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Resumo:

Este trabalho teve como objetivo a analise dos efeitos causados pela
variacdo dos parametros elasticos da densidade de energia elastica em um
cristal liquido do tipo nematico. Ao caracterizar a mesofase da matéria
nomeada de Cristal Liquido, utilizou-se das relagbes de densidade de
energia para descrever o volume de uma amostra e avaliar a evolugcao
temporal dos vetores diretores com base em estudos numéricos e
computacionais. Como foco das analises, observou-se o comportamento
apresentado pelos defeitos topolégicos do tipo +1/2 e -1/2, bem como de um
um slab de cristal liquido, comparando os resultados obtidos e observando
as dependéncias para com os valores dos parametros.

Introducao

Desde os anos iniciais de estudo, é ensinado que a matéria existe em trés
estados fisicos, sendo eles sélido, liguido e gasoso. No entanto essa
informacdo estd incompleta. Existem materiais gue apresentam
caracteristicas Unicas em determinado estado termodinamico, o que pode
ser classificado como uma nova fase da matéria. Para alguns materiais
organicos, por exemplo, ndo ha uma transicdo de fase uUnica do estado
sOlido para o liquido, sendo que tal mudanca é marcada por Varias
transicOes entre novas fases. O termo Cristal Liquido € o nome atribuido a
um desses novos estados da matéria, em que suas propriedades mecanicas
e de simetria estdo ligadas tanto ao estado de sdlido cristalino quanto ao de
liquido isotrépico [1].

Nesse contexto, os cristais liquidos representam um mesoestado da matéria,
podendo fluir como liquidos e ainda assim apresentar caracteristicas de
cristais [2]. Dessa forma, eles caracterizam um material que possui diversas
aplicabilidades e que apresenta um campo de estudo multidisciplinar,
requisitando conceitos e técnicas da quimica, fisica e também, em alguns
casos, relacionando a matematica, biologia e engenharias [3].
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Materiais e métodos

Uma das caracteristicas mais importantes de um cristal liquido é o seu
padrdao de ordenamento, que devido a forte anisotropia apresentada por
seus constituintes moleculares, faz com que exista uma tendéncia de os
mesmos se orientarem seguindo um eixo preferencial que é indicado atraves
de um vetor n, chamado diretor. Além disso, para moléculas que apresentam
duas direcdes privilegiadas de orientacdo, ou na presenca de campos,
utiliza-se também um segundo vetor | chamado codiretor para descrevé-las.
A partir destes indicadores orientacionais sdo definidos trés parametros
essenciais para o estudo e descricdo matematica de um cristal liquido,
sendo dois deles de ordem escalar (S e P) e o terceiro de ordem tensorial

(Qy) tal que [4]

, L e 1

Qi = 55(3711-710' — &) + §P(l,~lj — m;m;) - (1)
O parametro de ordem tensorial é o principal pardmetro utilizado na
descricdo das energias de um sistema liquido cristalino, de forma que
levando em consideracdo pequenas variagoes, pode-se utilizar a seguinte
equacao como forma de avaliar sua evolucdo no tempo [4]

1,8 = SFr (2)
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Nesse contexto, aplicou-se a equacao (2) nos objetos de estudo definidos
como sendo defeitos topoldgicos do tipo +1/2 e -1/2, bem como sobre um
slab de cristal liquido. Variou-se também os parametros elasticos L, Lse Lq
pertencentes a componente da densidade da energia elastica, analisando
todas as combinacdes possiveis entre eles de acordo com os valores
expressos na Tabela 1.

Figura 1 — Representacdo esquematica dos defeitos topolégicos do tipo -1/2 a esquerda e
+1/2 a direita.
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Tabela 1 — Valores dos parametros elasticos

L, 5,0 -25 0,0 25 5,0
Ls 5,0 -2,5 0,0 2,5 5,0
Lq 0,0 25 5,0

1 1 1 1
Fel = iﬁlQi‘j,in]‘.k + §£2Qij.jQik.k 5 EESQiJ’.ink‘j o §£3Qiijl.ile.j

+L,(290€:x Qi Qi 5)

3)

A equagédo (2) para a dinamica do parametro Qj, foi entdo resolvida
utilizando-se a equacéao (3), do método de diferenca finita para calcular as
derivadas espaciais e do método de Runge-Kutta de segunda ordem para
resolver as derivadas temporais. Tais métodos foram implementados
computacionalmente utilizando a linguagem de programacdo C através do
software LICRA para simulacdes de sistemas liquido cristalinos.

Resultados e Discussao

Os resultados obtidos dos calculos considerando as variacbes para com 0S
parametros elasticos na densidade de energia elastica, apresentaram trés
comportamentos especificos quanto a dinamica dos defeitos topoldgicos
analisados, sendo eles: a movimentagéao dos defeitos, variagdo no tamanho
do defeito e mudancas na forma do defeito.

Figura 2 — Representacdo dos resultados obtidos. A esquerda, a movimentacdo do defeito
topologico, ao centro sua geometria triangular observada e a direita o incremento em seu
tamanho.

No caso de um volume de cristal liquido, todos os efeitos observados para
os defeitos topoldgicos individualmente também foram vistos na amostra que
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continha varios defeitos. Constatou-se que em uma aproximacdo para o
parametro elastico L;, a variacdo dos parametros em (3) acaba por criar um
efeito de zoom sobre certa regido da amostra, aumentando o tamanho dos
defeitos e diminuindo sua quantidade, bem como aumentando a velocidade
de movimentacdo dos mesmos. Para além disso, néo foi possivel observar
de maneira clara qualquer padrao para a dinamica de um slab que apresenta
um conjunto de varos defeitos topoldgicos.

Figura 3 — Representacéo dos resultados obtidos para um slab de um cristal liquido. A
esquerda, uma imagem com varios defeitos, enquanto a direita tem-se menos defeitos de
tamanho maior, representando uma espécie de ampliacdo da imagem a esquerda.

Conclusoes

A partir dos resultados gerados na analise da dinamica de um cristal liquido,
constatou-se que a variacdo dos parametros elasticos da densidade de
energia elastica influencia diretamente e de forma expressiva na dinamica de
movimentagdo, tamanho e forma dos defeitos topologicos que aparecem.
Ainda, no caso de uma amostra volumétrica, contatou-se que tais
parametros estéo ligados a quantidade de defeitos presentes, bem como na
velocidade de aniquilamento dos defeitos com cargas topologicas opostas.
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