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对向列相液晶反转壁中＋１缺陷处挠曲
电效应的理论分析
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摘要:基于PramodaKumar等人文章中关于向列相液晶反转壁中＋１缺陷处挠曲电效应的实验现象,我们利用 LandauＧ

deGennes理论给出相应的理论分析.当对弱锚定的平行排列向列相液晶盒施加垂直基板的直流电压,在反转壁中的

±１缺陷会发生旋转.对于其中的＋１缺陷,我们给出了外加电场作用下液晶分子的自由能表达式并通过模拟描述指向

矢的方位角和极角的变化情况给出相应的缺陷处电场驱动的结构变化.模拟结果给出的挠曲电效应引起的方位角的变

化角度与PramodaKumar等人的实验得到的在＋１缺陷处消光刷的变化情况是一致的.
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Abstract:BasedontheexperimentalphenomenaofflexoelectricresponseatdefectsitesinnematicinＧ
versionwallsconductedbyPramodaKumaretal．,wegavethetheoreticalanalysisusingtheLandauＧ
deGennestheory．WhenadirectＧcurrentelectricfieldnormaltotheplaneofsubstrateisappliedtothe



parallelalignednematicliquidcrystalcellwithweakanchoring,therotationof±１defectsinthenarＧ
rowinversionwallscanbeexhibited．Thefreeenergyofliquidcrystalmoleculesaroundthe＋１defect
sitewasformulatedandtheelectricfielddrivenstructuralchangesatthedefectsitecharacterizedby
polarandazimuthalanglesofthelocaldirectorweresimulated．Theresultsrevealthatthedeviationof
azimuthalangleinducedbyflexoelectriceffectareconsistentwiththeswitchingofextinctionbrushes
atthe＋１defectobtainedintheexperimentconductedbyPramodaKumaretal．
Keywords:liquidcrystal;flexoelectriceffect;±１defect;Franktheory

１　引　　言

　　具有永久偶极矩的楔形或香蕉形向列相液

晶分子在发生展曲或弯曲形变时会产生极化现

象,反过来这种极化与电场相互作用对液晶分

子形变亦产生影响.这是一种类似于固体中的

压电效应的分子形变与电场之间的线性耦合,
在液晶中称为挠曲电效应[１Ｇ２].１９６９年,Meyer
RB[３]首次对挠曲电效应进行了理论解释.在

液晶领域,对于挠曲电效应的研究一直是一个

热点方向.最近在这一方面的研究主要集中在

该效应对手性向列相液晶材料介电常数的贡

献[４Ｇ５],挠曲电系数的研究[６Ｇ８],在手性液晶中稳

定蓝相[９]以及对向列相液晶反转壁中缺陷的挠

曲电响应[１０].特别是PramodaKumar等人研究

了直流电场对弱锚定平行液晶盒反转壁中＋１
和－１缺陷的诱导结构变形[１０].

对于凝聚态物质,连续对称性的破坏就会

在物质内部产生拓扑缺陷.所以说,液晶中的

缺陷也是一种拓扑缺陷.通常情况下,单轴向

列相液晶中观测到的缺陷为强度S＝±１的点

向错以及S＝±１/２的线向错[１１Ｇ１２].在弱锚定

边界条件的平行排列液晶盒中会出现一些窄的

反转壁,反转壁中会包含一些垂直于液晶盒基

板的线性缺陷[１３].２００６年,PramodaKumar等

人[１０]将向列相液晶BEPC灌注于弱锚定边界条

件平行排列液晶盒中.将这种液晶盒放到正交

偏振的偏光显微镜下观察发现在反转壁中存在

强度为±１缺陷.当对液晶盒的上下基板加直

流电场作用时,＋１缺陷的消光刷会出现顺时针

方向或逆时针方向的旋转,这个旋转方向依赖

于外加电场的方向,并且旋转的程度与外加电

场的大小呈线性关系.这一现象体现了液晶中

的挠曲电效应.
本文基于PramodaKumar等人关于向列相

液晶反转壁中＋１缺陷处挠曲电效应的实验现

象,利用LandauＧdeGennes理论给出相应的理论

分析.针对实验中的＋１缺陷,我们给出了外加

电场作用下液晶分子的自由能表达式并通过模拟

描述指向矢的方位角和极角的变化情况给出相应

缺陷处电场驱动的结构变化.模拟结果给出的挠

曲电效应引起的方位角的变化角度与 Pramoda
Kumar等人的实验得到的在＋１缺陷处消光刷的

变化情况基本是一致的.

图１　向列相薄层缺陷点中指向矢的分布示意图

Fig．１　ProfileofthedirectorofdefectsiteinaneＧ

maticthinfilm

２　理论模型

如图１所示,液晶盒的两个基板和反转壁的

缺陷之间构成了圆柱状的区域,圆柱的z 轴方向

垂直于液晶盒的基板,其中R 是缺陷区域的半

径,h 是液晶层的厚度.对于＋１缺陷,实验上沿

z轴施加直流电压时圆柱区域绕z 轴旋转任意角

度＋１缺陷核周围的指向矢都不会发生变化[１０],

所以可以认为该指向矢分布只是r 的函数,指向

矢具有轴对称性.对液晶盒施加垂直于液晶盒基

板 方 向 的 直 流 电 场,即 E ＝ Ez. 根 据

RyschenkowG 等人的研究描述[１４],当样品满足
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条件h＜b(b 是外推长度)时典型的缺陷才容易

出现,所以液晶层样品很薄.这样＋１缺陷周围

的指向矢在z 轴方向的波动很小,可以进行∂/∂z≈
０的近似.

对于柱坐标系(r,ϑ,z),坐标系的基矢为

(er,eϑ,ez).在沿z 轴正向的外加电场的作

用下,圆环形的缺陷核周围的指向矢在rＧϑ平

面内的投影旋转了一个角度,记为θ１角,指向

矢与z轴的夹角记为ϕ ,在柱坐标系下指向矢

可以 写 成 n＝ －sinϕsinθ１er ＋ sinϕcosθ１eϑ ＋
cosϕez.上下表面壁处易取向的极角为ϕs(r):＝

ϕ０(r).
根据LandauＧdeGennes理论,三维空间中液

晶分子的有序程度可用序参数张量 Q 来表示.
在主轴系中,序参数张量可以写为:

Q＝∑
３

i＝１
λiei 􀱋ei , (１)

其中:λi和ei分别为Q 的第i个本征值和本征矢.

Q 是对称无迹张量,满足tr(Q)＝０.各向同性相

中,Q 为零张量.当系统处于单轴态时,Q 的两

个本征值相等,可以表示为

Q＝Sn 􀱋n－
１
３I

æ

è
ç

ö

ø
÷ , (２)

其中:S 为单轴向列相序参数,I 是单位张量.当

Q 的所有本征值都不相等时,系统处于双轴状

态.双轴性大小通过双轴性参数β２确定

β２＝１－
６ trQ３( )[ ] ２

trQ２( )[ ] ３
, (３)

β２取值在[０,１]之间.当β２＝０时,系统处于单轴

态,当β２＝１时,系统的双轴性最大.
有外加电场时,体积为V 边界为s的液晶体

系的LandauＧdeGennes总自由能表示为

F Q[ ] ＝∫
V

fbulk＋felastic＋felectric＋fflexo( )dV＋

∫
s

fsurfaceds, (４)

其中:fbulk为本体自由能密度,只依赖于序参数张

量,不依赖于其空间变化率,其具体表达式为

fbulk＝
A
２trQ２( ) －

B
３trQ３( ) ＋

C
４ trQ２( ) ２ ,

(５)
其中:A＝A０(T－T∗ ),B,C 为正的常数,A０

为正的常数,T∗ 为最低过冷温度.felastic为液

晶取向序的不均匀引起的弹性自由能密度,依
赖于序参数张量Q 的空间变化率,若只考虑到

Q 及导 数 的 二 次 项,弹 性 自 由 能 密 度 可 以 表

示为[１５]

felastic＝
１
２L１Qij,kQij,k ＋

１
２L２Qij,jQik,k ＋

１
２L３QlkQij,lQij,k , (６)

其中:Qij,k ＝
∂Qij

∂xk
,Li与展曲K１１,扭曲K２２和弯

曲K３３弹性常数之间存在联系.在单一弹性常数

近似下,即 K１１ ＝ K２２ ＝ K３３,有 L＝L１ ＝K/

２S２,L２＝L３＝０,因此

felastic＝
１
２L ÑQ ２＝

１
２LQij,kQij,k ． (７)

电场引起的自由能密度[１５]

felectric＝－
ε０

２ εi ÑU ２＋εa ÑU􀅰Q ÑU[ ] ,

(８)
这里的εi和εa为各向同性和各向异性的介电常

数,U 为电势;挠曲电引起的极化能密度[１６]

fflexo＝－ξ１EiQij,j －ξ２EiQijQjk,k , (９)
这里的ξ１＝(e１＋２e３)/３Seq,ξ２＝(e１－e３)/S２

eq,
其中e１和e３分别表示展曲形变和弯曲形变的挠

曲电系数,且Seq＝B[１＋(１－２４AC/B２)１/２],Ei

为电场分量;表面自由能密度[１７]

fsurface＝
W
２tr Q－Qs( ) ２ , (１０)

这里的W 为锚泊强度系数,Qs为基板处的单轴

相序参数张量.
对于圆环形＋１缺陷,缺陷核周围的指向矢

绕着z 轴旋转任意角度而不变,即与ϑ 无关,因
此Qij＝(i,j＝１,２,３)只是r的函数.令

f
~

≡f/B４/ ４C( ) ３[ ] ,Q
~

ij ≡Qij/q０ ,

r~ ≡r/ξ０ ,z
~

≡z/ξ０ ,h
~

≡h/ξ０ ,r~ ≡R/ξ０ ．
对体系进行无量纲约化处理,其中q０＝B/

４C 为 最 高 过 热 温 度 时 的 序 参 数,ξ０ ＝ (L１/

Bq０)１/２＝(４CL１/B２)１/２为相干长度,则约化了的

式(５)、(７)、(９)及(１０)写为

f
~

bulk＝
A
~

１２trQ
~

２－
１
３trQ

~
３＋

１
１６ trQ

~
２( ) ２ ,

(１１)
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f
~

elastic＝
１
２

Q
~

１１,r~
２＋Q

~

２２,r~
２＋Q

~

３３,r~
２＋２Q

~

１２,r~
２＋２Q

~

１３,r~
２＋２Q

~

２３,r~
２＋

２
r~２

é

ë
ê
ê

(Q
~

１１
２＋Q

~

２２
２＋４Q

~

１２
２＋Q

~

１３
２＋Q

~

２３
２－２Q

~

１１Q
~

２２)] , (１２)

f
~

flexo＝－ξ
~

１E
~

z
∂Q

~

１３

∂r~
＋

Q
~

１３

r~
æ

è
ç

ö

ø
÷－

ξ
~

２E
~

z Q
~

１３
∂Q

~

１１

∂r~
＋Q

~

１３
Q
~

１１
－Q

~

１３
Q
~

２２

r~
＋Q

~

２３
∂Q

~

１２

∂r~
＋２Q

~

２３
Q
~

１２
＋Q

~

３３
∂Q

~

１３

∂r~
＋Q

~

３３
Q
~

１３

r~
æ

è
ç

ö

ø
÷ , (１３)
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f
~

e( )
surface＝

１
２W

~
e( )

ξ０tr Q
~

－Q
~

s( ) ２ , (１４)

其中:Ã＝２４AC/B２,ξ
~

１ ＝ξ１E０/Bq０
２ξ０,ξ

~

２ ＝

ξ２E０/Bq０ξ０,E
~

z ＝Ez/E０ ＝E/E０,W
~

e( ) ＝
W e( ) /q０Bξ０ 都为约化量.因为上下表面处易取

向相同,有W
~

e( ) ＝ W
~

l( ) ＋W
~

u( )( )/２,其中上标

z＝l,u 分别代表下表面和上表面.
所以,约化后的总自由能为

F
~

Q
~

ij,Q
~

ij,r~ ,Q
~

sij[ ] ＝

∫
R
~

０
f
~

bulk＋f
~

elastic＋f
~

flexo＋
２

ξ０h
~f

~
e( )

surface
é

ë

ê
ê

ù

û

ú
ú
２πh~r~dr~,

(１５)

令f
~

＝f
~

bulk＋f
~

elastic＋f
~

flexo＋
２

ξ０h
~f

~
e( )

surface ,利用泛函

的约束变分得到该体系约化后的平衡态方程

∂f
~

∂Q
~

ij

－
∂
∂r~

∂f
~

∂Q
~

ij,r~

é

ë

ê
ê

ù

û

ú
ú－

１
r~

∂f
~

∂Q
~

ij,r~
＋

１
３trQ

~
２δij ＝０,

(１６)
进而可以写出约化平衡态方程的具体形式.

３　模拟结果

根据[１８Ｇ１９],平衡态方程的演化可由如下的动

力学方程来描述

∂Q
∂t＝Γ －

δf
δQ＋

１
３trδf

δQ
æ

è
ç

ö

ø
÷Ié

ë
êê

ù

û
úú , (１７)

这里的参数Г＝６D∗/[１－３tr(Q２)]２.约化了的

动力学方程为

∂Q
~

∂t＝Γ􀬈 －
δf

~

δQ
~ ＋

１
３tr

δf
~

δQ
~

æ

è
çç

ö

ø
÷÷Ι

é

ë

ê
êê

ù

û

ú
úú

, (１８)

这里有Γ􀬈＝Γ× Bq０( ) .使用一维的有限差分迭

代法,则上式表示为

Q
~

t＋Δt( ) －Q
~

t( )[ ]/Δt＝

－Γ􀬈
δf

~

δQ
~ －

１
３tr

δf
~

δQ
~

æ

è
çç

ö

ø
÷÷Ι

é

ë

ê
êê

ù

û

ú
úú

, (１９)

在r轴上取模拟空间r~ ∈ ０,R
~

[ ] .
在本文的模拟过程中我们选取的液晶材料为

５CB[２０Ｇ２１],各个参数为:A０＝０．１９５×１０６J/m３􀅰

K,B＝７．１５５×１０６J/m３,C＝８．８２×１０６J/m３,L＝
１０􀆰１２５×１０－１２J/m３,D∗ ＝０􀆰３５,则相干长度ξ０约

为２．６４×１０－９ m;我们首先设置温度为TＧT∗ ＝
０．５℃,则约化温度为Ã＝０．４０３,约化的序参数为

S
~

＝１＋ １－A
~

≈１．７７２;薄层厚度取h＝５ξ０,锚
泊强度系数Ws∈１０－７~１０－４J/m２,以满足h＜
b,则 等 效 的 锚 泊 强 度 系 数 Ws

e( ) ＝ (Ws
l( )

＋Ws
u( ) )/２∈１０－７~１０－４J/m２;设表面壁处的易

取向的极角为ϕs(r):＝ϕ０(r)＝π/４[１４],缺陷中心设

置为固定值ϕ(０)＝０,边缘采用自由边界条件.

３．１　锚泊强度系数对缺陷核周围指向矢的影响

选取模拟半径R＝１０h,W (e)
s ＝０,１０－７,５×

１０－７,１０－６,５×１０－６,１０－５,１０－４J/m２,约化后为

W (e)
s ＝０,４．０５×１０－４,２．０２５×１０－３,４．０５×

１０－３,２．０２５×１０－２,４．０５×１０－２,４．０５×１０－１.
模拟得到h ＝５ξ０,R＝１０h 时,不同等效锚泊强

度系数下极角ϕ的变化及该缺陷处的双轴性,如
图２和图３所示.

由图２,我们可以得出这样的结论:靠近缺陷

核中心的指向矢趋向于沿z轴方向.当有表面壁

的作用时,缺陷核周围的指向矢在各自所在的ϑＧz
平面内绕着r 轴顺时针旋转.锚泊强度系数越
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图２　h ＝５ξ０,R＝１０h 时,不同等效锚泊强度系数

下ϕ 角的变化

Fig．２　VariationofϕfordifferentequivalentanchoＧ

ringstrengthW(e)
s forh＝５ξ０,R＝１０h．

图３　h ＝５ξ０,R＝１０h 时,不同等效锚泊强度系数

下缺陷处的双轴性

Fig．３　Biaxialityβ２fordifferentequivalentanchoring
strengthW (e)

s forh＝５ξ０,R＝１０h．

大,表面壁的作用越强,因而指向矢旋转过的角度

越多,极角ϕ角越接近表面壁处易取向的极角ϕs

(r):＝ ϕ０(r)＝ π/４.图３显示,即使等效的锚

泊强度系数取到 Ws
(e)＝１０－４ J/m２ 或 Ws

(e)＝
１０－５J/m２时,该缺陷处的双轴性也是非常的小.
当等效的锚泊强度系数更小时,缺陷处的双轴性

几乎为零(β２＜１０－６).

３．２　对样品施加沿z轴正向的匀强电场

以模拟空间R＝１０h,约化的等效锚泊强度

系数W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３ 为例.电场强度记为

E＝Eez.当对样品施加的匀强电场沿z 轴正向

时,电场强度大小E 为正值.取挠曲电系数e１＝
６９×１０－１２C/m,e３＝４５×１０－１２C/m[２２].模拟不

同的电场强度大小E＝０,０．２５,１．０,２．５,５．０,

７􀆰５,１０．０V/μm 下的指向矢的极角和方位角的

变化,如图４和图５所示,这里的E０＝１０６V/m＝
１V/μm.

由图４可知,随着电场强度的增大,ϕ 角是逐

图４　沿z 轴正向施加不同强度的匀强电场,极角ϕ
的变化

Fig．４　VariationofϕfordifferentvaluesoftheelecＧ
tricfieldintensitywithE/E０forE＞０

图５　沿z轴正向施加不同强度的匀强电场,角θ１的

变化

Fig．５　Variationofθ１fordifferentvaluesoftheelecＧ

tricfieldintensitywithE/E０forE＞０

渐减小的,说明该电场的作用使指向矢趋向于沿

z 轴方向.图５表明,随着施加的匀强电场强度

的增大,缺陷核心附近的指向矢的方位角逐渐增

大,而边缘处的指向矢并没有像更靠近缺陷核处

的指向矢那样具有较大的θ１角,这是因为表面壁

的作用导致的,因为表面处的θ１s＝０,同时也可以

说明表面壁的作用效果会随着半径的增大而增

强.因为缺陷核心处指向矢的极角为０度,所以,
我们略去了中心位置处的方位角的变化角θ１的

输出.
我们取出了在不同的电场强度下半径的１/４,

１/２,３/４处及边缘,即r＝R/４,R/２,R/４和r＝R
处的θ１角的值,绘出了θ１与电场强度大小E 的关

系,如图６所示.θ１角与电场强度大小E 基本呈

线性关系,这与PramodaKumar等人的实验结果

一致.
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图６　当E＞０时,θ１角与电场强度大小E 的关系

Fig．６　Relationshipbetweenθ１andtheelectricfield

intensityforE＞０

３．３　对样品施加沿Z 轴负向的匀强电场

模拟不同的电场强度大小 E＝０,－０􀆰２５,

－１􀆰０,－２􀆰５,－５􀆰０,－７􀆰５,－１０􀆰０V/μm 的指

向矢的极角和方位角的变化,如图７和图８所示.

图７　沿z 轴负向施加不同强度的匀强电场,极角ϕ
的变化

Fig．７　VariationofϕfordifferentvaluesoftheelecＧ
tricfieldintensitywithE/E０forE＜０

图８　沿z轴负向施加不同强度的匀强电场,角θ１的

变化

Fig．８　Variationofθ１fordifferentvaluesoftheelecＧ

tricfieldintensitywithE/E０forE＜０

由图７可知,沿z轴负向施加不同强度的匀强

电场,随着电场强度的增强,ϕ角同样也是逐渐减小

的,说明该电场的作用使指向矢趋向于沿z轴方向.
图８表明,随着施加的沿z轴负向匀强电场强度的

增大,缺陷核心附近的指向矢的方位角减小,此时θ１

角为负值.以正向电场一样,边缘处的指向矢并没

有像更靠近缺陷核处的指向矢的方位角变化的多,
这是由于表面壁的作用导致的.

同样,我们取出了在不同的电场强度下r＝
R/４,R/２,R/４和r＝R 处的θ１角的值,绘出了

θ１与电场强度大小E 的关系,如图９所示.θ１角

与电 场 强 度 大 小 E 基 本 呈 线 性 关 系.这 与

PramodaKumar等人的实验结果一致.

图９　当E＜０时,θ１角与电场强度大小E 的关系

Fig．９　Relationshipbetweenθ１andtheelectricfield

intensityforE＜０

３．４　挠曲电效应的体现

以R＝１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３ 为例,无外加

电场、电场强度大小为E＝±１０V/μm时,缺陷核周

围的指向矢分布的局部俯视图如图１０~１２所示.

图１０　R＝１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３ ,E＝０时,缺陷核

周围的指向矢分布的局部俯视图

Fig．１０　PlanformofthedirectoraroundthedefectforR＝

１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３andE＝０
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图１１　R＝１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３ ,E＝１０V/

μm 时,缺陷核周围的指向矢的局部俯视图

Fig．１１　Planformofthedirectoraroundthedefect

forR＝１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３andE＝
１０V/μm

由图１０可知,无外加电场时,＋１线缺陷核

周围的指向矢在各自所在的ϑＧz的平面内旋转过

某个角度.图１１和１２表明,对样品施加沿z 轴

正向的匀强电场,缺陷核心周围的指向矢绕各自

的z轴发生逆时针方向旋转,也就是说指向矢场

具有右手螺旋结构.沿z 轴负向施加匀强电场,
缺陷核心周围的指向矢绕各自的z 轴发生顺时

针旋转,指向矢场具有左手螺旋结构.解释了当

对液 晶 盒 的 上 下 基 本 外 加 直 流 电 场 作 用 时,

PramodaKumar等人的实验中＋１缺陷的消光

刷会出现顺时针方向或逆时针方向旋转的现象.

图１２　R＝１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３ ,E＝－１０V/

μm 时,缺陷核周围的指向矢的局部俯视图

Fig．１２　Planformofthedirectoratthedefectsitefor

R＝１０h,W
~

e( ) ＝４．０５×１０－３andE＝－１０
V/μm

４　结　　论

基于液晶的LandauＧdeGennes理论,我们给

出弱锚定的平行排列向列相液晶盒中反转壁内的

＋１缺陷在外加直流电场作用下液晶分子的自由

能表达式并模拟了缺陷点在电场作用下指向矢的

变化情况,这些理论结果充分描述了＋１缺陷处

指向矢的旋转方向依赖于外加电场的方向,并且

旋转的程度与外加电场的大小呈线性关系.这些

理论结果和PramodaKumar等人实验得到的＋１
缺陷处消光刷的旋转情况是一致的.
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