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蓝相II液晶态结构及其光学特性
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摘要:研究了蓝相II态液晶的双螺旋结构及特点,分析了缺陷与双螺旋结构的关系,解释了产生缺陷位置的原因.介绍

了传统制作蓝相II态液晶晶格模型的方法,提出了一种制作蓝相II态液晶晶格模型的新方法,这种方法可以做出全空

间的液晶分子指向矢.利用做出的新模型,采用时域有限差分法(FDTD)进行仿真模拟光学特性,当光源采用圆偏振

时,模拟出的结果表明,左旋圆偏振和右旋圆偏振光的透过率有着显著的差别,与蓝相液晶螺旋方向相同的圆偏振光在

特定的波长范围会被大量反射.
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StructureandopticalprofileofbluephaseII

DOU Hu,YUYaＧnan,MA HongＧmei,SUNYuＧbao∗

(DepartmentofAppliedPhysics,HebeiUniversityofTechnology,Tianjin３００４０１,China)

Abstract:ThestructureandcharacteristicsofdoubleＧtwiststructureofbluephaseliquidcrystal
(BPLC)IIareresearched,therelationshipbetweenthedefectsandthestructureofdoubleＧtwistcylＧ
inderisanalyzed,andthereasonthatproducesthepositionofdefectsisexplained．Thetraditional
methodwhichmakesthemodelofBPLCIIstructureisdescribed,andanew methodtomakethe
modeloftheBPLCIIstructureisproposed,themoleculararrangementinthewholespacecanbe
built．Theopticalcharacteristicsaresimulatedusingfinitedifferencetimedomainmethodandthe
BPLCDIIstructure．Whenthecircularlypolarizedlightisused,theresultshowedthatthetransmisＧ
sionsoftheleftＧhandedandrightＧhandedcircularlypolarizedlightareobviouslydifferent;thecircuＧ
larlypolarizedlightwhichissametothetwistdirectionofBPLCisreflectedincertainwavelength
range．
Keywords:bluephaseliquidcrystal;doubleＧtwiststructure;defect;FDTD

１　引　　言

蓝相液晶由于快速响应特性[１]及简单的制作

工艺[２],在显示器的制作方面有着广泛的应用前

景.液晶的蓝相是液晶的一种特殊状态,它在胆

甾相和各向同性相之间很小的温度范围内存在,
具有独特的双扭曲螺旋结构[３].已有的研究表



明,蓝相液晶具有３D周期晶格结构[４],根据蓝相

液晶的３D周期晶格结构,可以把它分为３种状

态:蓝相I态(体心立方晶格结构)、蓝相II态(简
单立方晶格结构)、和蓝相III态(晶格结构无定

型).其中晶格结构为简单立方的蓝相II态因为

结构较为简单,便于建立模型来从微观角度分析

其光学和电学特性[５].

２　晶格的建立与分析

２．１　蓝相II液晶分子晶格结构

蓝相II液晶分子的晶格结构为简单立方,它
的结构图如图１(a)所示,圆柱内液晶分子呈双螺

旋排列,它的一个平面的示意图如图１(b)所示.

图１　蓝相II液晶分子晶格示意图和双螺旋分子排列

Fig．１　SchematicoftheBPLCIIlatticemodelanddoubleＧ
twistmoleculesarrangement

在圆柱边缘的位置上液晶分子将旋转至与中

心位置的分子呈大约４５°,在靠近圆柱中心的过

程中分子均匀旋转,最后在圆柱中心分子与圆柱

的方向平行.值得注意的是液晶分子的旋转方

向,为了保证液晶分子在圆柱体内的分子指向不

发生抵触,我们可以这样描述分子的排列,取一条

圆柱直径上的分子,其他位置上的分子相当于这

条直径上的分子旋转９０°而得到.其中最特别的

位置就是圆柱中心的轴线上,液晶分子的排列完

全相同,都是沿着平行于圆柱的方向排列.

２．２　蓝相II液晶分子的晶胞模型

关于蓝相II分子晶胞模型的建立,传统方法

为:在圆柱内的分子排列为规整的双螺旋排列[６]

(如图２),利用液晶分子的寻常折射率no 和异常

折射率ne 按照各向异性介质的性质来计算它的

光学特性;而圆柱外的所有分子均可认为是各向

同性的,平均折射率为(２no＋ne)/３.

图２　晶格里液晶分子的排列,红线是圆柱中心线

Fig．２　Moleculesarrangementinalattice,thered

linesarecenterlinesofthecylinders．

在建立模型时为了使模型中的液晶分子均匀

按格点排列同时旋转方向连续,我们先计算出１/

４圆柱的分子排列然后将其以圆柱的中心线为轴

旋转９０°,连续３次旋转之后就可以得到一个完整

的圆柱.圆柱的截面图如图３所示,距离圆柱轴

心相同位置的液晶具有相同的扭曲角度(相对于

轴心),圆柱的边界处的扭曲角度为４５°.
这种模型的建立方法虽然更简单一些,但是

忽略了柱体边界外一部分液晶分子排列的有序

性,将它们一同认为是排列非常混乱以至于可以

当做各向同性状态来处理,而一般情况下只有缺

陷处才可以认为是各向同性的介质.另外更重要

的是这种方法也无法呈现出蓝相II分子晶格中

缺陷的特点.
本文主要将考虑圆柱外液晶的排列状态来建

立模型,通过圆柱中心线对液晶分子排列的影响

来获得整个空间中的液晶排列.对于一个液晶分
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图３　 传统模型的圆柱中截面中的液晶排列示意图

Fig．３　Crossedimageofliquidcrystalarrangementina

cylinderintraditionalmodel

子,它受到圆柱中心线的作用大小与它到这条轴

线的距离呈反比,也就是说分子越接近圆柱中心

线的格点它的排列与圆柱中心线处分子的排列越

相同.需要注意的是在同一个晶格内相同方向的

相邻圆柱中心线给液晶分子的作用是相反的,这
是因为这两条相邻的圆柱中心线上的分子旋转了

１８０°.我们考虑３×３×３个晶胞内的所有圆柱中

心线对其中心晶胞内的液晶分子的影响作用,对
于一个晶格我们把它分为６１×６１×６１个网格,晶
格长度为a,液晶分子在zoy 面、xoz面以及xoy
面的指向分布投影如图４所示.图中可以看出:
圆柱堆叠的地方,液晶指向矢的投影各个方向都

有;在圆柱的中心的位置液晶指向矢垂直于纸面.

图４　晶格结构在３个面上的透视示意图和液晶分子排列投影图

Fig．４　Schematicsoflatticestructureandprojectiondrawingsofmoleculararrangementonthreeplanes

３　模拟计算

３．１　蓝相II液晶分子的缺陷

在建立蓝相II液晶晶格模型的过程中,为了

保证晶格内圆柱的双螺旋结构和圆柱之间交界处

分子的连续排列,我们发现无论分子的旋转方向

如何,缺陷的结构都是相同的[７].即如果把一个

晶胞分为２×２×２个网格的结构,两个相邻的网

格必有一个一条对角线是缺陷而另一个网格没有
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缺陷.如果我们选择液晶分子为右旋结构,那么

蓝相II液晶分子的缺陷如图 ５ 所示.我们把

６１×６１×６１个网格结构的晶格,分别截取y＝
２０,３１,４０的xoz平面图,如图５所示,图中红色

圈的位置为缺陷的位置,从分子排列的二维图中,
我们可以看出在缺陷位置处的液晶分子排列发生

了突变,是混乱无序的.
产生这种独特缺陷是蓝相液晶的特殊性质.

图５　y方向上的二维截面图

Fig．５　TwoＧdimensionalcrosseddrawingatydirection

蓝相液晶与胆甾相[８]液晶有相似之处却又有显著

的区别.在胆甾相中,液晶分子在同一层的排列

是平行的,而在相邻层会发生一个微小的转动,我
们把这种只在一个轴上发生转动的结构称为单螺

旋,如果在胆甾相的基础上在垂直于螺旋轴的方

向上再加一个螺旋轴,就会形成蓝相圆柱内分子

的排列,这种有着两个螺旋轴的结构就可以称之

为双螺旋.在圆柱中心线附近的分子排列是非常

有序的,但是这样的一个个双螺旋结构的圆柱不

会遍布在整个晶胞中,在双螺旋结构之间必然有

“抵触”的地方,从而导致发生分子指向矢的突变,
这些突变的地方就是蓝相液晶中缺陷的位置.

图６　晶格内缺陷

Fig．６　Defectsinthelattice

蓝相液晶一个周期中的缺陷位置如图６中

圆棒所示.图７和８是下半部分周期中,圆柱体

内部分液晶分子和缺陷的示意图,可以看出双螺

旋结构相互抵触的原因,随着z轴的增加,如果设

图７的中心为原点,则在一、三象限里,分子的取

向会向相同的方向渐变,因而不会产生缺陷;在
二、四象限里,随着z轴的增加,分子的取向会相

互抵触,因此会产生缺陷.如果我们取晶格的上

半部分,y方向圆柱中心线附近的分子会像相反

的方向渐变,因而会在一、三象限产生缺陷而二、
四象限的液晶分子指向不会发生“抵触”.

图７　在xoy面的缺陷及部分液晶分子

Fig．７　TwoＧdimensionaldrawinginxozplane

图８　晶格下半部分的缺陷及部分液晶分子

Fig．８　Lowerhalfofthelattice
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３．２　蓝相II液晶的光学特性

FDTD[９](时域有限差分法)算法是将麦克斯

韦方程转化为差分方程,在时间轴上逐步推进求

解的严格求解过程,在处理小尺寸器件的计算时

有着巨大的优势[１０].当计算各向异性介质时[１１]

需要用D(电位移矢量)和 H(磁场强度)迭代,再
根据E＝ε－１

r D 求出电场强度E,其中ε－１
r 为相对

介电常数张量[１２].我们采用这种算法来研究蓝

相II液晶的光学特性.

图９　左旋和右旋圆偏振光通过液晶层后波长和透

过率图

Fig．９　TransmittancevswavelengthforleftＧhanded
andrightＧhanded circularly polarizedlight

passesthroughLClayer

将做出的晶胞模型沿着z轴方向平移形成

n＝６７个周期,液晶层厚度大约为９μm,晶格长

度a＝１３５nm,即液晶螺距为２７０nm,螺旋方向

定为右旋方向,x和y 方向采用周期性边界条件,

z方向用完全匹配(PML)层[１３]来吸收反射光.
寻常光折射率no＝１．５７３８,非寻常光折射率ne＝
１􀆰６３２４,时间采样间隔为Δt＝５×１０－１８s,FDTD网

格尺寸Δx＝Δy＝Δz＝２．５nm.模拟时采用两个

平面波做光源,电场偏振方向分别为x 轴和y
轴,并令这两个光源的相位差为±９０°,这样就可

以用来模拟左右旋的圆偏振光照射液晶层的情

况.在模拟中,圆偏振的光波通过液晶层,模拟中

的光波长从４００nm 到５００nm,模拟结果如图９
所示,模拟结果与实验所测[１４]结果符合的非常

好.模拟和实验结果表明:选择性反射光的圆偏

振方向与蓝相液晶的螺旋方向相同;选择反射光

的中心波长和反射波段的半高宽度符合胆甾相液

晶的选择性反射的特点.因此,蓝相液晶的一些

光学特性可以采用胆甾相液晶的光学特性来

判定.

４　结　　论

提出了一种构造蓝相II液晶分子晶格结构

的新方法,与传统构造晶格结构的方法相比,这
种方法构造出来的晶格结构是全空间的液晶分

子排列,可以描述出晶格结构中缺陷的具体位

置和分子排列混乱无序的特点.晶格内缺陷产

生的原因是多个双螺旋结构中的液晶在空间内

发生了“抵触”而产生的结果,缺陷的位置就是

双螺旋结构发生“抵触”的位置.使用左旋和右

旋圆偏振的光照射液晶层,使用时域有限差法

模拟两种圆偏振光通过蓝相II液晶的透过率情

况,在波长变化时会发生明显的差别.从模拟

结果来看,右旋圆偏振光的波长在４３２nm 附近

会有大量的光被反射回去.这种现象就是蓝相

液晶对于圆偏振光的选择性反射,也是胆甾相

液晶的一般特性.本文实现蓝相液晶的基本特

性计算,我 们 将 对 蓝 相 液 晶 的 其 他 特 性 进 行

研究.
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