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1. Elméleti attekintés

A feladat a nematikus folyadékkristalyok térbeli direktoreloszlasanak modellezése volt.

Folyadékkristalyos mezofazisok egyensulyi allapota jol jellemezhetd a molekulak
atlagos iranyultsagat leir6 direktortér segitségével. Ha a rendszerilink adott hdmérsékletii
hoétartallyal all kapcsolatban, ahol csak hdtranszport engedélyezett, termodinamikai
egyensulyi allapot esetén a szabadenergia-stirliség minimalis. A folyadékkristalyok
szabadenergia-striiség funkcionalja kiilso terek és egyéb kolcsonhatasok nélkiil a rugalmas
deforméciohoz kapcsolodo tagokbol all:
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pof, = Kl(vﬁ)z+5K2(ﬁ(vxﬁ))2+%K3(ﬁx(vxﬁ))2 (1.1)

ahol: n = n(r) a direktortér, K; K, K3 rugalmas allandok. Tovabbi kdlcsdonhatasok figyelembe
vétele, mint példaul a kiilso terek hatdsai (méagneses, elektromos) és a ferroelektromos
kolcsonhatéds utan a szabadenergia minimumat variacioszamitasi modszerek segitségével
hatarozhatjuk meg, rogzitett hatarfeltételek mellett. Az ebbdl nyert differencidlegyenletet
megoldva megkapjuk a direktoreloszlast a paraméterek fiiggvényében. (pl. magneses,
elektromos tér, anyagi allandok).

Jelen esetben homogén magneses tér jelenlétével is szamoltunk, igy megjelenik egy
magneses tag a szabadenergiastiriiségben. Osszesitve tehat:

of, =%K1 (Vi +§Kz (Vi) +%K3(ﬁ>< (V x i)’ —%uoza GAY (1.2

A leirand6 rendszeriinket a kovetkezképpen képzelhetjiik el: Adott két parhuzamos siklap,
egymastol d tavolsagra: Az egyik (x,z) sik y = 0 —ban, a masik (x,z) sik y = d —ben. A lapokat
eldszor tekintsiik végtelennek, hogy kihasznalhassuk az ebbdl kovetkezd szimmetridkat. Ezek
miatt csak egy 1 dimenzids problémat kell megoldanunk. ¢ legyen a direktor és az x tengely
altal bezart sz0g. A magneses tér legyen homogén és parhuzamos az y tengellyel. Ekkor:

¢e[o,ﬂ (1.3)
i =(cos ¢,sing,0) (1.4)
H=(0,H,.,0) (1.5)

Ha (1.3)-t, (1.4)-t, és (1.5)-t beirjuk (1.2)-be, az alabbit kapjuk:
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Egyensulyi allapotban (1.6) funkcional minimalis. Ekkor ¢ kielégiti a hozz4 tartoz6 Euler-
Lagrange egyenletet:

d opfy 0pt
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Behelyettesités utan a kovetkezd nemlinearis kozonséges differencialegyenletet kapjuk:
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(1.8) peremérték problémajanak numerikus megoldasat keressiik a kovetkezo feltételek
mellett:

dO0)Ad(d) = all.(pl.0) (1.9)

A direktoreloszlast kdzvetleniil nem lehet mérni, viszont bizonyos mennyiségek csatolédnak a
direktorhoz. Pl. permittivitas. Megmutathato, hogy a dielektromos allando6 lokalisan az alabbi
modon fiigg ¢-tol:

&(p) =&, cos’ p+¢,sin’ ¢ (1.10)

ahol &, és ¢, a dielektromos allando, ha a direktorra merélegesen (¢ = 0) illetve azzal
parhuzamosan (¢ = Pi/2) mérjiik. A dielektromos allandot kapacitasméréssel tudjuk
meghatarozni. Most tekintsiik a fentebb leirt rendszeriinket azzal a kiilonbséggel, hogy a
végtelen sikok helyett legyenek A tertliletli négyzetek. A szél-effektusok elhanyagolasa akkor
ad jo kozelitést, ha

JAD d (1.11)

Ebben az esetben egy iires cella (sikkondenzator) kapacitasa:

tires

A
Cires =€0— 1.12
o (1.12)

Folyadékkristallyal tltve (térben valtozé direktoreloszlas mellett) pedig a kovetkezd
Osszefliggeés alapjan szamolhatjuk:
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Az eddigiek alapjan megadjuk az effektiv dielektromos allanddra vonatkozo képletet:

d 1 -l
ge_ﬁ_dhdygm T — ¢(y)} (1.14)

A jelen elrendezésben a ¢ fix (és 0) peremekhez képesti nem nulla megvaltozasat csak egy
kiiszobtér meghaladésa utan tapasztalhatjuk. A direktortér magneses térrel vald
megvaltoztatasat (vagy akar a teljes atorientalast) magneses Freedericksz-atmenetnek hivjuk.
(1.18)-bol kiindulva adhato egy jo becslés a kiiszobtérre:

7T | 4K,

== 1.15
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II. Numerikus megoldas MATLAB segitségével

Az (1.8) egyenlet numerikus megoldasat a freedmo5 matlab fiiggvény adja:
function [y phi eeff] = freedmob5(k3,kl,chia,ep,em,b,d,p0,pd)

Bemenet: rugalmas allandok (k3,k1), parhuzamos és meréleges dielektromos allandok
(ep,em), magneses szuszceptibilitds anizotropidja (chia), magneses indukciovektor nagysaga
(b), a lemezek tavolsaga(d) és a peremfeltételek (p0,pd - ¢ konstans értéke a két lemezen)

Kimenet: y(phi) vektorok, eeff az effektiv permittivitas.

A peremérték-problémat az erre alkalmas matlab-solverrel (bvp4c) oldjuk meg. Ennek
sziiksége van a megoldashoz kozeli kezdeti initial guess —re. A tapasztalatok alapjan ennek
minél pontosabb megadédsa nagyban hozzéjarul ahhoz, hogy minél meredekebb (,, stiff™)
problémakat oldjuk meg pontosan ¢és stabilan. Fizikai szemlélettel tekintve a problémat,
sejtjiik, ha nagyon nagy magneses teret adunk a celldra, akkor az anyagban a direktor
nagyrészt parhuzamos lesz a térrel (feltéve, hogy a méagneses szuszceptibilitds anizotropidja
pozitiv), ezért a peremeknél nagyon éles valtozast kell, hogy szenvedjen. Az initial guess-t
tehat egy megfelelden transzformalt kapufliggvény Fourier-soraként adjuk meg.

A megoldand¢ (1.8) egyenletet at kellett irnunk egy elséfoku differencidlegyenlet-
rendszerré, mert a solver ebben a formaban tudja kezelni.



Az effektiv permittivitast mar a solver megoldasanak felhasznalasaval, trapézformula
segitségével az (1.14) alapjan szdmoljuk.

ITI. A grafikus feliilet ismertetése

A jobb kezelhetdség és attekinthetdség érdekében a freedmos megoldomaghoz késziilt a
camhf4 nevii MATLAB GUI. A bejelentkez6 képerny6 alabb lathato:
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Megadhatjuk a kiilonb6z6 paramétereket, a numerikus értékek mindig SI-ben értendék. Az
alapértelmezett adatok a CIPbis10BB jelti anyagra vonatkoznak. Sajnos a MATLAB grafikus
objektumok String tulajdonsdgaban nem miikodik a TeX/LaTeX tamogatés ezért a gombokon
¢s a paneleken nem lehetett gorog betiiket hasznalni.

A magneses indukcié megadésa utan a phi(y) gombra kattintva lathatova valik a ¢ y-
fliggése.

Az effektiv permittivités térfliiggésének modellezéséhez meg kell adnunk a kezdeti
(B0), a végsO (Bmax) teret €s az osztopontok szamat (n). Az e-eff(B) gomb lenyomésa utan
egy kis id6 mulva megjelenik a térfiiggés grafikonja.

A 2D cut gomb adott térnél szemlélteti a molekulék iranyitottsagat (vagyis a direktort)
a cella egy 2 dimenzids metszetében. A Results panelen lathatok az eredménytil kapott
mennyiségek e-eff jeloli konstans térnél az effektiv dielektromos allandot, B-crit jeloli az
adott elrendezésben a Freedericksz-atmenethez tertozo, térfliggésbol grafikusan szdmitott
kiiszobteret. B-crit(a) az (1.15)-bdl szarmazo értéket jeloli.

IV. Eredmények
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Szogprofil B =1 Tesla és B = 10 Tesla tér mellett:
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A metszeteken jol lathato a kezdeti planaris orient
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A térfliggés eredményei, Bmax =1 T és Bmax = 10 T esetén ( n
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A kiiszobtér meghatarozasanal behuztuk a zold egyenest, ami a gérbe legmeredekebb

ep = allando6 egyenest. A metszéspontba

»erintéje” és megnéztiik, hogy hol metszi a e-eff
pirossal behuztuk a kiiszobteret jelz6 aszimptotat.

Az irodalmi viselkedés kvalitative teljesen jol egyezik az fentebb szdmoltakkal.
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