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"O que sabemos é uma gota, o que ignoramos € um oceano."

(Isaac Newton)
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RESUMO

Na atualidade, a fondnica, que objetiva desenvolver analogos térmicos de componentes
eletronicos usuais (substituir o transporte de carga elétrica por calor), virou um assunto
importante dada a necessidade de uma melhor utilizacao dos recursos energéticos, uma vez
que a demanda do planeta s6 aumenta. A deteccao e o tratamento de sinais térmicos
e Opticos sao cruciais para varias aplicagoes. Entretanto, alguns dos materiais utilizados
(estruturas de grafeno e nanotubos de carbono, por exemplo) tem custo elevado e dependem
de supercomputadores para uso de técnicas complexas. Outros materiais com um custo mais

baixo apresentam resultados semelhantes.

Neste trabalho, nés mostramos um dispositivo, uma pelicula, que retifica simultanea-
mente calor e luz. A pelicula multifisica retificadora consiste em vérios diodos confinados
em um recipiente de borossilicato, os diodos por sua vez sao em formato de tronco de cone
preenchidos com um material alternativo, o cristal liquido nematico 5CB, com uma descli-
nagao por escape radial (defeito com assimetria por inversao translacional ao longo do eixo
que surge espontaneamente em cavidades cilindricas). Com o vetor diretor obtemos o tensor
de condutividade térmica e tensor permissividade dielétrica para cada diodo de 5CB. Uma
vez definida a direcao do fluxo de calor, resolvemos as equacoes de Fourier e Laplace para

obter o campo espacial de temperatura e as equagoes de onda eletromagnética utilizando um
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software de analise de elementos finitos.

Assim obtemos numericamente retificacoes térmicas e Opticas, respectivamente, 31 %
e 1057 %, semelhante a diodos térmicos de nanotubo de carbono e diodos 6pticos baseados
em cristais fotonicos. Acreditamos que a pelicula proposta pode contribuir na economia de
material retificador, na miniaturizacao de sistemas complexos, desenvolver novos dispositivos
estruturados, além de ser um uso alternativo dos cristais liquidos em dispositivos non-display;,

com aplicagao no controle do fluxo de calor e luz através das superficies.

Palavras-chave: Cristal liquido nemético, desclinagao por escape radial, efeito de

retificagao.
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ABSTRACT

Nowadays, phononics, which aims to develop thermal analogues of usual electronic
components (replacing the transport of electrical charge with heat), has become an impor-
tant issue given the need for a better use of energy resources, since the planet’s demand only
increases. The detection and treatment of thermal and optical signals are crucial for various
applications. However, some of the materials used (graphene structures and carbon nanotu-
bes, for example) are expensive and depend on supercomputers to use complex techniques.

Other materials with a lower cost show similar results.

In this work, we show a device, a film, that simultaneously rectifies heat and light.
The multiphysical rectifier film consists of several diodes confined in a borosilicate container,
the diodes in turn are shaped like a conical frustum tubes with an alternative material,
the 5CB nematic liquid crystal, with a radial escape desclination (defect with asymmetry
by translational inversion along the axis that spontaneously appears in cylindrical cavities).
With the director vector we obtain the conductivity tensor thermal and tensor dielectric
permittivity for each 5CB diode. Once the direction of the heat flow is defined, we solve the
Fourier and Laplace equations to obtain the spatial temperature field and the electromagnetic

wave equations using finite element analysis software.
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Thus, we obtain numerically thermal and optical rectifications, respectively, 31 % and
1057 %, similar to carbon nanotube thermal diodes and optical diodes based on photonic
crystals. We believe that the proposed film can contribute to the economy of rectifying
material, in the miniaturization of complex systems, to develop new structured devices, in
addition to being an alternative use of liquid crystals in non-display devices, with application

in controlling the flow of heat and light through surfaces.

Keywords: Nematic liquid crystal, radial escape desclination, rectification effect.



SUMARIO

1 Introducao 1
1.1 Motivagao . . . . . . . .o 1
1.2 Problemas propostos . . . . . . . . ... 2
1.3 Objetivos . . . . . . . 2

1.3.1 Objetivos Gerais . . . . . . . . . . 2
1.3.2  Objetivos Especificos . . . . . . ... ... o 2
1.4 Metodologia . . . . . . . . 3
1.5 Estrutura do trabalho . . . . .. .. ..o o )

2 Fundamentacgao Teoérica 6
2.1 Cristais Liquidos: s6lido ou liquido? . . . . . . . . . . ... ... . ... ... 6
2.2 As Mesofases . . . ... 7

2.2.1 Nematica . . . . . . . . 7
2.2.2 Colestérica. . . . . . . . . 9
223 Esmética . . . . ... 10
2.3 Parametro indutor de fase . . . . . .. ..o oL 10
2.3.1 Termotrépico . . . . . . . .. 11

XI



2.3.2 Liotropico . . . . . . . . 11

2.4 Desclinacao por escape radial . . . . . . ... ... oL 12
2.5 Ancoramento . . . . . ... 14
2.6 Propagagao Anisotropica . . . . . . ... 15
2.7 Propriedades térmicas . . . . . . .. ... e 16
2.8 Propriedades dielétricas . . . . .. ..o 18
2.9 Diodo multifisico & base de Cristal Liquido Nematico . . . .. .. ... ... 19
2.10 Pelicula multifisica a base de Cristal Liquido Nematico . . . . . . ... . .. 21
3 Resultados e Discussoes 24
3.1 Imtroducao . . . . . . . . . 24
3.2 Retificagao Térmica . . . . . . . . . . ..o 25
3.3 Retificacao Multifisica . . . . . . . . . . ... 30
4 Conclusao 35
A Lista de Variaveis 37
Referéncias 45

XII



1.1

2.1

2.2
2.3
24

2.5

2.6

LISTA DE FIGURAS

Organizacao ilustrativa das moléculas de um cristal liquido nemético.
Observa-se que o diretor n representa a direcao média das moléculas da amos-

tra [1]. (Oswald e Pieranski, 2005) . . . . . . . ... ... ... ... ....

Implicagdo do aumento da temperatura na influéncia do ordenamento mole-
cular sob o vetor diretor n apresentando as fases cristalina, nematica e liquido
isotropico. As moléculas da figura apresentam formato calamitico [2]. . . . .
Moléculas nematicas com eixo orientacional uniaxial [3]. (Carvalho, 2010)
Moléculas nematicas com eixo orientacional biaxial [3]|. (Carvalho, 2010)
Estrutura do ordenamento da mesofase colestérica. Em destaque, o meio-
passo de Hélice, indicando o parametro de espiral em torno de um eixo fixo,
ou eixo helicoidal. Cada agrupamento de moléculas possui ordenamento em
torno do vetor diretor de cada camada [4]. (Ely, 2007) . . ... .. .. ...
Organizacao ilustrativa das moléculas de um cristal liquido esmético-A com
constituintes elipsoidais [3|. (Carvalho, 2010) . . . . . . . ... ... ... ..
Esquema ilustrativo de cristais liquidos liotrépicos representados por molécu-

las anfifilicas solaveis em agua [2]. (Melo, 2015) . . . . .. ... .. ... ..

XIII



2.7

2.8

2.9

2.10

2.11

2.12

3.1

3.2

Visualizagao em 3D de moléculas do tipo bastao formando uma desclinagao
radial com escape na diregdo -Z em um tubo capilar (ndo mostrado) com raio

R = 30 pm e altura H = 100 pum [5]. (Melo et. al, 2016) . . . . .. ... ..

Tipos de ancoramento constatadas por moléculas de cristal liquido na super-

ficie de uma estrutura: (a) Homeotropico, (b) inclinado, (c¢) planar [6].

Representacao do diodo multifisico com geometria cilindrica. Visao axial do
tubo capilar confinando a desclinagao de escape radial na direcao —2. Para
os resultados de Melo [5] et. al, a diregao direta térmica do diodo ¢ na dire¢ao
da desclinagao radial em escape, enquanto que no trabalho de Santos et. al
[7] e Andrade [8] diregao direta 6ptica é na diregao +2). (Santos et. al, 2018)
Representagao de um diodo tinico com geometria tronco de cone numa caixa.
Tamanho da caixa: 150 pum x 150 pm x 35 pum, Raio maior R = 75 um e

razao entre os raios R, = 0,5. . . . . . . ..o

Representacao dos 25 diodos multifisicos numa caixa de borossilicato for-

mando a pelicula. . . . . . ..o

Visao lateral de 25 diodos multifisicos numa caixa de borossilicato formando a
pelicula. Indicagao do sentido fluxo de calor e sentido da onda eletromagnética

plana utilizado para as simulagoes. . . . . . . . . . . ... ... ...

Superficies isotérmicas de uma pelicula retificadora térmica de borossilicato
contendo 25 diodos a base de cristal liquido nematico (5CB). A pelicula é um
quadrado de 750 um com 100 pm de altura. Os outros parametros sao fluxo
de calor Q = 5 kW/m?, temperatura inicial Ty = 296 K, raio maior do tronco

de cone R; = 75 um, razao entre o raios R, = 0,5, altura H = 100 wm e angulo

13

14

20

de ancoragem xo = 60°. Para esses parametros, a retificacao é de cerca de 17%. 25

Retificagao versus Temperatura inicial T para um fluxo de calor Q = 5
kW /m?. Os parametros utilizados nessa simulagao foram: altura H = 35 um,

razao entre os raios R, = 0.5, raio maior R; = 75 ume angulo de ancoramento

XIV



3.3

3.4

3.5

3.6

3.7

3.8

Retificagao versus fluxo térmico (Q para uma temperatura inicial T = 296 K.
Os parametros utilizados nessa simulagao foram: altura H = 35 um, razao

entre os raios R, = 0.5, raio maior R; = 75 um e angulo de ancoramento

Retificacdo versus diferentes valores de razdo entre os raios R, = Zmener g
mairor

tronco de cone. Os parametros utilizados nessa simulagao foram: altura H =

35 pm, raio maior R; = 75 pum, angulo de ancoramento xo = 60° e fluxo de

calor Q =5 kW/m?. . . ...

Retificagao versus diferentes alturas H. Os parametros utilizados nessa simu-
lagao foram: razao entre os raios R, = 0.5, raio maior R; = 75 um, angulo de

ancoramento xo = 60° e fluxo de calor Q = 5 kW/m?. . ... ... ... ..

Retificagao versus ntimero de diodos, para um diodo em uma caixa de 150 pum
x 150 pum x 35 um até 25 diodos em uma caixa de 750 pm x 750 pm x 35 pm.
Os outros parametros sio fluxo de calor Q = 5 kW/m?2, temperatura inicial
Ty = 296 K, raio maior do tronco de cone R; = 75 pum, razao entre o raios R,

= 0,5, altura H = 35 um e angulo de ancoragem yo, =60°. . . . ... .. ..

Retificacao versus diferentes valores de razao entre os raios () de uma pe-
licula de diodos em formato tronco de cone confinando um cristal liquido
nemético (5CB) na configuracdo de desclinagao por escape radial. Os paré-
metros utilizados nessa simulagao foram: raio maior R; = 75 um, altura H =
35 um, comprimento de onda A = 50 um, angulo de ancoramento yo, = 60°,

fluxo de calor Q = 5 kTW/m? e intensidade de campo elétrico E =1 V/m . .

Retificacao versus Altura para diferentes valores de altura H de uma pelicula
de diodos em formato tronco de cone confinando um cristal liquido nemaético
(5CB) na configuragao de desclinagao por escape radial. Os parametros uti-
lizados nessa simulagao foram: raio maior R, = 75 um, Razao entre os raios
R, = 0.5, comprimento de onda A = 90 pum, angulo de ancoramento o, = 60°,

fluxo de calor Q = 5 kW/m? e intensidade de campo elétrico E = 1 V/m. . .

XV

31

32



3.9 Retificagao versus raio maior para diferentes valores de raio maior R; de uma
pelicula de diodos em formato tronco de cone confinando um cristal liquido
nemético (5CB) na configuragao de desclina¢ao por escape radial. Os pa-
rametros utilizados nessa simulagao foram: razao entre os raios R, = 0.5,
comprimento de onda A = 50 pm, angulo de ancoramento y, = 60°, fluxo de

calor Q = 5 kW/m? e intensidade de campo elétrico E =1V/m.. . . . . .. 33

3.10 Retificagao versus comprimento de onda para diferentes valores de compri-
mento de onda A de uma pelicula de diodos em formato tronco de cone confi-
nando um cristal liquido nematico (5CB) na configuracao de desclinagao por
escape radial. Os parametros utilizados nessa simulacao foram: raio maior R;
= 75 pm, razao entre os raios R, = 0.5, angulo de ancoramento y, = 60°,

fluxo de calor Q = 5 kW/m? e intensidade de campo elétrico E =1 V/m. . . 34

XVI



A simplicidade € a mdrima

sofisticacao.

Leonardo Da Vinci

CAPITULO 1

INTRODUCAO

1.1 Motivacao

A manipulacao de diferentes formas de energia, como luz e calor, é de grande importan-
cia nas areas tecnologicas e também econoémica. Um caminho préspero nessa manipulagao
é o uso de micro e nanoestruturas de metamateriais |9, 10|, que possuem fendémenos fisicos
que podem ser descritos por um processo 6ptico [11] ou um processo termodinamico [12].
Com esses materiais é possivel projetar e criar varios dispositivos como: diodos térmicos e
Opticos [13, 14|, transistores térmicos e 6pticos [15-17|, memoria térmica e optica (10, 18],
ou ainda concentracao e divergéncia entre outros efeitos de feixes eletromagnéticos usando

uma estrutura conica [19].

Usando diferentes mecanismos, foram propostos dispositivos que retificam luz ou calor.
Para a retificac@o de calor (luz), o fluxo de calor (a onda eletromagnética), viaja facilmente
em um sentido, e com dificuldade no sentido oposto. Assim, foram criados varios dispositivos
para obter tal fenomeno: retificador de luz usando efeito Doppler assimétrico em cristal
fotonico [14]; diodo 6ptico feito com a unido experimental de dois cristais fotonicos de silicio
diferentes [20]; diodo 6ptico usando estruturas eletromagnéticas assimétricas como guias

de onda [21-23|; diodos térmicos utilizando elementos assimétricos e propriedades térmicas



1. Introducio 2

nao-lineares 13, 24-28|; diodo térmico desenvolvido através dispersores de calor assimétricos
[28]; diodo térmico usando o defeito topolégico desclinagao por escape radial presa em um
tubo capilar [5, 29]; Estrutura conica tnica para concentragao, divergéncia, deslocamento e
divisao de feixes eletromagnéticos [19]; sendo em 2018 proposto um dispositivo [7| que faria

a retificacao simultanea de luz e calor.

1.2 Problemas propostos

Como visto anteriormente, varios trabalhos foram feitos buscando provocar o efeito de
retificagao térmica ou 6ptica. Em nossos estudos, analisamos a possibilidade de criar uma
pelicula capaz de retificar luz e calor simultaneamente. Para isto, usamos um defeito topo-
logico conhecido como desclinacao por escape radial, confinado varios diodos em formato de
tronco de cone contendo o cristal liquido 5CB, onde descrevemos suas propriedades térmicas

e Opticas numericamente, utilizando o software de elementos finitos COMSOL Multiphysics.

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivos Gerais

Simular computacionalmente uma pelicula composta por um recipiente de vidro boro-
silicato que confina varios diodos multifisicos a base de cristal liquido nemético, visando o

efeito de retificagao térmica e 6ptica.

1.3.2 Objetivos Especificos

e Utilizar parametros controlaveis tteis nas simulacoes do dispositivo, tais como: compri-
mento de onda, comprimento do raio e relagao entre os raios, angulo de ancoramento, fluxo
de calor, intensidade do campo elétrico.

e Estudar a relagao entre as retificagoes optica e térmica e os pardmetros controlaveis;

e Buscar as maiores retificagoes variando os parametros.
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1.4 Metodologia

Nesta dissertagao, empregou-se o cristal liquido nemaético calamitico (moléculas alon-
gadas - formato bastao) termotropico |1, 30|, especificamente, 4’-pentil-4-cianobifenil (5CB)
[31-33|, que apresenta apenas a mesofase nemética com suas moléculas anisotropicas e pro-
priedades fisicas (por ex. condutividade térmica) dependentes da temperatura (apresentadas
no capitulo 2) [32, 33]. A fase nematica tem a importante caracteristica de suas molécu-
las estarem posicionadas aleatoriamente no espacgo, contudo orientadas na direcao de vetor
unitario, nomeado vetor diretor e representado por n, vide figura (1.1). Portanto, alterar
a direcao do diretor implicard na modificagao das propriedades anisotropicas do material,

dentre elas: optica [34-36], térmica [37, 38| e acustica [30, 39, 40].

RNV
o
% Q@JO

Figura 1.1: Organizagao ilustrativa das moléculas de um cristal liquido nematico.
Observa-se que o diretor n representa a diregao média das moléculas da amostra [1].

(Oswald e Pieranski, 2005)

Os defeitos topologicos na fase nemética podem aumentar a aplicacao de diversos
materiais desenvolvidos a partir de cristais liquidos [36, 41, 42]. Um defeito de interesse,
para uma configuragao do 7, ¢ a chamada desclinacio de escape radial' [1, 5, 43-45],
ilustrada na figura (2.7), que ocorre quando o material liquido-cristalino esta confinado em
um tubo capilar. O interessante deste ultimo defeito é a sua assimetria axial provocada
pelo “escape” das moléculas. A anisotropia axial da desclinacao de escape radial e as
propriedades térmicas nao-lineares, do cristal liquido 5CB, sao responséaveis pelo efeito de

retificagao em diodos térmicos produzidos por tais materiais [5].

IDescrito com mais detalhes no capitulo 2
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Neste trabalho, investigamos a possibilidade de projetar uma pelicula multifisica de
diodos a partir de cristais liquidos nematicos confinados em uma cavidade com geometria de

tronco de cone.

Primeiramente, o tensor de condutividade térmica é determinado e implementado a
partir de propriedades algébricas do vetor diretor n e das dependéncias de temperatura das
condutividades térmicas moleculares® (paralelas (k) e transversais (k ), em relacao ao eixo
molecular principal). Estabelecemos um fluxo térmico em uma das bases (sentido direto),
mantendo a outra base com uma temperatura constante. Posteriormente, invertemos o
fluxo e a base em que a temperatura é mantida constante e assim obtemos os valores de
temperatura média em cada superficie, afim de calcular a retificacao térmica. No capitulo 3
apresentamos os diversos fatores que modificam a retificagao térmica da pelicula sem incluir
a retificacao optica.

Em segundo lugar, implementamos o tensor permissividade dielétrica a partir das pro-
priedades algébricas do vetor diretor n e das dependéncias de temperatura das permissi-
vidades dielétricas® moleculares (paralelas (e)) e transversais (e;). O calculo do fator de
retificagao Optica ¢é realizado com as seguintes condigoes: a partir dos troncos de cones con-
finados na pelicula preenchidos com um cristal liquido termotropico na fase nematica (5CB)
sujeito a um regime de ancoramento homeotrépico ou inclinado, com um defeito de desclina-
¢ao de escape radial, na base maior (podia ser na menor) do tronco de cone uma temperatura

constante é estabelecida e é executada a primeira parte da simulacao.

Vao existir varidveis de dependéncias dielétricas nao resolvidas, nesse passo configuramos
outra segao do COMSOL Multiphysics com o fluxo 6ptico de modo diferente. Inserimos
um fluxo de campo elétrico na dire¢ao do escape (configuragao direta) e também na diregao
oposta a ele (configuragao inversa). Um campo constante é estabelecido em uma das bases
da pelicula e entao realizamos uma simulagao para encontrarmos o valor de campo elétrico
médio na base do tubo onde foi inserido o fluxo de campo elétrico. Com esses valores

calculamos a diferenca de campo elétrico entre as bases. Fazemos esse procedimento tanto

2 As propriedades térmicas serdo apresentadas na secio 2.7
3 As propriedades dielétricas serdo apresentadas na secio 2.8
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para a direcao direta quanto para diregao inversa e os resultados encontrados sao utilizados

para calcular a retificacao 6ptica da pelicula.

Finalmente, estuda-se a influéncia de fatores extrinsecos relacionados a geometria do
tubo confinante e intrinsecos relacionados as caracteristicas que interferem na anisotropia
molecular e consequentemente impactam na retificagao 6ptica. Os resultados obtidos apre-
sentam retificacoes na ordem de 1057%, muito maiores que os valores encontrados em outros
trabalhos com geometria distinta |2, 5, 7], bem proximo de um tnico diodo em formato
tronco de cone [6, 29| ou com metamateriais na composi¢ao do diodo térmico [13, 25, 46, 47|,
que obtiveram resultados entre 2% até 140%. Isto comprova a alta eficiéncia e interesse

tecnologico agregado do dispositivo proposto.

1.5 Estrutura do trabalho

Esta dissertacao esta estruturada em 4 capitulos. Inicialmente, no capitulo 1, é apre-
sentada a motivacao e o problema proposto, assim como a metologia utilizada. O capitulo 2
expoe os fundamentos necessarios sobre cristais liquidos, desde a contextualizacao historica,
definicao, classificagao, até as mesofases usadas no trabalho e algumas aplicagoes, mostra
a formacao do defeito topologico em meio liquido-cristalino, e como é definido o defeito do
tipo desclinagao, em particular, a desclinagao por escape radial. Sao apresentadas também
as propriedades multifisicas dos cristais liquidos, onde temos a propagacao anisotropica e
os tensores. No capitulo 3, temos a proposicao do dispositivo retificador de luz e calor, a
pelicula multifisica, onde sao mostrados os resultados obtidos tanto de retificagoes térmicas
como a da retificacdo Optica (multifisica com a térmica) e a idealizacdo do aparelho. Por

fim, no capitulo 4, temos as conclusoes do trabalho.
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CAPITULO 2

FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 Cristais Liquidos: s6lido ou liquido?

Georges Friedel, famoso mineralogista e cristalografo do fim do século XIX e inicio
do XX, foi quem contribuiu na nomenclatura, organizacao e classificacao dos estados
intermediarios da matéria, dos quais seriam posteriormente chamados pelo mesmo de
estados mesomorficos da matéria. Essa denominacao surgiu para corrigir o conceito
adotado pelo pioneiro nos estudos desses estados da matéria, o fisico Otto Lehmann, em
atribuir simplesmente, por conta da caracteristica intermediaria do composto entre os
solidos cristalinos e liquidos isotropicos, o nome de cristais liquidos ou fluidos cristalinos,
levando ao fato de nao considerar que existiam varias fases de transicao, as mesofases.
E conhecido como um estado mesomorfico invariavelmente separado da forma cristalina
e da forma amorfa (liquido isotrépico) por transigoes de fase descontinuas e quebra da
simetria orientacional das moléculas [1]. O nome vem do fato de que, devido as interagdes
moleculares, além da fluidez caracteristica dos liquidos, possui propriedades comumente
observadas nos solidos cristalinos, como propriedades que variam com a orientacao das

moléculas, de acordo com efeitos elétricos, 6pticos e magnéticos.
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Friedel nomeia os novos estados da matéria classificando essas mesofases em: nemdtica,
esmética e colestérica. Por questoes de formalidades em relagao a descoberta feita por Otto

Lehmann, ¢ mantido o nome de tais estruturas de Cristais Liquidos [5].

2.2 As Mesofases

2.2.1 Nemaética

Em seus trabalhos, Friedel destacou uma estrutura semelhante a filamentos finos, em
um formato de bastao, também chamado de calamitico, para caracterizar a fase nematica.
Nesta mesofase, existem descontinuidades tinicas ao meio, das quais foram posteriormente
atribuidas o nome de desclinagoes ou defeitos topologicos. Uma delas, a desclinagao por
escape radial, motivo desta dissertacao, com a qual obteremos a esperada retificagao térmica

e Optica na pelicula. A desclinacao por escape radial sera detalhada na subsecao 2.4.

Simultaneamente, foi descoberto outro arranjo de moléculas, o discético, que sao molé-
culas com formato de disco. Nesta estrutura molecular, também sao apresentadas mesofases,
como a nemética e a colunar. Essas descontinuidades sao acentuadas na medida em que a
temperatura do meio aumenta, o que faz com que o vetor diretor n sofra flutua¢ées em sua
orientacao e seja alterado em relacao a sua direcao e sentido, em diferentes fases, de acordo

com a orientagao geral das moléculas, conforme mostrado na figura 2.1 [1, 5, 29].

aumento aumento
temperatura T temperatura
diretor
Cristal Nematico Liquido

Figura 2.1: Implicacao do aumento da temperatura na influéncia do ordenamento
molecular sob o vetor diretor n apresentando as fases cristalina, neméatica e liquido

isotropico. As moléculas da figura apresentam formato calamitico [2].

(Melo, 2015)
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Ainda em relagao ao vetor n, a fase nemética possui ordem orientacional uniaxial, onde
temos um tnico eixo de simetria definido pelo diretor n ou biaxial, que além do eixo principal
em relagao ao diretor, possui orientagao em um eixo secundario, conforme pode ser mostrado
nas figuras 2.2 e 2.3. Cristais liquidos na fase nemética possuem fluidez semelhante a de
liquidos isotrépicos, como também sao facilmente alinhados caso um campo eletromagnético
externo seja aplicado, o que justifica seu uso em telas de LCD, pois, eles reagem de maneira

previsivel podendo controlar assim a passagem de luz [48, 49].

Figura 2.3: Moléculas nematicas com eixo orientacional biaxial [3|. (Carvalho, 2010)
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2.2.2 Colestérica

Considerado por Friedel como um tipo especial de arranjo molecular da mesofase ne-
matica, a colestérica possui uma orientacao molecular média que tem um momento de torcao

em torno de um eixo em especifico, nao sendo o eixo do vetor diretor n.

Ordenamento
em Espiral
das Moléculas

. Moléculas
Meio Passo

da Hélice

Figura 2.4: Estrutura do ordenamento da mesofase colestérica. Em destaque, o meio-passo
de Hélice, indicando o parametro de espiral em torno de um eixo fixo, ou eixo helicoidal.

Cada agrupamento de moléculas possui ordenamento em torno do vetor diretor de cada

camada [4]. (Ely, 2007)

Essa estrutura molecular pode ser observada como uma sobreposicao de planos conti-
nuos, nos quais ha constituintes basicos de acordo com uma determinada orientacao local,
sendo o diretor n, plano a plano. Em relacao & orientacao molecular média, que também
podemos chamar de orientacao global, os planos nematicos seguem uma estrutura helicoidal
com um passo de hélice P peculiar. Este passo refere-se a torgao total (chegando a atingir
360°) que as moléculas nemaéticas de cada plano sofrem, sendo sensivel a variagoes de tem-
peratura. Em casos especificos, o passo é da ordem do comprimento da luz visivel, o que faz
com que sistemas que possuam esse tipo mesomorfico de moléculas adquiram caracteristicas
Opticas distintas, como a reflexdo da luz em carater especifico [49]. Como procuramos mos-

trar, as mesofases dos cristais liquidos constituem um estado agregado proprio, denominado
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estado mesomorfico. Um composto que possui uma ou mais mesofases de cristais liquidos é
chamado de mesogeno |1, 49]. Essa classificagao dos cristais liquidos surge em concordancia
com a simetria e o grau de ordem molecular, que também se refere a sua entropia. Portanto,
as fases mesomorficas liquido-cristalinas sao classificadas pelo grau de liberdade molecular e,
como consequéncia disso, as transicoes de fase ocorrem pela quebra da ordem orientacional
das mesmas, no que refere a interferéncia de maneira intrinseca do gradiente da temperatura

e da pressao do sistema proposto.

2.2.3 Esmética

Outras observagoes realizadas por Friedel levaram a descoberta de uma mesofase onde
as moléculas estao dispostas em camadas. Friedel apresentou o termo esmética, pois, esta
estrutura molecular em camadas é muito frequente em solucoes aquosas de saboes. As
moléculas nesta fase mostram um grau de ordem translacional, condi¢ao que acontece quando

as moléculas possuem certo arranjo espacial.

No entanto, apesar das camadas possuirem arranjo bem definido podendo deslizar
uma sobre a outra, nao ha uma regularidade no posicionamento das moléculas em cada
camada, ou seja, dentro de cada camada nao ha ordem: as moléculas podem mover-se
livremente, como num liquido isotrépico, vide figura 2.5. Logo, a fase esmética é conhecida
por moléculas organizadas em cama das, sendo a simetria translacional quebrada em ao
menos uma dire¢ao no espaco [1]. Ha diversas estruturas complexas que representam as fases
esméticas. Em geral, as transicoes entre essas fases ocorrem por variacoes na temperatura,

a pressao constante [1].

2.3 Parametro indutor de fase

Além desta classificacdo das mesofases, mencionadas por Friedel, foram observadas
basicamente duas classes gerais de cristais liquidos com relagao ao seu parametro indutor de

fase: o termotropico e o liotropico.
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Figura 2.5: Organizacao ilustrativa das moléculas de um cristal liquido esmético-A com

constituintes elipsoidais [3|. (Carvalho, 2010)

2.3.1 Termotroépico

Os cristais liquidos termotropicos transitam entre fases ao atingirem certas temperatu-
ras [50]. Se a temperatura for muito elevada, o movimento térmico ira destruir a ordem da
fase do cristal liquido e transformar o material em uma fase liquida isotropica. Em tempe-
ratura muito baixa, a maioria dos cristais liquidos tendera a formar um cristal convencional
[30]. Certos cristais liquidos termotropicos exibem uma variedade de fases a medida que a
temperatura é alterada. Por exemplo, ao aquecer um tipo particular de molécula de cristal
liquido podem surgir varias fases esmécticas seguidas da fase nematica e, finalmente, a fase
isotropica & medida que a temperatura aumenta. Um exemplo de um composto que exibe
comportamento de cristal liquido termotrépico é o 4’-pentil-4-cianobifenil (5CB), vide fi-
gura 2.1. Percebe-se uma desagregacao progressiva do ordenamento molecular, as moléculas

tendem a se movimentar (girar e/ou oscilar) rapidamente sobre um ou mais eixos [51].

2.3.2 Liotrépico

Os cristais liquidos liotropicos nao sao substancias puras, mas solugoes de moléculas
anfifilica em um liquido altamente polar, tal como a dgua, por exemplo. Existem vérias com-
binagoes factiveis de componentes para a formacao de agregados moleculares que organizam-
se no espago, exibindo algum grau de ordem (p. ex. acidos graxos em agua, fosfolipideos em

agua etc). A formagado de uma mesofase liotropica, como visto, ¢ dependente das concen-
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tragoes relativas dos componentes da mistura (moléculas anfifilicas e solventes). Portanto,
cristais liquidos liotropicos exibem transi¢oes de fase (nematicos, colestéricos etc) como uma
fungdo da temperatura, da pressdo e da concentragao relativa dos compostos [52], vide fi-
gura 2.6. Historicamente, os liotrépicos foram importantes porque os saboes formam cristais
liquidos quando dissolvidos em &gua e sao um exemplo cotidiano de um cristal liquido lio-
tropico. Hoje, eles também sao importantes como modelos para entender o funcionamento

de membranas biologicas [1].

Parte hidrofilica
('l.b TA@NAA
MICELA Parte hidrof6bica

Figura 2.6: Esquema ilustrativo de cristais liquidos liotrépicos representados por moléculas

anfifilicas soluveis em agua [2]. (Melo, 2015)

2.4 Desclinacao por escape radial

Os cristais liquidos em sua fase neméatica podem permitir diferentes tipos de defeitos
topologicos quando confinados no interior de superficies, sejam elas planas ou curvas. A con-
di¢ao na formacao de tais defeitos é a minimizacao de energia a partir de uma interpretagao

mais geral da densidade de energia elastica livre de Frank-Oseen [1, 30, 50|
1 2 ) \2 . oy Koa o .
f= é(Kll(dw 1)+ Ka(n - rot n)°+ Ks3(nxrot n) )—l—szv(n(dw n)+nxrotn, (2.1)

com Kii, Ky e K33 (K11 = Ky ~ K33 = K) para facilitar o calculo da minimizacao de
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energia e obter a configuracdo de equilibrio do diretor 7n) representando respectivamente
as constantes elasticas das deformacoes ocasionadas pelo ordenamento molecular, devido a
variacao posicional do diretor: afunilar, torcer e flexionar e com Koy sendo a constante de
alongar relacionada as superficies curvas. Para essas superficies, a constante eléstica Koy
tem um papel importante [43, 44] e um possivel defeito formado por tal situagao é a chamada
desclinagao por escape radial |1, 43, 50]. A figura 2.7 representa a configuragao proposta de
um defeito do tipo desclinagao por escape radial numa geometria cilindrica, com o sentido

do escape para baixo -(2).
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Figura 2.7: Visualizacao em 3D de moléculas do tipo bastao formando uma desclinagao
radial com escape na diregdo -Z em um tubo capilar (ndo mostrado) com raio R = 30 um e

altura H = 100 pm [5]. (Melo et. al, 2016)

A orientacao espacial interna do diretor n no tubo capilar é obtida a partir da minimi-
zagao da energia elastica através das equagoes de Euler-Lagrange aplicadas a fungao f (2.1)
em relagao as condi¢oes de contorno [1, 30]. Para um capilar cilindrico reto, uma possivel
solugao do n, em coordenadas cilindricas, que cria uma desclinacao por escape radial é dada
por [43, 50]

n = sen(x(r)),0, cos(x(r)) (2.2)

onde x(r) € o angulo entre o diretor 7 e o eixo z (em coordenadas cartesianas) e apenas tem
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dependéncia radial.

O angulo de ancoramento pode ser obtido a partir da equagao [43]:

X(r) =2 - arctan (}%mn (%)) , (2.3)

onde R ¢ o raio do cilindro capilar que confina a deslocacao radial em escape, e xo o angulo
de ancoramento. O diretor molecular da deslocacao radial em escape e a estrutura com
assimetria por inversao translacional ao longo do eixo quebram a simetria cilindrica do tubo
capilar nematico |5, 7|. Devido & essa estrutura quebra de simetria por inversao translacional
ao longo do eixo, usamos essa desclinagao para propor um diodo multifisico, retificador tanto

de calor, quanto de luz.

2.5 Ancoramento

Uma caracteristica em que as moléculas de cristais liquidos tém de se orientarem as
superficies de contorno do recipiente que as contém é chamada de ancoramento. O ancora-
mento na superficie confinante pode se dar de formas diferentes a depender: da mesofase,
visto que, o efeito de superficie pode reagir de maneira diferente sendo mais ou menos sen-
sivel do que o outro e de como as moléculas se alinham em relagao as superficies ao qual
estdo confinadas, podendo ser: homeotropico (perpendicularmente), planar (paralelamente)
¢ inclinada (quando as moléculas se alinham de maneira a formar um angulo com a normal),
vide figura 2.8.

NLILX
L
TRIAL

c)

Figura 2.8: Tipos de ancoramento constatadas por moléculas de cristal liquido na
superficie de uma estrutura: (a) Homeotropico, (b) inclinado, (c¢) planar [6].

(Silva, 2018)
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A forga das interagoes das moléculas ligadas a superficie nos leva a distinguir o ancora-
mento em dois regimes: forte e fraco. O ancoramento ¢ dito do tipo forte quando as forgas
de superficie sao fortes o suficiente para impor uma orientacao bem definida ao diretor n até
uma certa distancia da superficie. O ancoramento é dito do tipo fraco quando a configuragao
do diretor nao é bem definida, podendo variar rapidamente na superficie. De um modo geral,
a forca de ancoramento relaciona as dimensoes da molécula com a distancia, a qual, esta

forca mantém uma orientacao bem definida ou nao.

2.6 Propagacao Anisotrépica

Sabemos que os cristais liquidos possuem anisotropia nas propriedades fisicas, ou seja,
propriedades como condutividade térmica, permissividade dielétrica e permeabilidade mag-
nética apresentam diferentes valores ao longo do diretor e em direcoes perpendiculares a
ele. Essas propriedades podem ser representadas tensorialmente. As propriedades térmicas
[5, 29, 37, 38, 53] e Opticas [34-36, 41, 44| de um cristal liquido nemético podem ser descritas

por um tensor geométrico de segunda ordem, ou pela métrica [54],

5
Qij = Qisoéij + Qaniso (nmj — ?) = Gij- (24)
Onde,
k
Q) +2Q
Q=<e 7Qiso = sto = % € Qaniso = Q” - QJ_' (25)

sendo n; e n; as componentes do vetor diretor, k;; o tensor condutividade térmica, €; o
tensor permissividade dielétrica, f1;; o tensor permeabilidade magnética, g;; a métrica, e d;;
a delta de Kronecker. Os termos 25, € Quniso representam as condutividades térmicas, per-
missividades dielétricas ou permeabilidades magnéticas isotropica e anisotropica do material,

respectivamente |[7].
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2.7 Propriedades térmicas

Pressupoe-se aqui a teoria geral da condutividade térmica de um cristal liquido nemé-
tico descrito, através da equagao de Fourier (Eq. 2.6), por um tensor simétrico de segunda

ordem relacionando o fluxo de calor ¢; com o gradiente de temperatura da seguinte forma

OT /0,5 11].

orT

" 8xj

g = —k (2.6)

As propriedades térmicas dos cristais liquidos dependem da orientacao local do vetor
diretor n [1, 37]. Em tal condigao de orientac¢do das moléculas, as propriedades anisotropicas
moleculares sao sentidas macroscopicamente, fazendo com que o material, como um todo,
desenvolva propriedades fisicas anisotrépicas, incluindo as térmicas. E conhecido que a con-
dutividade térmica de um cristal liquido nematico é anisotropica, levando a valores diferentes
ao longo do diretor e nas diregoes perpendiculares a ele. Uma formulagao matemética de tal
propriedade é representada pelo tensor de condutividade térmica, onde seus componentes
k;; (em fungdo da soma das condutividades térmicas isotropicas e anisotropicas do material)

em coordenadas cartesianas podem ser escritos como |[1]

kij = kisoéij + kam'so (ninj - %) 5 (27)

tensor simétrico, ja descrito na sessao 2.6, que descreve a orientacao molecular média ao
longo do diretor 7. E ndo nula na fase nemética e vai para zero na fase isotrépica (traco
nulo). H& uma juncao da parte isotropica (escalar) e com a parte simétrica anisotropica. O
9;j (delta de kronecker) é a representagdo métrica do tensor de condutividade térmica no

espago plano, com

ky + 2k
kiso = H * J—v (28)

kaniso = kH - kJ_- (29)
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Os coeficientes kj e k L representam o tensor de condutividade térmica das moléculas
do cristal liquido (semelhante a uma haste) nas dire¢oes paralelas e perpendiculares ao eixo
major da molécula tipo bastao, respectivamente (com kj > k). Este resultado nos permite
esperar que devido a uma deformacao nas superficies isotérmicas no sentido da desclinagao,
criando uma concavidade na direcao do eixo longitudinal, a direcao que produz a maior
condutividade térmica seja a direcao do escape: -Z. A anisotropia térmica ocasionada por
tal efeito forgara a transferéncia de calor na diregao -Z a convergir para o eixo longitudinal
(maior) favorecendo o escape e apresentando a maior condutividade térmica na dire¢ao
“direta” do diodo. No sentido oposto o fluxo de calor tendera a se dispersar em torno do
eixo principal, dificultando o fluxo térmico e apresentando menor condutividade térmica na
direcao "inversa” do diodo. O termo transferéncia de calor é assim designado como a energia
térmica em transito devido a uma diferenca de temperatura no espaco. A transferéncia de
energia ocorre em um sistema da regiao de maior temperatura para a de menor temperatura.
Neste trabalho, utilizamos o cristal liquido 5CB (5-cyanobiphenyl) [31-33], um material
termotropico cujas propriedades dependem da temperatura. Nas condutividades térmicas

moleculares kj e k L, implementamos tais dependéncias usando as equagodes [32]

ki = ko + k(T = Tg) + ko (Te = T)°1, (2.10)

kJ_ :ko"‘kl.(T—TN[)—|—]€17J_(TC—T)O”‘, (211)

onde ko, ki, ki), k1,1, Tn1, Tc,q) e ag sao constantes especificas do material 5CB
estabelecidas por Ahlers et al. [32]| relatando os resultados experimentais para as condu-
tividades térmicas na fase nematica. O aumento do valor local da temperatura causara
alteracoes na condutividade térmica do 5CB. Mais especificamente, uma diminui¢ao da con-
dutividade térmica molecular na dire¢ao paralela k| e uma tendéncia de manutencao da
condutividade térmica na direcao perpendicular &k, até a temperatura de transicao de fase
nemética isotropica (Tyy), vide figura 2.9. Portanto, a condutividade térmica anisotropica
global do sistema, kj — k1, tende a diminuir aumentando a temperatura, pois, ocorre uma

maior dispersao da orientacao das moléculas ao se aproximar da temperatura de transicao
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(Tnp).

A defini¢do para retificacao térmica adotada seguiu a equagao (2.12). Aqui, AT; =
T, — 1o € a diferenca entre a mais alta temperatura em uma base, abaixo produzida pelo
calor bombeado no cilindro quando se trabalha na configuracao inversa (diregdo de menor
condutividade térmica), T}, € a temperatura inicial Tj na base oposta mantida constante
durante toda a simulagao. De maneira anéloga, temos ATy = Ty; — Ty quando estiver
trabalhando na configuragao direta (dire¢do de maior condutividade térmica). A retifica¢ao
encontrada por tal sistema foi da ordem de = 4%. [5]

AT, — ATy

AT (2.12)

Retificacao Termica =

2.8 Propriedades dielétricas

A orientagao do versor diretor n determina as propriedades térmicas e dielétricas do
cristal liquido nematico. Assim, tem-se um tensor condutividade térmica (k;;), descrito
em |5, que varia com o posicionamento molecular e seus parametros sdo caracteristicas do

material e da temperatura. De forma similar, tem-se o tensor permissividade elétrica [1], €;;:

05
€ij = €iso0ij T €aniso <ninj — EJ) ; (2.13)

onde, d;; sao os elementos de permissividade isotrépica homogénea; n; e n; sao coordenadas

do diretor;

2
€iso = HTQ; (214)

€aniso — €| — €L- (215)

e €| e €, sao as permissividades dielétricas na direcao paralela e perpendicular ao diretor.

Essas duas ultimas sao definidas a partir dos indices de refracao para os raios extra-

ordinérios (n.) e ordinérios (n,) usando as relagdes | = n? e e, = n2 , definidas em [1].
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Descritos em |7, 55|, tém-se:

2(An), T\"

ne~ A— BT + <3”) (1—7) , (2.16)
(An), T\’

TLO%A—BT—T 1—7—_‘ s (217)

onde, T é a temperatura que a molécula esta submetida e, A, B, (An,), § e T, sdo constantes

com base em experimentos. de acordo com [55], para o cristal liquido nematico 5CB.

Podemos definir a retificagao 6ptica como

NN

(2.18)
AE?

Retificacao Optica =

onde AE? = Ef, — E2,,AE} = E}; — E?; e E;,(E.,) ¢ a magnitude do campo elétrico
da onda eletromagnética no interior (exterior) na diregao reversa do diodo 6ptico. Assim,
E;,(E.,) tem a mesma representagao, ¢ f indica a dire¢do direta do diodo.

A explicagdo para o sentido direto 6ptico 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 inversao translacional
ao longo do eixo faz com que a luz siga mais facilmente na direcao oposta a desclinacao radial
em escape e com mais dificuldade na mesma direcao da desclinacao. Esse resultado pode ser

visto em sistemas semelhantes relatados em [20].

2.9 Diodo multifisico a base de Cristal Liquido Nematico

Para a proposta da pelicula multifisica, usamos a ideia do dispositivo multifisico [7| em
formato de tronco de cone [29], utilizamos a desclina¢ao por escape radial estudada por Melo
[5], onde ele viu que a diregao direta do diodo térmico estd no mesmo sentido do escape.
Dessa maneira, uma configuracao semelhante para tentar retificar luz, o que fez com que o
dispositivo ja estudado termicamente, fosse utilizado para ambas fungoes, como mostrado

na figura 2.9.
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Figura 2.9: Representacao do diodo multifisico com geometria cilindrica. Visao axial do
tubo capilar confinando a desclinagao de escape radial na direcao —2%. Para os resultados
de Melo [5] et. al, a diregao direta térmica do diodo é na diregao da desclinac¢ao radial em
escape, enquanto que no trabalho de Santos et. al |7] e Andrade [8] dire¢do direta optica é

na dire¢ao +2). (Santos et. al, 2018)

Os resultados apresentados no capitulo 3 enfatizam a retificacao 6ptica, uma vez que
temos resultados para retificacao térmica de uma desclinagao radial em escape na literatura
[29]. Para isso, usamos o campo molecular da desclinagao (Eq. 2.2) e as propriedades mo-
leculares dependentes da temperatura, (Eq. 2.16 e 2.17), do cristal liquido neméatico 5CB
para obter as componentes do tensor (Eq. 2.13) de condutividade térmica, permissividade
dielétrica e permeabilidade magnética no software COMSOL Multiphysics. Definida a dire-
¢ao do fluxo de calor, resolvemos as equagoes de Fourier e Laplace no COMSOL para obter

o campo espacial de temperatura e as equagoes de onda eletromagnética.

,Y,2
qgi = — Z kijajT(xv Y, Z)a (219)
J
T,Y,2

?:7j

Vxu(VxE)—kE=0 (2.21)
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onde ¢; é a componente do fluxo de calor ¢ proporcional ao gradiente de temperatura
T, k;; ¢ o tensor de condutividade térmica e o sinal negativo indica que a transferéncia de
calor ocorre na dire¢gao da diminui¢ao da temperatura [5], p, é permeabilidade magnética
relativa, E o campo elétrico aplicado em uma (ou outra) base, ko nimero de onda, €, é a
permissividade elétrica relativa, w a frequéncia caracteristica de oscilacao, €y a permissividade

elétrica no vacuo e o a condutividade elétrica.

2.10 Pelicula multifisica & base de Cristal Liquido Nema-
tico

Nesta tultima sessao destacamos o diferencial deste trabalho com outros existentes na
literatura, exibindo algumas nomenclaturas e explicitando outros itens serao importantes
para o entendimento do Capitulo 3 de Resultados.

Na figura 2.10 temos explicitamente o que ¢é a relagao entre os raios R, de um diodo
tronco de cone dentro da pelicula. Para efeito de simplificacao do desenho, nessa figura temos
apenas 1 diodo. Na imagem temos que o raio maior do diodo é 75 um entao automaticamente
o raio menor do tronco de cone terd 37,5 um pois a razao entre os raios R, ¢ 0,5. A relevancia

dessa variavel para a retificagao multifisica é mostrada no capitulo seguinte.

Rr —

z
y‘_‘I/'x

Figura 2.10: Representagao de um diodo tnico com geometria tronco de cone numa caixa.
Tamanho da caixa: 150 um x 150 um x 35 pm, Raio maior R = 75 um e razao entre os

raios R, = 0,5.
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Apresentando a geometria usada nas simulagoes dentro do COMSOL Multiphysics
temos a figura 2.11, onde todos os diodos sao iguais possuindo raio maior R = 75 um, razao
entre os raio R, = 0,5 e altura H = 35 um, estando todos eles confinados dentro da caixa

de borossilicato, formando a assim a pelicula retificadora estudada neste trabalho.

Figura 2.11: Representagao dos 25 diodos multifisicos numa caixa de borossilicato

formando a pelicula.

Assim como no trabalho de Santos et. al [7], o sentido direto, ou seja, o sentido em que
ocorre a retificacao optica, é o sentido +2. A diferenca é que neste trabalho, para as nossas
simulagoes, o fluxo térmico sempre flui no mesmo sentido independentemente do sentido da
onda plana, sendo o sentido 42 como escolhido para o fluxo de calor, como é mostrado na

figura 2.12.
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Figura 2.12: Visao lateral de 25 diodos multifisicos numa caixa de borossilicato formando a

pelicula. Indicacao do sentido fluxo de calor e sentido da onda eletromagnética plana

utilizado para as simulagoes.
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CAPITULO 3

RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Introducao

Uma pelicula de diodos, diodos térmico-6pticos, esta sendo apresentada neste trabalho.
Sabemos que um diodo é um elemento que dificulta o fluxo em uma direcao, mas facilita
a passagem no outro. Neste estudo, investigamos como projetar, analisando parametros
geométricos e fisicos, uma pelicula de diodos térmico-6pticos a partir de cristais liquidos
neméticos confinados em uma cavidade com geometria tronco de cone. O propoésito é estudar
a eficiéncia de uma pelicula de diodos térmico-6ptico a base de cristal liquido visando gerar
a maxima retificagdo térmica e optica possiveis. A retificacao térmica e dptica sdo processos
fisicos importantes nos quais o calor e o campo elétrico fluem facilmente em uma direcao,
mas muito mais dificil na dire¢ao oposta. Uma vez bem entendido, estes fendmenos atrairam
crescente atencao cientifica nos ultimos anos, devido as suas excelentes aplicagoes (p. ex.
transistores, circuitos logicos, lentes transitions, diodos térmicos, peliculas para vidro de

carro, etc) no gerenciamento térmico e 6ptico.

24
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3.2 Retificacao Térmica

Propomos uma pelicula de retificacao térmica composta por diodos térmicos cristalinos
individuais [29] em uma caixa confinante (Figura 3.1), que pode ser usada em janelas de
vidro. Para as simulacgoes realizadas, o material da caixa de confinamento foi um vidro de
borossilicato transparente [56], contendo 25 diodos térmicos, em tubos formato de tronco
de cone, mantendo o cristal liquido transparente 5CB [57| formando uma desclina¢ao por

escape radial na direcao -2.

. 1T 1T 1 1
296.07 296.37 296.66 296.96 297.26

Figura 3.1: Superficies isotérmicas de uma pelicula retificadora térmica de borossilicato
contendo 25 diodos a base de cristal liquido nemaético (5CB). A pelicula é um quadrado de
750 wm com 100 pm de altura. Os outros parametros sao fluxo de calor Q = 5 kW /m?,
temperatura inicial T = 296 K, raio maior do tronco de cone R; = 75 um, razao entre o
raios R, = 0,5, altura H = 100 pum e angulo de ancoragem y, = 60°. Para esses

parametros, a retificacao ¢ de cerca de 17%.

Na configuragao da Figura 3.1, assim como em diferentes configuragoes que serao apre-
sentadas posteriormente, a retificacao estd bem abaixo de 1266 % para os diodos individuais
[29], porque agora temos troca de calor com o material isotropico entre os diodos, prejudi-

cando a retificagao. Essa troca de calor, que nao foi considerada em trabalhos anteriores
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[5, 29], foi implementada para aumentar a realidade das simulagées. Em todas as simulagoes,
a pelicula apresentou uma diregao direta quando o calor flui na diregao -Z (a mesma do diodo

isolado [29]), ou seja, do raio menor para o maior.

A temperatura ambiente e o fluxo de calor sao aspectos relevantes para aplicagoes
reais em que podem variar com o dia. A Figura 3.2 apresenta a influéncia da temperatura
ambiente e a Figura 3.3 do fluxo de calor na retificagao da pelicula. Percebemos que a
retificacdo aumenta de 1 % para 25 % ao substituir a 4gua por 5CB nos tubos tronco de
cone. Esse aumento ocorre devido a assimetria de inversao espacial da desclinacao de escape
radial do cristal liquido [7]. Também observamos que a retifica¢ao é robusta contra diferentes
valores da temperatura ambiente e do fluxo de calor interno. Esse comportamento ocorre
porque o aumento da condutividade térmica do borosilicato [56] repara a diminuigao da
condutividade térmica de 5CB [32], mantendo a retificagdo praticamente constante. Essa

robustez contra influéncias térmicas é um recurso excelente para aplicacoes tecnologicas.

2?6 2?8 3(|)0 3(|)2 3(|)4 3(|)6
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8,25 - 25
m ] C
E" - -
@ -
=15 —m— 5CB —15
(o) - —e— \Water -
la 7 C
o 107 —10
U - -
w ] C
D 5] ~5
()} § C
[+ ] oo 0 0 0 0 00 0o 0 0 0 0o 0 0 0o o 0o oo L
0_ T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T _O
296 298 300 302 304 306
To[K]

Figura 3.2: Retificacao versus Temperatura inicial Tj para um fluxo de calor Q = 5
kW /m?2. Os parametros utilizados nessa simulagao foram: altura H = 35 um, razao entre

os raios R, = 0.5, raio maior R; = 75 wme angulo de ancoramento yg = 60°.
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Figura 3.3: Retificacao versus fluxo térmico (Q para uma temperatura inicial 7 = 296 K.
Os parametros utilizados nessa simulagao foram: altura H = 35 um, razao entre os raios

R, = 0.5, raio maior R; = 75 um e angulo de ancoramento xo = 60°.

Como deve ser configuracao da forma dos diodos para que a retificagao seja maxima?
A Figura 3.4 mostra como a retificacao térmica muda para cada valor de razao entre os
raios R, = % dos tubos tronco de cone individualmente. Vemos que, para RR = 0,4, ha
cerca de 31 %, que foi a retificacdo maxima obtida alterando os parametros. Para R, ~ 1,
a retificacao é baixa [5, 7, 29| devido a isotropia dos diodos individuais. Se apertarmos
demais o tronco de cone, a retificagdo caird novamente [29] mas nao se cancelara, devido a

anisotropia molecular da desclinacao por escape radial. Esses comportamentos confirmam

resultados anteriores sobre a importancia da forma na eficiéncia da retificagao [13, 26, 58|.
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Figura 3.4: Retificacao versus diferentes valores de razao entre os raios R, = % do
mailor

tronco de cone. Os parametros utilizados nessa simulagao foram: altura H = 35 um, raio

maior R; = 75 pum, angulo de ancoramento o = 60° e fluxo de calor Q = 5 kW /m?.

A espessura da pelicula é uma caracteristica critica da eficiéncia da pelicula de reti-
ficadora e da quantidade de material usado para produzi-lo. Assim, medimos a retificacao
térmica para diferentes espessuras e exibimos os resultados na Figura 3.5. Observamos que
a eficiéncia do filme diminui com a espessura, da mesma forma que o diodo unico [5, 29|. Tal
diminui¢ao ocorre porque o aumento na altura dos diodos implica na reducao da anisotropia
da translagao ao longo de seus eixos, fator essencial para o fenomeno da retificacao [13, 26].
Além disso, aumentar a retificacdo com a diminuicao da espessura da pelicula favorece a

economia de substancias e a miniaturizacao da pelicula.
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Figura 3.5: Retificagao versus diferentes alturas H. Os parametros utilizados nessa
simulagao foram: razao entre os raios R, = 0.5, raio maior R; = 75 um, angulo de

ancoramento yo = 60° e fluxo de calor Q = 5 kW /m?.

O ntmero de diodos na pelicula também influencia a quantidade de material utilizado
em sua fabricacao. A acao desse nimero na retificacao da pelicula estd na Figura 3.6.
Observa-se que poucos diodos sao suficientes para produzir a eficiéncia final da pelicula
e esse desempenho é praticamente independente do ntmero de diodos, o que é um ponto
positivo do ponto de vista de custo computacional por nao se fazer necessario simular com
muitos diodos (como por exemplo 100 diodos, 10x10). Esse comportamento aumenta porque
o volume com o material isotrépico e o com o diodo térmico aumenta com a extensao do filme.
Essa propriedade é desejével porque garante que a eficiéncia da pelicula é independente de

seu tamanho.
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Figura 3.6: Retificagao versus nimero de diodos, para um diodo em uma caixa de 150 pum
x 150 pm x 35 pm até 25 diodos em uma caixa de 750 um x 750 um x 35 pm. Os outros
parametros sao fluxo de calor Q = 5 kW/m?, temperatura inicial Ty = 296 K, raio maior
do tronco de cone R; = 75 um, razao entre o raios R, = 0,5, altura H = 35 um e angulo de

ancoragem Yo = 60°.

3.3 Retificacao Multifisica

Uma vez entendido como os pardmetros controlam a retificacao térmica da pelicula,
podemos analisar os resultados da retificagao multifisica, que neste trabalho sera térmica e
optica. Nesta subsecao mostramos como a retificacao 6ptica do mesmo conjunto de diodos

se comporta uma vez que existe um fluxo térmico, como detalhado na secao 2.9.

Na Figura 3.7 a retificagao 6ptica muda para cada valor de razao entre os raios R, =
% dos tubos tronco de cone individualmente. Vemos que, para RR = 0,76, temos
impressionantes 1057 %, que foi a retificacao 6ptica maxima obtida alterando os parametros,
esse comportamento indica que hé uma espécie de interferéncia construtiva entre a onda
plana e tubo tronco de cone confinante quando RR esta entre 0,6 e 0,8. Entretanto a razao

entre os raios indo pra 1 (RR = 1), vemos a tendéncia de queda, mostrando que pra um

cilindro (diodo reto) [7] onde a retificagao é em torno de 3 %, a geometria ter um tronco de
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cone influencia positivamente nos valores.
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Figura 3.7: Retificagao versus diferentes valores de razao entre os raios () de uma pelicula
de diodos em formato tronco de cone confinando um cristal liquido nematico (5CB) na
configuracao de desclinagao por escape radial. Os parametros utilizados nessa simulagao
foram: raio maior R; = 75 pum, altura H = 35 um, comprimento de onda A = 50 um,
angulo de ancoramento xo = 60°, fluxo de calor Q = 5 kW/m? e intensidade de campo

elétrico E = 1 V/m

A altura do diodo implica diretamente na espessura da pelicula, quanto menos material
for utilizado, menor o custo para produzir. Aqui na Figura 3.8 percebemos que os valores
de retificacao em funcao da altura dobram seguindo a seguinte regra: a partir de aproxi-
madamente H = 60 pym o valor de retificacao dobra a cada 20 micréometros, como pode ser
visto na imagem. Esse resultado mostra que quanto maior a altura, mais material existe
para desviar a luz, fazendo com que ocorra esse aumento na retificagdo. Aqui temos um
dilema. Revisitando a Figura 3.5 de retificagao térmica em funcao da altura podemos notar
que é o comportamento oposto, de queda de retificagdo com o aumento da altura, significa
que seria necessario escolher um valor de altura em que ambas retificagoes tivessem valores

bons. Entre outros motivos, a escolha de todas as simulagoes serem feitas com H = 35 um,
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pois a retificacdo térmica é da ordem de 27 % e a retificacao 6ptica na ordem de 110 %.
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Figura 3.8: Retificagao versus Altura para diferentes valores de altura H de uma pelicula
de diodos em formato tronco de cone confinando um cristal liquido nemaético (5CB) na
configuragao de desclinagao por escape radial. Os parametros utilizados nessa simulagao
foram: raio maior R; = 75 um, Razao entre os raios R, = 0.5, comprimento de onda
A = 90 pum, angulo de ancoramento y, = 60°, fluxo de calor Q = 5 kWW/m? e intensidade de

campo elétrico E =1 V/m.

Estudamos também que efeito na retificacao 6ptica teria ao alterarmos o raio maior
do diodo dentro da caixa, limitando-o ao tamanho méaximo de 75 pum usado nas demais

simulagoes. Mantemos aqui a razao entre os raios como sendo R, = 0.5.

O comportamento depende da quantidade diodos, e de o que vamos chamar aqui, de
"contra-diodo". O contra-diodo é o material isotrépico que fica entre os diodos e que tem o
formato de tronco de cone no sentido contrario ao nosso, que é um aspecto suficiente para
gerar anisotropia e gerar assim retificagao na diregao contraria. O diodo e o contra-diodo
ficam competindo um com o outro. O material sem diodos nao tem retificagdo, mas quando
se coloca os nossos diodos, a retificagao surge. Aumentando o raio maior dos nossos diodos,

também aumentam a razao entre os raios dos contra-diodos. Estes produzem um maximo
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de contra-retificacdo (ou seja, de retificagdo no sentido contrario ao nosso) para um certo
raio maior (que na figura é proximo de 60 ) e depois eles perdem a disputa para os nossos

diodos, pois a retificagao que medimos volta a subir.
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Figura 3.9: Retificacao versus raio maior para diferentes valores de raio maior R; de uma
pelicula de diodos em formato tronco de cone confinando um cristal liquido nemético
(5CB) na configuragao de desclinagao por escape radial. Os parametros utilizados nessa
simulagao foram: razao entre os raios R, = 0.5, comprimento de onda A = 50 um, angulo
de ancoramento yo = 60°, fluxo de calor Q = 5 kW /m? e intensidade de campo elétrico E

=1V/m.

O comprimento de onda é um fator de muita importancia nesse dispositivo, pois sera
ele pode ser submetido aos mais diversos comprimentos de onda do espectro eletromagnético
e pode apresentar diferentes comportamentos. Analisamos aqui apenas comprimentos de
onda na regiao dos micrometros pois foi a utilizada para as simulagoes anteriores.

A retificagao tem uma oscilagdo acentuada entre 40 ym e 70 pm onde (R; < \) e uma
queda brusca para A > 70 pm, ou seja (R; > A). Quando o raio da guia de onda fica da

ordem do comprimento de onda que ela propaga, a guia deixa de propagar, fazendo com
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que retifica¢do caia quando A se aproxima de 75 pum [59, 60]. A oscila¢@o inicial entre 40

pm e 70 pm pode indicar um estado transitorio por se aproximar desse estado de corte de

propagacao da guia de onda.
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Figura 3.10: Retificagao versus comprimento de onda para diferentes valores de
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comprimento de onda A de uma pelicula de diodos em formato tronco de cone confinando

um cristal liquido neméatico (5CB) na configuragao de desclinagao por escape radial. Os

parametros utilizados nessa simulacao foram: raio maior R; = 75 um, razao entre os raios

R, = 0.5, angulo de ancoramento Yo = 60°, fluxo de calor Q = 5 kW /m? e intensidade de

campo elétrico E =1 V/m.
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CAPITULO 4

CONCLUSAO

Na primeira parte do trabalho, nés vimos que um cristal liquido nematico 5CB, na
presenca de um defeito topologico chamado desclinagao de escape radial confinado em um
tubo capilar, produz retificagoes de valores interessantes. Resolvendo as equagoes de difusao
do calor, pelo método dos elementos finitos, utilizando o COMSOL, para a desclinagao na
dire¢do —Z, encontramos uma retificagao térmica de 37 %. Ja a retificagao optica (ja levando
em consideragdo que existe um fluxo térmico) valores entre 118 % e 1057 % e vimos que a
direcao direta do diodo é na direcao +z. A explicacao para tal é através do principio de
Fermat e da birrefringéncia positiva (n| > n,), fazendo com que as dire¢des de frente do

diodo sejam diferentes para a luz e para o calor.

Esses resultados implicam que a pelicula apresenta resultados tao bons ou melhores
do que o diodo estudado isoladamente. O diodo térmico com geometria tronco de cone
retificando calor [29] apresenta 1266 % de retificagdo, enquanto a pelicula térmica tem 37
% porém apresenta robustez contra o fluxo térmico, como ja apresentado nos resultados. O
diodo multifisico com geometria de cilindro reto [7] apresenta retificagdo em torno de 5 %,
enquanto que a pelicula multifisica apresenta pelo menos 118 % de retificacao 6ptica. Isso

mostra a pelicula melhora o desempenho de um tnico diodo.

35
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A pelicula multifisica de cristal liquido nematico proposta pode diminuir o uso de
energia elétrica em diversos ambientes como residéncias, industrias e até mesmo automoveis.
Assim como vimos uma nova utilidade dos cristais liquidos, além de aplica¢oes em telas. O
dispositivo também contribui com a economia de material, ja que retifica simultaneamente
calor e luz. Com isso, podemos usar os parametros de radiagao incidente 1 V/m, fluxo de
calor Q = 5 kW /m?, raio R = 75 um, comprimento H = 35 ym, 4ngulo de ancoragem y, = 60°
e comprimento de onda A = 50 um, e obter uma retificagao dptica de aproximadamente 1057

%.

Para trabalhos futuros, uma possibilidade é a pelicula para retificacao actustica com a
desclinacao de escape radial. Tudo isso pode dar inicio a uma nova geragao de peliculas de
aplicacao sobre vidros para as mais variadas aplicacoes. Isto é devido os baixos custos iniciais
e de manutencao que a tecnologia dos cristais liquidos tem. Além de rapido processo para
chegar ao mercado proveniente da fabricagao e altas taxas de aprendizagem para futuras

melhorias.



APENDICE A

LISTA DE VARIAVEIS

Secao 1.4 - n - Vetor diretor.

Secdo 2.4 - x(r) - Angulo entre o diretor e o eixo z.

Secao 2.4 - R - Raio do tubo capilar.

Secdo 2.4 - o - Angulo de ancoramento.

Secao 2.6 - n; e n; - Componentes do vetor diretor.

Secao 2.6 - k;; - Tensor condutividade térmica.

se¢ao 2.6 - €;; - Tensor permissividade dielétrica.

Secao 2.6 - p;; - Tensor permeabilidade magnética.

Secao 2.6 - g;; - Métrica.

Secao 2.6 - d;; - Delta de Kronecker.

Secao 2.6 - Qo € Quniso - Condutividades térmicas, permissividades dielétricas ou
permeabilidades magnéticas do material. Isotropica e Anisotrépica respectivamente.

Secao 2.7 - k| e k. - Condutividade térmica das moléculas do cristal liquido nas diregoes

paralelas e perpendiculares, respectivamente.
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Secao 2.7 - AT; - Diferenca entre a mais alta temperatura em uma base, abaixo pro-
duzida pelo calor bombeado no cilindro quando se trabalha na configuragao inversa (dire¢ao
de menor condutividade térmica), T;, e a temperatura inicial 7 na base oposta mantida

constante.

Secao 2.7 - ATy - De maneira analoga, temos Ty, — T quando estiver trabalhando na
configuragao direta (diregdo de maior condutividade térmica).

Segao 2.8 - €| e €, - Permissividades dielétricas na dire¢ao paralela e perpendicular ao
diretor.

Secdo 2.8 - n. e n, - Indices de refracio para os raios extraordinarios e ordinarios,
respectivamente.

Secao 2.8 - £ e E, , - Magnitude do campo elétrico da onda eletromagnética no interior
(exterior) na diregao reversa do diodo éptico. Assim, F;,.(E,,) tem a mesma representacao,

e f indica a direcao direta do diodo.
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