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液晶のアイソトロピック-ネマティック (IIN)転移は､分子の配向ベクトルの巨視的
な秩序の変化を伴う一次相転移で特徴づけられ､古くから熱力学的な観点から実験的･理

論的に研究されてきた【1]｡一方､Ⅰ-N転移に伴う動力学の変化については､比較的最近に
なってから光カー効果の実験などにより､調べられてきている[2,3]｡しかし動力学の観
点からの理論的研究はあまりない｡我々は､ネマティック相を示す典型的なモデルである

Gay-Berneモデル【4]の分子動力学シミュレーションを行い､Ⅰ-N転移に伴う動力学の変
化を調べたo特に､実験との対照を行うために､光カー効果の実験で得られる物理量であ

る光応答関数を計算した｡

Gay-Berneモデルとしては､相図がよく調べられている(FC,FC′,P,U)-(3,5,2,1)【51を
用い､粒子数は216および1000で周期境界条件で分子動力学シミュレーションを行った｡

光応答関数の解析には､Frenkel&McTagueの方法[61を改良したものを用い､光応答の機
構を分子の回転に伴う分極率の変化と分子の衝突に伴う誘起分極率の変化とに分離して､

それぞれの機構の相対的な寄与についても調べた｡

アイソトロピック相においては､光応答関数は典型的な液体と同じくゼロに緩和するの

に対し､ネマティック相においては､長時間にわたって緩和しない成分が観測された｡光

応答の機構としては､分子の回転に伴う成分が支配的であることもわかった[7】｡一方実
験では､Ⅰ-N転移に近いアイソトロピック相では長い緩和時間が見られるが､ネマティッ
ク相では速く緩和することがわかっている｡この違いは､実験ではネマティック相の配向

ベクトルを特定の方向にそろえるために磁場などの外力を加えているためと考えられる｡

分子動力学シミュレーションによる液晶の光応答関数の計算は､外力を加えない自然な状

態での系の動力学を計算できる点で大変有用である｡
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