
第３３卷　第７期

２０１８年７月　 　
　　　

　　液晶与显示
　　　ChineseJournalofLiquidCrystalsandDisplays

　 　　　　Vol．３３　No．７

　 Jul．２０１８

　　收稿日期:２０１８Ｇ０３Ｇ０９;修订日期:２０１８Ｇ０５Ｇ０３．
　　基金项目:河北省高等学校科学技术研究青年基金(No．QN２０１５２６０)

SupportedbyResearchProjectofHebeiEducationDepartment,China(No．QN２０１５２６０)

　　∗通信联系人,EＧmail:zhangyanjun_krissy＠１６３．com

文章编号:１００７Ｇ２７８０(２０１８)０７Ｇ０５７５Ｇ０８

柱状腔向列相液晶指向矢结构的

MonteCarlo模拟

岳怀瑞,张艳君∗,李健飞
(河北工业大学 理学院,天津３００４０１)

摘要:液晶分子被限定在柱状腔内,基于 GruhnＧHess两体势,通过 MonteCarlo模拟方法,研究了径向边界条件及温度

对柱状腔内向列相液晶PAA的指向矢结构的影响.文中计算了系统平衡后的二阶序参数、轴向序参数、径向序参数、角
向序参数和指向矢快照图.在自由表面条件下,液晶分子在与柱轴垂直的面内呈均匀一致排列,而径向锚定作用下,指
向矢结构为平面极性结构;在径向锚定作用下,随着锚定强度的增加,液晶分子在与柱状腔轴垂直的面内径向排列有序

度增加;温度的变化会改变液晶分子的有序度,但不改变其指向矢结构.
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MonteCarlosimulationsofnematicliquidcrystaldirector
structuresconfinedtocylindricalcavity

YUEHuaiＧrui,ZHANGYanＧjun∗ ,LIJianＧfei

(SchoolofSciences,HebeiUniversityofTechnology,Tianjin３００４０１,China)

Abstract:BasedonmodifiedGruhnＧHesspairpotential,thedirectorstructureofnematicliquidcrystal
PAAmoleculeswhichareconfinedinthecylindricalcavitywithradialboundaryconditionsisstudied
byMonteCarlosimulation．Afterthebalanceofthecylindricalcavitysystem,wecalculatedthe
secondorderparameters,axialorderparameters,radialorderparameters,angularorderparameters,

andsnapshotsofthedirector．Theresultsshowthattheliquidcrystalmoleculesareuniformlyaligned
inacertaindirectionintheplaneperpendiculartotheaxisofthecylindricalcavityunderthefreesurＧ
faceconditionsandthedirectorstructureisaplanarpolarstructureundertheradialanchoringeffect．
Undertheradialanchoringcondition,withtheincreaseofanchoringstrength,theradialparameters
oftheliquidcrystalmoleculesareincreased．Thechangingtemperaturewillchangetheorderingofthe
liquidcrystalmolecules,butitdoesnotchangeitsdirectorstructure．
Keywords:cylindricalcavity;nematic;MonteCarlosimulation;orderparameter



１　引　　言

　　向列相液晶被限定在不同的几何体中,无论

在基础科学研究方面还是在技术应用方面都引起

了研究者极大的兴趣[１].常用的几何体模型有平

面液晶薄层、柱状腔液晶系统、柱状同心筒液晶薄

层、液晶微滴等.不同锚定边界条件下,柱状腔内

向列相液晶具有不同的指向矢结构.在垂直锚定

边界条件下,柱状腔中指向矢结构主要有平面径

向结构[２](planarradialstructure,简称PR)、逃逸

径向结构[３Ｇ４](escaperadialstructure,简称 ER)、
具有点缺陷的逃逸径向结构[５](escapedradial
structurewithpointdefects,简称 ERPD)、平面

极性结构[６Ｇ７](planarpolarstructure,简称 PP)、
平面极性两线缺陷结构[８](planarpolarstructure
withlineddefects,简称 PPLD).Cladis和 KleＧ
man[３]、Meyer[４]根据弹性理论对垂直锚定条件

下的柱状腔系统进行研究,研究结果表明当柱状

腔半径足够大时指向矢会形成 ER结构.此外,

Kralj和Zumer[８]通过弹性理论进行进一步的理

论分析表明,若鞍Ｇ展弹性常数 K２４等于零时,弯
曲弹性常数K３３和展曲弹性常数K１１相等以及在

大的半径和强垂直锚定边界条件下(RW/K ＞
２７,其中R 是以分子间距为单位测量的圆柱半

径,W 和K 代表表面锚定强度和弹性常数)能形

成稳定的ER结构;而扭曲弹性常数比展曲弹性

常数大得多时,则指向矢会形成 PR结构;K２４接

近于零,R 约为１００时指向矢形成稳定PPLD结

构且半整数缺陷线距离大约等于柱状腔的直径.

G．P．Crawford和D．W．Allender[７]发现鞍Ｇ展弹

性常数 K２４等于零时,弯曲弹性常数 K３３和展曲

弹性常数K１１相等以及在小的半径和弱垂直锚定

边界条件下(３≤RW/K≤１２)能形成稳定的 PP
结构.

１９９６ 年,Chiccoli等 人[９]首 次 通 过 Monte
Carlo模拟方法,基于LebwholＧLasher两体势[１０]

格点模型(模型给出 K１１＝K２２＝K３３,且 K２４＝
０),对半径分别为６和１１,高度分别为４２、５２、６２
和８２(高度方向采用周期性边界条件),多种尺寸

垂直锚定边界条件柱状腔向列相液晶分子取向分

布进行模拟研究,模拟出了两种平面结构,但是不

能区 分 是 PP 结 构 还 是 PPLD 结 构.后 来,

Smondyrev和Pelcovits[１１]用同样的方法模拟了

半径增大为１６０,高度为１６(高度方向采用周期性

边界条件)的柱状腔液晶系统,模拟结果表明,半
径较小时,指向矢为 PPLD 结构,大的半径时

(RW/K＝１６０)出现亚稳定态ER结构,但最终稳

定态为平面态.２０００年,Priezjev和Pelcovits[１２]

通过 MonteCarlo模拟发现,锚定强度与势参数

的比值与锚定强度与弹性常数的比值不等价,且
比值受温度影响明显;对于尺寸足够大的系统,温
度的冷却速度最终决定了可以观察到哪个指向矢

构型,迅速冷却可以使得系统绕过 PPLD 亚稳

态,直接形成 ER 结构,这是首次在柱状腔中用

MonteCarlo模型方法模拟出稳定的ER结构.

１９９６年,Gruhn和 Hess基于向列相液晶宏

观弹性自由能密度公式提出了一种空间各向异性

两体势 GruhnＧHess两体势[１３],此两体势不仅依

赖于液晶两分子长轴取向而且依赖于连接两分子

质心连线的单位矢量,为空间各向异性两体势模

型,此外作用势的势参数直接依赖于液晶的宏观

弹性常数.由于 GruhnＧHess两体势模型具有空

间各向异性,较各向同性LebwohlＧLasher模型具

有积极的作用,能更好的描述液晶的空间各向异

性性质.
本文基于 GrhunＧHess两体势模型研究了径

向锚定边界条件下,柱状腔内向列相液晶分子

paraＧazoxyanisole(PAA)取向分布问题.重点研

究了柱状内腔不同锚定强度和不同约化温度对向

列相液晶分子取向分布的影响.

２　模　型

２．１　柱状腔模型

柱状腔内向列相液晶分子取向,在径向锚定

作用下主要有PR、PP、PPLD、ER、ERPD几种结

构,其示意图如图１所示.
根据示意图我们构建柱状腔模型.首先建立

一个尺寸为L×L×LL 的简单立方晶格,将分子

质心固定在格点上,切割L×L 平面格点,使其满

足距离面心长度小于半径R 的所有分子,LL→
∞时构成了无限长柱状腔液晶系统.为了研究腔

体内不同区域液晶分子取向,我们把柱状腔模型

从内到外分成若干同心筒薄层.如图２所示,

L×L 平面,定义为极平面(er和eθ构成的平面),
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给出柱状腔模型分层情况二维切面示意图.L 取

偶数,使得柱状腔截面中心落在((L＋１)/２,(L＋

图１　指向矢结构示意图．(a)平面径向结构(PR),
(b)平面极性结构(PP),(c)平面极性两线缺陷

结构(PPLD),(d)逃逸径向结构(ER),(e)具
有点缺陷的逃逸径向结构(ERPD)

Fig．１　Schematicrepresentationofadirectorfield．
(a)Planarradialstructure(PR),(b)Planar

polarstructure(PP),(c)PlanarpolarstrucＧ
turewithlineddefects(PPLD),(d)Escaped
radialstructure (ER),(E)escaperadial
structurewithpointdefects(ERPD)

１)/２)的坐标上.与极平面垂直的方向为ez 方

向,采用周期性边界条件,等价于LL→∞.

图２　柱状腔格点模型平面截图

Fig．２　Cylindricalcavitylatticemodelplane

２．２　两体势模型

柱状腔内部向列相液晶分子作用,采用空间

各向异性两体作用势 GruhnＧHess两体势[１３],其
势参数直接依赖于液晶的宏观弹性常数,其表示

如下:

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋
Uij ＝λ P２ ai( ) ＋P２ aj( )[ ] ＋μ aiajbij －１/９[ ] ＋νP２ bij( ) ＋ρ P２ ai( ) ＋P２ aj( )[ ]P２ bij( ) (１)

r＝pi－pj,s＝r/r ,ai＝ui􀅰s,aj ＝uj􀅰s,bij ＝ui􀅰uj　, (２)

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋
其中:P２ 为二阶勒让德多项式;pi 和pj 分别为

液晶分子i和k的质心位矢;ui 和uj 分别为沿两

分子长轴的单位矢量,在空间固定坐标系中,分别

用极角和方位角 θi,φi( ) 及 θj,φj( ) 来表示;

λ 、μ 、ν、ρ 为势参数.势参数通过下式与弹性

常数相联系:

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋

λ＝
１
３Λ２K１１－３K２２＋K３３( ) ,μ＝３Λ K２２－K１１( )

ν＝
１
３Λ K１１－３K２２－K３３( ) ,ρ＝

１
３Λ K１１－K３３( )

ì

î

í

ï
ï

ï
ï

, (３)

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋
其中:K１１、K２２、K３３ 分别为展曲、扭曲和弯曲弹

性常数;Λ 为具有长度量纲的因子.当３个弹性

常数相等时,(１)可简化为LebwohlＧLasher模型.

通过对式(１)右边提出|ν|,可将势参数λ,

μ,ν,ρ进行无量纲化,此时ν＝－１,两体作用势

可表示为如下形式[２]:

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋

Uij ＝ελ P２ ai( ) ＋P２ aj( )[ ] ＋μ aiajbij －
１
９

æ

è
ç

ö

ø
÷＋νP２ bij( ) ＋ρ P２ ai( ) ＋P２ aj( )[ ]P２ bij( ){ } ,

(４)

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋
其中:ε为具有能量量纲的参数,其值大于零.上 式是我们模拟中所采用的两体势形式.
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模拟中向列相液晶采用１２０℃的PAA,弹性

常数值为[１４]:

K１１＝７．０×１０－１２ N,K２２＝４．３×１０－１２ N,

K３３＝１７．０×１０－１２ N, (５)
式(３)(４)给出势参数如下:

λ＝０．７９０３９,μ＝－１．０６１１,

ν＝－１,ρ＝－０．４３６６８,{ (６)

柱状腔表面处分子之间的两体作用势采用

LebwohlＧLasher模型[１０]的形式:

Uik ＝－εsP２ ui􀅰uk( ) , (７)
其中:εs 表示表面作用强度,ui 为柱状腔内部i
分子长轴单位矢量,uk 为柱状腔表面k分子长轴

单位矢量.下面的计算中定义约化锚定强度εs
∗

＝εs/ε.

３　MonteCarlo模拟及结果分析

对柱状腔内的向列相液晶指向矢排列进行

MonteCarlo模拟,模拟的尺寸采用２２×２２×８,
柱长方向采用周期性边界条件,柱长尺寸对模

拟结果影响不大[９].切割半径为１０的柱状腔

液晶系统,其中第１０层为表面层.在模拟过程

中,对柱状腔内壁表面情况分别考虑了表面锚

定能为零(自由表面)、存在径向表面锚定能两

种情况.模拟过程中,建立马尔可夫过程,采用

Metropolis方法[１５],按照打字机的方式依次走过

每一个格点,先在每一个格点处计算初始位形

的能量 Ep,然后计算此格点随机位形的 能 量

En,并进行比较,若En＜Ep,则接受此位形的选

取;若En≥Ep,则此位形按照p＝ e－(En－Ep)/kBT

的几率被接受.这样在某个温度下液晶系统经

过大量的步数后将会逐渐趋于热力学平衡.在

本文中系统达到平衡态的步数为３０００００,对各

个格点的物理量求和平均步数为３０００００.计

算中我们引入了约化温度T∗ ＝kBT/ε,其中kB

为玻尔兹曼常量.
我们通过序参数的计算来研究柱状腔内向列

相液晶分子排列情况.二阶序参数的计算,是在

MC模拟 循 环 当 中 的 每 一 步 计 算 二 阶 序 参 数

张量:

Qαβ ＝ ３‹uαuβ›/２－δαβ/２( ) loc , (８)
其中:loc表示当前排列,uα 和uβ 表示分子长轴的

单位矢量的坐标分量.然后对它进行对角化,取最

大的本征值,求和平均,得到二阶序参数 ‹P２›λ .
柱状腔向列相液晶系统具有柱对称性,为了

研究柱状腔内向列相液晶分子沿着径向、角向和

轴向排列的有序性,定义以下径向序参数、角向序

参数和轴向序参数[１６]:

P２R ＝
１
N∑

N

k＝１

３
２ ui􀅰er( ) ２－

１
２

é

ë
êê

ù

û
úú , (９)

P２T ＝
１
N∑

N

k＝１

３
２ ui􀅰eθ( ) ２－

１
２

é

ë
êê

ù

û
úú ,(１０)

P２Z＝
１
N∑

N

k＝１

３
２ ui􀅰ez( ) ２－

１
２

é

ë
êê

ù

û
úú ,(１１)

其中:er ,eθ ,ez 分别为柱坐标系的径向方向、角
向方向和轴向方向的单位矢量.

柱状腔表面分别为自由表面、径向锚定作用

和轴向锚定作用,我们模拟了柱状腔内向列相液

晶PAA,在改变锚定强度及改变约化温度时,序
参数随着柱状腔半径的变化情况.

首先,在约化温度T∗ ＝０．２,我们计算了自

由表面上时柱状腔内向列相液晶PAA 序参数由

内向外的变化以及z＝４时指向矢结构图.如图

３(a)所示,自由表面时,整体序参数P２值趋近于

０．９７,轴向序参数P２Z值趋于－０．５,径向序参数

P２R和角向序参数P２T接近相同数值０．２５.由此

可知,指向矢在垂直于柱轴的面内排列,且非径向

或角向排列.进一步在系统平衡后计算指向矢结

构图,如图３(b)所示,指向矢在面内沿某一方向

均匀一致排列.
下面计算了锚定能大小对柱状腔内向列相液

晶PAA序参数及指向矢排列的影响.图４给出

(a)序参数随着柱状腔半径的变化曲线

(a)OrderparametersversustheradiusofthecylinＧ
dricalcavity
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了在约化温度T∗ ＝０．２,取锚定强度ε∗
s 为０􀆰２、

０．５、１．０、１０００时,柱状腔由内向外序参数及分子

(b)z＝４时指向矢结构快照图

(b)Snapshotofadirectorfieldatz＝４
图３　在T∗ ＝０．２,自由表面时

Fig．３ForthefreesurfaceandT∗ ＝０

取向分布的变化.由图４(a)(c)(e)(g)可以看

出,在径向锚定作用下,轴向序参数P２Z值保持在

－０．５左右,径向序参数P２R和角向序参数P２T在

柱状腔中心轴处接近相同数值０．２５,随着半径r
的增加,径向序参数P２R由内向外逐渐增大,角向

序参数P２T从内向外逐渐减小,并且锚定强度越

大其径向序参数P２R越大.由此可以知,径向锚

定作用下,柱状腔内液晶指向矢在垂直于柱轴的

面内排列,柱状腔由内向外液晶分子逐渐趋于面

内径向排列,而且随着径向锚定强度的增加,分子

径向排列的作用越强,该实验结果与文献[７]一
致.进一步根据相应面内指向矢排列图,如图４
(b)(d)(f)(h)所示,随着锚定强度的增加,指向矢

结构由面内均匀一致排列逐渐过渡为PP结构.
我们也计算了温度对径向锚定作用下柱状腔

内向列相液晶PAA序参数的影响.图５给出了

􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋

(a) (b)

(c) (d)
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(e) (f)

(g) (h)

图４　在T∗ ＝０．２,不同径向锚定强度时,序参数随着柱状腔半径的变化曲线及相应z＝４时指向矢结构快照图

Fig．４　Orderparametersversustheradiusofthecylindricalcavityandthesnapshotofdirectorfieldsatz＝４,forthedifＧ

ferentradialanchoringstrengthandT∗ ＝０．２

径向锚定强度εs
∗ 为１．０,另取约化温度T∗ 为

０􀆰６、１．０、１．３６时(本体相变温度为T∗
NI＝１．３６３),

序参数由内向外的变化及相应分子取向分布图.
从图５以及图４(e)(f)可以看出,同样的锚定强

度,约化温度越低,二阶序参数P２及径向序参数

P２R数值越大,分子的有序度越高,其相应的分子

排列越趋于PP结构.温度接近并低于本体相变

温度时,指向矢已经趋于混乱的各向同性排列.

(a) (b)
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(c) (d)

(e) (f)

图５　在ε∗ ＝１．０,不同约化温度时,序参数随着柱状腔半径的变化曲线及相应z＝４时指向矢结构快照图．
Fig．５　Orderparametersversustheradiusofthecylindricalcavityandthesnapshotofdirectorfieldsatz＝４,forthedifＧ

ferentreducedtemperatureandεs
∗ ＝１．０．

４　结　论

采用 GruhnＧHess模型对柱状腔内向列相液

晶PAA分子进行 MonteCarlo模拟,计算结果表

明:(１)自由表面时,液晶分子在与柱状腔轴垂直

的面内均匀一致排列;(２)在径向锚定边界条件

下,液晶分子在与柱状腔轴垂直的面内排列,指向

矢结构为PP结构;(３)随着锚定强度增加,分子

排列由均匀一致排列逐渐形成PP结构;(４)约化

温度升高降低了分子取向的有序度,但是不改变

指向矢结构.综上所述,GruhnＧHess模型在小尺

寸 MonteCarlo模拟中可以模拟出平面结构,即

PP结构.GruhnＧHess两体势为空间各向异性两

体势,利用此模型对柱状腔液晶系统进行模拟具

有更为积极的作用.
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