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1. 緒言 

液晶分子が使用されている製品は，液晶ディスプレイを始

め消防服や耐震補強材,手袋などが挙げられる．このような

製品に使われている液晶分子は形状が棒状であること，電圧

をかけるとかけた方向に沿って分子の長軸方向が向くとい

った特徴により利用されている．しかし，液晶分子を活用す

るには分子がどのような状態であるか知る必要がある．また，

液晶ディスプレイなどで使用される分子は液晶分子 1 種類

ではなく，複数の分子が組み合わされた物となっており，分

子の挙動は複雑である．そこで，本研究では棒状分子と球状

分子から成る系のせん断流れの分子動力学シミュレーショ

ンを行い，棒状分子のアスペクト比及びせん断速度の変化に

よる内部構造の違いを明らかにすることを目的とする． 

2. 計算式 

液晶分子のような棒状の分子の運動は,並進運動と回転運

動によって記述される．そこで，運動方程式及び回転の運動

方程式は 
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である． 

ここで，添え字𝑖, 𝑗は分子番号，𝑭𝑖𝑗は𝑖分子が𝑗分子から受け

る力， 𝑚𝑖は𝑖分子の質量，𝒗𝒊は𝑖分子の速度， 𝑡は時間， 𝝎𝑖

は𝑖分子の角速度，𝑰𝑖は𝑖分子の慣性モーメント，𝑻𝑖𝑗は𝑖分子が

𝑗分子から受けるトルクである． 

分子にかかる力は，ポテンシャルエネルギーを分子間距離

で微分することで求められる．そこで，球状分子間は

Lennard-Jones ポテンシャル(1)を，棒状分子間は Gay – 

Berne ポテンシャル(2)を，球状-棒状分子間は拡張 Gay – 

Berne ポテンシャル(3)を使用する．Lennard-Jones ポテンシ

ャルは式(3)，Gay-Berne ポテンシャルは式(4)，拡張 Gay-

Berne ポテンシャルは式(5)に示す． 
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ここで， 𝑟𝑖𝑗は分子間距離， �̂�は分子重心間を結ぶ単位ベ

クトル， 𝜀0
𝐿𝐽, 𝜀𝐺𝐵(�̂�𝑖,�̂�𝑗,�̂�), 𝜀𝐸𝐺𝐵(�̂�𝑗,�̂�)はポテンシャルの強度， 

𝜎0は分子の大きさを与えるパラメータ，  𝜎𝐺𝐵(�̂�𝑖,�̂�𝑗,�̂�), 

𝜎𝐸𝐺𝐵(�̂�𝑗,�̂�)は分子間距離を与えるパラメータ，�̂�𝑖,�̂�𝑗,は棒状分

子の長軸方向の単位ベクトルである． 

本研究では，球状分子 160 個，棒状分子 160 個，体積比

0.138 となる系を計算領域とし，無次元温度𝑇∗ = 1.0とする. 

初期配置は球状分子と棒状分子を均等にならべ，せん断流れ

を与えない時の定常状態とする．境界条件には周期境界条件

を用いる．また，無次元せん断速度�̇�∗ = 1.0,2.0,3.04.0,5.0，ア

スペクト比(短軸直径分の長軸直径)𝑝 = 3.0,4.0,5.0と変化さ

せ,違いを観察する．せん断速度は，図 1，２，３の緑線のよ

うに与えることとし，SLLOD法を使用する. 

3. 結果,考察 

  図 1,2,3 に�̇�∗ = 2.0，𝑡∗ = 990のときのアスペクト比𝑝 =

5.0,4.0,3.0の様子，図 4 にアスペクト比𝑝ごとの棒状分子の秩

序度の時間変化を示す．秩序度とは，棒状分子の向きがどの

程度揃っているかを数値化したもので，全ての分子が揃って

いると𝑆 = 1.0となり，全く揃っていないときは𝑆 = 0.0とな

る.また,式(6)のように表される． 
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ここで，𝑁は分子数，𝜃𝑗は系の平均配向方向と𝑗分子長軸の

なす角である． 

アスペクト比𝑝 = 5.0(図 1)では，棒状分子同士と球状分子

同士はそれぞれ集まっており，分離構造を取っている．また

図 4 より，秩序度𝑆は0.9程度で推移しており，棒状分子の向

きがほとんど揃っていることが分かる．アスペクト比𝑝 =

4.0(図２)では，同様に棒状分子同士と球状分子同士はそれ

ぞれ集まっており，集団が分離構造を取っている．また，図

4より秩序度𝑆は0.875程度を推移しており，アスペクト比𝑝 =

5.0のときより揃い具合は小さいことが分かる．アスペクト

比𝑝 = 3.0 (図３)では，同様に棒状分子同士と球状分子同士

はそれぞれ集まっており，集団は分離構造を取っている．ま

た,図 4 より秩序度𝑆は0.825程度を推移しており，アスペク

ト比𝑝 = 4.0のときよりさらに揃い具合は小さいことが分か

る．よって，アスペクト比𝑝が大きい程，棒状分子の向きは

揃う傾向にあることが分かる．これは，アスペクト比𝑝が大

きいほど棒状分子の回転が制限されるからだと考えられる. 



   
Fig1 Appearance of sphere and rod like molecules 

with an aspect ratio of 5.0 

 

   
Fig2 Appearance of sphere and rod like molecules 

with an aspect ratio of 4.0 

 

   
Fig3 Appearance of sphere and rod like molecules 

with an aspect ratio of 3.0 

 

 
Fig4 Degree of order  

 

 

 

次に，系内の混ざり具合を数値的に比較するために動径分

布関数 

𝑔(𝑟) =
〈𝑛(𝑟)〉

4𝜋𝑟2𝑑𝑟𝜌
(7) 

を用いる． 

ここで，𝑟は分子間距離，〈𝑛(𝑟)〉は分子数の時間平均，𝜌は

密度である.動径分布関数とは，分子同士がどれくらいの距離

関係を取って存在しているかを数値的に表したもので，動径

分布関数が 1.0 より大きいとその距離関係を分子はよく取

っており，1.0 より小さいとその距離関係を分子はあまり取

らないことを意味している．そこで，図 5 に�̇�∗ = 2.0時の棒

状-球状分子間の動径分布関数を示す．図 5 より，𝑟∗ = 1付近

において全アスペクト比𝑝で第 1 ピークを示していることが

分かる．また，第 1 ピークは動径分布関数 𝑔rod−sphere = 1.0

を下回っており，その後 𝑔rod−sphere = 1.0に収束していくの

で，球状分子と棒状分子は比較的遠い距離関係を保っており，

図 1,2,3 のように分離構造を取ることが分かる．また，第 1

ピークの𝑔rod−sphereは，アスペクト比𝑝が大きくなるほど値

が大きいので，アスペクト比𝑝が小さいほど分離構造を取り

やすいことを表している． 

 

 
Fig5 Correlation function between rod-like and sphere molecules 

 

4. 結言 

せん断速度�̇�∗ = 2.0を与えた時，全アスペクト比𝑝で秩序度

Sは0.8以上まで上昇した．また，アスペクト比𝑝が大きい程，

秩序度 S は大きくなった．これは，棒状分子が長くなる程，

回転が制限されるからだと考えられる． 

動径分布関数𝑔rod−sphereは，せん断速度�̇�∗ = 2.0を与えた時

全アスペクト比𝑝において，第 1 ピークが𝑟∗ = 1付近にあり，

𝑔rod−sphere = 1.0を下回っているので，棒状分子同士と球状

分子同士はそれぞれ集団を形成し，分離構造を取ることが示

されている. 
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