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研究成果概要 

 汎用分子動力学シミュレーションを用いて、ネマチック液晶に対する不純物効果、外場応答

に対するスリッパリー層の効果を調べた。バルクの液晶分子は、アスペクト比 3 の Gay-Berne

粒子を用いる。また、壁は同じGay-Berne粒子をx軸方向に揃えたもので記述することにする。

これにより、外場やスリッパリー層がない状態では、x 軸方向に向いたプラナー配向を示すこと

が予想される。デフォルトのシミュレーションソフトでは、Gay-Berne 粒子に対して、外場によっ

て配向を制御することができなかった。そこでソースを編集し、外場 E を掛けることができるよう

に改造した。不純物は、0%～10%の Gay-Berne 粒子を任意に選び、Lennard-Jones 粒子で置

き換えることで導入することにした。GB粒子と壁粒子間、GB粒子と LJ粒子、LJ粒子と壁間の

相互作用の強さは任意に変えることができる。 

図 1は、不純物を含まない系(左)と含む系(右)の粒子は一のスナップショットである。緑粒子は

GB 粒子を表し、右図では、不純物粒子が分かるよう半透明にした。青粒子は壁の粒子、灰粒

子は不純物である。相互作用の強さは、ϵGG = 1, ϵGW = 0.25, ϵGL = 0.5, ϵLL = 1, ϵWL = 3とし

た。(GはGB粒子、Wは壁粒子、Lは LJ粒子を表す)。温度は、𝑇/ϵGG = 0.9としており、バル

クではネマチック相を表す。不純物がない系では、外場に対し、フレデリクス転移と電場消去

後、もとの配向に戻ることが確認できた。一方、不純物を含む系では、ネマチック秩序が壁付

近で減少しており、特に不純物が壁を覆いつくすときには、アンカリング強度が極めて小さくな

り、外場に対して変形したのち復元力を示さないことが分かった。 
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図 1 分子動力学シミ

ュレーションによる不

純物を含まないネマチ

ック液晶と（左）と含む

系（右）のスナップショ

ット。不純物の数密度

は１0％ 
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