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研究成果の概要（和文）：　分子動力学計算によって、分子のアスペクト比、温度、せん断速度の影響を定量化
すると同時に、連続体力学計算も行った結果、せん断面内で回転運動していた一部の液晶分子が、トルクを受け
ることである閾値以上のせん断歪みを受けると、そのトルクを下げるためにせん断面外に配向することを見出し
た。この面外配向現象が圧電効果の発現に関連していると推測した。
　Leslie-Ericksen理論を用いて、粘弾性係数と発生せん断力の関係を数値計算によって調べた。L-E理論には、
液晶分子の姿勢に依存する粘弾性係数が９個ある。この中で、圧電特性に支配的なものを見出すことによって、
圧電特性に優れた新規液晶の合成を試みた。

研究成果の概要（英文）：  From molecular dynamics simulations to quantify the effects of molecular 
aspect ratio, temperature, and shear rate, as well as continuum mechanics simulations, it was found 
that some liquid crystal molecules that were in rotational motion in the shear plane oriented 
outside the shear plane to reduce their torque when they were subjected to shear strain above a 
threshold value. We assumed that this out-of-plane orientation behavior is related to the onset of 
the piezoelectric effect.
  Using the Leslie-Ericksen theory, the relationship between the viscoelastic coefficients and the 
induced shear force was studied numerically. The L-E theory has nine viscoelastic coefficients that 
depend on the posture of the liquid crystal molecules. By finding out a coefficient that is dominant
 in piezoelectric properties, we attempted to synthesize a new liquid crystal with excellent 
piezoelectric properties.

研究分野：流体工学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
　我々の周囲には、微小ではあるが未利用なエネルギーが多数存在しており、これらを電気エネルギーに変換で
きる新技術の創出と、高効率変換が可能な新しい物質の創製が求められている。
　液晶は弾性率が低い柔らかい物質「ソフトマター」であり、巨視的には通常の液体のように振る舞うが、微視
的には結晶の異方性を有しているので、圧電効果を発現すると予想される。つまり、省資源・省エネルギー化に
貢献するだけでなく、電力供給が困難な環境下で、センサー等の電子デバイスのユビキタス自立電源としても期
待される。応用形態としては、軸受けの潤滑剤として用いる軸受け発電や、歩行や車両の踏圧で発電する発電床
を想定している。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 我々の周囲には、微小ではあるが未利用なエネルギーが多数存在しており、これらを電気エネ
ルギーに変換できる新技術の創出と、高効率変換が可能な新しい物質の創製が求められている。
これは、文部科学省が平成 27年度に決定した 4件の戦略目標の一つでもある。一定の成果が達
成されれば、省資源・省エネルギー化に貢献するだけでなく、電力供給が困難な環境下で、セン
サー等の電子デバイスのユビキタス自立電源としても期待される。 
 本研究課題の中核をなす「液晶」は、棒状または円盤状の分子からなり、弾性率が低い柔らか
い物質「ソフトマター」である。巨視的には通常の液体のように振る舞うが（図 1）、微視的には
結晶の異方性を有している。蝶野成臣（代表者）と辻知宏（分担者）は液晶に対して力学的側面
からアプローチすることで、アクチュエータを開発してきた。その開発途中で、アクチュエータ
の逆現象、すなわち圧電効果について着想した。つまり、液晶は結晶の性質を一部有するのだか
ら、圧電効果を発現すると推測した。過去の文献を調査したところ、液晶の圧電効果は 1969年
に既に見出されていた（R.B. Meyer, Piezoelectric effects in liquid crystals, Physical Review Letters, 22, 
918-921 (1969)）。しかし過去の研究は全て静的な場合、すなわち 2 枚の平板間に液晶を充填し、
図 2 のように平板角度を分子形状に適合させた場合に限定されており、流動を扱った研究は皆
無であった。液晶は流れる固体なので、その応用が静的状態に限定されていることは、液晶本来
の長所を活かし切れていない。申請者らが想定している具体的な応用形態は、以下である。 
 軸受け発電・・・液晶を軸受けの潤滑剤として用いる（主にせん断ひずみ） 
 発電床・・・歩行や車両の踏圧で発電する液体状床材として用いる（主に伸長ひずみ） 
 流動は液晶の圧電効果を誘起するのか否か、もし誘起するならその大きさはどの程度なのか 
について予備実験を行った。図 3のように、電極と配向膜を塗膜した 2枚のガラス平板間（大き
さ 20mm×20mm、ギャップ 0.5mm）に液晶を充填し、可動状態にある上部平板をゆっくりと牽引
したところ、図 4のように最大約 70mVの電位差を得た（申請者らはこれを動的圧電効果と呼ん
でいる）。圧電効果の発現に流動が有効であることは見出したが、発生電圧はパルス状で発生時
間が短いので、発電を念頭に置いて評価した場合、実用化レベルには達していない。 

 

       
   図1 市販の液晶        図2(a) 巨視的に無極性  図2(b) 巨視的に分極 

 

  

       図 3 予備実験セル          図 4 液晶によって発生する電圧 

 
２．研究の目的 
 以下 4点が解決すべき問いである。 
 何故、発生電圧は連続的でなくパルス状なのか 
 何故、その発生は図 4のようにランダムなのか 
 そもそも動的圧電効果は何故発現するのか 
 そして、発生頻度の増加を図るにはどうすればよいか 
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 上記の問いを解決するため、液晶の動的圧電効果の発現メカニズムを解明し、それに立脚して
液晶発電に関する基盤技術を構築することが本研究の目的である。 
 液晶分子は一般に永久双極子を有するので微視的には分極しているが、分子配向の対称性（図
2(a)において左右の向きが均等である）によって巨視的には無極性である。前述したように
Meyer は、図 2(b)のように液晶を封入する容器形状を液晶分子の形状に適合させれば、この配
向の対称性が破れて巨視的に分極し、圧電効果を発現するという考えを提唱している。しかしな
がらこの提案は、蝶野・辻が予備実験で見出した動的圧電効果（図 4）を説明できない。図 3の
実験セルを使って、上部平板の牽引中に顕微鏡観察したと
ころ、欠陥構造が観察された（図 5）。材料工学における欠
陥・転位とのアナロジーから、申請者らは、この欠陥構造
が分子配向の対称性を破る因子であると推測した。すなわ
ち、静的圧電効果では容器形状の変更という外的因子が対
称性を破るが、これとは対照的に動的圧電効果では、欠陥
の発生という内的因子が対称性を破って巨視的分極を誘発
するトリガーになるとの仮説を立てた。図 4 の電圧のラン
ダムな発生や、図 5の不規則な縞模様から、現状では欠陥
の発生は時空間的に偶発的であることは明らかである。 
 
３．研究の方法 
 概略については以下のとおりである。 
 上記の仮説を検証し、液晶の動的圧電効果の発現メカニズムを解明する。そのため、永久双
極子を有する棒状分子の分子動力学（ＭＤ）計算と、欠陥発生と電圧発生の同時性に関する
精密実験を行う。その結果に基づいて、効果的な液晶圧電効果を提案する。 

 より大きな圧電効果を実現するために、圧電特性に優れた液晶の創製に挑戦する。そこで、
有機合成化学が専門の西脇永敏が分担者として参画し、分子設計と合成を担当する。 
 研究代表者と分担者の役割を示しながら研究計画を詳述する。 
① ＭＤ計算による配向の対称性が破れるメカニズムの解明（辻・蝶野） 
 液晶の流動に関するこれまでの知見から、配向の対称性を破ると推測している欠陥の発生は、
トルクを受けてせん断面内で回転していた一部の液晶分子が、ある閾値以上のせん断歪みを受
けると、トルクを下げるためにせん断面外に配向することに起因していると考えている。この挙
動の検証には、構成式を用いた連続体力学は不適で、分子レベルによるＭＤ計算が必須である。
計算には、液晶挙動の計算で広範に用いられている Gay-Berne ポテンシャル（J.G. Gay and B.J. 
Berne, Modification of the overlap potential to mimic a linear site-site potential, J. Chem. Phys. 74, 3316-
3319 (1981)）を用いる。 
 具体的計算として、分子形状、分子間力、温度、分子の双極子および誘電分極値をパラメータ
とする。 
② 二重円筒間の偏光観察と電位差測定（蝶野・大学院生） 
 予備実験で行った 2平板の治具では長時間の測定が困難なので、治具を二重円筒に変更して、
偏光観察と電位差測定を同時に行い、欠陥発生と巨視的分極の因果関係を探索する。二重円筒は
外径 5mm の内筒と内径 6mm の外筒（石英ガラス管）を同心状に組み合わせた構成で、外筒を固定
して内筒をモータ（現有設備）で回転させて、円筒間の液晶にせん断を印加する仕組みとなって
いる。電位差測定のために、両円筒の表面にはスパッタリング装置で電極を蒸着する。 
 ポイントとなる実験方法を以下に述べる。 
 円筒の広範囲を同時観察できるよう、広視野角レンズを備えた高速度カメラを 2 台対向し
て設置して詳細観察を行う。 

 壁面の分子の配向が系全体の配向状態を決定するので、この配向角を変化させる。具体的に
は、配向膜ポリイミドをスピンコータで塗膜し焼成した後、その膜面を布で擦るラビング処
理を施して分子を所定の方向に配向させる。 

 回転速度を広範囲に変化させて、欠陥発生を偏光観察し、同時に円筒間に発生する電位差をナ
ノボルトメータで測定する。とりわけ、欠陥発生と電位差との同時性について詳細に調査し、動
的圧電効果を最大化する回転速度と壁面の分子の配向角を提案する。 
③ 圧電特性に優れた液晶の合成とその評価（西脇・蝶野・大学院生） 
 現存する液晶は約 40 万種類にのぼるが、液晶の応用がこれまでディスプレイに限定されてき
たので、光学特性には優れているが圧電特性に適した液晶は皆無である。流動が誘起する圧電効
果に最適な分子形状や誘電異方性の大きさを同定して分子設計を行い、それに基づいて触媒を
用いて試薬をクロスカップリング反応させて化学合成する。合成された単一物質では所望の特
性を発現できない場合は、数種類のブレンド調整も視野に入れて液晶開発を行う予定である。 
 西脇によって合成された液晶の粘度、弾性定数、圧電係数を蝶野が測定し、測定値を上記の分
子設計にフィードバックする。粘度の測定には電場印加装置を具備した粘度計で、弾性定数は市
販の実験用セルを用いて、電場強度と偏光顕微鏡観察による配向状態の関係から求める。圧電係
数は粘度計を用いて、せん断を印加して電位差を測定する。 
④ 二重円筒実験装置の改良と実験（蝶野・大学院生） 
 せん断印加実験が一段落すれば、X-Y ステージで外筒を水平方向に微小変位させ内筒に対して

図 5 可視化実験 



偏心させることで、せん断ひずみと伸長ひずみを同時に印加できるように装置を改良する。伸長
ひずみ印加デバイスを新たに製作するよりも時間とコストの両面で節約できる。回転速度と偏
心量を制御して、せん断と伸長の印加割合をコントロールできる。 
 
４．研究成果 
 分子動力学（ＭＤ)計算によって、分子のアスペクト比、温度、せん断速度の影響を定量化す
るとともに、連続体力学計算も行った結果、せん断面内で回転運動していた一部の液晶分子が、
トルクを受けてある閾値以上のせん断歪みを受けると、そのトルクを下げるためにせん断面外
に配向することを見出した。この面外配向現象が圧電効果の発現に関連していると推察した。 
 自作した実験装置を用いて、配向角を変化させながら実験を行った。回転速度を広範囲に変化
させて、欠陥発生を偏光観察し、同時に円筒間に発生する電位差をナノボルトメータで測定した。
とりわけ、欠陥発生と電位差との同時性について詳細に調査した。 
 連続体理論（Leslie-Ericksen 理論）を用いて、粘弾性係数と発生せん断力の関係を数値計算
によって調べた。L-E 理論には、液晶分子の姿勢に依存する粘弾性係数が９個（粘性係数６個と
弾性定数３個）ある。この中で、圧電特性に支配的なものを見出すことによって、圧電特性に優
れた新規液晶の合成を試みた。 
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