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ТЕОРИЯ ПЕРЕХОДА ИЗ НЕМАТИЧЕСКОГО СОСТОЯНИЯ 
В СМЕКТИЧЕСКОЕ 

А.В. Емельяненко 

Развита молекулярно-статистическая теория, описывающая переход из 
нематической фазы в смектическую, а также единая теория, описывающая 
переход из изотропной фазы сначала в нематическую, а затем в смектиче­
скую или напрямую из изотропной в смектическую. Рассмотрены парамет­
ры среднего поля, отвечающие за сами фазовые последовательности и типы 
фазовых переходов. 
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Введение 
Первые теории, описывающие переход из нематического состояния в смектическое, были 

предложены Кобаяши [1-3] и Мак Миланом [4, 5]. В отличие от подхода, рассмотренного в этих 
теориях, мы не будем раскладывать межмолекулярный потенциал в ряд Фурье по векторам об­
ратной решетки, поскольку он задан в бесконечной области и не является периодическим. Более 
того, разложение в работах [1-5] обрывается на первом же слагаемом без всяких обоснований. 
Неудивительно, что получаемые коэффициенты, участвующие затем в уравнениях среднего поля, 
не имеют физического смысла, а потому не могут быть оценены для реальных молекул. Глобаль­
ная проблема при описании перехода из нематического состояния в смектическое - это найти 
симметрийное соответствие между функцией распределения и потенциалом. Например, в теории 
Майера-Заупе [6, 7], описывающей переход из изотропной фазы в нематическую, это соответст­
вие элементарно находится, поскольку как функция распределения длинных молекулярных осей, 
так и межмолекулярный потенциал имеют цилиндрическую симметрию относительно директора 
нематического порядка, поэтому противоречий не возникает. В упомянутых же теориях перехода 
из нематического состояния в смектическое периодичность, присущая плотности (функции рас­
пределения вдоль нормали к смектическим слоям), искусственно навязывается межмолекуляр­
ному потенциалу. 

В данной работе введем такие функции распределения и параметры смектического порядка, 
которые имеют симметрию потенциала - цилиндрическую относительно директора нематическо­
го порядка. Для этого нам всего лишь понадобится перейти от интегрирования потенциала по 
объему к интегрированию по сферическим поверхностям с центром в середине молекулы. Мы 
увидим, что при таком подходе противоречий не возникает, и можно ввести такую аппроксима­
цию потенциала, коэффициенты в которой будут иметь физический смысл и могут быть оценены 
для реальных молекул. Также мы убедимся в том, что наклон в смектиках возможен только в 
случае присутствия в системе хиральности, в противном случае мы всегда будем получать струк­
туры, цилиндрически симметричные относительно директора нематического порядка, а значит, 
наклона не будет. Эти хиральные слагаемые могут быть ничтожно малыми, но важен сам факт их 
присутствия, чтобы, скажем, молекулы смектического слоя, и без того попарно имеющие тен­
денцию к смещению друг относительно друга вдоль директора, выбрали все только одно из двух 
возможных направлений смещения. 

Обобщение теории Майера-Заупе на случай перехода из нематической фазы в смекти­
ческую 

Рассмотрим систему одноосных молекул, имеющих ориентационную функцию распределе­
ния f(a*n) длинных осей а относительно директора нематического упорядочения п. В общем слу­
чае будем считать, что имеется неравномерное распределение плотности молекул в системе р(r). 
В частности, в нематической фазе плотность является постоянной величиной р(r) = р0, где ро-
средняя плотность молекул в системе. Для простоты будем считать, что распределение плотно­
сти р(r) не зависит от ориентационной функции f(a*n), и посмотрим, нельзя ли в этом простом 
случае описать переход из нематической фазы смектическую точно таким же образом, как это 
делается в теории Майера-Заупе [6, 7] для перехода из изотропной фазы в нематическую. Сво-
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Физика 
бодная энергия молекулярной системы, обобщенная на случай неравномерного распределения 
плотности, может быть записана в следующем виде: 

(3) 

(4) 
Рис. 1. Скольжение двух 
молекул ЖК по поверх­

ности друг друга 
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(1) 

(2) 

Подставляя условия нормировки (2) в формулу (1), можем записать свободную энергию единицы 
объема системы вблизи точки 1 в следующем виде: 

(5) 
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где 

(6) 

(7) 

(8) 

(9) 

Введем нематические параметры порядка степени l согласно общеизвестному правилу: 

(10) 

(11) 

(12) 



Физика 
Заметим, что ни вторая, ни четвертая степени не обязаны обращаться в ноль в изотропной и 
нематической фазах, поскольку в них усредняемые степени знакопостоянны. Также, написанные 
степени, вообще говоря, не обязаны обращаться в ноль в ненаклонной смектической фазе, по­
скольку распределение межмолекулярного вектора и12 относительно нематического директора п 
может оставаться симметричным и при ненулевом среднем значении четных степеней Тем 
самым, сами по себе выражения (12) не могут быть количественными критериями перехода из 
нематической (или изотропной) фазы в смектическую. Однако в качестве простейшей меры 
смектического упорядочения можно ввести среднеквадратичное отклонение величины от­
носительно ее среднего значения: 

(13) 

(14) 

(15) 

(16) 
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дописать в потенциале слагаемые, явным образом зависящие от межмолекулярного вектора «12. 
Подставляя рекуррентные соотношения (15), (16) в формулу (5), получаем следующее выражение 
для элементарной свободной энергии: 

(17) 

в котором присутствуют только параметры порядка из формулы (15) и интегралы из формулы 
(16). Поскольку численные решения уравнений (15)—(16) подразумевают наличие фазовых пере­
ходов первого рода, то формула (17) может быть использована для сравнения свободных энергий 
в различных состояниях, одновременно удовлетворяющих минимуму свободной энергии (17), 
т.е. рекуррентным соотношениям (15)—(16). 



Физика 
ния нескольких решений уравнений для параметров порядка (15), часть из которых соответству­
ют устойчивому равновесию системы (минимум свободной энергии), а часть - неустойчивому 
(максимум свободной энергии). О наличии смектической фазы при температурах ниже обоих фа­
зовых переходов можно судить по значению Disp(sin 2β), которое резко падает при переходе из 
нематической фазы и стремится к нулю при дальнейшем уменьшении температуры, тогда как 
параметр нематического порядка S2 стремится к единице. Второй тип поведения параметров по­
рядка приведен на рис. 3, когда переход из изотропной фазы в нематическую становится фазо­
вым переходом второго рода, а переход из нематической фазы в смектическую по-прежнему ос­
тается фазовым переходом первого рода. При этом температурный разрыв между этими двумя 
переходами увеличивается по сравнению со случаем, приведенным на рис. 2. Такое решение реа­
лизуется, когда коэффициент J222 сильно увеличен по модулю по сравнению со случаем, пред­
ставленным на рис. 2, а коэффициент J242 слегка уменьшен по модулю. 

Если оба коэффициента J 2 2 2 и J242 примерно одинаковы и не сильно велики по модулю, то наблю­
дается третий тип поведения параметров порядка, приведенный на рис. 4, когда переход из нема­
тической фазы в смектическую также перестает быть переходом первого рода и становится не­
прерывным. Наконец, на рис. 5 показан предельный случай, когда сразу происходит переход из 
изотропной фазы в смектическую, минуя нематическую. Итак, различия в фазовых переходах на 
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рис. 2-5 объясняются различиями в соотношениях между аппроксимационными коэффициента­
ми для эффективного межмолекулярного потенциала. 

Заключение 
В данной работе было показано, что переход из нематической фазы в смектическую можно 

описать в рамках единой теории среднего поля. В отличие от предыдущих подходов, симметрия 
потенциала задается строго в соответствии с симметрией молекул ЖК. Описаны различные сце­
нарии эволюции молекулярной системы при изменении температуры. Показано, что переход из 
нематической фазы в смектическую может быть переходом первого рода или непрерывным пе­
реходом, а также может отсутствовать вовсе. Тип поведения молекулярной системы определяет­
ся исключительно симметрией межмолекулярного потенциала. Для установления степени прояв­
ления различных симметрийных особенностей взаимодействия молекул, эффективный межмоле­
кулярный потенциал был аппроксимирован сферическими инвариантами. В результате, в самосо­
гласованные уравнения среднего поля вошли несколько параметров, имеющих прозрачный гео­
метрический смысл. 

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ 08-03-90009 и гранта Миннауки МК-
2004.2008.2. 
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THEORY OF NEMATIC-SMECTIC PHASE TRANSITION 

The molecular-statistical theory of nematic-smectic phase transition and also the unified theory de­
scribing a transition from the isotropic phase into the nematic one, and then into the smectic one, or a 
direct transition from the isotropic phase to the smectic one, is derived. The mean-field parameters re­
sponsible for various phase sequences and for the phase transitions kinds are taken into account. 

Keywords: nematic, smectic, phase transitions. 
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