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Resumo

Este trabalho utilizou métodos numéricos para mostrar a evolucdo temporal de um
cristal liquido, resolvendo um sistema de cinco equac¢fes acopladas que ndo possuem solu-
cdo analitica. A partir desses resultados foi feita uma medida da fun¢éo de autocorrelacéo
para cada passo temporal dessa simulacdo. Aplicando a transformada de Fourier da au-
tocorrelacdo pode se obter o fator de estrutura, onde uma variavel passa do espaco usual
para o espaco dos numeros de ondi)( A média dos resultados nos ajuda a mensurar a
evolucdo temporal de uma grandeza, que leva o nome de comprimento caracteristico, e faz
uma meédia das distancias e tamanhos dos defeitos topoldgicos de uma série de sistemas
de cristais liquidos do tipo nemético, com variacbes de temperaturas diferentes. A partir
dessa dinamica obteve-se a inclinagdo de cada reta para cada variacdo de temperatura.
O modelo apresentado mostra a evolugdo 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 descricdo das densidades de energia envolvidas tanto na formacéao dos defeitos
guanto na perturbacdo de um diretor. Para uma boa resolucdo das equacdes presentes,
foram combinados dois algoritmos. A diferenca nita pra calcular as derivadas espaciais
com a integracdo temporal de Runge-Kutta para resolver as equacdes de relaxamento ne-
matodinamicas, sem a presenca de utuacdes térmicas e uxos hidrodindmicos. Por meio
do programa, foi feito uma analise na dindmica 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 € que essa dindmica respeita uma lei de poténcia temphbral t , com =1=2.
Testando diferentes maneiras para calcular essa dindmica 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
utilizacado do parametro de ordem tensorial, calculando-se entdo valor médio do seu vetor
de onda no espaco de Fourier ou o valor médio do vetor de onda no espaco de Fourier ao
quadrado. A partir daqui, os métodos ndo precisos foram ignorados. Foi veri cado que
para sistemas 2D as inclinacfes variaram de 0,48 a 0,5 antes da formacédo dos defeitos,
a depender do método utilizado e de 0,33 a 0,95 depois da formacédo. No sistema 3D, a

variagéo ocorreu de 0,48 a 0,50 antes da formacéao.

Palavras chave: cristais liquidos nematicos, defeitos topolégicos, 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 ve 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 numbeYseck,
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 di erent 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 nite di erence 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
uctuations and hydrodynamic ows. 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 lawL / t , with = 1=2. Testing di erent 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

Xiv



or the average value of the wave vector in Fourier space squared. From here, non-accurate
methods were ignored. It was then veri ed 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 transicdo isotropica-cristalina, esses materiais tenha mesofases inter-
mediarias que possuem caracteristicas tanto de um liquido isotrépico, como por exemplo,
a uidez, quanto de um sdélido cristalino, como por exemplo, ordem orientacional de longo
alcance. Esses materiais recebem o nome de cristais liquidos e séo o objeto de estudo desta
dissertagao.

Na transicao 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, 0os chamados defeitos topologicos. Defeitos topolégicos nao
sdo uma exclusividade dos cristais liquidos, eles ocorrem em outros varios sistemas. [2, 3]

A evolucao temporal dos defeitos topolégicos pode trazer algumas informacgdes 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 dimensdes
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 séo 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 de nidas algumas grandezas para se quanti car o com-
portamento do sistema, sédo elas: o diretor (e co-diretores para sistemas biaxiais) e os
parametros de ordem escalar uniaxial e biaxial. A partir disso, de niu-se o parametro de
ordem tensorial, que foi utilizado para de nir as densidade de energia de transicao de fase

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



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

O capitulo 4 tem os resultados obtidos para sistemas 2D e 3D. Primeiro vendo a
evolucdo dos defeitos tipoldgicos formados, foi mostra-se também como se comportam 0s
diretores proximos a esses defeitos. Em seguida, foi apresentado os resultados para a dina-
mica do comprimento caracteristico variando a temperatura. Por m, tem-se uma analise
de como € o comportamento das inclinagdes dessa dinamica em termos da temperatura.

Por dltimo, se tem uma concluséo, discusséo e perspectivas.



Capitulo 1

CRISTAIS LIQUIDOS

De modo geral, a matéria pode ser encontrada em trés estados fisicos: sélido liquido
e gasoso. O estado solido cristalino ocorre quando suas moléculas constituintes estdo numa
organizacao periddica, bem organizadas. Ao aquecer su cientemente 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 repulsdo maior.

Alguns materiais organicos possuem fases intermediarias ao sofrerem essa transicao.
Isso se da devido a esses sistemas mesomor goessuirem formato com forte anisometria
nas moléculas que constituem essa matéria. Essas mesofases sdo chamadas de cristais
liquidos. Esse aspecto anisotropico gera uma direcdo preferencial fazendo com que essas
moléculas se organizem de maneira paralela a um eixo comum. Esse eixo comum leva o
nome dediretor, e é representado pom, a Figura 1.1 mostra que o diretor possui uma
simetria de extrema relevancia, os estadase 1 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 concentracédo relativa, que recebem o nome de cristais liquidos liotropicos. Uma
breve andlise dessas classes de cristais liquidos sera feita a seguir.

1Do gregomesos morphe: forma intermediaria.



(a) Sdlido cristalino (b) Cristal Liquido (c) Liquido isotrépico

Figura 1.1: Representacdo organizacional das moléculas em: (a) um solido cristalino, (b)
um cristal liquido e (c) um liquido isotrépico.

1.1 Cristais Liquidos Termotrépicos

Os cristais liquidos termotropicos séo formados por moléculas organicas anisotrépicas
2 que podem possuir formato de cilindro, disco ou até mesmo formas mais exdticas como
uma banana, alguns exemplos s&o vistos na Figura 1.2

Esses cristais possuem basicamente quatro fasesmatica esmeética colunar e blue
fase

A fase nematica possui ordem orientacional de nida pelo diretare ordem posicional
de curto alcance. Ao se dizer sobre ordem orientacional, refere-se a direcédo preferencial de
cada molécula desse cristal. A ordem posicional diz respeito a posi¢cdo dessa molécula em
respeito as outras moléculas, isto €, seus centros de massa nao apresentam fraca correlacéo
devido a isso a fase apresenta uidez.

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

Observada primeiramente em 2004, a fagematica biaxial possui além do diretor,
A, um co-diretor T 3, que também possui equivaléncia comt [6]. Como pode ser visto

na gura 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 direcéo preferencial é formada do produto vetoriah T

4



(@) (b)

(©)

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

direcdes ndo garante uma fase biaxial, uma forte agitacdo térmica pode levar a utuacdes
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 nematica biaxial [4].

Outra fase conhecida € amematica quiral 4, também conhecida comaolestérica
Geralmente formado por moléculas que ndo possuem simetria especular e moléculas com
forma de banana. Essa assimetria gera uma tor¢do no direcdo em relacdo a outro plano

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

40 termo quiral esté 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 nematica 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 estdo distribuidos
de maneira irregular, se assemelhando entdo de um liquido isotrépico em duas dimen-
sOes [8]. A fase esmética pode ainda ser dividade em trés tipos, nenhum deles apresenta

correlacédo entre suas camadas:

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

camadas, como pode ser observado na gura 1.4a.

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

gura 1.4b.

Esmética C*: Ou esmética C quiral. O asterisco indica que o cristal liquido é formado
por moléculas quirais, 0 que gera uma tor¢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 translacdo entre as colunas formadas pelo empilhamento
de suas moléculas, gura 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.



(@) (b)

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

Figura 1.5: Representacdo da fase colunar.

A Blue Phase, Também conhecida comaouble twist[9] sofre torcdo em planos con-
secutivos e em planos perpendiculares, como visto na gura 1.6. E uma fase tridimensional
composta por moléculas quirais. Pode ser divido ainda em trés subcategorias:

A

BPI : Nesse caso os cilindros se organizam de modo que um cubo de corpo centrado
(body centred cubic bcc) é formado devido a dupla torgéo.

BPII : Aqui é formada uma rede cubica simples.

BPIIl : Fase amorfa com os cilindros apresentando uma distribuicdo aleatéria e e-
xivel, podendo, em alguns casos, se entrelacar [5].
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Figura 1.6: Cilindro formado por moléculas com dupla tor¢cdo. Note que conforme a cama
€ mais externa, maior € seu angulo em relacdo a um eixo normal ao centro do cilindro, até

chegar a 45 na camada mais externa.

1.2 Cristais Liquidos Liotropicos

Para entender o que é um cristal liquido liotrépico é preciso entender o que os forma.
As moléculas an filicas, moléculas que apresentam uma cabeca polar e uma cauda apolar.
Polaridade, nesse contexto, esta relacionada a solubilidade desse composto em agua, isto €,
parte da molécula é hidrofilica (solivel em meio aquoso) e parte é hidrofobica (insolavel em
agua, porém pode ser sollvel em outros meios). Na gura 1.7 pode ser visto a parte polar,

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

Figura 1.7: Estrutura molecular do sabdo, um exemplo de molécula an filica.

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

formato de uma caixa de fosforo, entre outras.



Nemadtica - A diferenca da fase nematica de um cristal liquido liotropico para um
cristal liquido termotrdpico esta 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 nematica discotica. Visto pela pri-
meira vez em 1980 [11], a fase nematica biaxial para cristais liquidos liotropicos é formada
devido a organizacdo das micelas em formato de caixas de fosforo.

Lamelar - Nessa fase as micelas sdo formadas de modo que as moléculas an filias se
organizem para que sua "cabeca"proteja a cauda hidrofébica de entrar em contato com o
solvente polar. Uma representacédo dessa fase pode ser vista na gura 1.8. Essa fase pode

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

Figura 1.8: Representagdo da fase lamelar. Aqui vale lembrar que a camada de solvente
polar € muito menor que a bicamada formada pelas micelas.

Hexagonal - Nessa fase as moléculas an filicas se organizam de modo que formam
longos cilindros. Os cilindro se agrupam ainda de uma maneira que geram um hexagono,
como visto na gura 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
€ polar, como a agua, e a parte hidrofilica da molécula ca por fora, protegendo a cauda
hidrofébica. Outra maneira é quando o solvente é apolar e a parte hidrofilica ca 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 € 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 varias fases cubica 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 an filicas 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.

Figura 1.10: Organizacdo das moléculas an filicas numa fase esponja.

O préximo passo para a realizacdo dos estudos deste trabalho € entender o que acon-
tece quando um feixe de luz passa por um cristal liquido. Ser& abordado também como
€ realizada uma medida de microscopia Optica 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 Propagacéao da Luz em um Cristal Liquido

Todo cristal liquido € um meio anisotrépico, 0 que signi ca que ele possui algumas
propriedades que variam conforme a dire¢cdo que se analisa, por exemplo, o indice de
refracdo, que tem valores diferentes dependendo da direcdo que se analisa. Esses meios
sdao chamados de meios birrefringentes. Isso ocorre porque esse tipo de material possui
duas constantes dielétricas, uma perpendiculas e outra paralela, ( ao eixo Optico. No
caso dos cristais liquidos, existem dois indices de refragdo: um ordinario, perpendicular
ao eixo Optico,n, = P 5, e um indice de refracdo extraordinarione = P "%, paralelo ao
eixo 6ptico. Em cristais liquidos, o eixo Optico coincide com a direcdo do diretor. Aqui, 0S
» € k 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 de nida ainda a diferenca n = n. n, como a medida de birrefringéncia do
material. Sen. > n, 0 material é uniaxial positivo, sen, < n,, 0 material € uniaxial
negativo. Exemplos dessas caracteristicas sao vistas na gura 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, € exatamente o
centro do material, com o eixo 6ptico do cristal liquido coincidindo com o eixq 0 que
signi ca que nesse eixo 0 material apresenta uma constante dielétrigae nos demais eixos
possui constante dielétrica- .

Um tempo apds a emissao desse pulso luminoso, como pode-se ver na gura 1.11, exis-
tirdo duas frentes de onda: a circular, chamada de onda ordinéaria e a eliptica, que se trada
da onda extra-ordinaria. O campo elétrico da onda ordinaria oscila perpendicularmente ao
planox vy, logo, perpendicular também ao eixo 6ptico, fazendo com que sua velocidade
sejav, = c=n, em todas as direcfes. J& a onda extra-ordinaria tem seu campo oscilando
sobre o planax y e sua velocidade depende da direcdo em que ela se propaga [16]. Sendo

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

A

Se 0 campo elétrico oscila na dire¢do do eixo Optico, ele esta sujeito apenas a constante

dielétrica « e sua velocidade é dada pof, = c=n..
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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 € onde as ondas se tocam, 0 eixo que conecta esses pontos €
chamado eixo éptico.

Aqui tem-se 0 mesmo caso da onda ordindria, ou seja, 0 campo elétrico dessa onda
oscila sobre o eixy e sente apenas a in uéncia da constante . Sua velocidade é

Vo-

Por m, o campo pode possuir uma componente No eixoe outra no eixoy, nesse
caso, ambas constantes vao in uenciar o campo e sua velocidade vai ser uma combi-
nacéo das velocidadg, e Ve.

A partir de agora, sabendo como uma luz se propaga num cristal liquido uniaxial, sera
descrita quantitativamente como funciona a técnica experimental de microscopia optica
de luz polarizada, uma técnica muito importante para realizar andlises 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.
Apos isso, os dois feixes polarizados atravessam um outro polarizador, inclin@@ do

primeiro, esse segundo polarizador recebe o nome de analisador. Por m esses dois feixes
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atingem um sensor de captacao de imagei@l{arge-Coupled Device - CDE Essa CDC vai
funcionar como um medidor de intensidade dos feixes de luz que atravessam o analisador.
Uma representagcdo esquemaética da microscopia oOptica de luz polarizada pode ser vista na

imagem 1.12.

Figura 1.12: Esquema experimental da microscopia optica 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¢do e um feixe de luz branca
se propaga no eixa. Apés passar pelo primeiro polarizador, a luz branca tem intensidade
lo = A2, 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 polarizagdo mutuamente perpendicular
e amplitude Asin e Acos respectivamente, com sendo o angulo formado entre a
projecéo do diretora no plano do polarizador e a direcéo de polarizacdo do feixe incidente.

Os feixes ordinario e extra-ordinario se propagam sobre diferentes constantes dielé-
tricas, logo suas velocidades séo diferentes e, consequentemente, o tempo pra atravessar a

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

d cd 2
t0: - = 7n0d,
Vo VoC I ¢ (1.1)
t E Eg = ZiN( )d; .
e Ve - Ve C - ! 0 ’

No caso, foram considerados os indice de refracdo camgo= c=y, e N( ) = c=w.
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Além disso,d é a espessura da amostra, e Ve sdo as velocidades das onda ordinéria e
extra-ordinaria, sujeitas aos indices de refracam, e N( ) respectivamente. Pra deixar
claro, N( ) tem essa dependéncia angular, pois a interacdo da onda com a constante
dielétrica varia conforme o angulo, conforme demonstrado na gura 1.11. Outra relacédo
utilizada nessa equacéo fog = ! (=2 , em quec € a velocidade da luz no vacud, é a
frequéncia da luz no cristal liquido e o € o comprimento de onda da luz no vactio

ApoOs 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( )cos] (t ty)]= Asin( )cos 't 2—nc,d ;
0

b= Acos()cos] (t t¢)]= Acos()cos !t 2—N()d;
0

E suas projecdes sobre o analisador devem ser:

. . 2
a’= Asin( )sin + 5 cos It =nd ;
0

2
’= Acos()cos + 5 Cos It =—N()d:
0
utilizando as identidades trigopnométricasin( + =2)=cos( )ecos( + =2)= sin( ),

as equacgdes acima se tornam:

. 2
a’= Asin( )cos()cos !t —n.d;
0

= Acos()sin( )cos It 2—N()d;
0

Agora, de ne-se algumas relacdes contidas na equacdo acima céme Asin( )cos( ),

SNesse ponto deve-se ser notado que se trata de uma luz branca, que é uma soma de varios comprimento
de onda, logo, para cada haverd um tempo diferente.
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A= Acos()sin(),'1=2ngod=ge',=2 N ( )d= o para se obter:

a’= Ajcosft ' 4] (1.2)

= A,coslt ' ,l; (1.3)

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

gerando uma onda resultanté\, dada por:

A= Ai+ AZ+2A.Ac08 1 'y (1.4)

Substituindo a equacéo (1.2) e (1.3) em (1.4), se obtém a intensidade de luz que
o CDC capta ap0s o feixe branco atravessar os dois polarizadores e a amostra de cristal
liquido entre eles

#

| = LOsin2(2 ) sin? i(N( ) No) : (1.5)
2 0

A relacdo deN () é dada por [17]

NoN
N( ): q o'le . ;
nZcog + n,sin?

que substituido na equacéao (1.5), ca:
2 0 13

lo . . NeN
| = 2sin?(2 )S|n24g @gq €0 noAS: (1.6)
2 0 n2cog + n,sin?

O termo 1o=2 na equacéo acima representa a intensidade de uma luz ndo polarizada
apo6s passar por um polarizador linear. Para normalizar essa grandeza sera considerado
lo0=2 = 1. Além disso, o ultimo termo da mesma equacéo possui dependéncia com o
comprimento de onda, 0 que quer dizer que, ao ser iluminado com luz branca, apenas
algumas cores terdo intensidades diferente de zero, formando imagens como vista na gura

1.13. Quando o vetor de ond& 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 angulo entre o eixo do

polarizador e a projecdo do diretor em seu plano € paralelo € 0) ou perpendicular

( = =215

Figura 1.13: Também conhecida como textura d8chlieren esta imagem mostra uma
gota do cristal liquido 5CB na transicéo isotropica-nematica vista pela microscopia de luz
polarizada. Foi obtida no laboratério de uidos complexos da Universidade Estadual de

Maringa e tem um tamanho de520 320m 2

Caso nao haja a intencao de se obter as cores, a equacéo (1.6) pode ser tomada com
sinz[%(N( ) ny)] = constante, esse resultado é valido 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 0 mesmo, pois a medida de birrefringéncia em
sistemas biaxiais é dada apenas pela diferenca entre 0 maior e 0 menor valor do indice de
refracéo [17,18]. Para esses casos, basta 0 uso de

| / sin?(2)
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Capitulo 2

ORDEM E ENERGIA DA FASE
NEMATICA

No capitulo 1 foram descritos, de forma qualitativa, algumas caracteristica que de -
nem o que € um cristal liquido, como o formato das células que os compde, ordem orienta-
cional e translacional. Agora sera apresentado uma maneira quantitativa de de nir como
as moléculas se organizam na matéria, séo eles dois parametros de ordem, um uniaxial e
um biaxial, que dardo bagagem para usar uma grandeza mais geral, o parametro de ordem
tensorial. Ser&o ainda postas energias envolvidas no processo de transicao de fase e de
perturbacdo de um diretor em relacdo a outro em funcdo dos parametros envolvidos na

transicdo 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 nemética e a esmética, por
exemplo, como na gura 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 funcéo de distribuicdo normalizada
f( )d , que fornece a probabilidade de encontrar o eixo principal de uma molécula for-

mando um angulo entre e + d com o diretor. Como as moléculas possuem simetria

v R, R
f()d= 4 ,f()sendd =1
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(@) (b)

Figura 2.1: Um cristal liquido na fase nematica, em (a) possui um grau de ordenamento,
em (b) outro, porém ambos 0s casas trata-se da fase nematica.

cilindrica o angulo azimutal pode ser desconsiderado. Para quanti car esse grau de ali-
nhamento, é preferivel que se utilize um paradmetro numérico ao inveés de uma fungéo, é ai
gue de nimos o parametro de ordem escalar uniaxial, conforme equacao (2.1).
1 Z2

S = hPy(an)i = éhzo§ 1 =2 ) P,(cos )f ( )send; (2.1)
P, é o segundo polinbmio de Legendre eo angulo entre o eixo principal da molécula e
o diretor [19]. O quarto polindmio de Legendre também poderia ter sido utilizado para
calcular esse parametro. Além disso, como era esperado ndo ha a dependéncia do angulo
azimutal e a simetria da fase nematica é mantidaa(=  +).

Tomando alguns casos, por exemplo g€ ) = ()= ouf() = ( )=4
obtemosS = 1, € quando as moléculas estédo alinhadas ao diretor. Ja quando as direcdes
de orientacdes sao equiprovavefy ) = 1=4 e S = 0, tem-se a fase isotropica. Se as
moléculas estao perpendicular ao diretor, 0 que se tem é um picofde) em = =2e
S= 1=2. QuandoS é negativo tem-se a chamada con guracao planar [5].

Experimentalmente, o parametro de ordem pode ser obtido por meio da ressonancia
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Magnética nuclear, medida que veri ca uma mudanca abrupta no parametro de ordesn

em funcdo da temperatura quando h& a transicdo isotrépica nematica, o que indica
uma transicdo de fase de primeira ordem. A espectroscopia de luz polarizada, mencionada
acima, também consegue notar isso. Na préxima 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 €,
T'= T. Suponha que o diretorn tenha direcdo que coincida com o eixo e o co-diretor
T, possua dire¢do no sentido dg, o parametro de ordem escalar biaxial pode ser de nido

como [20]:

P =[HP,(af)i h P, (a:m)i]= grser? cos(2)i; (2.2)

onde,a é o eixo principal da moléculaen=n T, gura 2.2.

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

Esse parametro de ordem esta de nido num intervalp 3=2; 3=2] e esta associado em

termos deS também, pois:
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@ S P (1 9):

SeP = 0, caracteriza-se um ordenamento uniaxial, ¥8 = 3=2 tem-se um perfeito
ordenamento biaxial ao longo do co-diretof. O perfeito ordenamento biaxial € obtido
guando S = 1=2. Assim, conclui-se que o paramentro de ordem biaxial indica uma
dispersdo de moléculas em relacad.a0 grau de biaxialidade € maximo quando a disperséo
das moléculas em relacédo ao diretor e co-diretor € numericamente igual, ou sgja, P.

Vimos dois parametros de ordem escalares e trés versores para de nir a direcao de
ordenamento das moléculas. Na préxima sessao, sera estudada uma forma de uni car tudo

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

2.3 Parametro de Ordem Tensorial

Pode-se uni car todos 0s parametros de ordem escalares e 0s versores que descrevem
o cristal liquido num Unico parametro de ordem tensorial. Tal parametro pode ser descrito

como na equacéo (2.3).

Qj = ;S(‘?’ninj i)+ ;P(h'i m;mj ); (2.3)

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

Outra maneira de representar esse tensor é através de uma ma8iz 3. Para isso,
toma-se 0d's como i-ésimas linhas e gssao as j-ésima colunas. Essa matriz é simétrica,
isto &, Q; = Q;i. Alem disso, ela possui trago nuloT rQ; = Qo + Q11 + Q22 = 0. Desta
forma, pode-se encontrar um elemento da diagonal principal por meio da combinacéo 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 estdo associad8s R, duas componentes d& e
uma deT. A terceira componente do diretor € encontrada a partir da:a= 1. As outras
componentes do co-diretor sdo obtidas por meio da sua ortogonalidade de com o diretor e
pelo fato de também possuir norma unitariaf(=1).
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Por meio de seus autovalores pode-se diagoligy e entdo encontrar os valores de
SeP:

1

0
(S+ P)=2 0 0
Qi = E@ 0 (S P)=2 0§ (2.4)

0 0 S

A matriz possui autovetoresn=(0;0;1),T=(0;1;0) em=(1;0;0). Reescrevendo o
altimo autovalor como (S 3S)=2 nota-se queP < 3S e se conclui que o ultimo autovalor
de (2.4) é o que possui maior valor.

Agora que algumas breves de nigbes foram apresentadas, serdo dadas as de nigdes

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

2.4 Transicdo da Fase Isotropica para a Nematica

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

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

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

por volume das duas fases como poténcia de termos que sdo combinacdes dos elementos de
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Qij :

Flic = Frem(S;P;T) F iso = gQij Qi + :BgQij Qik Qxi + i(Qij Qji))? + O(Qy Qi Qu);

(2.5)
em queFis, € a energia por volume da fase isotropica, nessa fase, ndo ha grau de ordena-
mento nenhum, logo ela é nulaF ..., € a energia por volume da fase nematica. Considera-
se também que os indices repetidos sdo soma&doBesta forma, o que se percebe é que

Qi Qji = TrQ?%e Qi QjiQ ki = TrQ® de modo que a equacéo (2.5) pode ser escrita como:

A B C
Flae = 5TrQ%+ STrQ%+ Z(TrQ%)* + = (2.6)

Os coe cientesA, B e C sao determinados fenomenologicamenteA é funcdo da
temperatura e € escrito como uma série de poténcias que leva em conta apenas o primeiro

termo. Desta forma, de ne-seA como:

AM=aT T)=a( T);

em quea € uma funcdo suave da temperatural representa uma temperatura minima

de metaestabilidade da fase nematica, ou seja, quando a temperatura for menor que a
temperatura critica de transicdo de faseTt) e maior queT (T T <T <T.) o sistema

se encontra localmente estavel, para que haja a transicdo de fase iso-nem, uma utuacéo
energética é necessaria. Essa temperatura também € conhecida como temperatura de
supercooling.

Ao se xar temperatura e pressao do sistema a equacdo (2.6) corresponde a ener-
gia livre de Gibbs, se for xada a temperatura e o volume, se trata da energia livre de
Helmholtz. Experimentalmente manter temperatura e pressdo constantes € mais conveni-
ente, no mundo computacional € 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 s6

R ]
Q; Qji = = Q; Qji

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

A existéncia da fase isotropica s6 é permitida gracas a auséncia do termo linear da
equacgao (2.6) [24], isso porque na presenca de um termo linear a energia livre da fase
nematica € menor que a energia livre na fase isotropica para todas as temperaturas. Um
polinbmio com termo linear ndo possui um minimo na origem, que para os cristais liquidos
corresponde a ndo existir uma energia minima paf= 0. A presenca do termo cubico
indica que a transformacgéo dos estad@y; ! Qi , que pode ser abordado conf®! S,
nao deixaF 4c invariante, o que indica que esses estados possuam diferentes arranjos
moleculares®, ndo simétricos e ndo degenerados, além disso, o termo cubico implica que
essa transicdo seja de primeira ordem [22], j& constatados por varios experimentos [25].

Considerando que se trata de um cristal liquido uniaxial, isso B,= 0, os termos da

equacéao (2.6), podem ser escritos como:

Qy Qi = TrQ?*= 252; (2.7)

Qi Qi Qi = TrQ® = 233; (2.8)

gue substituidos em (2.6), resulta em:

Flis = 2A82+ iBS3+ 196034; (2.9)
Gra camente essa relagdo entre a energia livre e o parametro de ordem uniaxial se
encontra na gura 2.3. Nela, pode ser visto que o termo determinante para a transi¢cao de
fase €A. Pois casoA < 0 ndo ha um minimo emS = 0.
Para encontrar os S que minimizam a densidade de energia livre, toma-se a derivada
em relagéo &S e iguala a zero. Obtendo:

@ Lac 1 3 .., 3
= + ZBS + = S =0: ,
@s aT T) 2BS CS® -S=0: (2.10)

2 2
SE importante lembrar que S > 0 indica que as moléculas possuem diregdo média paralela ao diretor.
Ja S < Oindica direcdo média perpendicular o diretor.
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Figura 2.3: Densidade de energia livre em funcédo do parametro de ordem uniaxial S para
diferentes temperaturas. O Gra co menor mostra que paré > T, a fun¢do possui apenas
um minimo e quandoT = T, existem 2 minimos. Para gerar esse gra co, foram usados os
parametros do cristal liquido MBBA [1]:a=8;67 100Jm °K 1, B = 212 10°Jm 3
eC=1;74 10FJIm 3

A equacéo (2.10) possui 3 raizes.

S =0 (2.11)

q
B+ B2 24a(T T)C

2= Seq = 6C

(2.12)

q
<. B B2 24T T)C )13
3 = & (2.13)

No primeiro caso, obteve-s&; = 0, 0 que corresponde a fase isotrdpica, nesse ponto,

a energia livre é nula F 4 = 0). Olhando para a equacao (2.10) nota-se que, para um
minimo da energia livre num valor nito de S, é necessario qu€ seja positivo. LogoS,
€ maior que zero e, de acordo com a gura 2.3, corresponde a um minimo global. Em
outras palavras,Seq € um minimo do parametro de ordem na fase nematica. Por ngs €
negativo e, portanto, um minimo local, como mostra a mesma gura 2.3.

Na temperatura de transicdo de fase€l;, S; e S, fornecem um mesmo valor para a
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energia livre, isto é:

1
Fuc(S2= S)= Fuo(S)= Ja(Te T)Si+ 7BSI+ nCSE=0;  (214)
Que simpli cando, pode ser escrita como:
1 3 .
a.(TC T )+ éBSC + ZCSC = O, (215)

tomando agora a equacgéao (2.10), também na temperatura de transicao de fase, obtém-se:

1
a(Te T)+ éBsc+ ‘Z’CS@ =0; (2.16)

Utilizando as equacdes (2.15) e (2.16), é possivel obter o parametro de ordem na transi¢ao
de fase,S;, em termos dos parametro8 e C, ou seja:
2B

S= — 2.17
C 9C1 ( )

Daqui vemos que paré5, seja positivo, o parametraB deve ser negativo.

Com esse resultado encontrado paf, pode-se encontrar o valor da temperatura de
transicdo. Para isso, basta substituir a equacgéo (2.17) na equagéao (2.15) ou (2.16). Onde
se obtém:

BZ
Tc=T + 27aC; (2.18)

Esse estudo se propde a fazer uma analise numérica, de maneira que € 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
Q! 55Qis (2.19)
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Usando essa nova notacdoa equacao (2.5) é reescrita como:

1
Flic = ETrQ2 TrQ@®+ é(Trczz)z: (2.20)
Aqui utilizamos:
9C
= @a(T T)
e
81c3

Flac = @FLdG

Outras densidades de energias além da energia de Landau-de Gennes sdo: as energias
associadas a variagcdes espaciais do diretor. Essas densidades de energia serdo 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 ha mudancas no comprimento da mola que a
tiram de seu estado de equilibrio, gerando um aumento na energia potencial do sistema,
essa variagao de energia € proporcional ao quadrado do deslocamento. O mesmo ocorre
com os cristais liquidos (ndo quiral). Quando o diretor ndo possui mais variacées espaciais
diz-se que o sistema esta em equilibrio e qualquer variagcdo na direcdo do diretor acresce
um certo valor na densidade de energia livre do sistema. Deste modo, a energia devido a

essa alteracdo do diretor é escrita como segue:

1 1 1
Fe = éLlQij;k Qix + éLzQij;j Qikk + éLSQij;k Qi ; (2.21)

aqui, L1, L, eLs Sdo os chamados parametros elasticos , que sdo da desordemi@ée?N

e a virgula denota uma derivada espacial, isto &k = @Q=@% OsL podem ser
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entendidos como forcas de interacao intermolecular e independem do grau de ordenamento
nematico [26].
Utilizando agora o fato de que o vetor possui norma unitariapin; = 1, e, conse-
quentemente,n;n;; = 0, além disso, usando o tensor parametro de ordem uniaxial como
h’ = %Seq(Sninj j ), outra notacdo que pode ser usada € a chamada densidade de
energia de Frank [27]:

h i2 l h i2

1 1
Feraok ==K11 rn 2+ —Ko AT 1 + —Kjz3 A r 0| +
2 2 2, (2.22)
1 h i .
é(K22+ Koy ATr~hA +1 r-+a ;

K1, esta associado a deformacédo na direcdo do diretor do tipo afunilamensplay), K »»
a torcao (wist) e K33 a exao (blend. Seus valores sdo sempre positivos para assegurar o

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

(&) K1 - splay (b) Koz - twist (c) K33 - bend

Figura 2.4: Tipos de deformagdes de um cristal liquido.

O ultimo termo da energia de Frank recebe o nome daddle-splaye 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 relacdo com a superficie e rege as mudancgas nas
condi¢des de contorno [29]. Neste caso, como sera feita uma analise apenas de vdbuke (

e serdo consideradas condicdes periodicas de contorno, este termo sera desconsiderado.

As relacdes entre as constantds; eL; sao:
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9
K11 = Kgz = ngq(ZLl"' L2+ Ls);

9
K2z = §S§q|—1;
9
Kaa= ngqu;

Experimentalmente existe uma deformacgédo causada pela aplicacdo de um campo
externo, esse efeito leva o0 nome de Transi¢do de Fréedericksz [30], por meio dela se obtém
as constante 11, K,, e K33. Essas constantes sdo da ordem @8 °N. A constanteK ,g4,
associada a superficie do cristal liquido, por sua vez, € 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 qie;; = K3, Para distinguir

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

;LsQij Qi Quij (2.23)

Tais alteracdes levam as seguintes relacdes entre as constantes elasticas e os parame-

tros elasticos:
9 2
K11: Zseq(ZLl"' L2 SL3+ Ls),

9
K22 = ngq(ZLl SL3),

9
K33: ngq(ZLl'F L2+ SL3+ Ls),

9
Kag = ZSSqu;

Além da expresséao (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

torcdo intrinseca que acresce a seguinte expressao:

Lq(20 ik Qij Qu;j );

em que jx € o simbolo de Levi-Civita ep = 2 =p, em quep € 0 passo da hélice formado
pela sucessiva torcédo do diretor entre dois planos moleculares. Esse termo € muito utilizado
em cristais liquidos que apresentarnlue phasg33 36].

Muito utiliza-se, também, uma aproximacdo para a simpli cacdo da densidade de
energia livre elastica que consiste em considetdr; = K,; = Kz = K eKy, =0, 0 que
resulta emL; = L elL,;Ls = 0, obtendo-se a expressdo que segue como densidade de

energia elastica:

1
Fe = éLQij;k Qijk ;

4

em que,L = 55 K. Nessa aproximagdo a equagao (2.22) se torna:
eq

Ferank = ;K h(r*:1=1)2+(r ~ 1=1)2I ; (2.24)

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

Neste ponto passemos a utilizar também o parametro de ordem tensorial adimensional
de nido na equacao (2.19) para escrever a densidade de energia eldstica também na forma
adimensional, como a seguir:

Feo = ;QQU; kQij e + ;I:ZQij; FQik + ;I:SQij; Qi (2.25)
em que
= = 252(C)2"i (2.26)
€ 3
Fei = 88:LBC4FeI (2.27)
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O termo Qj x na equagao (2.25) corresponde a derivada da mat(@; em relacéo a
coordenada adimensionak,. Aqui € 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 de nir a coordenada adimensional como:

Xk
X = —,
em que ¢ a distancia entre dois pontos da rede, sendo da ordemide®m. Neste sentido,

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

+1 |1
Ql — ] ] .
ik = 2 '

sendol 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 interacdes de superficie foram desconsideradas
(Ls = 0). Em seu lugar serdo consideradas condicdes periédicas de contorno. Assim, a
energia total é escrita como segue:

z
Fr=(Fuie *+ Fe)dV;
W
em queWé o volume ocupado pela amostra de cristal liquido. Neste capitulo sera abordada
a equacao que rege a dinamica de evolucéo dos diretores e consequentemente do parametro
de ordem tensorial: em que a partir de uma condic¢ao inicial o cristal liquido vai evoluir

até uma con guracado de menor energia.

3.1 Minimizacao de Energia de um Cristal Liquido
Nematico

Dado um sistema com energia totaF [Q; ], a0 se produzir uma pequena variacao
do parédmetro de ordem tensorial,Qj, € gerada uma variacad- [Q; ] ! F"[Qi?], onde,

ij’ = Q; + Qj . Para minimizar essa energia é necessario achiar= F° F e encontrar
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as condicbes em qud- = 0. Para o sistema desse estudo a variacde € dada por [27]:

2 @ @ @+
W @9 @x@Q

comFr = Fiys + Fe. Para que Fr seja nulo e isso seja um minimo para un@ j;

F =

arbitrario, entao:

F @ &Fr .
@9 @x@q. 3-1)

isso para qualquer voluméVe todo Qj 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 para-
metro de ordem tensorial se comportam. Antes de fazer isso € preciso introduzir algumas
simpli cacdes, ou seja, substituir as densidades de energia separadamente e impor algumas

restricdes.

3.2 Defeitos Topoldgicos

Quando ocorre o chamadaguench(como é chamado a transi¢cdo de fase isotropica
para a nematica devido a uma rapida variacdo de temperatura) o cristal liquido ndo muda
imediatamente, ao invés disso pequenos dominios nematicos sédo formados, dominios que
possuem orientacdes diferentes e tendem a aumentar seu tamanho e coalescer, isto €, se
unem. E justamente dessa unido que podérsurgir os defeitos topoldgicos. Uma imagem
dos dominios nematicos pode ser vista na gura 3.1.

As principais caracteristica dos defeitos sdo a distor¢cdo do diretor em relacdo aos
diretores mais préximos, a diminuicdo do parametro de ordeSie o aumento deP. Desta
maneira, de forma resumida, uma de nicdo de defeito pode ser uma regido onde o para-
metro de ordem sofre uma abrupta mudanca.

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

A

Defeitos do tipo ponto podem ser dois: dsedgehogsque sé&o defeitos no volume e

1Se a orientacdo dos dominios forem iguais, a formacdo dos defeitos néo se realiza.
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Figura 3.1: Imagem de um cristal liquido termotrépico vista pelo microscopio de luz pola-
rizada. Nas partes mais claras estdo os defeitos topolégicos.

os boojums que sao defeitos na superficie. Esse efeito tem relacdo com as condices

de contornos impostas pelas paredes [14].

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

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

As paredes sdo defeitos bidimensionais que separam dois dominios com diferentes

orientacdes [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, 0os
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 atencdo a um plano
perpendicular da mesma e analisa-se as con guracdes dos diretores ao redor desta desclina-
¢cao. Para isso, xa-se o diretor ao plano e assume que, em cada ponto do plano, o diretor
possui uma direcdo dada por uma anguloque € funcdo dex ey ( = (X;y)). € o an-
gulo que o diretor faz com o eixa no sentido anti-horario. Por questdo de simpli cagdes,
assume-se gue a desclinacdo atravessa a origem do sistema de coordenadas. A situacao é

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

As componentes do vetor podem ser de nidas entdo como:

Ny = cos[ (X;y)];
ny =sen[ (x;y)]; (3.2)
n,=0:

O objetivo € encontrar a distribuicdo do diretor ao redor da desclimacédo, ou seja,

(x;y). Para isso basta resolver a equagéao (3.1) com as restricdes que seguem:

Considera-se um caso uniaxial homogéneo, istoS¢constante eP nulo em todos os

pontos do espaco.

Como S é constante,F 4 € constante (vide equacao (2.9)), restando apenad-g
na equacao (3.1).

Outra consequéncia deS ser constante eP nulo é que a equacado (2.21) pode ser
reduzida a equagéo de Frank. Para simpli car ainda mais, usa-se a aproximacao de
Unica constante elastica, que resulta na equacéo (2.24).

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

(bulKk):

N B A S
b= 5 (FA)+(r 7n)°; (3.3)
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utilizando as componentes do veton dados pelas equacdes (3.2) e se obtém:

“e't e'?
1
Fpb=2K4 = + = 5; 3.4
b= 5 @x ay (3.4)
A densidade de energia era uma fungéo do parametro de ord@y, mas passa a ser

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

2 ', !23 2 ', !23
@4 @ + @ 5 @Q4 @ + @ 5
@ ex ' @ o ex ' @y
! !
ee, @’ @’_,

O primeiro termo, por deperder da variagdo espacial dee a derivada ser em, é
nulo. Além disso,1K é constante e sai de todas as derivadas. Entdoque minimizaF,,
deve satisfazer:

! I#
e , @
@X @y

que é a equacao de Laplace em duas dimensfes. A gura 3.2 sugere que seja escrita em

:O;

coordenadas cilindricas, onde se obtém:

| |
@ 1e ,1 @ _..
o6t ez =0 (3.5)
Lembrando que
x = cos();
y= sen();
q
= X2+ yz’
_ 1Yy,
= tan (X).

Uma consideracdo importante é a de que o diretor ndo dependa da componente radial,
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isto ¢, = () e uma solucédo da equacéo (3.5) seria:

=m +B(); (3.6)

em quem é constante eB( ) € uma funcdo harmonicae regular na origem. Normalmente

B( ) é tomada como uma constante, e € ela que de ne a orientagdo do diretor com
relacdo ao sistema de coordenada. Um dos pré requisitos para que ela seja considerada
como taf é que cada elemento do seu dominio ndo pode possuir duas imagens. Desta
forma é preciso quam seja multiplo de 1=2, sendo quando =2 , ( ) pode ser ou

2 devido ao fato de quen=H.

Atribuindo alguns valores param e o, a gura mostra como o diretor se comporta
ao redor da desclinacéao.

Como j4 visto anteriormente, uma luz que atravessa dois polarizadores cruzados com
uma amostra de cristal liquido entre eles € dependente do angulo que o diretor faz com os
polarizadores, esse angulo é justamente Nos casos em que o diretor € perpendicular ou
paralelo ao eixo de polarizacdo, nenhuma luz é transmitida. Nos outros casos uma inten-
sidade de luz diferente de zero é captada. Com isso, uma desclinagdo nesses polarizadores
apresenta duas manchas para o tipo semi inteira (=2) e quatro para o tipo inteira ( 1).
Essas manchas sao exatamente as desclinacdes. As imagens por elas formadas, como ja foi
visto, sdo chamadas de textura d&chlieren

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

O eixo de rotacao do diretor ao redor da desclinacdo pode ser tanto paralelo a propria
desclinagcéo (como na gura 3.3) como perpendicular: a chamada desclinacdo torgao (twist
desclination), que é um defeito que também satisfaz a equacédo de Laplace. A diferenca é
que =tan (z=X), ny =cos[ (x;y)], ny =0 en; =sen[ (x;y)]. No caso dos defeitos do
tipo tor¢cao, quanto entre polarizadores cruzados, ndo formam as texturas Sehlieren o

que torna praticamente inviavel a sua visualizagdo de forma experimental.

2Fungdes harmonicas sdo fungbes que satisfazem a equacéo de Laplace [40]
3Uma funcéo de Unico valor ao invés de uma funcéo de multiplos valores, um contra exemplo da fungéo
de multiplos valores séo as funcdes trigonométricas inversas.
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@ m=+1=2, =0 (b) m= 1=2, =0 (c)ym=+1, (=0

(dm= 1, =0 eym=+1, o= =2 Hm= 1, o= =2

Figura 3.3: Algumas con guracdes possiveis para o diretor na proximidade de uma descli-
macao.

Substituindo a equagao (3.6) na equacgao (3.4), ao redor de uma desclinacdo, a den-
sidade de energia é dada por:
1_m?

Fb= éKiz

Essa simpli cacdo nao é su ciente para descrever o nucleo do defeito, isso se deve ao
fato da energia divergir no centro do defeito. Para contornar isso sera de nido um raio
limite, r¢, ao qual acima dele sua densidade de energia é dada por:

zZ, 2
1 2 2R 1
FL = -Km? —dd +Eg
2 0 rc

aqui cabe dizer queE. é a energia do nucleocpre) da desclinacdo. Essa é uma integral
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simples de ser resolvida que resulta em

1 R
FL= ZKm?In — + Eg (3.7)
2 le

Um defeito isolado em uma camada in nitaR ! inf) gera uma densidade de energia
innita ( F. ! inf), isso simplesmente olhando pra equacgao (3.8). Na pratica isso néao
ocorre. O que acontece € o surgimento de um par de defeitos de cargas topologicas de
sinais trocados [41].

Analisando a equacdao (3.7) nota-se que a energia de uma desclinacao intera (1)
possui o dobro do valor da soma da energia de duas desclinagdes semi intammas ( 1=2).
Espera-se entdo que uma desclinacdo inteira se divida em duas desclinabes semi inteiras,
mas mesmo assim, desclinacdes inteiras foram observadas tanto experimentalmente [42 46]
guanto numericamente [37,47,48].

Cladis e Kleman [49] mostraram teoricamente que em defeitos cam= 1 o diretor
guebra a con guracédo planar e assume um escape para a terceira dimenséao. 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 dimenséo, considere: Um cristal
liqguido neméatico em um capilar de raio , 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:

ny =cos( )sen();
n, =sen( )sen(); (3.8)

n, =cos( );

aqui, € o angulo entre o diretor e 0 eixo X, e € o angulo que o diretor faz com o plano
X Y. Substituindo em (3.3):

1 h i2 h i2
Fo= K +sen’( ) F “+2sen()cos()F (3.9)
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nesse momento é preciso buscar quaise minimizam esteF,. Para isso se substitui a
equacédo acima em (3.1), obtendo:

h i,
2 sen()cos() F =0 (3.10)

h [
F2 +2cot( ) F:f =0 (3.11)
Ao resolver essas duas equacdes se obtém a direcdo do diretor dentro do capilar. A
simetria do problema leva a considerar uma solucdo de modoque ( )e = (), Iisto
€, dependente das coordenadas polareg . Assim, as equacdes (3.10) e (3.11) podem

ser reescritas como:

|
1@ @ h ip
-— = sen( )cos r =0 3.12
@ @ ()cos() (3.12)
@
Ja se sabe a solucdo da segunda equacéo ((3.13)),
()=m + o (3.14)
Apenas lembrando quan = 1. Substituindo (3.14) em (3.12) se obtém a seguinte
equacdao diferencial:
|
1@ @ m?
-— = —-sen()cos()=0: 3.15
@ @ > sen()cos() (3.15)
Considerando aqui que ( = () = =2 (ancoramento homeotrdpico) e no centro do

capilar o diretor possua direcédo do capilar, isto €( =0) =0, a equacao (3.15) possui a
seguinte solugéo:
jmj
=2tan * — (3.16)
0

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

8
23K param=+1
Fu=_ (3.17)
K param= 1

Nota-se que ndo ha dependéncia do raio do cilindrog. Além disso, como ainda
sera visto, o0 nucleo de uma desclimacao possui um tamanho com dimenséo da ordem de
algumas moléculas. Desta forma, a energia de uma desclinagdo planar, como vista na
equacéo (3.7), possui energia muito maior que uma desclimagdo com escape para a terceira
dimensé&o quando o raio do cilindro é grande a ponto de ser notado opticamente. A excecao
se da quando o raio do cilindro é muito pequeno da ordem @ér, a desclimacao planar
comm =+1 se torna mais favoravel.

Outro tipo defeito sdo os defeitos pontuais. Eles possuem carga topolégica inteira.
Para fazer a andlise deles, sera (til usar novamente a equacéo (3.8) para descrever o diretor
em torno do defeito. A diferenca para o escape pra a terceira dimenséo é que agora sera
utilizado um = (), com sendo o angulo polar das coordenadas esféricas. Assim, a
equacao (3.13) € a equacdo que novamente minimiza a densidade de energia (3.9). Ja
gue minimiza a energia do sistema € dado pela solugcédo da equacéo (3.11), isto é:

@ @
——+cot( )= m“sen()cos()=0:
@? () @ ()cos()
Uma solucéo é dada por:
¥ jmj
tan > = tan > (3.18)

Substituindo as equacdes (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 con guracao radial do
diretor:

Fragsar =8 K (R rc)+ Eg;

em quer. é o raio do nucleo do defeito &; € a energia desse nucleo. Essa con guracao

radial leva o nome de defeito porco espinho (hedgehog).
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A partir dessa con guracao, pode-se obter outras con guracdes por meio da variacéo
de angulos arbitrarios em torno de qualquer eixo. Exemplos dessa variacdo sao os defeitos
circular e hiperbdlico, onde o diretor sofre uma rotacdo de 2 e uma de , respectiva-
mente. Isso signi ca que as con guracdes radial, circular, hiperbdlica e todas as outras
intermediarias sdo topologicamente equivalentes [51]. Apesar disso, algumas mudancas séo
notadas com essa variacdo, uma delas é a mudanca na energia. Substituindo, entdo, a es-
sas novas con guracdes do diretor na equacao (3.9), minimizando, integrando num volume
esférico de raidR centrado no defeito, encontra-se:

16

Feirc = ? K (R rg+ Ec

8

A menor energia na con guracao de hipérbole s6 ocorre porque a aproximacao de
constante Unica foi usada, isto éK1; = K,, = K33 € as constantes de superficie foram
desconsideradasK,4 = 0). Para uma analise mais detalhada, conferir a referéncia [51].

Ao rotacionar as guras 3.3b, 3.3c e 3.3d em torno ao eixo perpendicular a desclinagéo,
(paralelo ao plano da pagina) nota-se a con guracao do diretor em torno do defeito pontual.
A gura c é do tipo porco espinho, a gura d é hiperbdlico e a gura b é do tipo circular.

A estrutura interna desses nucleos dos defeitos dependem da propriedade do material,
da geometria do porta amostras e do ancoramento. Trés tipos de estruturas do ndcleo do

defeito foram relatadas:

I. Nucleo isotrépico (nelt core) - quando esse caso ocorre, 0 nucleo possui um parametro

de ordem uniaxialS quase nulo [52].

ii. Defeito anel (ring defec) - dois defeitos semi-inteiros surgem a partir da divisdo de
um defeito inteiro e a desclinagdo toma a forma de um anel [53].

iii. Nucleo dividido (split core) - o defeito possui seu nucleo esticado [54].
Essas estruturas podem ser vistas na gura 3.4
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(a) nucleo isotrépico (b) defeito anel (c) nacleo dividido

Figura 3.4: Possiveis con guracdes do diretor com ancoramento homeotropico dentro de

uma gota nematica.

Aqui s6 foram analisados 0s sistemas com o parametro de ord8roonstante e vari-
ando o diretor para ver onde a energia do sistema é minima. A proxima secao apresentara
as consequéncias de se xar o diretor e deixar que o parametro de ordem uniaxial dependa

das coordenadas espaciais, isto 8= S(t).

3.3 Equacéo de Beris-Edwards

Agora se torna necessario descrever como o parametro de ordem tensQ@jakvolui
temporalmente a partir de uma dada condi¢ao inicial sem utuacdes termodinamicas. Para
isso € usada uma generalizacdo da equacdo de Eriksen-Leslie-Pratinhecida como
equacéao de Beris-Edwards [55, 56].

@ @ F
1@l T oK @Qij Si (Wi ;Qij) = iju Qill;

em que ; € a componente da velocidade do uido no volume e o operadgg, € de nido

(3.19)

como, ju =(5 ik j+3 0 jk 3 i ) demotoque é ele que garante que o lado esquerdo
da equacdo seja sempre simétrico e com o trago nulo. E de nido também = 1:S,§q
com ; sendo o coe ciente de difusdo rotacional que mantém a orientacdo do diretor ou a

restaura. Tal coe ciente também pode ser dependente do parametro de ordem tensorial [57]

4Esta equacio é de nida em termos do diretor e ndo sdo permitidas variagdes na magnitude dos para-
metros de ordem escalares. [4]
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1! TrQ?)?

essa dependéncia aumenta e reorienta para um sistema com a ordenacao bem de nida.

O segundo termo do lado esquerdo da equacéao (3.19) acopla o gradiente de velocidade,
W = uj com o parametro de ordem tensorialQ; . Tal acoplamento com menor ordem
emQ; é dado por:

S =( Ay +W)Qi + §3)+(Q; + i =V)(A; W) 2 (Qj+ j=3)Tr(QW);

em queA; = (W; + W;i)=2eW, = (W; W,;)=2 sdo o tensor gradiente de veloci-
dade simétrico e anti-simétrico, respectivamente, e€ um parametro relacionado com as
proporgdes das moléculas.

Quando néo existe uxos hidrodinamicos, tem-se quai = 0, a equacao (3.19) pode
ser simpli cada e resultando em:

F
1ol (K1) = ju QiL: (3.20)
Assim como no capitulo 2, aqui também sera feita a mudanca Qg ! (2B=3C)Q;

eF ! (8B?=81C3%)F naequacao (3.20) com a nalidade de reduzir o nimero de parametros
dependentes, obtendo ent&o:

2 4
@ B 8B F
@7 fQij = 4% )
%e Qi
| |
4B2  81C:® @ Fr € 1@ Fr
oz 8z ‘g = ikl —— ) B2 ——=Qi = ik —=)
Qui @ Qu
1@ F

assimde niu-se =2 B? t=9C ;et= t= t, sendo este (ltimo corresponde a discretizacdo
do tempo.
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O que se obtém é um conjunto de equacdes diferencias parciais parabolicas nao linea-
res acopladas. E esse conjunto que descreve como a orientacdo do diretor e os parametros de
ordem escalares evoluem no tempo e recebe o nome de equacao de Ginzburg-Landau [48,58].

O que se obtém entdo, é que a equacao (3.21) transforma a equacéao (3.1) em:

" #
1@ _ C A @ @7 |
*@QU ijkl @ @ @kl;m : (3.22)

Para melhor visualizagcdo, sera feito separadamente as densidades de energia. Pri-

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

#

1
ijkl @i ETI’QZ TrQ3+ E(TFQZ)Z ;

Utilizando agora a relagéo [59]:

ﬁ ny — n 1\T
@X(Tr(X) n(x" )

Obtém-se:

h i
ik Qu  3QmQm +2tr Q°Qu ;

Tomando a de nicdo do operador jj ,

1 1 1 _
ikl = éikjl"'éiljk 3

A equacao anterior se torna:

1 1 1 h

2ikjl+§i|jk 30«

ao realizar este produto deve-se lembrar que a delta de Kronecker vale trés quando os

i
Qu  3QkmQm +2tr Q°Qy ;
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indices sdo iguarse zero quando os indices sdo diferentes, fazendo isso o resultado é:

1 1 1
+2TrQ%> @Q; 3 éQiQOj + éQjm Qmi §lele i (3.23)

A m de facilitar ainda mais a notacdo, é necessario recordar que toda matriz qua-
drada X; sempre pode ser transformada numa matriz simétrica de traco nulo através
de:

1 1 1
Xijp = X + 5K X
Nota-se entédo que o produt@i, Qmj € uma matriz quadrada simétrica € qU&m Qim

€ o traco dessa matriz, de modo que a equacao (3.15) se torna:

h ) S
( + 2TI‘Q )Qij 3c.?im c.?mj

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

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

( " #
5 @ @ @
ijkl 2 @m @kl - c»?no p c‘?no p + c?no p@ c‘?no p

#)
f_. @ @ @
52@ @ Qoo Qnp;p + Qno; e@ Qnp:p

Toma-se agora a relacgéo:

————Xnop = -
P kn lo mp:
@ Xam

a m de se obter:

5A convencdo de Einstein diz que 11 + 2+ 33 = 3.
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(El@h i

. - w .
ijkl 2 @m kn lo meno,p Qno,p kn lo mp

g @h i)

A ~  kn lo man; + Qno;a kn Ip m !
2 @_m p;p p mp

( : )
&, @ h i c, @ h i
kI ?1@&7"] Qui:m + Quim 727 Qkp:p im + Qros Im
note que no segundo termo os indicese p sdo indices mudos, de modo que é permitido

fazero! p e a derivada atua da seguinte forma:
@"h i
@m Qkpip im + Qkoie im = 2Qkpipm 1m = 2 Qs

para a notacdo car parecida com a do primeiro termo, sera tomagn! m, e a equacgao

gue desejamos se torna:

n 0
ik C1Qkymm  C2Qumimr

basta entdo efetuar o produto das deltas, isto é:

1 1 1 h i

ik 5k gk + 5>k 3K C1Quimm L 2Qumimr !

h [

Edl(?‘ij; mm E—ZQ‘im; mj :

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

@. h 2 pomm -
@Qij = ( +2TFQ )Qij 3QiQOj LlQij;mm LZQim;mr
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gue, de maneira mais completa, pode er escrita como:

1
1@,

1 1 1
ad = +2T1Q9)Q; 3 5QmQm + 5Qm Qm 3QmQm

L 1 1 (3.24)
|:1Qij;mm I:-2 éQim;mj + éQjm;mi éQnm;mn ij

Para resolver numericamente a equacao (3.24) foi utilizado o método de diferenca
nita para calcular as derivadas espaciais [60] e 0 método de Runge-Kutta de segunda
ordem para a integracao temporal [61]. Como a rmado em [17] foram também realizadas
simulagdes utilizando o método de Runge-Kutta de quarta ordem, mas nenhuma mudanca
signi cativa foi notada. Além disso, o métodos de diferenca nita transforma a equacao

acima em equacdes diferenciais ordinarias na variavel temporal.

3.4 Funcéo de Correlacao e Fator de Estrutura

A funcédo de correlacdo @ (+;t)) € uma ferramenta extremamente Util para realizar
analises da estrutura dos dominios e a evolucédo da escala do comprimento caracteristico.

Em termos do parametro de ordem tensorial a fungcéo de correlacéo pode ser de nida:

RCIE"XQ”' (¢ t)jS (x ®1t),

C(rt)= —R ; 3.25
(=0 dBxQ;j (% 1) Qji (%;1) (3.25)
o denominador é um fator de normalizacéo.
O fator de estrutura pode ser tomado por:
£ o ik Qi (K )Q;i (K1)
S(k;t)=  d*e ®C(xt) = p—— 2~ ’ (3.26)

T dRQy (K )Q; ( Kit)'
Qi ( K;t) é o complexo conjugado d&; (K;t). E possivel obter a escala do comprimento

caracteristico de varias maneira, uma delas é por meio de

1
2l

Pode ser usado também o inverso do valor médio do nimero de onda elevado a

C(n)jr=ry = (3.27)
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primeira e segunda poténcia, isto é:

1 . X X
T = ki = kS(K;t)= S(K;t): (3.28)
K K
1 D 2E X ) X
[2- ke = k°S(K;t)=  S(K;t): (3.29)
K K

As trés maneiras, apesar de diferentes, devem apresentar resultados parecidos. Isso
€, tanto pra funcdo de correlacdo 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 variacdo do parametro de
ordem dentro de seus nucleos, descreve a evolugdo do fator de estrutB(&). Essa lei é

conhecida como Lei de Porod e pode ser escrita como

Skk)/ k

aqui é a densidade de defeitos e € o expoente de porod, dado por=2d D, onded
€ a dimensao espacial do sistemale é a dimensionalidade do defeito (por exemplo, se o
defeito € um pontoD =0, se é uma linhaD =1.) Além disso, essa lei € valida no intervalo
LYt Kk 1( é o tamanho do defeito) [39].

Em tempos avancadosl.(t) cresce com uma lei de poténcia do tempo, istolé(t) /
t . Analisando dimensionalmente a equacao (3.24) obtém-se um palpite que= 1=2.
Pode-se ainda entender que, num sistema com defeitos topoldgicos, a fuhg&prepresenta

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

RESULTADOS

A seguir serdo apresentados os resultados obtidos a partir das simula¢des utilizando
métodos numéricos para resolver a equacao (3.25), partindo de uma con guracao inicial
completamente aleatéria e condi¢cdes periddicas de contorno. Os parametros utilizados

para resolver essas simulacdes seguem na tabela abaixo:

1 50 10°? N
> b 0 102 N
10 ° m
t 10° s
1 02 Pas
Seq 0;62

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

Para realizar tal procedimentos foi utilizado umsoftware desenvolvido pelo autor
deste trabalho junto com seu orientador. Que, de maneira resumida, € um conjunto de
comandos em linguagem C que executa os calculos de maneira numérica e o Gnuplot (duas
dimensdes) e Matlab (trés dimensdes) para confeccionar os gra cos utilizando os dados
gerados pelo cédigo.
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4.1 Evolucdo de um Sistema Bidimensional

Para uma analise da evolugcdo de uma rede bidimensional, toma-se inicialmente 0s
diretores distribuidos aleatoriamente, isso € equivalente ao cristal liquido estar na fase
liquida e resfria-lo rapidamente, fazendo ele sofrer uma transicdo da fase isotropica 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 séo referentes a fase nematica, assim, o que se obtém sdo os chamados
dominios nematicos. Entende-se dominio como uma regido com os diretores apontando
para a mesma direcdo. Quando esses dominios se encontram formam-se os defeitos.

Na Figura 4.1 pode ser visto a evolugao temporal da intensidade de luz que chega
no analisador ap0s passar por uma camada do cristal liquido entre dois polarizadores
cruzados (texturaSchlieren). Como dito anteriormente, foram utilizados como condi¢cdes
iniciais um parametro de ordem uniaxiab = Sg; € um parametro de ordem biaxiaP = 0,
além dos diretores distribuidos aleatoriamente sobre o plano. As condi¢cbes de contorno
séo periddicas.

A Figura 4.1(a), mostra as condic¢des iniciais utilizadas quando se olha para a amostra
de cristal através do microscopio. As Figuras 4.2(a) e 4.3(a) mostram 0s parametro de
ordemS eP respectivamente, juntamente com os valores de nidos anteriormente. Olhando
a Figura 4.1(b) € notavel que, mesmo tendo se passado pouco tempo, had a formacéao
de dominios nematicos apds os diretores se alinharem. Nota-se também observando as
Figuras 4.2(b) e 4.3(b) que os valores de e P comecam a variar de ponto a ponto. Como
igualmente ja foi dito, na juncdo dos dominios nematicos sédo 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 0s
defeitos além de mais visiveis se tornam mais pontuais. O tempo vai passando e os defeitos
vao se aproximando e se aniquilando aos pares, 0 que indica a existéncia de um defeito
e um anti-defeitos, de modo que, como é visivel na Figura 4.1(d), o numero de defeitos
vai diminuindo. A carga topoldgica inicial € nula e deve ser assim ao longo de toda a

simulagéo. As Figuras 4.2(d) e 4.3(d) evidenciam ainda mais isso.
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@t=0s (b) t=408 10 °s

(c) t=15025 10 °s (d) t =50000 10 °s

Figura 4.1: Sequéncia temporal de imagens representando o valorseef (2 ) em cada

ponto da rede. € o angulo formado pelo diretor e o eixo do polarizador.

Apenas a carater revisional, € bom lembrar que um defeito do tipo meio se caracteriza
pelo encontro de duas manchas e um defeito do tipo inteiro € o encontro de quatro manchas.
Por exemplo, olhando a Figura 3.3(a), pode-se notar que a esquerda do ponto vermelho o
angulo que o diretor forma com o eixo do polarizador (que alinhamos com o eyoé de
90 e consequentemente serf ( ) = 0, o que gera uma mancha negra (intensidade de luz
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nula) nessa linha. Olhando para a linha ao lado direito do ponto, o &ngulo do diretor e do
polarizador é de0°, e, novamente oserf( ) = 0. Fazendo a mesma andlise para a gura
3.3(d), que agora é um defeito inteiro, nota-se as linhas horizontais e verticais que também

geram uma mancha negra.

(@t=0s (b) t=408 10 °s

() t=15025 10 °s (d) t=50000 10 °s

Figura 4.2: Aqui se observa o valor do parametro de orde® nos mesmo instantes da

gura 4.1.

Olhando para as guras 4.2(c) e (d), pode-se notar também que, apesar de diminuir

52



de gquantidade, o tamanho dos defeitos se mantém constantes, o que faz com que o com-
primento caracteristico ndo se comporte com a lei de Porod apos a transi¢do de fase. Isso

serd discutido com mais detalhes adiante.

@t=0s (b) t=408 10 °s

() t=15025 10 °s (d) t=50000 10 °s

Figura 4.3: Parametro de ordenP da gura 4.1

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

simulagcéo por mais tempo também se aniquilariam, também sde2 e 1=2.
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