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Resumo

Atualmente, o estudo de metamateriais microscépicos e nanoscdpicos para o desenvol-
vimento de dispositivos tornou-se um tema importante. A deteccdo e o tratamento de sinais
Opticos e térmicos sdo cruciais para varias aplicacoes. Entretanto, alguns dos materiais utili-
zados (por exemplo, nanotubos de carbono e estruturas de grafeno) requerem um alto custo
financeiro, além de supercomputadores, para o uso de técnicas complexas. Enquanto que,
alguns materiais com um custo mais baixo, apresentam resultados equiparaveis. Além disso,
garantem uma melhoria sustentivel no ponto de vista energético e de manufatura. Neste
trabalho, nds mostramos dois dispositivos, o primeiro retifica simultaneamente luz e calor,
enquanto o segundo retifica apenas calor. O retificador multifisico consiste de um tubo ca-
pilar de cristal liquido neméatico 5CB com uma desclinacdo radial em escape (um defeito
com assimetria por inversdo translacional ao longo do eixo que surge espontaneamente em
cavidades cilindricas). Usando as propriedades do 5CB, nds obtemos numericamente retifi-
caches térmicas e Opticas, respectivamente, 3,5% e 120%, comparavel com diodos térmicos
de nanotubo de carbono e diodos dpticos baseados em cristais foténicos. Para o dispositivo
que retifica apenas calor, foi usada uma deslocagio em aresta em um cristal liquido esmético.
Através das propriedades geométricas da deslocacio, obtemos uma retificagdo em torno de
82%. Nos acreditamos que os diodos propostos podem contribuir na economia de material

(multifisico), miniaturizar sistemas complexos e desenvolver novos dispositivos estruturados.

Palavras-chave: Cristal liquido nematico, Desclinacdo radial em escape, Cristal liquido

esmético, Deslocagao em aresta, Efeito de retificacao.
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Abstract

Currently, the study of microscopic and nanoscopic metamaterials for the development
of devices has become an important topic. The detection and treatment of signals, as optical
and thermal ones, are crucial for many relevant applications. However, some of the mate-
rials used (e.g. carbon nanotubes and graphene structures) require a high financial cost,
in addition to supercomputers, for the use of complex techniques. While some materials
with a lower cost have comparable results. In addition to a sustainable improvement in the
energy and manufacturing point of view. In this work, we show two devices, the first recti-
fies simultaneously light and heat, while the second on rectifies only heat. The multiphysics
rectifier consists of a capillary tube keeping a nematic liquid crvstal 5CB that holds an esca-
ped radial disclination (an defect with translational inversion asymmetry along the axis that
spontaneously arises in cylindrical cavities). Using the properties of the 5CB, we numerically
measured thermal and optical rectifications of, respectively, 3.5% and 120%, comparable to
carbon nanotube thermal diodes and optical diodes made of photonic crystal. For the device
that rectifies only heat, we used a edge dislocation in smectic liquid crystal. Because of
the geometric properties of the dislocation, we measured thermal rectification around 82%.
We helieve the presented diodes can contribute to save materials (multiphysics), miniaturize

complex systems and develop new structured devices.

Keywords: Nematic liquid crvstal, Escaped radial disclination, Smectic liquid crvstal, Edge

dislocation, Rectification efect.
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Capitulo 1

Introducao

Na segunda metade do século XIX, foi descoberta uma fase intermediiria da matéria,
onde determinados materiais compartilham propriedades de liquidos isotrdpicos e de cristais.
Essa nova fase possui propriedades épticas de solidos eristalinos, mesmo tendo aspecto de
um fluido isotrépico. Conhecido atualmente como cristais liquidos, esses materiais possuem
varias mesofases, que apdos uma transicao de fase entre elas, eles tendem a se reorganizar
no estado de minima energia. Geralmente, nessa reorganizacao surgem defeitos topoldgicos,
que aparecem em materiais que tem um certo ordenamento, e esses defeitos sao regioes onde
o sistema nao possui uma ordem bem definida [2, 3].

Qs estudos de defeitos topoldgicos em diferentes sistemas de matéria condensada tém
gerado diversog trabalhos [4-9]. E em varias investigacdes teéricas [10] e experimentais
[11, 12] em cristais liquidos, vém buscando explicar o processo do ordenamento apés uma

transicio de fase com quebra de simetria [13-18].

1.1 Motivacao

A manipulacdo de diferentes formas de energia, como luz e calor, é de grande importancia
nas Areas tecnologicas e econémica. Um caminho promissor nessa manipulacdo é o uso de
micro e nanoestruturas de metamateriais [19, 20], que possuem fenémenos fisicos que podem

ser descritos por um processo Gptico [21] ou um processo termodinimico [22]. Com esses
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materiais é possivel projetar e criar varios dispositivos como: diodos térmicos e dpticos
[23, 24], transistores térmicos e 6pticos [25-27], memoria térmica e 6ptica [20, 28).

Usando diferentes mecanismos, foram propostos dispositivos que retificam luz ou calor.
Para a retificacio da luz (calor), a onda eletromagnética (fluxo de calor) viaja facilmente em
um sentido, e com dificuldade no sentido oposto. Assim, foram criados varios dispositivos
para obter tal fendmeno: diodo éptico usando estruturas eletromagnéticas assimétricas como
guias de onda [29-31]; diodo éptico feito com a unido experimental de dois cristais fotonicos
de silicio diferentes [32]; retificador de luz usando efeito Doppler assimétrico em cristal
foténico [24]; diodos térmicos utilizando elementos assimétricos e propriedades térmicas nao-
lineares [23, 33-37]; diodo térmico desenvolvido através dispersores de calor assimétricos [37];
diodo térmico usando o defeito topoldgico desclinacao radial em escape presa em um tubo
capilar [1]. No entanto, todas essas proposicoes sdo monofisicas, isto é, eles lidam apenas

com calor ou radiacao eletromagnética.

1.2 Problemas Propostos

Como visto anteriormente, varios trabalhos foram feitos buscando provocar o efeito de
retificacdo térmica ou optica. Em nossos estudos, analisamos a possibilidade de um disposi-
tivo capaz de retificar luz e calor simultaneamente. Para isto, usamos um defeito topolégico
conhecido como desclinacao radial em escape confinado em um tubo cilindrico de cristal
liquido 5CB, onde tentamos descrever suas propriedades térmicas e Opticas numericamente,
utilizando o software COMSOL Multiphysics.

Seguindo a mesma linha de estudo, decidimos obter as propriedades térmicas de um
cristal liquido esmético sob a influéncia de um defeito chamado deslocacao em aresta. Dessa
maneira, usamos a métrica que descreve a geometria da deslocagdo para simular o tensor
condutividade térmica e verificar se a sua assimetria poderia provocar o efeito de retificacio

térmica.



1. Introducdo 3

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivos Gerais

Simular computacionalmente um diodo multifisico a base de cristal liquido nematico,
visando o efeito de retificacdo térmica e optica. Idealizar um dispositivo de cristal liquido

esmético capaz de retificar calor.

1.3.2 Objetivos Especificos

e Utilizar pardmetros controliveis; comprimento, raio, angulo de ancoramento, fluxo
de calor, intensidade do campo elétrico, magnitude do vetor de Burger. Uteis nas

simulagoes dos dispositivos;
e Estudar a relacio entre ag retificagoes (ptica e térmica e os parametros controlaveis;

e Buscar as maiores retificagoes variando os pardmetros.

1.4 Estrutura do Trabalho

Esta dissertacido esta estruturada em 7 capitulos. No segundo capitulo, estao expostos os
fundamentos necessarios sobre cristais liquidos, desde a contextualizacao histérica, definicao,
clagsificacdo, até as mesofases usadas no trabalho e algumas aplicagoes. Subsequentemente,
o capitulo 3 mostra a formacao de defeitos topologicos em meio liquido-cristalino, e como sao
definidos os defeitos do tipo desclinacao: desclinacao radial em escape, e do tipo deslocacao:
deslocacao em aresta. No capitulo 4, sdo apresentadas as propriedades multifisicas dos cris-
tais liquidos, onde temos a propagacio anisotrdpica e os tensores: geométrico da desclinacao
radial em escape; condutividade térmica da deslocacio em aresta. Posteriormente, temos a
proposicao do dispositivo retificador de luz e calor, diodo multifisico, onde sio mostrados os
resultados obtidos e a idealizacao do aparelho. Esta proposta nos rendeu o trabalho mos-
trado na Referéncia [38]. No sexto capitulo, os resultados para o efeito da deslocagio em
aresta nas propriedades térmicas esméticas sdo expostos na concepcao de um diodo térmico.

Por fim, no capitulo 7, temos as conclusoes do trabalho.



Capitulo 2

Cristais Liquidos

Neste capitulo, apresentaremos os conceitos fundamentais dos cristais liquidos, onde
iniciaremos pelo contexto histdrico e defini¢ido, em seguida mostraremos as classificacoes, as

mesofases e, por fim, as principais aplicagoes.

2.1 Contexto Historico

Em 1888, no Instituto de Fisiologia de Plantas da Universidade de Praga, o botanico
Friedrich Reinitzer observou que dois materiais, benzoato e acetato de colesterila, presente
nas plantas, tinham dois pontos de fusio diferentes [39]. Sem saber que se tratavam de
estruturas liquido-cristalinas, mais tarde essa observacao lhe rendeu o mérito da descoberta
dos cristais liquidos. Isso nao tira o fato de que mesofases liquido-cristalinas possam ter sido
observadas anteriormente [40-43], a diferenca é que faltou uma percep¢io de que poderia se
tratar de um novo comportamento da matéria.

Sem ser capaz de explicar o fendémeno, Reinitzer procurou o fisico alemao Otto Leh-
mann, especialista em éptica de cristais. Lehmann, ao analisar as amostras enviadas por
Reinitzer, chamou algumas de cristais que fluem (Fliessendre Krystalle) ou cristais liquidos
viscosos (Schlening fliissige Krystalle) e outras de eristais liquidos que forma gotas (krystal-
line fliissigkeit ou tropfbar flissige krystalline) [44]. Em 1900, ele chamon esse novo estado da

matéria de cristal liquido, mostrando que era uma fase entre a fase cristalina e a isotrdpica,
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apresentando propriedades de ambas [45].

Como vimos, o primeiro relato sobre cristal liquido ocorren em 1854, com o médico
alemao Rudolf Virchow. Ele publicou um artigo sobre a mielina, uma camada que protege
0s neurdnios, que tem caracteristicas parecidas com as de um cristal liquido, hoje conhecido
como liotrépico. Essa substancia sé foi explicada mais tarde, no século XX, McBain [46] disse
que seria uma micela como um aglomerado de moléculas tensoativas!. Depois, Debve, em
1949, reconheceu a existéncia de um amontoado micelar critico [47], assim como os grupos
de Ekwall, Luzzati e Winsor [48-50] estabeleceram as principais caracteristicas da estrutura
das mesofases liotropicas.

Q primeiro cristal liquido sintetizado artificialmente foi o termotrépico para-azori-anisol
(PAA), feito esse dado pelos quimicos alemaes Gatterman e Ritschke, em 1890. Hoje, uma
variedade de cristais liquidos sdo sintetizados, como por exemplo o 5CB?. Também existem
uma série de nCBs que foram descobertos pelo escocés George W. Gray, na Inglaterra, que
também foi um dos primeiros a pesquisar sobre os cristais liquidos poliméricos [51].

No inicio do século XX, o cristalografo francés George Friedel foi o primeiro a explicar
os efeitos de orientacio sob a influéncia de um campo elétrico, e a presenca de defeitos em
cristais liquidos. Friedel propés uma classificacio baseada no ordenamento das moléculas
[52].

No inicio da Segunda Guerra Mundial, o sueco Carl Oseen [53] e o tcheco Zocher [54]
construiram formalismos matematicos para estudar as mesofases. Dessa forma, ao fim da
guerra, muitos cientistas achavam que ji sabiam todas as principais caracteristicas e pro-
priedades liquido-cristalinas. Até que em meados de 1950, Brown, Christakoff, e de Gray e
Frank, desenvolveram trabalhos que trouxeram o interesse dos pesquisadores para os cristais
liquidos. Frank, e depois Leslie e Ericksen formularam teoriag no continuo para sistemas
dinamicos e estaticos. Em 1968, um grupo da Radio Corporation of America (RCA) cons-
truiram o primeiro display de cristal liquido.

Em 1967, Lawson e Flautt, estudaram uma maneira de utilizar conceitos parecidos tanto

ITensoativa é uma substancia que diminue a tensio superficial ou influencia a superficie de contato entre
liquidos.
20 4-ciano-4'-pentilbifenila, ou 5CG, é um cristal liquido nemético
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em cristais liquidos liotrépicos quanto em cristais liquidos termotrépicos, assim podendo
analisar diferentes tipos de liquido-cristalino [55]. O fisico tedrico francés Pierre-Gilles de
Gennes, ainda nos anos 60, mudou sua area de pesquisa para cristais liquidos, onde encontrou
analogias com sua linha de pesquisa anterior, supercondutores e materiais magnéticos, o que
lhe renden o prémio Nobel de Fisica de 1991. Neste mesmo ano, Ericksen formulou uma
Teoria do Continuo para neméticos, podendo descrever melhor os defeitos.

Agora que sabemos um pouco de como tudo comecou, vamos definir melhor os cristais

liquidos.

2.2 Definicao

(Os materiais conhecidos como cristais liquidos sdo uma classe de materiais que podem se
apresentar em estados da matéria entre o estado liquido-isotrépico e o sélido-cristalino. Eles
sao fluidos parcialmente ordenados e anisotrépicos. Os conjuntos de moléculas dos cristais
liquidos possuem ordem orientacional de longo alcance, assim como, posicional de pequeno
alcance. Isto é, fluem como um liquido, mas apresentam um ordenamento caracteristico dos
sdlidos. Eles sio categorizados como "matéria-mole" (soft-matter), onde é necessario pouca

energia para provocar uma miklanca macroscépica.

2.3 Classificacao

Qs cristais liquidos sdo classificados em 3 tipos, termotrapicos, liotrépicos e poliméricos.
Essa classificacio é dada de acordo com a sua composiciao. A seguir mostraremos as principais

caracteristica de cada um deles:

2.3.1 Termotropicos

Qs cristais liquidos termotrépicos possuem moléculas em forga de bastiao (mais comum),
disco, arcos, entre outras. As mais comuns, bastio e disco, também sdo conhecidas como ca-

lamiticas e discoticas, respectivamente, como podemos ver na Figura 2.1. Além de apresentar
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anigotropia, ndo ha criacdo de aglomerados moleculares. A temperatura dita o ordenamento

local das estruturas, onde variando-a pode provocar transi¢oes de fase do material [56].

Figura 2.1: Representacio das moléculas calamiticas (esquerda) e dicdticas (direita). Figura adap-
tada da fonte: Maurice Kleman and Oleg D Laverntovich. Soft matter physics: an introduction.

Springer Scince & Business Media, 2007.
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2.3.2 Liotroépicos

Os cristais liquidos liotrépicos sdo compostos de moléculas anfipitica (moléculas que
possuem uma regido hidrofilica (soluvel na agua), e uma regido hidrofobica (insolivel na
agua)), como mostrado na Figura 2.2 e solventes que dependendo das condigdes fisicas podem

apresentar formacao de aglomerados - superestruturas - organizados espacialmente [56, 57).

2.3.3 Poliméricos

Esse tipo de cristal liquido é formado por cadeias poliméricas, onde a elasticidade é
dependente dos vinculos na estrutura. Esses vinculos sdo determinados pelos componentes
quimicos dos monémeros®. Desse modo, podem existir polimeros muito flexiveis e outros
rigidos [58]. Polimeros de cadeia rigida nao apresentam mesofases, diferentemente dos ter-
motrépicos, onde a rigidez favorece interacoes intermoleculares anisotrépicas, pois, 4 medida
que a temperatura aumenta, a estrutura polimérica comeca a sofrer rupturas. Os dois prin-

cipais tipos de eristais liquidos poliméricos sdo: polimero de cadeia principal (moléculas

3"Mero"é uma unidade organica cue se repete sucessivamente para formar um polimero (muitos meros).

Agsim, um mero: mondmero.
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Figura 2.2: Representacao de nma molécula anfipatica de fosfolipidios: {a) fosfatidilserina, {b)

fosfatidiletanolamina e {c) fosfatidilcolina (lecitina). Figura adaptada da fonte: Maurice Kleman

and Oleg D Laverntovich. Soft matter physics: an introduction. Springer Scince & Business Media,

2007.
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mesoginicas com baixa densidade molar; mais flexivel) e polimero de cadeia lateral (radicais

mesogénicos colocados lateralmente na cadeia principal), como podemos ver na Figura 2.3.

Figura 2.3: Esquema geral de um cristal liquido polimérico de (a) cadeia principal ¢ (b) cadcia

lateral. Fonte: Mawurice Kleman and Oleg D Laverntovich. Saoft matter physics: an introduction.

Springer Scince & Business Media, 2007.
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2.4 Versor diretor

Antes de apresentar o préoximo tdpico sobre as mesofases dos cristais liquidos, vamos
caracterizar o conceito de versor diretor, m, conceito este totalmente relacionado com a
ordem orientacional de longo alcance. O diretor indica a direcio preferencial de alinhamento
das moléculas liquido-cristalinas. Ele é comumente representado no centro de massa dos

conjuntos moléculares, como mostrado na Figura 2.4.

Figura 2.4: Representacio do versor de diretor para um aglomerado de moléculas: a) calamiticas
¢ b} discoticas. Figura adaptada da fonte: M. Cardoso. Contribui¢io para o estudo da fase nema-
tica biaxial em dendrimeros liguido-cristalinos termotrdpicos, Dissertagio de Mestrado, Instituto

Superior Técnico, 2007.
n
a) r ( T ’

2.5 Mesofases

b)

Qs cristais liquidos podem apresentar diferentes estados conhecidos como mesofases.
Essas mesofases podem apresentar propriedades cristalinas e isotrdpicas, de acordo com
a mesofagse. Um material liquido-cristalino (Figura 2.5-b) pode criar um estado sdlido-
cristalino (Figura 2.5-a), desde que o sistema apresente ordem posicional e orientacional de
longo alcance. Todavia, o material também pode formar o estado liquido-isotrépico (Figura
2.5-¢), ou seja, ndo ha nenhum dos tipos de ordem.

As mesofases sdo caracterizadas pela ordem orientacional e posicional de longo alcance,
dependendo da temperatura. Flas sdo, geralmente, classificadas como nematica (V), esmé-
tica (Sm), colestérica (Ch) e lamelar. Agora vamos descrever melhor cada as duas primeiras,

utilizadas em nosso trabalho.
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Figura 2.5: Representacao do estado: a) sdlido-cristalino, b) lignido-cristalino ¢ ¢) liquido-isotrapico.

Dispanivel em: https:/ /bit.ly /2RYauED. Acesso em: 10 de janciro de 2019.
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A mesofase neméatica possui menos ordem e mais simetria do que as demais. Para obté-

a)

2.5.1 Nemaéatica

la, geralmente, é diminuida a temperatura de um material na fase isotrdpica, provocando
uma transiciao de fase de primeira ordem. Na mesofase neméitica as moléculas tendem a
ficar paralelas localmente em uma dire¢ao descrita pelo versor diretor. Ou seja, existe uma
ordem de orientacao de longo alcance em relagdo ao eixo molecular. E ela ainda pode ser
descrita opticamente como uniaxial, sendo moléculas calamiticas ou discéticas (Figura 2.6-a)
e Figura 2.6-b)), e também biaxial, como mostrado na Figura 2.6-¢) [59].

Em 1976, um grupo canadense fez a primeira classificacio de nematicos uniaxiais li-
otrdpicos. FEles usaram ressonincia magnética nuclear e valores de birrefringéncia dptica
com dependéncia do sinal anisotropico da susceptibilidade diamagnética, classificando-os as-
sim como neméticas liotrépicos do tipo I e do tipo II. Os do tipo I tém anisotropia éptica
negativa, ou seja, ao incidir um campo magnético intenso, o versor diretor se alinha parale-
lamente a ele. J& na tipo II, a anisotropia éptica é positiva, nesse caso, o diretor se alinha

perpendicular ao campo magnético [60, 61].

Ancoramento na mesofase nematica

Qs cristais liquidos estdo sujeitos a efeitos de superficie, que depende de cada mesofase.

Os CLs neméaticos sao muito utilizados tecnologicamente, como em mostradores digitais,
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Fignra 2.6: Representacio da mesofase nematica unilaxial com molécnlas (a) calamiticas ¢ {(b)
discoticas, onde o versor @ é a orientagio de uma molécula individual; ¢ de uma {¢) nemdtica
biaxial, onde 7 é o versor dirctor, sendo ¢ 1 chamados de co-diretores. Figura adaptada da fonte:
Maurice Kleman and Oleg D Laverntovich. Soft matter physics: an introduction. Springer Scince

& Business Media, 2007.

(a) (b) (c) T <—

devido a sua estrutura simples. Isso faz com que haja interesse no estudo dos efeitos de
superficie na fase nemética.

Na superficie, as moléculas nas proximidades podem ter uma orientacio fixa. Esse
comportamento de alinhamento com a superficie de contorno é conhecido como ancoramento,

que mostra a interacio entre a superficie liquido-cristalina e o substrato.

Figura 2.7: Ancoramento das moléculas entre duas superficics planas: {a) planar, (b) inclinado ¢
{¢) homeotrdpico. Fignra adaptada da fonte: Djair Ferrcira Almeida Melo. Proposta de nm diodo
térmica feita de eristal lignido nematico, Dissertacao de Mestrado, Universidade Federal de Alagoas,

2015.
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Podemos ter trés tipos de ancoramento, sendo eles: homeotrapico (alinhamento perpen-
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dicular as superficies do sushtrato), planar (alinhamento paralelo as superficies do sushtrato)
e inclinado (alinhamento angular com a normal a superficie do susbtrato), mostrados na Fi-
gura 2.7 a), b) e ¢), respectivamente.

Existem ainda dois regimes de ancoramento, forte e fraco, podendo serem observados
pela intensidade das interacoes das moléculas préoximas i superficie. O ancoramento forte é
quando as forcas de superficie garantem uma dire¢do bem definida ao diretor na superficie,
mantendo as condicoes de contorno determinadas pelas superficies. O ancoramento fraco é
quando o angulo entre o diretor e a normal da camada normal 4 superficie pode variar sob
a influéncia de campos aplicados [62].

A energia conhecida como energia de ancoramento é a energia associada A interacio
da superficies do material (por exemplo, vidro) que confinam o CL, com o préprio cristal
liquido. As moléculas préximas da superficie interagem com o material de maneira distinta

da interacio com as moléculas internas.

2.5.2 FEsmética

A megofase esmética é caracterizada por ser mais ordenada do que a nemética e por ter
estruturas em camadas bem separadas, como mostrada na Figura 2.8. Essa caracteristica
se d4, em parte, & ordem orientacional de longo alcance e 4 ordem posicional parcial. Os
materiais que podem apresentar essa mesofase, normalmente, sio vistos como fluidos em-
pilhados bidimensionalmente. Essa peculiaridade é devido ao comportamento cristalino na
dire¢io perpendicular as camadas, e fluidez na dire¢io paralela a elas [63, 64]. Essa mesofase
também possui uma classificacdo chamada de A, B, C.,..., que foi dada de acordo com a sua
descoberta.

Na mesofase esmética A (SmA), as moléculas ficam, em média, alinhadas com a normal
perpendicular ao plano de camadas (Figura 2.8-(a)). O centro de massa das moléculas
ficam ordenados de forma aleatéria, e a espessura das camadas é igual ao comprimento das
moléculas. Dessa maneira, praticamente existe um ordenamento posicional unidimensional
de longo alcance. Essa mesofase é opticamente uniaxial com o eixo perpendicular s camacdas

[65].
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Figura 2.8: Representacao da fase (a) csmética A (SmA) com modulagao periddica de densidade,
¢ da fase {b) esmética C (SmC), onde o versor @ é a arientacio de uma molécula individual, ¢ o
versar 7 @ o versor diretor. Figura adaptada da fonte: Maurice Kleman and Oleg D Laverntovich.

Saft matter physics: an introduction. Springer Scince & Business Media, 2007.
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A mesofase esmética C' (SmC) é estruturalmente parecida com a esmética A, mas as
moléculas ficam inclinadas em relacio aos planos das camadas (Figura 2.8-(b)). Dependendo
do material, o dngulo de inclinacao pode ser constante ou variar com a temperatura. Isso é
devido as moléculas serem livres para rotacionar em torno de seus eixos. A mesofase esmética
C' é opticamente biaxial [65].

Além dessa classificagdo, a mesofase esmética pode ser diferenciada como SmA, SmC
ou SmAx*, SmCx, por exemplo, sendo definida sem asterisco para esmética nao-quiral e com

asterisco para esmética quiral.

2.6 Aplicacoes

As aplicacdes dos cristais liquidos podem ser encontradas em varios tipos de tecno-
logia, vamos ver agora alguns destaques para os CL termotrépicos e liotrépicos. Para os
termotrdpicos temos algumas aplicacoes como mostradores digitais de eristal liquido, o LCD
(do inglés Liquid Crystal Display), encontrados em telas de celulares, televisores, telas de
computadores, termometros e em reldgios (Figura 2.9).

Em 2007, um grupo de Campinas, Sao Paulo, publiconu um trabalho mostrando como

desenvolver um dispositivo de cristal liquido colestérico capaz de mapear a temperatura do
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Fignrta 2.9: (a) Termametro digital com mostrador de cristal liguido.  Disponivel om:
https:/ /bit.ly /2RQi0jn. Acesso em: 07 de jancira de 2019. (b} Televisor digital de cristal liquido ¢
(c) janclas dpticas de CL. Figura adaptada da fonte: Renato Ribeiro Guimaracs. Investigacao da di-
namica de defeitos topolagicos em sistema liquido-cristaling, Dissertacio de Mestrado, Universidade

Estadual de Marings, 2012,

(a) (b) (c)

local onde for aplicado [66]. Segundo os autores, a propriedade de mapear as temperaturas
com diferentes cores pode ser 1itil na construcio de termémetros ou adevisos, como mostrado

na Figura 2.10.

Figura 2.10: Mapcador térmico de eristal liquido colestérico. Fonte: Fernando Ely, MHMO Hama-
naka, and Alaide Pellegrini Mammana. Cristais liquidos colestéricos: a quiralidade revela as suas

cores. Quimica Nova, 30(7):1776, 2007,

Qs cristais liquidos liotropicos também sdo muito utilizados, como em ciénciag biolégicas,
no estudo de membranas. As membranas sdo formadas por bicamadas lipidicas, que por sua
vez, sao constituidas de moléculas anfifilicas (Figura 2.11) . Essas bicamadas apresentam
a mesofase lamelar, que funciona como a mesofase esmética (termotrépica), s6 que para
moléculas liotrépicas [47, 67-69).

Qs cristais liquidos também sao utilizados como laboratério cosmoldgico em varios tra-
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Figura 2.11: (a) Representacio de nma bicamada lipidica pura e {(b) uma membrana: constituida
com uma bicamada lipidica. Disponivel em: https:/ /bit.ly /2QVxqOG. Acesso em: 10 de janciro de

2019.
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balhos [12, 70-73], que utilizam de alguma analogia entre sistemas liquido-cristalino e o
Cosmos.

Neste capitulo, vimos que os cristais liquidos possuem caracteristicas muito fiteis em
aplicacoes tecnolégicas da atualidade, e nesse caminho, estudar e compreender o comporta-
mento desses tipos de materiais é essencial. Dessa maneira, o nosso trabalho busca investigar
a influéncia de defeitos topologicos nas propriedades multifisicas e térmicas, de meios liquido-

cristalinos, nas mesofases nematica e esmética, respectivamente.



Capitulo 3

Defeitos Topologicos em Cristais

Liquidos

Qs defeitos topologicos sao estudados em diversas areas da fisica, vistos na Cosmologia,
com um defeito na textura do espaco-tempo ou como uma falha na estrutura de um cristal.
O versor diretor, 77, de uma amostra liquido-cristalina pode apresentar pontos nos quais nao
pode ser definido. Isso é por causa de deformacgoes elisticas na amostra. Esses pontos ou
linhas variam o versor diretor descontinuamente, assim como o parametro de ordem, criando
agsim, defeitos topoldgicos. Neste trabalho, utilizamos dois tipos de defeitos topoldgicos que

serdo apresentados mais a frente, neste capitulo.

3.1 Formacao de Defeitos

Os defeitos podem ser formados por diferentes motivos, sejam eles topolégicos, energéti-
cos ou dindmicos. Nos cristais liquidos, eles podem surgir de forma energética ou dinamica:
aplicando um campo externo [14, 15] ou sem aplicacio de um campo externo [72, T4-76],
respectivamente.

Uma maneira de exemplificar a criacio de defeitos formados dinamicamente é através
da variacdo de temperatura, provocando, dessa maneira, uma transicao de fase de primeira

ordem, da fase isotrépica (Figura 3.1-(a)) para a fase neméatica, sem a necessidade da apli-
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cacao de um campo externo. Nos casos em que a temperatura varia muito rapido, devido A
velocidade finita de propagacdo dessa informacao (variagdo da temperatura), aparecem que-
bras de simetria com diferentes direcoes, em diferentes regices do sistema. Desse modo, surge
uma estrutura com orienta¢oes distintas do diretor em diferentes dominios (Figura 3.1-(b)).
Essas diferentes orientacoes sao devido as flutuacoes térmicas. Nas paredes dos dominios
sao formados os defeitos topolégicos (Figura 3.1-(c)-(d)), que sdo criados aos pares. Esses
defeitos tendem a sumir com tempo, pois, para garantir que a energia livre do sistema seja
a minima possivel, eles se aniquilam, garantindo tamhém a conservacao da carga topologica

[2, 65].

Figura 3.1: Esquematizaciao da formacio de defeitos, comegando pela (a) fase isotrdpica que (b)
apds sofrer uma quebra de simetria através de nma transicio de fase, {¢) cria defeitos no encontro
de regides de ordenamento distinto.  {d) Temos entao os defeitos ja formados. Figura adaptada
das fonte: Renato Ribeiro Guimarics. Investigacio da dindmica de defeitos topolégicos em sistema

liquido-cristalino, Dissertacio de Mestrado, Universidade Estadual de Maringa, 2012.
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Nas préximas secoes, serdao apresentados dois tipos de defeitos, desclinacido e deslocacao.

Em seguida, mostraremos o defeitos utilizados em nosso trabalho, a desclinagao radial em

escape e a deslocacio em aresta.
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3.2 Desclinacao

Ag desclinagoes sao defeitos do tipo linha (Figura 3.2), e o cago mais simples foi primeiro
estudado por Oseen, em 1933. O defeito estudado por Oseen foi a desclinagio linha axial,
que congiste em uma linha reta, onde o diretor é perpendicular & direcdo dessa linha. A
configuracio do diretor em torno dessa desclinagdo pode ser dada pelas componentes
n, = cos B(z,y)

n, = sin f(x, y) (3.1)

n, =0

3>
Il

bt =

onde S(x,y) é o angulo entre o diretor, 77 e o eixo x [65, 77, 78]. A variacdo posicional

Figura 3.2: Linhas de desclinacao em um cristal liguido nemética visto através de nm microscdpio
polarizador. Iignra adaptada da fonte: Manvice Kleman and Oleg D Laverntovich. Soft matter

physics: an introduction. Springer Scince & Business Media, 2007.
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do diretor pode provocar deformagdes, sendo as trés mais conhecidas: splay (alargamento),
twist (tor¢do) e bend (flexdo), apresentadas na Figura 3.3. A densidade de energia elastica

é dada pela equacao a seguir

1 - 1 - 1 =
fi= 5KH(V )%+ 5[(22(@ (V x 7))+ 5K33(ﬁ x (V x 7))2 (3.2)

onde Kii, Ky e K33 sido as constantes elasticas de Frank presentes nos termos da equacao
associados & deformacao do tipo splay, twist e bend, respectivamente [2, 3.
Fazendo a aproximacao de constante tinica, ou seja, igualando as constantes elisticas
de Frank, ou seja, K11 = Koy = K33 = K [79-81], podemos reescrever a Equacio 3.2,
K =

fa= 5 [(V )2 4 (- (V x ) + (2 x (V x )] (3.3)
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Figura 3.3: As trés possiveis deformacoes do diretor de nm cristal liquido: (a) splay, (b) twist, ¢
(¢) bend. Figura adaptada da fonte: Deng-Ke Yang., Fundamentals of liguid crystal devices. John
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e usar a configuracio do diretor mostrada na Equacéo (3.1).
Para obter cada termo da Equacdo (3.3),
- ap op
V-ii=—sinf— —_,
n smﬁax + cosﬁay
i (V xit)=0,

i X (6 X 1) = (sinﬂcos 6% + sin? 6%) i — (C082 ﬁg—f + sin 3 cos 6%) 7.

Assim, a Equacdo (3.3) se torna
K |08\, (98Y .
Ja= D) [(%) + (3_y> ] (3.4)

K

fo=%5

ol
o ‘2

Vi

(3.5)

Aqui chegamos na forma reduzida da densidade de energia livre de Oseen-Frank pro-
veniente das desclinacoes no cristal liguido nematico. Neste momento, desejamos que a
configuracdo do diretor em torno da desclina¢do minimize a densidade de energia livre elis-

tica. Para isso, vamos utilizar as equagoes de Euler-Lagrange e obter a func¢ao 5(z,vy),

Ofa 0 (0fa 0 (dfa\ :
% o (o) @(%ﬁ_a (30
onde 3, = 0,0 e 3, = 9,4. Usando a Equacdo (3.4), encontramos que
2 2
755 _, -

oz Oy?
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ou
2 v
V2,6 =0. (3.8)

Essa é a equacdo de Laplace em duas dimensoes em coordenadas cartesianas.
Degsa maneira, para encontrar a configuragao do diretor em torno da desclinacao, por

questdo de simetria, serd feita uma mudanca para coordenadas polares na Equacgdo (3.7),

onde
( T =1Ccosp,
Yy = rsinp,
(3.9)
r=yz?+y?
- ()
@ =arctan { = | .
\ e
Agsim, a Equacao (3.7) fica da seguinte forma
10 ( 0p 1 90%3
I Pl S| 3.10
ror (T 87“) r2 0> (310)

Resolvendo essa equacgao pelo método de separacao de varidveis, podemos chegar a uma das
solugoes possiveis,

1 3
Ble) =me+fo; m==g5, £, £5, ... (3.11)

onde m e [y sdo constantes.

A solugao dada pela Equacao (3.11) é chamada de defeito axial e ela descreve a configu-
racao do versor diretor em torno do defeito, que estio relacionados com a constante m. Desse
modo, podemos dizer que os defeitos estido associados ao parametro m, que nos da a inten-
sidade da desclinacdo, e pode sofrer uma interferéncia através da constante 3y [65, 77, 78].
Também temos que a variagdo de 0 a 27 em ¢ é correspondente a uma mudanca de 5y a

Bo + 2mm. Podemos ver essas possiveis combinacoes na Figura 3.4.

3.2.1 Desclinacao Radial em Escape

A desclinacao utilizada em nosso trabalho [38] foi a desclinagao radial em escape em
nematico (Figura 3.5), encontrada em varios trabalhos na literatura [82-89], tanto para an-

coramento forte quanto para ancoramento fraco. No préximo capitulo, serd discutido como
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Figura 3.4: Representagdes das possiveis configuracies do diretor ao redor de nma desclinagio.
Fonte: Djair Farrcira Almeida Melo. Praposta de um diodo térmico feito de cristal liguido nemético,

Dissertacao de Mestrado, Universidade Federal de Alagoas, 2015.

YOO

N
N
N
\
\
\
\
\
II
11
717
77
/77
77
77
77
7

e
T NN

NNNNNN S
AR

NN N NN N

S oo d

(bym=1, 3= %

e 2 7 ]\ NN ————

R S
B N N
——~~~~NN\\\ [ /s
SN 17777 s
SNSNNNANNN 177777777
SNNNNNNL L) 117777777

esse defeito foi 0til para nosso objeto de estudo, na qual a deslocacio radial em escape é uti-
lizada para projetar um diodo multifisico. Agora, serdo apresentadas algumas propriedades
basicas da desclinacdo radial em escape, a comecar pelo diretor em coordenadas cilindricas,

descrito por
n = sin 5(r)7 + cos 5(r) 2, (3.12)

sendo 5(r), o angulo entre o versor divetor e o eixo z e depende apenas do raio. O angulo
pode ser obtido através do método mostrado anteriormente para uma deslocacao simples,

agora resolvendo uma equacao diferencial e obtendo como solugao [90],

B(r) ~ 2arctan %tan % : (3.13)

onde R é o raio do cilindro capilar que confina a deslocacao radial em escape, e 5y é o
angulo de ancoramento. O diretor molecular da deslocacio radial em escape e a estrutura
com assimetria por inversio translacional ao longo do eixo quebram a simetria cilindrica
do tubo capilar nemético [1, 38]. Devido & essa estrutura quebra de simetria por inversio
translacional ao longo do eixo, usamos essa desclinacido para propor um diodo multifisico,

retificador tanto de calor, quanto de luz.
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Fignra 3.5: Representacio da desclinacio radial em escape: {a) em duas dimensdes ¢ (b) em
trés dimensdes (metade do cilindro capilar). Figura adaptada da fonte: Djair Ferrcira Almeida
Meclo. Proposta de um diodo térmico feito de cristal liquido nematico, Disscrtacio de Mestrado,

Universidade Federal de Alagoas, 2015.

(a) (b)

3.3 Deslocacao em Cristal Liquido

Por causa de suas simetrias translacionais, os cristais liquidos esméticos e lamelar, posi-
cionalmente ordenados mostram deslocacoes de translaciao de varias caracteristicas. Dentre
o0s tipos de deslocagdes, podemos citar o edge dislocation (deslocacio em aresta) e o screw
dislocation (desloca¢do em parafuso), mostrados na Figura 3.6, muito encontrados em tra-

balhos envolvendo CL [76, 91-95].

Figura 3.6: Representacao da (a) deslocagao em arvcsta ¢ da (b) deslocagao em parafuso. Figura
adaptada da fonte: Fonte: Manrice Kleman and Oleg D Laverntovich. Soft matter physics: an

introduction. Springer Scince & Business Media, 2007.
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(a)

A deslocacdo em aresta pode ser encontrada em algumas mesofases como a esmética

(Sm) e a lamelar. Em nosso trabalho, usamos os parametros para uma deslocagao em aresta
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na mesofase esmética, assim como na desclinacio radial em escape, para os CL neméti-
cos. Neste estudo buscamos obter o fenémeno de retificacio, que explicaremos no proximo

capitulo, devido 4 assimetria provocada pelo defeito.

3.3.1 Deslocacao em Aresta em CL Esmético

Na mesofase esmética, vimos anteriormente que as moléculas formam uma estrutura de
camadas. Quando uma camada é aniquilada ou criada, surge o defeito de translacio mais
simples e elementar, a deslocacdo em aresta. A deslocacio em aresta é formada por um par
de desclinacoes, que por sua vez, possuem angulos +m, que sao utilizados para determinar
o quanto do material foi removido ou inserido, e sdo distanciadas por h, como mostrado na

Figura a seguir [96].

Figura 3.7: Representacao do par de desclinagdes criando uma deslocaciao em arcsta. Figura adap-
tada da fonte: Fernando Moraecs. Geodesics around a dislocation. Physics Letters A, 214(3-4):

189-192, 1996.

+m

-m X

Segundo Katanaev [107], no limite do continuo, essa deslocacao pode ser descrita 4 longa
distancia pela métrica
m 2hrsin @ — h?

27 r2

ds? = dz* + <1 - ) (dr® + r2d6?), (3.14)

em coordenadas cilindricas. Essa métrica também pode ser reescrita, caso haja interesse
em efeitos 4 longa distancia (mais do que a anterior) do defeito, ou seja, fazendo r > h,

negligenciando o termo h%/r?,

b vy .
ds? = (1 — %m) (d$2 + d?JQ)- (3.15)
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Através dessas métricas, os fénons podem sentir os efeitos térmicos da deslocacio em
aresta (elas sio sentidas efetivamente pelos fénons, ndo sendo a métrica do espago-tempo, que
continua plana). Utilizando essas métricas, tentamos obter algumas propriedades térmicas

através do tensor condutividade térmica, que serd mostrado no capitulo seguinte.



Capitulo 4

As Propriedades Multifisicas dos Cristais
Liquidos

Neste capitulo, serdo mostradas algumas propriedades essenciais para o desenvolvimento
de um diodo multifisico a base de cristal liquido nematico, e de um diodo térmico feito de
cristal liquido esmético. Comecando pela anisotropia de propagacio, onde explicitaremos
como foram obtidas as propriedades térmicas e épticas do CL nematico. Em seguida, a secio
referente as propriedades tensoriais do CLN com desloca¢do radial em escape mostra o que
precisamos saber para efetuar as simulacoes. Mais adiante, faremos o mesmo procedimento

para o tensor condutividade térmica dos CLSm com deslocacao em aresta.

4.1 Propagacao Anisotropica

Sabemos que os cristais liquidos possuem anisotropia nas propriedades fisicas, ou seja,
propriedades como condutividade térmica, permissividade elétrica e permeabilidade magné-
tica apresentam diferentes valores ao longo do diretor e em direcoes perpendiculares a ele.
Essas propriedades podem ser representadas tensorialmente.

Ag propriedades térmicas [1, 76, 97-99] e Opticas [75, 100-103] de um CL nematico

podem ser descritas por um tensor geométrico de segunda ordem, ou pela métrica [104],

5i;
QG5 = Oéiso(sij + Qaniso <n1~nj — r;) = Gij- (41)
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Onde,
A
o) + 2«
= €0y Qso = % e Qgniso = O — O, (4.2)
1

sendo n; e n; as componentos do versor diretor, \;; o tensor condutividade térmica, ¢;; o
tensor permissividade elétrica, p;; o tensor permeabilidade magnética, ¢;; a métrica, e §;; a
delta de Kronecker. Qs termos s, € Quniso representam as condutividades térmicas, per-
missividades elétricas ou permeabilidades magnéticas isotrépica e anisotrdpica do material,
respectivamente [38]. E os indices || e L, nesta ordem, significam paralelo e perpendicular.

Os indices de refracio molecular paralelo, n), e perpendicular, n,, sdo representados

por [105]

’I’L”(T) =A— BT+ @ (1 — %) , (43)
n.(T)=A— BT — (Ag)o (1 - %) . (4.4)

Assim como, as condutividades térmica molecular paralela, )|, e perpendicular, A , sdo

definidas [106]

M(T) = Ao + M (T = Tivr) + My (Te = T)"1, (4.5)
A(T) = Xo + M(T — Tg) + Mo (T, — T)%, (4.6)

onde A, B, v, Ao, A1, A1), A1,1, b e by sdo constantes do material [38].

4.2 Propriedades Tensoriais do CLN com uma Desclina-

cao Radial em Escape

Vimos anteriormente como é definido o tensor geométrico responsavel por fornecer ag
propriedades térmicag e dpticas do CL nemético. Agora, iremos mostrar como esse tensor é
modificado na presenca de uma desclinacio radial com escape em um tubo capilar cilindrico

de cristal liquido nemético.
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O tensor geométrico serid uma matriz de nove elementos, que em coordenadas cilindricas
é da seguinte forma
Qpp Opgy Qpy
Oy = Ogpr  Olgpg Olgz | - (47)
Qzr Qg Qzy
Sabendo que a componente n, = 0 devido & simetria axial do capilar, temos a4 = g, =
0. Ainda temos que o tensor geométrico é simétrico, ou seja, o;; = a;;. Dessa maneira, temos
a?’"” 0 aT‘Z
aj =10 ag 0] (4.8)
o, 0 a,,

Para obter os termos n, e n., usamos as Equagdes (3.12) e (3.13) e temos que

n, = Cos {2 arctan %tan <%> } : (4.9)

n, = sin {2 arctan %tan (%) } : (4.10)

Como em coordenadasg cilindricas o tensor métrico do espaco plano é dado por

1 00
%j =10 r* 0], (4.11)
00 1

podemos usar os resultados obtidos de n,, n, e as Equacdes (4.1) e (4.2) para encontrar a

matriz do tensor geométrico

o n? + oyn? 0  2Rr(a) —ay)n.n,
Qjj = 0 r2a 0 (4.12)
(o —a)n.n, 0 o n? + ayn?

4.3 Tensor Condutividade Térmica dos CL.Sm com Des-

locacao em Aresta

Para definir o tensor condutividade térmica de um cristal liquido esmético na presenca

de uma deslocacao em aresta, usaremos a Lei de Fourier que relaciona o vetor fluxo de calor
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¢; com a condutividade térmica e o gradiente de temperatura, como descrita a seguir

orT

" (9xj '

g = (4.13)

Mas o fluxo de calor pode ser deserito incluindo o tensor métrico [76, 107]. Dessa forma,

orT
q; = _kgij%jy (4.14)
onde k;; = kg;; e k é a condutividade térmica do material. Aqui o tensor métrico pode
representar o defeito e determinar como a deslocacdo em aresta perturba as propriedades
térmias do sistema.
No capitulo anterior, vimos que a deslocacdo em aresta pode ser descrita pelas métricas
das Equagbes (3.14) e (3.15). Assim, o tensores condutividade térmica podem ser escritos
nag as duas situagdes como sendo

m 2hrsin 6 — h?

1+ 0 0
r Imhrsin — h?
kij - k‘ 0 1 + mnrsmy — 0 , (415)
s
0 0 1

em coordenadas cilindricas, para resultados relativamente préoximos ao defeito, e

b
12 0

2 2
ki = k Tty 5 , (4.16)

Y
0 1——
7Tx2+y2

em coordenadas cartesianas, para resultados longe da deslocacao.
Diante dessas propriedades podemos seguir para os préximos capitulos, onde explicita-

remos com detalhe como os diodos foram simulados.



Capitulo 5

Diodo Multifisico de Cristal Liquido

Nematico

Em 2016, Melo e outros propuseram um diodo térmico feito de cristal liquido neméatico
[1]. Nesse trabalho, eles utilizaram a desclinagio radial em escape confinada em um tubo
capilar, e obtiveram resultados de retificacdo térmica em torno de 3, 5%, similar a um diodo
feito de nanotubo de carbono [23]. Usando um tubo capilar em forma de tronco de cone,
Silva e outros confinaram uma deslocagdo radial em escape e encontraram uma retificacio
térmica em torno de 1226% [97], muito melhor do que dispositivos de elementos balisticos
assimétricos [35], e de juncdes intramolecular de nanotubos de carbono [108], ou feitos de
dxido de grafeno [109)].

Na proposta do dispositivo multifisico, utilizamos a desclinacio radial em escape estu-
dada por Melo [1], onde ele viu que a dire¢ao direta do diodo térmico estd no mesmo sentido
do escape. Dessa maneira, usamos uma configuracio semelhante para tentar retificar luz!, o
que fez com que o dispositivo ji estudado termicamente, fosse utilizado para ambas funcoes,
como mostrado na Figura 5.1.

Qs resultados apresentados nesse capitulo enfatizam a retificacdo éptica, uma vez que
temos resultados para retificacdo térmica de uma desclinacio radial em escape na litera-

tura [1]. Para isso, usamos o campo molecular da desclina¢io (3.12) e as propriedades

! Dificultar a propagacio da luz em um sentido em relaciio ao sentido oposto.
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Figura 5.1: Representacao do diodo multifisico. Visdo axial do tubo capilar confinando a desclinagéo
radial em escape na diregao —Z. Para os resultados de Mclo [1], a diregao direta térmica do diodo
¢ na dirccio da desclinacao radial ecm cscape, enquanto em nosso trabalho a direcao direta dptica é

na direciao 2.
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moleculares dependentes da temperatura, (4.4) e (4.6), do cristal liquido nematico 5CB (4-

pentil-4-cianobifenil) para obter as componentes do tensor (4.1) de condutividade térmica,

permissividade elétrica e permeabilidade magnética no software COMSOL Multiphysics. De-

finida a direcao do fluxo de calor, resolvemos as equacoes de Fourier e Laplace no COMSOL

para obter o campo espacial de temperatura e as equacgoes de onda eletromagnética.
Podemos definir a retificacao éptica como

INGRN:

AE?

Retificaciio Optica =

onde AE? = E? — E?

s AE; = B2 — E?; e E;(E,,) é a magnitude do campo elétrico
da onda eletromagnética no interior (exterior) na direcio reversa do diodo éptico. Assim,
E; s(E.s) tem a mesma representacio, e f indica a dire¢io direta do diodo.

O funcionamento do dispositivo de acordo com a intensidade do campo elétrico incidente
é mostrado na Figura 5.2. Os parametros utilizados foram: magnitude da radiacio incidente
1 V/m, fluxo de calor Q = 5 kW/m?, raio R = 20 ym, comprimento H = 30 pm, compri-
mento de onda A = 50 pm e angulo de ancoramento Sy = 90°. A retificacdo dptica medida
foi de aproximadamente 27% além de que para todos os resultados seguintes, vimos que

sentido direto do diodo estava contrario i desclinagao radial em escape, que foi estabelecida,
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na direcio —Z2. Este sentido direto éptico é oposto ao sentido direto térmico, como vimos
anteriormente [1]. A explica¢do para o sentido direto éptico vem do principio de Fermat, que
diz que a trajetoria da luz de um ponto a outro é a aquela na qual o tempo gasto é o minimo
possivel. Assim, a birrefrigéncia (n) > n,) de um 5CB e a quebra de simetria de inversio
translacional ao longo do eixo faz com que a luz siga mais facilmente na direcdo oposta a
desclinacdo radial em escape e com mais dificuldade na mesma direcio da desclinaciao. Esse

resultado pode ser visto em sistemas semelhantes relatados em [32].

Figura 5.2: Intensidade do campo clétrico, com um fluxo de calor na direcao —2, quando a luz viagem
na dive¢io —Z {csquerda) ¢ na dive¢ido +2 {dircita). Os parametros usados foram a magnitude
da radiagdo incidente de 1 V/m, fluxo de calor Q = 5 kW/m?, raio R = 22 pym, comprimento

H = 30 pm, comprimenta de onda A = 50 pm ¢ dngnlo de ancoramento 5y = 90°.
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5.1 Influéncia da forma, do calor e do dngulo de ancora-

mento

O tamanho do dispositivo esta diretamente ligado ao custo de material para sua cons-
trucao. Pois, quanto menor o dispositivo, menor serdao os gastos. Na Figura 5.3 vemos a
retificacdo optica sob influéncia do comprimento do capilar. Para isso usamos um fluxo de
calor de Q = 5 kW/m? na direcdo —Z2, um raio de R = 30 um, angulo de ancoramento de

Bo = 90° e comprimento de onda de A = 50 um. Através da regressio linear (linha verme-
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lha) da Figura 5.3 podemos ver que a retificagiao aumenta com o aumento do comprimento.
Esse resultado mostra que quanto maior o comprimento, mais material teremos para desviar
a luz, assim aumentando a retificacdo 6ptica. Uma ohservagao é a reducao da retificagao
para os comprimentos de H priximos de 15 pm, 30 um e 45 ym, ou H =~ nR/2, onde
n=1, 2, 3, .... Esse resultado é uma caracteristica de um fenémeno ondulatério e ja era

esperado, como podemos ver em [24, 29].

Fignra 5.3: Retificacio dptica em funcio do comprimento do diodo com o fluxo de calor na direcio
—Z% . Os parametros utilizados foram magnitude da radiagio incidente de 1 V/m, fluxo de calor
de Q = 5 kW/m? na direcio —2, raio de R = 30 pm, angulo de ancoramento de By = 90° ¢

comprimento de onda de A = 50 pan.
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Da mesma forma que o comprimento, o tamanho do raio faz diferenca na garantia de
um menor custo. O raio também deve estar de acordo com a finalidade de onde o diodo
vai ser aplicado. Na Figura 5.4 temos um eshoco da retificacdo influenciada pelo raio do
diodo optico. Os parametros utilizados foram fluxo de calor de Q = 5 kW/m? na direcio
—Z, comprimento de H = 30 pm, angulo de ancoramento de Sy = 90° e comprimento de
onda de A = 50 um. A retificacdo sofre uma diminuida brusca para raios entre 50 um e
100 pm (R > A) e uma grande oscila¢io para raios menores que 50 pm (R < \). Para

raios maiores que \, a orientacao molecular local tende a ficar constante, esse detalhe reduz
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a anisotropia espacial, e como resultado, a retificacdo. No entanto, para raios menores que
A, o comprimento de onda de corte para guias de ondas circulares torna-se préximo ao
comprimento de onda incidente [110], dessa maneira, aumenta a anisotropia translacional ao

longo do eixo da velocidade da luz, surgindo assim as oscilagoes mostradas na Figura 5.4.

Figura 5.4: Retificacio dptica cm funcio do raio do diodo com o fluxo de calor na direcao —2 . Os
parametros usados foram fluxo de calor de Q = 5 kW/m?, magnitude da radiacio incidida 1 V/m,

comprimento H = 30 pm, dngulo de ancoramento Sy = 90° ¢ comprimento de onda de A = 50 pm.
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Dependendo de onde o diodo vai ser usado, o fluxo de calor do sistema pode variar e
modificar a retificacdo dptica. Para fazer essa anélise, observamos na Figura 5.5 a retificacao
optica em funcdo do fluxo de calor e do sentido do fluxo. Os pardmetros utilizados foram
angulo de ancoramento de fy = 90°, raio de R = 30 pm e comprimento de onda de A = 50 pm.
A retificacdo dptica diminui quando aumentamos o fluxo de calor, como a fluxo de calor
aumenta a temperatura local, reduzindo assim a birrefringéncia molecular, n| — n,, e o
efeito de retificacio. Esse resultado é semelhante ao mostrado em [24], onde a retificacio
optica diminui com ruido térmico. Tamhbém percebemos que a retificacio decresce quando
o fluxo de calor é incidido na direcdo +2. Mesmo com esse resultado, o fluxo de calor cria
temperaturas locais um pouco mais altas quando flui no sentido de —Z, a sentido direto para

a retificacdo térmica.
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Figura 5.5: Retificacio dptica em fungio da magnitude do fluxo de calor nas dire¢oes —2 (preto)
¢ +2z (vermelho}. Os parametros ntilizados foram magnitude da radiacio incidente de 1 V/m, raio
R = 30 pm, comprimento H = 40 pm, comprimento de onda A = 50 pm ¢ dngulo de ancoramenta

Bo = 90°.
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Qs procedimentos fisicos e /ou quimicos usados para ajustar a superficie interna do tubo
capilar mantém o angulo de ancoramento fixo. O angulo de ancoramento define o comporta-
mento radial da desclinacao radial em escape, assim como também influéncia na retificacao
optica. Na Figura 5.6 observamos a retificacao dptica versus o angulo de ancoramento. Ob-
tivemos uma retificagdo maxima para o angulo de ancoramento [, em torno de 87°. Mesmo
nao mostrado, a retificacio diminui lentamente para 5, < 60°, como também para o maior
do que o mostrado na Figura 5.6. Esse comportamento esti relacionado & anisotropia axial
do diodo, que para angulos longe do angulo de retificacdo maxima, a anisotropia diminui.
Um resultado semelhante é visto na retificacio térmica mostrado em [1], com os mesmos
parametros geométricos, entretanto, para diferente dngulo de ancoramento. A diferenca en-
tre os angulos para cada tipo de energia é uma caracteristica dos diferentes mecanismos de
propagacao (difusido para o calor e ondas em movimento para a luz). Os valores maximos
da retificacio éptica estdo de acordo com [31].

O estudo da retificacio térmica de [1] mostra que quando, separadamente, o fluxo de
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Figura 5.6: Retificacio optica om funcio do dngulo de ancoramenta. Os pardametros usados foram:
magnitude da radiacao incidida 1 V/m, comprimento H = 50 pam, raio R = 60 pm, comprimento

de onda A = 50 um ¢ fluxo de calor de Q = 5 kW/m? na direcio —2.
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calor e a comprimento diminui, o raio aumenta e obtemos o Angulo de ancoramento ade-
quado, a retificacdo aumenta. Esses bong resultados para a retificacdo térmica provocada
pela desclinacio radial em escape, juntos aos resultados aqui apresentados, nos permite o

desenvolvimento de um diodo multifisico [38].



Capitulo 6

Diodo Térmico de Cristal Liquido

Esmético

No decorrer da evolucao eletrénica, surgiram dispositivos a fim de controlar correntes elé-
tricas como diodos e transistores. Seguindo essa mesma linha de necessidade, a investigacio
do transporte térmico e da manipulacao de correntes de calor serviu para a aproveitamento
da energia térmica em dispositivos modernos. Assim, surgiram vérios trabalhos tedricos e ex-
perimentais buscando criar dispositivos de estrutura cristalina para manipular o transporte
térmico [23, 25, 111].

HA nao muito tempo, o processamento de informagoes era prejudicado pelo desperdicio
de energia dissipado na forma térmica (calor). Afim de mudar esse quadro, varias pesqui-
sas foram realizadas na tentativa de formular modelos adaptados, onde og fénons pudessem
ser manipulados assim como os elétrons e os fétons, podendo assim, controlar o transporte
térmico [27]. Dessa maneira, varios trabalhos foram surgindo, tanto na utilizacéo de estru-
turag cristalinas [23, 25, 111], como fazendo uso de cristais liquidos [1, 76, 98, 99|, para o
aproveitamento dessa energia térmica.

Com egse pensamento, propomos o funcionamento de um diodo térmico usando uma
deslocacdo em aresta confinada em um cristal liquido esmético. Para isso, utilizamos a
métrica que descreve a o comportamento térmico em torno do defeito como tensor condu-

tividade térmica, (4.16), e as propriedades exigidas pelo software (COMSOL Multiphysics)
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como a densidade e a capacidade térmica para um cristal liquido 8CB que pode reproduzir
a fase esmética. Apos definir a direcdo do fluxo de calor, solucionamos a equacgio de Fourier

para obter o campo espacial de temperatura.

Figura 6.1: Representagao do diodo térmico. Visao lateral das camadas esmeéticas com a deslocacao

am aresta com a direcao diveta do diodo na direcao +2.
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Primeiro definimos uma temperatura fixa de T = 296 K em um dos lados do dispositivo,
e incidimos um fluxo de calor a uma taxa de Q = 5 kW /m? no lado oposto. Depois repetimos
o mesmo procedimento invertido, mantendo a temperatura fixa do outro lado e incidindo Q
no lado que a temperatura foi fixada anteriormente. Dessa maneira, podemos observar se
h4 retificagio térmica [1, 76].

A defini¢do para retificacio térmica é dada por

(6.1)

AT, — AT
Retificagdo Térmica = ‘—f‘ ;

ATy
onde AT, =T, ,, —296 K é a diferenca entre a temperatura maior produzida pelo calor inse-
rido no sistema, 7T, ,,,, quando segue a dire¢do inversa do dispositivo e 296 K é a temperatura
inicial. Similarmente, temos para ATy = T%,, — 296 K quando segue o sentido direto do

diodo.
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Encontramos que a direcao direta do diodo é na dire¢cio +% (Figura 6.1), que é o
sentido que surge camada de esmético. Esse resultado é devido ao aumento da quantidade
de material, facilitando a propagacao dos fénons.

A quantidade de camadas que terminam na deslocagao em aresta esti diretamente ligada
A intensidade do vetor de Burger, sendo o finico parametro que pudemos variar dentro da
métrica do defeito. Na Figura 6.2 observamos o efeito do vetor de Burger, b, na retificacio
térmica. Os parametros utilizados foram temperatura inicial de 7' = 296 K, fluxo de calor
de Q = 5 kW/m? e comprimento de L = 100 ym. A retificacio térmica aumenta de acordo
com o crescimento do vetor de Burger quase que linearmente. Esse resultado é devido &

assimetria provocada pela quantidade de camadas destruidas [97].

Figura 6.2: Retificacao térmica na dirccao +2 em funcio da magnitude do vetor de Burger. Os
pardmetros usados foram: temperatura inicial de 7 = 296 K, fluxo de calor de Q = 5 kW/m? ¢

comprimento de L = 100 pm.
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Tendo em vista que o dispositivo pode estar sujeito 4 diferentes situacoes, onde o fluxo
de calor incidido e a temperatura inicial do sistema podem variar, procuramos observar a
retificacao térmica em fungio desses parametros. Os resultados encontrados mostraram que

a retificacdo térmica do diodo independe do fluxo de calor e da temperatura inicial (Figura
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6.3). Isso decorre devido a métrica do defeito, como vemos na Equacao (3.14) ,que nao tem

a temperatura explicitamente [96].

Fignra 6.3: Retificacio térmica em funcio da temperatura inicial. Os pardmetros usados foram
magnitude da vetor de Burger b = 10 pm (vermelho), b = 15 pm (laranja) ¢ b = 20 pym (amarelo),

fluxo de calor de Q = 5 kW/m? ¢ comprimento de L = 100 pm.
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Na Figura 6.4 temos o mapeamento térmico com a influéncia da deslocagio em aresta.
Os pardmetros utilizados foram: fluxo de calor @ = 5 kW/m?, magnitude do vetor de
Burger b = 10 pym, temperatura inicial 7' = 296 K e comprimento L = 100 ym. A retificacio
térmica medida para esses parametros foi de aproximadamente 32%, resultado esse para o
menor valor do intervalo da magnitude do vetor de Burger encontrado experimentalmente
[2, 112]. E necessario uma analise adicional sobre os resultados para explicar o ponto quente
visto na figura, onde suspeita-se esti relacionado com uma curvatura efetivamente sentida

pelo calor.



6. Diodo Térmico de Cristal Liquido Esmético 40

Figura 6.4: Mapeamento térmico de 1m cristal liquido esmético com efeito da deslocagio em arcsta,;
(a) fluxo de calor na dircgao —2 ¢ {b) fluxo de calor na direcao +2. Os pardmcetros usados foram
fluxo de calor Q = 5 kW/m?, magnitude do vetor de Burger b = 10 pm, temperatura inicial

T =296 K ¢ comprimento L = 100 pm.
Q Q

F Y
v

fim ]

A 296
40
30+
20
10
296.02
aob
a0}
a6l
a0k

-50f 1w 296

(a) (b)
6.1 Verificacao da indepedéncia do fluxo de calor e da

temperatura inicial

Anteriormente, foram apresentadas duas métricas usadas como tensor condutividade
térmica, sendo o tensor condutividade térmica (4.16) responsavel pelos resultados apresen-

tados previamente neste capitulo. Devido a independéncia da retificacio em relacio ao fluxo
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de calor e a temperatura inicial, o tensor condutividade térmica (4.15) foi utilizado para ve-
rificar esse resultado. Dessa maneira, obtivemos o mapeamento térmico mostrado na Figura
6.5, onde temos a influéncia do par de desclinagbes, uma i uma distancia h da outra. E como
esperado, em consequéncia da temperatura nao aparecer explicitamente nos dois tensores,
(4.15) e (4.16), a retificacdo térmica do sistema nio depende da temperatura inicial e do

calor incidido.

Figura 6.5: Mapeamento térmico de 1m cristal liquido esmético com efeito da deslocagio em arcsta,;
fluxo de calor na dive¢ao +2 (esquerda) ¢ fluxo de calor na diregio —# {dircita). Os paramctros
usados foram fluxo de calor Q = 5 kW/m?, angulo das desclinagdes m = 6,28 rad, temperatura

inicial T' = 296 K ¢ comprimento L = 100 pan.
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Os resultados de interesse foram os da métrica (3.14), onde estamos bem longe do defeito
e em dimensoes e parametros acessiveis experimentalmente, como o a magnitude do vetor

de Burger [2].



Capitulo 7

Conclusoes

Na primeira parte do trabalho, nés vimos que um cristal liquido nemético 5CB, na
presenca de um defeito topologico chamado desclinacao radial em escape confinado em um
tubo capilar, pode retificar simultaneamente luz e calor. Resolvendo as equacgoes de difusao,
e de onda, pelo método dos elementos finitos, utilizando o COMSOL, para a desclinacio na
direcdo —Zz, encontramos uma retificacido variando entre 5% e 120% e vimos que a dire¢io
direta do diodo é na direcdo +2. A explicagdo para tal é através do principio de Fermat e
da birrefringéncia positiva nj — n, fazendo com que as direcoes de frente do diodo sejam
diferente para a luz e para o calor. Também obtivemos um aumento na retificacio dptica
quando: diminuimos o calor incidido e o raio do capilar; e aumentamos o comprimento e o
angulo de ancoramento. Com isso, podemos usar os parametros de radiacdo incidente 1 V/m,
fluxo de calor Q = 5 kW/m? na direcdo —2, raio R = 30 ym, comprimento H = 40 pm,
angulo de ancoragem 5 = 90° e comprimento de onda A = 50 um, e obter uma retificagao
optica de aproximadamente 120%.

QO diodo multifisico de cristal liquido nematico proposto pode diminuir o uso de energia
em diferentes ambientes como residéncias e indtistrias. Assim como vimos uma nova utilidade
dos cristais liquidos, além de aplicagoes em telas. O dispositivo também contribui com a
economia de material, ja que retifica simultaneamente calor e luz.

Na proposta do diodo térmico, vimos que o cristal liquido esmético na presenca de uma

deslocagdo em aresta, pode retificar calor. Utilizando a métrica que descreve a geometria
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do defeito, resolvemos a equacao de difusiao pelo método dos elementos finitos, através do
COMSOL, e vimos que a direcdo direta do diodo proposto é +2. A explicagdo para esse efeito
é que o surgimendo de camadas aumenta a quantidade de material e facilita a propagacao dos
fonons. Essa influénea das camadas pode ser vista na dependéncia direta da retificacdo, que
chegou a aproximadamente 82%, em relacao a4 magnitude do vetor de Burger. Entretanto,
a retificacdo nao sofreu mudanca significativa para a variacao da temperatura inicial e para
a variacdo do fluxo de calor incidido. Isso pode estar ligado a temperatura nio aparecer
explicitamente na métrica do defeito, onde depois utilizamos outra métrica do mesmo defeito
sob condigoes diferentes, e verificamos o mesmo fenémeno.

Para trabalhos futuros, uma possibilidade é estudar a retificacdo aciistica para a des-
clinaciao radial em escape. Também podemos estudar o comportamento de peliculas com
o diodo multifisico, podendo ser aplicadas em janelas de vidro. Outra alternativa também
seria estudar o comportamento 6ptico e actistico da deslocacao em aresta. Esses dispositivos
podem dar inicio a uma nova geracao de peliculas de vidro. Isto é devido os haixos custos
iniciais e de manutenciao que a tecnologia dos cristais liquidos tem. Além de rapido pro-
cesso para chegar ao mercado proveniente da fabricacio e altas taxas de aprendizagem para

melhorias futuras.
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