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Povzetek

V seminarju bom predstavil orientacijsko urejanje molekul v tekocekristalnih lupinah. V
ta namen bomo uporabili Lebwohl-Lasherjev mrezni model, ravnovesne strukture pa poiskali
z metodo Monte Carlo. V zadnjem delu seminarja se bomo dotaknili moznosti vplivanja na
stevilo topoloskih defektov z odzivom molekul teko¢ega kristala na zunanje elektri¢no polje. Na
kratko bom predstavil tudi hipoteze o tvorbi periodi¢nih struktur s povezovanjem nematskih
lupin.
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1 Uvod

Tekoce kristale je odkril kemik Friedrich Richard Reinitzer ze leta 1888. Pri holesteril benzenoatu je
opazil dve talisci pri 145 °C in 178, 5 °C, med katerima je prepoznal tekocekristalno fazo. Kasneje je
bilo odkritih Se ve¢ takih materialov, med njimi tudi taki s tekocekristalno fazo pri sobni temperaturi.

Dandanes se dnevno sre¢ujemo s tekoc¢imi kristali, ¢e se tega zavedamo ali ne - najveckrat jih
nosimo kar v zepu - v ekranih pametnih telefonov ali roé¢nih urah. Dobro poznavanje lastnosti teko¢ih
kristalov je zato v dobi hitrega tehnoloskega razvoja zelo pomembno. V prvem delu seminarja bom
na kratko predstavil tekoce kristale, njihovo delitev in znacilnosti. Nato se bom v drugem delu
osredotocil na ograjene tekoce kristale, kjer se bomo med drugim srecali tudi s topologkimi defekti.
Podrobneje bom predstavil mrezni Lebwohl-Lasherjev model in racunalniske simulacije Monte Carlo.
Za konec bom namenil nekaj besed Se nekaterim odprtim vpraSanjem na temo nematskih lupin.

2 Tekoci kristali

Snovi v naravi najdemo v razlicnih agregatnih stanjih. NajocitnejSa so trdno, tekoce, plinasto in pri
visokih temperaturah Se plazma. Zdi se, da je s tem delitev snovi dobro definirana, toda v resnici meje
niso povsem jasne. Poleg omenjenih stanj poznamo Se Stevilna druga, imenovana mezofaze. Med
trdnim in tekoCim agregatnim stanjem tako govorimo o tekocih kristalih: Ureditev molekul tekocega
kristala je podobna trdninam, a ima snov lastnosti tekoc¢ine. Ker so meje med stanji zabrisane, bi
radi uvedli fizikalno opazljivko, ki bo opisala stopnjo urejenosti molekul in s tem pomagala loc¢iti
med urejenimi tekocekristalnimi fazami in navadno izotropno tekoc¢ino.

Organske molekule tekocega kristala si predstavljamo kot podolgovate palcke, vzdolz katerih
definiramo enotski vektor u;. Povpre¢no orientacijo molekul oznac¢imo z enotskim vektorjem n, ki
ga imenujemo direktor. Nadalje definiramo kot € med direktorjem in smernim vektorjem posamezne



molekule (slikav sredini). Ker so molekule v povpre¢ju nepolarne, ne razlikujemo med vektorjema
u; in —u;. Definirajmo parameter urejenosti S po [1] kot

S = (Py(cos)) = <;cos2a—%>. (1)

Tu (---) pomeni prostorsko in ¢asovno povprecenje drugega Legendrovega polinoma.

Kadar sta direktor in smerni vektor molekule vzporedna (§ = 0), je po enacbi parameter
urejenosti molekule S = 1. Ce to velja za veliko stevilo molekul (ansambelsko povprecenje v trodi-
menzionalnem prostoru v enac¢bi ) imamo opravka z idealno urejeno nematsko fazo. Za popolni
nered je S = 0 in povpreéna vrednost (cos?(d)) = 1/3. Takrat govorimo o izotropni fazi. Razlog,
Ansambelsko povprecenje P;(cos#) = cosf po celem prostorskem kotu df) je namre¢ vselej enako 0,
ker molekule nimajo polarnega reda. Zato moramo uporabiti visje multipole in prvi z netrivialnim
rezultatom je kvadrupol, torej cos? §. Na primeru feromagneta, kjer so molekule polarne, zadostuje
ze cosf.

Omenimo 8e, da razlikujemo med poloZajsko in orientacijsko urejenostjo. V prvem primeru go-
vorimo o urejenosti molekulskih tezis¢, v drugem pa o poravnanosti molekul.

Slika 1: Razli¢ne tekocekristalne faze. Z leve proti desni: Smekticna faza A - polozajska in orienta-
cijska urejenost, nematska faza - orientacijska urejenost (S med 0,9 in 0, 3) in neurejena izotropna
faza (S =0).

Pomemben vpliv na vrednost parametra urejenosti ima temperatura snovi (slika . Visja je
temperatura, vecja je neurejenost molekul. Do temperature prehoda Tn; je graf ureditvenega para-
metra zvezen, nakar sledi nezvezen fazni prehod med nematsko in izotropno fazo. Podati teoreti¢no
napoved temperaturne odvisnosti ureditvenega parametra ni enostavno. Teorije so zapletene in vse-
bujejo vrsto poenostavitev, zato se, ¢e nas to zanima, pogosto zadovoljimo z rezultati eksperimentov.

3 Ograjeni tekoci kristali

Morda se zdi, da lahko tekoci kristal zavzame poljubno obliko v prostoru. Do neke mere to sicer
drzi, nujno pa se je zavedati, da na molekularnem nivoju na vsaki sti¢ni ploskvi veljajo doloceni
robni pogoji. Govorimo o sidranju molekul [1] tekocega kristala na povrsino zunanjega medija. V
nadaljevanju se bomo dotaknili velikega vzorca nematika in sfernosimetriénih tekocekristalnih lupin
ter moznih robnih pogojev. Med opazovanjem, predvsem v primeru sfernosimetri¢nih primerov, se
bomo srecali z deformacijami in topoloskimi defekti tekoc¢ih kristalov.
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Slika 2: Odvisnost ureditvenega parametra od temperature. Pri temperaturi prehoda T opazimo
fazni prehod med nematsko in izotropno fazo. Teko¢i kristal znan pod imenom 5CB ima temperaturo
prehoda pri 35 °C.

3.1 Elasticne deformacije nematskega kristala

Vzemimo plast tekoCega nematika, ki ga ograjujeta vzporedni stekleni ploséi (slika [3)). Na stic¢ni
povrsini je orientacija podolgovatih molekul zelo dobro dolo¢ena. Poravnajo se bodisi vzporedno
bodisi pravokotno na mejno ploskev. V prvem primeru gre za homeotropne ali normalne robne
pogoje, v drugem pa homogene ali planarne.
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Slika 3: Molekule nematika ograjene med dvema steklenima plos¢ama. Homeotropna struktura levo
in planarna struktura desno.

V velikem vzorcu ograjenega nematika, dale¢ stran od sti¢nih sten, se le redko sre¢camo z de-
formacijami direktorskega polja. Pravimo, da je vzorec medeformiran ali da direktorsko polje ni
krajevno odvisno n # n(r). Toda Ze preprosta sfernosimetri¢na geometrija (slika [4) s poljubnimi
robnimi pogoji zahteva krajevno odvisnost direktorskega polja, torej n = n(r).

Ni pa nujno, da je glavni razlog za deformirano direktorsko polje kombinacija robnih pogojev
v dani geometriji. Na orientacijo molekul v prostoru lahko namre¢ vplivamo tudi z zunanjim elek-
triénim poljem in s tem deformacijo direktorskega polja vsiljujemo.

3.2 Defekti v nematskem kristalu

Defekti ali nezvezne deformacije nematika so pogost in pomemben pojav. V realnem vzorcu je name-
sto homogenega direktorskega polja pricakovati nakljuéno urejene domene, znotraj katerih je polje
vsaj priblizno homogeno. Na stiku domenskih sten ostane tocka, linija ali stena, kjer ni mogoce
dolo¢iti smeri direktorja. Pravimo, da ima teko¢i kristal tam topoloski defekt [1,2].

Za tanko sfernosimetri¢no lupino s planarnimi robnimi pogoji obstajata vsaj dve tocki, kjer je
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Slika 4: Bipolarna konfiguracija topoloskih defektov (a) in (b) tetragonalna. (a) Z rdeco piko je
oznacen tockast defekt na polu nematske lupine in s ¢érticami lokalni direktor ter (b) s ¢rnimi pikami
so oznaceni polozaji topoloskih defektov in s érticami mozna oblika direktorskega polja. Zaradi same
geometrije nematske lupine je v obeh primerih ocitna tudi krajevna odvisnost direktorskega polja.
Vzeto iz [3] in [4].

smer direktorja nedolocena. To sta severni in juzni pol krogle, ki tvorita tako imenovano bipolarno
konfiguracijo (slika [f[a)). Tudi naSe lasisée, ki naj bo v tem primeru zgornja polovica krogle, ima
tocko, kjer ni doloceno, v katero smer padejo lasje.

V topoloskem defektu tekocega kristala in njegovi okolici snov ni ve¢ nematik. Pride namre¢ do
zmanjS$anja stopnje ureditve S in celo do prehoda v izotropno fazo. Odvisno od geometrije govorimo
o tockastih ali linijskih defektih nematika. V prvem primeru obstaja tocka in njena okolica (radij
defekta je priblizno 0,5 — 10 nm), kjer je direktorsko polje nedoloceno, v drugem pa je to cela linija
tekocega kristala.

Podrobneje si oglejmo dvodimenzionalni problem. Direktor n = n(z,y) naj lezi v ravnini zy,
kjer ga lahko z vpeljavo parametrizacijskega kota (z,y) zapiSsemo kot n = (cosf,sinf). Nadalje
predpostavimo, da je izhodis¢e koordinatnega sistema v sredis¢u defekta. Predstavljajmo si po-
ljubno zaklju¢eno zanko, ki obkrozi defekt kristala. Pri potovanju vzdolz zanke se smer direktorja n
spreminja. Ko prispemo v zacetno tocko, ugotovimo, da je 8(p+27) = 0(p) 4+ 27m, kjer je ¢ polarni
kot v ravnini zy in m celo ali polcelo stevilo, ki mu pravimo tudi moé defekta [1] in je parameter, s
katerim lo¢imo med defekti. V primeru polarne ureditve molekul (npr. v magnetnih sistemih) polceli
m niso dovoljeni.
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Slika 5: Defekti razlicnih moci. Crtice oznacujejo lokalni direktor nematika, ¢rne pike pa tockaste

defekte. Vzeto iz [5].

Vsoto moci vseh topoloskih defektov povrSine imenujemo topoloski naboj, ki pa ima zelo po-



membno omejitev. Francoski matematik in teoreticéni fizik Poincaré [4] je namreé ugotovil, da mora
biti topoloski naboj na sferiéni povrsini vselej enak 2. V primeru bipolarne konfiguracije sledi, da je
moc¢ posameznega defekta m = 1. S primerjavo slik (a) in 5| hitro ugotovimo, da je temu res tako.
Mozne pa so tudi druge konfiguracije. Zelo pogosta je tetraedri¢na postavitev defektov z mocjo
m = 1/2. Skupni topoloski naboj take konfiguracije je prav tako 2, le da je direktorsko polje povsem
drugacno (slika b)) Pojavi se vprasanje, katera konfiguracija je bolj verjetna.

Vsak posamezen topoloski defekt elasti¢no deformira okolisko direktorsko polje, kar je energijsko
neugodno. Tudi lokalno stopljen tekoci kristal v sredis¢u topoloskega defekta slabo vpliva na prosto
energijo. Energija take elasti¢ne deformacije je sorazmerna z m? [1]. Za primer tetraedri¢ne konfi-
guracije je 4-m? = 4-(1/2)? = 1, torej E o 1. Podoben ra¢un za bipolarno konfiguracijo pove, da je
E « 2. Oc¢itno je tetraedri¢na konfiguracija s Stirimi polovickami energijsko ugodnejsa od bipolarne
konfiguracije.

Izkaze se, da defekti preko elasti¢ne deformacije direktorskega polja med seboj interagirajo. La-
stnosti interakcije kazejo na podobnost topoloskega in elektricnega naboja. Topoloski defekti istega
predznaka se odbijajo, medtem ko se nasprotno predznaceni privlacijo. Pogosti so tudi primeri, kjer
defekt razpade v dva ali vec¢ sibkejsih defektov. Pri tem se skupna mo¢ ohranja ), m; = konst.
Torej lahko defekt z m = —1 razpade v dva defekta, vsakega z m = —1/2. Obraten proces razpada
imenujemo zlivanje topoloskih defektov. Zlivanje nasprotno predznacenih defektov je po analogiji
z elektricnimi naboji znano pod imenom anihilacija. Na sferi¢nih povrSinah velja Se Poincaréjeva
omejitev o skupnem topoloskem naboju.

4 Mrezno modeliranje tekoc¢ih kristalov

Dandanes so mrezni modeli na podrocju teoreti¢ne fizike iz ve¢ razlogov zelo popularni. Poleg
racunske preprostosti je morda Se najpomembnejsi razlog ta, da je nekaj modelov celo analiti¢no
resljivih in s tem ponujajo nekoliko globlji vpogled v delovanje narave.

Mrezno modeliranje je eno izmed najpreprostejsih nac¢inov modeliranja tekoc¢ih kristalov. Obic¢ajno
jih uporabimo za opis sistemov, kjer translacijske prostostne stopnje niso zelo pomembne, kot npr.
pri obravnavi nematikov. V mreznem modelu so teziS¢a molekul vedno v oglis¢ih kubi¢ne mreze z
mrezno konstanto a, medtem ko je njihova orientacija poljubna. Odvisno od interakcijske energije
molekul in poenostavitev poznamo ve¢ vrst modelov.

4.1 Lebwohl-Lasherjev mrezni model

V modelu, ki sta ga zasnovala Lebwohl in Lasher [6] imajo najvecji prispevek k interakcijski energiji
anizotropne van der Waalsove in odbojne sile med podolgovatimi trdimi delci. Narava obojih je
taksna, da vzpodbujata vzporedno urejanje dolgih osi molekul.

Posamezna molekula v sploSnem interagira z vsemi ostalimi, se pa v ra¢unu omejimo le na
najblizje sosede, ti namreé¢ najve¢ prispevajo k interakcijski energiji. Interakcijska (parska) energija
je v Lebwohl-Lasherjevem modelu odvisna le od relativne orientacije molekul

Eij = —€ Z(ui : llj)Q, (2)

i<j

kjer tece vsota po vseh prvih najblizjih sosedih opazovane molekule, € je znacilna energija interakcije
(reda velikosti ~ 0,02 eV), u; in u; pa enotska vektorja vzdolz dolge osi molekule. Opazimo ener-
gijsko najbolj ugodno vzporedno poravnavo sosednjih molekul. Hamiltonka Lebwohl-Lasherjevega
modela je podobna hamiltonki Heisenbergovega, ki opisuje polarno urejanje (magnetni sistemi) in
zato vsebuje le linearni ¢len u; - u; (tu u; in u; predstavljata spin), ne pa tudi kvadratnega.
Podolgovate molekule nematika sicer res nimajo polarnega reda, toda zaradi naklju¢nih fluktuacij
elektricnega naboja se v molekuli kljub temu inducira kratkotrajen dipol. Verjetnost za fluktuacijo



Slika 6: Skica kubi¢ne mreze z mrezno konstanto a. V oglis¢ih kock so vpeta tezis¢a molekul. Fazni
prostor molekule je cel prostorski kot. Vzeto iz [5].

elektricnega naboja je vec¢ja v smeri dolge osi molekule kot v smeri pravokotno na njo. Zato se bo
kratkotrajen dipol najverjetneje formiral vzdolz dolge osi in v svoji okolici ustvaril elektri¢no dipolno
polje, to pa bo induciralo dipol v sosednjih molekulah. Energija elektri¢nega dipola v elektriécnem
polju je do predznaka natanéno kar njun skalarni produkt. Ce se obrne smer kratkotrajnega dipola,
se obenem obrne smer elektricnega polja, kar pa je s staliS¢a energije ekvivalentno.

Za dodaten ¢len k hamiltonki poskrbi sklopitev z zunanjim elektri¢nim poljem. Snov se v elek-
tricnem polju zaradi dielektriéne anizotropije snovi v vsaki smeri polarizira drugace. Dielektri¢nost
¢ je torej tenzor drugega reda [5]. Energijski prispevek k hamiltonki sistema je —en(u; - f)?, ¢e
je € znacilna interakcijska energija med molekulami in f enotski vektor v smeri elektricnega polja.
Brezdimenzijski parameter 7, ki opisuje stopnjo sklopitve z elektriénim poljem je sorazmeren z e, E?,
kjer je E' = |E| velikost elektricnega polja in €, = (g —€.)/S dielektricna anizotropija snovi. Prav
odziv tekocih kristalov na elektri¢no polje je osnova za upravljanje z LCD ekrani.

Celotna interakcijska energija v prisotnosti zunanjega elektri¢nega polja je potemtakem

N
By =—e) (uiw)® —en (ui-f)? (3)

i<J

kjer druga vsota tece po vseh molekulah. Fazni prostor molekule je sicer cel prostorski kot, a kot je
vidno v enacbi oba ¢lena interakcijske energije vzpodbujata vzporedno poravnavo. Prvi u; z u; in
drugi u; z f.

Opis tudi relativno majhnih vzorcev nematika je lahko zaradi izjemno velikega stevila molekul
hitro ra¢unsko prezahtevno. Se posebej pri ra¢unanju parametrov sistema (recimo energije) lahko
hitro presezemo racunsko mo¢ modernega racunalnika. Za obravnavo vecjih vzorcev tekocega kri-
stala si pomagamo tako, da definiramo manjsi mrezni model, ki je racunsko Se obvladljiv. PripiSsemo
mu periodicne robne pogoje in s tem simuliramo navidezno vecji vzorec tekocega kristala.

Za zagotavljanje zeljenih robnih pogojev v simulacijah uporabimo delce ”duhove” [7]. Namestimo
jih na zunanji rob definicijskega obmoc¢ja in jim fazni prostor omejimo na trodimenzionalno delta
funkcijo. Njihova tezis¢a mirujejo, tako kot pri vseh ostalih molekulah, razlika je le ta, da je njihova
smer ”zamrznjena” - se ne spreminja. Za planarno ureditev molekul v simulaciji pa¢ uporabimo
delce duhove na zunanji strani nematske lupine. Tam jim dolo¢imo radialno smer in predpiSemo
negativno vrednost €. V skladu z enacbo to pomeni, da je mozna orientacija molekul na robu
nematske lupine le planarna.



5 Simulacije Monte Carlo

Opis nematske lupine je ekvivalenten obravnavi sistema z mnogo delci pri dobro dolo¢eni tempera-
turi, Cesar pa analiticno ne znamo. V ta namen so v preteklosti razvili Stevilne metode simuliranja
takih sistemov, med drugim tudi metode Monte Carlo. V nadaljevanju opisan Metropolisov algori-
tem [7] simulira kanoniéni ansambel.

Poglavitni problem sistemov z mnogo delci je, da so tezko resljivi. Analiti¢na resitev je ali pre-
zapletena ali pa sploh ne obstaja - potem pac iS¢emo nek oprijemljiv numeric¢en rezultat. Simulacije
v splosnem omogocajo vec, kot lahko v resnici z realnimi in§trumenti zares opazujemo. Na primer v
racunalniski simulaciji brez tezav sledimo gibanju ene same molekule.

5.1 Detajlno ravnovesje

Osnovna ideja metode Monte Carlo je ponavljanje naklju¢nega vzorcenja sistemske opazljivke. Po
vsakem vzoréenju se moramo odlociti ali bomo meritev sprejeli ali ne. Na primer pri merjenju
povprecne globine jezera se na naklju¢nih mestih ustavimo in izmerimo globino. Ko se znajdemo na
nabrezju meritev zavrnemo. Neutezeno povprecje meritev je dobra ocena povprecne globine jezera.

Ozna¢imo zaCetno vrednost opazovanega sistema z indeksom s (stara). Opravimo premik v
sistemu in ponovno vzor¢imo opazljivko ter jo oznac¢imo z indeksom n (nova). Sedaj se moramo
odlociti ali bomo opravljen premik sprejeli ali zavrnili. Naj bo p(n) verjetnost, da je delec v stanju
n in p(s) verjetnost, da je delec v stanju s. S P(s — n) oznacimo verjetnost za prehod iz stanja s v
stanje n in podobno P(n — s) verjetnost za prehod iz stanja n v stanje s. Pogoj, ki ves ¢as velja je,
da se Stevilo delcev ohranja. Torej Stevilo delcev, ki zapusti stanje s mora biti enako stevilu delcev,
ki vstopi v stanje n. S takim premislekom ugotovimo, da velja pogoj

Np(s)P(s = n) = Np(n)P(n — s) (4)

ali v bolj uporabni obliki
P(s > n) _ p(n)
Pn=s)  p(3)

()

Mnoge oblike verjetnosti P(s — n) zadostijo pogoju [7]. Za opis sistema z mnogo delci pri
dobro dolo¢eni temperaturi si pomagamo s kanoni¢nim ansamblom. Preprosta oblika kanoni¢nega
ansambla doda vsakemu stanju sistema faktor p oc e=?¥| ki opisuje relativno zasedenost stanj. Tu je
B =1/kpT Boltzmannov faktor in 7' dobro dolo¢ena temperatura sistema. V primeru kanonicnega
ansambla se enacba (5] prepise v

e—BEn
¢—BEs

P(s—n)= = ¢ BEn=Es) (6)

kjer smo obenem upostevali, da vrednost P(n — s) ne more preseci 1.

5.2 Metropolisov algoritem

Termodinami¢no povprecje spremenljivke A je v sistemu z N delci pri dobro dolo¢eni temperaturi
je definirano kot

J duN A(uN)e—FEM™)

() = S e 7

kjer je u”¥ dolg vektor, ki dolo¢a orientacije u; vseh N delcev mreznega modela nematske lupine.
E= ZKj E;; je energija sistema, sestavljena iz vsote vseh interakcijskih energij med sosedi, pa tudi
z morebitno sklopitvijo sistema z okolico in z zunanjim elektri¢nim poljem (enacba ) Spremen-
ljivka A je lahko energija sistema ali katerakoli druga opazljivka. S simulacijo izra¢unamo izklju¢no



razmerje v enachbi . Stevca ali imenovalca posebej, zaradi dimenzije faznega faznega prostora in
posledi¢no rac¢unske prezahtevnosti, ne racunamo.

Sprehod po faznem prostoru molekul v Lebwohl-Lasherjevem mreznem modelu nematske lupine
lahko v primeru Metropolisovega algoritma strnemo v naslednje korake:

N

1. Vzemi staro konfiguracijo u”v in izra¢unaj njeno energijo E(u'v).

2. Nakljucno izberi enega od delcev iz stare konfiguracije. Zasu¢i ga naklju¢no, da dobis novo
konfiguracijo sistema u’"V ter izracunaj energijo E(u’") nove konfiguracije.

3. Sprejmi premik u” — u’V z verjetnostjo mz’n[l,e_'B(E(“/N)_E(“N))]. Ce je E(u'N) < BE(uV),
ga torej sprejmemo z verjetnostjo 1, sicer pa ga ne kar zavrzemo, ampak ga sprejmemo z neko
verjetnostjo, ki je vecja pri vi§jih temperaturah.

4. Vrni se k 2. koraku postopka.

Najvecji mozni kot zasuka sproti prilagajamo in sicer tako, da je sprejeta priblizno polovica zasukov.
Ce so zasuki preveliki, konfiguracije niso sprejete, medtem ko premajhni zasuki obiscejo premajhen
del faznega prostora [5]. Z uporabo metod Monte Carlo in Metropolisovega algortima lahko simuli-
ramo tudi temperaturno odvisnost ureditvenega parametra na sliki

En cikel metode Monte Carlo se za¢ne z naklju¢no izbiro prvega delca, ki ga zavrtimo za nakljuéni
kot. Nato izberemo nov delec, ki ga dotlej Se nismo, in ponovimo postopek. Ko se sprehodimo po
vseh delcih sistema, je cikel koncan.

5.3 Upodobitev direktorskega polja

Za razumevanje nadaljnje razprave, bom na kratko predstavil metodo vizualizacije direktorskega
polja tekocih kristalov [8]. Poleg energije je lahko spremenljivka A tudi ureditveni parameter S. V
slednjem primeru je zaradi moznih topoloskih defektov in moé¢ne krajevne odvisnosti direktorskega
polja nujno, da rac¢un opravljamo na manjsih volumskih enotah nematske lupine.

Definirajmo lokalni ureditveni tenzor

Q=3 (i ou) 51, 0
kjer je (---) oznaka za povprecenje komponent lokalnega ureditvenega tenzorja u; ® u; po Monte
Carlo ciklih in 1 identi¢na matrika. Tenzor @;, ki vsebuje vse potrebne informacije o direktorskem
polju, diagonaliziramo. Najvecjo lastno vrednost prepoznamo kot parameter urejenosti S in pripa-
dajoci lastni vektor kot direktor n.

Naj spomnimo, topoloski defekt prepoznamo, kadar pade vrednost ureditvenega parametra S
pod doloceno vrednost. Za zelo natancéno sliko izra¢unamo povprec¢no direktorsko polje Q;(r) v
zelo majhni okolici toc¢ke r. Od tod dalje lahko z ustrezno programsko opremo direktorsko polje ze
prikazemo na slikah.

6 Tekocekristalne lupine

Priprava nematskih lupin [9] z uporabo mikrofluidike je relativno preprosta. V tej metodi imamo
v splosnem tri razlicne medije in lahko konéno stanje povzamemo z besedami: Kapljica v kapljici
(slika [7]).

Medij, ki bo v jedru kapljice, je v tanki cevki (A), ta pa je potopljena v nematiku (B), ki bo na
koncu tvoril nematsko lupino. Tanko cevko priblizamo v vecjo cev, v kateri je zunanja plast (C) -
ta bo nematik ogradila v kapljici. Z zelo ob¢utljivo érpalko sprozimo majhno kapljico snovi (A) iz
notranjosti tanjse cevke. Ta s seboj vzame tudi tanko plast nematika (B), ki pa jo nato ogradi medij
(C) iz vegje cevi. Zaradi vpliva povrsinske napetosti se izoblikujejo kapljice reda velikosti 100 pm.
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Slika 7: Priprava nematskih lupin z mikrofluidiko: a) slika realnega eksperimenta in b) poenosta-
vljen shematski prikaz. Na levi je tanjsa injekcijska cev z notranjim medijem (A), ki je obdana z
nematikom (B). Injekcijsko cev priblizamo vegji zbiralni cevi in sprozimo kapljico, ki se v zbiralni
cevi ogradi z medijem (C). Vzeto iz [9].

6.1 Simulacija defektov v ograjenem sfernosimetricnem nematiku

Podrobneje si poglejmo interakcijo topologkih defektov in ne pozabimo na Poincaréjevo omejitev
o skupnem topoloSkem naboju sfericne povrsine. Poleg omenjene tetraedri¢ne konfiguracije, ki je
energijsko bolj ugodna od bipolarne, nam teorija napoveduje Se druge, ki jih dosezemo z vplivom ele-
ktricnega polja. Tetraedricno konfiguracijo defektov lahko v simulaciji z dovolj moénim elektri¢nim
poljem deformiramo. V skrajnem primeru jo lahko lahko postopoma spremenimo v bipolarno [10].

Na sliki [§] opazujemo nematsko lupino med 30a in 40a, torej opazujemo N = 148968 palicastih
molekul nematika. Crtice predstavljajo direktorsko polje, z rdeco so oznaceni topoloski defekti. No-
tranji medij, ki ga oklepa nematska lupina, je temno modre barve, medtem ko zunanji medij zaradi
preglednosti ni prikazan. Nematska lupina je izpostavljena homogenemu zunanjemu elektricnemu
polju vzdolz osi z. Da lahko nehomogenost elektri¢nega polja zaradi lokalne ureditve molekul zane-
marimo, je predpostavljena majhna dielektri¢na anizotropija nematika. V elektricnem polju jakosti
~ 30 V/um je odziv znacilnega nematika z n = 0,1 Ze opazen. Opazimo postopno spreminjanje
postavitve topoloskih defektov iz slike a) Vd). Dva defekta iz tetraedriéne konfiguracije z mocjo
m = 1/2 se v dovolj moénem elektri¢nem polju postopoma zlijeta v enega z mocjo m = 1.

V skrajnem primeru zelo moc¢nega elektricnega polja se molekule ob sti¢ni povrsini bolj podrejajo
vplivu elektri¢nega polja kot pa robnim pogojem. Za molekule okoli severnega ali juznega pola to
pomeni, da se bodo kljub pogoju planarnega sidranja na povsino nekoliko privzdignile v ravnovesno
lego pod kotom glede na tangentno ravnino lupine.

Rezultati simulacij se ujemajo s teoreti¢nim razumevanjem. V odsotnosti elektri¢nega polja slika
a), opazimo §tiri defekte v oglis¢ih tetraedra, vsak z mo¢jo m = 1/2. Kar je tudi energijsko najbolj
ugodno. Premer defektne linije je ocenjen na priblizno 6a. V realnih eksperimentih se izkaze, da je
tetraedri¢na postavitev defektov stabilna le v zelo tankih lupinah nematika, v debelejsih lupinah je
bolj ugodna bipolarna konfiguracija.

Bolj zapletena direktorska polja dobimo, ko nematsko lupino postavimo v nehomogeno elek-
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Slika 8: Nematska lupina: Direktorsko polje in topoloski defekti v odsotnosti elektri¢nega polja (a),
v homogenem elektricnem polju vzdolz osi z s sklopitveno konstanto = 0,03 (b),(c) in n = 0,06
(d),(e). Pogled pravokotno na os z sta sliki (b) in (d) ter vzdolz osi z sliki (c) in (e). Vzeto iz [10].

tricno polje. Slika [J] prikazuje direktorsko polje nematske lupine, ko je ta v elektricnem polju s
kvadrupolno simetrijo. V slednjem primeru opazimo tudi negativne topoloske naboje in obenem
strogo spostovanje Poincaréjeve omejitve. Za vrednost parametra n = 0,05 na sliki @](g) opazimo
4 defekte z mocjo m = 1 v navpicni smeri in Se 4 z mo¢jo m = —1/2 na strani, ti so bolje vi-
dni v pravokotnem pogledu na sliki @](h) Skupno torej 8 defektov s topoloskim nabojem povrSine
Yo,m;=4-14+4-(-1/2) =2, kot smo pricakovali.

6.2 Tvorba periodi¢nih struktur

Ideja in trenutni cilj eksperimentalcev je, da bi ograjene sfernosimetricne nematike med seboj po-
vezovali. Ni e povsem jasno, kako; pravzaprav niti ni jasno, ¢e je to sploh mogoc¢e. Dandanes se
znanstevniki poigravajo z mislijo, da bi visokoenergijska mesta topoloskih defektov izkoristili in na
njih pritrdili vez, npr. tanko polimerno vlakno. Ce bi to uspelo, bi pomenilo, da bi lahko prek
topoloskih defektov in polimernih vlaken povezovali tekocekristalne lupine v zanimive periodi¢ne
strukture. Te bi bile podobne kristalom sestavljenim iz atomov, le na veliko ve¢ji velikostni skali.
Medtem ko je v atomskih kristalih vez elektronski oblak, bi bila to v primeru povezovanja nematskih
kapljic nekaj fizicnega, oprijemljivega.

Bolj nazorna je recimo primerjava z atomom ogljika. Ogljik lahko tvori §tiri vezi s svojimi sosedi.
Preprosta struktura je na primer diamant, kjer je atom ogljika v tezis¢u, ostali Stirje ogljiki pa so
v oglis¢ih tetraedra. Spomnimo se, da so v tanki nematski lupini tudi topoloski defekti v tetra-
edricni konfiguraciji. Z uporabo polimernih vlaken bi tako lahko ustvarili diamantno strukturo iz
tekocekristalnih lupin. Pomembna razlika je ta, da je atom ogljika reda velikosti nekaj nm, medtem
ko so nematske lupine s premerom ~ 100 pum nekaj velikostnih redov vecje.

Se bolj presenetljivo dejstvo hipoteze je, da nam teorija napoveduje poljubno upravljanje in spre-
minjanje takih struktur, saj smo vendar pokazali, kako se v simulacijah nematik odziva na zunanje
elektri¢no polje. Pokazali smo tudi postopno spremembo iz tetraedri¢ne v bipolarno konfiguracijo
topoloskih defektov. Zdi se, da bi s tem lahko spreminjali valenco posamezne nematske lupine iz
Stirivalentne (sp? hibridizacije) na dvovalentno (sp hibridizacijo), preprosto z uporabo zunanjega
elektri¢nega polja. Taki prehodi bi verjetno vodili do izredno zanimivih posledic za opti¢ne (in ver-
jetno tudi druge) lastnosti materiala.

Vse to so zaenkrat sicer le hipoteze znanstvenikov ter raziskovalcev. Velika tezava je ta, da je
lahko elektri¢no polje v racunalniskih simulacijah poljubno moéno, medtem ko se v realnem eksperi-
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Slika 9: Nematska lupina v kvadrupolnem elektricnem polju, s pogledom iz treh pravokotnih smeri.
17 = 0,015 na slikah (a)-(c), n = 0,03 na (d)-(f) ter n = 0,05 na (g)-(i). Vzeto iz [10].

mentu hitro priblizamo prebojni jakosti. Odkritje takih struktur, bi raziskovalcem zagotovo odprlo
povsem nova vrata - tvorba struktur z delci reda velikosti ~ 100 pm in ne vec le z atomi.

7 Zakljucek

V prvem delu seminarja smo spoznali tekoce kristale: Njihovo strukturo, razli¢na fazna stanja
in parameter urejenosti s katerim lo¢imo med nematsko in izotropno fazo. V nadaljevanju smo
razpravo omejili na ograjene nematike. Pojasnili smo mozne robne pogoje in elasti¢ne deformacije
direktorskega polja, do katerih pridemo vsiljeno ali pa zaradi same geometrije ograditve. Definirali
smo topoloske defekte v nematski lupini ter opisali njihovo interakcijo.

V drugem delu smo postopoma presli na jedro seminarja, to je mrezno modeliranje in racunalniske
simulacije. Omejili smo se na nematske lupine in definirali kljuéne prispevke k interakcijski energiji
v mreznem Lebwohl-Lasherjevem modelu. Za nadaljnjo analizo smo uporabili metodo Monte Carlo
in z algoritmom Metropolis simulirali kanoni¢ni ansambel v nematski lupini. Z uporabo posebne
tehnike smo upodobili tenzorsko direktorsko polje.

V zadnjih poglavjih smo podrobneje prikazali prakti¢no uporabo metod Monte Carlo in na kratko
komentirali hipotezo o tvorbi periodi¢nih struktur z delci velikosti ~ 100 pm. Ni §e povsem jasno, ali
je povezovanje nematskih lupin s polimernimi vlakni v stabilne strukture zares mogoce. Zagotovo pa
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velja, da bi imele slednje v kombinaciji z moznostjo spreminjanja valence nematskih lupin zanimive
opticne lastnosti.
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