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RESUMO

Esta dissertação teve como foco o estudo de células nemáticas sob ancoramentos periódico-
planares. Esse tipo de ancoramento é caracterizado pela presença de uma superfície com
alinhamento homogêneo planar e outra com alinhamento periódico planar. Para tais es-
tudos, foram utilizados métodos computacionais baseados no algoritmo de Metropolis,
um caso particular do método de Monte Carlo. Nesses estudos, as interações entre pa-
res foram dadas pelo potencial de Lebwohl-Lasher, uma versão discretizada do proposto
por Maier e Saupe. As análises realizadas foram baseadas na obtenção de isosurfaces,
relativos ao parâmetro de ordem S, de texturas, confeccionadas a partir das matrizes de
Mueller, e dos parâmetros de ordem relacionados as direções laboratoriais. Com esses
métodos, as células foram estudadas em diferentes condições. Em um primeiro momento,
o ancoramento forte foi utilizado para investigar a dependência que a estrutura molecular
apresenta em relação a espessura e a periodicidade da amostra. Em um segundo cenário,
o uso do ancoramento fraco, fundamentado no modelo de Rapini-Papoular, foram utiliza-
dos para investigar a extensão da influência das superfícies. Por fim, os efeitos causados
por um campo elétrico aplicado foram investigados.

Palavras-Chave: Alinhamento periódico-planar. Simulações de Monte Carlo. Potencial
de Lebwohl-Lasher.



ABSTRACT

This work focused on the study of nematic cells under periodic-planar anchoring. This
anchoring is characterized by the presence of a homogeneous planar alignment surface
and a periodic planar alignment. For these studies, we used computational methods
based on the Metropolis algorithm, a particular case of the Monte Carlo method. In
these studies, the pairwise interactions were given by Lebwohl-Lasher potential, which is
a discretized version of the one proposed by Maier and Saupe. The analyzes were based on
the isosurfaces of the order parameters, on textures, made through the Mueller matrices,
and of the order parameters, related of the laboratory order. With these methods, the
cells were studied under different conditions. Among them, strong anchoring was used
to investigate the dependence of the molecular structure on the thickness and periodicity
of the sample. In a second scenario, the use of weak anchoring, based on the Rapini-
Papoular model, was used to investigate the extent of the surfaces influence. Lastly, the
effects caused by an applied electric field were investigated.

Keywords: Periodic-planar anchoring. Monte Carlo simulations. Lebwohl-Lasher po-
tential.



































































escrita, então, como

Pcirc = 1
2


1 0 0 ±1
0 0 0 0
0 0 0 0
±1 0 0 1

 , (2.30)

com o sinal positivo para um polarizador de direita e negativo para um de esquerda.
Tendo o vetor de Stokes e as matrizes de Mueller para polarizadores, falta agora uma

matriz que represente os retardadores. Denotando, então, a matriz para retardadores
como MK , com

MK =


M11 M12 M13 M14

M21 M22 M23 M24

M31 M32 M33 M34

M41 M42 M43 M44

 , (2.31)

e um feixe luminoso denotado pelo vetor de Stokes S, nota-se que o feixe após o atraso
pode ser escrito como

S ′ = MK · S =


S ′0

S ′1

S ′2

S ′3

 =


M11 M12 M13 M14

M21 M22 M23 M24

M31 M32 M33 M34

M41 M42 M43 M44




S0

S1

S2

S3

 (2.32)

=


S0M11 + S1M12 + S2M13 + S3M14

S0M21 + S1M22 + S2M23 + S3M24

S0M31 + S1M32 + S2M33 + S3M34

S0M41 + S1M42 + S2M43 + S3M44

 .

Para encontrar os elementos da matriz MK e para que, no caso generalizado, o retar-
dador cause um atraso δ em uma direção θ qualquer, pode-se partir do campo elétrico
inicial,

~Ei = E0x cos(kz − ωt)̂i+ E0y cos(kz − ωt+ ε)ĵ (2.33)

e, além disso, pode-se realizar a mudança de coordenadas:

î′ = cos θî+ sen θĵ, (2.34a)
ĵ′ = − sen θî+ cos θĵ, (2.34b)

para que î′ coincida com a direção de atraso.
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assim, a interação entre feixes coerentes. Por outro lado, o vetor de Jones descreve apenas
a parte polarizada da luz, diferente do vetor de Stokes, que guarda a intensidade total do
feixe.
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Com base nisso, Ulam junto com John von Neumann passou a realizar simulações
com o objetivo de calcular a difusão de nêutrons em materiais fissionáveis. Esse método,
futuramente batizado por Nicholas Metropolis como método de Monte Carlo, pode ser
descrito como todo método que resolva um problema a partir de variáveis aleatórias,
podendo ser aplicado em diversas áreas, como Física, Biologia, Estatística, entre muitas
outras.

Um exemplo comum, para melhor entender o funcionamento desse método, é dado
pelo cálculo do valor de π. Para isso, define-se a relação:

Ac
Aq

= π(l/2)2

l2
, (3.1)

como tendo a área de uma circunferência com diâmetro l descrita por Ac e a área de um
quadrado de lado l por Aq. Com essa relação, o valor de π pode ser calculado a partir de

π = 4Ac
Aq

. (3.2)

Com isso, basta definir uma rede quadrada de tamanho i× i. O cálculo das áreas pode
ser realizado a partir do sorteio de pares ordenados inteiros (x, y) com valores entre (0, 0)
e (i, i). Para calcular a “área” do círculo, quando for obtido

√
x2 + y2 ≤ i, aumenta-se o

valor de um contador arbitrário, nc, por exemplo, em uma unidade. Para o quadrado, são
computados todos os sorteios, pois todos os pontos estão definidos dentro desse quadrado.

Percebe-se que, para esse exemplo, foi utilizado um quarto de circunferência com
raio i para um quadrado de mesma dimensão, simplificando os cálculos realizados pelo
computador sem afetar a razão entre as áreas. Para n sorteios, tem-se que o valor estimado
de π é dado por

π = 4nc
n
. (3.3)

Ao realizar tal método, tem-se que a precisão é afetada pelos seguintes elementos:

• o tamanho da rede, pois uma rede maior faz que a área entendida como parte da
circunferência se torne mais próxima do formato que deveria possuir;

• o número de pontos sorteados, pois, como em todo estudo estatístico, um valor
elevado de dados é necessário para se obter uma boa média;

• a aleatoriedade do gerador de números aleatórios, pois, sendo que apenas valores
pseudoaleatórios podem ser produzidos por computadores, quanto maior a sequência
gerada e mais uniformemente forem distribuídos os valores, mais confiável será o
resultado obtido.

Para esse exemplo específico, o primeiro item pode ser resolvido sorteando-se pares or-
denados reais entre (0, 0) e (1, 1), em vez de valores inteiros. Desse modo, não é necessário
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