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На основе вариационного принципа Боголюбова в псевдогармоническом прибли-
жении исследована модель нематического жидкого кристалла (НЖК), учитывающая 
ориентационные флуктуации и короткодействующие корреляции молекул. Получены 
температурные зависимости среднего квадрата ориентационного смещения молекул и 
параметра порядка. 

Рассмотрим систему N линейных молекул в объеме V, расположенных в узлах 
Ri простой кубической решетки и совершающих ориентационные колебания (либра-
ции) около положения равновесия. Единичный вектор преимущественной ориентации 
"длинных осей молекул, (директор) обозначим через п. Гамильтониан системы при-
мем в виде 

N 

= + «а ) , ( i ) 
t=l iф; 

где I — момент инерции молекулы относительно «короткой» оси (проходящей через 
центр масс); s i = e i — n — отклонение единичного вектора ej длинной оси молекулы 
от положения равновесия (ориентационное смещение); R, — узлы решетки, R,j = 
^Ri—Rj;, Sj^^sSj— Sj. 

Потенциал парного взаимодействия в (1) выберем в традиционной мультипли-
кативной форме [1]: 

Ф* (Ri/. *и) (Rtf)-<P (s{j), 

где v, ф — пространственно- и ориентационно-зависимые части парного межмолеку-
лярного потенциала взаимодействия соответственно. Далее, (p(Si3) берем в виде по-
тенциала Майера—Заупе [2]: 

ф ( в у ) = Р , ( с о 8 в у ) = (3 /2) ( l - Y s i / ) 2 - 1 / 2 > 

где Ръ(х) — полином Лежандра 2-го порядка, а 0г7- — угол между длинными осями 
молекул, т. е. cos Qij— (е^-) . В качестве аппроксимирующего гамильтониана выби-
раем гамильтониан гармонического типа 

Ho = K + ~ - J ^ ~ ( s f - s f ) A f ( s ^ - s f ) , (2) 

- 1Ф] 

где матрица силовых констант Af^ (а , (3 = 1, 2) определяется с помощью вариа-
ционной процедуры, а по повторяющимся индексам подразумевается суммирование. 
Используя вариационный принцип Боголюбова, для свободной энергии Гельмгольца 
F[H\ получим верхнюю оценку 

F [Н] <FM s F [Но] + <Н~Н0), 

где ( . . . ) обозначает усреднение с гамильтонианом (2). 
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Вариационные параметры Af? определяем из условия стационарности свободной 

анергии ^ [ A j f , P f t [AjP]] [1]: 

dFM 
dAfP 

= 0 . 

В результате получим самосогласованную систему уравнений псевдогармонического 
шриближения: 

<»1А = y J J - c o s k W v ш <vV«P (»«)> 
/ 

^ " I F Z J 0 " " 0 0 8 ^ ( Ш К Х Г ' C T H Ы 
кЯ, kX > (3) 

(V V < P (Sii)> - 3 + 3 ( — (S2.> - 1 ) t 

где 

v V Ф 

опреде. 

<P2 (cosGj)) = 1 — (3/2) <s?> + (3/4) (s?>>, 

T — абсолютная температура. 
Параметр порядка в НЖК определяется формулой 

.тде <s,2) легко найти суммированием по частотам либрационного спектра 

ft 

2 IN 
kb 

• cth 
fi(0, кЯ 
2£Г 

Т а б л и ц а 1 

Численное решение системы уравнений 
(3), проведенное< с помощью ЭВМ 

( а \б 
в предположении v (Кц)— —8 •• _ 

V I Rij 
а — постоянная решетки, для типичного 

значения параметра 

kT 
2 kl = 0,1 К; 

Решение системы уравнений (3) методом итераций определяет температурную 
зависимость среднего квадрата ориентационного смещения <s{

2> и параметра порядка 
Q (табл. 1). Температура Т*, при кото-
рой решение системы уравнений (3) теряет 
устойчивость, характеризует фазовый пере-
ход из нематической в изотропную фазу. 

Представляет интерес сравнить полу-
ченные результаты с данными численного 
моделирования методом Монте-Карло (МК) 
[3—6] для аналогичной упрощенной мо-
дели Лебвола—Лэшера [3, 4] (нематик на 
-решётке, взаимодействие ближайших со-
седей с потенциалом Майера—Заупе: не-
лрерывный МК1 и дискретный с б ориен-
тациямй МК-Д варианты), а также с ре-
зультатами теорий самосогласованного поля 
МП-Д [3] (дискретная модель) и Майе-
-ра—Заупе [2] (МЗ) и известной теории 
Онсагера [7] (табл. 2). В этой таблице 
приведены также результаты, полученные 
нами в псевдогармоническом приближении 
для взаимодействия ближайших соседей 
(ПГБС), с учетом взаимодействия в пре-
делах 13 координационных сфер (ПГКС), 
в приближении самогласованного поля с 
тем же взаимодействием (СПКС) и для 
-специального случая взаимодействия по-
лярных молекул (ПМ). 

Предложенная модель немат^ческого 
жидкого кристалла учитывает энгармонизм 
юриентационных смещений молекул, но в 
*го же время не включает коротковолновые 
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Т а б л и д а 2* 
kT* 

Значения приведенной температуры т* = и параметра порядка Q N I 

в точке фазового перехода нематик — изотропная жидкость для различных моделей НЖК 

MKl ИЗ 
М К - Д 

£33 МП — д м з 
Онсагер 

S7J ПГБС п г к с с п к с ПМ 

т* 1 , 1 1 — 1 , 1 3 1 , 3 3 — 1 , 3 0 — 2 , 2 5 1 , 0 4 1 , 5 6 3 , 5 2 

Qni 0 , 2 7 — 0 , 3 8 0 , 8 2 0,80 0 , 4 3 0 , 8 5 0,24 0 , 7 3 0 , 7 0 0 , 5 0 

корреляции, обусловленные взаимодействием жестких ядер молекул. В рамках рас-
смотренного псевдогармонического приближения Н Ж К введение коротковолновых-

корреляционных функций позволяет учесть жесткую анизотропную часть межмолеку-
лярного потенциала взаимодействия. В этом случае третье уравнение системы (3) 
имеет другой вид: 

' (vV<P Ш) = I ds-vV<P ( s ) ( s ) - 4 (S), s = а = 1, 2), 

где 

а коротковолновая корреляционная функция f i j (s ) выбирается в виде 

Ы О = е х р { - j j j q - j j } { а и + Ъ и } $ \ + с и \ * \ * ) . (4> 

Параметры ац, bij и Cij в (4) определяются из условий 

hi (s) 4 (s) = 1, J ds sJu (s) 4 (s) = 0, 

Полученная система уравнений представляет собой псевдогармоническое приближенив-
для нематического жидкого кристалла с учетом коротковолновых ориентационных 
корреляций, обусловленных взаимодействием жестких ядер молекул. 
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