Изучение поляризации в смектических жидких кристаллах методами статистической физики
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Жидкие кристаллы  являются уникальными материалами, которые могут находиться в состояниях, промежуточных между жидкостью и твёрдым телом. Эти состояния возникают, благодаря анизотропной форме молекул (например, молекулы вытянуты, как палочки) [1, 2]. Наиболее известными являются нематическое и смектическое ЖК-состояния (фазы). В нематичесой фазе центры масс молекул распределены случайным образом, как в жидкости, но при этом молекулы имеют преимущественную ориентацию. Направление преимущественной ориентации длинных осей молекул называется директором. В смектических фазах  молекулы группируются в слои, или, как принято говорить, существует дальний трансляционный порядок в определённом направлении. В наклонных смектических фазах (когда направления директора и нормали к плоскости смектических слоёв не совпадают) может существовать полярное упорядочение, так называемых, коротких молекулярных осей (перпендикулярных направлению вытянутости молекулы). Как следствие, возникает спонтанная поляризация [3, 4]. Во всех жидкокристаллических фазах молекулы очень чувствительны к различным внешним воздействиям, таким как наличие посторонних примесей, электрического и магнитного полей. Этот факт позволяет использовать жидкие кристаллы в качестве сенсоров различного рода, например сенсоров посторонних примесей или внешних полей [5, 6, 7, 8]. Структура жидкокристаллических фаз (распределение директора и/или поляризации в пространстве, а также ориентационного упорядочения длинных и/или коротких молекулярных осей) изменяется в присутствии внешних воздействий, что позволяет визуализировать внешние воздействия. В данной работе исследован один из параметров порядка – степень полярного упорядочения молекул (поляризация) – в синклинной и антиклинной смектических фазах, молекулярные аспекты его возникновения, а также влияние внешнего электрического поля на структуру этих фаз.
Обычно в теоретических работах величина спонтанной поляризации рассматривается в рамках феноменологической теории, а молекулярные аспекты возникновения спонтанной поляризации обычно не учитываются. В работах [9, 10, 11, 12, 13, 14] возникновение спонтанной поляризации было описано на молекулярном уровне, но распределение молекулярных диполей в итоге получалось разложением в ряд Тейлора по поляризации, и тем самым, роль молекулярной теории сводилась к определению коэффициентов в феноменологической теории. В то же время, для простейших наклонных смектических фаз, синклинной и антиклинной, можно обойтись без этого разложения и найти распределение молекулярных диполей методом, аналогичным теории Майера-Заупе [15, 16] для нахождения распределения длинных молекулярных осей в нематике.

При рассмотрении жидкокристаллических структур на молекулярном уровне важно учесть специфические симметрийные особенности молекул, поэтому в качестве молекулярных моделей часто рассматриваются (в зависимости от поставленной цели) простые геометрические объекты, имеющие форму жестких стержней, «груш», «бананов», «клюшек» и т.п. с простыми распределениями электрического заряда, например, дипольным моментом. 
В настоящей работе в рамках молекулярно-статистического подхода были получены выражения для поляризации синклинного и антиклинного смектиков, обусловленной изогнутостью молекул. Эти выражения также учитывают диполь-дипольное взаимодействие молекул в пределах одного и того же смектического слоя и соседних слоях и влияние электрического поля.
Литература
1. Де Жен П. Физика жидких кристаллов. М., 1977.
2. Чандрасекар C. Жидкие кристаллы М., 1980.
3. Pikin S.A., Indenbom V.L. Piezo effect and ferroelectric phenomena in smectic liquid crystals // Ferroelectrics. 1978. P. 151-153.
4. Инденбом В.Л., Пикин С.А. Термодинамические состояния и симметрия жидких кристаллов // УФН. 1978.  No.6. С. 251-276.
5. Lin I.-H., Miller D. S., Bertics P. J., et al. Endotoxin-induced structural transformations in liquid crystalline droplets // Science, 2011.  P. 1297.
6. Chen Y., Lei L., Zhang K., et al. Optofluidic planar reactors for photocatalytic water treatment using solar energy // Biomicrofluidics, 2010. P. 043002.
7. Fracois A., Himmelhaus M. Optical biosensor based on whispering gallery mode excitations in clusters of microparticles // Appl. Phys. Lett, 2008. P. 141107-1-3.
8. Soria S., Berneschi S., Bronci M., et.al. Optical microspherical resonators for biomedical sensing // Sensors, 2011. P. 785.
9. Emelyanenko A.V., Fukuda A., Vij J.K. Theory of the intermediate tilted smectic phases and their helical rotation//  Phys. Rev. E, 2006. P. 011705-1-011705-17.

10. Emelyanenko A.V. Theory for the evolution of ferroelectric, antiferroelectric, and ferrielectric smectic phases in the electric field // Phys. Rev. E, 2010. P. 031710-1-031710-18.

11. Emelyanenko A.V., Osipov M.A. Theoretical model for the discrete flexoelectric effect and a description for the sequence of intermediate smectic phases with increasing periodicity// Phys. Rev. E, 2003. Р. 051703-1-051703-16.

12. Emelyanenko A.V. Molecular-statistical approach to a behavior of ferroelectric, antiferroelectric and ferrielectric smectic phases in the electric field //  Eur. Phys. J. E. 2009. P. 441-455.

13. Emelyanenko A.V., Ishikawa K. Smooth transitions between biaxial intermediate smectic phases// Soft Matter 9, 2013. P. 3497-3508.

14. Emelyanenko A.V. Induction of new ferrielectric smectic phases in the electric field // Ferroelectrics 495, 2016. P. 129-142.

15. Maier W., Saupe A. A simple molecular-statistical theory of the nematic liquid crystalline phase //  I., Z. Naturforsch. 1959. No. 10. P. 882-889.

16. Maier W., Saupe A. A simple molecular-statistical theory of the nematic liquid crystalline phase  // II., Z. Naturforsch, 1960. No. 4. P. 287-292.

