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电场诱导纳米结构HAN液晶盒中
新型有序重构过程的描述

陈思博,王永超,周　璇,张志东∗

(河北工业大学 理学院,天津３００４０１)

摘要:基于LandauＧdeGennes理论,利用松弛迭代的方法,研究了包含－１/２向错线的混合排列(HAN)液晶盒中,平行

于向错线的电场所诱导的结构转变.结果表明,盒厚固定时,电场诱导五种结构转变过程;电场固定时,盒厚变化产生三

类结构转变方式.力曲线上的极小值确定了液晶系统发生结构转变的临界盒厚.
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DescriptionaboutelectricfieldＧinducedneworder
reconstructioninananoconfinedHANcell
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(DepartmentofAppliedPhysics,SchoolofSciences,HebeiUniversityofTechnology,
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Abstract:BasedontheLandauＧdeGennestheory,withtherelaxationiterativemethod,weinvestigaＧ
tedtheelectricfieldＧinducedstructuretransitioninananoconfinedHANcellwith －１/２topological
defect,wheretheelectricfieldisparalleltothedisclinationline．Ourresultsshowthatwithfixedcell
gaps,fivenewstructuretransitionprocessesareinducedbyelectricfield;whilecellgapvariation
leadstothreetransitionmodesforanappliedelectricfield．Thecriticalvalueofcellgapcorresponding
tothestructuretransitionischaracterizedbythelocalminimumintheforcecurve．
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１　引　　言

　　近期,纳米结构液晶盒的研究在学术界引起了

足够的重视[１].在纳米结构液晶系统中,电场作

用、盒厚改变等微小的扰动会产生明显的响应,并

伴随液晶系统的结构转变.有序重构(orderreconＧ
struction)描述液晶系统在外力作用下出现的特殊

转变方式[２],这种转变方式在上述微扰所产生的结

构转变中极为常见[３Ｇ４].原子力显微镜(AFM)实
验表明有序重构可以在液晶薄盒(盒厚约为１０
nm)中 出 现,且 往 往 伴 随 着 缺 陷 的 产 生,其 中



Carbone等人已经测出力与盒厚之间的关系[５].
液晶缺陷从广义上讲就是液晶分子排列的不

连续性.外力作用使得某个位置液晶分子指向矢

偏离正常方向,从而导致该处附近一定范围内的

指向矢进行自我排序调整,这种调整就会产生缺

陷[６Ｇ７].缺陷会影响液晶系统的光电特性,因此研

究缺陷产生的原因、有序重构发生的方式等具有

重要意义.
本文通过建立包含－１/２线缺陷的 HAN液晶

盒模型,运用LandauＧdeGennes理论[８]对系统进行

理论描述.计算出平衡态方程与动力学方程,利用

松弛方法研究电场强度以及盒厚变化对系统结构转

变的影响,并得到力曲线.这些结果对本课题组[９]

提出的新型有序重构有了进一步的丰富和发展.

２　几何模型

考虑上下基板均为强锚定的 HAN液晶盒模

型,建立笛卡尔坐标系(x,y,z),上下基板分别处

于z＝±d/２,x 轴方向和y 轴方向的长度dy和

dx远大于盒厚d(dy~dx≫d).令下基板处液晶

分子平行于基板锚定,即n＝ey ,上基板处垂直于

基板锚定,即n＝ez (如图１).该模型中存在两

个稳定的简并构型,旋转角度分别为±π/２.

　
图１　纳米限定 HAN液晶盒模型

Fig．１　StructureofthenanoconfinedHANcell

规定上下基板z＝±d/２处液晶分子为强锚

定单轴序;侧边界y＝±dy/２规定为单轴有序的

自由边界条件.令y＝dy/２处指向矢的总旋转

角度为－π/２,y＝－dy/２处指向矢的总旋转角

度为π/２.这种边界条件可以产生 M＝－１/２的

线缺陷,向错线平行于x 轴,缺陷的中心位于yＧz
平面的坐标原点(０,０).我们研究平行于向错线

方向即x 轴方向电场E 作用下的结构转变.

３　理论方法

基于LandauＧdeGennes理论[８],采取与周璇

等[９]相同的理论计算方法,即通过二阶对称无迹

的序参数张量Q＝∑
３

i＝１
λiei 􀱋ei 来描述液晶系统

中指向矢的取向有序性,其中,ei 为正交单位基

矢量,它代表着序参数张量Q 的特征矢量,λi 为

其本征值.序参数张量Q 同时描述单轴态与双

轴态,系 统 的 双 轴 性 大 小 由 双 轴 性 参 数 β２

确定[１０],

β２＝１－
６[tr(Q３)]２
[tr(Q２)]３

, (１)

其值在[０,１]之间变化.
外电场作用下,LandauＧdeGennes理论自由

能密度表示为:f ＝fbulk{Qαβ}＋felastic{Qαβ,▽}＋
fdielectric{Qαβ},其中:

fbulk＝AtrQ２＋
２
３BtrQ３＋

１
２C (trQ２)２ ,

(２)
为本体自由能密度,

felastic＝L１Qij,kQij,k , (３)
为单一常数近似下系统的弹性自由能密度,

fdielectric＝－
ε０

２E􀅰εE , (４)

为介电能对自由能的贡献.在本体能中,B 与C
均为常数,A 随温度变化,表达式为:A ＝ A０

(T－T∗ ),其中,A０ 是大于零的常数项,T∗ 为

向列相液晶的最低过冷温度.felastic 中L１由弹性

常数K＝２S２L１决定.fdielectric中,ε０为真空介电常

数,ε 是描述向列相液晶由于电场强度E而引起

的局部各向异性的介电常数张量.在x 轴方向

电场E 作用下,介电能引起的自由能密度为:

fdielectric＝－
ε０

２
[εiE２

x ＋εaQ１１E２
x], (５)
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其中:εi＝(ε‖ ＋２ε⊥ )/３与εa ＝(ε‖ －ε⊥ )/(３
Seq)分别为各向同性与各向异性介质的极化率.
本文选用正性液晶材料进行模拟计算,即 Δε＝
ε‖ －ε⊥ ＞０,在这种情况下,液晶分子趋向于沿

着电场E的方向有序排列.
根据SamoKralj等[１１]的工作,引入下列无

量纲化参数:

F􀬈 ≡f/[B４/(１２C)３],Q􀬈ij ≡Qij/q０,y􀬈 ≡y/

ξ０,z􀬈 ≡z/ξ０,d􀬈 ≡d/ξ０,

E０ ＝(q０/ξ０)
　
２L１/３tεiε０ ,ε􀬈

a ＝εaq０/ξi,

E􀬈x ＝Ex/E０ ,
其中:q０＝－B/１２C 是向列相液晶在过热温度下

的序参数,ξ０ ＝
　
L１/(－Bq０)是向列相相干长

度,用来约化长度变量.约化之后的自由能,

f􀬈 ＝f􀬈bulk＋f􀬈elastic＋f􀬈dielectric ,
具体表达式为:

f
~

bulk＝A
~

trQ
~

２＋
２
３trQ

~
３＋

１
２４

(trQ
~

２)２ , (６)

f
~

elastic＝
∂Q

~

ij

∂x~k

∂Q
~

ij

∂x~k

, (７)

f
~

dielectric＝－
１

S
~

eq

[E
~

２
x ＋ε

~

aQ
~

１１E
~

２
x], (８)

其中:A
~

＝１２AC/B２ 代表约化温度,

S
~

eq＝
Seq

q０
＝１＋ １－２A

~

为平衡态下的单轴标量序参数.

对系统的序参数张量Q􀬈(r,t)进行动力学计

算.标量序参数S 以及指向矢n ,可以分别通过

序参数张量Q 的最大本征值和最大本征值对应

的本征矢得到.基于之前的研究[１２Ｇ１３],序参数张

量Q 的动力学方程为:

　∂Q
~

∂t＝Γ􀬈[－
δf

~

δQ
~ ＋

１
３tr(δf

~

δQ
~
)I], (９)

其中:Γ􀬈 ＝Γ× (Bq０),其系数 Γ由Γ＝６D∗/
[１－３tr(Q２)]２ 给出.D∗ 是向列相液晶的转动

扩散系数[１３].利用二维有限元差分迭代法[１４]对

方程(９)进行进一步处理,

[Q
~
(t＋Δt)－Q

~
(t)]

Δt ＝

－Γ􀬈[－
δf

~

δQ
~ ＋

１
３tr(δf

~

δQ
~
)I], (１０)

其中:

　 δf
~

δQ
~

ij

＝
∂f

~

∂Q
~

ij

－
∂

∂x~i

∂f
~

∂(∂Q
~

ij

∂x~i

)

． (１１)

在数值计算中,时间步长为４×１０－１０s,这个

步长可以确保计算结果的稳定性.同时,程序的

循环次数为１×１０６次,这样的循环次数能够保证

系统到达平衡态.

４　数值结果

本文中,设定液晶材 料 各 项 系 数 为:A０ ＝

０􀆰０４３×１０６J/m３K,B ＝ －１．０６×１０６J/m３,C ＝
０．８７×１０６J/m３,L１＝ ２．２５×１０－１２J/m,D∗ ＝
０􀆰３５m２/N􀅰s１３,约化温度设定为Ã＝１/３.同时,
介电各向异性为Δε＝１３．２(ε⊥ ＝６．５).计算可得

约化 参 量:ξ０ ＝４．５６２×１０Ｇ９ m 以 及 E０ ＝１􀆰２９
V/μm.

取特征盒厚为d＝６ξ０、６．２ξ０、６．９ξ０、１０ξ０、

１２ξ０,每一盒厚对应一种电场作用下的结构转变.
对于d＝６ξ０,E/E０＝０(文中电场均用E/E０约

化)时系统处于体有序重构态,E/E０＝２．５时,系
统转变为表面有序重构态.对于d＝６．２ξ０,E/E０＝
０时系统处于缺陷态,随着电场强度的增加,系统

从缺陷态转变为体有序重构态并最终达到表面有

序重构态.当d＝６．９ξ０时又出现了新的转变过

程,下面我们以d＝６．９ξ０为例进行详细描述.

４．１　盒厚d＝６．９ξ０时电场诱导的结构转变

图２给出d＝６．９ξ０对应的结构转变过程.当

０≤E/E０≤０．５时,系统处于缺陷态,缺陷中心位

于坐标系原点,如图２(a１)(a２)(b１)(b２)所示.当

１．０≤E/E０≤１．６时,系统发生第一次结构转变.
缺陷位置出现双轴层,将液晶系统分为(０,０,１),
(０,１,０)两个相互正交的单轴态,此时系统处于体

有序重构态.E/E０＝１．６时指向矢分布图表明,
双轴层交界处出现了指向矢微小偏离的过渡态

[图２．(d２)].E/E０继续增加到２．０时,系统发生

第二次结构转变,出现了表面有序重构态.系统
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图２　在d＝６．９ξ０的初始条件下,HAN液晶盒在不同电场E/E０值情况下的双轴性与指向矢示意图,其中E/E０＝
(a１,a２)０,(b１,b２)０．５,(c１,c２)１．０,(d１,d２)１．６,(e１,e２)２．０

Fig．２　Biaxiality(β２)anddirectorprofilesontheyＧzplanefordifferentE/E０valuesinaHANcellwithaninitial

linedefectford＝６．９ξ０:E/E０＝ (a１,a２)０,(b１,b２)０．５,(c１,c２)１．０,(d１,d２)１．６and(e１,e２)２．０

中央的双轴层消失,在液晶盒上下基板附近出现

两个相互对称的双轴层.两个双轴层中间的液晶

分子均沿着x 轴方向排列,且在上下两个双轴层

的中心位置,序参数为负.从体有序重构态到表

面有序重构态的转变过程为新型向序列重构过

程.液晶系统的转变过程可以总结为:缺陷态Ｇ体

有序重构态Ｇ表面有序重构态.

图３的本征值交换示意图也可以阐述上述转

变过程.图３(a)(b)两图中,z＝０处、z＝±３．４５
处为单轴态,其余部分为双轴态.且本征值λ２＝
λ３出现在坐标系原点.此时λ１＜０,说明缺陷核

中心序参数为负.当E/E０分别等于１．０,１．６时,
发生了本征值交换,此时坐标系原点位置附近的

状态为单轴态—双轴态的交替,对应图２的体有
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图３　在d＝６．９ξ０的初始条件下,HAN液晶盒在不同电场E/E０值情况下yＧz平面内y＝０时,序参数张量Q 的

示意图,其中E/E０＝(a)０,(b)０．５,(c)１．０,(d)１．６,(e)２．０

Fig．３　EigenvaluesofthetensorQasafunctionofthecoordinatezfory＝０intheyＧzplanewithdifferenteＧ
lectricfieldsford＝６．９ξ０(E/E０):of(a)０,(b)０．５,(c)１．０,(d)１．６and(e)２．０．

序重构.当E/E０＝２．０时,序参数张量Q 的最大

本征值λ１增大,几乎占据了整个液晶盒范围,表
明液晶系统中绝大多数液晶分子均沿着x 轴方

向排列.此时只在z＝±３．４５处存在两个双轴

态,对应着表面有序重构态.
当d＝１０ξ０时系统的结构转变不再通过体有

序重构态到表面有序重构态.此时在电场E/E０＝
１．６时,系统没有出现体有序重构态,取而代之的

是双稳态.缺陷一分为二,且不对称.随着盒厚

的继续增加,双稳态缺陷分别向上下基板移动.
当d＝１２ξ０时,向下基板移动的缺陷消失,另一部

分缺陷继续上移.下面对d＝１２ξ０的情况进行详

细描述.
４．２　盒厚d＝１２ξ０时电场诱导的结构转变

图４描述了盒厚d＝１２ξ０时,随着电场强度

改变而出现的结构转变过程.当０≤E/E０≤１．６
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图４　在d＝１２ξ０的初始条件下,HAN液晶盒在不同电场E/E０值情况下的双轴性与指向矢示意图,其中E/

E０＝(a１,a２)０,(b１,b２)０．５,(c１,c２)１．０,(d１,d２)１．６,(e１,e２)２．０.

Fig．４　Biaxiality(β２)anddirectorprofilesontheyＧzplanefordifferentE/E０valuesinaHANcellwithaninＧ

itiallinedefectford ＝１２ξ０:E/E０＝ (a１,a２)０,(b１,b２)０．５,(c１,c２)１．０,(d１,d２)１．６and(e１,e２)

２．０．

时,液晶盒的状态均为缺陷态,如图４(a１,a２)(b１,

b２)(c１,c２)所示.当E/E０＝１．６时,在d＝１０ξ０

的情况下出现了双稳态,当d＝１２ξ０时,双稳态所

形成的两个缺陷分别向上下基板移动,且其中一

个逐渐消失,如图４(d１)所示.此时缺陷中心位

于(０,１．５),相比于坐标系原点(０,０),缺陷中心出

现上移现象.当E/E０＝２．０时,双稳态消失,被
表面有序重构态取代.d＝１２ξ０时的系统转变过

程可以总结为:缺陷态Ｇ双稳态Ｇ表面有序重构态.
上述结构转变过程可以归纳汇总于表１.
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表１　结构状态与盒厚、电场的关系

Tab．１　ProcessofstructuraltransitionfordifferentdandE/E０values

E/E０＝０ E/E０＝０．５ E/E０＝１．０ E/E０＝１．６ E/E０＝２．０

d＝６ξ０ 体有序重构态 体有序重构态 体有序重构态 体有序重构态 体有序重构态

d＝６．２ξ０ 缺陷态 体有序重构态 体有序重构态 体有序重构态 体有序重构态

d＝６．９ξ０ 缺陷态 缺陷态 体有序重构态 体有序重构态 表面有序重构态

d＝１０ξ０ 缺陷态 缺陷态 缺陷态 双稳态(分裂) 表面有序重构态

d＝１２ξ０ 缺陷态 缺陷态 缺陷态 双稳态(位移) 表面有序重构态

　　d＝６ξ０与d＝６．２ξ０时,当电场强度足够大

时,系统最终也会转变为表面有序重构态.上述

情况本课题组已经得到数值模拟数据,该过程在

表１中并未呈现.

４．３　力曲线与三类结构转变方式

力曲线是描述液晶系统有序重构发生的重要

工具[５].给出力f 的公式:f＝－
∂F
∂d

.力f 的

变化可以反映出系统总能量随盒厚的改变.如果

不存在任何结构转变,随液晶盒厚度增加排斥力

单调减小.但是发生结构转变时,系统内部能量

发生改变,导致力曲线偏离原递减趋势而出现极

小值.
导致液晶系统发生结构转变的因素有很多,

图５为包含－１/２拓扑缺陷 HAN 液晶盒在相同

电场值E/E０下的力曲线.当E/E０＝０时,由表

１的第二列可以看出,系统所发生的结构转变为

缺陷态的扩散,力曲线在d＝６．２ξ０处出现极小.
我们将外电场为零的情况称为第一类结构转变.

图５　在相同电场值E/E０下通过改变盒厚所得到的

力曲线

Fig．５　ForcecurvesunderthesameE/E０ withdifＧ

ferentcellgap

当E/E０＝０．５时,系统的结构转变状态仍为

第一类结构转变.随着盒厚d 的继续增大,缺陷

态成为系统的唯一状态.此时,力曲线在d＝
６􀆰５ξ０处出现极小.

当E/E０＝１．０时,力曲线在d＝７．４ξ０处出现

极小.当盒厚继续增大时,液晶分子之间的相互

作用力不足以抵抗电场力,将出现指向矢扭曲现

象,液晶分子沿着电场方向排列.我们将上述结

构转变方式统称为第二类结构转变.
表１给出,E/E０＝２．０时系统的转变方式发

生改变,由体有序重构态直接转变到表面有序重

构态,中间不经过缺陷态或双稳态.此时,力曲线

在d＝６．９ξ０处出现极小.我们将这种结构转变

方式称为第三类结构转变.
三类结构转变过程与 电 场 的 关 系 总 结 于

表２.

表２　三类结构转变过程与电场的关系

Tab．２　Threeprocessofstructuraltransitionfordifferent

E/E０values

电场范围 形变方式

E/E０＝０
体有序重构态Ｇ

缺陷态

０＜E/E０＜２．０
(E/E０＝０．５、E/E０＝１．０)

体有序重构态Ｇ
缺陷态—扭曲态

E/E≥２．０
(E/E＝２．０)

体有序重构态Ｇ
表面有序重构态

５　结　　论

基于LandauＧdeGennes理论[８],研究了包含Ｇ
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１/２缺陷的 HAN液晶盒的结构转变过程与电场、
盒厚的关系.通过松弛迭代的方法,解出平衡态时

的序参数张量,进而得出系统双轴性、本征值及指

向矢的分布特征.基于先前得出的在外电场E平

行施加于线缺陷方向时,液晶系统出现新型的有序

重构现象的结论基础上,本文从两个不同的角度研

究结构转变,得出五种不同的新型结构转变以及三

类变化方式:固定盒厚,改变电场强度,研究表明在

不同的盒厚下出现五种结构转变方式,缺陷的扩散

以及有序重构是这五种现象出现的直接原因.由

于缺陷的扩散以及有序重构的发生,液晶系统的能

量也发生改变.固定电场,逐渐增加盒厚,表现出

三类结构转变方式.力曲线中的极小值正好对应

液晶系统发生结构转变的临界盒厚.
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