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1. 緒言 

 液晶とは，配向状態によって物理的性質が異なり，代表例

として，ネマティック液晶とスメクティック液晶が挙げられ

る．図 1(a)はネマティック液晶の配向状態であり，図 1(b)は

スメクティック液晶を表している．液晶分子の特徴として，

棒のような形状をしており，図 1中の楕円が液晶分子を表し

ている．ネマティック液晶の特徴として，分子の向きが揃っ

ているという特徴を持ち，ネマティック液晶を応用した代表

例として,ディスプレイが挙げられる.また，スメクティック

液晶の特徴として，ネマティック液晶の特徴である棒状分子

の向きが揃っていることに加え，層構造をもつという特徴が

ある．スメクティック液晶特有の分子の向きが揃っているこ

とと層構造を利用することで新たなデバイスの可能性に繋

げる．スメクティック液晶の特徴である層構造を解析するた

めには，連続体力学では困難なため分子動力学法を用いる．

また本研究では，層構造に直接影響を与えることができるせ

ん断流れを印加して，層構造の影響を解析する．これまでに、

2 次元空間において，せん断流れを印加した場合のスメクテ

ィック液晶の層構造ついての解析を行ったが，実現象とは大

きく異なるため，3 次元空間での層構造の解析を行う必要が

ある．  

本研究では，スメクティック液晶にせん断流れを印加した

場合の 3次元分子動力学シミュレーションを行い，スメクテ

ィック液晶の分子配向および層構造の解析を目的とする． 

 

      
(a) Nematic liquid crystal      (b) Smectic liquid crystal 

Fig1. Schematics of molecular configurations in nematic 
liquid crystal and smectic liquid crystal 

 

2. 基礎式および計算条件 (1) 

本研究では，棒状分子間ポテンシャルを表す Gay-Berne モ

デルを用いて，棒状分子の並進挙動および回転挙動の計算を

行う．棒状分子の運動方程式および角運動方程式は以下のよ

うに表される.  
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ここで，miは i番目の分子の質量，viは速度ベクトル，riは

位置ベクトル，Iiは慣性モーメント，iは各速度ベクト

ル，uiは分子の長軸に平行な単位ベクトルである．また，

UGBは Gay-Berne ポテンシャルであり，i 番目と j番目の分

子の位置と配向方向の関数として次式で与えられる． 
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ここで,  
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である．𝒓𝑖𝑗は i 番目と j番目の分子の重心を結ぶ単位ベクト

ル，𝜎0は分子の短軸直径，𝜀𝐸/𝜀𝑆はポテンシャル強度，𝑙/𝑑は

棒状分子のアスペクト比，𝜇，𝜈 は分子の形状に関するパラ

メータを表す． 

上述の基礎式を以下に示すように無次元化した後，数値シミ

ュレーションを行う． 
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ここで，kBはボルツマン定数である． 

時間積分には Leap-frog 法(2)を，せん断流れの印加には Lees-

Edwards境界条件(3)および SLLOD法(3)を用いた．また，速度

スケーリング法を用いて，温度補正を行う． 

 図 2(a)は分子の長軸の向きを z 軸方向に向け，棒状分子同

士が重ならないよう位置を z軸対称に配置した初期配置から

計算を開始し，定常に至った後（t*=2000）の分子配向状態を

表す．計算条件は，棒状分子 2744 個，セルの幅および高さ

𝐿∗ = 20.9，温度T*=3.0，分子のアスペクト比 l/d=3.0，dt* =

2.0 × 10−3である．図 2(a)は棒状分子の配向状態がランダム

になっていることから等方相であると考えられる． 

図 2(b)は，図 2(a)を初期配置として温度をT*=1.0 に下げ，

定常に至った後（t*=5000）の分子配向状態である． 

図 2(b)より，スメクティック液晶特有の層構造が再現でき

ている．したがって，以降の計算では，図 2(b)の分子配向状

態を初期配置として，せん断速度印加後の分子挙動を調べる． 

 



        
(a) 𝑇∗=3.0                (b) 𝑇∗=1.0 

Fig2. Equilibrium molecular configuration 
 

3. 計算結果  

図 3 は，図 2(b)に示した初期状態に対して，せん断速度

�̇�*=0.1,5.0 を印加した場合の𝑡∗=10000 における分子の配向状

態を表している．ここで，温度T*=1.0，時間刻み幅dt* = 1.0 ×

10−3である．図 3(a)の �̇�*=0.1 の場合，分子の配向方向は流れ

方向（x 軸方向）に向いている．また，図 3(b)の�̇�*=5.0 の場

合，�̇�*=0.1 と比較して，分子の配向方向は流れ方向に対して

傾きが大きくなる．また，スメクティック液晶の特徴である

層構造は，せん断流れの大小に関わらず時間経過後は見られ

ない．上記の結果について，パラメータを用いて解析する． 

本研究で用いるパラメータとして，液晶分子の異方性を考

慮した動径分布関数𝐺(𝑟, 𝜃)と配向秩序度 S を用いる．式(12)

に示す動径分布関数𝐺(𝑟, 𝜃)とは，①液晶分子 i からの距離𝑟

と r+dr の間に他の分子 jの重心位置が存在すること，②液晶

分子 i の長軸方向からの角度𝜃と𝜃 + 𝑑𝜃の間に他の分子 j の

重心位置が存在することの二つの条件を満たす相関関数を

表している．式(12)から系の内部構造を解析することができ

る．ただし，0 ≤ 𝑟 ≤ 20,0° ≤ 𝜃 ≤ 90°,𝑛(𝑟, 𝜃)は①②の条件を

満たす分子の数,𝜌は数密度を表す．また，𝜃の方向は図の横軸

から縦軸方向である． 
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図 4 は図 2(b)の分子配向状態を初期配置として，せん断速

度�̇�*=0.1を印加した場合の𝑡∗=0,50,100,10000における分子の

配向状態において，動径分布関数を用いたときの図である．

 𝑡∗=0 では，横軸方向(𝜃 = 0°)付近で，𝑟がある一定の間隔で

𝐺(𝑟, 𝜃) ≥ 1.0の値を示す．このことより，分子の長軸方向に

一定間隔のスメクティック層構造が形成されていることが

分かる．さらに，𝐺(𝑟, 𝜃)の横軸方向のピーク間距離が層間隔

に一致する．縦軸方向(𝜃 = 90°)付近で横軸方向より𝑟が小さ

い間隔で，𝐺(𝑟, 𝜃) ≥ 1.0の値を示す. このことから，分子の短

軸方向のピーク間距離は分子間距離を示していることがわ

かる．次に𝑡∗=50 において，平衡状態と比較して横軸方向
(𝜃 = 0°)付近の𝐺(𝑟, 𝜃)の値が小さくなっていることから，層

構造がわずかに崩れていることがわかる．さらに時間経過後

(𝑡∗=100)，横軸方向(𝜃 = 0°)付近での𝐺(𝑟, 𝜃)は𝑟の値が大きい

領域では確認されない．したがって，同時層内の規則性は失

われている。言い換えると，スメクティック構造の分子配向

はネマティック構造に近い分子配向状態を取る．  

図 5 は図 2(b)に示した初期状態から，せん断速度

�̇�* =0.1,0.2,0.5,1,2,3,4,5 を印加した場合の配向秩序度 S の

𝑡∗=4000～10000 において，せん断速度�̇�*が時間平均𝑆̅に及ぼ

す影響を表している．図 5 は�̇�*≧1.0 の領域において，せん

断速度の増加に伴い，𝑆̅は減少する.  

 

4.  結言 

本研究では, スメクティック液晶にせん断流れを印加し,  

せん断流れがスメクティック液晶特有の分子配向場の層構

造に及ぼす影響を調べた. 

       
(a) �̇�*=0.1                 (b) �̇�*=5.0 

Fig3. Molecular configurations under shear flows 
 

          
(a) 𝑡∗=0                (b) 𝑡∗=50 
 

          
              (c) 𝑡∗=100              (d) 𝑡∗=10000 

Fig4. Radial distribution function under shear flows �̇�*=0.1 
 

 
 

Fig5. Molecular orientation order parameters as a function of time 
 

・せん断流れによって，スメクティック構造からネマティッ

ク構造へ分子配向状態を取る． 

・せん断領域では，分子配向は流れ方向に向く． 

・低せん断領域では，層は崩れるが配向秩序度は変わらない． 

・高せん断領域では，層は崩れ配向秩序度は減少する． 
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