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СВОЙСТВА ЖИДКИХ КРИСТАЛЛОВ В ПРИГРАНИЧНЫХ
ОБЛАСТЯХ

The integral equation for one-particle distribution function taking into 
account an external field gives the basis to calculate the dependence of co
efficients of orientational and surface elasticity and viscous coefficients of 
liquid crystals on the distance from nonhomogeneousity source.

В работе [1] было получено интегральное уравнение для одночастич
ного потенциала средних сил ф системы несферических частиц, модели
рующих жидкокристаллическую среду, в присутствии некоторого внешне
го поля и в следующем виде:

РфО) = - “ 1^2С2(1,2)ехр{-Р[ф(2) + «(2)-1]} . 0 )



Здесь $=УквТ, кв -  постоянная Больцмана; Т -  абсолютная температура; р 
-  плотность среды; Q -  объем в пространстве угловых переменных 
задающих ориентацию молекул; ф(1) = ф ( Г | );  r j -  радиус-вектор цен- 
тра масс молекулы 1; Сг -  прямая корреляционная функция. Если для нее 
использовать, например, точное решение уравнения Перкуса-Иевика для 
системы твердых сфер, приведенное уравнение станет замкнутым.

Будем рассматривать полубесконечную среду, ограниченную пло
ской энергетически однородной поверхностью 1 -0  (ось z перпендикулярна 
этой поверхности), которая и является источником внешнего поля и. По
тенциал его выберем в виде [2]
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где

е =  Е0( 1 - х 2^ Г 1/2; 

o w = [ l - x e ? / 0 - x 2^ ) ]  112 ’

% - i A 1 - i ) /  ( d 2 + i) ;  (3)
ех и ez -  проекции единичного вектора е , определяющего направление 
длинной оси молекулы, на соответствующие оси координат; d -  отношение 
размера продольной оси к поперечной эллипсоида вращения, моделирую
щего форму молекулы.

При таком выборе потенциала внешнего поля вычисление интеграла 
в ( 1) удобно осуществлять в цилиндрической системе координат, в которой 
положение точек определяется как Г; = Sj + z, к  (/=1,2; SjJLk, k  -  еди
ничный вектор, задающий ориентацию оси z). Поэтому

Сг(1г2) = C 2 (r1 ,Q i ,r 2 , n 2 ) = C2(|si - s 2 |,Z ],z2 ,Q j ,Q 2). (4)

В дальнейшем будем считать, что зависимость прямой корреляци
онной функции от пространственных и угловых переменных имеет вид [3]

C2(r,£2i,Q2) = C2(r / ct(Qi,Q 2)X (5)
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-параметр, определяющий ориентацию частиц в межчастичном потенциа
ле взаимодействия Гэя-Берне [4], и для С2(0  воспользуемся упоминав
шимся выше точным решением уравнения Перкуса-Йевика [5]:

C2(t) = (1 —у)" -  (1 + 2у)2 + 6у(1 + Y  t -  i  у(1 + 2у )213 (7)

где

4 з
у = -7 rpa0.

На основе изложенного было осуществлено численное решение 
уравнения (1), что, в свою очередь, позволило выяснить особенности пове
дения некоторых важных характеристик жидкого кристалла вблизи по
верхности. В качестве таковых были выбраны одночастичная плотность 
числа частиц, параметр порядка, модули Франка, характеризующие ориен
тационную упругость нематических жидких кристаллов и коэффициент 
сдвиговой вязкости. Плотность числа частиц имеет вид

Pi(zj ,П ,) = ^ ехр {- P[(p(Z] , ^ ! ) + u(zx ,Q))]}, (8)

а параметр порядка определен как среднее значение второго полинома 
Лежандра (усреднение осуществляется с помощью одночастичной функ
ции (8)):

< Р2 >=< (3cos2 & -  1) / 2 > , ' (9)

где В -  угол между длинной осью молекулы и некоторым фиксированным 
направлением (в качестве такового, в силу задания потенциала внешнего 
поля в виде (2),(3), было выбрано положительное направление оси z). При 
этом внимание было сосредоточено, главным образом, на выяснении зави
симости этих величин от расстояния до поверхности z=0, являющейся ис
точником неоднородности. Поведение модулей Франка в зависимости от 
плотности и температуры было исследовано ранее в работе [6]. При расче-
тах использовались безразмерные величины р = а 0 / v и f$ = Eq /  к # Т .

Численный эксперимент выявил короткодействующий характер ука
занных величин, т.е. влияние поверхности распространялось на расстояния 
порядка двух-двух с половиной диаметров молекул, что, в общем-то, не 
явилось большой неожиданностью, поскольку функция (7) определена



только при t < 1. Поскольку такое поведение не соответствовало результа
там молекулярно-динамических расчетов, в дальнейшем использовалось 
модифицированное ядро уравнения (1), в которое наряду с С? , определяе
мой выражением (7), было добавлено слагаемое, продолжающее С? в об
ласть t > 1 и отражающее асимптотику прямой корреляционной функции, 
которая, как известно, определяется притягивающей частью межчастично
го потенциала и убывает как t если иметь в виду упомянутый выше по
тенциал Г'эя-Берне.

Такая модификация привела к существенно более далекому проник
новению неоднородности в глубь среды -  это отчетливо просматривается 
на приведенных рисунках для значений р=0,32 и 1/0=0,75, где все величи
ны представлены как функции расстояния от источника неоднородности 
(стенки), расположенного в плоскости z=0.

На рисунке 1 представлена плотность числа частиц (одночастичная 
функция распределения), поведение которой находится в качественном со
гласии с результатами молекулярно-динамических расчетов [2] (в этой ра
боте представлена гистограмма распределения числа частиц в зависимости 
от расстояния до стенки).

Рис. 1

На рисунке 2 отражено поведение параметра порядка по мере удале
ния от стенки, где сплошная линия соответствует результатам данной ра
боты, черными квадратами отмечены соответствующие значения, полу
ченные в цитированной работе [2].



Рис. 2
На рисунках 3 — 6 представлено поведение модулей Франка Кц, 

К22 , Кзз и модуля поверхностной упругости К24 , рассчитанных по форму
лам, полученным в (7). Видно, что на достаточно больших-расстояниях от 
стенки модули Франка выходят на значения, близкие к тем, которые были 
получены для однородной среды в работе [6].

Рис. 3



Рис. 4

Рис. 5



Рис. 6

На рис. 7 представлена зависимость от расстояния г до стенки коэф
фициента сдвиговой вязкости ц нематика в приведенном виде. Этот коэф
фициент связан с коэффициентом вязкости Лесли 04 [7] соотношением

о4 = 2л р (1)г0‘Р)-1, '  '  (Ю)

где ТУ01 - ‘эффективный’ коэффициент вращательной диффузии; р - плот
ность числа частиц. Зависимость коэффициента вязкости от расстояния до 
стенки получена на основании выражений для коэффициентов вязкости 
нематического жидкого кристалла через скалярный параметр порядка [8]. 
Из рис. 7 видно, что при удалении от стенки вязкость уменьшается и далее 
выходит на свое объемное значение.

Рис. 7
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ПРИМЕНЕНИЕ ЖИДКОКРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ 
БИОЛОГИЧЕСКИХ МЕМБРАН В ТЕОРИИ ИХ УПРУГИХ

СВОЙСТВ
The bending elasticity of biological membranes is considered in the 

terms of their liquid crystal model with help of which the bending moduli 
are estimated.

Идеи и методы физики термотропных жидких кристаллов успешно 
используются в большом числе приложений. Среди них - теория лиотроп
ных и полимерных жидких кристаллов [1,2 ]. Эти идеи начали применяться 
и в теории биологических мембран [3].Однако конкретная разработка жид
кокристаллической модели все еще отсутствует.

Цель данной работы состоит в разработке метода расчета параметров 
упругости биологических мембран с помощью ее жидкокристаллической 
модели, позволяющей провести вычисление модулей изгибной упругости


