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Projeto

O aluno podera optar por uma das trés linhas de pesquisa desenvolvidas pelo orientador:
matéria ativa, cristais liquidos ou meios porosos. Um projeto em cada area ¢ listado abaixo
como exemplo, mas variagdes podem ser discutidas.

Materia ativa

Sincronizacdo de pilares flexiveis em turbuléncia ativa

Resumo

Este projeto de iniciagdo cientifica tem como objetivo estudar, por meio de simulagdes
computacionais, a interagao entre obstaculos flexiveis e o escoamento turbulento em nematicos
ativos. O sistema de interesse ¢ modelado pelo formalismo de Beris-Edwards para cristais
liquidos, com a dindmica hidrodindmica resolvida pelo método lattice-Boltzmann e os sélidos
flexiveis descritos pela técnica da fronteira imersa. O aluno trabalhard com um cédigo em C++
ja desenvolvido, devendo compreendé-lo e adapta-lo para a analise de diferentes configuracdes
de obstaculos. As simulagdes buscardo investigar como a flexibilidade e outras propriedades
dos obstaculos influenciam comportamentos coletivos, como sincronizagdo, em regimes de
turbuléncia ativa. O projeto ¢ de carater tedrico e simulacional, mas had possibilidade de
colaboragdo com um grupo experimental da Universidade de Barcelona, responsavel pelo
desenvolvimento recente da técnica de fabricacdo dos obstaculos flexiveis. Ha perspectiva de
resultados originais com potencial para publicacdo cientifica.

Introducio

Os cristais liquidos sdo materiais muito utilizados em ecras devido as suas propriedades Oticas.
Sao formados por moléculas anisotropicas que, numa descri¢do simplificada, podem ser em
forma de disco ou de bastonete e, como resultado, podem formar fases fluidas que dispersam
a luz de uma forma que depende da direcdo. Na fase nemadtica, estas moléculas alinham-se com
as vizinhas formando uma estrutura ordenada a semelhanga de um cristal, mas que podem fluir
como um liquido; dai vem o nome “cristal liquido”. A fisica dos cristais liquidos passivos ¢
relativamente bem conhecida e baseia-se em décadas de investigacdo sobre estes materiais.

A matéria ativa, por outro lado, engloba uma classe de sistemas fisicos que ¢ capaz de converter
em movimento a energia do ambiente que rodeia as particulas [1]. Por exemplo, uma bactéria
consome nutrientes a sua volta de forma a conseguir mover-se. J4 uma colénia de bactérias ¢
composta por um grande numero destas particulas ativas e corresponde a uma forma de matéria
ativa. O comportamento coletivo da coldnia normalmente ¢ diferente do de uma bactéria
isolada. Como pode ser visto na figura la, as bactérias tendem a alinhar-se com os vizinhos
devido a sua forma. Este comportamento ¢ muito semelhante ao das moléculas em cristais
liquidos na fase nematica e, por isso, estes sistemas sdo conhecidos como nemadticos ativos.
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Figura 1: (a) Ordem nemadtica em colénias de mixobactérias. (b) Escoamento cadtico numa
mistura de microtubulos e cinesina. (¢) Defeitos topologicos em forma de cometa (positivos)
e em forma de trevo (negativos) em nematicos ativos. Fonte [1]

Outro exemplo de nemaético ativo muito estudado consiste numa mistura de microtibulos e
cinesina desenvolvida em laboratério, ver figura 1b [2]. Os microtiibulos sdo proteinas muito
longas e rigidas que sustentam a estrutura das células e também servem de guia para o
transporte de organelas apoiadas em moléculas de cinesina, as quais funcionam como
micromotores cujo combustivel sio moléculas de trifosfato de adenosina (ou ATP na sigla em
inglés). Quando esta mistura de microtubulos, cinesina ¢ ATP sedimenta e se acumula numa
interface entre 0leo e 4gua, a cinesina for¢a os microtubulos a deslizarem uns contra os outros
numa dindmica cadtica que se assemelha a turbuléncia em fluidos comuns, como ar e 4gua.
Este tipo de escoamento ¢ conhecido como turbuléncia ativa e diferencia-se da turbuléncia
comum por ocorrer na escala de micrometros e para velocidades de escoamento muito baixas.

Recentemente, um grupo de pesquisadores da Universidade de Barcelona desenvolveu uma
técnica experimental que permite criar obstdculos solidos em misturas de microtiibulos e
cinesina. Isso ¢ feito por meio da incidéncia de luz em uma regido de formato arbitrario, o que
polimeriza o material. Dessa forma, € possivel gerar obstaculos rigidos ou flexiveis, fixados ao
substrato (ver figura 2). Esta técnica abre muitas possibilidades para estudos teoricos, como o
que ¢ proposto neste projeto.

a)

Figura 2: (a) Ilustracdo dos pilares flexiveis em nematicos ativos. (b) Imagem do
experimento com os pilares flexiveis. (c) Obstaculo flexivel em forma de anel.

Metodologia

Um dos modelos matematicos capazes de descrever a dindmica dos nematicos ativos foi
desenvolvido por Antony Beris e Brian Edwards no contexto de cristais liquidos passivos. O
modelo consiste em duas equagdes diferenciais acopladas: a equagdo para a dinadmica da
orientacdo das particulas que compdem o cristal liquido e a equagdo para a dindmica do campo
de velocidades. Para os nematicos ativos, adiciona-se ainda a equagdo das velocidades uma
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forca suplementar que contabiliza o efeito da atividade deste sistema. Quando estas equacdes
sdo resolvidas por meio de simula¢des computacionais, elas fornecem resultados que
correspondem ao que € observado nas experiéncias [4,7].

Utilizaremos o modelo de Beris-Edwards para descrever a dinamica dos nemadticos ativos. A
equagdo dos diretores do nematico sera resolvida pelo método das diferengas finitas, enquanto
a equagdo de Navier-Stokes serd solucionada utilizando o método lattice-Boltzmann. Para
modelar os pilares flexiveis, empregaremos o método da fronteira imersa (IBM), em que o
solido estard acoplado a uma mola, mantendo seu centro de massa oscilando ao redor de um
ponto fixo. O modelo computacional ja estd implementado em um cédigo C++, que sera
disponibilizado ao aluno de iniciagdo cientifica. O aluno devera compreender tanto o cddigo
quanto o modelo, de modo a ser capaz de modifica-los. Serd oferecido treinamento sobre o
funcionamento do codigo e as técnicas necessarias. Além disso, o aluno precisard ter
conhecimento ou disposi¢@o para aprender a linguagem Python, que sera usada na analise dos
dados das simulagoes.

Objetivos

Comecaremos validando o modelo com apenas um obstaculo, escolhendo pardmetros que
reproduzam os experimentos disponiveis. Em seguida, utilizaremos um grande nimero de
obstaculos flexiveis dispostos em uma rede quadrada e em outras configuragdes. Variando a
constante da mola que mantém cada obstaculo preso ao seu centro de oscilagdo, analisaremos
como os comportamentos coletivos dos obstaculos dependem de sua flexibilidade. Por
exemplo, esperamos que, quando a frequéncia natural de oscilacdo dos obstaculos for proxima
do tempo caracteristico da formagdo de vortices no nematico ativo, surjam comportamentos
coletivos ndo triviais, como a sincroniza¢cdo dos movimentos, que podem ajudar a explicar
fendomenos naturais ou ser explorados em futuras aplicagcdes de microfluidica.

Considerando que a técnica experimental ¢ recente e o tema desperta grande interesse na
comunidade cientifica, existe uma forte possibilidade de que os resultados deste projeto
resultem em um artigo cientifico de impacto. Dependendo dos avangos obtidos, também hé a
possibilidade de colaboragdo com o grupo experimental da Universidade de Barcelona, com o
qual o orientador deste projeto ja colabora ativamente [7].
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Cristais liquidos

Skyrmions em cristais liquidos: onde a hidrodinamica
encontra a topologia

Resumo

Cristais liquidos combinam fluidez de liquidos com propriedades ordenadas de sélidos. Em
certas condi¢cdes, podem formar estruturas chamadas skyrmions, objetos topoldgicos
estaveis que também aparecem em sistemas magnéticos e tém potencial para aplica¢cdes em
memoria e informagao. Este projeto de iniciagao cientifica propde o estudo computacional da
dindmica de skyrmions em cristais liquidos colestéricos, explorando como eles interagem
com escoamento e gradientes de velocidade. Usaremos simulagbes numéricas em GPU,
baseadas na equacio de Navier—Stokes e no modelo de Beris—Edwards, com possibilidade
de comparar com dados experimentais de grupos internacionais. O aluno aprendera
programacao cientifica (CUDA e Python), analise de dados e conceitos modernos em matéria
condensada. Além disso, tera a chance de interagir com uma rede internacional de
pesquisadores, com perspectivas de estagio ou doutorado no exterior.

Introducao

Cristais liquidos sdo materiais formados por moléculas anisotropicas e podem se encontrados
em diferentes fases como, por exemplo, na fase sélida em que as particulas se alinham numa
rede cristalina, na fase isotropica, em que o material é liquido e as particulas apontam em
diregbes aleatérias, e na fase nematica, em que o material é liquido, mas as particulas estao
alinhadas com as vizinhas (Figura 1a). Esta ultima é especialmente interessante porque o
material possui propriedades de liquidos (fluidez) e de redes cristalinas solidas (orientagéo
preferencial, birefrigéncia). A esta diregédo preferencial das moléculas, chamamos de campo
diretor, que pode mudar no espaco e tempo. Quando as moléculas do cristal liquido sao
quirais a fase nematica fica colestérica e tem a tendéncia de espiralar (Figura 1b).

a)

Crystaline Nematic Isotropic
solid phase phase

Figura 1. (a) Representacdo das fases dos cristais liquidos em ordem de temperatura. (b) Representacéo do
arranjo molecular de um cristal liquido colestérico. (c) Textura de um cristal liquido na fase nematica, onde se
pode ver os defeitos.

Skyrmions s&o configuragbes topologicamente protegidas que se formam no campo diretor
dos cristais liquidos (Figura 2). Para o skyrmion ser estavel, precisamos confinar o cristal
liquido colestérico entre duas placas paralelas que tenham uma separacéo préxima da do
comprimento de uma tor¢ao do campo diretor. O nome skyrmion vem do fisico Tony Skyrme,
que propds essas estruturas como modelos de particulas no contexto da fisica nuclear.
Skyrmions também sdo comuns em sistemas magnéticos como em spins de materiais
bidimensionais e, por serem muito estaveis, podem ser futuramente usados em aplicagoes
como em dispositivos de memoéria. Um efeito ja bastante estudado nos skyrmions em cristais
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liquidos é o da aplicagdo de um campo elétrico externo perpendicular as placas, que faz com
que os diretores longe do skyrmion quebrem a simetria para um dos lados e fiquem
perpendiculares ao campo. Quando se desliga o campo, o skyrmion volta a sua configuragéo
original, mas numa posi¢do um pouco deslocada da original. Ao usarmos um campo liga-
desliga com uma certa frequéncia, da ordem de 1Hz, o skyrmion se movimenta para um dos
lados com uma velocidade efetiva constante.

Figura 2. Estrutura de um skyrmion formado entre duas placas paralelas. As cores indicam a componente vertical
do campo diretor, que é representado pelas setas. (a) Skyrmion relaxado sem campo elétrico aplicado (em cima)
e com campo elétrico perpendicular as placas (em baixo). (b) Planos entre as placas (em cima) e de uma placa a
outra (em baixo) para skyrmions sem e com campo.

Um outro efeito que tem sido explorado pelo orientador deste projeto e por seus
colaboradores é o da interagdo dos skyrmions com um campo de velocidades, algo que so é
possivel num cristal liquido devido a sua fluidez. Por exemplo, ao forcar o cristal liquido a fluir
entre as duas placas por meio de um gradiente de pressdo, encontramos que o skyrmions se
deforma de diferentes maneiras, inclusive se alongando na diregao do escoamento, o que foi
confirmado experimentalmente (Figura 3a). Além disso, quando umas das placas se move
com relagdo a outra, encontramos um comportamento n&o trivial: o skyrmion se move numa
trajetoria inclinada com relagdo ao movimento da placa, o que também foi confirmado
experimentalmente. Este efeito pode ser explicado pela quiralidade do cristal liquidos que
quebra a simetria numa das diregdes e € analogo ao efeito skyrmion-Hall observado em
skyrmions magneéticos.

Velocity [um/s]

simulation experiment

Figura 3. Skyrmions em escoamentos. (a) Escoamento de Poiseuille, em que o fluido é forcado a fluir entre placas
paralelas em repouso. As duas imagens correspondem ao campo diretor de uma simulagéo e a imagem de
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microscopia com polarizador e analisador de um experimento. (b) Escoamento de Couette, em que ha movimento
relativo de uma placa com relagédo a outra. Imagem de simulagéo mostrando o contorno do skyrmion e as linhas
de corrente do escoamento.

Metodologia

O estudo proposto é principalmente computacional, podendo envolver algum estudo analitico
em sistemas simplificados e a analise de dados experimentais. Comegaremos por utilizar um
codigo para simulagéo de cristais liquidos que foi escrito pelo orientador e otimizado por seus
alunos. Ele é escrito na linguagem CUDA-C para rodar em GPUs, o que torna as simulagdes
rapidas o suficiente para correrem em poucos dias. Versdes anteriores do codigo para CPU
eram cerca de 1000 vezes mais lentas! Portanto proibitivamente longas para simulagdes em
3D. E desejavel que o aluno de iniciacdo cientifica aprenda nogdes de CUDA ao longo do
projeto para continuar alterando o codigo sempre que necessario. Também sera necessario
saber ou aprender a linguagem Python para analisar os dados das simula¢des. Para treino,
utilizaremos uma pequena GPU e, para a simulagbes mais longas, usaremos o tempo de
GPU que o orientador tem de um projeto.

O modelo computacional é baseado na solugao de duas equacgdes acopladas: na equacao
de Navier-Stokes para resolver o campo de velocidades, o que é feito por meio do método
lattice-Boltzmann e na equacao de Beris-Edwards, que resolve o campo diretor e usamos o
método de diferencas finitas para isso.

Objetivos

Provavelmente o problema especifico sera definido quando a iniciagado comegar, pois ele
pode ficar ultrapassado ou pode surgir algo mais interessante. Mas, um possivel projeto
consiste em estudar a trajetéria de skyrmions e outras configuragbes com diferentes cargas
topolégicas em escoamentos com gradiente de velocidade. Numa publicagéo anterior [6], ao
estudar a passagem de skyrmions ao redor de obstaculos, notamos que as trajetérias seguem
uma deflexdo ndo esperada, o que nao estudamos com profundidade. Suspeitamos que isso
acontece devido ao gradiente de velocidades préoximo do obstaculo. O que acontece em
gradientes mais fortes e continuos como num canal convergente? Queremos entender como
a deflexdo na trajetéria depende do gradiente de velocidades e se depende da carga
topoldgica. Este efeito poderia ser usado futuramente em protocolos para determinar a carga
topoldgica da configuragao.

Para este projeto, o aluno tera a oportunidade de colaborar com pesquisadores de outros
paises que sao referéncia nesta area. Dependendo do desenvolvimento e dos resultados,
estes pesquisadores podem fornecer dados experimentais (EUA e Japao) e auxilio na
formulagao de teorias analiliticas (Inglaterra e Portugal). Esta € também uma oportunidade
para o aluno futuramente fazer um estagio ou mesmo um doutorado no exterior com um
destes colaboradores que fazem parte de um grupo internacional. Como este ainda é um
topico novo, ha uma grande chance de os resultados deste projeto serem publicados num
artigo cientifico.
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Meios porosos
Transporte de particulas flexiveis em meios porosos

Resumo

O transporte de particulas flexiveis, como capsulas e gotas, em meios porosos ocorre em
diversos contextos praticos. Exemplos incluem a extragao aprimorada de petréleo e exames
clinicos de diagnostico. Neste projeto, usaremos simulagées de fluidos baseadas no método
lattice-Boltzmann para investigar como as propriedades de particulas flexiveis influenciam
seu transporte e comportamento coletivo em meios porosos. Buscaremos comparar nossos
resultados de simulagcdo com dados experimentais, fornecidos por colaboradores, a fim de
aumentar o impacto e a confiabilidade do estudo.

Introducao

Meios porosos sdo formados por um conjunto de poros em uma matriz solida, geralmente
interconectados, por onde um fluido pode escoar. Um exemplo muito estudado, devido ao
seu interesse econdmico, é o das rochas porosas que confinam petréleo no subsolo. Para
extrair o 6leo contido nessas rochas, injeta-se outro fluido, geralmente agua, sob alta pressao
(Fig. 1). Essa técnica, embora amplamente utilizada, deixa para tras grande parte do dleo,
que permanece retido em poros menores devido ao comportamento complexo da interface
entre 6leo e agua ao atravessar canais irregulares. Estima-se que mais de 70% do dleo
permaneg¢a nas rochas. Por isso, diversos grupos tém buscado técnicas capazes de
aumentar a fragao de 6leo extraida.

Meio poroso Fluido invasor Fluido deslocado

Figura 1. Exemplo de deslocamento de fluido em meio poroso. A figura mostra a matriz sélida do meio poroso, o
volume do fluido invasor (amarelo) e o volume do fluido deslocado (azul). Adaptado da Ref. 4.

Uma das estratégias investigadas consiste em injetar particulas flexiveis, como capsulas,
juntamente com a agua, de modo que elas obstruam os poros maiores e forcem o
escoamento a percorrer poros menores. A modelagem desse problema na escala de poros é
bastante complexa, mas técnicas baseadas no método lattice-Boltzmann, desenvolvidas pelo
orientador deste projeto, permitem simular capsulas, emulsdes e o escoamento bifasico em
meios porosos (Fig. 2).
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Figura 2. Particulas flexiveis. (a) FBFfﬁas de capsulas com diferentes flexibilidades (valores de Bo, Bond humber)
e diferentes niveis de confinamento (valores de k). (b) Escoamento de gotas imisciveis por um meio poroso
simplificado. Adaptado das Refs. 1 e 5.

Metodologia

Usaremos o método lattice-Boltzmann para simular o transporte de particulas flexiveis em
meios porosos. Inicialmente, trataremos gotas ndo coalescentes atravessando um conjunto de
obstaculos. Para isso, aplicaremos o0 método de campo de fases para simular dois fluidos
imisciveis (as gotas e o fluido circundante), adicionando uma forga repulsiva na interface
entre as gotas para evitar a coalescéncia. O meio poroso serda modelado como um conjunto de
obstaculos distribuidos aleatoriamente no espago.

O cddigo inicial, em C++, serd fornecido juntamente com um treinamento bésico para o
aluno. Futuramente, dependendo do andamento do projeto, podera ser necessaria a
implementagdo em CUDA-C para simular sistemas maiores e mais realistas em GPU. Além
disso, sera possivel acoplar a dinamica das particulas ao deslocamento agua-6leo.

Objetivos

- Treinar o aluno sobre simulacao de fluidos e tratamento de dados.

- Estudar como o transporte das particulas depende da sua flexibilidade e do tamanho.

- Entender como as particulas se depositam no meio e como forcar o fluido a passar por poros
menores.

- Aprimorar os modelos computacionais para estudar problemas mais realistas.

- Comparar com dados experimentais fornecidos por colaboradores.

- Escrever um artigo com os resultados.
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