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POVZETEK

V seminarju obravnavamo vpliv nanodelcev na strukturo zvitih dislokacij v smekti¢ni A fazi
tekocih kristalov. Za opis sistema uvedemo ureditveni parameter, ki ga uporabimo v Landau —
de Gennesovem fenomenoloskem modelu. Minimizacija proste energije vodi do Euler —
Lagrangevih enacb, Ki jo reSujemo numeri¢no z Eulerjevo metodo. Z nanodelci induciramo
razlicne robne pogoje znotraj jedra dislokacije. Preucili smo, kako razlicno povrSinsko
obdelani nanodelci vplivajo na strukturne lastnosti dislokacije.

Kljuéne besede: smekticna A faza, zvita dislokacija, smekti¢ni translacijski ureditveni
parameter, Landau — de Gennesov fenomenoloski model, gostota proste energije, Euler —
Lagrangove enacbe, Eulerjeva metoda, robni pogoji inducirani z nanodelci.

ABSTRACT

In the seminar we study how nanoparticles effect the screw dislocation structure in smectic A
phase of liquid crystals. To describe the system we introduce an order parameter, the which
we use in the Landau — de Gennes phenomenological model. We insert the free energy
density of the system into the Euler — Lagrange equation, which we solve numerically with
the Euler method. Nanoparticles induce different boundary conditions inside the dislocation
core. We compare simulation results of the system with and without nanoparticles.

Key words: smectic A phase, screw dislocation, smectic translational order parameter,
Landau — de Gennes phenomenological model, free energy density, Euler — Lagrange
equations, Euler method, nanoparticle induced boundary conditions.
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1 UVvOD

V ¢asu Solanja nas ucijo, da prepoznamo tri faze snovi. To so trdna (Kristalna) faza, kaplji¢na
(izotropna) faza in plinska faza. Nase vsakodnevne izkus$nje podpirajo taks$no kategorizacijo
snovi. Primerjave med trdninami in teko¢inami so pokazale, da ti dve fazi prikazujeta razlicne
opti¢ne lastnosti. Nekatere organske spojine pa pri prehodu med kristalno in izotropno fazo
pri dolocenih temperaturah pokazejo opti¢ne lastnosti, ki ne spadajo v kategorijo opti¢nih
lastnosti ze znanih faz snovi. Obravnavanja so pokazala, da dolo¢ene organske spojine tvorijo
prehodne faze, ki predstavljajo novo termodinamsko stanje snovi, ki se razlikuje od izotropnih
tekoc¢in. Tak$ne faze snovi imenujemo tekocekristalne faze [1].

Za tekocekristalne faze so znaCilni razlicni ureditveni redi, kot sta orientacijski red in
translacijski red, ki dolocujejo posamezne tekocekristalne faze. Orientacijski red je znalilen
za nemati¢no fazo, kombinacija orientacijskega reda in translacijskega reda pa je znacilna za
smekti¢no fazo.

Ena izmed zanimivej$ih lastnosti tekoc¢ih kristalov je Siroka paleta opti¢nih vzorcev, Ki jih
prikazujejo v tekocekristalni fazi. Ti vzorci so pogosto posledica strukturnih defektov, ki
nastanejo znotraj tekocih kristalov. Zgodovinsko gledano, so znanstveniki odkrili strukturo
nematikov in smektikov preko defektov, ki karakterizirajo ti dve fazi. Slednji so zlahka vidni
z opti¢nim mikroskopom [2].

Znanstveniki so z bolj§im razumevanjem strukturnih defektov zacéeli dojemati njihovo vliogo
pri statisti¢ni termodinamiki faznih prehodov. To je Se posebej veljalo za fazni prehod med
nematicno in smekti¢no A fazo v sistemih brez zrcalne simetrije [2]. Pri tem faznem prehodu
se pri ustreznih pogojih lahko tvori vmesna mezofaza, za katero so znacilne zvite dislokacije.
Nastanek te mezofaze lahko razumemo kot nek kompromis med nasprotujoc¢imi Si
urejevalnimi teZznjami nematicne faze, ki se nahaja pri visjih temperaturah, in smekticno A
faze, ki se nahaja pri nizjih temperaturah.

Raziskave vpliva nanodelcev na defekte v tekocih kristalih so izjemno aktualne [3]. Izkazalo
se je, da je mozno termodinamsko stabilizirati mezofaze z interakcijo nanodelcev z
dislokacijami, preko univerzalnega mehanizma ADCT (anglesko: Adaptive Defect Core
Targeting) [3].

V diplomskem seminarju bomo obravnavali vpliv nanodelcev na strukturo zvite dislokacije v
smekticni A fazi. V 1. poglavju si bomo ogledali lastnosti smekti¢ne A faze in pod kaks$nimi
pogoji nastanejo zvite dislokacije v smekticni A fazi. V 2. poglavju se bomo lotili
matemati¢nega opisa smektiéne A faze, ki vsebuje zvite dislokacije. Najprej bomo uvedli
ureditveni parameter, s katerim bomo lahko dolo¢ili, v kateri fazi se nahaja opazovan sistem.
Ta ureditveni parameter bomo uporabili v Landau — de Gennesovem fenomenoloskem
modelu, ki je termodinamski opis faznega prehoda. lIzrazili bomo termodinamski potencial,
prosto energijo sistema, v katerem bomo upostevali razli¢ne vplive na energijo sistema. Ker
ima vsak fizikalni sistem teZnjo po minimalni energiji, bomo uporabili Euler — Lagrangeve
enacbe za dolocitev vrednosti spremenljivk, s katerimi bomo izrazili strukturo dislokacije. Z
nanodelci lahko reguliramo razli¢ne robne pogoje znotraj jedra dislokacije. V 3. poglavju si
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bomo ogledali tri razli¢ne robne pogoje, ki jih tvorimo z nanodelci, ter kaksen je njihov vpliv
na strukturo jedra zvite dislokacije.

2 SMEKTICNA FAZA TEKOCIH KRISTALOV

Kadar razmisljamo o stanjih kondenzirane snovi, obi¢ajno pomislimo na dva ekstrema. Eden
so kristalne trdnine, kjer atomi tvorijo popolno periodi¢no strukturo, ki sega v neskon¢nost v
tri smeri. Drugi ekstrem so tekocine in steklo, kjer so atomi ali molekule popolnoma neurejeni
in je celotni sistem orientacijsko in pozicijsko izotropen. TakSen sistem je enak, ne glede na
smer, iz katere sistem opazujemo [4].

Mnogo desetletij so znanstveniki vedeli, da je mozno dodatno stanje snovi. V tem dodatnem
stanju so tezis¢a molekul naklju¢no porazdeljena kot v tekoCini ali steklu, toda sistem je v
celoti orientacijsko anizotropen na makroskopski ravni kot kristalne trdnine (slika 1).
Posledica je, da so nekatere lastnosti tekoc¢in razli¢ne v razli¢nih smereh [4]. Tekocekristalne
faze loCujemo glede na simetrijske lastnosti. Na sliki 1 imamo prikazani nemati¢no in
smekti¢no fazo. Za nemati¢no fazo je znacilen orientacijski red, kjer so dolge osi molekul v
povpre¢ju usmerjene v isto smer. Za smekticno fazo pa sta znacilna orientacijski in
translacijski red. V smekti¢ni fazi so molekule urejene v plasti, znotraj katerih se lahko prosto
gibajo, dolge osi molekul pa so v povpre¢ju usmerjene v isto smer. Razliéne kombinacije
orientacijskega in translacijskega reda tvorijo razlicne vrste smekti¢nih faz, kot sta npr.
smekticna A faza in smekti¢na C faza (slika 2).

smektik nematik

trdnina tekocekristalna faza izotropna tekocina

T

Slika 1. Razlicne faze tekocega kristala. Z visanjem temperature (T) preidemo iz trdninske
faze v tekocekristalno fazo in nato v izotropno fazo. Znotraj temperaturnega obmocja tekoce
kristalne faze je lahko ve¢ razlicnih faz, kot so npr. smektiki in nematiki. S puscico
oznacujemo lokalno povprecno ureditev dolgih osi molekul [5].



a) b)

Slika 2. Razli¢ni fazi smekti¢nih tekocih kristalov. a) V smekti¢ni A fazi so molekule urejene
v smekti¢ne plasti, kjer so dolge osi molekul pravokotne na smekti¢no plast. b) V smekti¢ni C
fazi so prav tako molekule urejene v smekticne plasti, toda dolge osi molekul so nagnjene
glede na pravokotnico na smekti¢no plast [6].

2.1 SMEKTICNA A FAZA

Smekti¢ne tekoce kristale sta Georges Friedel in Karl Herrmann obsezno obravnavala ze v
dvajsetih letih 20. stoletja [4]. Georges Friedel je bil prvi, ki je uporabil besedo smektik. 1zraz
izhaja grSke besede ounyua, kar pomeni milo, saj so dolo¢ene mezofaze pokazale mehanske
lastnosti, ki so podobne lastnostim mila. Smektiki so bolj urejeni kot nematiki in se pojavijo
pri nizjih temperaturah kot nematiki. Iz strukturnega vidika, vsi smektiki tvorijo plastno
strukturo z medplastno razdaljo d, ki jo je mozno dolo¢iti s sipanjem rentgenske svetlobe. Pri
veéini smektikov se molekule prosto gibajo v dveh smereh in vrtijo okoli ene osi. Zaradi
Sibkih privlacnih sil med plastmi glede na lateralne sile med plastmi in molekulami lahko
bloki drsijo en prek drugega. Ta lastnost vpliva predvsem na to, da imajo smektiki visjo
viskoznost kot nematiki [7].

Najenostavnejsa oblika smekti¢nih tekocih kristalov je smekti¢na A faza. Dobimo jo lahko iz
ohlajanja nemati¢ne faze ali direktno iz izotropne faze. Faza je periodi¢na v eni smeri, v
drugih dveh pa se lahko molekule prosto gibajo. Tako je smekticna A faza hkrati
enodimezionalna trdnina in dvodimenzionalna tekocCina. Tekoce kristale tvorijo organske
molekule, ki so sestavljene iz benzenovih obroc¢ev, na katere so pritrjene dolge alkalne verige.
Smer, v katero so v povprecju usmerjene dolge osi molekul, opiSemo z nemati¢nim

direktorjem n, ki je brezdimenzijski enotski vektor. Smeri, ki ga opiSeta nemati¢na direktorja
n in —n sta enakovredni. Gostota o je konstantna v smereh, v katerih se lahko molekule

prosto gibajo. V smeri pravokotno na smekticne plasti pa lahko gostoto 5 zapisemo kot
periodi¢no funkcijo krajevnega vektorja r [8].



2.2 ZVITE DISLOKACIJE V SMEKTICNI A FAZI

V urejenih snoveh, kjer sofasno delujejo nasprotujo¢i se ureditveni mehanizmi, pogosto
nastanejo defekti. V tocki, Kjer se nahaja defekt, nekatere ureditvene lastnosti sistema niso veé
jasno definirane. Za znanstvenike je to podrocje vedno bolj zanimivo, saj lahko defekti
posredujejo pri faznih prehodih med razlicnimi fazami, zato imajo velik potencial na
aplikativnem podrocju. Tekoci kristali imajo pomembno vlogo pri raziskovanju teh pojavov.
Tvorijo zelo bogato paleto razlicnih defektov in lahko dosezejo ravnovesna stanja zelo hitro

[9].

Kiralni tekoc¢i kristali imajo tendenco, da tvorijo holesteri¢no fazo, ki ima vija¢no strukturo. V
holesteri¢ni fazi so dolge osi molekul zasukane okoli su¢ne osi, ki je pravokotna na nematicni
direktor. Sosednje molekule so med seboj zasukane za majhen kot. Zasuk molekul tvori
direktorsko polje, za katerega je znacilna vijacna struktura. Obenem molekularne interakcije
favorizirajo strukturo, ki je podobna smekti¢ni plastni strukturi (slika 3). Strukture, ki bi imela
hkrati lastnosti holesteri¢nega direktorskega polja in smekti¢no plastno strukturo, ni mogoce
tvoriti. Tekmovanje med temi strukturnimi lastnostmi lahko pripelje do strukture sestavljene
iz plasti, ki jo povezujejo zvite dislokacije.

Zvite dislokacije se v smekti¢ni A fazi pojavijo pri temperaturah blizu faznega prehoda med
nematicno holestericno fazo in smekti€no A fazo tekocih kristalov. Opazovanja faze blizu
faznega prehoda so pokazala lastnost selektivnega odboja krozno polarizirane svetlobe. Ta
lastnost je pokazala, da tvorijo dolge osi molekul vija¢no strukturo podobno tisti v
holesteri¢ni fazi. Opazovanja z rentgensko svetlobo pa so pokazala plastno strukturo, ki je
znacilna za smekti¢ne faze.

a) b)

Slika 3. a) Smektik; zaradi molekularnih interakcij se molekule zdruzijo v smekti¢ne plasti, ki
jih najdemo v smektikih. Debelino idealnih smekti¢nih plasti ozna¢imo z d, =27/ |q0|.

b) Holesterik; kiralni teko¢i kristali tvorijo holesteri¢no nemati¢no fazo, za katero je znacilna
vijacna struktura [10].



Slika 4 prikazuje smektic¢ne bloke, ki jih locujejo plasti iz zvitih dislokacij. Sosednji bloki so
med seboj zasukani za majhen kot Ay,. Ta zasuk blokov tvori vija¢no strukturo. Urejenost
molekul je enaka kot v smekti¢cni A fazi. Molekule so usmerjene v smeri lokalnega
nemati¢nega direktorja n in urejene v plasti. Smer ureditve smekti¢nih plasti podaja vektor
.. ki je pravokoten na smekti¢ne plasti, njegova velikost pa je odvisna od debeline

smekti¢nih plasti d, kot q,=27/d,. Debelina d, je nekaj nanometrov. Zaradi motnje se
lahko smer in debelina smekti¢nih plasti spremenita, kar opiSemo z vektorjem @ in debelino

smekti¢nih plasti d =27 /q (slika 5). Vektorja g, in g sta vzporedna z lokalnim nemati¢nim

direktorjem n. Debelina smekti¢nih blokov Iy je reda velikosti nekaj 10 nanometrov. Plasti
med bloki sestavljajo vzporedne zvite dislokacije. Razdalja med dislokacijami lg je podobnega
velikostnega reda kot debelina blokov lp. Zaradi medsebojnih zasukov smekti¢nih blokov
nastane vija¢na struktura. Os h, okoli katere so zasukani bloki, je pravokotna na n. Taksno
strukturo lahko razumemo kot nekakSen kompromis med nekompatibilnimi lastnosti
holesteri¢ne faze, ki se pojavi pri vi§jih temperaturah, in smekticne A faze, ki se pojavi pri
nizjih temperaturah [11].

zvite plast iz zvitih
dislokacije dislokacij smektic¢ne plasti

Slika 4. Smekti¢na A faza, ki vsebuje zvite dislokacije. Smekti¢ne bloke, ki so med seboj
zasukani za Ay,, locijo plasti iz zvitih dislokacij. Debelina smekti¢nih blokov |, in razdalja

med zvitimi dislokacijami |, sta velikosti nekaj 10 nanometrov. Smekti¢ne plasti so zasukane

okoli suéne osi h [9].

a) b)

Slika 5. a) Idealne in b) neidealne smekti¢ne plasti. Idealne (neperturbirane) smekti¢ne plasti
opiSemo z normalnim vektorjem smekti¢nih plasti ¢,. Neidealne (perturbirane) smekti¢ne

plasti pa opiSemo z normalnim vektorjem smekti¢nih plasti §. Debelino idealnih smekti¢nih

plasti ozna¢imo z d,, debelino neidealnih smekti¢nih plasti paz d .



3 FENOMENOLOSKI MODEL

Leta 1972 je de Gennes pokazal, da obstaja fenomenoloska analogija med faznim prehodom
iz kiralne nematske (N*) faze v smekticno A (SmA) fazo tekoCih kristalov in faznim
prehodom kovin iz superprevodnega v normalno prevodno stanje kovin. Za razliko od
faznega prehoda superprevodnika tipa Il, pa nastopa pri faznem prehodu tekocih kristalov
veliko ve¢ parametrov, ki vplivajo na strukturo faze. Posledica tega je zelo Siroka paleta novih
moznih tekoCekristalnih faz [11]. Z wuporabo analogije med tekoCimi kristali in
superprevodniki je de Gennes pravilno napovedal nastanek strukturnih defektov v smekti¢ni
A fazi pri temperaturah blizu faznega prehoda, Kjer su¢na ali upogibna deformacija vplivata
na nemati¢ni direktor smekti¢ne faze.

3.1 UREDITVENI PARAMETER

Razlicne mezofaze se med seboj razlikujejo po simetriji. Prehod med razli¢nimi fazami
ustreza izgubi doloCenih simetrij in ga lahko opiSemo z ureditvenim parametrom. Z
ureditvenim parametrom predstavljamo, kako se konfiguracija molekul v manj simetri¢ni fazi
razlikuje od konfiguracije molekul v bolj simetricni fazi. V sploSnem lahko vrednost
ureditvenega parametra postavimo na ni¢ pri manj urejeni fazi in razlicno od ni¢ pri bolj
urejeni fazi [1].

Nemati¢na in smekti¢éna A faza imata podoben orientacijski red. Predpostavimo lahko, da je
orientacijski ureditveni parameter enak v obeh fazah. Za opis smekti¢ne A faze uvedemo nov
ureditveni parameter, saj se v smekticni A fazi pojavi nov simetri¢ni element:
enodimenzionalni pozicijski red [8]. Za pozicijski red je znacilna modulacija gostote p v

smeri normalnega vektorja smekti¢nih plasti . Modulacijo gostote p lahko zapisemo s
Fourierovo vrsto:

o0

N e - 1S - raidier ~idi[ar
p(r)=p0+2pj COS(J[q'r])=Po+§ P, |:e(J[q D 4 giCila ]):|, (1)
=1 1

j
kjer so p, in p; koeficienti razvoja Fourierove vrste, r pa je krajevni vektor. Predstavljajmo

si rahlo deformacijo smekti¢nih plasti. To deformacijo lahko opiSemo z vektorskim poljem U
tako, da vsako tocko materiala pred deformacijo opisemo z Kkrajevnim vektorjem ' in po
deformaciji s krajevnim vektorjem r :

r=r-u. (2)

Gostoto v tocki T lahko zapisSemo kot:
~ - gy | ig(r-a) ~ 1 igr Mo | cigr Mo
p(r):p0+§pl[e +e ]+...:p0+§pl[e e’ +e e ]+ 3)

V enacbi (3) smo uvedli fazo M@ =0q-u. Fazo ¢ imenujemo parameter degenerativnosti in

ima vrednost med 0 in 27t. Parameter degenerativnosti opisuje zasuk smekti¢nih plasti glede
na referenéno smekticno plast ¢ =0[12]. Faktor M je navojno $tevilo. Obicajno so
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deformacije zelo sibkega reda, zato upoStevamo samo prvi ¢len v Fourierovi vrsti. Ureditveni
parameter zapiSemo S kompleksnim parametrom y(r), ki je z p(F) povezan preko enacbe:

A1) =pA+y (F)+y*(r)). (4)
Kompleksni parameter y(F) ima obliko:
y(r)=ne’", ()
Kjer je faza ¢(F) enaka:
#(r)=q-T+Mo. (6)

Smekti¢ni translacijski ureditveni parameter 7 predstavlja stopnjo urejenosti smekti¢nih
plasti, faza ¢(r) pa opisuje polozaj smekti¢nih plasti.

3.2 PROSTA ENERGIJA

V temperaturnem obmocju blizu temperature T, Kjer pride do faznega prehoda med nematsko
in SmA fazo, lahko fazni prehod fenomenolosko opisemo z Landau — de Gennesovo teorijo.
Za kvantitativni opis faze uporabimo prosto energijo F kot termodinamski potencial. Prosto
energijo zapiSemo kot vsoto volumskega in povrSinskega prispevka k energiji:

F=qp(f,+ 9+ £2)d°r + fp f,ar, (7)

kjer je f, homogen ¢len gostote proste energije, f(¥ in f(” sta elasti¢na ¢lena gostote
proste energije in f; je povrSinski €len gostote proste energije. Pri na$i obravnavi je

opazovan vzorec dovolj velik in lahko zanemarimo povrsinski prispevek.

Homogen ¢len gostote proste energije f, razvijemo v Taylorjevo vrsto po ureditvenem
parametru i . Zaradi simetrijskih lastnosti sistema upostevamo samo sode ¢lene v razvoju:
2 4
f,=aly| +§|y/| +...:a772+§774+.... (8)

Pri temperaturi faznega prehoda T, je koeficient & enak 0, nad to temperaturo pa je vrednost
a pozitivna. V dobrem priblizku velja:

a:ao(T_Tc) 9)

Ko izraz (9) vstavimo v enacbo (8), dobimo:

T-T,
f, =, (T—Cjﬂz +
c

n'. (10)

N |



Konstanti ¢, in B sta eksperimentalno dolodeni konstanti materiala. Minimum f, v

odvisnosti od 7 dolo¢a najvejo vrednost translacijskega ureditvenega parametra pri dani

temperaturi 7, (T):

o, T.—-T
Max (T) = —0[ < ] (11)
A To
V enacbo (11) vpeljemo reducirano temperaturo t:
M, (12)

t=
TC

in temperaturno neodvisen translacijski ureditveni parameter 7,:

a,
M = ;" : (13)
Enacba (11) ima sedaj obliko:
e (1) =107 (14)

Elasti¢ni ¢len gostote proste energije opiSe elasti¢ni odziv sistema pri spremembi urejenosti
smekti¢nih plasti. Ta ¢len tvorita nemati¢na ™ in smekti¢na ¥ komponenta. Nemati¢no

komponento opisemo s Frank - Oseenovo formulo za gostoto proste energije ( fr,)

= 1[Kn(v-ﬁ)2 + Ko, (M- (Vx M) + Ky, (Mx (V x ﬁ))z] : (15)

Konstante K,,, K,, in K, so elasticne konstante za pahljacasto, zvojno in upogibno

deformacijo (slika 6).

P - X
2 \\\\\N
= =D ‘)N

By b)

Slika 6. Najpreprostejse elasticne deformacije v tekocih kristalih. a) Pahljacasta deformacija

b) zvojna deformacija; ¢) upogibna deformacija [11].



Pri nasi obravnavi bomo upostevali samo ¢len za zvojno deformacijo. S to predpostavko ima
(16)

nematic¢ni ¢len obliko:
m_ L1 Y
f, _EK(n-(Vxn)) ,
(17)

kjer smo namesto konstante K,, zapisali K. Smekti¢na komponenta pa ima obliko:

£ =C, [(Ax V)| +C,|(A-V —ig)y| .

Clena v enacbi (17) vsebujeta elasti¢ni konstanti C, in C,, ki sta povezani z smekti¢nim
upogibom (C,) in stisljivostjo (C,). Prvi ¢len Zeli poravnati normalni vektor smekti¢nih

plasti q z lokalnim nemati¢nim direktorjem n, drugi ¢len pa zeli stisniti smekti¢ne plasti na
(18)

konstantno razdaljo d, =27z/ |q0| [13]. Pri naSi obravnavi bomo vrednosti obeh elasti¢nih

konstant enacili C, =C, =C.
Za obravnavo zvite dislokacije, izrazimo n v odvisnosti od kota 9:

n=0-e,+sin3-€,+cosJ-€,,

kjerso €, €, in €, enotski vektorji (slika 7) v cilindricnem koordinatnem sistemu (p,0,2), 3

pa je kot med €, in n [9].
=

S

N —

N S

N =

NPS

\\ —
[T Q ]
/ h

z
\
e e@
Slika 7. Cilindri¢ni koordinatni sistem (p,9,z) s trojico enotskih vektorje € , €, in €,. Enotski

vektor €, je vzporeden s su¢no osjo h [11].
Nemati¢ni direktor N iz enacbe (18) in kompleksni ureditveni parameter y/(F) iz enacbe (5)

vstavimo v enacbi (16) in (17) in dobimo:



2
fe(n) — 5 % ’ (19)
2\ 0p

2 2
9=c (8—77} +n2[M—2+q2+QS—2qqocos9—%3i”9J - (20)
op p P

Za laZjo obravnavo uvedemo brezdimenzijsko spremenljivko vy :

y=-"L, (21)
o

ki predstavlja normirano vrednost translacijsko ureditvenega parametra, in brezdimenzijsko
koordinato x:

P

Ki pa predstavlja normiran radij v cilindricnem koordinatnem sistemu. Parameter k je
normalizacijski faktor. Brezdimenzijsko spremenljivko y in koordinato X vstavimo v enac¢bo

(10):

y4
f, =an; (—ty2 +7j , (23)
enacbo (19):
£ _K (o 2 (24)
© 2k*\ox )
in enacbo (20):
CnZ|( oy 2 M? 2Mq
7 ==7 (—j - yzkz[—ﬁqz +0 — 290, 60819——"9”3} : (25)
K OX X X

Enacbe (23), (24) in (25) preoblikujemo tako, da vpeljemo brezdimenzijski homogen ¢len
gostote proste energije f, :

4
f=—ty? +y7, (26)

brezdimenzijsko nematino komponento elasti¢nega clena f™:

2
f~e<”>=l 98\ (27)
2\ op
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in brezdimenzijsko smekti¢no komponento elasti¢nega ¢lena f~e(s) :

2 2
£ =(?j +y2k2[M—2+q2+q§—2qqo cos - 2% sin 9}- (28)
X X X

Celotna gostota proste energije f ima sedaj obliko:

2 2
=<l {k— fo+ 4505 £ + ﬂ“’} , (29)
ko1&

Kjer je & :ﬂyC/oc0 korelacijska dolzina, ki nam pove, kako dale¢ seze odziv sistema na

lokalno perturbacijo, in 4, = «fK/ Caln? penetracijska dolZina, ki je tipiéna dolzina, na kateri
se pozna vpliv zasuka smekti¢nih blokov (slika 8).

—_

¢ e
I | .

INUUL g
AR

a) b)

|

Slika 8. Odziv tekocih kristalov izrazimo z korelacijsko &, in penetracijsko A, dolzino.

a) Korelacijska dolzina nam pove, do kod seze odziv tekocih kristalov na lokalno motnjo;
b) Penetracijska dolzina nam pove, kolikSna dolzina je potrebna, da se molekule ponovno
poravnajo z normalnim vektorjem smekti¢nih plasti § [12].

Za nadaljnjo obravnavo zapisemo f v brezdimenzijski obliki f :

2
i :% Fa2q2fm L fO. (30)

0

3.3 EULER-LAGRANGEOVE ENACBE

Vsak fizikalni sistem tezi k taks$ni konfiguraciji, kjer bo celotna energija sistema minimalna.
Za dolocitev vrednosti krajevno odvisnih spremenljivk v gostoti proste energije, ki bodo

11



minimizirale energijo sistema, uporabimo Euler — Lagrangeovo enacbo. Spremenljivki, Ki ju
bomo opazovali, stay in 9.

V cilindriénem koordinatnem sistemu zapisemo F kot:
F =[] fpdedpdz. (31)

Ce uporabimo brezdimenzijsko koordinato x, ki je z p povezana preko enacbe (22), enacbo
(31) preoblikujemo v:

F = [][ fldxdpdz . (32)

Predpostavili bomo, da je f funkcija spremenljivk x, y in dy/dx. Vrednost
brezdimenzijske spremenljivke y, ki bo minimizirala f , odmaknemo od pravilne vrednosti
za majhno vrednosti g (x):

y(x¥)=y(x)+£9(x), (33)

kjer je y(x) nova vrednost spremenljivke y(x), € je majhen skalar in g(x) je poljubna
funkcija, s katero smo odmaknili resitev od pravilne vrednosti. Kadar bo skalar & enak ni¢, bo
reSitev imela pravo vrednost. Vemo tudi, da je prvi odvod proste energije oF/d¢ enak nic,

kadar imamo pravilno resitev. Tako lahko 6F/ds zapisemo:

oF

o€

= j I} {—g(x)+gg (x)}k xdxdgdz =0, (34)

E=

kjer je y'=dy/dx in g'=dg/dx . Celoten oklepaj v enacbi (34) je odvisen od
brezdimenzijske koordinate x. Zato moramo vstavit X, ki se nahaja zunaj oklepaja, v oklepaj:

o+
o¢ =0

allll {x% 9(9)+ x% 9'(X)}k2dXd(/>dZ -0. (35)

Pri oklepaju v enacbi (35) Zelimo izpostaviti funkcijo g(x). Za preoblikovanje drugega ¢lena
uporabimo formulo za integriranje per partes in dobimo:

d(_ of
— &(xay,jg(x)dx. (36)

Enacba (35) ima sedaj obliko:

SRR

H g(x)k*dxd pdz + x% g(x)=0. (37)
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Za zadnji ¢len v enacbi (37) lahko predpostavimo, da je v mejah integracije enak nic.
Predpostavili smo, da je g(x) poljubna funkcija. Enacba (37) mora veljati ne glede na izbiro
funkcije g(x), zato mora biti:

N (RS @)
6y dx{ oy’
Enacba (38) je Euler — Lagrangeova enacba. Enak postopek naredimo za kot 9 in dobimo:
xi—i(xijzo. (39)
0% dx\ o

Pri nasi obravnavi bomo namesto f vstavili f v enacbo (38):

i—i[ o ]:O, (40)
oy dx{ oy
in v enacbo (39):
CATHARY @
0% dx{ o

Ko vstavimo enacbo (30) v enacbo (40) in celoten izraz preoblikujemo, dobimo:

82y 10y k2 M 2 2Mq, .
= ;&_ngo (t+y) 7+k2(q2+q§—2qqocos&l)—T"sm!9 =0. (42)

Ko vstavimo enac¢bo (30) v enacbo (41) ter celoten izraz preoblikujemo, pa dobimo:

%9 109 _ ¥

T %22(2qqokzsm.9 qOcoslszJ 0. (43)
X

Dobili smo dve sklopljeni nehomogeni diferencialni enacbi za spremenljivki ¢ in y. Tak$ne
enacbe nimajo analiti¢nih resitev, zato jih je potrebno resevati numericno.
3.4 NUMERICNO RACUNANJE
Enacbi (42) in (43) imata obliko:
en(A(x)) =0, (44)

kjer en(A(x)) predstavlja enacbi (42) in (43), A(X) pa predstavlja ali y(x) ali 3(x). Nasa
naloga je poiskati takSno vrednost A(Xx), da bo veljala enacba (44) za vsak X. A(X)
preoblikujemo iz kontinuitetne v diskretno funkcijo koordinate x tako, da velja:

AX)=A, (45)
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A(X +AX) = A+1’ (46)
kjer je aX majhna sprememba parametra X . Enacba (44) ima sedaj obliko:
en(A)=0. (47)

Vrednosti parametra A ne poznamo, zato jo poskusimo uganiti. Enacbo (47) lahko zapisemo
kot:

en(A®™ +aA) =0, (48)

kjer jet A®* vrednost parametra blizu resitve, aA pa je popravek, ki nam bo dal pravilno

resitev. Za popravek oA velja:

AA — A(nov) _ A(star) ) (49)
Enacbo (48) razvijemo v Taylorjevo vrsto in dobimo:
star star aen (Star)
en(A®) +4A) = en(A®) + f\ﬁw) Gilla VY (50)

Iz enacb (48), (49) in (50) izrazimo A", ki ga sedaj lahko izradunamo po enacbi:

en(A(star)) (51)

(nov) — (star) )
A A Gen(A(star))
aA(Star)

Dobljeno vrednost A™" vstavimo nazaj v enacbo (51) in ta izracun opravljamo tako dolgo,
da bo razlika med A™ in A®™ reda 10, Ob upostevanju, da sta enacbi (42) in (43)

sklopljeni (reSujemo ju soc¢asno) in da odvod prvega in drugega reda zapiSemo kot:

OAX) _ Au—-AL (52)
OX 22X
in:
O°AX) _ AutAL-2A (53)
Y% (ax)®

dolo¢imo vrednosti parametrov y™ in 3", tako da bo izpolnjena enac¢ba (47).
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4 VPLIV NANODELCEV NA ZVITE DISLOKACIJE

Zanima nas vpliv nanodelcev na zvite dislokacije v smektiéni A fazi tekocih kristalov. Sam
vpliv nanodelcev bomo izrazili z y=mn/n,, kjer nam smekti¢ni translacijski ureditveni
parameter 7 pove, kolik$na je stopnja urejenosti v smektiénih plasteh, in s &, ki izraza
orientacijo dolge osi molekul. Najprej si bomo ogledali vzorec brez nanodelcev (slika 9).

1,01 0,61
0.8 0,5
— 044
0,61 = i
~ f 0.3
0:4_ ::. Cb 3
H 0,21
02z 0,14
0,0 +H———-—"—"++""+—+—"——r————m 0. 0+——+—r————rr——
0 1 X 2 3 0 1 X 2 3
a) b)

Slika 9. a) Graf relativne velikosti smekti¢nega ureditvenega parametra Yy=7/1, V
odvisnosti od oddaljenosti od jedra dislokacije x=p/k. b) Graf kota 9 v odvisnosti od
oddaljenosti od jedra dislokacije x=p/k. Za simulacijo smo uporabili parametre z

vrednostmi qZk® =47, q°k* =47°, t=2, k*/& =1in A2q¢ =1.

Na sliki 9 vidimo, da gre smekti¢ni translacijski ureditveni parameter proti ni¢, ko se
priblizujemo jedru dislokacije. V blizini jedra je tekoci kristal v nematicni fazi, z
oddaljevanjem od jedra pa se pri¢nejo molekule urejati v smektiéne plasti [9]. Krajevna
odvisnost kota ¢ kaze, da z oddaljevanjem od jedra dislokacije ¢ najprej mocno naraste,
nato pa pri¢ne njegova vrednost padati proti ravnovesnemu stanju. Dolge osi molekul se
moc¢no odklonijo od referen¢ne vrednosti in se nato ustalijo v doloCeni smeri, kar se ujema z
opazovanji, saj so smekti¢ni bloki med seboj zasukani.

Sedaj si bomo ogledali vpliv razlicnih vrednosti normalnega vektorja smekti¢nih plasti g
(slika 10) in navojnega Stevila M, ki nam opise jakost zvitih dislokacij (slika 11) na
Opazovan vzorec.

Na sliki 10 vidimo, da z manjSanjem normalnega vektorja smekticnih plasti § pada
ravnovesna vrednost brezdimenzijskega parametra y . Ko zmanjSamo ¢, pove¢amo razdaljo
med smektiénimi plastmi. S tem damo molekulam mozZnost gibanja tudi v smeri , kar

posledi¢no povzro¢i manjSo urejenost smekticnih plasti. Prav tako pa vidimo, da se z
manjSanjem ( molekule moc¢neje odklonijo od referen¢ne vrednosti.
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Slika 10. a) Graf relativne velikosti smekti¢nega ureditvenega parametra y=n7/n, Vv

odvisnosti od oddaljenosti od jedra dislokacije x= p/k. b) Graf kota $ v odvisnosti od
, rdece

oddaljenosti od jedra dislokacije x=p/k. Crne tocke predstavljajo vrednost |g| =|d,
tocke |q| = 0,9|q0| in modre tocke |q| = 0,8|q0| .

Iz slike 11 razberemo, da z veCanjem navojnega Stevila M brezdimenzijski parameter y

dosega maksimalno vrednost pri vec¢ji oddaljenosti od jedra dislokacije. Ve¢ji kot je M, bolj
je jedro obdano z molekulami, ki se obnasajo kot nematik. Vidimo tudi, da je odklon molekul
in vrednost ravnovesnega stanja vecja pri ve¢jem M . S tem je kot med smekti¢nimi plastmi

ved]i.
1.0 B
0.6
0.8
0.5 3
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b)

Slika 11. a) Graf relativne velikosti smekti¢nega ureditvenega parametra y=n/n, Vv

odvisnosti od oddaljenosti od jedra dislokacije x=p/k. b) Graf kota $ v odvisnosti od
oddaljenosti od jedra dislokacije x = p/k . Crne tocke predstavljajo vrednost M = 1, rdede

to¢ke M = 2 in modre tocke M = 3.



V na§ opazovan vzorec damo N nanodelcev cilindriéne oblike, ki v jedru dislokacije
zavzamejo prostor cilindri¢ne oblike V = (71 h )N (slika 12). Parameter r,, predstavlja

polmer nanodelca, parameter h,, pa visino nanodelca. Z nanodelci lahko reguliramo razli¢ne

pogoje na povrsini volumna, ki ga zavzamejo. Ogledali si bomo tri razli¢ne pogoje na
povrsini volumna, ki ga zavzamejo nanodelci. Prvi povzroc¢a, da je na povrsini nanodelcev
tekoci kristal v nematski fazi (slika 13). Drugi povzroca, da se dolge osi molekul tekocega
kristala na povrsini nanodelcev orientirajo vzporedno z osjo zvite dislokacije (slika 14). Tretji
povzroca, da se dolge osi molekul tekoCega kristala na povrSini nanodelcev orientirajo
pravokotno na os zvite dislokacije (slika 15).

Slika 12: Nanodelci znotraj zvitih dislokacij. Prikazan je primer, kjer so v zvite dislokacije
dodani nanodelci krogelne oblike. Z nanodelci je mozno regulirati razliéne robne pogoje na
povrsini volumna, ki ga zavzamejo [3].

Na sliki 13 vidimo, da je sama oblika smekti¢nega translacijskega ureditvenega parametra
nespremenjena v primerjavi s primerom, ko ni nanodelcev (slika 8). Edina razlika, ki jo
opazimo, je, da za¢ne Y narascati Sele na robu volumna, ki ga zavzemajo nanodelci. Pri kotu
4 razlika nastopi le v volumnu, ki ga zajemajo nanodelci. Vidimo, da ne pride do mo¢nega
odklona molekul, ampak do mirnega prehoda v ravnovesno stanje.
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Slika 13. a) Graf relativne velikosti smektinega ureditvenega parametra Yy=7/rm, V
odvisnosti od oddaljenosti od jedra dislokacije x= p/k. b) Graf kota $ v odvisnosti od

oddaljenosti od jedra dislokacije x = p/k . Na povrsini volumna, ki ga zavzemajo nanodelci,
tvorimo robni pogoj, Kjer je jedro dislokacije v nematski fazi.

Drugi mozen robni pogoj na povrsini nanodelcev je, da so vse molekule vzporedne z osjo,
okoli katere je tvorjena zvita dislokacija (slika 14). Podobno kot v primeru, kjer nimamo
nanodelcev (slika 9), je stopnja urejenosti smekti¢nih plasti enaka na obmocju izven volumna,
Ki ga zavzemajo nanodelci. Znotraj volumna, Ki ga zavzamejo nanodelci, pa stopnja urejenosti
smekti¢nih plasti Ze zajema maksimalno vrednost, torej so molekule ze urejene v smekticne
plasti. Podobno kot na sliki 13, potece prehod v ravnovesno stanje brez moc¢nega odklona
molekul.

Slika 14. a) Graf relativne velikosti smekti¢nega ureditvenega parametra Y=n/n, VvV
odvisnosti od oddaljenosti od jedra dislokacije x=p/k. b) Graf kota 9 v odvisnosti od
oddaljenosti od jedra dislokacije x=,p/k. Robni pogoj, ki ga tvorimo na povrsini

nanodelcev, povzroc¢i, da se molekule orientirajo vzporedno z osjo, okoli katere je tvorjena
zvita dislokacija.
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Tretji mozen robni pogoj na povrSini nanodelcev je, da so vse molekule orientirane
pravokotno glede na os, okoli katere je tvorjena zvita dislokacija (slika 15). Podobno kot v
primeru, kjer se molekule orientirajo vzporedno z osjo zvite dislokacije na sliki 14, tudi v tem
primeru dosega smekticni translacijski ureditveni parameter maksimalno vrednost znotraj
volumna, ki ga zavzemajo nanodelci. Imamo torej urejene smekti¢ne plasti, ki pa so zelo
mocno odklonjene od referencne vrednosti.

b)

Slika 15. a) Graf relativne velikosti smekti¢nega ureditvenega parametra Yy=7/rm, V
odvisnosti od oddaljenosti od jedra dislokacije x= p/k. b) Graf kota $ v odvisnosti od
oddaljenosti od jedra dislokacije x=,p/k. Robni pogoj, ki ga tvorimo na povrSini

nanodelcev, povzro€i, da se molekule orientirajo pravokotno na os, okoli katere je tvorjena
zvita dislokacija.

5 ZAKLJUCEK

V diplomskem seminarju smo obravnavali vpliv nanodelcev na zvite dislokacije v smekti¢ni
A fazi tekocih kristalov. Ogledali smo si lastnosti smekti¢nih faz, lastnosti zvitih dislokacij, v
kakSnem okolju nastanejo in pod katerimi pogoji. Za opis zvitih dislokacij smo uvedli
smekticni translacijski ureditveni parameter, ki je povezan z modulacijo gostote v smekti¢nih
plasteh. Celotni sistem smo opisali z Landau — de Gennesovo teorijo, v kateri smo upostevali
vpliv faznega prehoda, deformacij v nemati¢ni fazi in deformacij v smekti¢ni fazi. S
sistemom Euler — Lagrangeovih enac¢b smo iskali ravnovesno stanje sistema v odvisnosti od
relativne velikosti smekti¢nega ureditvenega parametra Y, s katerim opiSemo relativno

urejenost molekul v smekti¢nih plasti in kotom &, s katerim opiSemo orientacijski red
molekul. Dobili smo dve sklopljeni nehomogeni diferencialni enacbi, ki smo ju reSevali
numeri¢no z Eulerjevo metodo. Izkazalo se je, da se v podro¢ju zvite dislokacije teko¢i kristal
nahaja v nematski fazi in se z oddaljevanjem od jedra pri¢nejo molekule urejati v smekti¢ne
plasti. Prav tako smo ugotovili, da se v blizini dislokacije dolge osi molekul zelo odklonijo od
referencne vrednosti. Na vecjih oddaljenostih od dislokacije se dolge osi molekul nato
orientirajo v ravnovesno stanje, kjer so za majhen kot odklonjene od referen¢ne vrednosti
3 =0 (slika 9).
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Nato smo v jedro zvitih dislokacij vstavili nanodelce. Z nanodelci lahko na povrs§ju volumna,
ki ga zavzamejo, reguliramo razli¢ne robne pogoje. Prvi izmed teh je bil, da je na povrsini
dislokacije tekoc¢i kristal v nematski fazi (slika 13). Drugi povzroca, da se molekule
orientirajo vzporedno z osjo, okoli katere je tvorjena zvita dislokacija (slika 14). Tretji pa
povzro¢i, da se molekule orientirajo pravokotno na os, okoli katere je tvorjena zvita
dislokacija (slika 15). Rezultate teh simulacij smo primerjali z rezultati, kjer ni nanodelcev v
jedru dislokacije. V prvem primeru se pri¢nejo molekule teko¢ega kristala urejati v smekti¢ne
plasti Sele na robu volumna, ki ga zajemajo nanodelci in se pri tem ne odklonijo mo¢no od
referen¢ne vrednosti $=0. V drugem primeru se molekule obnasajo, kot da bi se v volumnu,
ki ga zavzemajo nanodelci, nahajale molekule urejene v smekti¢ne plasti. Posledi¢no je
relativna urejenost smekti¢nih plasti na robu volumna, ki ga zavzemajo nanodelci,
maksimalna. Ob tem molekule niso moc¢no odklonjene od referencne vrednosti $=0. V
tretjem primeru je, enako kot v drugem primeru, relativna urejenost smekti¢nih plasti
maksimalna na robu volumna, ki ga zavzemajo nanodelci, vendar so molekule, zaradi robnega
pogoja, mo¢no odklonjene od referenc¢ne vrednosti $=0.

V diplomskem seminarju smo obravnavali zgolj odziv sistema z zvitimi dislokacijami, v
katere smo vstavili nanodelce. Pri nadaljnji obravnavi bi lahko poiskali eksperimentalno
pridobljene vrednosti parametrov ¢, in S, ki nastopata v enacbi (10), konstanti smekti¢nega

upogibaC, in stisljivosti C , jakost zvojne dislokacije K ter debelino smekti¢nih plasti d, in

jih vstavili v simulacijo. Prav tako smo zanemarili povrSinske prispevke k prosti energiji.
Upostevali bi lahko tudi pahljacasto in upogibno deformacijo pri prosti energiji sistema in
opazovali, kako se sistem odzove. Opazovali bi lahko tudi odziv sistema pri spremembi
temperature. Zanimivo bi bilo pogledati aplikativne mozZnosti takSnega sistema, npr. za
reguliranje polariziranosti svetlobe z nanodelci, detekcijo virusov in termodinamsko
stabilizacijo sistemov z nanodelci.
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