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Transicao de Fréedericksz através do Modelo XY

Fréedericksz Transition through the XY Model

RESUMO

Matheus Bez da Silveira O comportamento temporal do perfil do diretor em uma amostra de cristal liquido
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INTRODUCAO

O termo cristal liquido refere-se ao estado fisico da matéria que estd
compreendido entre o estado de liquido isotropico e o de sdlido cristalino,
caracterizado por um fluido anisotrdpico [1]. De maneira geral, os cristais liquidos
subdividem-se em trés mesofases, de acordo com suas propriedades estruturais e
ordem molecular, sendo elas a nematica, a esmética e a colestérica. O presente
estudo restringiu-se a nematica, a qual apresenta uma ordem orientacional, que
assim como as demais, também é representada por um vetor diretor n.

Uma caracteristica inerente ao cristal liquido é o comportamento dielétrico.
Afinal, uma amostra por si sO ja apresenta uma preferéncia orientacional, no
entanto, com a aplicagdao de um campo elétrico externo, é possivel modificar esta
orientagao, acarretando mudancgas em suas propriedades o6ticas e elétricas [2].

Uma célula nematica uniformemente orientada pode ser distorcida através da
aplicacdo de campo elétrico ou magnético, este fendmeno é uma transicdo de fase
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de segunda ordem, que foi observado inicialmente por Fréedericksz em 1933 e,
ficou conhecido como Transi¢ao de Fréedericksz [3].

Afim de determinar e quantificar o valor exato do campo elétrico necessario
para induzir a Transicdo de Fréedericksz, foi realizada uma simulacdo
computacional do comportamento do perfil do diretor em uma amostra nematica
em geometria plana. O modelo utilizado para desenvolver a simulacdo, foi o
modelo XY, que representa uma aproximacao discretizada do Modelo Ginzburg-
Landau [4]. Portanto, em virtude das caracteristicas geométricas da amostra, as
distor¢cdes consideradas serdo apenas a splay (divergéncia) e bend (flexao).

O trabalho foi organizado da seguinte forma, inicialmente apresenta-se a
secdo metodologia, responsdvel por uma abordagem tedrica a respeito do tema,
posteriormente a secdo de resultados, onde sdo expressos e debatidos os
resultados das simulacdes. A uUltima secdo é destinada as conclusdes finais.

METODOLOGIA

Para o estudo da transicdo de Fréedericksz foi considerada uma célula de
cristal liquido nemdtico com espessura (d), comprimento longo na direcdo x e,
sujeita apenas a deformacgdes planares, ou seja, as propriedades da amostra
independem da direcdo y. Na célula nematica, o vetor diretor n possui uma ordem
de orientacdo preferencial, que depende tanto de condi¢cdes de ancoramento
impostas pelas superficies da célula, quanto da intensidade de um campo
magnético ou elétrico aplicado.

Figura 1 — Representagdo esquematica de uma amostra de cristal liquido nematico.
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Autor: Autoria prépria (2019).

A transicdo de Fréedericksz representa uma transicdao de fase de segunda
ordem, em que na presenca dos campos elétrico ou magnético de baixa magnitude
a orientacdo do diretor n nao se altera, permanecendo com uma orientacdo
uniforme. A distor¢dao ocorre somente quando os valores de campo aplicado
ultrapassam um valor critico, conforme ilustrado na Figura 2.

Figura 2 — Representagcdo do comportamento das moléculas de um cristal liquido
quando o valor critico do campo elétrico (a) ndo foi ultrapassado (b) foi ultrapassado.

Autor: Autoria prépria (2019).
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Para determinar o campo elétrico critico (Ec), ou seja, o valor de campo no
qual ocorre a distorc¢ao, foi utilizado o modelo XY [5-7]. Também foram adotadas
duas condicGes de contorno: a primeira consiste em adotar uma amostra
uniformemente orientada perpendicularmente as superficies da célula, e, a
segunda é considerar a condicdo de ancoramento forte, ou seja,
independentemente do campo magnético ou elétrico aplicado, a orientacdo
molecular na superficie permanece inalterada.

A fim de realizar a simula¢do de um cristal liquido submetido a uma diferenca
de potencial, foi adotada uma rede quadrada onde para cada sitio i, hd uma
representagao do perfil do angulo do diretor (¢;) [4]. Desta forma, pode-se
expressar a variacdo temporal do comportamento de (¢;) através da seguinte
equacao diferencial ordindria:

do;
Y dtl = —KZ sen(@; — @;) —n;, €))
7

em que, 7; corresponde ao ruido de Langevin no isitio, e, y representa a constante
de relaxagdo. O primeiro termo apods a igualdade estd associado a densidade de
energia elastica de Frank, com K sendo a aproximag¢do para uma Unica constante
elastica [1,2]. O ruido de Langevin (n;) [1], é expresso pela seguinte equagao:

n; = 2nCry, (2)

em que C; representa um fator intensificador associado a temperatura cuja a
amostra estd submetida, e r; € uma matriz aleatdria com valores variando de -0.5
até 0.5 que representa a limitacdo da orientacdo do diretor.

Resolvendo a equacgdo diferencial ordinaria, obtém-se uma representagdo da
variagdo temporal do comportamento de (¢;) na presenga de um campo elétrico,
da seguinte forma:

k
@it + At) = @;(6) — At{m;(©) + ;Z sen[@;(t) — @;(©)] + €,E? cos?[p; (D] ¢ , (3)
J

em que At representa a variacdo de tempo, o ultimo termo dentro das chaves
representa a contribuigdo do campo elétrico, isoladamente €, é a anisotropia
dielétrica (e, = €, — €, onde || e L sdo referentes a orientacdo de n) a qual para
o este caso foi considerada negativa, e, E corresponde a magnitude do campo
elétrico aplicado.

Para esta simulagdo a soma em j foi realizada ao longo dos oito vizinhos mais
proximos de i, portanto, quanto maior for a espessura (d) entre as superficies, onde
esta contido o cristal liquido, maior sera a quantidade de somas efetuadas.

RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste estudo simulacional tedrico, foram utilizadas grandezas
adimensionais para a realizacdo dos calculos, sendo estas, reduzidas de seus
respectivos valores reais [2,4].

Fixando-se inicialmente valores para a temperatura (C;) e espessura (d),
obtém-se o comportamento do perfil do diretor (¢) variando em fungdo da
magnitude do campo elétrico aplicado.
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Figura 3 — Representagdo do perfil do diretor antes e depois da Transi¢dao de
Fréedericksz parad=11e, C; =0,1.
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Fonte: Autoria propria (2019).

Na figura 3, o perfil do diretor () permanece praticamente constante para
baixos valores de campo elétrico, indicando que a energia elastica no meio da
amostra prevalece sobre a imposicdao do campo elétrico aplicado. Desta forma,
as moléculas permanecem perpendicularmente orientadas a superficie. Quando
o campo elétrico ultrapassa um determinado valor critico (Ec), no meio da
amostra, a energia imposta pela diferenca de potencial supera, tanto a energia
eldstica do meio, quanto a resisténcia estabelecida pelas superficies. Logo, as
moléculas se reorientem paralelamente as superficies da amostra.

Como mencionado na secdo anterior, a distor¢cdo do diretor n depende
tanto do campo elétrico submetido, quanto da temperatura e espessura da
amostra. A relagdo entre estas grandezas contribui para a determinagdo do
campo elétrico critico, o que terna possivel estudar a Transicdo de Fréedericksz
em relagOes diretas com estes fatores.

Variando-se o campo elétrico (E) de 0 até 2, a espessura (d) de 3 até 39 e a
temperatura (C;) de 0 até 3, é possivel observar o seguinte comportamento:

Figura 4 — A figura (a) representa a relagdo entre o campo elétrico critico (Ec) e a
variacdo de temperatura (C;) para diferentes espessuras. Ja a figura (b) representa a
relagdo entre o campo elétrico critico (Ec) e a variagdo de espessura(d) para diferentes
temperaturas (C; 's).
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Fonte: Autoria prépria (2019).
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Na Figura 4 (a), conforme a espessura (d) da célula nemdtica aumenta, o
campo necessdrio para ocorrer a transi¢cdo diminui, afinal, quanto mais distantes
as moléculas estdo das superficies da amostra, menor serd a resisténcia a rotagao
causada pela energia de ancoramento, e assim, menor o campo elétrico critico
necessario para induzir a transicdo de Fréedericksz.

Ao analisar a Figura 4 (b), percebe-se que conforme a espessura aumenta, o
campo critico necessario para que ocorra a transicao diminui. Como o valor de
campo decai bruscamente para as variagdes iniciais de espessuras e, suaviza seu
comportamento apds atingir um certo ponto, nota-se a existéncia de uma
espessura especifica responsavel pela ocorréncia deste fenédmeno. Esta
espessura serd denominada espessura critica (dc) e, pode ser determinada
através de métodos matematicos. Para este estudo, foi obtida uma espessura
critica dc =7. Na figura 5, é possivel observar a relacdo entre o campo elétrico e
a temperatura para a espessura critica obtida.

Figura 5 — Relacdo entre o Campo Critico (Ec) e a temperatura (C;) para a espessura
critica (dc=7).
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Fonte: Autoria prépria (2019).

A partir da Figura 5, é perceptivel que para a espessura critica (dc=7) hd uma
relacdo de dependéncia entre campo elétrico critico e temperatura, que pode
ser expressa pela interpolacdo dos pontos simulados através de uma funcao f(x)
com coeficiente b avaliado em 1,8734, logo percebe-se que ha uma aproximacao
ao padrao quadratico.

A energia elétrica é responsavel pela reorientacdo molecular, ja as energias
eldstica e térmica agem no sentido de dificultar a ocorréncia deste fenémeno.
Sendo assim, conforme a temperatura aumenta, é necessario um maior valor de
campo critico para que ocorra a transi¢do, como demonstrado na Figura 5.

CONCLUSOES

As andlises desenvolvidas ao longo da simula¢do da amostra de cristal liquido
nematico, confinada entre duas placas paralelas, possibilitaram a determinag¢do do
campo elétrico critico que permite induzir uma reorientagao molecular na amostra
(orientagdo uniforme para ndo uniforme) conhecida como Transicdo de
Fréedericksz.
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No entanto, o valor correspondente a este campo também pode ser
influenciado pelas variagdes da temperatura e da espessura da amostra. Uma vez
realizada essas variagoes, foi possivel determinar o campo critico necessario para
induzir essa transigdo e sua relagdo com esses parametros.

De maneira geral, quanto maior é a distancia entre as placas, menores serao
os valores de campo elétrico necessarios para ocorrer a transicdo. J4 para o caso
da temperatura, observa-se que conforme a energia térmica aumenta, é
necessario um maior valor de campo elétrico para induzir a transicdo.

O presente estudo promoveu a elaboracao de uma amostra de cristal liquido
nematico submetida a um campo elétrico externo, através de simulagdo
computacional do comportamento do diretor, e também, o estudo do
comportamento do diretor na amostra. Este estudo inicia a abordagem de
problemas em que a reorientacdo molecular no meio nematico se faz importante,
como por exemplo, o estudo da resposta elétrica neste tipo de amostra, sendo
este, o alvo de estudo na sequencia deste trabalho.
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