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研究成果の概要（和文）：液体の流動性と結晶の異方性を併せ持つネマチック液晶に光学活性な分子（キラルド
ーパント）を添加すると、らせん周期構造を有するキラルネマチック液晶が発現することが知られている。我々
は、このキラルドーパントがネマチック液晶へのらせん誘起力を計算によって予測する方法の提案に取り組ん
だ。そして、コンピュータ・シミュレーションの一つである分子動力学計算を用いて、剛直なキラル骨格を持つ
分子のらせん誘起力を算出可能な理論的手法を提案した。

研究成果の概要（英文）：Nematic liquid crystals (LCs) are known to transform into chiral nematic LCs
 with nanoscale helical structures upon doping with enantiomeric compounds (called chiral dopants). 
While a number of chiral compounds that are both organic and inorganic have been synthesized, it is 
still difficult to design the chiral dopant molecules exhibiting the chiral nematics having desired 
physical properties. In this study, we developed a theoretical approach with molecular dynamics 
simulation to calculate the values of helical twisting powers and confirm its validity for chiral 
metal complexes that have rigid chiral linkage.

研究分野： ソフトマター物理学

キーワード： 分子動力学　液晶　らせん誘起力　キラリティ

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
身近にある様々なデバイスへの応用可能なナノマテリアルの一つであるキラルネマチック液晶について、その物
性を予測する理論的手法の確立は新規材料設計の指針を与える有用なツールとなり、最終的には新奇デバイスの
創製へ繋がっていくと期待できる。また本研究によって、キラルネマチック液晶発現の起源、つまり微量に添加
した分子のミクロな性質がマクロな三次元構造へと発展していくメカニズムを解明する上でも重要な知見が得ら
れたことは、基礎・応用の両面においてその意義は大きいと考えられる。



様 式 Ｃ－１９，Ｆ－１９－１，Ｚ－１９，ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 液晶は液体と結晶の中間相にあたり，配向秩序を持つ流体とも言い換えられ，優れた外場応答
性を有する代表的なソフトマターである．特に電場に対する応答性が非常に高く，その特性を活
かしてディスプレイに応用され，液晶分野の隆盛期には多くの研究開発が行われてきた．主にデ
ィスプレイの材料として用いられている液晶はネマチック液晶であるが，構成分子によっては
位置秩序や配向秩序の異なる多種多様な液晶相が発現する．ネマチック液晶は位置秩序が完全
に液体的であるが，そこに光学活性な物質（キラルドーパント）を添加すると，ドーパント分子
のキラリティが系全体に伝搬し，らせん構造が誘起されキラルネマチック液晶が発現する．キラ
ルネマチック液晶は，らせん構造の周期に対応した波長の光だけを反射する性質（選択反射）を
持つため，レーザー発振・電子ペーパー・円偏光素子への応用が期待されるナノマテリアルであ
る． 
 キラルネマチック液晶のらせん構造の巻き方向や周期（ピッチ長）は，キラルドーパントの物
性に依存して変化する．キラルドーパント分子が持つ，ホスト液晶へのらせん誘起力𝛽"は，ピッ
チ長𝑝とドーパント濃度𝑥を用いて，𝛽" = 1/(𝑝 ∙ 𝑥)	と表される．𝛽"値の符号と大小は，それぞれ
らせんの巻きの方向と強さに対応している．これまでに膨大な数のキラルドーパントが合成さ
れてきたが，分子構造のみかららせん誘起力の符号や大きさを正確に予測する統一的なモデル
は提案されていなかった． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，分子レベルでの静的・動的構造を捉える上で有用なツールの一つである分子動力
学（MD）シミュレーションを基盤として，キラルドーパントがネマチック液晶へのらせん誘起
力を定量的に算出可能な理論的手法の確立を目指した．キラルドーパントには，配位子の種類や
数によって分子構造とらせん誘起力が系統的に変えられることが実験的に確かめられている剛
直な骨格を持つ八面体型金属錯体分子を選択した． 
 
 
３．研究の方法 
 キラルドーパントの分子構造とそのらせん誘起力を関連づけた基礎的な理論として知られて
いる surface chirality model に，MD シミュレーションで得られたパラメーターを組み込むことで
精度の高い理論モデルが構築できると考えた．前述の surface chirality model では，キラルドーパ
ント分子のらせん誘起力𝛽"が以下のように，捩れテンソル𝑸と配向秩序テンソル𝑺の積で表され
ている． 

𝛽" = −𝜅0𝑄22𝑆22 + 𝑄55𝑆55 + 𝑄66𝑆667 
ここで，𝜅はホストネマチック液晶の物性値によって決まる定数である．本研究の重要な着想の
一つは，配向秩序テンソル𝑺を MD シミュレーションで求めることにあり，そのモデル構築を以
下のようにして取り組んだ．MD シミュレーションには GROMACS 2016.3 を用いた． 
(1) 力場パラメータの妥当性の検証 
 本研究で対象とした液晶分子は，ネマチック液晶を室温付近で発現する N-(4-
methoxybenzylidene)-4-butylaniline (MBBA)である．まずはモデルや力場パラメータの妥当性を検
証するため，MBBA のみで構成された系について MD シミュレーションを行い，ネマチック−等
方相転移挙動の再現に取り組んだ．MBBA 分子をランダムに配置した初期構造に対してエネル
ギー極小化計算と適切な初期構造緩和計算を行った後，種々の温度を設定して平衡化計算を実
行した．そして，十分平衡化した構造についてオーダーパラメータを解析した． 
 また，キラルドーパントとしては図 1 に示したような八面体型金属錯体分子を用いた．キラル
金属錯体分子に適用した力場パラメータの妥当性を確認するため，Ru-para について結晶構造を
再現するシミュレーションを行った． 

(2) キラル金属錯体分子のらせん誘起力の算出 
 ネマチック液晶中にキラル金属錯体分子の光学異性体である Λ体と Δ体を同数ずつ入れたラ
セミな系について MD シミュレーションを実行し，配向秩序テンソル𝑺を求めることで，錯体分
子のらせん誘起力を算出した．具体的には，Ru-Br0 と Ru-Br1 のらせん誘起力を求めて，光学
実験での測定値と比較した．Ru-Br0 では，ホストのネマチック液晶を MBBA だけでなく 5CB
とした場合についてもらせん誘起力を求めた． 
 
 

 
図 1 対象とした八面体型金属錯体分子 



４．研究成果 
(1) 力場パラメータの妥当性の検証 
それぞれの設定温度において，平衡状態における
MBBA のオーダーパラメータをプロットした結果は
図 2 のようになった．まず，ネマチック液晶相発現温
度領域である 300 K でのオーダーパラメータは実験
値とほぼ同じ値であることを確かめた．また，ネマチ
ック−等方相転移温度は，実験値が 318 K であるのに
対して，シミュレーションで得られた値は 313 K で
あり十分な精度で再現できた． 
 キラル金属錯体分子の結晶構造を再現するための
シミュレーションについては，Ru-para の中心金属で
あるルテニウムと隣接する酸素原子との結合に関わ
る力場（結合長，結合角）に適用した Universal Force 
Field パラメータを適切に修正したところ，実験とシミュレーションとで得られている結晶構造
に大きな違いが見られなかった． 
(2) キラル金属錯体分子のらせん誘起力の算出 
 配向秩序テンソル𝑺は，MD シミュレーションで得られたキラル金属錯体分子周囲の液晶分子
の局所的な配向構造から計算できる．また，捩れテンソル𝑸は，錯体分子の中心骨格が剛直であ
るため，単純な形状に近似することで簡便に計算する方法が既に提案されているので，それを用
いた．定数𝜅は先行研究で用いられている物性値を適用して，Ru-Br0，Ru-Br1 のらせん誘起力
を算出した（表 1）．このように，実験で求められている値と符号は一致し，値も実験値と同程
度であった． 
 

表 1 らせん誘起力の計算値と実験値 
 
 
 
 
 

 
 ところで，キラルネマチック液晶のらせん構造に起因するキラルドーパントの重要な物性と
して，液晶との相溶性も挙げられる．図 1 に示した Ru-trop は実験においてネマチック液晶との
相溶性が Ru-Br0 と Ru-Br1 と比較して 10 倍以上も高くなる（MBBA では≲4 mol%）ことが分
かっている．そこで，MD シミュレーションを行った相溶性が低い Ru-Br0 と Ru-Br1 だけでな
く，相溶性が高い Ru-trop についても MBBA 液晶と混合したラセミ系の MD シミュレーション
を行い，添加したキラル金属錯体分子の相溶性の違いと関連のある物理量がないかを検証した．
その結果，相溶性の高いドーパントが添加された系の液晶分子の拡散は，ドーパントの相溶性が
低いときと比較するとわずかに大きくなることが分かった（図 4）．キラル金属錯体ドーパント
の相溶性とホスト液晶の流動性との相関を見出したことは，系統的に異なる分子構造のドーパ
ント分子の相溶性を比較する際に有用であると考えている． 
 
 
 
 
 
 

 Ru-Br0 Ru-Br1 
 Δ体 Λ体 Δ体 Λ体 
𝛽"  (calc.) –50 29 35 −30 

𝛽"  (expt.) –17 22 25 –22 

 
図 2 オーダーパラメータの温度依存性 
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図 3 MD シミュレーションのスナップショット 

 
図 4 シミュレートした系の平均二乗変位 
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