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Resposta elétrica em uma célula Nematica através do
Modelo XY

Electrical response in a Nematic cell through the XY Model

RESUMO

O comportamento do perfil do angulo diretor em uma amostra de cristal liquido nematico
confinado entre duas superficies paralelas e, submetido a um campo elétrico externo foi
investigado através do Modelo XY. Por conseguinte, foi possivel determinar o campo
elétrico necessario para induzir uma reorientagdo molecular, ou seja, a transicdo de
Fréedericksz, e também o equacionamento necessario para obter a capacitancia e a
resisténcia elétrica em funcdo do angulo diretor. De posse desses resultados, foi
investigada a influéncia de alguns parametros distintos, como a variacdo da
espessura e da temperatura da amostra na resposta elétrica, e assim, apresentando
o comportamento decorrente dessa influéncia.

PALAVRAS-CHAVE: Resposta elétrica. Reorientagdo Molecular. Perfil do Diretor.
ABSTRACT

The director profile angle behavior in a sample of nematic liquid crystal confined between
two parallel surfaces and subjected to an external electric field was investigated using the
XY Model. Therefore, it was possible to determine the electric field threshold necessary to
induce a molecular reorientation, in other words, the Fréedericksz transition, and also the
equations necessary to obtain the capacitance and electrical resistance as a function of the
director angle. With these results, the influence of some distinct parameters was
investigated, such as a variation in the thickness and temperature of the sample in the
electrical response, and thus, presenting the behavior arising from this influence.

KEYWORDS: Electrial response. Molecular reorientation. Director profile.
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INTRODUCAO

Os cristais liquidos nematicos (CLNs) podem ser definidos como uma mesofase
dos cristais liquidos, na qual a orientacdao molecular pode ser descrita por um vetor
diretor n (de GENNES, 1993, p.35). Neste material, percebe-se que as moléculas
tanto apresentam uma ordem orientacional preferencial, como também, podem
ser facilmente reorientadas na presenca de um campo elétrico externo, refletindo
em uma varia¢do na anisotropia dielétrica dos CLNs, acarretando em modifica¢des
nas suas propriedades dticas e elétricas (de GENNES, 1993, p.36).

Vsevolod Fréedericksz em 1933, constatou que uma amostra de cristal liquido
uniformemente orientada pode ser distorcida através da aplicacdo de um campo
elétrico ou magnético. Este fen6meno é uma transicdo de fase de segunda ordem,
que possibilita estimar o valor de campo elétrico necessario para induzir uma
reorientacdo molecular, denominado campo elétrico critico (Ec).

Decorre dos estudos acerca dos cristais liquidos que quando o campo elétrico
aplicado é menor que o Ec, as propriedades dielétricas do material se assemelham
aos meios eletricamente isotropicos (ATASEI, R. et al, 2008, p.6116), no entanto,
ao aplicar campos elétricos de maior magnitude, as propriedades tendem se
modificar acompanhando a variacdo do perfil do angulo diretor.

Desta forma, o objetivo é determinar o comportamento das propriedades
elétricas de resisténcia e capacitancia, em uma amostra de CLN durante essa
transicdo de fase. Em virtude destas propriedades dependerem de fatores
externos e de caracteristicas geométricas, aprofundou-se o estudo para
determinar a resposta elétrica quando hd variacdes de temperatura e espessura
da amostra.

A fim de realizar os cdlculos de resisténcia e capacitancia, foi necessario
determinar previamente a variacdo do perfil do diretor em relagdo ao campo
elétrico aplicado. Foi entdo utilizada uma amostra de CLN confinada entre duas
placas paralelas, sujeita apenas a deformacdes planares do tipo splay (divergéncia)
e bend (flexdo). Também, foi necessario desenvolver uma modelagem
computacional utilizando o Modelo XY, que representa uma discretizacdo do
Modelo Ginzburg-Landau (YURKE, B.; PARGELLIS, A. N.; KOVACS, T.; HUSE, D. A,,
1993, p.1526).

METODOLOGIA

Para o estudo da resposta elétrica em um meio nematico utilizando o modelo
XY, deve-se considerar as seguintes propriedades para a representacao da célula
de cristal liquido: Espessura (d), comprimento longo na direcdo x e estar sujeita
apenas a deformacgdes planares.

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

As moléculas na amostra de cristal liquido apresentam uma ordem
orientacional que depende tanto de condi¢Ges de ancoramento impostas pelas
superficies da célula, quanto da intensidade de campos magnéticos ou elétricos
aplicados. Neste caso, a representacdo da orientacdo é dada pelo vetor diretor n,
o qual pode ser escrito na seguinte forma.

7 = sen p(y) 1 + cos p(¥) J 1)

Para iniciar o estudo sobre a influéncia da reorientagdo molecular na resposta
elétrica, sera preciso determinar como o perfil do diretor é afetado pelo campo
elétrico externo. No presente trabalho, esse perfil serd obtido mediante a
transicdo de Fréedericksz (DA SILVEIRA, M. B.; YEDNAK, C. A. R., 2019, p.2),
utilizando o modelo XY.

Através do modelo XY (PARGELLIS, A. N. FINN, P.; GOODBY, J. W.; PANIZZA, P.;
YURKE, B.; CLADIS, P. E., 1992, p.7766), foi possivel determinar o campo elétrico
critico (Ec), ou seja, o valor do campo no qual ocorre a distor¢do na amostra.
Também foram adotadas duas condi¢cdes de contorno: a primeira consiste em
utilizar 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 simulacdo de um cristal liquido submetido a uma diferenca
de potencial, foi adotada uma rede quadrada onde para cada sitio i, hd uma
representacdo do perfil do angulo do diretor (¢;) ( YURKE, B.; PARGELLIS, A. N.;
KOVACS, T.; HUSE, D. A., 1993, p.1526). Desta forma, pode-se expressar a variagao
temporal do comportamento de (¢;) através da seguinte equacgdo diferencial
ordinaria:

do;
y dtl = —KZ sen(p; — @;) —n;, ()
j

em que, 17; corresponde ao ruido de Langevin no i sitio, e, y representa a constante
de relaxagdo. O primeiro termo apds a igualdade estd associado a densidade de
energia eldstica de Frank, com K sendo a aproximag¢do para uma unica constante
elastica. O ruido de Langevin (1;), é expresso pela seguinte equagao:

n; = 2mCr;, (3)

em que Cl representa um fator intensificador associado a temperatura cuja a
amostra esta submetida, e r; € uma matriz aleatéria com valores variando de -0.5
até 0.5 que representa a limita¢do da orientacdo do diretor.

Péagina | 3



3 LQo Q - . N
X Seminario de Extenséo e Inovagéo
"\ 2020 e R cliovaEo I'PR

XXV Seminario de Iniciagao Cientifica e Tecnolégica

S ICITE 23 2 27 de Novembro | Toledo - PR , s remeamnast

UTFPR - CAMPUS TOLEDO CAMPUS TOLEDO

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

k
DL +40) = 9O = AL n(0) + > senfgi(6) =~ 9, (O] + €aE? cos?lp (O], ()
J

em que At representa a variagcdo de tempo, o ultimo termo dentro das chaves
representa a contribuicdo do campo elétrico, isoladamente ¢, é a anisotropia
dielétrica (e,=€ll—€L, onde || e 1 sdo referentes a orientagdo de n) a qual para o
este caso foi considerada negativa, e, E corresponde a magnitude do campo
elétrico aplicado.

Nesta simulagdo a soma em j foi realizada ao longo dos oito vizinhos mais
proximos de /, logo, quanto maior for a espessura (d) entre as superficies onde estd
contido o cristal liquido, maior sera a quantidade de somas efetuadas, e, portanto,
maior serd a interacdo. Desta maneira, para a realizacdo dos calculos utilizou-se as
seguintes variaveis reduzidas em fungdode (d): ¢' = ¢ /d,E' =E /d,C/ =C, /
d,R"=R/d, C' =C/d, e portanto, as grandezas demonstradas nos graficos
serao adimensionais.

Em uma amostra nematica, ao aplicar um campo elétrico externo paralelo ao
eixo y, como demonstrado na Fig.1, e, considerando ¢, < 0, havera duas situagdes
distintas: quando E’<Ec, a amostra encontra-se uniformemente orientada, ja
quando E’>Ec, a amostra estd distorcida, o que descreve a transicao de
Fréedericksz (DA SILVEIRA, M. B.; YEDNAK, C. A. R., 2019, p.2). Essa reorientacdo
molecular do diretor afeta a resposta elétrica, afinal, é possivel escrever as
expressbes para as propriedades elétricas em termos do perfil do diretor n. Uma
vez que o cristal liquido pode ser considerado como um dielétrico dentro de um
capacitor de placas paralelas, quando ocorre variagdes no perfil do diretor, ocorre
também uma variacdo do comportamento dielétrico, que por sua vez, afeta a
resposta elétrica da amostra de CLN.

A Fig.2 ilustra como seria um diagrama esquematico de um circuito,
considerando um paralelo entre resisténcia (R’) e capacitancia (C’), sujeita a uma
diferenca de potencial V(t).

Figura 2 — Representacdo esquematica do cristal liquido em um sistema RC.

i
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e HH. i R —L ¢
14 =

Autor: Autoria prépria (2020).

Os eixos cartesianos de referéncia tém o eixo y como perpendicular as
superficies limitantes localizadas em y=+4d/2. Como este problema aborda
apenas deformagdes planares do tipo splay-bend, entdo @i(y) representa o angulo
formado entre o diretor e o eixo y. A partir destas informacdes, pode-se definir a
seguir as equacles para a resisténcia equivalente e capacitancia equivalente
(ATASEI, R. et al, 2008, p.6117).
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1 d 1 d
R =— _y’ c1=_ _y' (5)
A | 40y A gy
2 2

na Eq.5, os termos gy, e €, correspondem as componentes yy dos tensores de
condutividade e dielétrico respectivamente, em que 0, = 0, + ggsenyY(y) e
Eyy =€, + €q.sen’YP(y), e A é a drea da superficie. Os termos o, e €, representam
os tensores de condutividade elétrica e a anisotropia dielétrica respectivamente,
em que g, =0 —0d, e €, =¢ —&. Ja as notagdes || e L referem-se a
orientacdo do diretor com o eixo y.

RESULTADOS E DISCUSSOES

Para demonstrar o comportamento da resposta elétrica em uma amostra de
cristal liquido nematica, foi necessario utilizar valores caracteristicos para
determinados pardmetros: &, = 8,854187x107'2 F/m, & = 20.6¢,, £, = 5.5¢,,
0 =1071% (@m)~!, o, =50, e A=10"* m? ( ATASEI, R. et al, 2008, p.6118).A fim
de tornar a analise mais abrangente, a amostra foi submetida a variacbes de
temperatura (CI’) e de distancia entre as superficies confinadoras (d).

A base para a realizacdo do estudo da resposta elétrica, é entender como se
da o comportamento do perfil do dngulo diretor (¢), obtido através do estudo da
Transicdo de Fréedericksz.

Figura 3 — Representacao do perfil do diretor antes e depois da Transi¢do de
Fréedericksz parad=19,C,'=0,1,C,'=0,4e C;’ =0,7.

2 T

0 0.5 1 1.5 2
EY
Fonte: Autoria propria (2020).

No grafico acima, percebe-se uma acentuada eleva¢cdo (momento em que
ocorre a transicdo de Fréedericksz), sendo essa, associada a orientagdo molecular
no interior da amostra. E possivel observar que, para um valor de campo elétrico
E’<Ec e uma pequena contribuicdo de energia térmica, o diretor é representado
por ¢’ = 0 e, portanto, as moléculas permanecem perpendiculares as superficies
da amostra. No entanto, também é perceptivel que o aumento da energia térmica
no sistema acarreta variagdes para o grau do perfil do diretor, implicando que
nestes casos ndo é mais possivel afirmar que a amostra estd uniformemente
orientada mesmo para valores de E’<Ec. Ja para os valores de campo, E’>Ec, temos
0 < ¢' < pi/2, representando que houve uma reorientagdo molecular, de modo
que ao passar do tempo, com incrementos no valor de E’, hd uma tendéncia de
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gue as moléculas no meio da amostra se tornem paralelas as superficies
confinadoras.

A seguir serao exibidos os resultados obtidos a partir do estudo da resisténcia
elétrica (R').

Figura 4 — A figura (a) representa a resisténcia elétrica (R’) parad=24¢,C,’=0,1,C,' =0,4,
C,'=0,7, afigura (b) representa a resisténcia elétrica (R’) para C,' =0,1ed=9,d=19,d =

39.
(a) (b)
14 13
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Fonte: Autoria propria (2020).

Na Fig.4(a), percebe-se que conforme ha um acréscimo de temperatura,
surgem duas caracteristicas marcantes: a primeira refere-se ao aumento do valor
da resisténcia para um mesmo valor de E’, e a segunda representa uma desordem
na uniformidade do grafico. Note que nos valores de resisténcia para CI’=0.1, a
curva tem um comportamento mais uniforme do que para os valores referentes
ao ClI’=0.7. Ja a Fig.4(b) possibilita extrair algumas caracteristicas relevantes para
compreender como ocorre a interagdo entre as superficies da amostra, campo
elétrico e resisténcia. A principio percebe-se que para a mesma temperatura, o
aumento da resisténcia tende a ser suave, sem muitas oscilacées ao longo da
curva, implicando que as turbuléncias observadas na Fig.5(a) sdo de fato oriundas
do aumento da temperatura. Percebe-se também que quanto maior é a distancia
entre as superficies, maior serd o valor da resisténcia para o mesmo valor de
campo.

Na sequéncia serdo discutidos os resultados obtidos mediante o estudo do
comportamento da capacitancia (C’) na amostra nematica.

Na Fig.5(a) através da andlise do comportamento temporal da capacitancia,
percebe-se que a atuacgdo efetiva da variagdao de temperatura ocorre apenas no
trecho anterior a transicao, afinal, quanto maior a energia térmica fornecida ao
sistema maior se torna o grau de desordem molecular, e consequentemente, a
amostra tende a perder sua orientacdo inicial. Nota-se que para valores de campo
elétrico E’<Ec, quanto maior o valor da temperatura, maior é o valor da
capacitancia. No entanto, apds a transicdo, momento em que as moléculas ja estdo
reorientadas, percebe-se que o aumento tanto da temperatura, quanto do campo
elétrico pouco varia os valores de capacitancia, implicando que foi atingido o
maximo de armazenamento de energia.

Figura 5 — A figura (a) representa a Capacitancia (C’) parad=19e, C;'=0,1, C,'=0,4,
C,'=0,7, afigura (b) representa a Capacitancia (C')para C;’ =0,1ed=9,d =19, d = 39.
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Fonte: Autoria propria (2020).

A partir da andlise da Fig.5(b) é possivel concluir que a transi¢cdo no grafico da
capacitancia ocorre em um periodo de tempo mais curto a medida que a espessura
da amostra aumenta, este fato deve-se a interferéncia exercida pela energia
eldstica (proveniente das caracteristicas de ancoramento) no sistema. De maneira
geral, quanto mais proximas estdo as superficies, mais efetiva é a energia de
ancoramento sobre o meio da amostra, demandando um campo elétrico critico
(Ec) maior para reorientar as moléculas e induzir a transicao.

CONCLUSOES

As simulacGes computacionais realizadas através do modelo XY possibilitaram
desenvolver um estudo a respeito da resposta elétrica em uma amostra de CLN.
Dessa maneira, foi possivel determinar a resposta elétrica para uma amostra
nematica e, posteriormente, os efeitos gerados nas propriedades do dielétrico em
virtude de mudangas de temperatura e espessura da amostra.

O fato de o CLN ndo apresentar o comportamento de um dielétrico comum,
decorre de que suas propriedades dielétricas variam em conjunto com a
reorientagdo do perfil do diretor. Embora o cristal liquido seja um material
anisotrépico, quando submetido a uma diferenca de potencial baixa, ou seja,
E’<Ec, os valores de condutividade elétrica e anisotropia dielétrica sdo constantes
e, portanto, pode-se dizer que se comportam como um meio isotrépico.

Ao observar os resultados referentes a resisténcia elétrica sujeita a variagoes
de espessura e temperatura, percebe-se que quanto maior a energia térmica
presente no sistema, mais conturbado se torna o comportamento molecular no
interior da amostra. E também, mais alto passam a ser os valores de resisténcia e
capacitancia a medida que a espessura aumenta.

Ja ao analisar os resultados relacionados a capacitancia, é possivel notar que
0 aumento da energia térmica do sistema tem uma influéncia mais expressiva
anteriormente a transicdo, de maneira que apds ocorrer a reorientagdo molecular,
a temperatura pouco interfere nos valores de capacitancia. No entanto, ao avaliar
a influéncia da energia eldstica no sistema, percebe-se que quanto mais afastadas
estdo as superficies, mais rdpido se da a transi¢cdo no grafico da capacitancia, afinal,
menores sdo os efeitos oriundos do ancoramento forte no meio da amostra.
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