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は じめに

　液晶の構造を決める一
つ の 要因と して

，
分

子 同士 の 排除体積効果が 挙げ られ る．分子

聞相互作用が排除体積効果の みの
， 剛体棒分

子の 系で も
， 液晶相 として

，
ネマ チ ッ ク相 と

ス メ クチ ッ ク A（SA）相が現れ る事が知られ

て い る ［1，2］．本研究 で は
， 剛体分子系 と し

て ， 剛体棒分子系 に 剛体球 を添加 した 2 成

分系を取 り上 げ ，
モ ン テカ ル ロ （MC ）シ ミ ュ

レ
ー

シ ョ ン に よ り，
SA 相の構造 に現れ る混

合の 効果 につ い て 考 える ，

モ デ ル

　図 1 に示 され る よ うな長さ 1直径 d の 冠

球円柱 N 。 個 と
， 直径 d の球 Ns 個 か ら成

る系 を考える．分子間相互作用 は剛体斥力

効果の み を考える ． また ， 棒状分子の 配 向

の オ ー ダーが 充分高い もの と仮定 して
， 冠

球円柱は ご
一軸方向に平行に並ん で い る もの

とす る （完全配 向モ デル ）．剛体球の モ ル 分

率 x は
， x ＝ N ，1（凡 ＋ 凡 ）で与 えられ る．

」番目の 円柱の 重心の 座標 を （X ，」，y ，」 ，
Z

。ゴ），
　k

番 目の 球の 座標 を （x 、k， Y，k ，
x

、k）とす る．
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図 1

○
→ fd ト←

等圧 MC シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ンの結果

　 Stro・bantsらが
， 完全配向の 冠球円柱 1

成分系 の平衡状態 を調べ るの に用 い た等圧

MC シ ミュ レーシ ョ ン 国 に従い
，

この系の

平衡 状 態の 構造 を調べ た．剛体棒の 長さは
，

1！d　 ： 5 と し
，
圧力 p は pd3／kBT ＝ 0．6 と

した．た だ し
，
kB はボ ル ッ マ ン 定数 ，

　T は

温度 である．図 2 は
，
X ＝ 0．2 の 場合の平衡

状態 にお け る構 造 の
一

部 を y 軸方向か ら見

たス ナ ッ プシ ョ ッ トで ある．こ の状態で ， 系

は SA 相 に ある，
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　図 1にお い て
， 線分 は円柱の 核 を表し

， 丸

は 剛体球の 位置 を表す．

　 z軸方向の
， 剛体棒 剛体棒 問の 相 関関数

9c⊂（2）と
， 剛体棒一剛体球問の相 関関数 g。 ，（z）

を
， デ ィ ラ ッ クデ ル タ関数 δ（z）に よ り，

　　　　1y 　茂 N
・

姻 ；

輙 鞳
6（z − 1− ・1），

　 　 　 　 　 　 　 t≠コ

9・・ （・ ）一 議 羃・レ
ー1… 翻

で 定義する．図 3 は
，
X ＝ 0．2 の場合 につ い

て
，
シ ミュ レ ーシ ョ ン で生成され るサ ン プル

に つ い て こ れ らの 相関関数の 平均をとっ た

もの 〈 9CC（2 ）〉
，
〈 g。 。（Z ）〉 を示す．また

，

剛体球の モ ル 分率 X の 値が
，
0

，
0．1 と 0．2

の もの に つ い て もシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を行い
，

求め た 〈 g。 。 （x）〉 を図 4 に示す．

考察

　図 2 の ス ナ ッ プシ ョ ッ トを見る と
，
剛体棒

の 形成する相構造の 隙間 に剛体球が入 り込

ん だ構造をとっ て い る こ とが分か る ．別の

言い 方をすれば
， 剛体棒と剛体球が別々 に凝

集 して
，
ミク ロ な相分離の

一
種と して SA の

相構造 を形成 して い る と言うこ とがで きる．

図 3，
4 の 相 関 関数は，SA 相 の相構造 を反

映 した周期 的な 関数 とな る．剛体球 を添加

した系に お ける SA 相が
，
剛体棒 と剛体球の

相分離の
一

種 と して現れ る こ とは
，
図 3 で

，

〈 g。。 〉 と く 9c， 〉 の位相が半分 ずれ てい

る事 に も明確 に現 れて い る．

　図 4 に は
，
X 　・＝ 　O

，
O．1

，
0．2 の 相関関数が比

較 して ある．X ・＝ O の 系は
，
剛体棒分子 の 1

成分系で ある．圓体球の 添加 に より， 相関関

数の ピークの 値が小 さ くな っ て い くの と同

時に
， 層周期が長 くな っ て い く様子が現れ て

い る ．これ は
， 剛体球が層 間に入 り込むこ と

で 層 と層の 相 関を弱 くして い る の と同時に ，

層間隔 を広 くして い る こ とを意味してい る．
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　MC シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に より， 長さが l！d ＝

5 の 完全配向の 剛体冠球円柱の系 に， 剛体球

を添加 した場合の平衡状態を， 圧力 pd3fkBT ＝

O．6 の もとで 調べ た．剛体球が 円柱の作るス

メ クチ ッ クの 層問 に入 り込むこ とに よる
， 層

間隔の 増加を確認す る こ とが 出来た．
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