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Resumo

Este trabalho utilizou métodos numéricos para mostrar a evolu¢ao temporal de um
cristal liquido, resolvendo um sistema de cinco equagoes acopladas que nao possuem solu-
¢ao analitica. A partir desses resultados foi feita uma medida da fun¢ao de autocorrelagao
para cada passo temporal dessa simulagao. Aplicando a transformada de Fourier da au-
tocorrelacao pode se obter o fator de estrutura, onde uma variavel passa do espaco usual
para o espac¢o dos nimeros de onda (l;) A média dos resultados nos ajuda a mensurar a
evolucao temporal de uma grandeza, que leva o nome de comprimento caracteristico, e faz
uma média das distancias e tamanhos dos defeitos topologicos de uma série de sistemas
de cristais liquidos do tipo nematico, com variacoes de temperaturas diferentes. A partir
dessa dinamica obteve-se a inclinagao de cada reta para cada variagdo de temperatura.
O modelo apresentado mostra a evolugao da ordem orientacional do cristal liquido por
meio de um tensor de segunda ordem simétrico e com traco nulo. Utilizando esse tensor é
realizada a descricao das densidades de energia envolvidas tanto na formacgao dos defeitos
quanto na perturbacao de um diretor. Para uma boa resolucao das equagoes presentes,
foram combinados dois algoritmos. A diferenca finita pra calcular as derivadas espaciais
com a integracao temporal de Runge-Kutta para resolver as equacoes de relaxamento ne-
matodinamicas, sem a presenca de flutuagoes térmicas e fluxos hidrodinamicos. Por meio
do programa, foi feito uma analise na dinamica do comprimento caracteristico de um cris-
tal liquido nematico uniaxial. Alguns métodos foram testados para realizar esse calculo.
Alguns deram resultados proximos ao esperado, outros nem tanto. O que a literatura nos
apresenta é que essa dindmica respeita uma lei de poténcia temporal L o t*, com o = 1/2.
Testando diferentes maneiras para calcular essa dinamica constatou-se que alguns deles

podem apresentar resultados nada satisfatorios, como nos casos em que se utilizou o pa-

xii



rametro de ordem escalar uniaxial. Os melhores resultados foram obtidos por meio da
utilizagdo do parametro de ordem tensorial, calculando-se entao valor médio do seu vetor
de onda no espaco de Fourier ou o valor médio do vetor de onda no espago de Fourier ao
quadrado. A partir daqui, os métodos nao precisos foram ignorados. Foi verificado que
para sistemas 2D as inclina¢des variaram de 0,48 a 0,5 antes da formacao dos defeitos,
a depender do método utilizado e de 0,33 a 0,95 depois da formacao. No sistema 3D, a

variacao ocorreu de 0,48 a 0,50 antes da formacao.

Palavras chave: cristais liquidos nematicos, defeitos topologicos, comprimento ca-

racteristicos.
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Abstract

This work made use of numerical methods to show the time evolution of a liquid
crystal, solving a system of five coupled equations that do not have an analytical solution.
From these results, a measure of the autocorrelation function was made for each time step
of this simulation, taking the Fourier transform of the autocorrelation to obtain the struc-
ture factor, a variable passing from the usual space to the space of wave numbers ( Veck),
its average helps us to measure the temporal evolution of a quantity called characteris-
tic length, which averages the distances and sizes of the topological defects of a series of
nematic-type liquid crystal systems with different temperature variations. From this dy-
namics, the slope of each straight line was obtained for each temperature variation. The
model presented shows the evolution of the orientational order of the liquid crystal through
a symmetrical second-order tensor with zero trace. Using this tensor, the description of the
energy densities involved both in the phase transition and in the perturbation of a director
is performed. For a good resolution of the present equations, a finite difference algorithm
was combined to calculate the spatial derivatives with the Runge-Kutta temporal integra-
tion to solve the nematodynamic relaxation equations, without the presence of thermal
fluctuations and hydrodynamic flows. Through the program, an analysis was made on the
dynamics of the characteristic length of a uniaxial nematic liquid crystal. Some methods
have been tested to perform this calculation. Some gave results close to expectations,
others not so much. What the literature shows us is that this dynamic respects a temporal
power law L o t, with a = 1/2. Testing different ways to calculate this dynamics, it was
found that some of them may present unsatisfactory results, as in the cases in which the
uniaxial scalar order parameter was used. The best results were obtained by using the ten-

sor order parameter, then calculating the average value of its wave vector in Fourier space
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or the average value of the wave vector in Fourier space squared. From here, non-accurate
methods were ignored. It was then verified that for 2D systems, the slopes ranged from
0.48 to 0.5 before the phase transition, depending on the method used, and from 0.33 to
0.95 after the transition. In the 3D system, the variation occurred from 0.48 to 0.50 before

the transition.

Keywords: nematic liquid crytals, topologigcal defects, characteristic lenght.
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Introducao

Alguns materiais apresentam formatos assimétricos em suas moléculas constituintes.
Isso faz com que na transicao isotrépica-cristalina, esses materiais tenha mesofases inter-
mediarias que possuem caracteristicas tanto de um liquido isotrépico, como por exemplo,
a fluidez, quanto de um sélido cristalino, como por exemplo, ordem orientacional de longo
alcance. Esses materiais recebem o nome de cristais liquidos e s@o o objeto de estudo desta
dissertacao.

Na transi¢ao de fase acima citada, apds ocorrer a quebra de simetria da fase isotrépica,
esses sistemas podem apresentar algumas irregularidades que impedem o sistema de ir para
seu estado de menor energia, os chamados defeitos topoldgicos. Defeitos topoldgicos nao
sao uma exclusividade dos cristais liquidos, eles ocorrem em outros varios sistemas. [2, 3]

A evolugao temporal dos defeitos topologicos pode trazer algumas informagoes per-
tinentes para se analisar nesse tipo de sistema. Utilizando um algoritmo em linguagem C
e métodos numéricos, um sistema que simula um cristal liquido em duas e trés dimensoes
foi evoluido desde a fase liquida até a nematica, mostrando o comportamento e o tipo de
cada um dos defeitos presente na amostra.

O presente trabalho foi dividido em 4 capitulos. No primeiro, é apresentado um
panorama geral do que sao cristais liquidos, os tipos de moléculas que os constituem e as
diferentes mesofases existentes, além de como a luz se comporta num meio birrefringente.

No segundo capitulo, foram definidas algumas grandezas para se quantificar o com-
portamento do sistema, sdo elas: o diretor (e co-diretores para sistemas biaxiais) e os
pardmetros de ordem escalar uniaxial e biaxial. A partir disso, definiu-se o pardmetro de
ordem tensorial, que foi utilizado para definir as densidade de energia de transicao de fase

(modelo de Landau-de Genes) e a densidade de energia eléstica.



No terceiro capitulo, foi descrito como as densidades de energia regem a dindmica dos
parametros de ordem e do versor. Primeiramente, minimizando as densidades de energia
por meio da equacao de Euler-Lagrange, na sequéncia a dinamica é dada pela equacgao
de Beris-Edwards. Uma descricdo dos defeitos topoldgicos e seus tipos também foram
descritos, minimizando a energia de Frank para caracterizar os defeitos. Por fim, um breve
resumo da funcao de correlagao foi posto e feito sua transformada de Fourier para se utilizar
o métodos para o calculo do comprimento caracteristico.

O capitulo 4 tem os resultados obtidos para sistemas 2D e 3D. Primeiro vendo a
evolucao dos defeitos tipoldgicos formados, foi mostra-se também como se comportam os
diretores proximos a esses defeitos. Em seguida, foi apresentado os resultados para a dina-
mica do comprimento caracteristico variando a temperatura. Por fim, tem-se uma anélise
de como é o comportamento das inclinagoes dessa dinamica em termos da temperatura.

Por 1ltimo, se tem uma conclusao, discussao e perspectivas.



Capitulo 1

CRISTAIS LIQUIDOS

De modo geral, a matéria pode ser encontrada em trés estados fisicos: sélido liquido
e gasoso. O estado sélido cristalino ocorre quando suas moléculas constituintes estao numa
organizacao periddica, bem organizadas. Ao aquecer suficientemente um sélido cristalino,
ele perde essa caracteristica de periodicidade e as moléculas distribuem de forma aleatéria.
Continuando esse processo de aquecimento o liquido se torna um gas, nesse estado as
moléculas se movimentam mais e ha uma energia de repulsao maior.

Alguns materiais organicos possuem fases intermediarias ao sofrerem essa transicao.
Isso se d4 devido a esses sistemas mesomorficos! possuirem formato com forte anisometria
nas moléculas que constituem essa matéria. Essas mesofases sao chamadas de cristais
liquidos. Esse aspecto anisotropico gera uma direcao preferencial fazendo com que essas
moléculas se organizem de maneira paralela a um eixo comum. Esse eixo comum leva o
nome de diretor, e é representado por 77, a Figura 1.1 mostra que o diretor possui uma
simetria de extrema relevancia, os estados 7 e —7 sdo equivalentes [4].

As mesofases da transicao liquido cristalina podem ser formadas de duas maneiras:
por um processo puramente térmico, os chamados cristais liquidos termotrépicos e/ou
através da concentracao relativa, que recebem o nome de cristais liquidos liotrépicos. Uma

breve andlise dessas classes de cristais liquidos sera feita a seguir.

Do grego mesos morphe: forma intermedidria.



(a) Sélido cristalino (b) Cristal Liquido (¢) Liquido isotrépico

Figura 1.1: Representagdo organizacional das moléculas em: (a) um sélido cristalino, (b)
um cristal liquido e (¢) um liquido isotrépico.

1.1 Cristais Liquidos Termotroépicos

Os cristais liquidos termotrépicos sao formados por moléculas organicas anisotropicas
2 que podem possuir formato de cilindro, disco ou até mesmo formas mais exdticas como
uma banana, alguns exemplos sdo vistos na Figura 1.2

Esses cristais possuem basicamente quatro fases: memdtica, esmética, colunar e blue
fase.

A fase nematica possui ordem orientacional definida pelo diretor 7 e ordem posicional
de curto alcance. Ao se dizer sobre ordem orientacional, refere-se a dire¢do preferencial de
cada molécula desse cristal. A ordem posicional diz respeito a posicao dessa molécula em
respeito as outras moléculas, isto é, seus centros de massa nao apresentam fraca correlagao
devido a isso a fase apresenta fluidez.

Se a fase é formada por moléculas alongadas, ela recebe o nome de nemdtica calamitica
e 0 eixo principal da molécula tende a se orientar ao longo do diretor, como visto na figura
1.3a. Outro caso sao as moléculas em formato de disco, que podem ser vistas na figura
1.3b. Nessa situacao a orientacao delas é perpendicular ao plano da molécula e a fase leva
o nome de nemdtica discotica [5].

Observada primeiramente em 2004, a fase memdtica biaxial possui além do diretor,
7, um co-diretor [3 , que também possui equivaléncia com — [6]. Como pode ser visto

na figura 1.3c, essa fase possui moléculas em formato de caixas. A anisometria das trés

2A anisotropia é uma caracteristica de moléculas que tem um direcdo preferencial.
3Uma terceira direcdo preferencial é formada do produto vetorial 7 x [

4
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Figura 1.2: Exemplos de moléculas de cristais liquidos termotrépicos. Na figura (a) tem
o formato de um bastdo, na figura (b) um molécula discética e na (c¢) uma molécula do
formato de banana.

diregoes nao garante uma fase biaxial, uma forte agitacao térmica pode levar a flutuagoes
em algum dos eixos da molécula fazendo com que ela passe a apresentar fase nematica
uniaxial. Do mesmo modo, um cristal liquido na fase uniaxial pode se organizar de modo
a apresentar uma fase nemética biaxial [4].

Outra fase conhecida ¢ a nemdtica quiral *, também conhecida como colestérica.
Geralmente formado por moléculas que ndo possuem simetria especular e moléculas com
forma de banana. Essa assimetria gera uma tor¢ao no direcdo em relagao a outro plano

molecular, formando assim estruturas helicoidais, como visto na figura 1.3d [7].

40 termo quiral est4 ligado a propriedade geométrica relacionada a simetria da molécula, uma molécula
quiral ndo se sobrepde a sua imagem no espelho.
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Figura 1.3: Moléculas organizadas: (a) em formato de cilindro na fase nemética calamitica,
(b) em formato de disco formando a fase nemaética discética, (c¢) em formato de caixas

gerando um cristal liquido biaxial e (d) um cristal liquido com moléculas quirais.

Na fase esmética as moléculas se distribuem em camadas, possuem ordem translacio-
nal entre essas camadas e uma ordem orientacional em cada camada. Apesar de toda essa
organizacao, os centros de massa das moléculas de uma mesma camada estao distribuidos
de maneira irregular, se assemelhando entao de um liquido isotrépico em duas dimen-
soes [8]. A fase esmética pode ainda ser dividade em trés tipos, nenhum deles apresenta

correlacao entre suas camadas:

o Esmética A: Nesse tipo de cristal liquido esmético o diretor 77, € normal ao plano das

camadas, como pode ser observado na figura 1.4a.

o Esmética C: Nesse caso, o diretor possui uma leve inclinacdo em relacao a camada,

figura 1.4b.

o Esmética C*: Ou esmética C quiral. O asterisco indica que o cristal liquido é formado

por moléculas quirais, o que gera uma torc¢ao no diretor de um plano para ou outro.

A fase colunar possui moléculas em formato de disco, devido a isso, ela se caracte-
riza por possuir uma simetria de translagdo entre as colunas formadas pelo empilhamento
de suas moléculas, figura 1.5 enquanto isso, as moléculas dentro de uma mesma coluna
nao apresentam regularidade no distanciamento de uma para a outra [5]. Devido a essas

caracteristicas, os cristais liquidos se assemelham a um liquido em uma dimensao.



(s vy
QDL 0

Figura 1.4: Representagao das fases (a) esmética A e (b) esmética C

Figura 1.5: Representacao da fase colunar.

A Blue Phase, Também conhecida como double twist [9] sofre torcao em planos con-
secutivos e em planos perpendiculares, como visto na figura 1.6. E uma fase tridimensional

composta por moléculas quirais. Pode ser divido ainda em trés subcategorias:

o BPI: Nesse caso os cilindros se organizam de modo que um cubo de corpo centrado

(body centred cubic - bee) é formado devido a dupla torgao.
o BPII: Aqui é formada uma rede ctibica simples.

o BPIII: Fase amorfa com os cilindros apresentando uma distribuigao aleatoria e fle-

xivel, podendo, em alguns casos, se entrelagar [5].
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Figura 1.6: Cilindro formado por moléculas com dupla torcao. Note que conforme a cama
¢ mais externa, maior é seu angulo em relacao a um eixo normal ao centro do cilindro, até

chegar a 45° na camada mais externa.

1.2 Cristais Liquidos Liotrépicos

Para entender o que é um cristal liquido liotrépico é preciso entender o que os forma.
As moléculas anfifilicas, moléculas que apresentam uma cabecga polar e uma cauda apolar.
Polaridade, nesse contexto, estéd relacionada a solubilidade desse composto em agua, isto é,
parte da molécula é hidrofilica (soltivel em meio aquoso) e parte é hidrofébica (insoltivel em
agua, porém pode ser soltivel em outros meios). Na figura 1.7 pode ser visto a parte polar,

circulada, e a cauda apolar formada por cadeias de carbono de uma molécula anfifilicas.

H H H H H H H H
IRIRINIRIRIRININ
H—C 1> 1> e 1> e 1> e 1> e” 1> e 1> e’ 1>
' H 1l H Il HIHIHIHIHIH I
H H H H H H H H H

-~

Figura 1.7: Estrutura molecular do sabao, um exemplo de molécula anfifilica.

Ao serem adicionadas de forma gradual num solvente polar, num dado momento
ela atinge uma concentracgao critica e a partir desse momento elas formam agregados que
recebem o nome de micelas [10]. Tais agregados blindam a parte hidrofébica do solvente
polar. As micelas sdo essenciais para os cristais liquidos liotrépicos, pois sao elas que dao
sua fase, que varia de acordo com a forma da micela, podendo ser cilindrica, discotica, do

formato de uma caixa de foésforo, entre outras.



Nematica - A diferenca da fase nematica de um cristal liquido liotrépico para um
cristal liquido termotropico estda unicamente nos seus constituintes. Quando a fase é for-
mada por moléculas com formato de cilindro recebe o nome de fase nematica calamitica,
se a molécula tem forma de disco, a fase tem o nome de nemética discotica. Visto pela pri-
meira vez em 1980 [11], a fase nemética biaxial para cristais liquidos liotrépicos é formada
devido a organizacao das micelas em formato de caixas de fosforo.

Lamelar - Nessa fase as micelas sao formadas de modo que as moléculas anfifilias se
organizem para que sua 'cabeca'proteja a cauda hidrofébica de entrar em contato com o
solvente polar. Uma representacao dessa fase pode ser vista na figura 1.8. Essa fase pode

ser comparada com a fase esmética A e tem semelhanga com membranas celulares [12].

]

Figura 1.8: Representagao da fase lamelar. Aqui vale lembrar que a camada de solvente

polar é muito menor que a bicamada formada pelas micelas.

Hexagonal - Nessa fase as moléculas anfifilicas se organizam de modo que formam
longos cilindros. Os cilindro se agrupam ainda de uma maneira que geram um hexagono,
como visto na figura 1.9. As cadeias de carbono dentro dos cilindros apresentam um
ordenamento tipo liquido [13]. Essa fase pode ocorrer de duas maneiras: quando o solvente
¢é polar, como a agua, e a parte hidrofilica da molécula fica por fora, protegendo a cauda
hidrofébica. Outra maneira é quando o solvente é apolar e a parte hidrofilica fica para
fora, radialmente ao cilindro [14], recebendo o nome de fase hexagonal reversa. Nesse caso

a agua esta dentro da micela cilindrica reversa. Essa fase é bem mais rara de acontecer.



Figura 1.9: Fase hexagonal vista de cima.

Cubica - Nessa fase encontra-se um caso mais dificil de ocorrer que nas fases antes
estudadas. Existem vérias fases ctibica liotrépica [14]. As micelas se organizam formando
esferas que se organizam como cubos, podendo ser cubo simples, cubo de face centrada,
entre outros [13].

Esponja - As moléculas anfifilicas novamente se organizam em bicamadas que, por
sua vez, formam superficies fechadas com buracos espalhados aleatoriamente pela estrutura

formada [15]. Um exemplo pode ser visto na Figura 1.10.

N

22

Figura 1.10: Organizacao das moléculas anfifilicas numa fase esponja.

O préximo passo para a realizacao dos estudos deste trabalho é entender o que acon-
tece quando um feixe de luz passa por um cristal liquido. Sera abordado também como
é realizada uma medida de microscopia éptica de luz polarizada. Esta técnica é essencial

para que se possa ver como os diretores se organizam na amostra do cristal liquido.
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1.3 Propagacao da Luz em um Cristal Liquido

Todo cristal liquido é um meio anisotropico, o que significa que ele possui algumas
propriedades que variam conforme a direcdo que se analisa, por exemplo, o indice de
refragdo, que tem valores diferentes dependendo da direcdo que se analisa. Esses meios
sao chamados de meios birrefringentes. Isso ocorre porque esse tipo de material possui
duas constantes dielétricas, uma perpendicular €, e outra paralela, € ao eixo 6ptico. No
caso dos cristais liquidos, existem dois indices de refracao: um ordinario, perpendicular
ao eixo optico, n, = /€1, e um indice de refragao extraordinario, n. = /€|, paralelo ao
eixo optico. Em cristais liquidos, o eixo éptico coincide com a direcao do diretor. Aqui, os
€1 e € sao as constantes dielétricas perpendicular e paralela do material respectivamente.
Como consequéncia, ao passar por um cristal liquido, um feixe de luz pode ser estudado
como duas ondas linearmente independentes e polarizadas.

E definida ainda a diferenca An = n. — n, como a medida de birrefringéncia do
material. Se n. > n,, o material é uniaxial positivo, se n, < n,, o material é uniaxial
negativo. Exemplos dessas caracteristicas sao vistas na figura 1.11.

Para estudar essas ondas linearmente polarizadas, considera-se um feixe de luz pon-
tual que incide na origem de coordenadas dos sistema, que por sua vez, é exatamente o
centro do material, com o eixo 6ptico do cristal liquido coincidindo com o eixo x, o que
significa que nesse eixo o material apresenta uma constante dielétrica € e nos demais eixos
possui constante dielétrica € .

Um tempo apos a emissao desse pulso luminoso, como pode-se ver na figura 1.11, exis-
tirdo duas frentes de onda: a circular, chamada de onda ordinaria e a eliptica, que se trada
da onda extra-ordinaria. O campo elétrico da onda ordinaria oscila perpendicularmente ao
plano = — y, logo, perpendicular também ao eixo éptico, fazendo com que sua velocidade
seja v, = ¢/n, em todas as dire¢des. Ja a onda extra-ordinaria tem seu campo oscilando
sobre o plano x — y e sua velocidade depende da diregdo em que ela se propaga [16]. Sendo

assim, trés casos sao necessario para se analisar a onda extra-ordinaria:

« Se o campo elétrico oscila na direcao do eixo 6ptico, ele esta sujeito apenas a constante

dielétrica € e sua velocidade é dada por v. = ¢/ne.
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(a) Meio birrefringente positivo. (b) Meio birrefringente negativo.

Figura 1.11: Ondas se propagando em meio birrefringente negativo e positivo. Os pontos
A e B de ambas imagens é onde as ondas se tocam, o eixo que conecta esses pontos é
chamado eixo 6ptico.

o Aqui tem-se o mesmo caso da onda ordinaria, ou seja, o campo elétrico dessa onda
oscila sobre o eixo y e sente apenas a influéncia da constante €,. Sua velocidade é

V.

o Por fim, o campo pode possuir uma componente no eixo x e outra no eixo y, nesse
caso, ambas constantes vao influenciar o campo e sua velocidade vai ser uma combi-

nagao das velocidade v, e v,.

A partir de agora, sabendo como uma luz se propaga num cristal liquido uniaxial, sera
descrita quantitativamente como funciona a técnica experimental de microscopia éptica
de luz polarizada, uma técnica muito importante para realizar andalises de fases liquido
cristalinas.

Essa técnica consiste em passar uma luz branca por um polarizador linear. Esse
feixe polarizado atravessa uma amostra de cristal liquido contido num porta amostras.
Apo6s isso, os dois feixes polarizados atravessam um outro polarizador, inclinado 90° do

primeiro, esse segundo polarizador recebe o nome de analisador. Por fim esses dois feixes
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atingem um sensor de captagao de imagem ( Charge-Coupled Device - CDC'). Essa CDC vai

funcionar como um medidor de intensidade dos feixes de luz que atravessam o analisador.

Uma representacao esquematica da microscopia 6ptica de luz polarizada pode ser vista na

imagem 1.12.

luz polarizada

|
fonte
de luz ’

polarizador

extraordinario |
|

raio analisador
1
Y A

analisador

A

polarizador

xr

raio y

ordinario

amostra de
cristal liquido

Figura 1.12: Esquema experimental da microscopia éptica de luz polarizada.

Essa intensidade pode ser calculada, para isso sera considerado um caso em que o

diretor do cristal liquido possa estar orientado em qualquer dire¢ao e um feixe de luz branca

se propaga no eixo z. Apds passar pelo primeiro polarizador, a luz branca tem intensidade

Iy = A?, onde, A é a amplitude da onda linearmente polarizada. Ao passar pela amostra de

cristal liquido, essa onda pode ser decomposta em duas outras ondas. Dai em diante esses

feixes se tornam o ordinario e extraordinario com polarizacdo mutuamente perpendicular

e amplitude Asinf e Acosf respectivamente, com [ sendo o angulo formado entre a

projecao do diretor @ no plano do polarizador e a dire¢ao de polarizagao do feixe incidente.

Os feixes ordinario e extra-ordinario se propagam sobre diferentes constantes dielé-

tricas, logo suas velocidades sao diferentes e, consequentemente, o tempo pra atravessar a

amostra de cristal liquido é diferente. Esses tempos podem ser definidos como:

No caso, foram considerados

(1.1)

indice de refragdo como n, = ¢/v, e N(0) = c¢/v..
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Além disso, d é a espessura da amostra, v, e v, sdo as velocidades das onda ordinaria e
extra-ordindria, sujeitas aos indices de refracdo n, e N(0) respectivamente. Pra deixar
claro, N () tem essa dependéncia angular, pois a interagdo da onda com a constante
dielétrica varia conforme o angulo, conforme demonstrado na figura 1.11. Outra relagao
utilizada nessa equagao foi, ¢ = wAo/2m, em que ¢ é a velocidade da luz no vicuo, w é a
frequéncia da luz no cristal liquido e Ay é o comprimento de onda da luz no vicuo®.

Apos atravessar a amostra de cristal liquido pode ser feita a descricdo da parte

ondulatéria do campo elétrico das ondas ordinaria e extra-ordinaria.

a = Asin (f)cos[w (t — t,)] = Asin () cos [wt - iﬂnod} ,
0

b= Acos(f)cos|w(t—t.)] = Acos () cos {wt - i:N(Q)d],

E suas projecoes sobre o analisador devem ser:

a' = Asin () sin (6 + W) cos {wt - 27Tnad},
2 Ao

b = Acos (f) cos <5 + ;T) cos {wt - iﬂN(G)d],

0
utilizando as identidades trigonométricas sin ( + 7/2) = cos (f) e cos (8 + 7/2) = —sin (/3),

as equagoes acima se tornam:

a' = Asin () cos (8) cos {wt — 27rnod},
Ao

V' = —Acos () sin () cos {wt — 27TN(@)d},
Ao

Agora, define-se algumas relagoes contidas na equagao acima como A; = Asin () cos (3),

5Nesse ponto deve-se ser notado que se trata de uma luz branca, que é uma soma de varios comprimento
de onda, logo, para cada A haverd um tempo diferente.
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Ay = —Acos () sin (), 1 = 2mngd/Ag e wo = 20N (0)d/ Ny para se obter:

a' = Aj cos [wt — pq], (1.2)

V' = Ajcos [wt — o], (1.3)

As ondas, ao passar pelo analisador, saem com mesma polarizacdo, seus campos
elétricos oscilam na mesma direcao, com mesma frequéncia e por consequéncias se somam,

gerando uma onda resultante A, dada por:

A= A2+ A2 4 2A,A5cos 01 — 0. (1.4)

Substituindo a equagao (1.2) e (1.3) em (1.4), se obtém a intensidade de luz que
o CDC capta apos o feixe branco atravessar os dois polarizadores e a amostra de cristal

liquido entre eles

=L g2 28y sin? | 4N (60) — ny)| (1.5)
2 Ao
A relagdo de N(0) é dada por [17]
N(0) = folte ,
\/ng cos? f + n, sin? 0

que substituido na equagao (1.5), fica:

IO .. 2 .2 md NeNyo
I = —sin” (20) sin” | — —ne | |- (1.6)
2 [/\0 \/ng cos? 0 + n, sin? 0

O termo Ip/2 na equacao acima representa a intensidade de uma luz néo polarizada

ap6s passar por um polarizador linear. Para normalizar essa grandeza serda considerado
Iy/2 = 1. Além disso, o tltimo termo da mesma equagao possui dependéncia com o
comprimento de onda, o que quer dizer que, ao ser iluminado com luz branca, apenas
algumas cores terao intensidades diferente de zero, formando imagens como vista na figura

1.13. Quando o vetor de onda k da luz faz um angulo # = 0 com o diretor a intensidade
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captada pelo CDC também é zero. O mesmo ocorre quando o adngulo entre o eixo do

polarizador e a projecao do diretor em seu plano é paralelo (f = 0) ou perpendicular

(8 =m/2) [5].

Figura 1.13: Também conhecida como textura de Schlieren, esta imagem mostra uma
gota do cristal liquido 5CB na transicao isotropica-nematica vista pela microscopia de luz
polarizada. Foi obtida no laboratério de fluidos complexos da Universidade Estadual de

Maringd e tem um tamanho de 520 x 320um?

Caso nao haja a intenc¢ao de se obter as cores, a equacao (1.6) pode ser tomada com
siHQ[%l(N (0) — no)] = constante, esse resultado é vélido se a luz que ilumina a mostra for
branca. Além disso, se ao invés de se considerar um cristal liquido uniaxial utilizar-se de
um cristal liquido biaxial, o resultado seria o mesmo, pois a medida de birrefringéncia em
sistemas biaxiais é dada apenas pela diferenga entre o maior e o menor valor do indice de

refracdo [17,18]. Para esses casos, basta o uso de

I o sin? (23)
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Capitulo 2

ORDEM E ENERGIA DA FASE
NEMATICA

No capitulo 1 foram descritos, de forma qualitativa, algumas caracteristica que defi-
nem o que é um cristal liquido, como o formato das células que os compoe, ordem orienta-
cional e translacional. Agora serd apresentado uma maneira quantitativa de definir como
as moléculas se organizam na matéria, sao eles dois parametros de ordem, um uniaxial e
um biaxial, que darao bagagem para usar uma grandeza mais geral, o parametro de ordem
tensorial. Serao ainda postas energias envolvidas no processo de transicao de fase e de
perturbacao de um diretor em relacdo a outro em funcao dos pardmetros envolvidos na

transicao da fase isotropica para a nematica e a energia elastica.

2.1 Parametro de Ordem Escalar Uniaxial

Observando duas fases distintas de um cristal liquido: a nemaética e a esmética, por
exemplo, como na figura 2.1, onde vemos que apesar de possuirem o vetor diretor iguais,
suas moléculas estao distribuidas de maneira diferente.

Essa organizacdo pode ser quantizada por uma funcao de distribuicido normalizadal,
f(0)dh, que fornece a probabilidade de encontrar o eixo principal de uma molécula for-

mando um angulo entre 6 e # + dff com o diretor. Como as moléculas possuem simetria

L £(0)dQ = [Z7 [T f(6)senddfd = 1
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(a) (b)

Figura 2.1: Um cristal liquido na fase nematica, em (a) possui um grau de ordenamento,
em (b) outro, porém ambos os casas trata-se da fase nematica.

cilindrica o angulo azimutal ¢ pode ser desconsiderado. Para quantificar esse grau de ali-
nhamento, é preferivel que se utilize um parametro numérico ao invés de uma funcao, é ai

que definimos o pardmetro de ordem escalar uniaxial, conforme equagao (2.1).

S = (Py(@q)) = ;<cos2 o-1)=2r [ " Py(cos 0)£(6) sen 040, (2.1)

P é o segundo polinémio de Legendre e 6 o angulo entre o eixo principal da molécula e
o diretor [19]. O quarto polinémio de Legendre também poderia ter sido utilizado para
calcular esse parametro. Além disso, como era esperado nao ha a dependéncia do angulo
azimutal e a simetria da fase nematica ¢ mantida (7 = —n).

Tomando alguns casos, por exemplo se f(0) = §(0)/4r ou f(0) = 6(0 — 7)/4m,
obtemos S = 1, é quando as moléculas estao alinhadas ao diretor. Ja quando as direcoes
de orientagoes sao equiprovaveis f(0) = 1/4m e S = 0, tem-se a fase isotrépica. Se as
moléculas estdo perpendicular ao diretor, o que se tem é um pico de f(f) em 6 = /2 e
S = —1/2. Quando S é negativo tem-se a chamada configuragao planar [5].

Experimentalmente, o parametro de ordem pode ser obtido por meio da ressonancia
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Magnética nuclear, medida que verifica uma mudancga abrupta no parametro de ordem S
em funcao da temperatura quando ha a transicao isotropica < nemaética, o que indica
uma transicao de fase de primeira ordem. A espectroscopia de luz polarizada, mencionada
acima, também consegue notar isso. Na proxima secao trataremos dos casos que, além de

uma direcao preferencial, as moléculas possuem um co-diretor perpendicular ao diretor.

2.2 Parametro de Ordem Escalar Biaxial

Ao se aplicar campos externos, como elétrico e magnético, foi observado que as mo-
léculas uniaxiais da fase nematica poderiam se reorganizar de modo que criassem um

ordenamento a um segundo diretor, perpendicular ao primeiro diretor, que foi chamado de
co-diretor (). Esse co-diretor possui a mesma caracteristica de simetria do diretor, isto é,

—

[ = —I. Suponha que o diretor 77 tenha direcdo que coincida com o eixo z e o co-diretor
l_: possua direcao no sentido de y, o parametro de ordem escalar biaxial pode ser definido

como [20]:

P = [(Py(@.l)) — (Py(@.m))] = = (sen’ 0 cos(2¢)), (2.2)

[\ RNV

onde, @ é o eixo principal da molécula e m = 77 x [, figura 2.2.

Figura 2.2: Relacao entre o eixo da molécula e o diretor e o co-diretor.

Esse pardmetro de ordem esta definido num intervalo [—3/2,3/2] e esta associado em

termos de S também, pois:
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—(1=-8)<P<(1-9).

Se P = 0, caracteriza-se um ordenamento uniaxial, se P = 3/2 tem-se um perfeito
ordenamento biaxial ao longo do co-diretor [. O perfeito ordenamento biaxial é obtido
quando S = —1/2. Assim, conclui-se que o pardmentro de ordem biaxial indica uma
dispersao de moléculas em relagao a I. O grau de biaxialidade ¢ maximo quando a dispersao
das moléculas em relacao ao diretor e co-diretor é numericamente igual, ou seja, S = P.

Vimos dois parametros de ordem escalares e trés versores para definir a dire¢ao de
ordenamento das moléculas. Na préxima sessao, sera estudada uma forma de unificar tudo

isso, gerando um novo parametro de ordem, dessa vez tensorial.

2.3 Parametro de Ordem Tensorial

Pode-se unificar todos os parametros de ordem escalares e os versores que descrevem
o cristal liquido num tnico parametro de ordem tensorial. Tal parametro pode ser descrito

como na equagao (2.3).

1 1 . )
Qij = 55(37’%"3‘ — 6ij) + §P(MJ —mymyj), (2.3)

Aqui os subindices variam discretamente em 0, 1 e 2, em que cada niimero corresponde
as coordenadas x, y e z, respectivamente [21].

Outra maneira de representar esse tensor é através de uma matriz 3 x 3. Para isso,
toma-se os 7’s como i-ésimas linhas e os j sdo as j-ésima colunas. Essa matriz é simétrica,
isto é, Qi; = Qj;. Além disso, ela possui trago nulo, TrQ;; = Qoo + Q11 + Q22 = 0. Desta
forma, pode-se encontrar um elemento da diagonal principal por meio da combinagao linear
dos outros dois elementos.

Dessa maneira, dos 9 elementos da matriz parametro de ordem, apenas 5 sao inde-
pendentes. Seus 5 graus de liberdade estao associados a S, P, duas componentes de 7 e
uma de [. A terceira componente do diretor é encontrada a partir de 7.7 = 1. As outras
componentes do co-diretor sao obtidas por meio da sua ortogonalidade de com o diretor e

pelo fato de também possuir norma unitéria (1.0 = 1).
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Por meio de seus autovalores pode-se diagolizar @);; e entao encontrar os valores de

SeP:

—(S+P)/2 0 0
Qij = 0 —(S—=P)/2 0 (2.4)
0 0 S

A matriz possui autovetores 77 = (0,0, 1), [ = (0,1,0) e m = (1,0,0). Reescrevendo o
ultimo autovalor como —(S—35)/2 nota-se que P < 35 e se conclui que o tltimo autovalor
de (2.4) é o que possui maior valor.

Agora que algumas breves defini¢des foram apresentadas, serdao dadas as defini¢des

das densidades de energia usadas para os estudos que serao realizados.

2.4 'Transicao da Fase Isotrépica para a Nematica

Descrito por Landau, uma maneira interessante que descreve uma transicao de fase é
o modelo de campo médio que consiste em encontrar um parametro de ordem, desenvolver
um potencial termodindmico (ou energia livre) em termos desse pardmetro de ordem, do
sistema proximo a transicao de fase e encontrar os valores das grandezas que minimizam a
energia livre [22]. Esse modelo descreve apenas as caracteristicas qualitativas da transigao
de fase, pois em modelos reais, proximo a temperatura de transicao de fase, a energia livre
nao é uma fun¢do analitica dos pardmetros de ordem [23]. Vale lembrar também que esse
modelo independe da natureza de interagio e estruturas moleculares [24].

Baseado nesse modelo, de Gennes desenvolveu seu proprio modelo fenomenolégico
para descrever uma transicao de fase Iso-Nem, que ficou conhecido como modelo de Landau-
de Gennes.

Nesse modelo, nas proximidades da transicao de fase, considera-se os parametros de
ordem escalares pequenos, implicando que as componente dos tensor ;; também sejam
pequenas (como pode ser visto na equacao (2.3)). Assim, pode-se tomar a energia livre

por volume das duas fases como poténcia de termos que sao combinagoes dos elementos de
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Qij:

Fric = Frem(S, P,T) — Fiso = ;Qij@ji + ?Qij@jk@ki + i(Qiiji))Z + O0(Qi;QjrQri)°,

(2.5)
em que JF;,, é a energia por volume da fase isotropica, nessa fase, nao ha grau de ordena-
mento nenhum, logo ela é nula. F,.,, é a energia por volume da fase nematica. Considera-
se também que os indices repetidos sao somados®. Desta forma, o que se percebe é que

Qi Qi = TrQ? e Qi QJ1Qr = TrQ?* de modo que a equacdo (2.5) pode ser escrita como:

A B
deG = §T7”Q2 + gT’FQ3 + Z(T’I’Qz)z + ... (26)

Os coeficientes A, B e C sao determinados fenomenologicamente. A é func¢io da
temperatura e é escrito como uma série de poténcias que leva em conta apenas o primeiro

termo. Desta forma, define-se A como:

A(T) =a(T —T") = a(AT),

em que a ¢ uma funcdo suave da temperatura. T™ representa uma temperatura minima
de metaestabilidade da fase nemaética, ou seja, quando a temperatura for menor que a
temperatura critica de transigao de fase (7;.) e maior que 7" (T* T* < T < T,) o sistema
se encontra localmente estavel, para que haja a transicao de fase iso-nem, uma flutuagao
energética é necessaria. Essa temperatura 7™ também é conhecida como temperatura de
supercooling.

Ao se fixar temperatura e pressao do sistema a equagao (2.6) corresponde a ener-
gia livre de Gibbs, se for fixada a temperatura e o volume, se trata da energia livre de
Helmholtz. Experimentalmente manter temperatura e pressao constantes ¢ mais conveni-
ente, no mundo computacional é mais simples manter a temperatura e o volume constantes.
De todo jeito, as mudancas de densidade (volume) sdo pequenos, bem como os resultados

tedricos baseados na minimizacdo da energia livre de Gibbs ou Helmholtz [5]. Como sé

3 3
Qi Qi = > Y = QiQJi

i=1j=1
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se quer minimizar a energia em termos da temperatura, vamos chamar a equagao (2.6)
apenas de “energia livre”.

A existéncia da fase isotrépica s6 é permitida gracas a auséncia do termo linear da
equagao (2.6) [24], isso porque na presenga de um termo linear a energia livre da fase
nematica é menor que a energia livre na fase isotropica para todas as temperaturas. Um
polinébmio com termo linear nao possui um minimo na origem, que para os cristais liquidos
corresponde a nao existir uma energia minima para S = 0. A presenca do termo ciibico
indica que a transformagao dos estados Q);; — —@;;, que pode ser abordado como S — —S,
nao deixa Fpqc invariante, o que indica que esses estados possuam diferentes arranjos

3 nao simétricos e nao degenerados, além disso, o termo ctibico implica que

moleculares
essa transigao seja de primeira ordem [22], j& constatados por varios experimentos [25].
Considerando que se trata de um cristal liquido uniaxial, isso é, P = 0, os termos da

equagao (2.6), podem ser escritos como:

Qiiji = TTQQ = 2527 (2'7)

Qij@jk@ki = TTQS = isga (2-8)

que substituidos em (2.6), resulta em:

3 1 9
=-AS*+-BS* + —Cs* 2.
Frac 1 S°+ 1 S+ 16CS , (2.9)

Graficamente essa relagao entre a energia livre e o parametro de ordem uniaxial se
encontra na figura 2.3. Nela, pode ser visto que o termo determinante para a transicao de
fase é A. Pois caso A < 0 ndo ha um minimo em S = 0.

Para encontrar os S que minimizam a densidade de energia livre, toma-se a derivada

em relagdo a S e iguala a zero. Obtendo:

OF Lac _
oS

3
2

1
(T~ T%)+ 3 BS + 3052 S—0. (2.10)

3E importante lembrar que S > 0 indica que as moléculas possuem direcio média paralela ao diretor.
Ja S < 0 indica dire¢ao média perpendicular o diretor.
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Figura 2.3: Densidade de energia livre em fun¢do do pardmetro de ordem uniaxial S para
diferentes temperaturas. O Grafico menor mostra que para T" > T, a fungao possui apenas
um minimo e quando T" = T, existem 2 minimos. Para gerar esse grafico, foram usados os

parametros do cristal liquido MBBA [1]: a = 8,67 x 10*Jm3K~!, B= —-2,12 x 10°Jm™3

e C'=1,74 x 108Jm~3.

A equagao (2.10) possui 3 raizes.

S, =0 (2.11)
~B+/B? —24a(T - T*)C
Sy = Seq = v e (2.12)
(2.13)

—B — /B2 —24a(T — T*)C
5 = 6C

No primeiro caso, obteve-se S; = 0, o que corresponde a fase isotrépica, nesse ponto,

a energia livre é nula (Fr4e = 0). Olhando para a equagdo (2.10) nota-se que, para um
minimo da energia livre num valor finito de S, é necessario que C' seja positivo. Logo S

¢ maior que zero e, de acordo com a figura 2.3, corresponde a um minimo global. Em

outras palavras, Se, ¢ um minimo do parametro de ordem na fase nematica. Por fim, S5 é

negativo e, portanto, um minimo local, como mostra a mesma figura 2.3.
Na temperatura de transicao de fase, T, S; e S, fornecem um mesmo valor para a
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energia livre, isto é:

3 1 9
Frac(S2 = Se) = Fraa(S1) = ZG(TC —T)S? + ZBSS + ECS? =0, (2.14)
Que simplificando, pode ser escrita como:

1
aT. = T7) + 5 BS. + icsf —0, (2.15)

tomando agora a equagdo (2.10), também na temperatura de transi¢do de fase, obtém-se:

1 3
a(T, —T*) + 35BS+ 5053 =0, (2.16)

Utilizando as equagoes (2.15) e (2.16), é possivel obter o pardmetro de ordem na transi¢ao

de fase, S., em termos dos parametros B e C, ou seja:

2B

Sc - _%7

(2.17)

Daqui vemos que para S, seja positivo, o parametro B deve ser negativo.
Com esse resultado encontrado para S., pode-se encontrar o valor da temperatura de
transigdo. Para isso, basta substituir a equagao (2.17) na equagao (2.15) ou (2.16). Onde

se obtém:

2

27aC"

T, =T+ (2.18)

Esse estudo se propde a fazer uma andlise numérica, de maneira que é conveniente
escrever a densidade de energia de Landau-de Gennes de uma forma adimensional para

reduzir os parametros dependentes. Para isso, é sugerido a mudanca que segue:

~ 3C
Qij — —@Qi]’, (2.19)
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Usando essa nova notagaoa equagao (2.5) é reescrita como:

~ ~ ~ 1 ~
Frac = 5TrQ* = TrQ + S(Tr Q). (2.20)
Aqui utilizamos:
9C .
e
N 81C3
FLic YT FLic

Outras densidades de energias além da energia de Landau-de Gennes sao: as energias
associadas a variagoes espaciais do diretor. Essas densidades de energia serao abordadas

na sessao seguinte.

2.5 Densidade de Energia Elastica de um Cristal Li-
quido Nematico

Para explicar o que ocorre com os diretores de um cristal liquido, primeiro é preciso
lembrar de um sistema massa mola onde hd mudancas no comprimento da mola que a
tiram de seu estado de equilibrio, gerando um aumento na energia potencial do sistema,
essa variacao de energia é proporcional ao quadrado do deslocamento. O mesmo ocorre
com os cristais liquidos (nao quiral). Quando o diretor nao possui mais variagoes espaciais
diz-se que o sistema esta em equilibrio e qualquer variagao na direcao do diretor acresce
um certo valor na densidade de energia livre do sistema. Deste modo, a energia devido a

essa alteracao do diretor é escrita como segue:

1 1 1
Fe = iﬁlQij,inj,k + 5£2Qij,j@ik,k + §£5Qij,ink,ja (2.21)

aqui, £, Lo e L, sao os chamados “pardmetros eldsticos”, que sao da desordem de 10~2N

e a virgula denota uma derivada espacial, isto é, Q;jx = 0Q;;/0x;. Os L podem ser
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entendidos como forgas de interacao intermolecular e independem do grau de ordenamento
nematico [26].
Utilizando agora o fato de que o vetor possui norma unitaria, n;n; = 1, e, conse-
quentemente, n;n; ; = 0, além disso, usando o tensor parametro de ordem uniaxial como
% = %Seq(?mmj — 0;;), outra notacao que pode ser usada é a chamada densidade de
energia de Frank [27]:

Frrank :;Ku (V_.’ﬁ)Q + ;KQQ {ﬁ (ﬁ X ﬁ)r + ;K&‘% [ﬁ X (V x ﬁ)r + (2.22)

—

- ; (Koz + Ko V. [7i (Vi) + 71 x (V x 7]

K, esta associado a deformagao na diregao do diretor do tipo afunilamento (splay), Kao
a torgao (twist) e K33 a flexdo (blend). Seus valores sdo sempre positivos para assegurar o

equilibrio termodinamico do sistema [28]. Pode-se ver cada uma delas na figura 2.4.

k\ AA\V\‘ J "////4 A/r‘::":—»::::)\

il GRS LN

N T
i bt R
l‘\ s 7 <7 =T
iy T
W 2T RE
(a) K11 - splay (b) Koo - twist (¢) K33 - bend

Figura 2.4: Tipos de deformacoes de um cristal liquido.

O dltimo termo da energia de Frank recebe o nome de saddle-splay e ao ser integrado
sobre todo o volume pode ser trocado, através do teorema de Gauss, por uma integral de
superficie, o que indica que esse termo tem relagdo com a superficie e rege as mudangas nas
condigbes de contorno [29]. Neste caso, como serd feita uma andalise apenas de volume (bulk)
e serao consideradas condigoes periddicas de contorno, este termo sera desconsiderado.

As relagoes entre as constantes K;; e £; sdo:
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9
KH - K33 - 15&(251 + EQ + Ls),

9
Koy = 5562,151,

Koy = Zsfqﬁs,

Experimentalmente existe uma deformacio causada pela aplicagdo de um campo
externo, esse efeito leva o nome de Transigao de Fréedericksz [30], por meio dela se obtém
as constantes K1y, Kq € K33. Essas constantes sdo da ordem de 107'2N. A constante Koy,
associada a superficie do cristal liquido, por sua vez, é obtida por meio de estudos das
estruturas tridimensionais formadas em um capilar com ancoramento homeotrépico [31] e
possui a mesma ordem de grandeza das constantes de Frank.

Na abordagem acima ha a importancia de se notar que K;; = K33. Para distinguir

as duas a equacdo (2.21) deve ser acrescida do termo [32]:

1
QﬁsQiijz,ile,j- (2.23)

Tais alteragoes levam as seguintes relacoes entre as constantes elasticas e os parame-

tros elasticos:

9
Ky = 52,261 + L2 = 5Ly + L),

9
Koy = Zqu(2£1 — SL3),

9
K33 - ngq(Q‘Cl —|— EQ + S;Cg + ES),

9
K24 = 153q£57

Além da expressao (2.23), outros termos podem ser acrescentados na densidade de
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energia elastica de um cristal liquido, por exemplo, um nematico quiral apresenta uma

torcao intrinseca que acresce a seguinte expressao:

L4(2q0€ij1Qij Qi 5),

em que €, ¢ o simbolo de Levi-Civita e gy = 27/p, em que p é o passo da hélice formado
pela sucessiva torcao do diretor entre dois planos moleculares. Esse termo é muito utilizado
em cristais liquidos que apresentam blue phase [33-36].

Muito utiliza-se, também, uma aproximacao para a simplificacdo da densidade de
energia livre elastica que consiste em considerar K11 = Ko = K33 = K e Koy = 0, 0 que
resulta em £; = L e L5, Ls = 0, obtendo-se a expressao que segue como densidade de

energia elastica:

1
Fe = iﬁQij,injka

em que, L = ﬁf( . Nessa aproximagao a equagao (2.22) se torna:
eq
1 S .
FFrank = §K [(Vﬁ)Q + (V X ﬁ)g} . (224)

O uso desta adequacao estd ligado diretamente ao material. Apesar de apresentar
alguma diferenca entre cada material. Essa aproximagdo de uma constante é capaz de
descrever a orientacao do diretor de um cristal liquido qualitativamente.

Neste ponto passemos a utilizar também o parametro de ordem tensorial adimensional
definido na equagao (2.19) para escrever a densidade de energia eldstica também na forma

adimensional, como a seguir:

Fa = 500005005+ 560150 + 555G (2.25)
em que
L;= 23(3&)2& (2.26)
© 3
Fo = iﬁfel (2.27)



O termo @),z na equagao (2.25) corresponde a derivada da matriz ();; em relacdo a
coordenada adimensional . Aqui é necessario lembrar que a ideia é discretizar o espaco
em pontos igualmente espacgados e atribuir valores para o parametros de ordem tensorial

em cada ponto. Visto isso, vamos definir a coordenada adimensional como:

em que A é a distancia entre dois pontos da rede, sendo da ordem de 10~m. Neste sentido,

uma derivada de primeira ordem pode ser calculada (numericamente) como:

I+1 -1
I Qij Wiy
gk = T 9

sendo [ é o indice que representa um ponto na rede.
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Capitulo 3

DINAMICA DO PARAMETRO DE
ORDEM TENSORIAL

A energia total de um cristal liquido nematico ¢ obtida integrando todas as densidades
encontradas no capitulo 2. Neste trabalho as interagoes de superficie foram desconsideradas
(Ls = 0). Em seu lugar serdo consideradas condigdes periddicas de contorno. Assim, a

energia total é escrita como segue:

Fr = /Q(]:de + Fe)dV,

em que 2 é o volume ocupado pela amostra de cristal liquido. Neste capitulo serda abordada
a equacgao que rege a dinamica de evolucao dos diretores e consequentemente do parametro
de ordem tensorial: em que a partir de uma condicao inicial o cristal liquido vai evoluir

até uma configuracao de menor energia.

3.1 Minimizacao de Energia de um Cristal Liquido
Nematico

Dado um sistema com energia total F[Q;;], ao se produzir uma pequena variagao

/

do parametro de ordem tensorial, 6Q;;, ¢ gerada uma variagao F'[Q;;] — F'[Q;;], onde,

;j = Q;j +06Q;;. Para minimizar essa energia é necessario achar 0F' = I/ — F' e encontrar
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as condigoes em que 6F = 0. Para o sistema desse estudo a variacdo 6 F' é dada por [27]:

OFr 0 OFr
0F = —
/Q [GQ” 0z, 0Qijk |

com Fr = Frae + Fa. Para que 0Fr seja nulo e isso seja um minimo para um 0Q);;

arbitrario, entao:

OFr 0 OFr
— =0, 3.1
8@@' Oy, a@ij,k ( )

isso para qualquer volume €2 e todo 0Q);; aleatoriamente escolhido.

Tendo isso em mente, para minimizar a energia de um cristal liquido nematico basta
substituir (2.5) e (2.21) em (3.1) para saber como os cinco graus de liberdade do paré-
metro de ordem tensorial se comportam. Antes de fazer isso é preciso introduzir algumas
simplificagoes, ou seja, substituir as densidades de energia separadamente e impor algumas

restrigoes.

3.2 Defeitos Topolégicos

Quando ocorre o chamado quench (como é chamado a transigao de fase isotrépica
para a nemética devido a uma rapida varia¢ao de temperatura) o cristal liquido nao muda
imediatamente, ao invés disso pequenos dominios nematicos sao formados, dominios que
possuem orientagoes diferentes e tendem a aumentar seu tamanho e coalescer, isto é, se
unem. E justamente dessa unido que podem! surgir os defeitos topolégicos. Uma imagem
dos dominios neméticos pode ser vista na figura 3.1.

As principais caracteristica dos defeitos sao a distorcao do diretor em relagdo aos
diretores mais proximos, a diminui¢do do parametro de ordem S e o aumento de P. Desta
maneira, de forma resumida, uma definicdo de defeito pode ser uma regiao onde o para-
metro de ordem sofre uma abrupta mudanca.

No geral, existem trés tipos de defeito: ponto, linha (declinagdo) ou parede:

o Defeitos do tipo ponto podem ser dois: os hedgehogs, que sao defeitos no volume e

1Se a orientacdo dos dominios forem iguais, a formacio dos defeitos ndo se realiza.
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Figura 3.1: Imagem de um cristal liquido termotrépico vista pelo microscépio de luz pola-
rizada. Nas partes mais claras estao os defeitos topoldgicos.

os boojums, que sao defeitos na superficie. Esse efeito tem relagdo com as condigoes

de contornos impostas pelas paredes [14].

o Defeitos do tipo linha sdao um grande problema para as industrias de mostradores

digitais por espalharem a luz [37]. E um defeito unidimensional.

o As paredes sao defeitos bidimensionais que separam dois dominios com diferentes

orientagoes [38].

Quando um sistema evolui buscando o estado de menor energia possivel, os defeitos
evoluem também, por exemplo, dois defeitos do tipo ponto se aniquilam mutuamente, os
loops (defeitos do tipo linha fechada) se contraem até desaparecer e as linhas se esticam
para reduzir a energia [39].

Para um melhor compreendimento da desclinacao, restringe-se a atencao a um plano
perpendicular da mesma e analisa-se as configuragoes dos diretores ao redor desta desclina-
¢ao. Para isso, fixa-se o diretor ao plano e assume que, em cada ponto do plano, o diretor
possui uma dire¢ao dada por uma angulo § que é fungao de xz e y (5 = B(z,y)). B é o an-
gulo que o diretor faz com o eixo x no sentido anti-horario. Por questao de simplificagoes,
assume-se que a desclinacao atravessa a origem do sistema de coordenadas. A situacao é

ilustrada na figura 3.2.
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Figura 3.2: Diretor ao redor da desclinagaos

As componentes do vetor podem ser definidas entdo como:

n, = cos|[f(z,y)],
n, = sen[3(xz,y)], (3:2)

n, = 0.

O objetivo é encontrar a distribuicdo do diretor ao redor da desclimacdo, ou seja,

f(x,y). Para isso basta resolver a equacao (3.1) com as restri¢oes que seguem:

» Considera-se um caso uniaxial homogéneo, isto é, S constante e P nulo em todos os

pontos do espago.

o Como S é constante, Frqq € constante (vide equagao (2.9)), restando apenas a F,

na equagao (3.1).

« Outra consequéncia de S ser constante e P nulo é que a equagao (2.21) pode ser
reduzida a equacgado de Frank. Para simplificar ainda mais, usa-se a aproximacao de

unica constante eldstica, que resulta na equagao (2.24).

Com estas restricoes o que resta para resolver é a densidade de energia do volume

(bulk):

Fy=SK[(V.) + (V x @), (3.3)



utilizando as componentes do vetor 77 dados pelas equagdes (3.2) e se obtém:

Fi- ik [(gﬂ) ; (gﬁ)] , (3.4)

A densidade de energia era uma fun¢ao do parametro de ordem @);;, mas passa a ser

dependente de 3 quando entdo a equagao (3.1) deve ser reescrita como segue abaixo:

o [(ap\> [op\*] o o [[98\* [05\"]
o5 \az) "\oy) | " w2z |\ox) T\0y

_ 0 0 B\ (98Y] _
oy 0% |\ ox oy) | 7

O primeiro termo, por deperder da variacdao espacial de 8 e a derivada ser em f3, é

nulo. Além disso, %K é constante e sai de todas as derivadas. Entdo S que minimiza F,

(5) + (3s)] =0

que é a equacao de Laplace em duas dimensoes. A figura 3.2 sugere que seja escrita em

deve satisfazer:

coordenadas cilindricas, onde se obtém:

2 2
D@ e
Lembrando que

x = pcos(¢),

y = psen(e),

p= T,

6= tan_l(%).

Uma consideracao importante é a de que o diretor nao dependa da componente radial,
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isto é, 5 = [(¢) e uma solucao da equagao (3.5) seria:

B =me+ B(o), (3.6)

em que m ¢é constante e B(¢) é uma fungdo harmonica?® e regular na origem. Normalmente
B(¢) é tomada como uma constante 3y e é ela que define a orientagdo do diretor com
relagdo ao sistema de coordenada. Um dos pré requisitos para que ela seja considerada
como tal® é que cada elemento do seu dominio nido pode possuir duas imagens. Desta
forma é preciso que m seja multiplo de +1/2, sendao quando ¢ = 27, 5(¢) pode ser 7 ou
27 devido ao fato de que 7 = —1i.

Atribuindo alguns valores para m e 3y, a figura mostra como o diretor se comporta
ao redor da desclinacao.

Como ja visto anteriormente, uma luz que atravessa dois polarizadores cruzados com
uma amostra de cristal liquido entre eles é dependente do angulo que o diretor faz com os
polarizadores, esse angulo é justamente 5. Nos casos em que o diretor é perpendicular ou
paralelo ao eixo de polarizacao, nenhuma luz é transmitida. Nos outros casos uma inten-
sidade de luz diferente de zero é captada. Com isso, uma desclinagao nesses polarizadores
apresenta duas manchas para o tipo semi inteira (£1/2) e quatro para o tipo inteira (£1).
Essas manchas sao exatamente as desclinagoes. As imagens por elas formadas, como ja foi
visto, sao chamadas de textura de Schlieren

As declinacaoes podem possuir carga topoldgicas positivas ou negativas, a maneira
para diferencia-las é girando o polarizador. Se as manchas girarem no mesmo sentido, sao
positivas, as manchas que giram no sentido contrario ao polarizador sao negativas.

O eixo de rotagao do diretor ao redor da desclinacao pode ser tanto paralelo a propria
desclinacao (como na figura 3.3) como perpendicular: a chamada desclinagao torgao (twist
desclination), que é um defeito que também satisfaz a equagdo de Laplace. A diferenga é
que ¢ = tan"'(z/z), n, = cos[B(z,y)], n, =0 e n, = sen[S(z,y)]. No caso dos defeitos do
tipo torcao, quanto entre polarizadores cruzados, ndo formam as texturas de Schlieren, o

que torna praticamente invidvel a sua visualizagao de forma experimental.

2Funcdes harmonicas sdo fungdes que satisfazem a equacdo de Laplace [40]
3Uma funcdo de tinico valor ao invés de uma funcio de miltiplos valores, um contra exemplo da funcdo
de multiplos valores sdo as fungoes trigonométricas inversas.
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Figura 3.3: Algumas configuragoes possiveis para o diretor na proximidade de uma descli-
macao.

Substituindo a equagdo (3.6) na equacao (3.4), ao redor de uma desclinagio, a den-
sidade de energia é dada por:
1_.m?
Fr==-K—
Essa simplificagao nao é suficiente para descrever o nicleo do defeito, isso se deve ao

fato da energia divergir no centro do defeito. Para contornar isso serd definido um raio

limite, ., ao qual acima dele sua densidade de energia é dada por:

1 27 R 1
Fp = me2/ / —dppd¢ + E,,
2 0 rcw

aqui cabe dizer que E. é a energia do nucleo (core) da desclinagao. Essa é uma integral
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simples de ser resolvida que resulta em

1 R
Fp = SKm*In () L E. (3.7)

Te

Um defeito isolado em uma camada infinita (R — inf) gera uma densidade de energia
infinita (F, — inf), isso simplesmente olhando pra equagao (3.8). Na pratica isso nao
ocorre. O que acontece é o surgimento de um par de defeitos de cargas topologicas de
sinais trocados [41].

Analisando a equacao (3.7) nota-se que a energia de uma desclinagao inteira (m = +1)
possui o dobro do valor da soma da energia de duas desclinagdes semi inteiras (m = +1/2).
Espera-se entao que uma desclinacao inteira se divida em duas desclinades semi inteiras,
mas mesmo assim, desclinagoes inteiras foram observadas tanto experimentalmente [42-46]
quanto numericamente [37,47,48].

Cladis e Kleman [49] mostraram teoricamente que em defeitos com m = £1 o diretor
quebra a configuracao planar e assume um escape para a terceira dimensao. Experimental-
mente, Meyer [50] mostrou a mesma coisa. A consequéncia disso é que nao se observa mais
uma singularidade e o sistema tem sua energia reduzida. Para demonstrar que a energia
reduz quando o diretor sofre esse escape para a terceira dimensao, considere: Um cristal
liquido nemético em um capilar de raio py com ancoramento homeotrépico. E considerado
novamente que o parametro escalar uniaxial seja constante e que o biaxial nulo. Além

disso, sejam as componentes do diretor como:

n, = cos (f)sen (v),
n, = sen () sen (), (3.8)
n, = cos (),

aqui, 8 é o angulo entre o diretor e o eixo x, e 7 é o angulo que o diretor faz com o plano

x — y. Substituindo em (3.3):

Fo = ; {[67}2 +sen® (7) Wﬁr + 2sen () cos (B) Wﬁ X 67‘} (3.9)
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nesse momento é preciso buscar quais § e v minimizam este F;,. Para isso se substitui a

equacgao acima em (3.1), obtendo:

V27 — sen (7) cos (7) {ﬁﬂr =0 (3.10)

V2B +2cot (v) [V7.VB] =0 (3.11)

Ao resolver essas duas equagoes se obtém a direcao do diretor dentro do capilar. A
simetria do problema leva a considerar uma solu¢ao de modo que 8 = 3(¢) e v = v(p), isto
é, dependente das coordenadas polares p e ¢. Assim, as equagoes (3.10) e (3.11) podem

ser reescritas como:

10 ( Oy - 12

;a—p <p5p> —sen () cos () [Vﬁ} =0 (3.12)
9’6
pr 0 (3.13)

Ja se sabe a solugdo da segunda equagao ((3.13)),

B(¢) = mo + fo, (3.14)

Apenas lembrando que m = £1. Substituindo (3.14) em (3.12) se obtém a seguinte

equacao diferencial:

10 87) m?
—— | p=— | — —sen cos =0. 3.15
L (032) - B sen ) cos) (3.15

Considerando aqui que y(p = py) = 7/2 (ancoramento homeotrépico) e no centro do
capilar o diretor possua diregao do capilar, isto é, v(p = 0) = 0, a equagao (3.15) possui a

seguinte solucao:

m
7:2mnﬂ<p> , (3.16)
Po

Substituindo agora as equagoes (3.14) e (3.16) na equagao (3.9) e integrando no plano
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polar do cilindro obtém-se a energia por unidade de comprimento como:

3rK para m = +1

FL = (3.17)

mK para m = —1

Nota-se que ndo ha dependéncia do raio do cilindro, py. Além disso, como ainda
serd visto, o nucleo de uma desclimacao possui um tamanho com dimensao da ordem de
algumas moléculas. Desta forma, a energia de uma desclinagdo planar, como vista na
equagao (3.7), possui energia muito maior que uma desclimagao com escape para a terceira
dimensao quando o raio do cilindro é grande a ponto de ser notado opticamente. A exce¢ao
se da quando o raio do cilindro é muito pequeno da ordem de 10r. a desclimacao planar
com m = +1 se torna mais favoravel.

Outro tipo defeito sao os defeitos pontuais. Eles possuem carga topolégica inteira.
Para fazer a anélise deles, serd titil usar novamente a equacao (3.8) para descrever o diretor
em torno do defeito. A diferenca para o escape pra a terceira dimensao é que agora sera
utilizado um v = ~(0), com € sendo o angulo polar das coordenadas esféricas. Assim, a
equagao (3.13) é a equacdo que novamente minimiza a densidade de energia (3.9). J& v
que minimiza a energia do sistema é dado pela solugao da equacao (3.11), isto é:

g;z + cot (Q)gg —m?sen () cos () = 0.

Uma solucao ¢ dada por:

tan (g) - [tan (g)] " (3.18)

Substituindo as equagoes (3.14) e (3.18) em (3.9), integrando no volume numa esfera
de raio R centrada no defeito, se obtém a energia devido a essa configuracao radial do

diretor:

Fradial = 87TK(R - rc) + EC7

em que r. ¢ o raio do nicleo do defeito e E. é a energia desse nicleo. Essa configuragao

radial leva o nome de defeito porco espinho (hedgehog).
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A partir dessa configuracao, pode-se obter outras configuragoes por meio da variagao
de angulos arbitrarios em torno de qualquer eixo. Exemplos dessa variacao sao os defeitos
circular e hiperbdlico, onde o diretor sofre uma rotacdo de m/2 e uma de 7, respectiva-
mente. Isso significa que as configuragoes radial, circular, hiperbdlica e todas as outras
intermedidrias sdo topologicamente equivalentes [51]. Apesar disso, algumas mudangas sao
notadas com essa variagao, uma delas é a mudanca na energia. Substituindo, entdo, a es-
sas novas configuragoes do diretor na equacao (3.9), minimizando, integrando num volume
esférico de raio R centrado no defeito, encontra-se:

16
Fve = gﬂ'K(R —71.) + E.

in(R —r.) + E..

Fhiper =
A menor energia na configuracao de hipérbole s6 ocorre porque a aproximacao de
constante unica foi usada, isto é, K1 = Ky = K33 e as constantes de superficie foram
desconsideradas (K34 = 0). Para uma analise mais detalhada, conferir a referéncia [51].
Ao rotacionar as figuras 3.3b, 3.3c e 3.3d em torno ao eixo perpendicular a desclinagao,
(paralelo ao plano da pagina) nota-se a configuragao do diretor em torno do defeito pontual.
A figura ¢ é do tipo porco espinho, a figura d é hiperbdlico e a figura b é do tipo circular.
A estrutura interna desses nicleos dos defeitos dependem da propriedade do material,

da geometria do porta amostras e do ancoramento. Trés tipos de estruturas do nicleo do

defeito foram relatadas:

i. Nucleo isotrépico (melt core) - quando esse caso ocorre, o nicleo possui um parametro

de ordem uniaxial S quase nulo [52].

ii. Defeito anel (ring defect) - dois defeitos semi-inteiros surgem a partir da divisao de

um defeito inteiro e a desclinac¢ao toma a forma de um anel [53].
iii. Nucleo dividido (split core) - o defeito possui seu nicleo esticado [54].

Essas estruturas podem ser vistas na figura 3.4
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(a) ntcleo isotrépico (b) defeito anel (¢) nicleo dividido

Figura 3.4: Possiveis configuracoes do diretor com ancoramento homeotrépico dentro de

uma gota nematica.

Aqui s6 foram analisados os sistemas com o parametro de ordem S constante e vari-
ando o diretor para ver onde a energia do sistema é minima. A préxima secao apresentara
as consequéncias de se fixar o diretor e deixar que o parametro de ordem uniaxial dependa

das coordenadas espaciais, isto ¢, S = S(r).

3.3 Equacao de Beris-Edwards

Agora se torna necessario descrever como o parametro de ordem tensorial @);; evolui
temporalmente a partir de uma dada condigao inicial sem flutuagoes termodinamicas. Para
isso é usada uma generalizacdo da equacdo de Eriksen-Leslie-Parodi?, conhecida como

equagao de Beris-Edwards [55,56].

_OFr
ijkl 6le ’

em que p; ¢ a componente da velocidade do fluido no volume e o operador I';;;; ¢ definido

0 0
Mla@ig‘ + MKaTijij —Sii(Wi,Qi5) =T (3.19)

como, I = (%(5ik(5ﬂ + %(L-léjk - %(5Z-j5kl), de moto que é ele que garante que o lado esquerdo
da equacao seja sempre simétrico e com o trago nulo. E definido também w = 7/ qu
com 7, sendo o coeficiente de difusao rotacional que mantém a orientacao do diretor ou a

restaura. Tal coeficiente também pode ser dependente do pardmetro de ordem tensorial [57]

4Esta equacio é definida em termos do diretor e nio sio permitidas variacoes na magnitude dos para-
metros de ordem escalares. [4]
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= g (1 — TTQ2)2,

essa dependéncia aumenta e reorienta para um sistema com a ordenacao bem definida.
O segundo termo do lado esquerdo da equagao (3.19) acopla o gradiente de velocidade,
Wij = u;j com o parametro de ordem tensorial, @);;. Tal acoplamento com menor ordem

em @Q;; ¢ dado por:

Sij = (CAij + Qi) (Qij + 045/3) + (Qiz + 035 /3)(CAi; — Qij) — 2¢(Qij + 045/3)Tr(QW),

em que A;; = (Wi + W;)/2 e Qi = (Wi; — Wj;)/2 sdo o tensor gradiente de veloci-
dade simétrico e anti-simétrico, respectivamente, e ( é um parametro relacionado com as
proporc¢oes das moléculas.

Quando nao existe fluxos hidrodindmicos, tem-se que: % = 0, a equagao (3.19) pode

ser simplificada e resultando em:

0Fr
= T
QZ]( ) ijkl 5le

Assim como no capitulo 2, aqui também serd feita a mudanca de Q);; — —(2B/3C )CN)”

e F — (8B2/81C%)F na equacio (3.20) com a finalidade de reduzir o niimero de pardmetros

dependentes, obtendo entao:
0 (e 7)
,UlaT( sz)z zgkl 7 2B~ \ =
6(—@%)
AB%\ (1CT\ 05 _ . 8F1 S () g 1T
oc2 ) s ) @ = “lanis = \aps ) argr®@i = limgg =
0Fr

3Qu’
assim definiu-se A = 2B?At/9Cu; et = t/At, sendo este tiltimo corresponde a discretizagao

QU = zykzl (321)

A@t

do tempo.
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O que se obtém é um conjunto de equacoes diferencias parciais parabdlicas nao linea-
res acopladas. E esse conjunto que descreve como a orientacao do diretor e os parametros de
ordem escalares evoluem no tempo e recebe o nome de equagao de Ginzburg-Landau [48,58].

O que se obtém entao, é que a equacao (3.21) transforma a equagao (3.1) em:

10 ~ [8]:} o O0Fr ] (3.22)

0. = —T. - -
Aot QZ] e 0Qu 0T, 3le,m
Para melhor visualizacao, sera feito separadamente as densidades de energia. Pri-

meiro tomando a densidade de energia de Landau-de Genes, tem-se:

0 O A2 =5 1 2212
—Tijkl lanl (QTT‘Q —TrQ” + §(T7“Q ) )1 ,

Utilizando agora a relagao [59]:

Tr(X") =n(X"1HT

0Xi
Obtém-se:

—Ljm {UQM — 3Qkm Qi + QtTQQle} ;

Tomando a definicao do operador I';;x,

1 1 1
Liju = (25ik5jl + §5il5jk - 35ij5kl) )

A equacao anterior se torna:

1 1 1 ~ -~ .
- (25ik5jl + §5iz5jk - 35z’j§kl> [UQM — 3QrmQmi + 2757“@2@141} )

ao realizar este produto deve-se lembrar que a delta de Kronecker vale trés quando os
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indices sao iguais® e zero quando os indices sao diferentes, fazendo isso o resultado é:

SN~ 1~ = 1~ =« 1~ =~
~{(o+271@*) Qi — 3|5 QunCms + 3Qin Qi — 50 @uadis| | (3:23)
A fim de facilitar ainda mais a notagao, é necessario recordar que toda matriz qua-

drada X;; sempre pode ser transformada numa matriz simétrica de traco nulo através

de:

— 1 1 1
Xij = §Xij + §in - gXll(Sij-

Nota-se entao que o produto QQOJ é uma matriz quadrada simétrica e que Qi Qim

é o trago dessa matriz, de modo que a equagao (3.15) se torna:

~[(o+ 2TrQ")Qy; — 3Qim Qs -

Agora, serda executado o mesmo procedimento para a densidade de energia elastica

de um cristal liquido. Para isso basta substituir a equacao (2.25) em (3.1), obtendo:

Ly 0
~liu {_2a~m la
0

L‘)le z (@no2) Qs+ Qra “0Qu, anP’p] }

L (Qno,p) Qno,p + Qno,p 8le -

Qno,p‘|

_4
Lo
Toma-se agora a relacao:

0

7Xno =9 n(s o(Sm )
OXpm " fnStoTme

a fim de se obter:

5A convencdo de Einstein diz que 611 + do2 + 633 = 3.
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Ly 0 ~ ~
Tt =5 oo [y @uan + Qrapiatisin]
Ly 0 ~ ~
o [ + Q] |

Ly 0 [~ - Ly 0 =~ .
—Lijm {2357771 [le,m + le,m} 2 an [Qkp,ﬁ5lm + Qko,éélm} } ,
note que no segundo termo os indices o e p sdo indices mudos, de modo que é permitido

fazer o — p e a derivada atua da seguinte forma:

0 - - - -
% [Qkp,ﬁélm + Qko,éélm} = QQkp,ﬁﬁl(slm = 2@]@,}3[’

para a notacgao ficar parecida com a do primeiro termo, serd tomado p — m, e a equacgao

que desejamos se torna:
—Lijui {_EIle,mﬁz - I~/2ka,mz} ;
basta entao efetuar o produto das deltas, isto é:

1

1 1
—Lijri {[ Oik0jk + §5iz5jk T3

5 (51'3'51@1} [—zlékz,mm - £2kaﬁll~]} —

_ {_Eléij,mm - £~2m} ’

Substituindo os resultados obtidos na equagao (3.22) o resultado é:

o - o _— L
a—fQij =—-A [(0’ + 2TTQ2)Qij = 3QimQmj — L1Qijmm — L2Qim mj
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que, de maneira mais completa, pode er escrita como:

10 - o~ 1~ - 1. - 1. -
90y =(0 +21rQ)Qy; — 3 [QiQOj + =0 Omi — lele@-j}
Aot 2 2 3 (3.24)
o ~ Tl - 1~ 1~ '
_ElQij,ﬁ’L’ffL - ‘CQ [2Qim,mj + inm,mi - 3Qnm,mn6ij}

Para resolver numericamente a equacao (3.24) foi utilizado o método de diferencga
finita para calcular as derivadas espaciais [60] e o método de Runge-Kutta de segunda
ordem para a integragao temporal [61]. Como afirmado em [17] foram também realizadas
simulagoes utilizando o método de Runge-Kutta de quarta ordem, mas nenhuma mudanca
significativa foi notada. Além disso, o métodos de diferenca finita transforma a equacgao

acima em equagoes diferenciais ordinédrias na variavel temporal.

3.4 Funcao de Correlacao e Fator de Estrutura

A funcao de correlagao (C(7,t)) é uma ferramenta extremamente util para realizar
analises da estrutura dos dominios e a evolugao da escala do comprimento caracteristico.

Em termos do parametro de ordem tensorial a fun¢ao de correlagao pode ser definida:

" J Qi (T, 1)Qyi(7 — 7 t)
C(rt) = = — — , 3.25
(7.9) J BTQi; (7, 1)Q;:(7, 1) (3.25)

o denominador é um fator de normalizacao.
O fator de estrutura pode ser tomado por:
. (kDO (—k,
S(k,t) = /d3Fe*Zk"”C(F, t) = Qf< QQ]( 2 , (3.26)
J BkQi;(k,1)Qji(—Fk, 1)

jS(—lg, t) é o complexo conjugado de Qij(lg, t). E possivel obter a escala do comprimento

caracteristico de varias maneira, uma delas é por meio de

1
C(T, t)lr:L(t) = 5, (327)

Pode ser usado também o inverso do valor médio do nimero de onda elevado a
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primeira e segunda poténcia, isto é:

i = (k) = L hS(F. 1)/ L S(F 1), (3.28)
k k
22 _ <k2> _ Zsz(E7 t)/ZS(E> t). (3.29)
k

—

i
As trés maneiras, apesar de diferentes, devem apresentar resultados parecidos. Isso
é, tanto pra funcao de correlagdo quanto para o fator de estrutura os resultados devem
colapsar para diferentes tempos e tempos avancados.
Existe uma lei de poténcia que, devido aos defeitos e a variacao do parametro de

ordem dentro de seus ntcleos, descreve a evolugao do fator de estrutura, S(k). Essa lei é

conhecida como Lei de Porod e pode ser escrita como

S(k) o pk™X,

aqui p é a densidade de defeitos e x é o expoente de porod, dado por x = 2d — D, onde d
é a dimensao espacial do sistema e D é a dimensionalidade do defeito (por exemplo, se o
defeito é um ponto D = 0, se é uma linha D = 1.) Além disso, essa lei é valida no intervalo
L' < k<& (€6 o0 tamanho do defeito) [39].

Em tempos avangados, L(t) cresce com uma lei de poténcia do tempo, isto é, L(t)
t*. Analisando dimensionalmente a equagao (3.24) obtém-se um palpite que a = 1/2.
Pode-se ainda entender que, num sistema com defeitos topolégicos, a funcao L(t) representa

a separacao média entre os defeitos [47].
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Capitulo 4

RESULTADOS

A seguir serao apresentados os resultados obtidos a partir das simulagoes utilizando
métodos numéricos para resolver a equagao (3.25), partindo de uma configuracao inicial
completamente aleatéria e condigoes periddicas de contorno. Os parametros utilizados

para resolver essas simulagoes seguem na tabela abaixo:

@ =0,086 x 100 J/Km®
B =-212x10° J/Km®
C =1,74x105 J/Km?
c

1 5,0x1072 N
Ly 5,0x 1072 N
A 107° m
At 107? S
w 0,2 Pas
Seq 0,62

Tabela 4.1: Parametros do cristal liquido utilizado para a simulacao.

Para realizar tal procedimentos foi utilizado um software desenvolvido pelo autor
deste trabalho junto com seu orientador. Que, de maneira resumida, é um conjunto de
comandos em linguagem C que executa os célculos de maneira numérica e o Gnuplot (duas
dimensoes) e Matlab (trés dimensoes) para confeccionar os graficos utilizando os dados

gerados pelo cédigo.
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4.1 Evolucao de um Sistema Bidimensional

Para uma analise da evolu¢ao de uma rede bidimensional, toma-se inicialmente os
diretores distribuidos aleatoriamente, isso é equivalente ao cristal liquido estar na fase
liquida e resfria-lo rapidamente, fazendo ele sofrer uma transicao da fase isotrépica para a
nematica. Vale lembrar que apesar de se obter uma rede 2D, os diretores podem possuir
componentes perpendiculares ao plano, isto é, ele tem liberdade para sair do plano. Os
parametros escolhidos sao referentes a fase nematica, assim, o que se obtém sao os chamados
dominios nematicos. Entende-se dominio como uma regiao com os diretores apontando
para a mesma direcado. Quando esses dominios se encontram formam-se os defeitos.

Na Figura 4.1 pode ser visto a evolucao temporal da intensidade de luz que chega
no analisador apos passar por uma camada do cristal liquido entre dois polarizadores
cruzados (textura Schlieren). Como dito anteriormente, foram utilizados como condigdes
iniciais um parametro de ordem uniaxial S = S, e um parametro de ordem biaxial P = 0,
além dos diretores distribuidos aleatoriamente sobre o plano. As condigoes de contorno
sao periddicas.

A Figura 4.1(a), mostra as condigoes iniciais utilizadas quando se olha para a amostra
de cristal através do microscopio. As Figuras 4.2(a) e 4.3(a) mostram os pardametro de
ordem S e P respectivamente, juntamente com os valores definidos anteriormente. Olhando
a Figura 4.1(b) é notavel que, mesmo tendo se passado pouco tempo, hé a formagao
de dominios nematicos apods os diretores se alinharem. Nota-se também observando as
Figuras 4.2(b) e 4.3(b) que os valores de S e P comegam a variar de ponto a ponto. Como
igualmente ja foi dito, na jun¢do dos dominios nematicos sao formados os defeitos, que se
tornam mais visiveis na Figura 4.1(c). Ao olhar as Figuras 4.2(c) e 4.3(c) nota-se que os
defeitos além de mais visiveis se tornam mais pontuais. O tempo vai passando e os defeitos
vao se aproximando e se aniquilando aos pares, o que indica a existéncia de um defeito
e um anti-defeitos, de modo que, como ¢é visivel na Figura 4.1(d), o nimero de defeitos
vai diminuindo. A carga topoldgica inicial é nula e deve ser assim ao longo de toda a

simulagao. As Figuras 4.2(d) e 4.3(d) evidenciam ainda mais isso.
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Figura 4.1: Sequéncia temporal de imagens representando o valor de sen? (23) em cada

ponto da rede. [ é o dngulo formado pelo diretor e o eixo do polarizador.

Apenas a cardter revisional, é bom lembrar que um defeito do tipo meio se caracteriza

pelo encontro de duas manchas e um defeito do tipo inteiro é o encontro de quatro manchas.

Por exemplo, olhando a Figura 3.3(a), pode-se notar que a esquerda do ponto vermelho o

dngulo que o diretor forma com o eixo do polarizador (que alinhamos com o eixo x) ¢é de

90° e consequentemente o sen® (3) = 0, o que gera uma mancha negra (intensidade de luz



nula) nessa linha. Olhando para a linha ao lado direito do ponto, o dngulo do diretor e do
polarizador é de 0°, e, novamente o sen? (3) = 0. Fazendo a mesma analise para a figura
3.3(d), que agora é um defeito inteiro, nota-se as linhas horizontais e verticais que também

geram uma mancha negra.

250 — 250
F40.5
200 200
F+04
150 150
4 0.3
100 100
0.2
50 01 50
0 0 0
0 50 100 150 200 250 0 50 100 150 200 250
(a) t=0s (b) t =408 x 1079 s
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* & F40.5 F+0.5
200 " . - 200
. Ll o4 . L 04
150 . 150 3
. #F+403 =4 0.3
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100 100 "
. . 0.2 0.2
. ™ .
50 0.1 90 v 0.1
0 0 0 0
0 50 100 150 200 250 0 50 100 150 200 250
() £ = 15025 x 109 s (d) £ = 50000 x 109 s

Figura 4.2: Aqui se observa o valor do parametro de ordem S nos mesmo instantes da

figura 4.1.

Olhando para as figuras 4.2(c) e (d), pode-se notar também que, apesar de diminuir
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de quantidade, o tamanho dos defeitos se mantém constantes, o que faz com que o com-
primento caracteristico nao se comporte com a lei de Porod apés a transicao de fase. Isso

seré discutido com mais detalhes adiante.

250 0.35 250 0.35
0.3 0.3
200 200
0.25 0.25
150 0o 150 0.2
=4
100 015 00 0.15
0.1 0.1
50 50
0.05 0.05
0 0 0 0
0 50 100 150 200 250 0 50 100 150 200 250
(a) t=0s (b) t =408 x 1072 s
250 5 0.35 250 0.35
L
L]
- 0.3 . 0.3
200 s o - 200
. . . v 0.25 . 0.25
-
150 » 150
" J I 02 . 0.2
-
- . "
100 0.15 0 . 0.15
w -
. . * 0.1 0.1
-
50 50 .
s 0.05 . 0.05
. .
- .
0 0 0 0
0 50 100 150 200 250 0 50 100 150 200 250
(¢) t = 15025 x 1079 s (d) ¢ = 50000 x 1079 s

Figura 4.3: Parametro de ordem P da figura 4.1

Na figura 4.4 é exibido como os diretores estdo projetados no plano da amostra. E
possivel perceber os defeitos do tipo 1/2 e —1/2 se aproximando e em seguida se aniqui-
lando, como era esperado e foi visto na simulagao. Os defeitos de baixo, que seguindo a

simulagdo por mais tempo também se aniquilariam, também sao 1/2 e —1/2.
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(a) t =2000 x 1079 s (b) t =2750 x 1079 s (c) t =3500 x 1079 s

(d) t =4250 x 1079 s (e) t = 4650 x 1079 s (f) t = 5400 x 1072 s

Figura 4.4: Evolucao temporal do parametro de ordem S e do diretor 7 em um dado At.
Os defeitos mais acima da pagina (que sao do tipo 1/2 e —1/2) estdo se aproximando e

eventualmente se aniquilam, mantendo a carga topologica nula.

Foi calculado também o comprimento caracteristico. Para fins de comparacao, alguns
métodos utilizados para calcular este comprimento estao apresentados a seguir. Para isso,
foi usado uma variagdo de temperatura fixa em —2.0K e realizado as contas. Em todos os
métodos utilizou-se uma média calculada a partir de 100 diferentes simulacoes.

O primeiro deles é por meio da equagao (3.27), utilizando a fungao de correlagao no
tensor pardmetro de ordem 4.5(a) e do pardmetro de ordem escalar uniaxial S em cada
ponto da rede 4.5(b). Como dito previamente, o tamanho dos defeitos sdo constantes a
medida que os diretores e co-diretores ao seu redor vao variando, isso para antes e depois

da transicao. Devido a isso a inclinacdo média das curvas do comprimento caracteristico
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apés a transicdo sao tao diferentes.

[ AT =2,0K

10

8 =10.0134+0.01

um
"

L(u.a.)

o =0,47+0,01 1

10000

1000
1079 x (s)

(a)

10000

100 1000

1079 x t(s)
(b)

Figura 4.5: Variacao do comprimento caracteristico em escala logaritmica calculada pela
fungdo de autocorrelagao utilizando (a) o pardmetro de ordem tensorial e (b) utilizando

apenas o parametro de ordem escalar uniaxial.

Outro método utilizado foi por meio do valor médio do vetor de onda no espaco de
Fourrier da fungao de auto correlagao utilizando a equagao (3.28). Mesmo o procedimento
sendo outro, um comportamento muito parecido as imagens anteriores é percebido. As

inclinagoes depois da transi¢do sao bem diferentes como visto na Figura 4.6.

AT = 2,0K

L AT =2,0K ,
100 L . i
S C S S P .
2 L E T B=0,01+0,01"7
— Ea\ - " — 3
= = o =0,49+0,01
10 -
10 Lol Lol r Ll Ll ]
100 1000 10000 100 1000 10000
1079 x t(s) 1079 x t(s)
(a) (b)

Figura 4.6: Calculo do comprimento caracteristico utilizando o valor médio do vetor de
onda k da transformada de Fourrier da funcao de correlacao (a) do pardmetro de ordem

tensorial e (b) do pardmetro de ordem escalar uniaxial.

O mesmo ocorre se for utilizado a equagao (3.29) com o vetor de onda ao quadrado,

como posto na figura 4.7.
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=%t e = 0,494+ 0,01 i ~‘

5 (u.a.)

.2

o= 0,48 £ 0,01

100 1000 10000 100 1000 10000
1079 x t(s) 1079 x t(s)

(a) (b)

Figura 4.7: Célculo do comprimento caracteristico utilizando o valor médio ao quadrado
do vetor de onda k da transformada de Fourrier da funcao de correlagao (a) do pardmetro

de ordem tensorial e (b) do pardmetro de ordem escalar uniaxial.

E interessante ressaltar que os defeitos comecam a se formar em aproximadamente
3500 x 107%s, que, olhando os graficos, independente do método utilizado para o céalculo do
comprimento caracteristico, pode ser notado uma mudanga em sua inclinagdo. Algumas
alteragdes sdo mais sutis que outras, dependendo da temperatura. Apos isso, o sistema
entra na fase nematica e logo busca o equilibrio.

Segundo a lei de Porod, teoricamente, as inclinagoes deveriam ter coeficiente 1/2.
Porém, os leves desvios notados podem ser atribuidos ao fato de que o tamanho do ntcleo
dos defeitos sao constantes. Isso para os métodos utilizando <IZ> e <E2> do parametro
de ordem tensorial para calcular o comprimento caracteristico. Quando se tem apenas
o parametro de ordem escalar uniaxial talvez o calculo nao seja muito eficiente, por isso
a inclinagao para esses casos é bem diferente dos esperados teoricamente ou obtido via
simulagoes.

A partir daqui serao utilizados apenas os métodos que usam do valor médio de ke
de k2 para analisar o que acontece com a inclinagdo média apos a transicao de fase quando
se varia a temperatura. Os graficos abaixo sao resultado de uma média de 100 simulagoes,

bem como os graficos anteriores.
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Figura 4.8: Variacdo do comprimento caracteristico e sua inclinacdo apos a transicao para

varias temperaturas utilizando </;>
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Figura 4.9: Aqui tem-se graficos analogos aos da figura 4.8, com a diferenca que foi calcu-

lado por meio de <l;2>
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A seguir, na figura 4.10, estao compilados como a inclinagdo do comprimento ca-
racteristico varia de acordo com a temperatura para os dois métodos que apresentaram

resultados mais satisfatorios quando comparados a teoria.

T I I I
¢+ (k)

0,8 vo(k%
0,6 _

(e} E 3 x ES E 3 @x x E 3 x =
0,4 — _|
0,2 _|

oLl | | | | | | | |

T T T T
b (k)
0,8 s <k2> _
0,6 — _
Q x
0,4+ - - - x = = x _|
0,2+ _
0 | | | | | | | | |

(b) Inclinagoes depois da transi¢io de fase.

Figura 4.10: Variagao da inclinacao do comprimento caracteristico em cada temperatura

calculada, em (a) antes da transicao de fase e (b) apds a transicao de fase.

4.2 Evolucao de um Sistema Tridimensional

Os mesmos estudos foram realizados para sistemas em 3 dimensoes, utilizando as
mesmas condi¢oes iniciais, com o vetor diretor aleatorio, os parametros de ordem uniaxial
constante igual a S = S, e biaxial P = 0 e condigoes periédicas de contorno.

Para observar os defeitos de uma simulagao tridimensional, o que se pode fazer é

definir um valor critico (para o nosso caso, usamos S = 0,35) e colorir os lugares onde o
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pardmetro de ordem seja menor que esse valor, uma vez que no nicleo dos defeitos semi
inteiros o valor de S tende a zero. Aqui pode-se notar que os defeitos formam cordas, como

visto na figura 4.11.

" e e _—
\\\\// o \7\\7\// o \\\\// //
(a) t = 3900 x 1079 s (b) t = 4100 x 1079 s (c) t =4300x 1072 s
//// \\'\\ — - \\'\\ _— /7\\\\
— e — — o —
/// B — /// ;\\\;\ /,/ 7\\\\\
—— ‘ T T P
\\ v /// \\ . /’// \\\;7 /’//
—_— — —
(d) t =4500 x 1079 s (e) t = 4700 x 1072 s (f) t = 4900 x 1079 s

Figura 4.11: Evolugao dos defeitos de um sistema tridimensional. Na imagem é possivel
ver uma intercomutacdo e um colapso de lago. Essa simulacao foi feita em um rede com

tamanho 100 x 100 x 100.

Como ja discutido, antes de atingir o estado de menor energia e ter todos os diretores
alinhados, o sistema passa por estados intermediarios ou transiente. Para o caso bidimen-
sional foi visto que os defeitos se aniquilam mutuamente. Para o sistema tridimensional
existem outras maneiras da energia ser minimizada, uma delas é a reducao da curvatura
das cordas, o que reduz a regiao com variagdo do parametro de ordem. Além disso, exis-
tem mais duas maneiras do sistema reduzir a energia nas fases transientes: o processo de
intercomutacao e o colapso em lago.

O processo de intercomutacao ocorre quando as cordas se cruzam e se reconectam de

outra forma, como pode ser visto nas figuras 4.11(a), (b) e (¢). Se a intercomutacao de
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Figura 4.12: Comprimento caracteristico para a temperatura de 3, 5K calculado por <E>
O Valor da temperatura pode ser escolhido arbitrariamente, foi utilizado entdao um valor
cuja a visualizagao fosse mais facil.

uma corda for com ela mesma, se obtém também o colapso em lago, visivel nas imagens
4.11 (d), (e) e (f). Esse padrao de intercomutagao, como visto em [43,44], ja foi observado
experimentalmente em amostras de cristais liquidos. O colapso de laco é parecido com a
aniquilacao de um defeito e antidefeito, mas em trés dimensoes, formando as “rosquinhas”.

Uma coisa a se notar no grafico do comprimento caracteristico é onde os defeitos
comecam a se formar. Olhando para a figura 4.12 vemos uma alteracao na inclinacao em
aproximadamente 3000 x 10~%s, porém olhando para os resultados da simulacao, os defeitos
comecam a se formar um pouco antes, no instante 2258 x 10~% e aqui comecam a formar
os padroes que sao vistos na figura 4.13. Esse tempo pode variar de uma temperatura para

outra.
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(d) t=5215x10""s (e) t =6893 x 1077 s (f) t=9112x 1079 s

Figura 4.13: Evolucao dos defeitos de um sistema tridimensional num dado intervalo de
tempo onde os defeitos comecam a se formar. Nesse exemplo, a rede possui um tamanho

de 100 x 100 x 100.

A seguir estao os graficos de como se comporta o comprimento caracteristico para
cada temperatura. Novamente foi feita uma média de 100 diferentes simulacdes para
cada temperatura, utilizando os métodos calculando o valor médio de ke EQ, em que
obtém também a vari¢do da inclinagdo do ajuste do comprimento caracteristico («) pela
temperatura mostrados na figura.

A justificativa para nao colocar a evolucao temporal do comprimento caracteristico
apés a transicao de fase para os sistemas 3D é o alto custo computacional. Para se obter
bons resultados, a rede e o tempo final de evolugdo deveriam ser maiores, o que faria com

que o tempo para a realizacao das simulacoes se alongasse bastante.
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Figura 4.14: Variacao do comprimento caracteristico e sua inclinacao apds a transicao para

varias temperaturas utilizando <E>
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Figura 4.15: Gréficos andlogos aos da figura 4.8, com a diferenga que foi calculado por

meio de <l§2>
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Figura 4.16: Como a inclinagdo da evolug¢do do comprimento caracteristico varia com as

temperaturas.
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Capitulo 5

CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Para que este trabalho fosse realizado foi desenvolvido um programa em linguagem C,
que resolve numericamente as equacoes necessarias para se obter os resultados, as texturas
de Schlieren para sistemas 2D e programas que simulem os sistemas 3D de maneira que
fossem parecidos aos obtidos experimentalmente. Além disso, o programa acima citado
também faz a autocorrelacao espacial para cada um dos snapshots e faz sua transformada
de Fourrier, também chamado fator de estrutura. Por fim, ele faz a escala do comprimento
caracteristico em funcdo do tempo.

Com os resultados pode-se ver que a carga topoldgica da condicao inicial é nula e
permanece assim ao longo do tempo, isto é, para cada defeito do tipo 1/2 (ou 1) existe
um defeito —1/2 (—1) respectivamente, que se aniquilam mutuamente. No caso 3D, ao
invés de pontos, os defeitos formam linhas onde se observa os padroes de intercomutagao
(quando uma linha se encontra com outra e logo ap6s se separam) e o colapso de lago
(quando a linha sofre intercomutagdo com ela mesma, formando uma "rosquinha', que ao
final colapsa e some.).

Os métodos utilizando a transformada de Fourier, apenas do parametro de ordem
escalar uniaxial, se mostraram insatisfatérios. J& quando se calcula a transformada de
Fourier do parametro de ordem tensorial e faz o valor médio de ke E2, os resultados sao
bem proximos dos vistos na teoria.

Utilizando os valores satisfatérios, foi analisado a inclinacao do grafico da dindmica do

comprimento caracteristico, montou-se o grafico de como essa inclinacdo muda de acordo
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com a temperatura. Alguns pontos ficaram diferentes de —1/2, valor esperado pela lite-
ratura. Esse erro é atribuido ao fato de que os defeitos ndo mudam de tamanho, apenas
trocam de posicao.

Outra caracteristica notada foi que, quando os defeitos comegam a se formar a in-
clinacao da dindmica do comprimento caracteristico tem uma alteracao, ao seguir com a

evolugdo, ela volta a ter uma inclinagdo préxima a 1/2 novamente.
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Apéndice A

Cdédigo do programa utilizado para

fazer as simulacoes

A.1 nlc.h

#include
#include
#include

#include

<stdio.h>
<stdlib.h>
<math.h>

<gsl/gsl_randist.h>

// gerador de sequéncias aleatdrias - gera um versor aleatdrio

#include <gsl/gsl _eigen.h>

// calcula autovalores e autovetor de uma matriz

#include <time.h>

// usado para gerar a semente do gerador de nimeros aleatdrios

#define
#define
#define
#define
#define
#define

Nx 100
Ny 100
Nz 100
NF 100
FT O
LS 1

/*
/*
/%
/*
/*
/*

grid size

grid size

grid size

number of output files

0 ->png || 1 -> pdf - output files

0 -> nolog time || 1 -> log time
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18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define

#define

#define S_eq ((-B+sqrt(BxB-24.0%*axT*C))/(6.0%C))
//#define S_eq (((-B+sqrt((B*B-24.0*a*T*C))))/(6.0*C))
#define L1 _tilde ((9.0%L1*C)/(4.0*Dx*Dx*B*B))
//#define L1 _tilde ((9.0%CxL1)/(2.0*B*B*dx*dx))
#define L2 tilde ((9.0%L2x*C)/(4.0*Dx*Dx*B*B))

T 0.0

a 8.67e-2
B -2.12
C1.74
L1 5.0
L2 5.0
L3 0.0
Dx 1.0
Dt 1.0
tf 2.0e4
mu 1 0.2

(T-T*) K
1076 J/Km~3
1076 J/m"3
1076 J/m~3
107-12 N
107-12 N
107-12 N
107-9 m
107-9 s
107-9 s

Pa s

sigma ((9.0%C*xaxT)/(2.0%B*B))

#define L3_tilde ((-3.0%L3)/(2.0*B*Dx*Dx))

#define tilde ((-2.0%B)/(3.0%*C))

#define Lambda ((2.0%BxB*1.0e-3%Dt)/(9.0*C*mu_1)) //o fator 1.0e-3 foi

// acrescentado devido a multiplicagdo das constantes da base 10.

double trQ2;
double Q_00_0, Q_00_1, Q_00_2,
Q_00_02, Q_00_12;
double Q_11 0, Q_11_1, Q_11_2,
Q_11 02, Q_11_12;
double Q_01_0, Q_01_1, Q_01_2,
Q_01 02, Q_01_12;
double Q_02_0, Q_02_1, Q_02_2,

Q_00_00, Q_00_11, Q_00_22,

Q_11 00, Q_11 11, Q 11 22,

Q_01 00, Q 01 11, Q 01 22,

Q_02_00, Q_02 11, Q_02_22,
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Q_02 02, Q_02_12;

double Q_12 0, Q_12.1, Q_12 2, Q_12 00, Q_12 11, Q_12 22, Q_12 01,

Q_12_02, Q_12 12;
double QNOO, QN11, QNO1, QNO2, QN12;
double *Q_00, *Q_11, *Q_01, *Q_02, *Q_12;
double *Qt00, *Qt1l, *Qt01, *Qt02, *Qt12;

A.2 nlc.c

#include "../nlc.h"

#define q pow(tf, 1.0/(NF-1))
#define r tf/NF

void ic(const gsl_rng *w);

void op(int t);

void ft(int n, int aa, double t);
void sft(int n, double t);

void d_bulk 1(int x, int y, int z);
void d_bulk 2(int x, int y, int z);
double bulk 00(void);

double bulk 11(void);

double bulk 01(void);

double bulk 02(void);

double bulk 12(void);

int main(int argc, char **argv){
int x, y, z, N, n= 0;
double t;

#if LS ==
double alO= Dt;

70



23

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

#else
double al= r;
#endif

printf("sigma = %e\n", sigma);

printf("S eq = %e\n", S_eq);

printf ("L 1 = Je\n", L1 tilde);
printf ("L 2 = %e\n", L2_tilde);
printf ("L _3 = Je\n", L3_tilde);

printf("tilde = %e\n", tilde);
printf ("Lamdba = %e\n", Lambda);
printf("sigma = %e\n", -B+(sqrt(B*B)));

if((Q_00= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))
{printf ("cannot allocate Q_00\n");exit(1);}
if((Q_11= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))
{printf("cannot allocate Q_11\n");exit(1);}
if((Q_01= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))
{printf ("cannot allocate { _01\n");exit(1);}
if ((Q_02= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof(double)))
{printf("cannot allocate Q_02\n");exit(1);}
if((Q_12= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))

{printf ("cannot allocate O 12\n");exit(1);}

if ((Qt00= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))
{printf ("cannot allocate Q _00\n");exit(1);}
if ((Qt1l1l= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))
{printf("cannot allocate Q_11\n");exit(1);}
if ((Qt01= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof(double)))
{printf ("cannot allocate Q _01\n");exit(1);}
if ((Qt02= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double)))
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{printf("cannot allocate Q_02\n");exit(1);}
if ((Qt12= (double *) calloc(Nx*Ny*Nz, sizeof (double))) == NULL)

{printf("cannot allocate Q 12\n");exit(1);}

gsl rng default_seed= (argc == 2) 7 atoi(argv[1]) : time(NULL);
gsl rng *w= gsl rng alloc(gsl_rng taus);

ic(w);

gsl_rng free(w);

op(0);

time_t tt = time(NULL);

struct tm tm = *localtime(&tt);

FILE *arq;

arq= fopen('"seed.dat", "a");

fprintf(arq, "Jlu -> %d-702d-%02d %02d:%02d:%02d\n",

gsl rng default_seed, tm.tm_year + 1900, tm.tm _mon + 1, tm.tm_mday,
tm.tm_hour, tm.tm min, tm.tm_sec);

fclose(arq);

t= 0.0;
while(t <= tf){
for(z= 0; z< Nz; z++){
for(y= 0; y< Ny; y++){
for(x= 0; x< Nx; x++){

N= (z*xNy+y)*Nx+x;
QNOO= Q_OO[NT;
QNi1= Q_11[N];
QNO1= Q_O1[N];
QNO2= Q_02[N];
QN12= Q_12[N];
trQ2= 2.0*(QNOO*QNOO + QN11*QN11 + QNO1*QNO1+ QNO2*QNO2 +
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85 QN12*QN12 + QNOO*QN11);

86 d_bulk 1(x, y, 2);

87 QtO0[N]= QNOO + 0.5%bulk_00();
88 Qt11[N]= QN11 + O.5%bulk 11();
89 QtO1[N]= QNO1 + 0.5%bulk_01();
90 QtO2([N]= QNO2 + 0.5%bulk 02();
01 Qt12[N]= QN12 + 0.5%bulk 120 ;
92 }

9 +

94 }

95 for(z= 0; z< Nz; z++){

96 for(y= 0; y< Ny; y++){

97 for(x= 0; x< Nx; x++){

98 N= (z*Ny+y)*Nx+x;

99 QNOO= QtOO[N];

100 QN11= Qt11[N];

101 QNO1= QtO1[N];

102 QNO2= QtO02[N];

103 QN12= Qt12[N];

104 trQ2= 2.0%(QNOO*QNOO + QN11xQN11 + QNO1*QNO1+ QNO2*QNO2 +
105 QN12#QN12 + QNOO*QN11);

106 d_bulk_2(x, y, 2z);

107 Q_O00[N]+= bulk 00();

108 Q_11[N]+= bulk_11();

109 Q_O1[N]+= bulk 01();

110 Q_02[N]+= bulk 020);

11 Q_12[N]+= bulk 12();

112 }

113 }

114 }

115 t+= Dt;

73



116 if(t >= a0){

17 n++;
118 Op(n);

119 ft(n, atoi(argv[i]), t);

120 ft(n, 1, t);

121 sft(n, t);

122 printf (" %-5d4 - 7g/%-7g\n", n, t, tf);
123 #if LS ==

124 a0*= q;

125 #else

126 a0+= r;

127 #endif

128 }

129 }

130 op(n);

131 free(Q _00); free(Q 11); free(Q 01); free(Q 02); free(Q 12);
132 free(Qt00); free(Qtll); free(Qt0l); free(Qt02); free(Qtl2);
133 return O;

134 }

135

136 double bulk 00(void){

137 return (Lambda*(
138 -((sigma + 2.0%trQ2 - 3.0*QN00)*QNOO - 3.0*x(QNO1%QNO1 + QNO2*QN02) +
139 trQ2)

10 +L1_tilde*(Q_00_00 + Q_00_11 + Q_00_22)

1 +L2_tilde*(2.0%Q_00_00 + Q_00 22 - Q_11 11 + Q_11.22 + Q_01_01 +
2 Q0202 - 2.0%xQ_12 12)/3.0

143 )

144 );

145 F

146
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double bulk 11(void){
return (Lambdax(
-((sigma + 2.0*%trQ2 - 3.0*QN11)*QN11 - 3.0*(QNO1*QNO1 + QN12*QN12) +
trQ2)
+L1 tilde*(Q_11 00 + Q_11 11 + Q_11_22)
+12 tildex((-Q_00 00 + Q 00 22 + 2.0%Q 11 11 + Q_11 22 + Q_01 01 -
2.0%Q_02_02 + Q_12_12)/3.0)
)
)

double bulk 01(void){
return (Lambdax(
-((sigma + 2.0*%trQ2 - 3.0*%(QNOO + QN11))*QNO1 - 3.0*(QNO2*QN12))
+L1 tilde*(Q_01 00 + Q 01 11 + Q_01_22)
+L2_tilde*(0.5%(Q_00 01 + Q 11 01 + Q 01 00 + Q 01 11 + Q 02 12 +
Q_12_02))
)
)

double bulk 02(void){
return (Lambdax(
-((sigma + 2.0%trQ2 + 3.0*%QN11)*QN02 - 3.0*(QNO1*QN12))
+L1 tilde*(Q_02_00 + Q_02 11 + Q_02_22)
+12 tildex(0.5%(-Q 11 02 + Q 01 12 + Q_02_00 + Q_02 22 + Q_12_12))
)
)

double bulk_12(void){
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178 return (Lambdax(

179 -((sigma + 2.0*%trQ2 + 3.0*QN00)*QN12 - 3.0*(QNO1*QN02))

o +L1_tilde*(Q_12 00 + Q_12 11 + Q_12 22)

s +L2 tildex(0.5%(-Q_00_12 + Q_ 01 02 + Q_02 01 + Q_12_ 11 + Q_12 22))
182 )

183 ) 5

184}

A.3 1ic.c

1 #include "../nlc.h"

s void ic(const gsl_rng *w){

4 int 1i;

5 double n[3];

6 for(i= 0; i< NxxNyx*Nz; i++){

7 gsl _ran dir_3d(w, &n([0], &n[1], &n[2]);

s // Q_ij= S/2(3ni*nj - delta_ij) + P/2(1ix*1j - mi*mj);

o // onde faremos P = 0 (caso uniaxial)

10 Q_00[il= (1.0/tilde)*0.5%S_eq*(3.0*n[0]*n[0]-1.0);
1 Q_11[il= (1.0/tilde)*0.5%S_eq*(3.0*n[1]*n[1]-1.0);
12 Q_01[il= (1.0/tilde)*0.5*S_eq*(3.0*n[0]*n[1]);

13 Q_02[i]= (1.0/tilde)*0.5%S_eq*(3.0*n[0]*n[2]);

14 Q_12[il= (1.0/tilde)*0.5%S_eq*(3.0*n[1]1*n[2]);

15 }

17}
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A.4 op.c

#include "../nlc.h"

void op(int t){
int i, j, k, N;
double S, P, n[3]
FILE xfile;

char name[100];

sprintf(name, "dat/i j k nx ny nz lx 1y 1z b t S P-%d.dat", t);

, 1[3], matrix[9];

if ((file= fopen(name, "w'")) == NULL){

printf ("cannot
exit(1);

}

for(k= 0; k< Nz;

open file %s", name);

k++){

for(j= 0; j< Ny; j++){

for(i= 0; i<
N= (k*Ny+j)
matrix[0]=
matrix[1]=
matrix[2]=
matrix[3]=
matrix[4]=
matrix[5]=
matrix[6]=
matrix[7]=

matrix[8]=

gsl _matrix_

gsl_vector

Nx; i++){
*Nx+i;

tilde*Q OO[N];
tilde*Q 01[N];
tilde*Q 02[N];
tilde*Q O1[N];
tilde*Q 11[N];
tilde*Q 12[N];
tildexQ 02[N];
tildexQ 12[N];
tildex(-Q_O0[N]-Q_11([N]);

view m= gsl _matrix_view_array(matrix, 3, 3);

xeval= gsl_vector_alloc(3);
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gsl matrix *evec= gsl _matrix_alloc(3, 3);

gsl eigen symmv_workspace *w= gsl eigen symmv_alloc(3);
gsl eigen symmv(&m.matrix, eval, evec, w);

gsl eigen_symmv_free(w);

gsl eigen_symmv_sort(eval, evec, GSL_EIGEN_SORT_VAL_DESC) ;

S= gsl_vector_get(eval, 0);

P= 2.0%xgsl _vector_get(eval, 1) + S;

n[0]= gsl matrix_get(evec, 0, 0);

n[1]= gsl matrix_get(evec, 1, 0);
2, 0);

1[0]= gsl_matrix_get(evec, 0, 1);
1, 1);

1[2]= gsl matrix_get(evec, 2, 1);

n[2]= gsl_matrix_get(evec,

1[1]= gsl _matrix_get(evec,

gsl_vector_free(eval);

gsl_matrix_free(evec);

fprintf(file, "%4d %4d %4d %+.3e %+.3e %+.3e %+.3e %+.3e t+.3e\

J+.4de Y+.4de Y+.5e %+.5e\n", i, j, k, n[0], nl[1], n[2], 1[0],
1011, 1[2]1, atan2(mn[1], n[0]), acos(n[2]), S, P);

}
fclose(file);
A.5 fn.c

#include "../nlc.h"
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void d_bulk_1(int i, int j, int k){

int ipl=
int jpl=
int kpl=
int iml=
int jml=

int kmil=

Q_00_0=
Q_11 0=
Q_01 0=
Q_02 0=
Q_12 0=

Q_00_1=
Q11 1=
Q01 1=
Q02 1=
Q12 1=

Q_00_2=
Q11 2=
Q01 2=
Q_02 2=
Q12 2=

Q_00_00= (Q_OO[ (kxNy+j)*Nx+ipl]-2.
Q_11_00= (Q_11[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.
Q_01_00= (Q_01[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.
Q_02_00= (Q_02[ (kxNy+j)*Nx+ipl]-2.
Q_12_00= (Q_12[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.

o O O o o O O O O O

O O O O O

(i+1)%Nx;
(G+1) %Ny ;
(k+1)%Nz;
(i-1+Nx) %Nx;
(j-1+Ny) %Ny ;
(k-1+Nz)¥%Nz;

5% (Q_00[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-Q_00 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]) ;
5% (Q_11[(k*xNy+j) *#Nx+ip1]-Q_11[(k*Ny+j)*Nx+im1]);
5% (Q_01 [(k*Ny+j)*Nx+ip1]-Q_01 [(k*Ny+j)*Nx+im1]) ;
5% (Q_02[(k*xNy+j) *#Nx+ip1] -Q_02 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]) ;
5% (Q_12[(k*xNy+j) *#Nx+ip1] -Q_12 [ (k*Ny+j) *Nx+im1]) ;

5% (Q_00 [ (k*Ny+jpl) *Nx+i]-Q_00 [(k*Ny+jml)*Nx+i]) ;
5% (Q_11 [(kxNy+jpl) *Nx+i]-Q_11 [(k*Ny+jml)*Nx+i]) ;
5% (Q_01 [(k*Ny+jp1) *Nx+1i]-Q_01 [ (k*Ny+jml) *Nx+i]) ;
5% (Q_02 [(k*Ny+jpl) *Nx+i]-Q_02 [(k*Ny+jm1)*Nx+i]) ;
5% (Q_12[(k*xNy+jpl) *Nx+i]-Q_12 [ (k*Ny+jm1) *Nx+i]) ;

5% (Q_00[(kp1*Ny+j)*Nx+i]-Q_00 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
5% (Q_11[(kpl*Ny+j) *Nx+i]-Q_11 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]);

5% (Q_01[(kp1*Ny+j)*Nx+i]-Q_01 [(km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
5% (Q_02[(kp1*Ny+j)*Nx+i]-Q_02 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
5% (Q_12[(kp1#Ny+j) *Nx+i]-Q_12 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;

0*QNOO0+Q_00 [ (k*Ny+j) *Nx+imi]) ;
0*QN11+Q_11 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]);
0*%QN01+Q_01 [(k*Ny+j) *Nx+im1]) ;
0*QN02+Q_02 [ (k*Ny+j)*Nx+iml]) ;
0*QN12+Q_12 [ (k*Ny+j)*Nx+imi]) ;
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Q_00_11= (Q_0O0[(k*Ny+jpl)*Nx+il-2.0%QN00+Q_00 [ (k*Ny+jm1)*Nx+il) ;
Q11 11= (Q_11[(k*Ny+jpl)*Nx+i]-2. 0%QN11+Q 11 [(k*Ny+jm1)*Nx+il);
Q_01_11= (Q_O1[(k*Ny+jpl)*Nx+i]-2.0*QNO1+Q_01 [ (k*Ny+jml)*Nx+i]) ;
Q_02_11= (Q_02[(kxNy+jpl)*Nx+i]-2.0*QN02+Q_02 [ (k*Ny+jml) *Nx+i]) ;
Q_12_11= (Q_12[(k*Ny+jpl)*Nx+i]-2. 0%QN12+Q_12[ (k*Ny+jm1)*Nx+il);

Q_00_22= (Q_00[(kp1*Ny+j)*Nx+i]-2.0%QNOO+Q_00 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]);
Q_11 22= (Q_11[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QN11+Q_11[(km1*Ny+j)*Nx+i]);
Q_01_22= (Q_O1[(kpl*Ny+j)*Nx+il-2.0*QNO1+Q_01[(km1*Ny+j)*Nx+il);
Q_02_22= (Q_02[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QN02+Q_02 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_12_22= (Q_12[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QN12+Q_12[(km1*Ny+j)*Nx+i]);

Q_00_01= 0.25%(Q_00 [(k*Ny+jpl)*Nx+ip1]+Q_00 [ (k*Ny+jml)*Nx+im1] -
Q_00 [(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Q_00 [ (k*Ny+jml) *Nx+ip1]);
Q_11_01= 0.25%(Q_11[(k*Ny+jpl) *Nx+ip1]+Q_11[(k*Ny+jml)*Nx+iml]-
Q_11[(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Q_11[(k*Ny+jml)*Nx+ip1]);
Q_01_01= 0.25%(Q_01[(k*Ny+jp1)*Nx+ip1]+Q_01[(k*Ny+jml)*Nx+imi] -
Q_01[(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Q_01[(k*Ny+jml)*Nx+ip1]);
Q_02_01= 0.25%(Q_02[(kxNy+jpl)*Nx+ip1]+Q_02 [ (k*Ny+jml)*Nx+im1] -
Q_02[(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Q_02 [ (k*Ny+jml)*Nx+ip1]);
Q_12 _01= 0.25%(Q_12[(k*Ny+jp1) *Nx+ip1]1+Q_12[(k*Ny+jml)*Nx+im1]-
Q_12[(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Q_12[(k*Ny+jml)*Nx+ip1]) ;

Q_00_02= 0.25%(Q_00[(kp1#Ny+j)*Nx+ip1]+Q_00 [ (km1*Ny+j)*Nx+im1] -
Q_00[(kp1#Ny+j)*Nx+im1]-Q_00 [ (km1*Ny+j)*Nx+ip1]);
Q_11_02= 0.25%(Q_11[(kp1*Ny+j)*Nx+ip1]+Q_11[(km1*Ny+j)*Nx+im1]-
Q_11[(kp1*Ny+j)*Nx+im1]-Q_11[(km1xNy+j)*Nx+ip1]);
Q_01_02= 0.25%(Q_01[(kp1#Ny+j)*Nx+ip1]+Q_01[(km1*Ny+j)*Nx+im1]-
Q_01[(kpl*Ny+j)*Nx+im1]-Q_01[(km1*Ny+j)*Nx+ip1]);
Q_02_02= 0.25%(Q_02[(kp1l#Ny+j)*Nx+ip1]+Q_02[(km1*Ny+j)*Nx+im1] -
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65 Q_02[(kp1*Ny+j)*Nx+im1]-Q_02[(km1*Ny+j)*Nx+ip1]);

o6 Q_12_02= 0.25%(Q_12[(kp1*Ny+j)*Nx+ip1]1+Q_12[ (km1*Ny+j)*Nx+im1] -
67 Q_12[(kp1#Ny+j)*Nx+im1]-Q_12[(km1*Ny+j)*Nx+ip1]);

68

69 Q_00_12= 0.25%(Q_00 [(kpl*Ny+jpl)*Nx+i]+Q_00 [(km1*Ny+jml)*Nx+i]-
70 Q_00[(kp1*Ny+jm1)*Nx+i]-Q_00 [ (km1*Ny+jpl)*Nx+i]);

e Q_11_12= 0.25%(Q_11[(kp1*Ny+jp1)*Nx+i]+Q_ 11[(km1*Ny+jm1)*Nx+i]-
72 Q_11[(kpl*Ny+jml)*Nx+i]-Q_11[(km1*Ny+jpl)*Nx+i]);

73 Q_01_12= 0.25%(Q_01[(kpl*Ny+jpl1)*Nx+i]+Q_01 [(km1*Ny+jml)*Nx+i]-
74 Q_01[(kp1*Ny+jm1)*Nx+i]-Q_01[(km1*Ny+jpl)*Nx+i]);

75 Q_02_12= 0.25%(Q_02[(kp1#Ny+jpl)*Nx+i]+Q_02 [ (km1*Ny+jml)*Nx+i] -
76 Q_02[(kp1*Ny+jm1)*Nx+i]-Q_02[(km1*Ny+jpl)*Nx+i]);

o Q_12_12= 0.25%(Q_12[ (kp1*Ny+jp1) *Nx+il+Q_12[ (km1*Ny+jm1) *Nx+i] -
78 Q_12[(kp1*Ny+jm1) *Nx+i]-Q_12[(km1*Ny+jpl)*Nx+i]);

79 }

80

s1 void d_bulk 2(int i, int j, int k){

82 int ipl= (i+1)%Nx;

83 int jpl= (j+1)%Ny;

84 int kpl= (k+1)%Nz;

85 int iml= (i-1+Nx)Y%Nx;

86 int jmil= (j-1+Ny)%Ny;

87 int kml= (k-1+Nz)%Nz;

88

w Q.00 0=
o Q.11 0=
o Q01 0=

0.5%(Qt00 [ (k*Ny+j)*Nx+ip1]-Qt00 [ (k*Ny+j) *Nx+im1]) ;
0
0
oo Q_02_0= 0.5%(Qt02[ (k*Ny+j)*Nx+ip1]-Qt02 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]) ;
0
0
0

5x(Qt11 [(kxNy+j) #*Nx+ip1] -Qt11 [ (k*Ny+j) *Nx+im1]) ;
5% (Qt01 [(kxNy+j) *Nx+ip1]-Qt01 [(k*Ny+j) *Nx+iml]) ;

93 Q_12_0= 0.5%(Qt12[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-Qt12 [ (k*Ny+j)*Nx+iml]);
04 Q_00_1= 0.5%(Qt00 [(k*Ny+jpl)*Nx+i]-Qt00 [(k*Ny+jml)*Nx+i]) ;

95 Q_11_1= 0.5%(Qt11[(k*Ny+jpl)*Nx+i]-Qt11 [(k*Ny+jml)*Nx+i]) ;
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96

97

98

99

100

101

102

103

104

105

106

108

109

110

111

112

113

114

115

116

117

118

119

120

121

122

123

124

125

126

Q_01_1= 0.5%(Qt01[(k*xNy+jpl)*Nx+i]-Qt01 [(k*Ny+jml)*Nx+i]);
Q_02_1= 0.5%(Qt02 [ (k*Ny+jp1) *Nx+i]-Qt02 [ (k*Ny+jm1) *Nx+il) ;
Q_12_1= 0.5%(Qt12[(k*Ny+jpl) *Nx+i]-Qt12 [(k*Ny+jml)*Nx+i]) ;
Q_00_2= 0.5%(Qt00 [ (kp1*Ny+j)*Nx+1i]-Qt00 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_11_2= 0.5%(Qt11[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-Qt11 [(km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_01_2= 0.5%(Qt01[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-Qt01 [(km1*Ny+j)*Nx+i]);
Q_02_2= 0.5%(Qt02[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-Qt02[(km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_12 2= 0.5%(Qt12[(kp1*Ny+j)*Nx+i]-Qt12 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]);

Q_00_00= (QtOO0[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.0*QNOO+Qt00 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]) ;
Q_11_00= (Qt11[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.0%QN11+Qt11[(k*Ny+j)*Nx+im1]);
Q_01_00= (QtO1[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.0*QNO1+Qt01 [(k*Ny+j)*Nx+iml]) ;
Q_02_00= (QtO2[(kxNy+j)*Nx+ip1]-2.0*QN02+Qt02 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]);
Q_12 _00= (Qt12[(k*Ny+j)*Nx+ip1]-2.0%QN12+Qt12 [ (k*Ny+j)*Nx+im1]) ;
Q_00_11= (QtOO[(k*Ny+jp1)*Nx+i]-2.0*QNOO+Qt00 [ (k*Ny+jml)*Nx+il) ;
Q_11 11= (Qt11[(k*xNy+jpl)*Nx+i]-2.0*QN11+Qt11 [(k*Ny+jml)*Nx+i]);
Q_01_11= (QtO1[(k*Ny+jpl)*Nx+i]-2.0*QNO1+Qt01 [ (k*Ny+jml)*Nx+i]) ;
Q_02_11= (Qt02[(k*Ny+jp1)*Nx+i]-2. 0%QNO2+Qt02 [ (k*Ny+jml)*Nx+il) ;
Q_12 11= (Qt12[(k*Ny+jpl)*Nx+i]-2. 0%QN12+Qt12 [ (k*Ny+jml)*Nx+il) ;
Q_00_22= (QtO0[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QNO0+Qt00 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_11 22= (Qt11[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QN11+Qt11[(km1*Ny+j)*Nx+i]);
Q_01_22= (QtO1[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0%QNO1+Qt01 [ (km1*Ny+j)*Nx+il) ;
Q_02_22= (Qt02[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QN02+Qt02 [ (km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_12_22= (Qt12[(kpl*Ny+j)*Nx+i]-2.0*QN12+Qt12[(km1*Ny+j)*Nx+i]) ;
Q_00_01= 0.25%(Qt00 [(k*Ny+jpl)*Nx+ip1]+Qt00 [ (k*Ny+jml)*Nx+im1] -
QtO00 [(k*Ny+jp1) *Nx+im1]-Qt00 [ (k*Ny+jm1) *Nx+ip1]) ;

Q_11 01= 0.25%(Qt11[(k*Ny+jpl)*Nx+ip1]+Qt11[(k*Ny+jml)*Nx+im1]-
Qt11[(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Qt11 [(k*Ny+jml)*Nx+ip1]);

Q_01_01= 0.25%(Qt01 [(kxNy+jpl)*Nx+ip1]+Qt01 [ (k*Ny+jml)*Nx+im1] -
Qt01 [(k*Ny+jpl)*Nx+im1]-Qt01 [ (k*Ny+jml) *Nx+ip1]);

Q_02_01= 0.25%(Qt02 [ (k*Ny+jpl) *Nx+ip1]+Qt02 [ (k*Ny+jml) *Nx+iml] -
Qt02 [ (k*Ny+jpl) *Nx+im1]-Qt02 [ (k*Ny+jml) *Nx+ip1]) ;
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127 Q_12_01= 0.25%(Qt12[(k*Ny+jpl) *Nx+ip1]+Qt12 [ (k*Ny+jml) *Nx+iml]-
128 Qt12[(k*Ny+jpl) *Nx+im1]-Qt12 [ (k*Ny+jml) *Nx+ip1]) ;

9 Q_00_02= 0.25%(Qt00[(kplNy+j)*Nx+ip1]+Qt00 [ (km1*Ny+j)*Nx+im1]-
130 Qt00 [ (kp1*Ny+j)*Nx+im1]-Qt00 [ (km1*Ny+j)*Nx+ip1]) ;

131 Q_11_02= 0.25%(Qt11 [(kpl*Ny+j)*Nx+ip1]+Qt11 [(km1*Ny+3j)*Nx+im1]-
132 Qt11[(kp1*Ny+j)*Nx+im1]-Qt11 [(km1i*Ny+j)*Nx+ip1]);

133 Q_01_02= 0.25%(Qt01[(kp1*Ny+j)*Nx+ip1]+Qt01[(km1*Ny+j)*Nx+im1]-
134 QtO1 [(kpl*Ny+j)*Nx+im1]-Qt01 [ (km1*Ny+j)*Nx+ip1]) ;

135 Q_02_02= 0.25%(Qt02[(kpl*Ny+j)*Nx+ip1]+Qt02 [ (km1*Ny+j)*Nx+iml] -
136 Qt02 [(kp1*Ny+j)*Nx+im1]-Qt02 [ (km1*Ny+j)*Nx+ip1]);

s Q_12.02= 0.25%(Qt12[ (kpl*Ny+j) *Nx+ip1]+Qt12 [ (km1*Ny+j)*Nx+im1] -
138 Qt12[(kpl*Ny+j)*Nx+im1]-Qt12 [ (km1*Ny+j)*Nx+ip1]);

o Q_00_12= 0.25%(Qt00 [ (kp1*Ny+jp1)*Nx+i]+Qt00 [ (km1*Ny+jml)*Nx+i]-
140 Qt00 [(kp1*Ny+jm1)*Nx+i]-Qt00 [(km1*Ny+jpl) *Nx+i]) ;

141 Q_11_12= 0.25*%(Qt11[(kpl*Ny+jpl)*Nx+i]+Qt11 [(km1*Ny+jml)*Nx+i]-
142 Qt11[(kpl*Ny+jml)*Nx+i]-Qt11[(km1*Ny+jpl)*Nx+i]) ;

s Q01_12= 0.25%(Qt01[(kpl*Ny+jp1)*Nx+i]+Qt01 [ (km1*Ny+jml)*Nx+i]-
144 QtO1 [(kpl#Ny+jml)*Nx+i]-Qt01 [ (km1*Ny+jpl) *Nx+i]) ;

145 Q_02_12= 0.25%(Qt02[(kp1*Ny+jp1)*Nx+i]+Qt02 [ (km1*Ny+jm1)*Nx+i] -
146 Qt02 [ (kp1*Ny+jm1) *Nx+i] -Qt02 [ (km1*Ny+jpl) *Nx+i]) ;

wr Q12 12= 0.25%(Qt12[ (kpl*Ny+jpl) *Nx+i]+Qt12 [ (km1*Ny+jm1) *Nx+i]-
148 Qt12[(kp1*Ny+jm1)*Nx+i]-Qt12 [(km1*Ny+jpl) *Nx+i]);

o}

A.6 ft.c

1 #include "../nlc.h"
2 #include <complex.h>

3 #include <fftw3.h>

5 void ft(int n, int aa, double t){
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10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

int N, x, y, z, 1;
double kx, ky, kz, mvkl, mvk2;
FILE *xfile;

char name[100];

int *nor= (int *) calloc(2*Nx,

double *c_r= (double *) calloc(2x*Nx,

double *s_k= (double *) calloc(2x*Nx

fftw_complex *i00= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *ill= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *i01= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *i02= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *il12= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *000= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *0ll= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *001= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *002= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *012= (fftw_complex *)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *out= (fftw_complex *)

* (Nx*Ny*Nz) ) ;

sizeof(int ));

sizeof (double));

, sizeof (double));

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)
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38

39
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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

fftw_complex *inp= (fftw_complex *) fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)

* (Nx*Ny*Nz) ) ;

for(z= 0; z< Nz; z++){
for(y= 0; y< Ny; y++){
for(x= 0; x< Nx; x++){
N= (zxNy+y)*Nx+x;
i00[N]= Q_OO[N] + 0.0%*I;
i11[N]= Q_11[N] + 0.0%I;
i01[N]= Q_O1[N] + 0.0%I;
i02[N]= Q_O2([N] + 0.0%*I;
i12[N]= Q_12[N] + 0.0%I;
000[N]= 0.0 + 0.0%I;
011[N]= 0.0 + O
001[N]= 0.0 + 0
002[N]= 0.0 + 0.0%I;
012[N]= 0.0 + O

.0xT;
.0%TI;

.0xT;

by

fftw_plan FTF_00= fftw_plan_dft_3d(Nx,

FFTW_FORWARD, FFTW_ESTIMATE);

fftw_plan FTF_11= fftw_plan_dft_3d(Nx,

FFTW_FORWARD, FFTW_ESTIMATE);

fftw_plan FTF_01= fftw_plan_dft_3d(Nx,

FFTW_FORWARD, FFTW_ESTIMATE);

fftw_plan FTF_02= fftw_plan_dft_ 3d(Nx,

FFTW_FORWARD, FFTW_ESTIMATE);

fftw_plan FTF_12= fftw_plan_dft_3d(Nx,

FFTW_FORWARD, FFTW_ESTIMATE);
fftw_execute(FTF_00);
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68

69

70

71

72

73

74

75

76

77

78

79

80

81

83

84

85

86

87
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89

90

91

92

93

94

95

96

97

fftw_execute(FTF_11);
fftw_execute(FTF_01);
fftw_execute(FTF_02);
fftw_execute(FTF_12);
fftw_destroy_plan(FTF_00);
fftw_destroy_plan(FTF_11);
fftw_destroy_plan(FTF_01);
fftw_destroy_plan(FTF_02);
fftw_destroy_plan(FTF_12);

double SUM= 0.0;
for(z= 0; z< Nz; z++){
for(y= 0; y< Ny; y++){

for(x= 0; x< Nx; x++){

// cédlculo da densidade espectral S(\vec{k})

N= (zxNy+y) *Nx+x;

out [N]= 000 [N]*conj(oc00[N]) +
011[N]*conj(ol1[N]) +

(=000 [N]-011[N])*conj(-000[N]-011[N])+
2.0% (001 [N]*conj(o01[N]))+
2.0%(002[N]*conj(002[N]))+
2.0%(012[N]*conj(012[N])) + 0.0*I;

SUM+= creal (out[N]);

¥

fftw_plan FTB= fftw_plan_dft_3d(Nz, Ny, Nx, out, inp, FFTW_BACKWARD,

FFTW_ESTIMATE) ;

fftw_execute(FTB);

fftw_destroy_plan(FTB);
// for(z= 0; z< Nz; z++){
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00 // for(y= 0; y< Ny; y++){

wo // for(x= 0; x< Nx; x++){

- // 1= x+y+z;

w2 // c_r[1]+= creal(inp[(z*Ny+y)*Nx+x]) ;

s // s_k[1]+= creal(out [(z*Ny+y)*Nx+x])/SUM;
s // nor [1]++;

ws  // }

ws // }

wr [/}

s //

1w // for(l= 0; 1< 2%Nx-1; 1++){

1o // c_r[1]1/= nor[1];

w // s_k[1]/= nor[1];

w2 // }

us // sprintf(name, "dat/c_r-%d-%d.dat", n, aa);
ue // if(!(file = fopen(name, "w"))){

s // printf ("cannot open file dat/c_r-%d-%d.dat\n", n, aa);
e // exit(1);

ur // }

us // for(l= 0; 1< 2*Nx-1; 1++){

we  // fprintf(file, "%e\n", c_r[l]/c_r[0]);

o // }

121 // fclose(file);

122 // sprintf(name, "dat/s_k-%d-%d.dat", n, aa);
123 // if(!(file = fopen(name, "w"))){

12a // printf ("cannot open file dat/s_k-%d-%d.dat\n", n, aa);
125 // exit(1);

26 // }

127 // for(l= 0; 1< 2xNx-1; 1++){

s // fprintf(file, "%e\n", s_k[1]);

20 // }
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1o // fclose(file);

131 //

132 // sprintf(name, "dat/l_t-c-%d.dat", aa);

w3 // 1if(!(file = fopen(name, "a"))){

134 // printf ("cannot open file dat/l_t-c-%d.dat\n", aa);

135 // exit(1);

we // }

w7 // 1= 0;

18 // while(c_r[1]/c_r[0] > 0.5){

o // 1++;

w [/}

wr // if((c_r[1-1]/c_r[0] - 0.5) < (c_r[1]/c_r[0] - 0.5)){

w2 // fprintf(file, "%e %d %e\n", t, 1-1, c_r[1-1]/c_r[0]);
s //  Yelse{

1aa [/ fprintf(file, "%e %d %e\n", t, 1 , c_r[1l]/c_r[0] );
us  // }

wus // fclose(file);

wur //

148 mvkl= mvk2= 0.0;

149 for(z= 0; z< Nz; z++){

150 kz= (z < 0.5%Nz+1) ? 1.0%z/Nz : (1.0%z-Nz)/Nz;

151 for(y= 0; y< Ny; y++){

152 ky= (y < 0.5%Ny+1) ? 1.0xy/Ny : (1.0xy-Ny)/Ny;

153 for(x= 0; x< Nx; x++){

154 kx= (x < 0.5%Nx+1) ? 1.0%*x/Nx : (1.0%x-Nx)/Nx;

155 mvkil+= sqrt (kxxkx+ky*ky+kz*kz)*creal (out [(z*Ny+y)*Nx+x]) /SUM;
156 mvk2+= (kxxkx+ky*ky+kz*kz) *creal (out [ (z*Ny+y) *Nx+x] ) /SUM;
157 +

158 }

159 }

160
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161 sprintf (name, "dat/1l t-ki-Jd.dat", aa);

162 if (1 (file = fopen(name, "a"))){

163 printf("cannot open file dat/l_t-ki1-%d.dat\n", aa);
164 exit(1);
165 }

166 fprintf(file, "%e %e\n", t, 1.0/(mvkl));
167 fclose(file);

168

169 sprintf (name, "dat/l t-k2-%d.dat", aa);

170 if (1 (file = fopen(name, "a"))){

171 printf("cannot open file dat/l_t-k2-%d.dat\n", aa);
172 exit(1);
173 }

174 fprintf(file, "%e %e\n", t, 1.0/(mvk2));
175 fclose(file);

176

177 free(nor) ;
178 free(c r);
179 free(s k);

180 fftw _free(i00);
181 fftw_free(ill);
182 fftw_free(iOl);
183 fftw_free(i02);
184 fftw_free(il2);
185 fftw_free(o00);
186 fftw_free(oll);
187 fftw_free(o01);
188 fftw_free(o02);
189 fftw_free(ol2);
190 fftw_free(inp);

191 fftw_free(out);
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192

193

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

fftw_cleanupQ);

A.7 sft.c

#include "../nlc.h"
#include <complex.h>

#include <fftw3.h>

void sft(int n, double t){
int N, x, y, z, 1;
double S, kx, ky, kz, mvkl, mvk2;
double matrix[9];
FILE *file;

char name[100];

int *nor= (int *) calloc(2%Nx, sizeof (int ));
double *c_r= (double *) calloc(2x*Nx, sizeof(double));
double *s_k= (double *) calloc(2*Nx, sizeof(double));
double SUM= 0.0;

fftw_complex *i_S= (fftw_complex *) fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *o0_S= (fftw_complex *) fftw_malloc(sizeof(fftw_complex)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *out= (fftw_complex *) fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;
fftw_complex *inp= (fftw_complex *) fftw_malloc(sizeof (fftw_complex)
* (Nx*Ny*Nz) ) ;

for(z= 0; z< Nz; z++){
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30
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34
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38
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42
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45
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47

48

49

50
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52

53

54

for(y= 0; y< Ny; y++){
for(x= 0; x< Nx; x++){
N= (zxNy+y)*Nx+x;
matrix [0]= tildex*Q OO[N];
matrix[1]= tilde*Q O1[N];
matrix[2]= tilde*Q_02[N];
matrix[3]= tilde*Q O1[N];
matrix[4]= tilde*Q 11[N];
matrix[5]= tilde*Q_12[N];
matrix[6]= tilde*Q 02[N];
matrix[7]= tilde*Q 12[N];
matrix[8]= tildex(-Q_0O0[N]-Q_11[N]);
gsl matrix view m= gsl matrix_view_array(matrix, 3, 3);
gsl vector *eval= gsl vector_alloc(3);
gsl matrix *evec= gsl _matrix_alloc(3, 3);
gsl_eigen symmv_workspace *w= gsl eigen symmv_alloc(3);
gsl eigen symmv(&m.matrix, eval, evec, w);
gsl eigen symmv_free(w);
gsl_eigen_symmv_sort(eval, evec, GSL_EIGEN_SORT_VAL_DESC) ;
S= gsl_vector_get(eval, 0);
gsl_vector_free(eval);
gsl_matrix_free(evec);
i S[N]J= S + 0.0%I;
SUM+= S;
o S[N]= 0.0 + 0.0%I;

}
for(z= 0; z< Nz; z++){
for(y= 0; y< Ny; y++){

for(x= 0; x< Nx; x++){
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N= (zxNy+y) *Nx+x;

i S[N]-= SUM/(Nx*Ny*Nz) + 0.0%I;

fftw_plan FTF= fftw_plan_dft_3d(Nx
FFTW_ESTIMATE) ;
fftw_execute(FTF);

SUM= 0.0;
for(z= 0; z< Nz; z++){
for(y= 0; y< Ny; y++){

for(x= 0; x< Nx; x++){

// cédlculo da densidade espectral S(\vec{k})

N= (zxNy+y)*Nx+x;

out [N]= o_S[N]*conj(o_S[N]) + 0.0%I;

SUM+= creal (out[N]);

}

fftw_plan FTB= fftw_plan_dft_3d(Nz
FFTW_ESTIMATE) ;

fftw_execute(FTB);

for(z= 0; z< Nz; z++){
for(y= 0; y< Ny; y++){
for(x= 0; x< Nx; x++){

1= x+y+z;

, Ny, Nz, i_S, o_S, FFTW_FORWARD,

, Ny, Nx, out, inp, FFTW_BACKWARD,
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119

c_r[1]+= creal(inp[(z*Ny+y)*Nx+x]) ;
s_k[1]+= creal(out [(z*Ny+y)*Nx+x] ) /SUM;

nor [1]++;

for(l= 0; 1< 2#Nx-1; 1++){
c_r[1]/= nor[l];
s_k[1]/= nor[1];

}

sprintf (name, "dat/c r-S-Jd.dat", n);

if (1 (file = fopen(name, "w"))){
printf ("cannot open file dat/c r-%d.dat\n", n);
exit(1);

}

for(l= 0; 1< 2%Nx-1; 1++){
fprintf(file, "Je\n", c_r[1]/c_r[0]);

}

fclose(file);

sprintf (name, "dat/s k-S-Jd.dat", n);

if (1 (file = fopen(name, "w'"))){
printf("cannot open file dat/s_k-%d.dat\n", n);
exit(1);

}

for(l= 0; 1< 2%Nx-1; 1++){
fprintf(file, "Je\n", s_k[1]);

}

fclose(file);

if (! (file = fopen('"dat/1 t-S-c.dat", "a"))){
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120 printf ("cannot open file dat/l_t-S-c.dat\n");

121 exit(1);
122 T
123 1= O;

124 while(c_r [l]/C_I‘ [0] > 0.5)1

125 1++;

126 }

127 if ((c_r[1-11/c_r[0] - 0.5) < (c_r[1]1/c_r[0] - 0.5)){
128 fprintf(file, "Ye %d %e\n", t, 1-1, c_r[1-1]/c_r[0]);
129 Yelseq{

130 fprintf(file, "%e %d %e\n", t, 1 , c_r[1l]/c_r[0] );
131 }

132 fclose(file);
133

134

135 mvkl= mvk2= 0.0;

136 for(z= 0; z< Nz; z++){

137 kz= (z < 0.5%Nz+1) ? 1.0%z/Nz : (1.0%z-Nz)/Nz;

138 for(y= 0; y< Ny; y++){

139 ky= (y < 0.5%Ny+1) ? 1.0*y/Ny : (1.0%y-Ny)/Ny;

140 for(x= 0; x< Nx; x++){

141 kx= (x < 0.5%Nx+1) 7 1.0%x/Nx : (1.0%x-Nx)/Nx;

142 mvkl+= sqrt (kxxkx+ky*ky+kzxkz)*creal (out [ (z*Ny+y) *Nx+x]) /SUM;
143 mvk2+= (kxxkx+ky*ky+kz*kz) *creal (out [ (z*Ny+y) *Nx+x]) /SUM;
144 }

145 }

146 }

147

148 sprintf (name, "dat/1 t-S-kil.dat");

149 if (1 (file= fopen(name, "a"))){

150 printf ("cannot open file 1_t-S-kl.dat\n");
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151 exit(1);

152 }

153 fprintf(file, "%e %e\n", t, 1.0/(mvkl));
154 fclose(file);

155

156 sprintf (name, "dat/1 t-S-k2.dat");

157 if (1 (file= fopen(name, "a"))){

158 printf ("cannot open file 1_t-S-k2.dat\n");
159 exit(1);
160 }

161 fprintf(file, "%e %e\n", t, 1.0/(mvk2));

162 fclose(file);

163 free(nor) ;
164 free(c_r);
165 free(S_k);

166 fftw free(i S);
167 fftw_free(o_S);
168 fftw_free(inp);
169 fftw_free(out);

170 fftw_cleanupQ);
o
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