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研究成果の概要： 
連続体理論に基づく数値計算によって，液晶のコレステリックブルー相の電場による液晶配向と

位相欠陥の応答，および単位格子の変形に関する知見を得た．また表面の凹凸に由来する液晶ア

ンカリングについて，数値計算によるアンカリングエネルギーの評価，および解析的理論の結果

との比較を行なった．さらにキラルスメクチック液晶相の分子シミュレーションにより，スメク

チックＱ相の３次元秩序構造の構造安定化要因となっている分子間相互作用の一端を明らかに

した． 
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１．研究開始当初の背景 
 ソフトマターの典型例の 1つである液晶は，
並進，回転対称性の破れの結果様々な秩序相，
あるいは位相欠陥を示すことから，物理学の
興味深い対象としてこれまで広く認知され
ている．さらに，ディスプレイなどの重要な
応用手段の存在は，液晶の研究を工学分野に
おいても極めて盛んなものにしている． 
 液晶の中には自明でない３次元秩序構造
を示すものが知られており，その典型例の１

つは，配向のねじれ変形と位相欠陥が規則的
に配置した，コレステリックブルー相とよば
れる相である．この相の研究には理論実験と
もに学術的な立場からの蓄積があるが，非常
に広い温度範囲でブルー相を示す液晶が発
見されたこと，また工学的な応用の期待でき
るレーザー発振，あるいは高速な外場応答を
示すことが明らかになったことなどから，新
たな応用の可能性を秘めた系として近年改
めて注目を集めている．また，層状の秩序が
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自発的に入り組んだ３次元構造を形成する，
スメクチックブルー相，あるいはスメクチッ
ク Q 相と呼ばれる相が最近相次いで発見さ
れ，その性質，形成要因に興味が持たれてい
る．しかしながら，３次元秩序構造を持つ液
晶相の理論研究は平衡構造の議論がその中
心で，電場下の応答等の非平衡状態での振舞
いについてはこれまであまり研究されてい
ない．上述のような，液晶が形成する種々の
３次元秩序構造への興味の深化が，本研究の
背景にある． 
 
２．研究の目的 
 本研究の目的は，上述のような３次元的空
間秩序を持つ液晶，特にコレステリックブル
ー相およびスメクチックブルー相の平衡，非
平衡の性質を，我々の液晶系に関する数値計
算の経験をふまえ，連続体シミュレーション，
および分子動力学シミュレーションという，
異なる時空間スケールに基づく数値計算を
用いて明らかにしてゆくことである． 
 本研究の期初の具体的なターゲットとし
ては，(1)コレステリックブルー相が，電場に
対してなぜ高速に応答するかを解明，(2)ゲス
ト成分の存在による，コレステリックブルー
相などの安定化のメカニズムの解明，および
(3)スメクチックブルー相やスメクチック Q
相における３次元構造秩序，特に配向秩序と
層状の並進秩序がどのように，またどのよう
な条件で共存しているのかを解明，などがあ
る． 
 
３．研究の方法 
 連続体シミュレーションの立場からは，コ
レステリックブルー相の平衡，非平衡状態を
記述できる連続体モデルの数値実装を行な
った．特に注力したのは，一般的な系のジオ
メトリに対応できるようなスキームを開発
すること，および外的擾乱などによる単位格
子の形状，大きさの変化に対応可能な，柔軟
で汎用性の高いスキームを開発することで
ある．その結果として，表面形状に起因する
液晶のアンカリングに関する知見を得ると
いった，期初の目標を超える成果をも生み出
すことも可能となった．またこれらのスキー
ムを用いて，コレステリックブルー相が電場，
あるいは力学的変形といった外的擾乱に対
してどのように応答するかを，特に局所的な
配向秩序の挙動，および大域的な３次元構造
の変化に着目して調べた． 
 分子動力学シミュレーションの立場から
は，スメクチックブルー相の局所構造に関す
る手がかりを得ること，およびスメクチック
Q相とコレステリックブルー相との関係，類
似点を明らかにすることからスタートし，引
き続いて，スメクチックブルー相やスメクチ
ック Q 相が異方的な圧力に応答してどのよ

うな構造変化をするかを調べることで，コレ
ステリックブルー相との違い，関連性に関す
る新たな知見を得ることを試みた． 
 
４．研究成果 

(1) コレステリックブルー相について，まず
静的挙動として温度とキラリティの強さに対

する相図を作り，過去の実験的，数値的研究

とほぼ類似の相図を再現することに成功した． 
 また動的挙動の具体例として，電場に対し

て配向と欠陥の構造がどのように応答して変

化し，単位格子がどのように変形するかに着

目した研究を行なった．その結果，誘電率の

異方性εaが正の系で単位格子の１辺に平行

に電場を印加した場合，O2と呼ばれる対称性

を持つ相の単位格子は電場方向に伸長するの

に対し，O８と呼ばれる対称性を持つ相は逆に

圧縮されることがわかった（εaが負の場合は

逆になる）．これらの結果は，過去の実験の結

果を定性的に再現するものである． 

 また非常に強い電場を印加した場合，ブル

ー相の対称性の違い，単位格子に対する電場

の方向，およびεaの正負に依存して，複雑な

変化を経て欠陥が消滅してゆく動的な過程を

明らかにした．ただし，電場方向が単位格子

の対角線に平行でεaが負の場合は欠陥が消

滅せず，直線状の欠陥が６回対称の２次元格

子を形成することも明らかになった． 

 近年応用の可能性が注目されているコレ
ステリックブルー相の諸性質を数値計算に
よって調べることが可能になったという点
で，これらの成果は重要で意義のある成果で
あると考えている． 
(2) 基板表面の凹凸を起源とする液晶のア
ンカリング（液晶が表面に対し特定の方向に
配向する性質）に関し，理論，数値計算両方
の立場から検討を行った．表面の凹凸由来の
アンカリングについての解析的理論に，古く
から受け入れられてきた Berreman の理論と
いうものが存在するが，詳細な再検討の結果
この理論には誤った仮定が用いられている
ことを明らかにし，正しいアンカリングエネ
ルギーの表式を導出した． 
 また上述の解析的理論は表面凹凸が十分
浅いことを仮定しているので，そうではない
場合にアンカリングがどのような振る舞い
をするか，および解析的理論の適用可能な範
囲を調べるべく，アンカリングエネルギーの
数値的な評価を試みた．その結果，解析的理
論の帰結は，表面の傾きの最大値が１程度と
いう，必ずしも凹凸が十分浅いとは言えない
ような状況でも比較的良く成り立つことな
どを明らかにした． 
 Berreman の理論は液晶の標準的な教科書
に載っているほどに広く受け入れられてい



ることを鑑みると，そのような理論に根本的
な見直しの必要があることを明らかにした
ことは極めて意義深いものである．また，微
細な凹凸を表面にトップダウン的に施すこ
とによって応用上望ましいアンカリングの
性質を実現する試みが近年盛んに行なわれ
ており，それらの研究に対して理論の側から
知見を与えられるようになったという点で
も，この研究の成果の意義は大きいと考えて
いる． 
(3) キラリティ起因の３次元秩序構造を有
する液晶相の１つであるスメクチック Q相 
(SmQ 相)の分子動力学(MD)シミュレーション
を，ジキラル液晶分子 M7BBM7 を具体例とし
て行った．特に SmQ 相の３次元秩序構造モデ
ルの構造安定性の要因となっている相互作
用に関して詳細に解析した．その結果，分子
キラリティにより異なる不斉部位の相違に
直接起因した分子間相互作用ではなく，不斉
部位の違いが生み出す一分子コンフォメー
ションの違いに起因した分子間相互作用が
決定している事を明らかとした．本成果は実
験からは得られない知見として意義深いも
のと考えられる． 
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