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Abstract

The study of nematic phases covers diverse branches of academics. Form a purely academical
standpoint, the morphologies exhibited by this material are the most direct and tangible way of
demonstrating algebraic topology. From experimental work, this material is the perfect messenger
of molecular events since any occurrence on the surface of the system modifies the molecular
orientation and the effects of this change is felt over macroscopic distances thus emitting a different
optical signal. From the theoretical point of view, the behavior of nematic phases is found in a
wide variety of materials, specially in biological materials, thus any model that represents different
phases in an accurate matter serves for the prediction of equilibrium states that later can be
harnessed in technological applications. In this thesis we focus on the study of confined nematics
from the theoretical point of view using a free energy functional in the continuum scale. The free
energy minimization is done with two methods: a relaxation that stems from the Euler-Lagrange
equations, and a novel theoretically informed Monte Carlo method. The results presented here
consist on a numerical analysis of meshfree interpolation schemes in 3D, and a formulation of a
new methodology that allows the calculation of gradients with high accuracy and efficiency. The
second part of this document is dedicated to the analysis of confined chiral nematics, specially
focused on the effect curvature has on the formation of blue phases. The third part consists on
the study of nematic colloids, more specifically nanoparticles adsorbed in bipolar droplets in order

to determine self-assembled structures.

Keywords: Nematic liquid crystals, Blue phases, Nematic colloids, Confined complex fluids, Free

energy functional, Meshfree interpolation methods, Theoretically informed Monte Carlo.



Resumen

El estudio de fases nematicas se ha realizado desde diversas ramas de la academia. Desde un
punto de vista exclusivamente tedrico, las morfologias que se encuentran en este tipo de material
son la evidencia mas directa y tangible de la topologia algebraica. Desde el trabajo experimental,
este material traduce eventos moleculares a seiales dpticas perceptibles a simple vista, gracias
a que eventos que ocurren en la superficie del sistema modifica las orientaciones moleculares y
estas se amplifican hasta distancias macroscépicas. Desde la teoria, el comportamiento de las
fases neméticas ha sido observado en diferentes materiales, especialmente bioldgicos, y un modelo
que represente estas fases sirve como herramienta para predecir estructuras estables que pueden
ser aprovechados en aplicaciones tecnoldgicas. Esta tesis estd enfocada al estudio tedrico en la
escala continua de nematicos confinados. La minimizacién de la energia libre se hace por dos
métodos: una relajacién que proviene de las ecuaciones de Euler—Lagrange, y un método novedoso
que emplea la informacién del funcional de energia libre para la minimizacién por medio de un
método Monte Carlo. Los resultados contenidos en este documento constan del anilisis nuérico de
esquemas de interpolacién en 3D y una nueva metodologia que permite el cdlculo de gradientes con
gran eficiencia y precisién. La segunda parte contiene el estudio de nematicos quirales confinados,
especialmente el efecto de la curvatura sobre la formacién de fases azules. La tercera parte consiste
en el estudio de coloides nemdticos, especificamente en nanoparticulas adsorbidas en la superficie

de gotas bipolares con el fin de determinar estructuras ensambladas espontaneamente.

Palabras clave: Cristales liquidos nematicos, fases azules, coloides nemAjticos, fluidos complejos
confinados, funcional de energia libre, métodos de interpolacién libres de malla, Monte Carlo

informado por la teoria.
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