois planos infinitos e paralelos
separados por uma distancia d e totalmente preenchidos por um cristal liquido nemaético,
conhecida como geometria de slab. Embora essa situacao nao exista na realidade, é
comum, em uma célula de cristal liquido, que a espessura de separacao seja muito menor
que as demais dimensoes do substrato. Nessa situacao, a geometria de slab é uma 6tima
aproximacao para o problema real.

1O leitor interessado pode encontrar o estudo das transicoes para outras geometrias nas referéncias
[2,/7]-
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Figura 2.1: Representacao esquematica da geometria estudada.

A origem do sistema de coordenadas é colocada sobre o plano inferior. Chamamos de
z 0 eixo perpendicular aos substratos e 6 o angulo formado entre este e o diretor do cristal
liquido. Consideramos que o ancoramento ¢ do tipo forte com orientacao homeotropica
nas duas superficies, também que um campo elétrico é aplicado paralelamente ao eixo z
em toda a célula e, por fim, que o cristal liquido possui anisotropia dielétrica negativa
(Ae < 0). O esquema pode ser visualizado na figura

Devido a simetria do problema, nao ha deformacoes do tipo twist. Dessa forma, o vetor
diretor 77 pode ser representado somente pelo angulo 6, podendo ser escrito na forma

1 = (send, 0, cos ). (2.2)

Também pela simetria, podemos observar que o diretor apresenta variagoes somente
ao longo da dire¢ao z, ou seja, 6 = 6(z). Assim, é possivel tratar o sistema pela densi-
dade de energia superficial, substituindo as integrais tridimensionais em dv por integrais
unidimensionais em dz.

Como o ancoramento é do tipo forte, o diretor esta sempre orientado na dire¢ao do eixo
facil nas superficies. Assim sao removidas as integrais de superficie e fixada a orientacao
nas paredes. Aplicando essas substituicoes, temos que

amzlfmmaawm+ﬁwmm, com 0(0)=0 ¢ 6(d)=0. (2.3)

Efetuando as operacoes diferenciais para expressar a densidade de energia em termos
de 6, obtemos

V x 1 =cosf 0y
A\VARNT)

= —senfd 0’2,
e, portanto,

n-Vxn=0
(V- i1)* = sen®f 6" (2.4)

|7t x V x ii]* = cos 0 0.
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Substituindo (2.4) em (1.2)), podemos esccrever a energia livre de Frank como:

1
frank = 5([(11 sen’d + K33 cos® 0)0"”. (2.5)

Para levar em consideracao a energia elétrica do sistema, é necessario conhecermos a
forma como o campo elétrico é aplicado. Durante o processo de orientacao do diretor, hé
uma variacao no campo elétrico no interior da célula devido a polarizagao e a reorientacao
do meio. Se a célula for mantida a um potencial constante, é necessirio que um gerador
de voltagem realize trabalho no sistema durante o processo.

Com o intuito de contornar essas dificuldades, consideramos o caso em que as defor-
macoes no diretor sao bem pequenas. Nesse regime, o campo elétrico ao longo da célula
é aproximadamente constante e a energia elétrica do sistema pode ser aproximada pela
equacao [2]. Para obter a representagdo angular da densidade de energia dielétrica,

substituimos a equagao (2.2)) na equagao (1.8)) e encontramos

1
fe= —§€0A€E2 cos? 6. (2.6)
Substituindo os resultados das equagoes (2.5)) e (2.6) em ({2.3)), obtemos
i1 1
E = / [5([(11 sen® + K33 cos® 0)0? — §EOA€E200829 dz. (2.7)
0

A configuracao do diretor é determinada minimizando o funcional acima. Isso pode
ser feito encontrando uma solucao para a equacao de Fuler-Lagrange:
of of 9 of

58— 90 2200 (2.8)

em que

1 1
f= 5([(11 sen® + K33 cos )0 — §€UA€ cos? 6. (2.9)

Substituindo (2.9) em (2.8)), a equacdo de Euler-Lagrange fica

— (K11 — Ks3)senf cos 0 0 — (K1, sen?6 + K cos® 0)0” + egAeE? cos fsenf = 0. (2.10)

A equacgao é uma equagao diferencial nao linear, cuja solugao analitica so foi
encontrada para alguns casos especificos. Supomos que K;; = K33 = K, chamada de
aproximacao de constante elastica tnica, e que o campo elétrico seja pequeno, o que torna
os valores de 6 proximos de 0. Isso nos permite desenvolver as funcoes trigonométricas da
equacao em série de taylor e considerar apenas os termos até a primeira ordem. A
equacao resultante terd a forma

— KO" + ¢gAcE?0 = 0. (2.11)

Como foi suposto que o cristal liquido utilizado é um uniaxial negativo, isto é, Ae < 0,
podemos substituir Ae = —|Ae|, obtendo entao,

K0" = —ey| Ae| E?0, (2.12)

cuja solucao geral é
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[e| Ae| E? [e| Ae| E2
0(z) = Asen %z + B cos %z : (2.13)

Substituindo a condigao de contorno #(0) = 0, concluimos que B =0 e

Ae|E?
0(z) = Asen | 4/ %z : (2.14)

Substituindo a condi¢ao de contorno 6(d) = 0, obtemos a relagao:

AcE?
\/% —mr  com m=1,23 4. (2.15)

Esse sao os modos de distor¢ao do diretor. Quando o valor de F é apenas grande o
suficiente para perturbar o sistema, apenas o autovalor m = 1 sera ativado. Esse campo
elétrico é chamado de campo critico E. e pode ser obtido da equacao de autovalores,
substituindo m =1 e E = E.. Obtemos entao,

s K
g =" | 2.16
d \| eo|Ae] (2.16)

Da expressao (2.16]), podemos tirar importantes conclusoes. Podemos observar que,
para a transicao existir, é necessario que a constante de anisotropia elétrica seja negativa
(lembrando que Ae = —|A¢l). Isso ocorre porque, nesse caso, o diretor minimiza a energia
elétrica ficando ortogonal ao campo elétrico, orientagdo contraria a imposta pelo ancora-
mento. Caso a constante fosse positiva, a orientacao paralela minimizaria a densidade de
energia, favorecendo a orientacao imposta pelo ancoramento.

Além do sinal da constante dielétrica, também é preciso que o campo elétrico possua
intensidade superior a E,. para que a transicao ocorra. Isso acontece porque ha duas
densidades de energia envolvidas, a elétrica e a elastica, as quais sao minimizadas por
orientagoes opostas. Para a transicao ocorrer, é necessirio que a redugao da energia
elétrica compense o ganho de energia elastica do sistema, isso ocorre quando o campo
elétrico atinge o valor F.,.

E importante notar que, na equagao (2.16)), o campo critico ¢ inversamente propor-
cional a espessura da célula. Isso ocorre porque, quanto menor a sua espessura, maior
a densidade de energia elastica no volume [2]. A voltagem critica do sistema é obtida

multiplicando a equac¢ao(2.16|) por d:

K
— - 2.1
Ve=m €o|Ae|’ (2.17)

que é independente da espessura da célula.

2.1.2 Ancoramento fraco

Para o estudo das transicoes de Fréederickzs sob o regime de ancoramento fraco,
consideramos uma célula com as mesmas caracteristicas que a utilizada na se¢ao anterior.
Podemos observar novamente que as variagoes no diretor podem ocorrer somente ao longo
do eixo z e que deformacoes do tipo twist nao serao possiveis. Devido ao ancoramento da
célula ser do tipo fraco, nao podemos mais supor que o diretor é fixo nas extremidades.
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Portanto, a energia total apresentard termos de superficie. Dessa forma, a energia total
serd dada por

d
EtotazZ/o (fsrank(0(2),0'(2)) + fe(0(2))dz + fo(0(2)]:=0 + fo(0(2)|:=a) dz,  (2.18)

em que fs sao as densidades de energia superficial. Para a energia superficial, utilizamos
o modelo de Rapini-Papoular, expresso na equacao . Como nao ha deformacoes do
tipo twist, a energia de ancoramento azimutal nao precisa ser determinada.

Novamente, admitimos que o angulo eixo facil é ortogonal a parede, matematicamente
expresso pela relacdo 6 = 0. Admitimos também, que a energia de ancoramento polar
possui o mesmo valor nas duas superficies.

Aplicando as novas condi¢oes em conjunto com a energia livre de Frank, obtemos

d
1 1 1 1
E = / [a(KU sen® + K33 cos® )6 — EEOAEEQ cos? 0 dz—i—EW sen26’]3:0+§W sen’6)|,—gq.
0

(2.19)
Esse funcional também ¢ minimizado pela equacao de Euler-Lagrange
of _90f _
00 0200
= — (K11 — Ks3)senfl cos 0 0 — (K1 sen?0 + Kz cos® 0)0” + egAe B cos O senf) = 0,
(2.20)

mas com as condicoes de contorno

_ﬁ + afs

20" 00

a_f + Ofs

00" 00
Novamente, o nosso objeto de estudo é somente o comportamento do campo critico.
Para tanto, utilizamos a aproximacao de constante elastica tnica K1 = K33 = K e
supomos que o valor do campo elétrico seja apenas um pouco acima do necessario para

que a transicao ocorra. Dessa forma, temos também, que cosf ~ 1 e senf ~ 6.

Por dltimo, supomos que Ae é uma quantidade negativa, que serd substituida pela

quantidade Ae = —|Ae|, em que |A¢| tem valor positivo por definicdo. Realizadas as
substituicoes, a equagao geral do problema pode ser escrita como

= —(Kj;sen®0 + Kzzcos® 0)0' + (Wsenfcosf)|.o =0  (2.21a)
z=0

= (K1 sen?0 + K3z cos? 0)0 + (W senfl cos 6)|.—q = 0. (2.21Db)
z=d

— K0" — €| Ac|E*0 = 0, (2.22)

e as condicoes de contorno como
—K9/’220 -+ W9’z20 =0 (223&)
KO |,—g+W8|.—q=0. (2.23b)
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Definindo & = ﬁ, podemos reescrever a equacao (2.22)) na forma

0
0" = —g, (2.24)
cuja solucao geral é:
z
6 = Acos (E + w) . (2.25)
Observamos que, novamente, a funcao deve ser simétrica em relacao ao centro da
célula, o que é matematicamente expresso por 6’ (g) = 0. Aplicando essa condicao,

obtemos

0(2) = Acos (Z_TM) . (2.26)

Definindo L = K /W e aplicando as condic¢oes de contorno, concluimos que

sen (%) B COS (%) | (2.27)

& L
Verificamos que tanto a condi¢ao de contorno (2.23al) quanto a (2.23b) levam a mesma
equacao.
Como Acos|d/(2¢)] é o angulo em qualquer uma das superficies, se o campo aplicado

for ligeiramente superior ao campo critico, teremos 2% ~ 5. Isso permite aproximar
cos 2% =3 - % e sen(%) ~ 1. Substituindo essas expressoes e reorganizando os termos,
temos que:
1 T
- = . 2.28
& d+2L ( )
E, portanto,
s K
(2.29)

E. = .
d+ 2L\ €| A€

Quando W — oo, temos que L — 0 e, entdo, recuperamos o campo critico para o caso
de ancoramento forte. Para o caso de ancoramento fraco, o sistema se comporta como
se estivesse sob ancoramento forte, mas possuisse o comprimento d + 2L, como ilustra a
figura Por essa razao, a grandeza L recebe o nome de comprimento de extrapolagao
e a grandeza d + 2L é denominada espessura efetiva.

2.1.3 Ancoramento forte com pretilt

Como tultimo caso estatico, estudaremos o campo elétrico critico para induzir a tran-
sicao em uma célula com pretilt 65 pequeno e igual nos dois substratos. A geometria é a
mesma utilizada na se¢ao anterior e o ancoramento é do tipo forte. Nesse caso, a energia
do sistema é novamente:

d
1 1
Eipa = / [§(K11 sen® + K33 cos® )60 — §€0A€E2 cos? 0| dz. (2.30)
0
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Figura 2.2: Representacao esquematica da célula e do comprimento de extrapolacao.

Minimizando esse funcional, obtemos novamente a equacao , mas com condicoes
de contorno ligeiramente diferentes. Como o ancoramento é do tipo forte, os angulos sao
fixos na borda, porém, na presenca de pretilt, temos 6(d) = 0(0) = ;.

Definindo 5 = 0 — 0, e " = 0" para campos elétricos ligeiramente maiores que o
campo critico, temos, dessa forma  muito pequeno. Isso permite aproximar cos(5+6;) =
cos(fs) — Bsen(f;) e sen(B+ 0s) = 5 cosbs + senfl;. Admitimos, de novo, que a constante
de anisotropia dielétrica é negativa e a substituimos por —|Ae|. Usando esses valores na
equagao geral, obtemos

— o] Ae|E? sen(26y)
’ 2

+ 5008(283)] — [K11 sen®d, + K3z cos?(0,)]8" = 0, (2.31)

cujas condigoes de contorno sao (d) = 3(0) = 0. A solugao geral da equagao (2.31) é:

€o| Ae| E? cos(20,) d 1
\/<K11 sen?d; 4+ K3 cos? 0,)? =73 9 tan(26;). (2.32)

Aplicando as condicGes de contorno, encontramos que

€o|Ae|E? cos(205) _d
oS |:\/(K11 sen?0s+ K33 cos? 05)2 (Z 2) 1
€o|Ae|E2 cos(205) d
cos |:\/(K11 sen?0s+ K33 cos? 05)2 (2)
Como podemos observar, 3 é diferente de 0 para qualquer valor nao nulo de campo elétrico.
Diferente dos casos anteriores, esse sistema nao apresenta campo critico, todos os valores
de campo elétrico produzem deformacoes no diretor.

A eliminacao do comportamento critico ocorre devido a quebra de simetria de reflexao
causada pela inser¢ao do pretilt |2].

8 = Bcos

g = 1 tan(26;)

. (2.33)
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2.2 Dinamica

2.2.1 Ancoramento forte

A dindmica de orientagao de um cristal liquido é um fen6meno complexo. Isso se deve
ao acoplamento entre os movimentos de rotacao e de translacao do material. O processo
de rotacao do diretor pode gerar movimento de matéria denominado backflow. Esse caso
mais geral estd fora do escopo deste trabalho e nao sera abordado.

Novamente, selecionamos a geometria da figura para o estudo do problema. Assim
como nas secoes anteriores, a simetria do problema nao permite deformagoes do tipo twist
e as deformagoes no diretor possuem dependéncia espacial somente na variavel z.

A rotacdo do diretor é governada pela dindmica de superamortecimento, em que o
torque elastico e elétrico sao equilibrados pelo torque viscoso do material e o termo de
inércia pode ser desprezado [2]. O torque viscoso é proporcional & velocidade de rotagao e
4 viscosidade rotacional. Os torques elétricos e elasticos podem ser obtidos pela variacao
da energia do sistema. Matematicamente, isso pode ser expresso como:

a0 of

T

sendo ~; a viscosidade de rotacao e f a densidade de energia do sistema expressa pela

equacao . Admitindo que o campo elétrico é muito pequeno, de forma que as funcoes

trigonométricas possam ser aproximadas para pequenos angulos, e realizando a aproxi-
macao de constante elastica tinica, obtemos

(2.34)

o0 o
”yla = K@ - EoAEEQQ. (235)

A especificacdo completa do problema exige mais algumas equacoes complementares, no
caso, as condicoes de contorno e a condicao inicial. As condicoes de contorno sao im-
plementadas de forma usual, nesse caso, temos 6(0) = 6(d) = 0; ja a condicao inicial
determina a configuracao inicial do diretor.

Analisando a equacao , podemos concluir que, para valores muito altos de t,
a solucao da equacao apresenta variacoes muito pequenas em relacao ao tempo. Essa
situacao é chamada de estado estacionario.

Removido o campo elétrico, o sistema relaxa até obter uma nova configuracao de
equilibrio em um novo estado estacionario. O tempo caracteristico para esse processo de
relaxamento, que sera o objeto de analise desta secao, é uma grandeza pela qual podemos
avaliar a velocidade em que ocorre o processo.

A equacao geral que descreve o relaxamento do sistema pode ser obtida removendo o
torque elétrico da equagao (2.35):

o0 %0

71@ o

que é essencialmente uma equacao do tipo difusao, cuja solucao geral pode ser obtida por
separagao de variaveis. Portanto, escrevendo 0(z,t) = ©(2)§2(t), obtemos

(2.36)

0"(z) = —C*0(=2) (2.37a)
A(t) = —75029@), (2.37b)
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sendo C' uma constante. A equagao (2.37a]) tem por solucao

O(z) = i A, sen (m;rz> : (2.38)

em que A,, sdo constantes determinadas pelas condicoes iniciais.
Utilizando esse resultado para resolver a parte temporal, temos que

O(z) = i A, sen (mzlm’) e<_%), (2.39)

sendo 7, = %.

A constante 7, € chamada de constante de relaxacao. Podemos notar que a deformacao
inicial é decomposta em um grupo de autofuncdes que relaxam com tempos diferentes,
determinados pela constante 7,,.

Como cada autofuncao relaxa com um tempo caracteristico independente das demais,
o tempo de relaxamento do diretor 75 ¢ dado pelo menor tempo de relaxacao. Este caso

é obtido quando m =1 e tem o valor

T e
To = ——=d". 2.40
07 Kn2 ( )
E importante observar que o tempo de relaxamento é independente da forma da defor-
macao inicial, necessitando apenas que as deformagcoes sejam pequenas o suficiente para
que a aproximacao de pequenos angulos continue sendo valida.

2.2.2 Ancoramento fraco com pretilt

O estudo da dinamica da transicao de Fréederickzs para o caso de ancoramento fraco
gera dificuldades adicionais que precisam ser observadas com cuidado.

Quando a transicao ocorre em uma célula de cristal liquido fortemente ancorada, ha
um processo de reorientacao do diretor no volume, mas, na superficie o diretor permanece
estatico. Ja quando o ancoramento é do tipo fraco, o argumento anterior ndao pode ser
utilizado. O diretor também se distorce na superficie e, quando removido o campo elétrico,
relaxa até a condicao de equilibrio.

As dificuldades surgem em determinar qual o regime dinamico do processo de relaxa-
mento na superficie.

Formulacao do problema

No caso estatico, a quebra de simetria introduzida pela superficie pode ser tratada
pela adicao de um torque produzido pelo ancoramento. No dinamico, além da presenca
do desse torque, também temos que considerar a presenca de um torque viscoso provocado
pelo movimento relativo do material em relacao a superficie.

As constantes de viscosidade sao determinadas pelas interacoes moleculares do sistema.
Em uma regiao relativamente pequena proxima a superficie, as interagoes do liquido com
o substrato podem alterar o valor dessas constantes. O valor da viscosidade na superficie
e como ela varia nessa regido tém sido objeto de discussoes [3-6].
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Dentre os modelos disponiveis, utilizamos o modelo de Derzhanski e Petrov [23]. Nele,
é proposta a introdugao de parametros fenomenolégicos que sao efetivos somente na super-
ficie do substrato, em uma regiao de espessura muito pequena comparada com as demais
dimensoes da célula.

Nos casos aqui escolhidos para anélise, os inicos movimentos relevantes sao as rotagoes
realizadas pelo diretor. Assim, introduzimos apenas um parametro de viscosidade de
rotacao pura na superficie (analogo a 7;), que chamaremos de 7.

Nesse modelo, consideramos também, que, na superficie o relaxamento também é do
tipo superamortecido, de modo que os torques elasticos e de ancoramento sao equilibrados
pelo torque viscoso.

Consideramos novamente uma célula com espessura d, mas, desta vez com a origem
do referencial posicionado no centro da célula, de forma que o substrato inferior fique
localizado em —g e o substrato superior em g.

Devido a espessura da camada de cristal liquido influenciada pela superficie ser muito

pequena, podemos incorporar a dinamica dessa regiao através de condicoes de contorno

na forma
90(z,1) B af Ofs
%—at - = — (—% + 2% .y (2.41a)
90(z,1) _ of  Ofs
Vs o , = — (89’ + 2 Z:%. (2.41b)

No volume, o regime de relaxamento é governado pela teoria usual de Ericksen-Leslie.
A forma da equacao geral ird variar conforme os agentes externos envolvidos. Na auséncia
deles, ela tera a forma da equacao (2.10)).

Determinados os parametros utilizados e o regime de relaxamento na superficie, pode-
mos formular matematicamente o problema. O relaxamento serd estudado novamente na
geometria de slab. Examinaremos o caso mais geral, em que o pretilt e os ancoramentos
podem ser diferentes nas duas paredes. Assim, definiremos 0, (t) e W, como pretilt e an-
coramento na superficie superior, e 65_(t) e W_ como pretilt e ancoramento na superficie
inferior.

A dependéncia em ¢ no angulo de pretilt foi introduzida para permitir que a solucao
encontrada também englobasse situacdes em que o angulo do eixo facil variasse com o
tempo, como, por exemplo, quando o ancoramento é dado por polimeros foto-sensiveis.
Contudo, admitimos que a dependéncia temporal possui a forma 6., (t) = ;4 + (62 —
0;)e~t/™= sendo 7.+ um tempo caracteristico de cada superficie.

Por fim, consideramos que o campo elétrico é aplicado perpendicularmente ao subs-
trato e que o cristal liquido apresenta anisotropia dielétrica negativa. Devido as simetrias,
o sistema nao apresenta deformacoes do tipo twist e o diretor s6 apresenta variacoes ao
longo do eixo z.

Assim como anteriormente, dividimos o problema em duas partes. Na primeira, o
campo elétrico ¢ ligado e, além do torque elastico, h4 também um torque elétrico para
equilibrar-se com o viscoso. Ao remover o campo, o processo de relaxamento se inicia,
dessa vez, sem a presenca do torque elétrico. Em geral, o primeiro processo possui equa-
¢oes mais complicadas que o segundo.

Primeiramente, consideramos o caso em que o campo elétrico é ligado. Se ele é apenas
forte o suficiente para retirar o sistema do equilibrio, podemos utilizar novamente a apro-
ximacao de pequenos angulos para as funcoes trigonométricas e a aproximacao de campo
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elétrico constante para a energia dielétrica. Aproximando também K;; = K33, obtemos
a equacao geral

00 0*0

—_— —_— 2
it K@z2 e0Ae 0, (2.42)
com as condicoes de contorno
00(z,1t) 00(z,t)
—_— - K——= _ — 05 = 2.4
Vs oy - 92 . + W_[0(z,t) — 05 (1)] » 0 (2.43a)
RPED L PEDE o o] =0 (2.43b)
z
z=< z:g z=d

2

A condicao inicial é determinada pela orientacao do diretor antes do campo elétrico
ser ativado e varia de situacao para situagao. Assim como no caso de ancoramento forte, a
solucao para esse conjunto de equacoes apresenta maiores variacoes nos instantes iniciais
e, depois, permanece quase constante para tempos relativamente grandes. Chamaremos
essas solucoes quase constantes de estados estacionérios.

Removido o campo elétrico, inicia-se o segundo processo de dinamica, no qual o diretor
relaxa até uma nova configuracao de equilibrio. Esse processo é descrito pela equacao geral

90 00
Mot ~ o2
com as condi¢oes de contorno determinadas pelas equacoes (2.43a) e ([2.43b).
Matematicamente, as condicoes iniciais dessa equacao sao dadas pela configuracao do
diretor no instante em que o campo elétrico é removido. Consideramos que ¢ = 0 no inicio
do processo de relaxamento, logo, essa condicao inicial é referida por 6(z,0).

(2.44)

2.2.3 Solucao das equacoes

Primeiramente, serao feitas algumas substituicoes de variaveis para reescrever as equa-

~ . . . Wid 2
¢oes na forma adimensional. Definindo 2z, = z/d, ux = ===, 7p = 71%, tr =1t/1q, v = V’Ylsd
Ts+

e Tyt = = e substituindo essas defini¢des em (2.43a)), (2.43b)) e (2.44), podemos escrever
90(z,,t.)  0%0(z,t,)
= 2.45
ot, 022 ( )
com as condicoes de contorno
00(z,, t, 00(z,, t,
% ) + u+[6(zr7tr) - eer(tT)] ) T U(a—tr) L =0 (2463)
=3 Z=—3 Z=—3
o0z 1,) Mt
B 1 +u_[0(z, t,) — Os_(t,)] 1 + Uﬁ—tr = 0. (2.46b)
=3 =3 Z=3

Aplicando a transformada de Laplaceﬂ na coordenada temporal das equagoes (2.46|) e
(2.45), obtemos

*Definida por L[F(t)] = fOOO F(t)e=* dt.
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8_23 - 86(27"’ S) = _G(ZW 0)7 (247)
e as condicoes de contorno
0
i@ (;r, s) + (ux +v8)0(2,, 8) = v6(z,,0) + ublyi(s), (2.48)
Zr z=+1 z=%1 =1

em que s é a variavel do espaco de Laplace. Podemos observar que, quando realizada
na variavel temporal, a transformada de Laplace possui a caracteristica de incorporar as
condicoes iniciais nas demais equacgoes do problema. Nesse caso, isso ocorre pelo termo
0(z,0).

A equacao resultante s6 possui derivadas espaciais e pode ser resolvida com o auxilio
das funcoes de Green. Como o operador em conjunto com as condigoes de contorno
formam um operador autoadjunto, podemos utilizar uma funcao de Green para remover
os termos independentes de 0(z,, ).

Para isso, postulamos uma funcao G(z,, 2, s) que satisfaz a equacao geral

0*G(z,, 2L, 5)
T / = — 2.4
R sG(zp, 21, 8) = d(z, — 2..) (2.49)

e as condicoes de contorno

i(’J’CJ(z,n,,z;,s)

e + (ux +v8)G(zy, 2., )

= 0. (2.50)

2=+ z=+

o=
Nl

Por meio dessas equacoes, podemos determinar a funcao de Green do sistema. De
posse dela, a funcao 6(z,, s) pode ser recuperada utilizando a relacdo

1/2

0(/,s) = — /_ 0(20,0)G (20, 21 ) dzr — [0(20, 0) + 14 6()| G (20, 2L 5)

1/2

=3 (2.51)
— [v8(z,,0) + u_0(s)|G(2, 2., 5)

__1
F=T3

Como as varidveis z,. e z/ representam distancias em relacdo a origem do sistema
de coordenadas, apos a realizacdo da integral, a variavel z. pode ser substituida por z,
novamente.

Resolvendo a equagao (2.49)) e aplicando as condigoes (2.50]), obtemos

G(z, 2., 8) = — \/g%(s){\/gcosh {\/E (% - z)] + (u— + vs) sinh [\/5 (% + Z)} }

« {\/gcosh [ﬁ (% - z)] 4 (us + vs) sinh [\/5 (% - z)] } (2.52)

1 /
para ) <z < Zpy €
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Glo ) = — ﬁ{\/gcosh {\/5 (% + z,ﬁ)] + (u_ + vs) sinh {\/5 (% - zf«)] }

c{vaeost [V5 (5= ) |+ (utospsinn V5 (5 - ) | | 239

para z. < z, < 1/2, em que

F(s) = [s+ (uy +vs)(u_ + vs)]sinh(v/s) + v/s(uy + u_ + 2vs) cosh(v/s). (2.54)

Observamos porém, que, pela relacao , encontramos a solugao 6(z,, s) definida
no espaco de Laplace quando queremos 6(z,,t). Para recuperar a solu¢do temporal, é
preciso inverter a transformada de Laplace.

Para inverter a funcao G(z,, 2., s), precisamos fechar um contorno no plano complexo
que englobe todos os autovalores dessa funcao. Substituindo s = —k2, os autovalores sao
dados por

[—k2 + (uy — vE2) (u_ — vk2)]sen(k,) + kn(uy +u_ — 2vk2) cos(ky,) = 0. (2.55)

De posse dos autovalores, a funcao inversa é dada pela expressao

SRR T T ) )

kn=1

oo (3] o kpan [ (22

1 /
para ) <z < Zpy €

05 e (1) e (39

kn=1

« {kn cosh lkn (% _ 2)} + (us — vk2) sen lkn (% _ zﬂ } (2.56)

para z. < z. < 1/2, em que

- oOF

2
s=—k2

Com a equacao e a funcao de Green, temos todo o aparato tedrico para analisar
o comportamento do diretor durante o processo de relaxacao. Nesse processo, o diretor
pode apresentar distorgoes complexas, mas elas podem ser expressas como Superposicao
de um novo conjunto de autofuncoes.

Na solugao encontrada, temos um niimero infinito de autofuncoes disponiveis. Cada
uma delas é composta de um produto de duas funcoes: uma com dependéncia temporal e
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outra com dependéncia espacial, ambas contendo o autovalor k,. Embora a parte espacial
seja complicada de analisar, a temporal é relativamente simples.

Em todas as autofuncoes, a parte temporal tem a forma e~kntr, Quanto maior o valor
de k,, mais rapidamente a autofuncao se aproxima de zero. Podemos observar que esse
resultado independe da parte espacial. Dessa forma, podemos concluir que a funcao que
mais demora para relaxar ¢ a governada pelo menor autovalor, geralmente o primeiro.

Substituindo a variavel ¢, de volta para as variaveis usuais, podemos escrever a parte
exponencial das autofuncoes na forma e*%, em que 7, = };,fj . O maior tempo é chamado
de tempo de relaxamento do diretor 7, e pode ser obtido substituindo o menor dos k,, na
equacao acima. Essa expressao, que esta sendo proposta neste trabalho, é a mais completa
da literatura e serd analisada mais profundamente no capitulo

2.3 Tempos caracteristicos de relaxamento

Na secao anterior, estudamos o processo de dinamica de relaxacao do diretor e obser-
vamos que ele possui um tempo caracteristico 7.

Experimentalmente, nao temos acesso direto a orientagao do diretor em uma amostra
de cristal liquido. Em geral, é medida a diferenca de fase ou a transmitancia 6tica do
sistema.

A diferenca de fase pode ser calculada pela expressao e, se as variagoes no
diretor forem pequenas, é possivel aproximar o transiente de fase por [24]

5(t) = dpe (2.57)

sendo g a diferenca de fase no inicio do processo e 15 é o tempo de relaxamento do diretor.

Podemos definir um tempo de relaxamento de fase (¢,) como o tempo necessario para
a diferenca de fase inicial atingir um valor pré-estabelecido, nesse caso, o tempo para ele
relaxar até dy/e?.

Podemos utilizar o mesmo principio e definir um tempo caracteristico para a variacao
de transmitancia 6tica. Chamaremos de tempo de relaxamento 6tico T,;. 0 tempo para a
transmitancia o6tica atingir 10% do valor inicial.

Para pequenos angulos, podemos utilizar a equacgao para obter uma expressao
analitica para o tempo de decaimento 6tico.

Substituindo a equacao (2.57)) na equagao , obtemos

I(t) = sen® <5062T0> : (2.58)

O tempo de decaimento 6tico T, vai ser atingido quando

5 6 *2Totc/7—0
0.17, = 0.1 sen® <5°) = sen? (06—) , (2.59)

2

sendo [y a transmitancia 6tica inicial. Apds alguns calculos algébricos, obtemos
T0 50/2
Totico = — In . 2.60
' 2 ( sen—! (v/0.1sen (%))) (2.60)

Para pequenos angulos, o tempo de decaimento 6tico possui uma dependéncia aproxi-
madamente linear com a constante de relaxamento.
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2.4 Daisplays

Os rapidos tempos de resposta e a forte sensibilidade a campos eletromagnéticos fazem
dos cristais liquidos excelentes materiais para aplicacoes eletro-opticas. Dentre elas, po-
demos citar os steering lasers, tunable-focus-lens e displays. Como os conceitos estudados
no presente trabalho possuem relacao direta com a tecnologia de displays, faremos uma
rapida abordagem do tema.

H4 trés tipos de display de cristal liquido: transmissivos, reflectivos e transflectivos.
Em todos os modelos, o cristal liquido executa a funcao de valvula de luz. Dessa forma,
serd descrito em mais detalhes apenas o funcionamento de um display transmissivo. O
leitor interessado pode achar mais informacgoes sobre os outros tipos dislays nas refréncias
[123).

Um display de cristal liquido (LLCD) é basicamente uma tela de tamanho macroscopico
dividida em pequenas regides microscopicas independentes denominadas pizels (do inglés
picture element). Cada pizel é responsavel por gerar um ponto luminoso que, por sua
vez, ¢ combinado com os demais para formar a imagem que observamos.

Em um LCD transmissivo, a luz é produzida no proprio display. Uma lampada é
posicionada atrés de uma célula composta de dois polarizadores e uma camada de cristal
liquido depositada entre eles. O esquema pode ser observado na figura 2.3

O feixe de luz produzido pela lampada incide sobre o primeiro polarizador, para entao,
atravessar a camada de cristal liquido. Nesse processo, o feixe adquire um estado de
polarizacao bem definido no primeiro polarizador e, em seguida, tem esse estado alterado
pelo cristal liquido. Ao atravessar o segundo polarizador, parte da luz serd absorvida

Figura 2.3: Esquema de um pizel de um display transmissivo. Figura retirada da refe-
réncia [26], pagina 125.
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dependendo de sua polarizacao.

Utilizando um campo elétrico para orientar o cristal liquido, é possivel alterar o cami-
nho 6tico da luz. Dessa forma, regula-se a intensidade da luz transmitida pelo pizel.

Dentre os displays disponiveis, esse é o que apresenta melhor qualidade de imagem em
ambientes com luz controlada. Seu principal defeito, nao obstante, é apresentar perda de
qualidade quando a luz ambiente ¢ muito intensa.

Um caso classico ocorre quando o LCD é utilizado em ambientes com iluminagcao solar.
Como a intensidade da luz produzida pelo display é menos intensa que a da luz solar, é
comum que o brilho da tela seja ofuscado pela luz refletida do sol. Por essas caracteristicas,
esse tipo de display é geralmente utilizado em computadores e televisores domésticos.

Para situacoes em que héa forte iluminagao, foi desenvolvido um modelo de display
que utiliza a luz ambiente para funcionar (denominado reflectivo). Para isso, no local da
lampada fluorescente, é colocado um espelho de aluminio para refletir a luz que advém
de uma fonte externa. Devido a esse mecanismo, esse display nao sofre de ofuscamento
luminoso e é mais eficiente no gasto de energia, j4 que nao a consome para gerar luz. Sua
principal desvantagem é apresentar imagens pouco nitidas quando a iluminacao ambiente
é fraca; em geral, displays reflectivos produzem imagens menos nitidas que transmissivos.

Os LCDs transflectivos sao uma combinacao dos dois modelos anteriores: utilizam
tanto uma fonte de luz interna quanto a luz ambiente. Em ambientes fortemente ilumina-
dos, eles operam basicamente como um display reflectivo com um pequeno auxilio de uma
fonte de luz interna para aumentar a nitidez da imagem. Em ambientes mais escuros,
eles podem aumentar a iluminagao interna e operar predominantemente como um display
transmissivo.
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Capitulo 3

Formulacao Numérica

No capitulo anterior, abordamos as transicoes de Fréederickzs analiticamente. Para o
caso estatico, encontramos o campo elétrico critico que induz a transicao e, para o caso
dinamico, encontramos a variacao do diretor em fungao do tempo e os tempos caracteristi-
cos do sistema. Entretanto, esses resultados sao validos apenas para o regime de pequenos
angulos do diretor.

Com o objetivo analisar situagoes onde as deformacoes do diretor atingem angulos
maiores, é necessario minimizar o funcional de energia sem linearizar as fungoes trigono-
métricas ou utilizar aproximagoes de constates elasticas.

Neste capitulo, iremos resolver a equacao de Frank completa através de uma técnica
numérica, a fim de obter os tempos caracteristicos do sistema em casos mais gerais. Para
tanto, utilizaremos o método de diferencas finitas.

3.1 Diferencas finitas

Para formular um problema em termos de equacoes diferenciais, além das equacoes,
também é preciso especificar o dominio de definicao das fungoes envolvidas, que pode ser
finito ou infinito, mas em geral, continuo. Por continuidade, entendemos que, entre dois
pontos quaisquer, sempre havera uma quantidade infinita de pontos intermediarios.

Podemos redefinir este dominio para que entre dois pontos quaisquer sempre haja um
nimero finito (ou nulo) de pontos. As fungoes e as derivadas envolvidas sdo definidas
nesse conjunto de pontos, que chamamos de malha (do inglés mesh).

Para utilizar a técnica de diferencas finitas, é conveniente que todos os pontos da malha
possuam a mesma distancia entre si. Se Zipicial € T fina; forem o inicio e o fim da regiao,
podemos dividir essa regiao em N + 1 pontos. Cada ponto tera distancia Ax definida por

T final — Linicial
Ax = . 3.1
: - (3.)

Como a quantidade de pontos que compoem a malha é finita, podemos numera-los.
Se o primeiro comecar em 0, entao, o ultimo ponto recebera o nimero N. Para nos referir
ao valor de uma funcao f no ponto ¢ da malha, utilizamos a notacdo f;, comum em em
diferencas finitas.

A notacgao f(z) pode ser recuperada encontrando-se a posi¢ao x do ponto ¢ avaliado.
Como as distancias entre os pontos sao mantidas fixas, o valor de x pode ser encontrado
pela relagao
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r; = To + 1Ax, (3.2)

e, também,

Essas relacoes sao importantes para a transformacao de uma equacao diferencial em
diferencas finitas. Matematicamente, as condicoes iniciais sao geralmente expressas em
termos da posicao . Com as relacoes acima, podemos expressar as condicoes iniciais em
termos da posicao da malha .

A discretizacao da dependéncia temporal necessita de um pouco mais de atencao.
Como o dominio temporal é geralmente infinito, nao podemos dividi-lo em um namero
finito de pontos. Para discretizar o fluxo do tempo, assumimos apenas que o tempo flua
em intervalos de tempo discretos At.

Para indicar o instante do tempo a que estamos nos referindo, utilizamos o super-
indice t. Assim, o valor da funcdo f no ponto i da malha e no instante de tempo ¢ sera
referido por f!. O esquema geométrico da malha pode ser visualizado na figura

Por fim, precisamos definir derivadas de funcoes nesse espaco discreto. A forma mais
adequada faz uso das séries de Taylor.

Desenvolvendo a fun¢ao f(x; + Az) centrada em z; e truncando-a até o termo de
primeira ordem, obtemos

fxi + Ax) = f(2;) + f(2)

em que O(Ax?) representa a ordem do erro de truncamento. Esse termo significa que, se
reduzirmos o valor de Az, o erro obtido pelo truncamento da série se reduz quadratica-
mente.

Utilizando as relagoes (3.3) e (3.2)), podemos rescrever a equacgao (3.4)) como

Azt O(As?), (3.4)

T=x;

/_fi-l—l_fi
fl= Az + O(Ax). (3.5)
A
fiAMiie @ @ @ © @@ --- @
T2ig 9o 0 @ @ 060 -~ @
[T'e 0606 060 060 --- o
f6 ©o o000 00 - @
fo s s fs In

>

Figura 3.1: Representacao esquemética de uma malha com discretizagao da coordenada
espacial x e temporal t.
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Essa primeira aproximagao de derivada é chamada de derivada progressiva. Podemos
notar que o erro dela é de primeira ordem em Azx.
Repetindo o processo para a f(z; — Ax), temos que

f/ fz fz 1
YN
Essa nova aproximacao de derivada faz uso do ponto local e do anterior da malha, e
recebe o nome de derivada regressiva. O erro dela também é de primeira ordem em Azx.
Se truncarmos as séries de f(x; — Ax) e de f(x; + Ax) nos termos de segunda ordem
e subtrairmos a primeira série da segunda, cancelamos o termo de segunda ordem. Dessa
forma, obtemos

+ O(Ax). (3.6)

f, fz+1 fz 1
LT 2An
Essa derivada, chamada de centrada, ¢ uma ordem mais precisa que as derivadas progres-
sivas e regressivas.
Para obter a derivada segunda, truncamos as séries de Taylor de f(x;41 + Ax) e
f(z; — Az) até a terceira ordem e, depois, somamos as duas séries. Apos realizar alguns
calculos algébricos, ¢ possivel escrever a derivada segunda como [27]

+ O(Ax?). (3.7)

x; Ti_1 — 2%
[(ag) = TS L o), (3.8)
chamada de derivada simétrica.

Além dessas expressoes, é possivel obter outras formas de derivadas utilizando mais
pontos da malha. Entretanto, elas podem requerer um ntimero muito grande de operacoes
matematicas, que sao dificeis de serem implementadas em um algoritmo. Por essa razao,
utilizamos apenas as aproximacdes que foram definidas acima[]

3.2 Encontrando a distribuicao do diretor numerica-
mente

Utilizando agora os conceitos abordados na se¢ao anterior, podemos resolver as equa-
¢oes dinamicas do diretor sem as aproximacoes de constante inica ou de pequenos angulos.

Assim como no capitulo 2] estudamos aqui o sistema na geometria de slab, na qual o
campo elétrico é aplicado perpendicularmente ao slab. Utilizamos o ancoramento home-
otropico com pretilts iguais nas duas superficies.

Novamente, pela simetria do problema, o diretor fica contido no plano x — z, apre-
sentando variacoes somente no angulo 6 e ao longo de z. A energia livre de Frank teré a
forma

1
frank = §(K11 sen®d + K3 cos® 0)6”. (3.9)

Estudamos aqui o caso em que o processo de reorientacao ocorre a diferenca de po-
tencial constante V. Portanto, a densidade de energia dielétrica é dada pela expressao
(11.27)),

1O leitor interessado pode encontrar informagdes sobre outras aproximagoes na referéncia [27].
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0.2

o(€L + Aecos? )’

fe= (3.10)

em que o é dado por

o= ! | (3.11)

fO o EL+A€ €o(e L +Aecos? 0)

A densidade de energia total ¢ dada pela soma das energias dielétrica e elastica. Mi-
nimizando esse funcional, obtemos

0 20
718— = (K1 sen®d + K33 cos® 0 )8 +
ot <l (3.12)
(Kyy — Ka) senf) cos a0 o?Ae senf cos 0 '
H % 0z)  eoleL + Aecos?0)?’
com as condicoes de contorno
2(0. —
L 201 _ Wsen(0, —6G D) 09120 ke cos? 0)? (3.13)
ot 2 0z
z=d z=d z=d
00 W sen|2(0s — 0(z,t 00
o . — el 5 (z:0)] . + &(KH sen’f) + K33 cos? 6)? 70. (3.14)

Para utilizar a técnica de diferencas finitas, dividimos o slab em N pedacos de tama-
nhos iguais, cujo comprimento é dado pela equacao . Representamos a dependéncia
espacial de 6 pelo subindice i e a dependéncia temporal pelo superindice ¢. Assim, o valor
de 6 no ponto de nimero i e tempo ¢ serd representado por 6. Dessa forma, podemos
substituir nas equacoes e (3.13), 6(x,t) por 6.

Substituindo, também, as derivadas espaciais de primeira ordem por diferencas fini-
tas centradas, as derivadas temporais por diferencas finitas progressivas e as derivadas
espaciais de segunda ordem por diferencas simétricas, encontramos apoés alguns célculos
algébricos, que

At 0! ot . — 20!
9”“ = 0! + — | (K11 sen?0! + K33 cos® 6}) < e T ’_21 ’) +
71 Az
- 2 o2 Ae senf? cos 0t (3.15)
K . K et et i+1 i—1 . i 7
+ (K ss) send; cos 6, ( 2Az €o(€L + Aecos? 01)2

= 0! + 60;.

Para as condicoes de contorno, podemos utilizar as derivadas progressivas no tempo,
mas nao as derivadas centrais no espaco. Como os extremos nao possuem os dois vizinhos
definidos, temos que utilizar a derivada que necessita apenas do vizinho disponivel.

Assim, para o contorno superior, utilizamos derivadas regressivas para obter
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ot ot — ot
LAt = gt 4 At {Wsen[2(03 on)l ( N ~YUN-1

Vs 2 AZ
= 0% + 60

) (K33 cos 0y + K1 Sen29§v)2}

(3.16)

Para o contorno inferior, utilizamos as derivadas progressivas no espaco e as progres-
sivas no tempo, o que nos conduz a equagao
At [Wsen[2(0s — 65)] N 0t — o
Vs 2 Az
= 0} + 66,.

OLrat = 0! + ) (K33 cos” 0y + K11 Sen293)21

(3.17)

Podemos observar que, se conhecermos os valores de 67, 0!, e 0!_,, podemos calcular
o angulo no instante seguinte 9;*“. Para os contornos, com o valor no ponto 7 e um
dos vizinhos, ja é possivel calcular o valor de 6 no instante seguinte. Lembrando que, a
cada passo temporal o diretor ird4 possuir uma nova orientacao, assim, é necessario um
novo céalculo da densidade de carga o para cada passo. Esse processo pode ser repetido
indefinidamente até o tempo desejado. Um esquema do processo de passo temporal pode
ser visto na figura [3.2]

Para iniciar o processo, precisamos definir os valores de # no instante inicial. Isso
¢ determinado pela condi¢ao inicial do problema, variando de situacao para situacao.
Nesse caso, utilizamos como condi¢ao inicial o estado de equilibrio na auséncia de campo
elétrico, dado por 69 = 0.

Como o dominio da func¢ao é infinito no tempo, temos que elaborar um critério para
encerrar essa etapa do programa. No caso estudado, estamos procurando um estado es-
tacionario do diretor, pois nele, o diretor nao apresenta mais variacoes no tempo. Nume-
ricamente, ¢ impossivel obter esse estado, uma vez que sempre havera pequenas variacoes
independente do ntimero de passos que forem utilizados.

Para contornar esse problema, definimos que a fungao se encontra no estado estacio-
nario quando sua variacao em um intervalo de tempo é menor que um valor estabelecido.

A
fAMAo 0 0 0 0 00 --- O
226 000 0 00 -+ ©
5+At$\000¥00 o
fi6 © oo 00 060 --- @
o R s L f6 Iy

Figura 3.2: Representacao dos pontos da malha envolvidos em um passo temporal.
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Mais precisamente, paramos o programa quando a maior varia¢ao entre todos os d6; for
menor que um valor pré-estabelecido ¢, assim, quando

max(06;) < e, (3.18)

encerramos essa etapa do programa.
Com os valores de 6; no estado estacionario, podemos estudar o relaxamento do diretor,
o qual compartilha das mesmas condigoes de contorno que o processo de levantamento, e
sua equacgao geral difere apenas pela auséncia do termo de energia dielétrica.
Removendo o termo de energia dielétrica da equacao e repetindo o processo
aproximativo para diferencas finitas, obtemos

9§+At _ Hf + ﬁ Qfﬂ + 05—21 — 295) +
M Az

ot —pt \? 3.19
+ (K11 — K33) send! cos 6! (M) ] ( )

(K33 cos? 0 + K1; sen®0?) (

2Az
= Hf + 66;.

As equagoes de contorno serao dadas pelas equagoes (3.16]) e (3.17)).
Novamente, conhecidos os valores de 6!, podemos encontrar todos os valores de

Esse processo é repetido até o sistema entrar em um novo estado estacionario, também
definido pela condigao (3.18).

O algoritmo que realiza essas operagcoes foi escrito na linguagem de programagao FOR-
TRAN e esta disponivel no apéndice [A]

t+At
prrAL,

3.2.1 Testando o algoritmo

Devido a complexidade das equacoes envolvidas, nao ha como demonstrar matemati-
camente que o processo iterativo acima converge para a solugao correta. Para confirmar a
convergéncia do algoritmo, ele serd testado em situacoes cujo comportamento é conhecido.
Se o algoritmo se comportar bem em um razoavel intervalo dos parametros envolvidos,
entao, atestamos que o programa funciona bem.

Antes de iniciar os testes, é necessario observar que os resultados simulados nao serao
iguais aos tedricos. Para a formulacao do algoritmo, nao foi necessario nenhum tipo
de limitacao em relacao aos angulos do diretor ou em relagao as constantes elasticas.
Portanto, caso o algoritmo apresente bom funcionamento, os resultados dele estao mais
proximos da realidade que os obtidos teoricamente.

Para a realizacao dos testes, utilizamos os parametros do cristal liquido MLC-6608
(Merck), que podem ser encontrados na tabela 128].

Para os intervalos de tempo, usamos At = 0.005 ym. Os valores utilizados de Ax
variam de espessura para espessura. Para pequenas, é necessario utilizar menores valores
de Az para obter bons resultados. A quantidade de pontos N utilizados por espessura
pode ser encontrada na tabela |3.2]

Os testes serao iniciados pela anélise da distribuicao do diretor em uma célula de cris-
tal liquido quando este esta em equilibrio com o campo elétrico. Para tanto, precisamos
encontrar primeiro a voltagem critica em que ocorre a transicao de Fréedrickzs. Se utili-
zarmos 0, = 0 e ancoramento forte, a voltagem critica do sistema pode ser calculada pela
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Parametro Valor

KH 16.7 pN
K22 7 pN
Kas 18.1 pN
€1 7.8

EH 3.6

Ne 1.558
e 1.475
" 186 mPa

Tabela 3.1: Valores dos parametros utilizados para obter as solucoes analiticas e numéri-
cas.

dum) 2 3 4 5 6 7 8 9 10
N 41 41 51 51 61 71 81 91 101

Tabela 3.2: Numero de pontos utilizados por espessura.

expressao [2.17 Utilizando os parametros do cristal liquido supracitados, encontramos
Vin = 2.19V,s.

Numericamente, é preciso deixar um pequeno valor de pretilt para que nao ocorra
formagao de dominios. Para tanto, utilizamos no minimo, 6, = 0.01°.

A distribuicao do diretor em uma célula pode ser visualizada na figura Podemos
observar que, para voltagem de V' = 0.9V};, os diretores ficam todos orientados vertical-
mente, o que indica que a transicao nao ocorreu ainda. Para a diferenca de potencial
V = 1.1V}, as deformacoes ja sao visiveis e expressivas, e para voltagens superiores a
1.1V, as deformacoes ficam ainda maiores.

Esses resultados estao em boa concordancia com o esperado. Pouco abaixo da vol-
tagem critica, a transicado nao ocorre; para voltagens pouco acima, as deformacodes ja
sao expressivas; e para valores maiores, as deformacoes sao muito grandes. Podemos,
ainda, observar que as deformacoes sao maiores no centro da célula e quase inexistentes
no substrato, isso porque o ancoramento é do tipo forte.

Para analisar o comportamento do sistema em um ntimero maior de situacoes, é con-
veniente olharmos para o angulo do diretor no centro da célula 6,,, por ser o maior angulo
apresentado pelo sistema. Esses valores podem ser visualizados na figura (3.4}

Podemos observar que, para 65, = 0.01°, o sistema apresenta comportamento critico
muito proximo da voltagem tedrica, como ja verificamos anteriormente. Para valores de
diferenca de potencial abaixo de V = 2.17V, o angulo maximo permanece praticamente
invariante. A partir de 2.19V, o angulo maximo d4 um salto e comega a subir rapidamente.
Mais ao final da curva, o comportamento é mais suave.

Lembrando que, neste caso, o ancoramento nao é infinitamente forte e o angulo de
pretilt é diferente de 0, portanto, é esperado que o sistema nao inicie o comportamento
critico exatamente em V = 2.19V,,,...

Para os demais angulos de pretilt, conforme o seu valor aumenta, o sistema perde
aos poucos o comportamento critico. Embora haja variagoes antes de atingir a voltagem
critica, elas sao razoavelmente pequenas, o que esta de acordo com o esperado.

Para avaliar a evolucao temporal do sistema, analisaremos a distribuicao do diretor
em funcao de z para diversos valores de t.
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Figura 3.3: Representacao da distribuicao de diretores em uma célula de cristal liquido
para os parametros W = 1072 J/m? 0, = 0.01° e d = 5 um.

Para essas simulacoes, foram utilizados novamente os parametros do cristal liquido
MLC-6608, 0, = 3°, W = 1074 /m?, V = 1.4V;;, e d = 4um. Os resultados podem ser
visualizados nas figuras [3.5a] e [3.50]

Novamente, o sistema se comporta como esperado. Em ambos os processos, os angulos
variam suavemente ao longo de z e os tempos de subida e de relaxamento sao aceitaveis
para as variaveis escolhidas. Em ambos os casos, é possivel observar que, para tempos
altos, as variacoes no diretor sao muito pequenas, indicando que o sistema esta se apro-
ximando do estado estacionario.

3.3 Calculando a transmitancia Otica e a diferenca de
fase

Na secao anterior, descrevemos um método aproximado para encontrar os valores de
t. Com esses valores, podemos visualizar a variagao do diretor em funcao do tempo. Para
encontrar os tempos caracteristicos do sistema, é preciso conhecer a diferenca de fase e a
transmitancia otica.

Para tanto, foram incluidos no algoritmo numérico duas funcoes adicionais, uma para
calculo de diferenca de fase e outra para calculo de transmitancia 6tica. O calculo da
diferenca de fase é realizado efetuando a integral da equacao . No algoritmo ,
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(a) Processo de subida. (b) Processo de relaxamento.

Figura 3.5: Angulo 0 por z simulado com os parametros: 6, = 3°, W = 1074J /m?,
V=14V e d=4um.

ela é feita na sub-rotina calcphase, utilizando a regra 1/3 de Simpson.

De posse da diferenca de fase, podemos calcular a transmitancia otica pela relacao
. Como nao ha movimento do diretor ao longo do plano x — y, a escolha do angulo
B é arbitraria, mas por conveniéncia, escolhemos 3 = 45°.

Embora ja encontramos uma maneira de calcular as duas grandezas necessérias, ha
situacoes em que a integral da equacao (|1.32)) pode nao convergir muito bem. Para evitar
isso, também utilizamos um método mais geral que permite o calculo da transmitancia
6tica para sistemas compostos de sucessoes de elementos 6ticos, conhecido como método
de Jones [2.26].

Esse método pode ser aplicado a qualquer célula de cristal liquido uniaxial com aco-
plamento de diversos elementos 6ticos, como por exemplo, em polarizadores.

3.3.1 Meétodo de Jones

O estudo do comportamento da luz em meios anisotropicos apresenta elevada difi-
culdade devido as reflexoes e difracdes que ocorrem no interior do material. Quando a
incidéncia da luz é normal, esses efeitos podem ser desprezados. Nessas situacoes, hé
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um método que permite calcular o efeito de um elemento 6tico sobre o feixe luminoso, o
método de Jones [2,26].

Nele, o estado de polarizacao da luz é representado por meio de um vetor coluna,
chamado vetor de Jones. O efeito dos elementos oOticos é representado por matrizes que
realizam operacoes sobre esses vetores, chamadas matrizes de Jones.

Quando um feixe se propaga em um meio uniaxial, apenas as componentes do vetor
de campo elétrico E sdo necessarias para sua caracterizacao. Podemos expressar suas

componentes na forma,
= E,\ [ A
- (5)- (1)

sendo E, a componente  do componente do campo elétrico e £, a componente y. Estas
sao expressas pela amplitude A multiplicada pela fase e?. Se estivermos somente interes-
sados no estado de polarizacao, podemos utilizar vetores de polarizacao normalizados a
unidade. Alguns exemplos de vetores de Jones (normalizados) podem ser encontrados na,
figura [3.6]

Os elementos oticos ativos do sistema sao representados por matrizes 2 x 2. Por
exemplo: um polarizador que polariza a luz linearmente na direcao x tem por matriz de

Jones
10
P = ( 00 ) (3.21)

jd um que polariza a luz na direcao y tem por matriz de Jones

P:<8(1)). (3.22)

O efeito de um meio birrefringente também pode ser representado por uma matriz de
Jones, caso seus indices de refracao permanecam constantes e seu eixo otico fique estético.

Para realizar o estudo de sistema, consideramos uma camada de um meio uniaxial
de espessura d. Supomos que o eixo Otico é orientado na direcao 77 e um feixe de luz
polarizada incide normalmente sobre o meio, formando um angulo € com o eixo 6tico.

Vetor de Jones
(normalizado)

R
—

Polariacao

)
~ =a(y)
O ()
O

Figura 3.6: Alguns exemplos de vetores de Jones.
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Se o vetor campo elétrico do feixe estiver expresso em um referencial no qual suas com-
ponentes estejam orientadas na dire¢ao dos automodos (obtidos na se¢ao , a direcao de
polarizacao permanecerd constante enquanto o feixe se propaga. Devido a birrefringéncia
do meio, cada componente pode se propagar com uma velocidade distinta, produzindo
uma diferenca de fase entre elas.

A matriz G(6) que representa esse meio é dada por

(3.23)

_ —im(nes(0)+no) [ €
G =€ ! ( 0 eiﬂd(nef(e)_no)/A

—imd(nes(0)—no) /A 0 )
sendo A o comprimento de onda da luz, ng o indice de refracdo ordinario e n.r(#) o indice
de refracao efetivo dado pela expressao ((1.30)).

Caso estejamos interessados apenas na diferenca de fase relativa entre as componentes,
a matriz pode ser simplificada para

g imd(nes(0)—no)/A 0
“= ( 0 eimd(nes(0)—no)/A | (3.24)

A polarizagao do feixe emergente pode ser obtida pela operacao
E; = G(0) - Ey, (3.25)

em que Eo é o campo elétrico do feixe incidente e E + o do emergente.

Em cristais liquidos, ¢ comum que as componentes do vetor de polarizacao sejam
expressas em um referencial arbitrario, que, por sua vez, formam um angulo ¢ com a
projecao do eixo 6tico no plano de polarizagao.

Nesse caso, precisamos rotacionar o eixo de referéncia original por um angulo ¢ para
que seus eixos coincidam com as dire¢oes dos automodos. A matriz R(¢) que faz essa
rotacao ¢ definida por

R(¢) = < cosg - seng ) . (3.26)

seng  cos o

Para fazer a rotacao de volta para o referencial inicial, utilizamos a matriz inversa de

R(¢), que chamamos de R™(¢), dada poif]

R0 = (00 ) (3.27)

—seng cos ¢

Com essas equacoes, podemos calcular a diferenca de fase provocada por um meio
uniaxial em um feixe luminoso com incidéncia normal. Se E for o vetor de polarizacao do
feixe incidente, o emergente E; pode ser escrito como

Ey =R7'(¢)- G(0) - R(9) - Eo. (3.28)

Como desprezamos todos os efeitos de reflexoes, difragoes e absorcoes de luz, o feixe
emergente possui a mesma intensidade do incidente.

Caso adicionemos mais elementos 6ticos ao sistema, como os polarizados, a intensidade
do feixe luminoso pode ser alterada. Nesse caso, ela pode ser obtida pela equacao

[=E. FE (3.29)

2Em algumas referéncias, as definigoes de R(¢) e R™1(¢) sdo invertidas [2]
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Se iniciarmos o problema com o vetor de polarizacao normalizado & unidade, a equacao
acima ird nos fornecer a fracao do feixe que atravessou o elemento 6tico sem ser absorvido
ou dispersado.

3.3.2 Meétodo de Jones em meios com parimetros variaveis

Na secao acima, descrevemos como utilizar o método de Jones em situagoes em que o
vetor de polarizagao e o de propagacao possuem um angulo arbitrario em relacao ao eixo
otico. Esse método é aplicidvel a qualquer meio uniaxial em que os indices de refracao
permanecam constantes e o eixo 6tico fique estatico.

Em cristais liquidos, o eixo 6tico ¢ determinado pelo diretor 7 e é comum haver
situacoes em que o diretor apresenta deformacoes espaciais. Para algumas situagoes,
o método de Jones ainda pode ser adaptado para obter a transmitancia analiticamente.
Contudo, para o escopo deste trabalho, desenvolver o método numericamente é suﬁcienteﬂ

Consideremos uma célula de cristal liquido na forma de slab com as mesmas propri-
edades descritas na se¢ao [3.21 Novamente dividimos a espessura do slab em N pedagos
de mesmo tamanho Ax dado pela expressao . Se os pedacos forem pequenos o sufi-
ciente, poderemos admitir que, nesse intervalo Ax, as propriedades do meio permanecem
constantes.

Dessa forma, cada camada se comporta como um elemento 6tico independente. A
polarizacao final do feixe de luz pode ser obtida aplicando sucessivamente as matrizes de
Jones que representam cada camada.

Os angulos 0 e ¢ nas camadas de ntimero ¢ sao representados como 6; e ¢;. Assim, as
matrizes de rotacao sao

[ cos¢; —seng;
R(¢;) = < sendy  cos ¢ ) (3.30)
e
1y cos¢;  seng;
R™ () = ( _send; cosd, ) (3.31)
e a matriz de cada elemento 6tico é
efiﬂ'd(nef(ﬁi)fno)A:(:/)\ 0
G= ( 0 eiﬂ'd(nef(Hi)fno)A:E/)\ > (332)

Aplicando as matrizes de Jones para cada camada, obtemos

Ef =R7Y(¢n) - G(Oy) - R(on) - R7(62) - G(6) - R(¢2) - R (¢1) - G(6:1) - R(61) - Ey
= HR_1(¢¢) -G(6:) - R(%:) - By

(3.33)

Por fim, caso queiramos encontrar a transmitancia em uma célula de cristal liquido
com polarizadores cruzados, precisamos incorporar os efeitos de ambos na equacao (3.33)).
Chamamos o primeiro polarizador de P e o segundo de analisador A. O vetor de campo
elétrico do feixe emergente é dado por

30 leitor interessado pode encontrar mais informagoes sobre aplicagao analitica em |2,21426].
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Er=A R () GOy) R(on) R Y(¢1) G(6) -R(by) P E. (3.34)

E a intensidade do feixe resultante pode ser calculada utilizando a equagao (3.29).

A transmitancia pode ser obtida conhecendo os valores de #; e ¢;. No caso aqui
estudado, o valor de ¢; é constante e pode ser escolhido livremente. Utilizamos ¢; = 45°
para obter o maximo de transmitancia com a intensidade normalizada a unidade. Os
valores de 6; podem ser calculados utilizando o algoritmo descrito na secao

Para obter a transmitancia em func¢ao do tempo, foi incluida a sub-rotina transmitancia
no algoritmo frank_solver.f90, em que ela é executada em intervalos de tempo fixos.
Alguns resultados obtidos por esse algoritmo sao apresentados abaixo.

A transmitancia da célula depende da diferenca de fase do feixe de luz e, no caso da
célula de VA, depende do angulo 8 entre o diretor e o polarizador. A diferenca de fase,
por sua vez, depende dos indices de refracao do cristal liquido, da espessura da célula, da
orientacao do diretor e do comprimento de onda do feixe.

Como utilizamos apenas um cristal liquido nas simulacoes, os indices de refracao sao
mantidos fixos nos valores informados na tabela que pode ser encontrada no capitulo
4. O angulo azimutal do diretor é mantido fixo em § = 45° em todas as simulagdes e
o comprimento de onda também é mantido fixo em A = 550nm. Assim, a forma dos
graficos de transmitancia o6tica é determinada pela orientacao do diretor e pela espessura
da célula.

Iniciamos, aqui, analisando a transmitancia 6tica da célula com a voltagem aplicada. O
comportamento esperado nessa situagao ¢ bem conhecido e pode ser utilizado para avaliar
a qualidade do algoritmo desenvolvido. Na figura podemos visualizar os resultados
desse processo.

1.0

Transmitancia
o o o
A O ®

o
OS]

o
=

0.5 1.0 15 2.0 2.5 3.0
V /Vin
Figura 3.7: Transmitancia no estado estacionario por voltagem para uma célula de cristal

liquido. Para as simulagoes foram utilizados os parametros #, = 0.01°, A = 550nm,
W =10"3J/m?ed=>5 um.

Como esperado, para diferencas de potencial abaixo da voltagem critica, a célula de

cristal liquido nao apresenta transmitancia. A partir da voltagem critica, a transmitancia
aumenta até o primeiro méaximo e comeca a decrescer. Esse tipo de curva é muito comum
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na literatura, um exemplo pode ser visto na figura [3.8) Observe que, embora essa curva
utilize um cristal liquido com parametros diferentes dos utilizados neste trabalho, as curvas
de transmitancia apresentam o mesmo formato caracteristico.

@
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£2
8
®
Q 24
B
g —a- 1% Polymerized VA
§ 14 ~a— () 2% Polymenzed VA
',..,

- T T T ]

(i 1 2 3 4 4 6
Voltage (\)

Figura 3.8: Transmitancia otica por diferenca de potencial. Figura obtida da referéncia
[29].

Como iltimo teste, analisamos como ¢ o comportamento da transmitancia da célula
em funcao do tempo durante o processo de subida e relaxamento.

Como a espessura da célula é mantida constante para cada simulacao, obtemos dois
comportamentos caracteristicos: quando a espessura e as deformacgoes do diretor sao pe-
quenas, o transiente de transmitancia tem a forma da figura [3.9] Nesse caso, o sistema ¢é
removido do equilibrio e o diretor comeca a variar. Conforme ele se deforma, a transmi-
tancia aumenta monotonicamente até atingir o maximo no estado estacionario. Entao, a
diferenca de potencial é removida e o sistema relaxa novamente até o equilibrio. Nesse
processo, a transmitancia decai monotonicamente até um valor préoximo de 0.

0.4

Transmitancia
o o
N w

©
H

0.0

0 100 200 300 400
t HmsL

o

Figura 3.9: Transmitancia vs tempo para V/Vy, = 1.2, 0, = 2°, v = 1.0, d = 4um e

W =10"4J/m?2.

J& quando a espessura da célula ou as deformacdes do diretor forem grandes, o transi-
ente de transmitancia pode apresentar a forma da figura|3.10l Nesse caso, as deformacoes
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do diretor podem causar diferencas de fase superiores a 90°. Ao atingir esse valor de
diferenca de fase, a transmitancia alcan¢a em seu valor maximo (no caso normalizado,
este valor é igual a 1) e, a partir dele, a transmitancia comega a diminuir até a diferenga
de fase atingir 180°, quando ela volta a aumentar novamente.

Esse processo oscilatorio se encerra quando o sistema atinge o estado estacionario.
Removida a diferenca de potencial, o sistema relaxa e a transmitancia passa pelo mesmo
nimero de maximos e minimos do processo de subida.
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Figura 3.10: Transmitancia por tempo para V/V;, = 1.6, 0, = 2°, v = 1, d = 10um e
W =10"%J/m?

3.4 Calculando os tempos de resposta do sistema

Resta aqui, encontrarmos os tempos de relaxamento do sistema com as informagoes
disponiveis. O tempo de relaxamento 6tico pode ser encontrado comparando os valores
das intensidades intermediarias da transmitancia 6tica com a intensidade inicial. Para se
obter maior precisao, utilizamos um algoritmo que realiza o processo de uma forma um
pouco diferente. Separamos todos os pontos do tltimo maximo até o fim do relaxamento
e 0s ajustamos com uma curva polinomial. Com ela, procuramos o ponto onde a fun¢ao
possui 10% do valor inicial. A diferenca entre o tempo inicial e o tempo nesse ponto é o
tempo 6tico Ty..

Para encontrar o tempo de relaxamento de fase, primeiro convertemos a transmitancia
6tica em diferencas de fase. A relagao entre essas grandezas é expressa pela equacgao .
Invertendo essa funcao, obtemos

6(I) = 2/arcsin(I) + m, com m=0,1,2,3,4.... (3.35)

Podemos notar que a fase pode assumir valores superiores m, enquanto que a funcao
arcsin(z) é limitada em 7. O fator mm é utilizado para corrigir esse problema.

A aplicacao da funcao necessita de certos cuidados. Enquanto o comportamento
da transmitancia otica for decrescente, devemos aplicar a fungao (3.35). Apods o primeiro
vale (0 = 7), a fase continua decrescendo, porém, a transmitincia comeca a aumentar.
Se aplicarmos a funcdo arcsin(z), o valor estard errado. Para corrigir esse problema,
utilizamos a funcao
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d(I) = 2+/arccos(I) + m, com m=0,1,2,3,4.... (3.36)

Essa funcao deve ser utilizada até o préoximo pico, onde a funcao é utilizada
novamente.

Os valores de m sao determinados pelos nimeros de extremos da fungao. Ele se iniciam
com o valor do nimero total de extremos e, para cada um que é encontrado, o valor de m
deve ser decrescido de um. O algoritmo que realiza essas operacgoes foi desenvolvido no
software MATHEMATICA versao 9 e pode ser encontrado no apéndice [A]

Como exemplo do procedimento, apresentamos o resultado para dois processos bem
distintos. Nas figuras e encontramos as curvas de diferenca de fase por tempo
obtidas dos transientes de transmitancia otica mostrados nas figuras [3.9] e

04 15
0.3
1.0
A X
< 0.2 S
0.5
0.1
0.0 0.0
0 20 40 60 80 100 120 140 0 100 200 300 400 500 600
t (ms) t (ms)

(a) Diferenca de fase por tempo para V/Vy, (b) Diferenca de fase por tempo para V/Vy, =
1.2, 6 = 2°, v = 1.0, d = 4um e w = 1.6,0, =2°,v=1,d=10ume W = 10~%J/m?
10~* J/m?2.

Figura 3.11: Diferenca de fase em funcao do tempo para o processo de relaxamento.

Determinados os transientes de fase, eles sao comparados com o valor inicial da fase
para selecionar o ponto com o valor mais proximo de dy/e?. A diferenga de tempo entre
o instante do decaimento e o ponto selecionado é o tempo de decaimento de fase ¢,. A
rotina que realiza esse processo ¢ parte do algoritmo citado acima.

Com os valores da diferenca de fase, também é possivel encontrar os valores dos tempos
moleculares caso algumas condicoes sejam satisfeitas. Se as variacoes do diretor forem
pequenas, a aproximacao (2.57) continua sendo vélida e podemos construir o grafico da

funcio
In (%) . (3.37)

Dessa forma, obteremos uma reta cujo coeficiente angular é 27; e, invertendo a fracao,
encontramos 7p. Alguns exemplos de curvas podem ser vistas na figura [3.12]

Podemos notar que, na curva |3.12¢| o grafico nao forma uma reta. Isso ocorre porque
a premissa para o decaimento exponencial é que as distorcoes sofridas pelo diretor sejam
pequenas, o que nem sempre é verdade. Para altos valores de diferenca de potencial e
pequenos valores de ancoramento, os diretores apresentam grandes deformacoes.

Embora o decaimento desvie um pouco do comportamento exponencial, a reta ainda
apresenta uma aproximacao razoavel para tempos moleculares. Conhecendo esse fato, essa
técnica ainda pode ser utilizada para estimar valores de 7y para diferencas de potencial
elevadas.
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Figura 3.12: Graficos de In[dy/d(t)] por t.

Por fim, resta-nos comparar os tempos de resposta obtidos pelos métodos descritos
nesse capitulo com algum valor conhecido na literatura. Na figura [3.13] podemos ver
os tempos de relaxamento em funcao da espessura obtidos pelo método descrito nesse
capitulo e, na figura inserida, os tempos de relaxamento obtidos experimentalmente [30].
Como as duas curvas apresentam comportamento muito proximos, podemos afirmar que

o algoritmo proposto funciona bem.
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Figura 3.13: Tempos de relaxamento por espessura para ancoramentos fortes. Os valores
da figura externa foram obtidos por meio de simulacoes pelos algoritmos propostos neste
trabalho e a figura inserida foi obtida experimentalmente.
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Capitulo 4

Analise dos resultados

Neste capitulo, apresentaremos os resultados dos calculos numeéricos e teoéricos. A
partir deles, serd analisado como a variacao dos parametros da célula de cristal liquido
influencia o comportamento dos tempos de relaxacao otica, do diretor e da fase.

Para os parametros do cristal liquido, a menos que seja especificado o contrario, serao
utilizados os do MLC6608 (Merck), que se encontram disponiveis na tabela |3.1| [28].

Em especial, serao realizadas analises mais detalhadas sobre a dependéncia da viscosi-
dade de superficie. Para realizar analises quantitativas desse parametro sobre o sistema,
faremos uso de dois tipos de tabelas: a de desvio relativo e a de desvio absoluto.

Na primeira, cujos valores sao representamos por d,., é calculado qual o desvio percen-
tual que a variacao do parametro de viscosidade de superficie causa no sistema, mantendo-
se constante os demais parametros envolvidos. Os valores dessa tabela sao calculados pela
equacao

dr _ (tcoluna - tlinha) ’ (41)
tlinha
sendo t.oune 0 tempo de relaxamento obtido por meio da viscosidade de superficie in-
formada pela coluna e t;,,, 0 mesmo tempo, mas calculado a partir da viscosidade de
superficie informada na linha.
Na tabela de desvio absoluto, cujos valores representamos por d,, encontramos qual
a variacao de tempo em ms que ocorre quando variamos o parametro de viscosidade de
superficie. Os valores dessa tabela sao calculados pela equacao

da - tcoluna - tlinhaa (42)

em que teouna € tiinhe 1M os mesmos significados que foram especificados para a tabela
anterior.

4.1 Tempo de relaxamento do diretor 7

4.1.1 Comportamento em relacao a espessura e ao ancoramento

Neste trabalho, utilizamos duas formas de calcular os tempos de decaimento do dire-
tor. Na primeira, resolvemos a equagao de Frank para situagoes em que as deformagoes
do diretor sao pequenas; na outra, desenvolvemos um conjunto de algoritmos capaz de
resolver a equagao de Frank e de obter o tempo de relaxamento do diretor.
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Para o caso analitico, obtemos uma equacao de autovalores e uma expressao que os
relaciona com os tempos caracteristicos do sistema. Essa expressao foi derivada em [31].
No entanto, essa é a primeira vez que a equacao é utilizada para obter o tempo de relaxacao
em funcao da viscosidade de superficie, da energia de ancoramento e da espessura.

Para relembrar essa expressao obtida no capitulo [2] a equacdo de autovalor tem a
forma

[—K2 4+ (uy — vE2)(u_ — vk2)]sen(k,) + k,(uy +u_ — 20k?) cos(k,) = 0, (4.3)

sendo uyx = Wid/K e v = 74/7d. Com os valores k,, os tempos de relaxamento do
diretor sao obtidos pela expressao

=28
n

Também é importante lembrar que, embora haja infinitas solucoes para a equagao [4.3}
cada tipo de deformacao relaxa independentemente das demais. Dessa forma, o tempo
de relaxagdo é determinado por aquele que tem maior duragdo (79). Pela equagao ,
podemos constatar que o tempo de relaxacao mais lento é o associado ao menor autovalor,
que geralmente é o primeiro.

Na literatura, essa expressao é a mais completa que existe. Ela engloba os dois tipos
de ancoramento (forte e fraco), a viscosidade de superficie e, ainda, o caso em que as
energias de ancoramento possuem valores diferentes em cada substrato.

Para a realizacao deste trabalho, consideramos apenas o caso em que a energia de
ancoramento é igual nos dois substratos. Matematicamente, isso é equivalente a fazer
W, =W_ =W e, consequentemente, u, = u_ = u. Assim, obtemos a expressao

(4.4)

[—k‘i + (u—vk2) 2] sen(k,) + 2k, (u — vk?) cos(k,) = 0, (4.5)

que, ainda, é bastante geral.

Os autovalores da equagao podem ser encontrados por um método numeérico
usual. Podemos ver alguns exemplos na figura [4.1 em que cada ponto onde as duas
curvas se cruzam é um autovalor do sistema. Observamos que o primeiro autovalor possui
um tempo caracteristico superior aos demais.

Utilizando a expressao (4.4]), podemos substituir a variavel adimensional &, da equa-
cao por um termo que depende dos parametros do cristal liquido e do tempo de
relaxamento na forma

ky = (4.6)

em que o = /7 /Kd. Substituindo a equagao acima em (4.3)), temos que

()| () o ) () e

A partir da expressao (4.7), podemos obter os tempos de relaxa¢ao para situagoes
mais simples como casos limites. Se fizermos v =0 e a/,/7, = fd, podemos escrever

[—(Bd)* + u?] sen(Bd) + 2Bdu cos(Bd) = 0, (4.8)
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Figura 4.1: Autovalores e tempo caracteristico associado obtidos para os parametros
W=10"*J/m* d=6umev=0.1.

e
71
Substituindo u = Wd/K em (4.8), obtemos, apos realizar alguns calculos algébricos,
2W/(Kp)
tan(fd) = , 4.10
S IO 10

que é exatamente o resultado encontrado na referéncia [28|, em que é apresentada uma
equacao sem viscosidade de superficie.
Se fizermos v = 0, também podemos escrever a equagao (4.7) na forma

2au

tan (\;‘;_n) - (a_zflﬂ) (1.11)

n

e se fizermos W << 1, teremos u << 1; portanto, tan (a/,/ro) ~ 0. Assim, podemos
aproximar tan (oz/w/rn) ~ a/,/To e obter, apos algumas operagoes matemaéticas,

a’u
u? + 2’
e, como u é muito pequeno, podemos desprezar o termo u?. Substituindo as definicoes de
« e u, obtemos, entao,

T = (4.12)

~ nd
Quando o ancoramento é muito fraco e a viscosidade de superficie é nula, os tempos
de relaxamento do diretor aumentam linearmente com a espessura d.
No caso de o ancoramento ser do tipo forte, teremos W — oo e, consequentemente,

u — 00. Assim, podemos simplificar a equacao (4.7) para
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tw(;%)+lza (4.14)

logo,

):0 (4.15)

Essa equacao é satisfeita quando

«

Vo

O tempo de relaxacao do sistema é dado pelo maior tempo caracteristico. Nesse caso,

isso é obtido quando n = 1. Substituindo as defini¢des de u e o em e fazendo n = 1,
podemos escrever o tempo de relaxacao como

2 d 2
m:%:%<0, (4.17)

=nm com n=123,45.. (4.16)

™ ™

que ¢ a expressao encontrada em diversos livros didaticos, em que 7y oc d* |24[7,26].

Ainda nao hé na literatura uma expressao que permita estimar os tempos de relaxacao
do diretor explicitamente e considerando a viscosidade de superficie. Para avaliar em
quais situacoes esse parametro é efetivo, comparamos os resultados, obtidos com modelos
convencionais. Pela diferenca entre os resultados, podemos avaliar em quais situacoes ela
nao pode ser desprezada.

Na referéncia [28], encontramos duas aproximagoes para tempos de relaxamento do
diretor no caso de ancoramento finito. Uma delas é obtida resolvendo analiticamente a
equacao de Frank e desprezando o termo de viscosidade de superficie. Esse modelo tem
como solucao a equacao de autovalores , em que os tempos de relaxamento sao dados
pela expressao . Como demonstrado acima, esse modelo pode ser obtido da equagao
([.5), fazendo v = 0.

A segunda expressao foi obtida substituindo na equagao de tempos de relaxamento do
diretor para ancoramentos fortes (7o = y1d*/(Km?)) o comprimento real da célula d pelo
comprimento efetivo d + 2L. Realizando essa operac¢ao e cancelando o termo 4K2/W?

temos que
1 2 4dK
=——|d — . 4.1
To K7T2 ( + W ) ( 8)

Observe que, em todos esses modelos, a célula nao pode apresentar pretilt e a voltagem
nao pode estar muita acima da voltagem critica.

Na tabela|4.1], encontramos os valores dos tempos de relaxamento do diretor calculados
teoricamente pelos modelos de espessura efetiva (equagao (4.18])) e com a equagao (4.5))
para diferentes viscosidades, entre elas, a viscosidade nula (equivalente ao modelo obtido
na referéncia [28]). Também, encontramos, na tabela [4.1] valores calculados numerica-
mente pelo conjunto de algoritmos descritos no capitulo [3

Embora seja possivel obter modelos teoricos nos quais pode haver relaxamento sem
pretilt algum, numericamente é necessario adicionar um valor de pretilt para o algoritmo
permanecer estavel. Para tanto, em todos os casos numéricos da tabela utilizamos
0, = 0.01°. Esse é um valor grande o suficiente para o algoritmo permanecer estavel e
pequeno o suficiente para nao exercer influéncia consideravel nos tempos de resposta.
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Numericamente, também temos que escolher um valor para a diferenca de potencial.
Escolhemos o valor V' = 1.05V}, por ser um valor grande o suficiente para induzir a
transicao de Fréederickzs e pequeno o bastante para nao influenciar substancialmente os
tempos caracteristicos do sistema.

Para o ancoramento forte, as trés formas produzem resultados muito proximos, in-
dependentemente da espessura da célula. Como demonstrado, quando o ancoramento é
muito alto, todos os modelos culminam na mesma equagao, o que justifica a proximidade
dos resultados.

Nesse regime, os modelos que apresentam viscosidade de superficie nao demonstram
variacoes expressivas nesse parametro. Quando o ancoramento é do tipo forte, o diretor
nao varia na superficie. Se nao ha reorientacao, entao, a viscosidade de superficie nao
atua nesse processo, o que justifica os resultados apresentados. Convém lembrar que as
pequenas variagoes ocorrem porque o ancoramento ¢ aproximadamente forte (ele teria que
ser infinito para ser realmente forte).

Conforme diminuimos o ancoramento, a diferenca entre os modelos ficam mais eviden-
tes, especialmente para pequenas espessuras. A razao dessas divergéncias é que, quanto
menor a espessura, menor a distancia entre as interfaces e o volume do material. Por isso,
aqui, a modelagem da superficie é mais determinante.

Para viscosidades nulas, ambos os modelos teéricos apresentam resultados muito pro-
ximos. Conforme aumenta a viscosidade para o modelo descrito pela equacgao , as
divergéncias nos resultados ficam bem evidentes.

Em relacao aos valores simulados, o modelo de espessura efetiva apresenta divergéncias
expressivas para pequenas espessuras, mesmo quando comparado com resultados para
pequenas viscosidades. Os resultados obtidos pela equacao também apresentam
divergéncias em relacao aos resultados numéricos nesse regime.

Quando as espessuras sao pequenas, as deformacoes do diretor ocorrem em regioes
pequenas. Nessas situacoes, a derivada primeira do diretor possui valor elevado, assim,
as aproximacoes para pequenas derivadas apresentam erros maiores do que quando a
espessura é grande.

Outro fato digno de nota ¢ que a dependéncia dos tempos de relaxamento do diretor
em relacao a viscosidade de superficie nao é muito afetada pela espessura da célula para
o intervalo estudado.

Podemos analisar o efeito dessas variacoes nos tempos de resposta por meio das tabelas
de desvio relativo. Como é evidente que, para ancoramentos fortes, as variacoes sao
despreziveis, apresentamos resultados apenas para o caso de ancoramento fraco. Eles
podem ser visualizados no conjunto de tabelas 4.2]

Para pequenas espessuras e ancoramentos fracos, a dependéncia dos tempos de res-
posta em relacao a viscosidade de superficie é muito forte. Esses efeitos sao atenuados
conforme a espessura aumenta.

Por fim, a referéncia |28 sugere que os tempos de resposta seguem uma lei de poténcia
em relacdo & espessura na forma d’. Para ancoramentos fortes, temos que b~ 2 e b ~ 1
para ancoramentos fracos. Resta-nos investigar como a viscosidade de superficie influencia
esse expoente.

Na figura mostramos os tempos de resposta numéricos em fungao da espessura
para diferentes ancoramentos e viscosidades de superficie. No mesmo grafico, também foi
mostrado o ajuste da curva f(d) = ad’.

Podemos observar que, para ancoramentos altos, o expoente b é muito proximo de 2 e
praticamente invariante em relagao a v.
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T0: Ef 79 :Tebricos 70 : Simulados

d * v=0 v=0.1 v=0.5 v=1.0 v=1.5 v=0.1 v=05 v=1.0 v=1.b
2. 4.32 4.32 4.32 4.32 4.33 4.34 4.4 4.4 4.41 4.42
3. 9.6 9.6 9.6 9.61 9.61 9.62 9.76 9.77 9.77 9.78
4. 16.96 16.96 16.96 16.97 16.98 16.98 1723 17.24 1724 17.25
5. 26.41 26.41 2641 26.42 2642 2643 26.82 26.82 26.83 26.83
6. 37.94 3794 3794 3794 3795 3796 3851 3851 3852 38.52
7. 51.55 51.65  51.65  51.55  51.56  51.57 52.3 52.31 5232 5232
8. 67.24 67.24 6724 6725 67.25 67.26 68.21 68.22 68.22 68.23
9. 85.02 85.02 85.02 85.02 85.03 85.04 86.23 86.24 86.24 86.25
10.  104.87 104.88 104.88 104.88 104.89 104.9 106.36 106.36 106.37 106.38
(a) W =1073J/m?
T0: Ef 79 :Teobricos 70 : Simulados
d * v=0 v=0.1 v=05 v=1.0 v=1.5 v=01 v=05 v=1.0 v=1.5
2. 5.67 5.78 5.91 6.48 7.5 8.82 6.4 6.9 7.36 7.71
3. 11.63 11.74 11.92 1251 13.55 15. 12,52 13.03 13.49 13.83
4. 19.67 19.79  20.01 20.6 21.61 23. 20.77 2128 21.77  22.12
5. 29.8 29.92  30.19 30.78 31.74 33.03 31.13 31.65 32.16 32.54
6. 42.01 42.13 4247 43.05 4397 45.17 43.6 44.12 44.66  45.07
7. 96.3 56.42  56.83 57.41 598.3 59.43  58.18 58.71  59.26 59.7
8. 72.67 72.79 7329 73.87 74.73 75.8 74.86 75.4 75.97  76.43
9. 91.12 91.25 91.85 9242 93.26 94.28  93.66 94.2 94.79  95.27
10. 111.66 111.79 112.5 113.06 113.89 114.87 114.56 115.11 115.71 116.21
(b) W = 10~1J /m?
T0: Ef 70 :Tebricos To : Stmulados

d * v=0 v=0.1 v=0.5 v=1.0 v=1.5 v=01 v=05 v=1.0 v=1.b
2. 6.68 6.92 7.22 8.6 10.89  13.53 8.48 9.97 11.45 12.94
3. 13.14 13.42  13.78 1534 18.08 21.53 15.09 1649 17.79 19.11
4. 21.68 21.98 22.4 24.03 2692 30.77 23.89 2528 26.56 27.81
5. 32.31 32.62 33.1 34.75  37.65 41.58 34.8 36.2 37.49  38.71
6. 45.02 45.34 4589 4754 50.38 54.19 4784 4926 50.58  51.79
7. 59.81 60.14  60.77 6242 65.18 6877 62.99 64.42 65.79 66.98
8. 76.69 77.02 7774 79.38 82.06 85.41  80.26 81.7 83.11  84.28
9. 95.64 9598 96.81 9843 101.05 104.13 99.63 101.08 102.53 103.68
10. 116.68 117.03 117.96 119.58 122.13 124.95 121.11 122,57 124.06 125.18

(c) W =6x10"5J/m?

Tabela 4.1: Comparacao entre os tempos obtidos para: comprimento efetivo, valores teori-
cos calculados com a equagao (4.5 e calculados numericamente. Para obter os resultados
numéricos, utilizamos V' = 1.05V}; e 6, = 0.01°. Na tabela E'f, significa Espessura efetiva.

64



v=0.1 v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0. 9.27% | 17.9% | 24.86% || v=0.1 0% 4.03% | 7.74% | 10.54%
v=0.5 | -8.49% 0% 7.9% | 14.26% || v=0.5 | -3.87 0. 3.97 6.27
v=1.0 | -15.18% | -7.32% 0. 5.9% v=1.0 | -7.18% | -3.44% 0% 2.61%
v=1.5 | -19.91% | -12.48% | -5.57 0% v=1.51-9.54% | -5.9% | -2.54% 0%
(a) d=3um (b) d =5pum
v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5

v=0.1 0% 227% | 4.44% | 6.07% || v=0.1 0% 1.46% | 2.91% | 4.01%
v=0.5 | -2.22% 0% 2.12% | 3.712% || v=0.5 | -1.44% 0% 1.43% | 2.52%
v=1.0 | -4.25% | -2.08% 0% 1.56% || v=1.0 | -2.83% | -1.41% 0% 1.07%
v=1.5 | -5.72% | -3.58% | -1.54% 0% v=1.5 | -3.86% | -2.45% | -1.06% 0%

(¢)d="Tpum (d) d=9 um

Tabela 4.2: Tabelas contendo os desvios relativos dos tempos de relaxamento do diretor
em relacao a viscosidade de superficie. Os valores da tabela foram simulados utilizando
os parametros 0, = 0.01°, W =6 x 107°J/m? e V = 1.05 Vj,.

Ajuste Ajuste
== v=0.1: b=1.99 : == Vv=0.1: b=1.87
== v=0.5: b=1.99 . == Vv=0.5: b=1.85

- Vv=1.: b=1.99 . - V=1.: b=1.83
== Vv=1.5: b=1.99 . == Vv=1.5: b=1.82

2 4 6 8 10 2 4 6 8 10
dHumL dHumL
(a) W =1073J/m? (b) W =10"%]/m?
120 Ajuste
. - Vv=0.1: b=1.78
100 S| |=v=0.5: b=1.73
== V=1.: b=1.69
- 80 5] |—=v=1.5: b=1.66
é 60
<
40
20 _
0
2 4 6 8 10

dHuml
(c) W=6x10"5J/m?

Figura 4.2: Tempos de relaxagao do diretor por espessura e ajuste desses tempos pela
curva f(d) = ad’. Para realizar essas simulagoes, foram utilizados os parametros vy, =
1.05 e 6, =0.01

Para ancoramentos mais fracos, a viscosidade de superficie reduz o valor do expoente
consideravelmente. Observe que, para W = 6x107°J /m?, temos uma variagao de b = 1.78
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para b = 1.65.

Para baixas viscosidades, os expoentes encontrados concordam muito bem com aqueles
encontrados na referéncia [28]; esses utilizam o modelo em que a viscosidade de superficie
é considerada nula.

4.1.2 Comportamento em relacao ao pretilt

Em relacao ao pretilt, ha na literatura, um modelo que permite estimar os tempos de
resposta para ancoramento forte quando se conhece o angulo maximo do diretor. Nele,
os tempos de relaxamento sao dados por [32]

Ba!
To = _KﬂQ’ (4.19)

em que [ = %arccos (g—;), 0 é o angulo de pretilt e 0,, o angulo € no centro do slab.

Observe que, embora essa seja uma expressao analitica, os valores de 6,,, em geral, sao
obtidos numericamente.

Como a equagao (4.5) nao é sensivel a variacoes de pretilt, ela ndo pode ser utilizada
nessa comparacao. Os resultados para esse modelo e os valores calculados numericamente
podem ser visualizados nas tabelas

d  7(B) 1(v=0.1) d 7B 7m=0.1) d  7(B) T1(v=0.1)
2. 4.38 4.83 2. 4.73 5.36 2. 5.03 5.95
3. 9.88 10.73 3. 10.67 11.92 3. 11.36 13.26
4. 17.57 18.94 4. 19. 21.06 4.  20.24 23.44
5. 2748 29.47 5. 29.72 32.79 5.  31.66 36.5
6. 39.58 42.32 6. 42.82 47.1 6. 45.63 52.45
7. 53.89 57.49 7. 5831 63.99 7. 62.14 71.27
8 704 74.97 8  76.19 83.47 8. 8l2 92.97
9. 89.12 94.78 9.  96.45 105.54 9. 10281 117.55
10. 110.04 116.9 10. 119.11 130.18 10. 126.95 145.01
(a) 0, = 1° (b) 6, = 3° (c) 0, = 5°

Tabela 4.3: Comparacgao entre modelos que aceitam 6, # 0. Para a simulagdo, considera-
mos W =10"3J/m?* e V = 1.05 V;,.

Para o calculo de S utilizado na equacao , sao necessarios os valores de 6,, que
s6 sao possiveis de serem calculados numericamente. Para tanto, utilizamos o algoritmo
descrito na se¢do [3.2]

Analisando os resultados podemos notar que ha uma divergéncia razoavel entre o
modelo tedrico e os valores numeéricos, mas estes quase nao variam quando alteramos a
viscosidade de superficie.

Também ¢é esperado que o tempo de relaxamento do diretor varie linearmente em
relagdo ao angulo de pretilt [32]. Para investigar os valores desse expoente nesse e nos
demais regimes de ancoramento, também mostramos o ajuste da curva f(z) = ax® + c.
Os resultados podem ser vistos nas figuras [1.3] e

Analisando os resultados simulados, constatamos que os tempos de resposta variam
de forma aproximadamente linear com o pretilt, tal como havia sido previsto.
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Ajuste Ajuste

241( v=0.1: b=1.07 ec=15.1
—v=0.1: b=1. =15. 18} |—v=0.1: b=1.06 ec=12.53

—v=05:b=1.07 ec=16.5 05 b_10560-13.03

—Vv=1.:b=1.07ec=17.8 —1he _
—v=15: b=1.07 ec=18.85 17} ]=v=1:b-105ec-135

—Vv=1.5: b=1.05 e c=13.83

OH°L OH°L
(a) W = 6 x 1075 J /m? (b) W = 10~* J/m?

14 Ajuste

=Vv=0.1: b=1.02 € ¢c=9.77
—Vv=0.5: b=1.01 ec=9.77
13t =v=1.:b=1.01ec=9.78
—Vv=1.5: b=1.01 ec=9.79

OH’L
(c) W=10"3J/m?

Figura 4.3: Tempos de relaxamento do diretor por pretilt e ajustes desses tempos pela
fungao f(0s) = af, + ¢. Os valores foram obtidos com os parametros V = 1.05V};, e
d = 3um.

Para ancoramentos fortes e espessuras maiores, os expoentes se aproximam mais do
comportamento linear. Para d = 9 um e W = 1073J/m?, obtivemos um comportamento
praticamente linear. Em geral, os expoentes sao quase invariantes em relacao a viscosi-
dade de superficie. Conforme o ancoramento e a espessura diminuem, o expoente cresce
suavemente.

Podemos, ainda, notar que o pretilt provoca maiores variacoes nos tempos de relaxa-
mento quando os ancoramentos sao mais intensos e as espessuras da célula sao maiores.

Na secao anterior, estudamos a dependéncia dos tempos de relaxacao com viscosidade
de superficie para 6, = 0.01°. E agora investigaremos como as variagoes no angulo de
pretill alteram esse comportamento.

Nos graficos das figuras e[d.4] ¢ visivel que, para ancoramentos fortes, os desvios
relativos nao sao expressivos, independentemente do angulo de pretilt e da espessura.
Dessa forma, nao ha necessidade de analisar esse caso.

Quando o ancoramento é do tipo fraco, variacoes no pretilt causam alteracoes nos
desvios relativos. Devido a escala dos gréaficos ser muito grande, é dificil de avaliar quan-
titativamente esse efeito.

Para a analise quantitativa, utilizamos o conjunto de tabelas|4.4] em que se encontram
os desvios relativos obtidos para diferentes valores de pretilt. Para apresentar os dados,
escolhemos uma espessura pequena, pois o efeito é mais intenso nesses casos.
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Figura 4.4: Tempos de relaxamento do diretor por pretilt e ajustes desses tempos pela
fungao f(0s) = a0, + c. Os valores foram obtidos com os parametros V = 1.05V}, e
d = 9um.

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 9.5% | 18.7% | 25.9% v=0.1 0% 10% 20.2% | 28.6%
v=0.5 | -8.7% 0% 8.3% | 14.9% v=0.5 | -9.1% 0% 9.2% | 16.8%
v=1.0 | -15.7% | -7.7% 0% 6% v=1.0 | -16.8% | -8.5% 0% ™%
v=1.5 | -20.5% | -12.9% | -5.6% 0% v=1.5 | -22.2% | -14.4% | -6.5% 0%

(a) 0, = 1° (b) 0, = 3°

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 10.3% | 21.5% | 31.%
v=0.5 | -9.4% 0% 10% | 18.7%
v=1.0 | -17.7% | -9.1% 0% 7.9%
v=1.5 | -23.7% | -15.8% | -7.3% 0%

(c) s =5°

Tabela 4.4: Tabelas contendo o desvio relativo dos tempos de relaxamento do diretor em
relacao a viscosidade de superficie. Os valores da tabela foram simulados utilizando os
parametros d = 3 um, W =6 x 107°J/m? e V = 1.05 V.

Se compararmos os conjuntos de tabelas [£.4] e podemos notar que as varia¢oes nos
tempos de relaxamento foram expressivas.
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4.1.3 Comportamento em relacao & diferenca de potencial

E esperado que os tempos de relaxamento do diretor sejam independentes da diferenca
de potencial. Contudo, esse comportamento é obtido admitindo que as deformacoes provo-
cadas pelo campo elétrico sejam pequenas. Numericamente, nao é necessario admitir essa
condicao. Desse modo, por meio das simulagoes, podemos analisar como esse parametro
altera o comportamento do sistema.

Embora tenhamos mostrado no capitulo [3| que o célculo de 7y para altas diferencas
de potenciais possui erros expressivos, ainda é possivel estimar os tempos de relaxamento
com uma precisao aceitavel para realizar essa analise.

Na figura [4.5] encontramos ajustados graficos de tempo de relaxamento por diferenca
de potencial para diversos parametros. Em geral, a dependéncia dos tempos de relaxacao
em relagdo a esse parametro é relativamente forte. Podemos observar que as variacoes nos
tempos de relaxamento sao um pouco maiores para valores mais baixos de ancoramento
e para espessuras menores.

200 W=6-10"°1m? W=6-10"%J m?
W=10"* J m? W=10"* J m?

18 w=10"3Jm? W=10"3J m?
ko)
é 16
S 14

12 30

10

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2
V Vih V Vih
(a) d =3 um (b) d=5um
80 W=6-10"°J m? W=6-10"%J m?
W=10"* J m? W=10"*J m?

750 | W=10"Jm? W=10"3J m?
ko)
é 70
< 65

60

55 90

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2 1.2 14 1.6 1.8 2.0 2.2
V Vi V Vi
(c)d=T7pm (d) d=9um

Figura 4.5: Tempos de relaxamento do diretor por diferenca de potencial simulados com
os parametros #, = 0.01° e v = 0.1.

Em relacao a viscosidade de superficie, o aumento da diferenca de potencial deixa o
sistema mais sensivel a variacoes nesse parametro. No conjunto de graficos da figura [4.6
podemos ver claramente esse efeito. Notamos que ele ocorre muito mais intensamente em
espessuras pequenas. Isso porque, para elas, as deformacoes sofridas pelo diretor ocorrem
em regioes menores; quando a diferenca de potencial é alta, as deformagoes ficam ainda
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maiores e ocorrem no mesmo espaco reduzido. Assim sendo, o sistema fica mais susceptivel
a variagoes de alguns parametros, como a viscosidade de superficie.

. 115 . .
30 +] 110 . .
. . : 0 .
- . . y 105 . : .
E25 K . . " £ 100 : .
< o = e 95 s °
A u [
20 . . o . °l 90 N .
A Y *
M " ° 85 H
m ° ﬁ
15te 80te
12 14 16 18 20 22 1.2 14 16 18 20 22
V Vi V Vi
(a) d =3 um (b) d=8um

Figura 4.6: Graficos de tempo de relaxamento do diretor por diferenca de potencial para
W =6x10"2J/m? e 6, = 0.01°.

Para analisar quantitativamente o efeito da diferenca de potencial, elaboramos duas
tabelas de desvio relativo. Para observarmos a intensidade desse efeito, comparamos os
conjuntos de tabelas e[d.2] Notamos que o pequeno aumento na diferenca de potencial
quase dobrou o valor de grande parte dos desvios relativos.

Se compararmos ainda, os grupos de tabelas e podemos observar que, nos
casos estudados, o efeito da diferenca de potencial é mais determinante que o efeito do
pretilt.

v=0.1 v=0.5 v=1.0 v=1.b v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 12.92% | 25.88% | 36.05% || v=0.1 0% 1.98% | 4.13% | 5.45%
v=0.5 | -11.44% 0. 11.48% | 20.48% || v=0.5 | -1.94% 0% 2.1% 3.4%
v=1.0 | -20.56% | -10.3% 0. 8.08 % v=1.0 | -3.9%6 | -2.06% 0% 1.27%
v=1.5 | -26.5% -17% -7.48% 0% v=1.5 | -5.17% | -3.29% | -1.26% 0%

(a) d=3um (b) d = 9um

Tabela 4.5: Tabelas contendo o desvio relativo dos tempos de relaxamento do diretor em
relacao a viscosidade de superficie. Os valores da tabela foram simulados utilizando os
parametros 0, = 0.01°, W =6 x 107°J/m? e V = 1.4 V},,.

4.2 Tempos 6ticos

4.2.1 Comportamento em relacao a espessura da célula

No caso dos tempos 6ticos, nao possuimos uma equacao explicita para o calculo de
seus valores. Dessa forma, avaliamos somente os resultados numéricos.

Iniciamos com a relacao entre o tempo 6tico e a espessura do slab. Na figura [4.7]
podemos visualizar esse comportamento.

Podemos observar que, para ancoramentos fortes, o expoente do crescimento também
fica muito préximo de 2 e diminui conforme o ancoramento é reduzido. O aumento da
viscosidade de superficie também diminui consideravelmente o mesmo expoente.
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Figura 4.7: Tempos de relaxamento 6tico por espessura e ajuste desses tempos pela curva
f(d) = ad®. Os valores foram obtidos com os parametros 6, = 0.01° e V/V;;, = 1.05.

Como ja era esperado, os tempos de relaxamento 6ticos sao menores para maiores
valores de ancoramento. Em pequenas espessuras, a dependéncia dos tempos de relaxacao
em relacao ao ancoramento é alta; e em grandes espessuras, a dependéncia continua sendo
expressiva, mas menor.

Para altos valores de ancoramento, o sistema nao apresenta variagoes significativas de
tempo de relaxamento 6tico em relacao a viscosidade de superficie.

No caso de ancoramentos mais fracos, é visivel que o sistema apresenta tempos oticos
distintos para diferentes viscosidades de superficie. Devido a escala desses graficos apre-
sentar valores muito altos, nao é possivel analisar as variacoes em detalhes. Para tanto,
separamos os dados de desvios relativos e absolutos dos tempos de resposta para algumas
espessuras. Os desvios relativos podem ser vistos na tabela e os absolutos na tabela
201

Podemos verificar que o valor do desvio absoluto é praticamente constante em relacao
a espessura. Desse modo, a viscosidade de superficie é mais determinante para pequenas
espessuras quando os tempos de relaxamento 6ticos sao comparéaveis com os tempos do
desvio absoluto. Isso pode ser visto com mais clareza nos desvios relativos.

Quando a espessura de d = 2um, a diferenca de tempo entre v = 0.1 e v = 1.5 atinge
quase 45% do tempo obtido para o primeiro valor. Embora menores, as demais variacoes
continuam na ordem do tempo de relaxamento.

Conforme a espessura aumenta, o desvio relativo diminui consideravelmente. Obser-
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v=0.1 v=0.5 v=1.0 v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 17.28% | 32.91% | 44.78% || v=0.1 0% 3.91% 7T1% | 9.12%
v=0.5 | -14.73% 0% 13.32% | 23.44% || v=0.5 | -3.76% 0% 3.07% | 5.02%
v=1.0 | -24.76% | -11.75% 0% 8.92% v=1.0 | -6.63% | -2.98% 0% 1.89%
v=L1.5 | -30.92% | -18.99% | -8.19% 0.% v=1.5 | -8.36% | -4.78% | -1.86% 0%

(a) d =2 pum (b) d =5pum

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0.% 221% | 4.11% | 5.35% v=0.1 0% 1.19% 2.3% | 3.06%
v=0.5 | -2.17% 0.% 1.86% | 3.07% v=0.5 | -1.18% 0% 1.1% | 1.85%
v=1.0 | -3.95% | -1.82% 0.% 1.19%% v=1.0 | -2.25% | -1.08% 0% 0.75%
v=1.5 | -5.08% | -2.98% | -1.17% 0.% v=1.5 | -2.97% | -1.82% | -0.74% 0%

(c) d=T7pm (d) d=10 um

Tabela 4.6: Desvios relativos dos valores de tempo de relaxamento 6tico em porcentagem,
simulados com os parametros V/Vy, = 1.05, pretilt = 0.01 e W =6 x 107°J /m?.

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0. 0.88 1.68 2.29 v=0.1 0. 0.81 1.47 1.9
v=0.5 | -0.88 0. 0.80 1.40 v=0.5 | -0.81 0. 0.66 1.08
v=1.0 | -1.68 | -0.80 0. 0.60 v=1.0| -1.47 | -0.66 0. 0.42
v=1.5b| -2.29 | -1.40 | -0.60 0. v=15| -19 -1.08 | -0.42 0.

(a) d=2pum (b) d=5pum

v=0.1| v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0. 0.83 1.55 2.01 v=0.1 0. 0.86 1.67 2.23
v=0.5 | -0.83 0. 0.72 1.18 v=0.5 | -0.86 0. 0.81 1.36
v=1.0| -1.55 | -0.72 0. 0.46 v=1.0 | -1.67 | -0.81 0. 0.56
v=1.5| -2.01 | -1.18 | -0.46 0. v=1.5| -2.23 | -1.36 | -0.56 0.

(c) d="T7pum (d) d=10pum

Tabela 4.7: Desvios absolutos dos valores de tempo de relaxamento 6tico em ms simulados
com os parametros V = 1.05 Vi, 0, = 0.01° e W = 6 x 107°J /m?.

vamos que, para a espessura de bum, as variagoes em relagao a viscosidade ja diminuem,
mas continuam sendo expressivas. Por fim, aumentando a espessura para d = 10 um e
mantendo os demais valores constantes, obtemos 3.06% de desvio relativo para a maior
variagao.

A explicacao fisica desse comportamento é a mesma da secao anterior. Em espessuras
menores, os efeitos de superficie exercem mais influéncia sobre o volume do sistema.
Assim, para espessuras ainda menores que as apresentadas, é esperado que o efeito seja
ainda mais determinante.

Note que o tempo de relaxamento 6tico é o que se observa em laboratorio e esta
diretamente relacionado a displays. Portanto, a viscosidade de superficie tem papel fun-
damental, como demonstrado, em aplicacoes.
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4.2.2 Comportamento em relacao ao pretilt

Em relacao ao pretilt, para pequenos valores, os tempos 6ticos apresentam crescimento
aproximadamente linear. O expoente do crescimento aumenta suavemente com a intensi-
dade do ancoramento e com a espessura. Para ancoramentos fortes e espessuras pequenas,
ele fica em torno de 0.95 e, para ancoramentos pequenos e grandes espessuras, ele fica
proximo a 1.15. Esse comportamento pode ser visualizado nas figuras e[d.9

As alteracoes no valor do pretilt podem causar desde pequenas perturbacoes até vari-
acoes comparaveis aos tempos 6ticos, dependendo dos demais parametros envolvidos.

Em baixos valores de diferencas de potencial, o pretilt possui um efeito muito consi-
derével sobre o sistema. Para pequenas espessuras, o sistema apresenta grandes variacoes
para ancoramentos fortes. Conforme o valor do ancoramento diminui, as variagoes nos
tempos causadas pelo pretilt continuam consideraveis, mas menores. Esses resultados
podem ser visualizados na figura [4.8]

Aumentando a espessura, a dependéncia em relacao ao pretilt fica mais acentuada para
ambos os tipos de ancoramentos. Esse comportamento pode ser visualizado na figura 4.9

Altas diferencas de potencial atenuam consideravelmente o efeito do pretilt sobre o
sistema. Nesse regime, as variacoes no pretilt continuam alterando significativamente os
valores dos tempos de relaxamento 6tico, mas essas variacoes sao menos efetivas quando
comparadas com oS mesmos casos para baixas voltagens, tanto em valores absolutos
quanto em relativos.

Para pequenas espessuras, os resultados podem ser vistos na figura 4.10; e, para gran-
des espessuras, na figura 4.11

Nos desvios relativos, o efeito do pretilt é pouco expressivo. Nos gréaficos, podemos ver
que, para ancoramentos fortes, nao ha variacoes consideraveis.

Para ancoramento fraco, o desvio relativo é apreciavel, porém, este varia muito pouco
em relacao ao pretilt, por exemplo, o desvio relativo maximo na tabela ¢ de 44.78%.
Mantendo os demais parametros constantes e aumentando 6, para 3°, a maior diferenca
relativa atinge 48.75%. Para mais detalhes, ver tabela [4.8|

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1% 0% 17.8% | 35.0% | 48.7% || v=0.1 0% 4.5% 8.6% | 11.5%
v=0.5% | -15.1% 0% 14.6% | 26.2% v-0.5 | -4.3% 0% 4.% 6.7%
v=1.0% | -26.% | -12.7% 0% 10.2% || v=1.0 | -7.9% | -3.8% 0% 2.7%
v=1.5% | -32.8% | -20.8% | -9.2% 0% v=1.5|-10.3% | -6.3% | -2.6% 0%

(a) d=2um (b) d =5pum

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 2.6% | 5.2% 7.0% v=0.1 0% 1.4% 2.9% | 4.1%
v=0.5 | -2.5% 0% 25% | 4.3% v=0.5 | -1.4% 0% 1.5% 2.7%
v=1.0 | -4.9% | -2.4% 0% 1.8% v=1.0 | -2.8% | -1.5% 0% 1.1%
v=1.5| -6.5% | -4.1% | -1.7% 0% v=1.5 | -3.9% | -2.6% | -1.1% 0%

(c)d=T7pm (d) d=10 um

Tabela 4.8: Desvios relativos dos valores de tempo de relaxamento 6tico em porcentagem
simulados com os parametros V/Vy, = 1.05, pretilt = 3° e W =6 x 107°J /m?.

As variacoes absolutas sao mais sensiveis as variacoes de 6,. Mantendo os parametros
da tabela constantes e aumentando 5 para 2° e 5°, as variagoes absolutas maximas
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Figura 4.8: Tempos 6ticos por pretilt e ajuste da curva f(6s) = af,’ + c. Os valores foram
obtidos com os parametros d = 3 um e V/Vy, = 1.05
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Figura 4.9: Tempos oticos por pretilt e ajuste da curva f(6,) = af,’. Os valores foram
obtidos com os parametros d = 10 um e V/V;, = 1.05.
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Figura 4.10: Tempos 6ticos por pretilt e ajuste da curva f(f,) = af,’. Os valores foram
obtidos com os parametros V/Vy, = 1.8 e d = 10 um.

atingem 2.6 ms e 4.14 ms, respectivamente.
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Ajuste
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Figura 4.11: Tempos 6ticos por pretilt e ajuste da curva f(f,) = af,’. Os valores foram
obtidos com os parametros V/Vy, = 1.8 e d = 3 um.

4.2.3 Comportamento em relacao a diferenca de potencial

Em geral, o efeito da diferenca de potencial é alto.

Para ancoramentos fracos, as

variagcoes nos tempos 6ticos sao muito expressivas, sendo que, para espessuras maiores, as
variacOes sao mais pronunciadas. Os resultados sao apresentados na figura

o W=6-10"5J m?
u W=10"%J m?
o W=10"3J m?

o W=6-10"%Jm?
s W=10"%J m?
o W=10"3Jm?

[}
= -
30t
1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2
V Vi
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u W=10"%J m?
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2.0 2.2
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o W=103 3 m? .
*
[ ]
| |
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1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2
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Figura 4.12: Tempos 6ticos por V/V}, simulados com os parametros v = 0.1 e 6, = 0.01°.
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Ainda observando a figura [4.12] constatamos que, para ancoramentos fortes, o sis-
tema apresenta acentuada dependéncia em relacao & diferenga de potencial para grandes
espessuras. Para pequenas espessuras, a dependéncia dos tempos de relaxamento sao
consideraveis, mas menores.

Para baixos ancoramentos e pequenas espessuras, variacoes na viscosidade de super-
ficie causam modifica¢oes substanciais no comportamento do sistema. Na figura [4.13]
podemos ver que, para V/Vy, = 2.2, a variagao da viscosidade faz com que o tempo de re-
laxamento 6tico aumente mais do que duas vezes. Para grandes espessuras, o efeito ainda
é expressivo, mas muito menos pronunciado que para o caso de pequenas espessuras.

24

A 12 A
A .
22 s 1 10 ) : :
20 : N 100 X 3 y
*
218 s o 42 90 i
- . [ ] =
|—%16 R . g 80 $
14 ¢ = ° o=
N - ° 70
12 * °
s - ° 60 (]
10: ¢ 50tg
12 14 16 18 20 22 1.2 14 16 18 20 22
V Vth V Vth
(a) d =3 um (b) d=8um

Figura 4.13: Graficos de tempo de relaxamento 6tico por diferenca de potencial simulados
com os parametros W = 6 x 107°J/m? e 6, = 0.01°.

Mudancas nos parametros de pretilt nao causam mudancgas expressivas no compor-
tamento do sistema em relacao a diferenca de potencial. Esse comportamento pode ser
visualizado na figura [4.14]

28 o o
O o . = 0
26 o v i 120 i o v :
v . ® o M . s
o 2 ¢ 3 ° 4 100 S G S
E 2 5 1 8 g 0
o v ] o A
20 SRR .
iT: S L
; e ® 0s=0.01° m ¢s=0.1° ¢ Gs=1" A Gs=2° © : @ 0s=0.01" m 0s=0.1" ¢ 0s=1° A Gs=2°
16: ‘ [V 4=3° 0 ¢=4° [ ¢s=5° } 60; ¢ [' %=3" 0 &=4" 0 &5 }
14 .
1.2 14 1.6 18 2.0 2.2 12 14 1.6 18 2.0 2.2
V Vi V Vin
(a) d =4 um (b) d =8 um

Figura 4.14: Graficos de tempo de relaxamento 6tico por diferenca de potencial simulados
com os parametros W =6 x 107°J/m? e v = 0.1.

Para pequenas espessuras, o desvio relativo apresenta grande sensibilidade a diferenca
de potencial. Na tabela , obtemos os desvios relativos para V/V,, = 1.05. Mantendo
0s mesmos parametros e aumentando a diferenca de potencial, os desvios relativos sobem
consideravelmente, como podemos visualizar na tabela [4.9,
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Conforme a espessura aumenta, o desvio relativo diminui consideravelmente. Se utili-
zarmos os mesmos parametros da tabela[4.9] mas aumentarmos a espessura para d = 8um,
o maior desvio relativo sera de 6.15%.

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 [ v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0.% | 24.6% | 50.9% | 74.1% v=0.1 0% 55% | 11.2% | 15.6%
v=0.5 | -19.7% 0.% | 21.1% | 39.7% v=0.5 | -5.2% 0% 54% | 9.5%
v=1.0 | -33.7% | -17.4% 0.% | 15.4% v=1.0 | -10.1% | -5.1% 0% | 3.9%
v=1.5 | -42.6% | -28.4% | -13.3% 0.% v=1.5 | -13.5% | -8.7% | -3.8% 0%

(a) d=2um (b) d =5 pum

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 [ v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 3.% 6.5% 9.2% v=0.1 0% 1.9% | 4.2% 6.1%
v=0.5 -3.% 0% 3.3% 6.% v=0.5 | -1.9% 0% | 22% | 4.1%
v=1.0 | -6.1% | -3.2% 0% 2.6% v=1.0 -4.% | -2.2% 0% 1.9%
v=1.5| -84% | -5.7% | -2.5% 0% v=1.5| -5.8% 4% | -1.8% 0%

(c) d="Tpm (d) d=10 pm

Tabela 4.9: Desvios relativos em porcentagem obtidos para os parametros W = 6 X
10753 /m?, 0, =2° e V/V,. = 1.4.

4.3 Tempos de relaxacao de fase

4.3.1 Comportamento em relacao a espessura e ao ancoramento

Novamente, nao possuimos uma equacao que permita o calculo do tempo de rela-
xamento de fase (¢,) explicitamente. Dessa forma, analisamos somente os resultados
numeéricos nesta secao.

Podemos ver, na figura 4.15] os graficos de tempo de relaxamento de fase por tempo
para diferentes viscosidades e ancoramentos. Para estudar a lei de poténcia da evolucao
dos tempos, além dos valores numéricos, também sera plotado o ajuste dos pontos pela
funcao f(d) = ad’.

Assim como j& era esperado, o sistema apresenta uma forte dependéncia da espes-
sura. Para ancoramentos fortes, os tempos de relaxamento evoluem com o quadrado da
espessura, independentemente dos valores de viscosidade de superficie.

Conforme o ancoramento é reduzido, o expoente do ajuste também diminui. Nesse
regime, o aumento da viscosidade de superficie acarreta a reducao do expoente. Se com-
pararmos esses graficos com os do tempo de relaxamento do diretor, podemos constatar
que o comportamento desses dois sistemas nesses regimes sao muito parecidos.

Em relacao a viscosidade de superficie, assim como nos casos anteriores, temos dois
comportamentos caracteristicos: quando o ancoramento é alto, a variacao desse parametro
praticamente nao influencia o comportamento do sistema; ji quando o ancoramento é
fraco, as variacoes da viscosidade de superficie podem causar grandes variagoes nos tempos
de relaxamento de fase, especialmente quando a espessura é pequena.

O comportamento quantitativo do sistema em relacao a viscosidade de superficie pode
ser visualizado no conjunto de tabelas [4.10]
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== v=0.1: b=1.99 : == v=0.1: b=1.88
== v=0.5: b=1.99 - == Vv=0.5: b=1.85
== V=1.: b=1.99 . == V=1.: b=1.83

== V=1.5: b=1.98 . == v=1.5: b=1.82

== Vv=0.1: b=1.79
== v=0.5: b=1.74
== V=1.: b=1.69

== Vv=1.5: b=1.64

d HumL
(c) W =107°J/m?

Figura 4.15: Graficos dos tempos de relaxacao da fase por espessura e do ajuste da curva
f(d) = ad® simulados com os parametros V/Vy, = 1.05 e 6, = 0.01°.

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 18% 39.6% | 59.3% || v=0.1 0% 4.4% 9% 12.4%
v=0.5 | -15.3% 0% 18.3% 35% v=0.5 | -4.2% 0% 4.4% 7.7%
v=1.0 | -28.4% | -15.4% 0% 14.1% || v=1.0 | -82% | -4.2% 0% 3.2%
v=1.5 | -37.2% | -25.9% | -12.4% 0% v=1.5| -11% | -7.2% | -3.1% 0%

(a) d=2um (b) d =5 pum

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 [ v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0% 24% | 5.1% 7.2% v=0.1 0% 1.3% 2.7% 3.9%
v=0.5 | -2.3% 0% 2.6% | 4.7% v=0.5 | -1.2% 0% 1.4% 2.6%
v=1.0 | -4.9% | -2.6% 0% 2% v=1.0 | -2.6% | -1.4% 0% 1.2%
v=1.5| -6.7% | -4.5% | -1.9% 0% v=1.5| -3.8% | -2.6% | -1.2% 0%

(c) d=Tpm (d) d =10 um

Tabela 4.10: Desvio relativo dos valores de tempo de relaxamento 6tico em porcentagem
simulados com os parametros V/Vy, = 1.05, pre-tilt = 0.01 e W =6 x 107°J/m?.
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Para espessura d = 2 um, o sistema chega a apresentar uma variacao de 59% do valor
do tempo de relaxamento quando a viscosidade varia de v = 0.1 para v = 1.5. Dos tempos
estudados, esse é o maior valor obtido. Para tempo de relaxamento 6tico, foi obtido o
desvio de 48.7% (que pode ser verificado na tabela e, para tempo de relaxamento do
diretor, foi obtido o valor de 50.4% de desvio relativo.

Assim como os demais, o desvio relativo diminui rapidamente conforme a espessura
diminui, contudo, os desvios ainda sao expressivos.

4.3.2 Comportamento em relacao ao pretilt

Em relacao ao pretilt, os tempos de relaxamento de fase crescem de forma aproxima-
damente linear. Nesse caso, variacoes nos parametros de viscosidade de superficie e de
espessura praticamente nao alteram o valor do expoente do crescimento. Esses resultados

podem ser visualizados nas curvas das figuras eld.17

Ajuste

30 = Vv=0.1: b=1.09 e c=20.65
—v=0.5: b=1.09 ec=21.2

—Vv=1.:b=1.09 ec=21.76

26 Ajuste

—Vv=0.1: b=1.06 e c=17.23
—v=0.5: b=1.06 ec=17.24
24 —v=1.:b=1.05ec=17.21

—v=1.5: b=1.06 e c=17.27 28 |=v=15:b=1.07 ec=22.22

9 9
~ 20 Y

18 22

2
0 1 2 3 4 5 0 1 2 3 4 5
oL oL
(a) W =1073J/m? (b) W =10"%]/m?

Ajuste
=Vv=0.1: b=1.08 e c=23.6
—v=0.5: b=1.11 e c=25.07
35| —v=1.: b=1.08 e c=26.61
—v=1.5: b=1.1 e c=27.91

tp HmsL

'L
() W =6x10"°J/m?

Figura 4.16: Tempos de relaxagao de fase por pretilt e ajuste da curva f(0y) = af,’ para
d=4pum, V/Vy =1.05

Podemos ver que, para a espessura d = 3um, os expoentes do melhor ajuste da curva
f(d) = ad’+c ficam todos em torno de 1.05—1.11. Aumentando a espessura para d = 9um,
os expoentes reduzem apenas ligeiramente, ficando entre o intervalo 1.05 — 1.08.

As variacoes nos tempos de relaxamento sao maiores em relacao ao angulo de pretilt
para ancoramentos mais fortes. Comparado com os tempos de relaxacao do diretor e de
relaxacao 6tica, a mudanca de comportamento provocada pela variacao no ancoramento
é mais brusca que para os casos anteriores.
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130 Ajuste 140 Ajuste
—v=0.1: b=1.05ec=86.2 —=Vv=0.1: b=1.07 ec=93.41
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140 _\\;:0.5: b=1.07 e c=100.65

—v=1.:b=1.07 ec=102.36

130 —v=1.5: b=1.07 ec=103.82
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4L
() W = 6 x 1075J /m?

Figura 4.17: Tempos de relaxagio de fase por pretilt e ajuste da curva f(05) = af,’ para
d=9um, V/Vy =1.05.

Para espessuras maiores, variacoes no pretilt causam respostas maiores nos tempos
de relaxamento. Estas, por sua vez, s2o mais suaves, principalmente para ancoramentos
fortes, em que a resposta é quase imperceptivel.

Podemos ainda, observar que, para ancoramentos fortes, nao existem variagoes expres-
sivas nos tempos de resposta para variacoes na viscosidade de superficie. Para ancora-
mentos fracos, variacoes na viscosidade de superficie podem causar variagoes da ordem do
tempos de relaxamento da fase. Os resultados quantitativos mais detalhados se encontram
disponiveis no conjunto de tabelas

Observe novamente que os desvios relativos sao maiores para esse tempo de relaxa-
mento que os demais. Para espessuras pequenas, o efeito é mais expressivo, mas para
espessuras maiores, ele ainda é consideravel.

Por fim, conforme a diferenca de potencial aumenta, a dependéncia dos tempos de re-
laxamento de fase em relagdo ao pretilt diminui consideravelmente. Apesar das diferencas
nos tempos de repostas ainda serem expressivas, elas sao muito menores quando compa-
radas com os casos nos quais a diferenca de potencial é mais baixa. Esse comportamento

pode ser visto nas figuras e(d.19
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v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 [ v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0.% 18.5% 41.% | 61.5% || v=0.1 0.% 4.3% | 9.2% | 13.4%
v=0.5 | -15.6% 0.% 19.% | 36.3% || v=0.5 | -4.1% 0.% 4.7% | 8.7%
v=1.0 | -29.1% | -16.% 0.% 14.5% || v=1.0 | -8.4% | -4.5% 0.% 3.8%
v=1.5 | -38.1% | -26.6% | -12.7% | 0.% v=1.5 | -11.8% | -8.% | -3.7% 0.%

(a) d=2um (b) d =5pum

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0.% 25% | 54% 7.7% v=0.1 0.% 1.3% | 2.9% | 4.3%
v=0.5 | -2.4% 0.% 28% | 5.1% v=0.5 | -1.3% 0.% 1.5% | 2.9%
v=1.0 | -5.1% | -2.7% 0.% 2.2% v=1.0 | -2.8% | -1.5% 0.% 1.3%
v=1.5 | -7.1% | -4.8% | -2.2% 0.% v=1.5 | -4.1% | -2.8% | -1.3% 0.%

(c) d=T7pm (d) d=10 um

Tabela 4.11: Desvio relativo dos valores de tempo de relaxacao de fase em %, simulados
com os parametros V/Vy, = 1.05, 6, =3° e W =6 x 107°J /m?.

24 Ajuste Ajuste
—v=0.1: b=1.11 ec=20.13 —V=0.1:b=113ec=28.33
—v=05: b=114 ec=20.15 40| TV b iz e an
—v=1.:b=1.1ec=20.12 —Vv=_1. D=L =33
23 V15 b-113 66-2016 —v=15 4.5-&@
o)
£
=35
30
20
0 1 2 3 4 5 0 1 2 3 4 5
Osf'L O’L
(a) W =1073J/m? (b) W =6 x 107°J /m?

Figura 4.18: Tempos de relaxacao de fase por pretilt e ajuste da curva f(6,) = ab,’ para
d=4pum,V/Vy =138

4.3.3 Comportamento em relacao a diferenca de potencial

Em relacao a diferenca de potencial, o sistema apresenta uma dependéncia moderada.
Para ancoramentos mais fracos, ela € um pouco maior e também aumenta suavemente
com a espessura da célula. Esses resultados podem ser vistos na figura 4.20

O aumento no parametro de pretilt reduz a dependéncia dos tempos de relaxamento
em relacao a diferenca de potencial. Em grandes pretilts e em pequenas espessuras, oS
tempos de relaxamento sao aproximadamente constantes para pequenas diferencas de
potencial.

No caso de grandes espessuras e pretilts, o sistema inicialmente tem seu tempo de
relaxacao reduzido com o aumento do potencial, no entanto, depois de certo valor de
diferenca de potencial, ele comeca a aumentar. Esse comportamento ja havia sido re-
portado na literatura na referéncia [24| para ancoramentos fortes, mas aqui encontramos
esse efeito muito mais pronunciado para valores mais altos de pretilt e para ancoramentos
fracos. Esses resultados podem ser visualizados na figura [4.21

Em relacdo ao desvio relativo, na figura [{.18] ji constatamos que para ancoramento
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Figura 4.19: Tempos de relaxagao de fase por pretilt e ajuste da curva f(0y) = afd,’ para

d=9pum, V/Vy =18.
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V Vin V Vi
(¢) d=T7pm (d) d=9 um
Figura 4.20: Tempos de relaxacao de fase por diferenca de potencial para v = 0.1 e

0, = 0.01°.

forte, independentemente da diferenca de potencial, o sistema nao apresenta desvios re-
lativos expressivos.

Para ancoramentos fracos, o sistema apresenta maiores desvios relativos para altas
diferencas de potencial. Na figura 4.22] podemos ver que, para a espessura de d = 3um,
os desvios relativos sao da ordem do tempo de relaxamento do sistema. Quando a diferenca
de potencial atinge V' = 2.2V};, o valor do tempo de relaxamento quase dobra quando a
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Figura 4.21: Tempos de relaxacao de fase por diferenca potencial para W = 6 x 107°J /m?
ev=0.1.

viscosidade de superficie varia de v = 0.1 para v = 1.5.

Aumentando a espessura para d = 9 um, ainda obtemos desvios relativos expressivos,
principalmente para altas diferencas de potenciais, mas estes sao muito menores quando
comparados com os desvios obtidos para espessuras menores.

30 : 13 i
: 130 s R
' . 125 ‘ ‘ .
25 A - N * [ ] °
g 9 120 . .
= . . . . = 115 s .
20, . i . . R
¢ ° ® 105 M
L] L4 4 °
15te ® 1002
12 14 16 18 20 22 12 14 16 18 20 22
\Y Vth \ Vth
(a) d=3 um (b) d=9um

Figura 4.22: Tempos de relaxagao de fase por diferenga potencial para W = 6 x 107°J /m?
e 6, =0.01°.

Quantitativamente, podemos avaliar a dimensao dos desvios relativos pelos valores
expressos na tabela Se a compararmos com a podemos constatar que, no
intervalo de parametros estudados, os desvios relativos do tempo de relaxacao de fase
dependem mais fortemente da diferenca de potencial que do angulo de pretilt.

84



v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0.% 12.8% | 27.3% | 41.1% || v=0.1 0.% 55% | 11.8% | 17.3%
v=0.5 | -11.4% 0.% 12.9% | 25.1% || v=0.5 | -5.2% 0.% 59% | 11.1%
v=1.0 | -21.4% | -11.4% | 0.% 10.9% || v=1.0 | -10.5% | -5.6% 0.% 4.9%
v=1.5]-29.1% | -20.1% | -9.8% 0.% v=1.5 | -14.7% | -10.% | -4.7% 0.%

(a) d =3 um (b) d=5um

v=0.1 | v=0.5 | v=1.0 | v=1.5 v=0.1 [ v=0.5 | v=1.0 | v=1.5
v=0.1 0.% 2.9% | 6.5% | 9.6% v=0.1 0.% 1.5% | 3.4% | 5.2%
v=0.5 | -2.8% 0.% 3.4% | 6.5% v=0.5 | -1.5% 0.% 1.9% | 3.6%
v=1.0 | -6.1% | -3.3% 0.% 2.9% v=1.0 | -3.3% | -1.8% 0.% 1.7%
v=1.5 | -8.8% | -6.1% | -2.9% 0.% v=1.5 | -4.9% | -3.5% | -1.7% 0.%

(c) d=Tpm (d) d=10 pm

Tabela 4.12: Desvios relativos dos valores de tempo de relaxagao de fase em porcentagem,
simulados com os parametros V/Vy, = 1.4, 6, = 0.01° e W = 6 x 107°J /m?.
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Conclusoes

Nesse trabalho, foi obtida, pela primeira vez na literatura, uma equacao que relaci-
ona o tempo de resposta de um nemético com a viscosidade de superficie, energia de
ancoramento e a espessura.

Desenvolvemos um conjunto de algoritmos capazes de encontrar a distribuicao de an-
gulos em fungao do tempo em uma célula de cristal liquido nematico e com eles, estudamos
os tempos de relaxacao do sistema.

Analisando o comportamento do sistema, confirmamos que os tempos de relaxamento
do diretor evoluem como uma lei de poténcia em relacao & espessura com um expoente
entre 2 e 1, em que 2 ¢ atingido quando o ancoramento é forte e 1 quando ele é muito
fraco. Esse expoente também mostrou dependéncia em relagao a viscosidade de superficie:
quanto maior ela for, menor é o expoente.

Também comparamos os resultados numéricos com modelos teéricos utilizados para
modelar sistemas com pretilt. Constatamos que o sistema evolui de forma aproximada-
mente linear em relacao ao angulo de pretilt. Analisando o sistema como uma lei de
poténcia nesse angulo, verificamos que o expoente é mais préximo de 1 para ancoramen-
tos fortes. Nesse caso, a viscosidade de superficie tem pouco efeito sobre o expoente do
crescimento, mas o termo linear apresenta forte dependéncia em relacao a esse parametro.

Em relacao a viscosidade de superficie, quando o ancoramento é do tipo forte, o
sistema nao apresenta dependéncia nesse parametro. Entretanto, mostramos que, quando
o ancoramento é do tipo fraco, a dependéncia do sistema é muito forte, principalmente se
a espessura é pequena, tomando a diferenca de potencial alta e o angulo de pretilt elevado.

Os tempos de relaxamento 6ticos também foram analisados sob as mesmas condicoes.
Em relacao a espessura, confirmamos que esses tempos evoluem com um expoente entre 2
e 1, sendo 2 obtido quando o ancoramento é do tipo forte e 1 quando ele é do tipo fraco.
Assim como no caso anterior, esse expoente ¢ menor quando a viscosidade de superficie
aumenta.

Em relacao ao pretilt, os tempos 6ticos evoluem de forma aproximadamente linear.
Conforme a diferenca de potencial aumenta, o expoente do crescimento também é elavado.

Por fim, a dependéncia dos tempos de relaxamento 6tico em relagao a viscosidade
de superficie pode ser significativa dependendo dos parametros envolvidos. Para anco-
ramento forte, ela é quase inexistente, para ancoramento fraco essa dependéncia é forte,
principalmente para pequenas espessuras. Grandes angulos de pretilt e altas diferencas
de potencial aumentam a dependéncia dos tempos o6ticos em relacao a viscosidade de
superficie.

Os tempos de relaxamento de fase possuem comportamento muito semelhante aos
demais tempos do sistema, com a diferenca que, em geral, a dependéncia desses tempos
em relacao aos parametros estudados é ligeiramente mais forte que os demais.

O comportamento em relagdo a espessura se repete como nos demais. Ele cresce com
um expoente variando de 2 a 1, em que 2 é obtido para ancoramento forte e 1 para

86



ancoramento fraco. Esse expoente é menor para viscosidades de superficies altas. Em
relagdo ao pretilt, o crescimento é aproximadamente linear e, diferentemente dos tempos
6ticos, o expoente nao possui grandes variacoes para altas diferencas de potencial.

A dependéncia em relacao a viscosidade de superficie é alta para ancoramentos fracos
e quase inexistente para ancoramentos fortes. A dependéncia é forte quando a espessura
da célula é pequena, o angulo de pretilt possui valor elevado e a diferenca de potencial é
alta.

Esses resultados sao de grande importancia pratica. A partir deles, sabemos sob quais
condicoes a viscosidade de superficie ¢ um parametro determinante para o comportamento
do sistema. Em especial, destacamos o efeito desse parametro para pequenas espessuras.

Atualmente, a industria de displays tem reduzido a espessura da célula para diminuir
o tempo de resposta. Em algumas células como a IPS, a voltagem critica para ocorrer
a transicdo de Fréederickzs é elevada. Dessa forma, a reducdao do ancoramento se faz
necessaria para a operagao desse tipo de display. Para esse regime, a viscosidade de
superficie é um parametro muito importante.

Do ponto de vista experimental, ainda h& poucos trabalhos na literatura sobre a vis-
cosidade de superficie. Recentemente, foi encontrada uma forma de medi-la em cristais
liquidos colestéricos [33] e, posteriormente, em neméticos [34,35]. Neste caso, a técnica
utilizada ainda restringe muito o tipo de ancoramento do sistema.

Apresentamos, nesse trabalho, portanto, as situacoes em que esse parametro é mais
efetivo sobre os tempos de relaxamento do sistema e, assim, esperamos que ele auxilie o
desenvolvimento experimental do assunto.
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Apéndice A
Algoritmos desenvolvidos

Neste apéndice, podemos encontrar todos os algoritmos desenvolvidos para a execucao
desse trabalho em conjunto com alguns comentarios e instrugoes de utilizacao.

A.1 Distribuicao do diretor

Este algoritmo resolve a equacao dinamica do diretor. Os parametros do cristal liquido
e das caracteristicas da célula sao passados no inicio do programa na secao de declaracao
de variaveis.

A execucao do algoritmo ird produzir os seguintes arquivos de saida:

e timeoff: nesse arquivo, encontramos as espessuras do slab e os tempos com 0s quais
foi atingido o estado estacionario da equacao (3.15) e, consequentemente, o tempo
que se inicia o processo de decaimento;

e xum_phase calc.dat: nesse arquivo, temos os valores da diferenca de fase por
tempo calculados pela expressao (1.32)) para as espessuras x;

e xum_Transmission time.dat: nesse arquivo, dispomos dos valores da trans-
mitancia em funcao do tempo calculados pelo método de Jones para a espessura
*;

e xum _angulos: nesse arquivo, encontramos os valores dos angulos ¢ em funcao
de t. Os passos temporais estao separados por uma linha em branco e uma linha
comentada com # (comentario padrao do gnuplot).

Esse codigo foi escrito na linguagem de programacao FORTRAN, versao 95. Para
executd-lo, precisamos inseri-lo em um arquivo de texto puro (plain text) e compila-lo
com um compilador de FORTRAN. Recomendamos o uso do compilador Gfortran para
o qual esse algoritmo foi originalmente desenhado. O uso de outros compiladores pode
causar erros de incompatibilidade.

Frank Solver.f90

Program Frank Solver
Implicit None

Realx8 :: Pretilt =000
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Realx8 :: wp=000

Realx8 :: k11=16.7, k33=18.1

Real*8 :: bvisc=186.0, vv=000

Real*8 :: dt=0.0005, timepasso=0.1

Realx8 :: epara=3.6_8, eperpa=7.8_ 8

10 Real*8 :: n0=1.4774 8, ne=1.5578 8

11 Realx8 :: lamb=0.550_8

12 Realx8 :: v_ve=000

13 Real*8, allocatable, dimension(:) :: theta,tatheta,ele energy var
14 Real*8, allocatable, dimension(:) :: elastic_ energy var

15 Integer*4 :: n,ii,i,Layers(1:9)=(/50,50,70,70,70,80,80,90,100/)
16 Real*8 Parameter :: Pi=3.14159

17 Realx8 :: tinit ,dz,d,time,maxeuler ,h, finit

18 Realx8 :: deltaE ,v,timeprint ,phase,svisc ,hs

19 Complexx16 :: T

20 ChaI‘aCteI‘*Q::dChar(l:g):(/"_,Q" ,”_,3” ’”H4|| ,”_,5” ’”H6|| ,UH’?” ,”_,8” ,ngll ’”10”/)
21

22 open (10, file="timeoff" ,status="replace")

23

24 do ii=1,9

25

26 finit=Pix45./180.

27 tinit=Pixpretilt /180.

© 00 N O W

28 d=ii+1
20 n=layers (ii)
30 dz=d/n

31 Allocate (theta(0:n),tatheta(0:n))

32 Allocate (ele energy var(0:n),elastic_energy var(0:n))

33 theta=tinit

34 time=0

35 v=2.19%v_vc

36 tatheta=0

37 maxeuler=1.0

38 svisc=dxbviscx*xvv

30 h=dt/bvisc

a0  hs=dt/svisc

a1 deltaE=epara—eperpa

42 time=0

43 timeprint=0

44 Printx, d

45

6 Open (20, file=adjustl (dchar(ii)//"um _Transmission time.dat"),status="replace")
a7 Open (30, file=adjustl (dchar(ii)//"um_ phase calc.dat"),status="replace")
!0pen (40, file=adjustl (dchar(ii)//"um_angles space.dat"), status="replace")

N

'S
e

49
50 field _on:Do while (maxeuler .gt. 0.0001)

51

52 call free energy(theta ,k11l,k33,dz,n,elastic_energy var ,wp, tinit)
53

54 call eletric_energy(theta ,v,eperpa,deltaE ,n,ele energy var)
55

56 Forall(i=0:n) tatheta(i)=elastic_energy_var(i)+&

57 & ele _energy var(i)

58

59 Forall(i=1:n—1) theta(i)=theta(i)+hxtatheta (i)

60 theta(0)=theta(0)+hsxtatheta (0)

61 theta(n)=theta (n)+hsxtatheta(n)

62 time=time+dt
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63

64 if (time .gt. timeprint) then

65 call transmitancia (theta,finit ,dz,n,T)
66 call calcphase (theta,n,dz,phase,n0,ne,lamb)
67 write (20,%) time, Real(T)

68 write (30,%) time, phase

69 'call print_theta(theta ,dz,n,time)

70 timeprint=timeprint+timepasso

71 end if

72

73 maxeuler=maxval (dabs(tatheta))

74

75 end do field on

76

77 maxeuler=1.0

78 call transmitancia (theta,finit ,dz,n,T)

79 call calcphase (theta,n,dz,phase,n0,ne,lamb)
so  write(30,+) time, phase

s1  write(20,%) time, Real(T)

s2  write(10,%) ii+1, time

3 call print_ theta(theta ,dz,n,time)

84

85 field _off:Do while (maxeuler .gt. 0.01)

86

87 call free energy(theta ,kll,k33,dz,n,elastic_ energy var ,wp,tinit)
88

89 tatheta=elastic energy var

90

o1 theta(l:n—1)=theta (l:n—1)+hxtatheta (1:n—1)
92 theta(0)=theta(0)+hsxtatheta (0)

93 theta (n)=theta (n)+hsxtatheta(n)

94 time=time+dt

95

96 if (time .gt. timeprint) then

97 call transmitancia (theta,finit ,dz,n,T)
98 call calcphase (theta,n,dz,phase,n0,ne,lamb)
99 write (20,%) time, Real(T)

100 write (30,x) time, phase

101 'call print_theta(theta ,dz,n,time)

102 timeprint=timeprint+timepasso

103 end if

104

105 maxeuler=maxval (dabs(tatheta))

106

107 end do field off

108

109

110 deallocate(theta ,tatheta ,ele energy var,elastic energy var)
111 close (40)

112 close(30)

s close(20)

114 end do

115

116

7 close (10)

118

1

=

119 contains
120
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121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136

138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156

158
159
160
161
162
163
164
165
166

168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178

Subroutine print theta(theta ,dz,n,time)
Implicit None

Integer«4, Intent(in) :: n
Realx8, Intent(in) :: theta(0:n), dz,time
Integerx4 :: i

Real+8, Parameter :: pi=3.14
write (40 ,x%)
write (40,%) "#time=", time
Do i=0,n

write (40,%) ixdz, theta(i)*180./pi
end do

end subroutine

Subroutine calcphase (theta,n,dz,phase,n0,ne,lamb)
Implicit None

Integer+4, Intent(in) :: n

Real+8, Intent(in) :: theta (0:n),dz,n0,ne,lamb
Real*8, Intent(out) :: phase

Realx8 :: parcial

Integerx4 :: i

dcos(theta(0)))**x2+&
0)))*%2) —&
x(dcos(theta(n)))**x2+&
n)))x*2)

parcial=n0xne/dSqrt ((ne=**2)x*(
&(n0*x2)*(dsin (theta (
& n0*ne/dSqrt ((nex*2)
&(n0*x2)*(dsin (theta (

do i=1,n—1,2

parcial=parcial4+ 4.%(nOxne/dSqrt((nexx2)*(dcos(theta(i)))**2 +&

& (n0x+2)*(dsin(theta(i)))**2)—n0)+

& 2.%x(n0+ne/dSqrt ((nexx2)x(dcos(theta(i+1)))*+x2+&
& (n0xx2)*(dsin(theta(i—+1)))*x2)—n0)

end do
phase=2.xparcial*dz/(3.*xlamb)
end Subroutine
Subroutine transmitancia (theta,finit ,dz,n,T)
Implicit None
Integer«4 ,Intent(in) :: n
Real*8 intent (in) :: finit ,theta(0:n),dz
Complex*16, Intent(out) 0 T
Complexx16 :: Sistema(2,2)
Complexx16 :: Ei(2)=(/(1,0),(0,0)/)
Complex+16 :: an(2,2)=Reshape ((/(0,0),(0,0),(0,0),(1,0)/),(/2,2/))
Complexx16 :: pol(2 2)=Reshape ((/(1,0), ( 0), ( ,0),(0,0)/),(/2,2/))
Complex*16 r1(2,2),r(2,2),ret (2,2 ) (2)
Realx8 :: nO 1.4774 8, ne—l 5578 8, lamb=0.550_8

Realx8 :: pi=3. 14159_8
Real*8 :: nep
integerx4 :: kk
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179

180

i Sistema-Reshape ((/(1,0),(0.0),(0,0),(1,0)/).(/2,2)))

182 rl(l,l):cmplx(cos(flnlt ) ,0,Kind=8)

183 11(2 1):cmp1x(—sin(f1n1t), ,Kind=38)

184 71(1,2)=cmplx(sin(finit),0,Kind=8)

185 r1(2,2)=cmplx(cos(finit),0,Kind=8)

186

187 r=transpose (rl)

188

189 Do kk=0,n

190

101 nep=(n0xne)/(sqrt ((ne**2)*((dcos(theta (kk)))*+2)+&

102 &(nO*x2)x((dsin (theta(kk)))**2)))

193

194 Tet (1,1)=cmplx(Cos(pi+*(nep—n0)xdz/lamb),—sin (pi*(nep—n0)*dz/lamb) , kind=8)
195 ret (2,1)=cmplx (0,0,kind=8)

196 ret (1,2)=cmplx(0,0,kind=8)

197 ret (2,2)=cmplx (Cos(pix*(nep—n0)xdz/lamb) ,sin (pi*(nep—n0)+dz/lamb)  kind=8)
198

199 sistema=matmul (r ,matmul(ret ,matmul (R1, Sistema)))

200 end do

201

202 Ef=matmul (an , matmul (sistema , ( matmul(pol ,Ei))))

203

204 T=Conjg (Ef(1))*Ef(1)+ Conjg(Ef(2))*xEf(2)

205

206 end subroutine

207

208 Subroutine free energy(theta ,k11,k33,dz,n,elastic_energy var ,wp, tinit)
200 Implicit None

210 Integerx4 :: n

211 Real*8, intent(in) :: k11 ,k33,theta(0:n),dz,wp, tinit

212 Real*8, intent(out) :: elastic_energy_var(0:n)

213 Real*8 :: dtheta,d2theta

214

215 do i=1,(n—1)

216

217 dtheta—(theta(i+1)—theta(i—1))/(2.xdz)

218 d2theta=(theta (i+1)+theta(i—1)—2.xtheta(i))/(dzxx2)

219

220 elastic_energy var (i)=&

221 &dtheta*x2x(kll — k33)xdCos(theta(i))+dSin(theta(i))&

222 &+d2thetax(k11+dSin (theta(i))*%x2 + k33xdCos(theta (i))**2)
223

224 end do

225

226 dtheta=(theta(l)—theta (0))/dz

227 elastic _energy var(0)=dtheta*xk33xdCos(theta(i))**x2 + &

228 &(wpxdSin (2% (tinit — theta(i))))/2. + dthetaxkllxdSin(theta(i))*x2
229

230
231
232
233
234
235
236

dtheta=(theta(n)—theta(n—1))/dz
elastic_energy var(n)=(wpxdSin(2x(tinit — theta(i))))/2. — &
&dthetax(k33+xdCos(theta(i))**x2 + k11xdSin(theta (i))**2)

end subroutine

Subroutine eletric _energy (theta ,v,eperpa,deltaE ,n,ele energy density)
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237
238
239
240
241
242
243
244
245
246
247
248
249
250
251
252

254
255
256
257

259
260
261
262

264
265
266
267

Implicit None

Integer, intent(in) :: n

Real«8,intent (in) :: v,eperpa,deltaE ,theta(0:n)
Real+8,Intent (out) :: ele energy density (0:n)
Real*8 :: invsum,sig ,e0=8.85

Integerx4 :: i

ele energy density=0

invsum=1./(eperpa+deltaex(dcos(theta(0)))x%2) &
&—1./(eperpatdeltaex(dcos(theta(n)))**2)

do i=1,n—1,2

invsum=Invsum +4./(eperpa+deltaex(dcos(theta(i)))*x2)+&
& 2./(eperpatdeltaex(dcos(theta(i+1)))*x2)

end do

sig=3.xvxe0/(dz*invsum)

do i—=1,(n-1)

ele_energy var(i)= —(deltaexsig=*+2xCos(theta(i))xSin(theta(i)))/&
& (e0x(eperpa + deltaexcos(theta(i))*x2)xx2)

end do
end subroutine

end program

A.2 Tempos de relaxamento 6tico

Nesta secao, apresentamos o algoritmo que encontra os tempos de relaxamento 6tico
baseado nos transientes de transmitancia. Diferentemente do algoritmo ele nao usa
parametros, em seu lugar, é preciso passar os arquivos xum__Transmission times.dat.

Na primeira linha do codigo, é determinado o endereco da pasta principal, onde as
subpastas devem estar localizadas. Entre as linhas 2 e 6, sao determinadas quais sub-
pastas devem ser inspecionadas. Na linha 12, é definida a ordem que cada pasta seréd
inspecionada.

De saida, sera gerado um arquivo optical thickness.dat em cada pasta inspecionada.
Nele encontramos, na primeira coluna, as espessuras (em pum) e, na segunda coluna, seus
respectivos tempos Oticos (em ms).

Este codigo foi escrito em um script que pode ser executado em um notebook ou
diretamente pelo kernel do MATHEMATICA em um terminal.

optical times all.m

(*+ ::Package:: x)
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[ I N

9

dirr = "/home/rfsouza/ultimoteste";
vves = {"/v_ve=1.05", "/v_vc=1.2", "/v _ve=1.4"  "/v_vec=1.6",
"Jv_ve=1.8", "/v_vc=2.0", "/v_vc=2.2"};
viscosities = {"/vv=0.1", "/vv=0.5", "/vv=1.0", "/vv=1.5"};
anchorings = {"/wp=1000", "/wp=100", "/wp=60"1};
pretilt = {"/Pretilt=0.1","/Pretilt=1","/Pretilt=2","/Pretilt=3","/Pretilt=5"};
SetDirectory[dirr |;

10 Do|

Do|
Do|
Do|
directory =
dirr <> pretilt [[11]] <> viscosities [[oo]] <> anchorings[[pp]] <>
vves [[aq]];

SetDirectory|directory |;

If [Directory[]==directory ,

Print [Directory []];

names — {"2um _Transmission time.dat", "3um _ Transmission time.dat",
"4um Transmission time.dat", "5um Transmission time.dat",
"6um Transmission time.dat", "7um Transmission time.dat",
"8um _ Transmission time.dat", "9um Transmission time.dat",
"10um _Transmission time.dat"};
timeoff = Import|["timeoff", "table"|[[;; , 2]];
espessuras=Import|["timeoff" ,"table" |[[;;, 1]];
respopt = {};
Do|

Clear [ ponto |;

Print [names [[ ii ]]];

maxtransmission = Max|[Import|[names[[ii |]][[;; , 2]1];
transmission =

Map|[{#][[1]], #][[2]]/ maxtransmission} &, Import|[names|[[ii |]]];
Do [If[transmission[[kk, 2]] <= 0.1, ponto = kk, Break[]], {kk,

Length|[transmission], 0, —1}];
j — transmission [[ponto — 5 ;; ponto + 5]];
m = Interpolation[j, InterpolationOrder —> 2];
I = FindRoot[m[y] = 0.1, {y, j[[5, 1]]}];

otictimes = (Part[l, 1, 2] — timeoff[[ii]]);
AppendTo|respopt , {espessuras[[ii]], otictimes}],
{ii, 1, Length[timeoff]}];
ListPlot [respopt |
Export["opticaltimes thickness.dat", respopt]
SetDirectory [ dirr |
,Null]
, {00, 1, Length[viscosities]}]
, {pp, 1, Length[anchorings]}]
{aa, 1, Length[vves]}]
, {11, 1, Length|[pretilt|}]

A.3 Tempos de relaxamento do diretor e de fase

Nesta secao, apresentamos o algoritmo que encontra os tempos de relaxamento do
diretor e de fase. Assim como o algoritmo anterior, ele ndo usa parametros, em seu lugar,
¢ preciso passar os arquivos xum__ Transmission times.dat que contém a transmitancia
da célula em funcao do tempo.
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Nas primeiras linhas, sao determinadas as pastas e subpastas da mesma forma que foi
feito para o algoritmo [A.2]

O design dele necessita de alguns detalhes adicionais que serao abordados brevemente.
Primeiro, é importante para o calculo da fase que saibamos corretamente onde estao
localizados os picos e os vales da curva de fase pelo tempo. Para isso, antes de iniciar
o calculo da fase, o algoritmo isola os picos e os vales da curva utilizando o seguinte
processo:

e Primeiro, o programa compara cada ponto com seus dois vizinhos laterais: caso ele
seja maior que ambos, ele seré classificado como pico, caso seja menor, como vale;

e Devido a pequenas flutuacoes, podem haver vales e picos localizados em locais ina-
dequados. Corrigimos isso removendo os vales cuja transmitincia seja superior a
0.1 e os picos cujo valor de transmitancia seja inferior a 0.9;

e O segundo processo falha em remover os vales localizados na parte final do relaxa-
mento. Para corrigir esse problema, removemos os tltimos "vales"até que o ultimo
extremo seja um "pico". Dessa forma, temos todos os pontos localizados adequada-
mente.

Por meio desse processo, podemos isolar todos os picos e encontrar a diferenca de fase
para todos os pontos. Obtida a diferenca, podemos localizar o valor que mais se aproxima
de €72, que serd o tempo de relaxamento t,,.

Por fim, calculamos os tempos de relaxamento do diretor pelo processo descrito na
secao [3.4]

Esse codigo também foi escrito em um script e pode ser executado em um notebook
do MATHEMATICA ou diretamente pelo kernel deste software em um terminal.

transmission time all.m

1 (% ::Package:: x)

2

3 dirr= "/home/rfsouza/ultimoteste"
4 pretilt = {"/Pretilt=0.01","/Pretilt=0.1","/Pretilt=1","/Pretilt=2","/Pretilt=3",
5 "/Pretilt=4","/Pretilt=5"}

6 vv. = {"/vv=0.1", "/vv=0.5", "/vv=1.0", "/vv=1.5"}

7ww = {"/wp=1000/", "/wp=100/", "/wp=60/"}

s vve = {"v_vec=1.05", "v_vc=1.2", "v_vc=1.4", "v_vc=1.6", "v_vc=1.8",
9 "v_ve=2.0", "v_vc=2.2"};

10 For[qq = 1, qq <= Length[pretilt], qq++,

11 For[pp = 1, pp <= Length|[vv], pp++,

12 For[oo = 1, oo <= Length[ww], oo++,

13 Do|

14 directory =

15 dirr <> pretilt [[qq]] <> vv[[pp]] <>

16 ww[[oo]] <> vvc[[1l]];

17 SetDirectory[directory |;

18 If [Directory[]J==directory ,

19 Print [ directory |;

20 names — {"2um _ Transmission time.dat", "3um _ Transmission time.dat",
21 "4um Transmission time.dat", "5um Transmission time.dat",
22 "6um Transmission time.dat", "7um _ Transmission time.dat",
23 "8um _ Transmission time.dat", "9um Transmission time.dat",
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24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
™
78
79
80
81

"10um _Transmission time.dat"};

timeoff = Import["timeoff", "Table"];
times = {};
phasetimes = {};
Do|
dphases[ii] = {};
extremus = {};

dados = Import[names[[ii]], "table"];
risedata = DeleteCases|[dados, x_ /; x[[1]] > timeoff[[ii, 2]]];
Subscript[i, 0] = Max[Map|[#][[2]] &, risedata]];
Subscript [T,
rise] = (risedata[[Position|[dados,
Nearest [Map[#[[2]] &, risedata],
Subscript[i, 0]«0.9][[1]]][[1, 1]],
1]]) — (risedata[[Position|[dados,
Nearest [Map[#[[2]] &, risedata],
| Subscript[i, O]«0.1][[1]]][[1, 1]], 1]]);
transmission =
Map[{ #][1]] — timeoff[[ii, 2]], #[12]]} &,
DeleteCases|dados, x_ /; x[[1]] < timeoff[[ii, 2]]]];

Do[If[((dtransmission [[jj, 2]] >= dtransmission[[jj — 1, 2]]) &&
(dtransmission [[jj, 2]] >»>= dtransmission[[]j] + 1, 2]])),
AppendTo|extremus, {"pico", jj, dtransmission[[jj, 2]]}], Null];
If[((dtransmission [[]jj, 2]] <=
dtransmission [[jj — 1, 2]]) && (dtransmission [[jj, 2]] <=
dtransmission [[j] + 1, 2]])),
AppendTo|extremus, {"vale", jj, dtransmission[[jj, 2]]}],
Null], {jj, 2, (Length[dtransmission] — 1)}];

extremus =
DeleteCases [extremus ,
x_ /3 (x[[1]] = "pico" &
<[131] < 0.9 || (xI[1]] — "vale" & x[[3]] > 0.1))];
If[Length[extremus] != 0,
While[ Last [extremus |[[1]] = "vale",

extremus = Delete[extremus, —1]J;

If [Length|[extremus| == 0, Break|[]]]];
PrependTo|extremus, {"start", 0}];
If[Last|extremus|[[1]] = "vale",

AppendTo|extremus, {"pico", Length|[dtransmission]}],
AppendTo|extremus, {"vale", Length[dtransmission]}]];
m = Length|[extremus]| — 2;

If[extremus[[2, 1]] == "vale", n =1, n = 2];
Do|Do|
If[0ddQ(n],
AppendTo|
dphases[ii], {dtransmission [[kk,
1]], (2*ArcSin[Sqrt[dtransmission [[kk, 2]]]] + m«Pi)/
Pi}], AppendTo|
dphases|[ii], {dtransmission [[kk,
1]], (2%xArcCos|[Sqrt[dtransmission [[kk, 2]]]] + mxPi)/
Pi}|];, {kk, extremus|[[jj, 2]] + 1,
extremus [[1j + 1, 2]]}1;
n++; m——;, {jj, 1, Length|[extremus] — 1}];
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tp = Cases|
dphases[ii], {_,

Nearest [Map|#[[2]] &, dphases[ii]],
dphases[ii][[1, 2]]%0.13533][[1]]}][[1, 1]];

Subscript [\[Delta], 0] = dphases[ii][[1, 2]];

In El\}/llap[{#[_[]l]]]; Log[(Subscript [\[Delta], 0]/#[[2]])]} &,
data%orfit = De,leteCases[ln, {x_/; x> 1tp, _};

fly_] = Fit[dataforfit, {y}, v];

Subscript [\[Tau], 0] = 2/(f[2] — f[1]);

AppendTo| phasetimes , {timeoff[[ii, 1]], tp}];
AppendTo|times, {timeoff[[ii, 1]], Subscript[\[Tau], 0]}];
, {ii, 1, Length[names]}];

Export|["directortimes thickness.dat", times, "table"];
Export|"phasetimes thickness.dat", phasetimes, "table"];

,Null |
, {11, 1, Length|vvc]|}]]]]
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