23 a 25 de setemibro
o

A ENERGIA ELASTICA DA FASE NEMATICA TWIST-BEND.

Michely Patricia Rosseto® (PIBIC/CNPg/Uem), Giovanni Barbero?, loannis
Lelidis®, Rafael Soares Zola* (Coautores), Luiz Roberto Evangelista
(Orientador), e-mail: Luiz.Evangelista@pg.cnpq.br.

'Universidade Estadual de Maringa / Centro de Ciéncias Exatas/Maringa,
PR. 2Politecnico di Torino ' Department of Applied Science and Technology/
Torino, Italia. *University of Athens / Department of Physics/ Athens, Greece.
“*Universidade tecnoldgica Federal do Parana/ Campus Apucarana/
Apucarana, PR.

Ciéncias Exatas e da Terra- Fisica.
Palavras-chave: elasticidade, cristal liquido, twist-bend.
Resumo:

Através de estudos recentes, investiga-se a fase nemética twist-bend,
caracterizada por uma estrutura molecular em forma de hélice, em torno de
um diretor adicional t. A estabilidade da fase é demonstrada, considerando
um prolongamento natural da densidade de energia elastica classica. Trata-
se ainda de um estudo pioneiro, que busca descrever melhor a fase twist-
bend do ponto de vista da teoria elastica do continuo.

Introducao

A fase nematica twist-bend, recentemente descoberta, foi prevista por Meyer
e por Dozov (2001), e tem sido demonstrada por diversos estudos, dos
guais, um bom exemplo é o trabalho de Chen (2013). Especulando que a
constante elastica Ks3 pode tornar-se negativa. Dozov (2001) emprega um
modelo de quarta ordem para a densidade de energia livre, prevendo duas
solugbes bend unidimensionais, a splay-bend, caracterizada por uma curva
local e mudanca periddica de sinal, e a twist-bend (TB), o diretor n gira ao
longo um eixo formando assim um cone de revolucao com abertura 8.
Levando em conta as propriedades elasticas da fase, Virga (2014) prop6s
um teoria elastica intrinsicamente quadratica com um diretor extra, em que
existem duas variantes da fase nematica helicoidal, com um eixo de hélice t,
ndo exigindo curvatura negativa. Demostra-se que a fase nemética twist-
bend pode ser estabilizada, i.e., o estado fundamental do sistema
corresponde a um minimo de uma teoria elastica quadratica construida
utilizando apenas os elementos de simetria da fase.
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Materiais e métodos

Consideremos um cristal caracterizado pelo diretor nematico habitual n e o
diretor de torcgéao t.
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Figura 01- Uma variante da fase nematica helicoidal, em que a hélice pode enrolar para
cima ou para baixo. O eixo vertical define a direg&o de t.

A densidade de energia elastica de acordo com as regras gerais é
fm)=fi— %7}'("- ) + L + Ko ;T g o 1)

em que mn,; =dn,/dx; representam o0s componentes das derivadas
espaciais do diretor; o parametro n representa o acoplamento intrinseco
entre n e t. Considerando ainda a simetria fundamental f(n) = f(—n), e 0s
tensores decompostos em termos dos elementos de simetria da fase, n e t,
do tensor identidade e do tensor antissimetrico, &;;e =, respectivamente,
teremos portanto

fF = fi— %‘r;('n. ) + . [nx (Vxn)] + xon. (V) +x,(nt)(V.nn) +

SE4 (V.n)? 4 2Ky [ (VX m)]* + 2Ky (nX VX m)? — (Kpp + K3u)V.(nV.n+n

Vxmn) +p, [tnx¥xn)]*+ w[tVen)]? + vw[tV(ne)(V.n)] +

vy [Vt 1)]? + v, [(eVIn]? + v [V(nt). (£.V)n] + v, V(5. £].(V X 1) (2)
Um procedimento de decomposi¢éo tipico pode ser encontrado em Barbero
(2001). No caso mais simples em que ¢ = u_e o diretor n é do tipo

n = [cos0(z)u, + sin O(z)u,|sinf + cosGu, (3)

com @(z) =gze & representando um angulo constante, obtém-se para a
densidade de energia elastica a seguinte expressao

flg.x)=f - %ﬂ(l —x) —Kyqx+ iﬁzzqzxz + Ky q°x(1—x) +v,q°%x (4)
em que x = sin”f. Se x=1, i. e. t é perpendicular a n, reduzimos a Eq. (4) a
densidade de energia da fase colestérica. Para x < 1, minimiza-se agora
f(gq,x) com relagdo a x e g. Obtém-se

Koo +2vgFr, . (Koo 20,0/
¥ = =8 4T Foy Miee 4 e qs:i n (5)
Hyz — Bz Heo+2v,

O perfil do diretor associado a x* e g"corresponde a um minimo da
densidade de energia livre de uma amostra nematica limitada somente se
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e se o determinante Hessiano for definido por
el A b a“,r}
& 2y _ JF A4 LI
H{x -4 j - {ﬂxﬂﬂqz Axdg dgfx =0 (7)
Um célculo simples mostra que
azf — Ko — Ky =
(52). .= e =0 ®)

=z T2,

(6)

e que

H(x*, q*) = xzﬁfn(r-faa +2v,) — (K3 + 2v,) =0 (9)

Estes sao requisitos para o estado de equilibrio.
Resultados e Discussao

Analisando a constante elastica pseudoescalar x,, responsavel por
guantificar a tendéncia de torcer das moléculas. Quando x, # @, moléculas
quirais formam a fase colestérica. J& as moléculas aquirais, estrutura em
forma de banana. O Hessiano tem minimo em que x, = /(K3 + 2q,) = x_,
i. e., para valores de k, maiores que k., caso contrario a fase TB nao pode
ser estabilizada. Para as Egs. (8) e (9), dois cenarios sdo possiveis, ja que
g* é real. Primeiro, obtemos o estado fundamental estavel se n < 0
e K3+ 2v, < 0. Neste caso, (K,; — K3 ) /K33 +2g, = 0 que implica que a
constante elastica twist é tal que K,, = K;;, como observado
experimentalmente. A Eq. (4) torna-se

flx) =f, -7+ Ax + Bx? (10)
em que A=-%k,+%/2+K,,/2 e B=A/2 e sendo k,=kK,q, com
K3 = (Ksz +2q.)q° E & = (Ky — K33)q”.
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Figura 02 - Densidade de energia elastica F = f — f;, dado pela Eq. (18), em funcdo de x, em
trés situacdes: 1) para A > 0 e B > (linha pontilhada), 2) A =0 e B > 0 (linha tracejada), e 3)
A <0 e B >0 (linha sélida). Para propésitos ilustrativos, a curva é desenhada para n = 0.
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Um simples calculo mostra que f € minimo para x = —A/(2B). Esse estado
corresponde ao estadvel se B> 0, i.e. A > 00u K,, > K;5. A fase twist-bend
para, x + 0, é energeticamente favorecida somente se A < 0 (veja fig. 2).
Existe uma transicéo de fase para o nematico usual (x=0). Para um nematico
twist-bend x # 0, quando A=0, e 2k.q* =71 + (K3 +2v,)(g%)% que torna-se
1. = K3/ (Kq + 2v,). Para esse valor critico o vetor de onda da fase assume
o valor g, = | x;/ (K33 +2v,)|. Também se pode escrever A=n—. /mn,,
para quaisquer valores de n. Portanto, podemos concluir que uma transicao
de fase de segunda ordem ocorre quando 7n=1,, se x=sin’f é usada
como parametro de ordem para a fase nematica twist-bend. Esse valor
critico de 7 separa a fase nematica usual da fase Ntg.

Conclusodes

A fase nematica twist-bend, experimentalmente descoberta, pode ser
descrita do ponto de vista elastico por meio de uma teoria quadratica, que foi
construida considerando apenas os elementos de simetria que caracterizam
o sistema. Explica-se, também, por que algumas moléculas do tipo bent-core
dao origem a fase Ntg e outras nao, i.e., existe um valor minimo para o
parametro k, = Kk, abaixo do qual a interacdo molecular ndo é forte o
bastante para introduzir estruturas torcidas (twisted).
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