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【緒言】 

多様な液晶相のなかでもスメクティック相は層状構造を有し、その中で一番対称性の小さい

一軸性の相がスメクティックＡ相である。一般に、この相は層構造をもたないネマティック相よ

りも粘性は高いものの、流動性は他の高次の液晶相に比べて小さい。近年、このスメクティック

Ａ相が外場によって配向変化する際のメカニズムについてＮＭＲやＸ線解析による実験研究が行

われている。しかしながら、複雑な構造変化であるために、実験結果も非常に複雑で、その全容

を理解することは容易ではない。一方、シンプルな液晶分子モデルを用いた分子シミュレーショ

ンはそのメカニズムを解析するために定性的ではあってもきわめて有用な情報を与えてくれる。

そこで、ここでは外場によって再配向する際の構造変化“分子スイッチング”の分子動力学シミ

ュレーションを行った結果について報告する。 

【方法】  

液晶の複雑な分子構造を単純にモデル化した Gay-Berne モデルを用いて、等温等圧での分子

動力学シミュレーションを行った。Gay-Berne モデルのパラメータセットは、相図と構造に関し

て詳細に調べられている GB(4.4,20.0,1,1) を用い、換算圧力 P* はスメクティックＡ相が広い温

度領域で出現する 1.0 を使用し、8,788 分子からなる系でシミュレーションを行った。構造変化

を考慮して、長さが自由に変化できるシミュレーション BOX を用いた。 

【結果】 

  大きな構造変化を伴うシミュレーションを有限系

で行うためには、まず分子の初期配置に関する諸条件

が必要であることが分かった。その諸条件下で、分子

の平均的向きであるディレクタに対して４５度および

９０度の方向に磁場の方向を変化させた後の分子と相

全体の構造変化を相関関数、分布関数およびスナップ

ショットにより追跡した。４５度の系では、スメクテ

ィック相は保持されまま一様な方向に向きを変え、Ｘ

線の実験結果を再現した。また、９０度の場合には実

験同様に長い Induction period の後に急激に構造変化が

起こり、再配向前と同じ配向秩序度を有する構造へと

変化した。さらに、実験データとの対応づけるために

シミュレーションからＮＭＲスペクトルを算出し、比較  図１ 初期構造のスナップショット 

を行った。 
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