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Получено выражение для энергии взаимодействия между атомами, принадлежащими разным 
молекулам, в зависимости от координат атомов и углов между осями молекул. Рассчитана энергия 
взаимодействия между молекулами мезогенов. Показано, что энергия диполь-дипольного взаимодействия 
на порядок меньше полной энергии взаимодействия, рассчитанной методом атом-атом потенциалов. 
Получено аналитическое выражение для энергии взаимодействия палочкообразных молекул, 
моделирующих мезогены, с помощью которого были рассчитаны азимутальная и полярная энергии 
сцепления ЖК. Результаты находятся в хорошем согласовании с экспериментальными данными. 
Показано, что потенциал, полученный в настоящей работе, в предельном случае совпадает с 
потенциалами Рапини-Популяра и потенциалом, полученным в работе Блинова с соавторами. 
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An expression for the interaction energy between atoms belonging to two different molecules depending on 

the coordinates of atoms and angles between axes of the molecules was derived. The interaction energy between 
mesogen molecules was calculated on the base of this approach. The energy of dipole-dipole interaction was 
shown to be one order less, than the total interaction energy calculated by the atom-atom potentials method. The 
azimuthal and polar anchoring energies of LC were calculated using the derived analytical expression for the 
energy of interaction of rod-like molecules simulating mesogens. The results are in good agreement with the 
experimental data.  It is shown that the potential obtained in the present paper in the limiting case coincides with 
those obtained in the works of Rapini-Papoular and Blinov with coworkers.  
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Введение 

 
Ориентация жидких кристаллов (ЖК) 

относительно поверхности раздела фаз предс-
тавляет большой интерес как с теоретической, так 
и практической точки зрения [1–9]. Интерес 
вызывают проблемы взаимодействия молекул 
разных веществ, находящихся в различных 
фазовых состояниях, а также важность данного 
процесса в технологии производства дисплеев, 
электрооптических устройств, органических 
полевых транзисторов и других устройств 
органической электроники [10]. 

Ранее методом атом-атом потенциалов нами 
были исследованы межмолекулярные взаимо-
действия алканов и мезогенов c поверхностью 
различных кристаллов и определена зависимость 
энергии взаимодействия молекул от углов, 
характеризующих их ориентацию относительно 
поверхности кристаллов графита, полиэтилена, 
полиорганосилоксанов, что позволило объяснить 
тип ориентации ЖК относительно исследованных 
поверхностей [11–15]. В работах [6, 12, 15] была 
построена модель, объясняющая как экспери-
ментальную зависимость азимутальной и 

полярной энергии сцепления слоев ЖК от 
параметра порядка, так и значения этих величин, 
опубликованные в [16]. 

Взаимная ориентация молекул мезогенов 
рассматривается в различных молекулярно-
статистических теориях ЖК [17–20]. Их детальное 
изложение приведено в [21–22]. В то же время до 
последнего времени не было аналитического 
выражения для энергии взаимодействия молекул 
мезогенов от угла ориентации между ними. 

Целью настоящей работы является 
нахождение энергии палочкообразных молекул от 
их взаимной ориентации и их ориентации 
относительно плоской поверхности. 

 
Модель 

 
Рассмотрено взаимодействие двух молекул 

терефтал-бис-(n-бутиланилина) (ТББА) при сдвиге 
относительно друг друга (рис. 1, а). Были 
вычислены энергия взаимодействия между ними 
методом атом-атом потенциалов (рис. 1, б, кри-  
вая 2) и взаимодействие дипольных моментов 
молекул (рис. 1, б, кривая 1). 

 
 
 

 
 

а                                                                                   б 
 

Рис. 1. а – взаимное расположение молекул ТББА относительно друг друга,  
б – зависимости энергии взаимодействия молекул ТББА при сдвиге:  

1 – диполь-дипольное взаимодействие,  2 – взаимодействие, полученное методом 
 атом-атом потенциалов, 3 – суммарная энергия взаимодействия 
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При использовании метода атом-атом 

потенциалов расчеты проводились по 
соотношениям 
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где значения А и В взяты из работы [23], 
ji  , pp  

дипольные моменты i и j молекул, находящиеся в 

точках с координатами ji  , rr . 

Оказалось, что энергия диполь-дипольного 
взаимодействия на порядок меньше общей энергии  
взаимодействия (рис. 1, б, кривая 3), поэтому в 
модели не рассматривается диполь-дипольное 
взаимодействие. В модели все атомы углерода С и 
группы СН, СН2, СН3 были заменены модельными 
атомами углерода С'. Адекватность такой замены 
была показана в работах [23, 24] и подтверждена 
нами для молекул углеводородных соединений и 
мезогенов в [6, 9, 12]. 

При построении модели молекулы 
представляли в виде частиц, представляющих 
собой жесткий стержень, на который «нанизаны» 
атомы. Расстояние между атомами выбирали 
таким, что длина модельной молекулы равнялась  

длине молекулы мезогена, а число атомов и групп 
равнялось числу этих атомов и групп в молекуле 
мезогена. 

Ориентация молекул определяется полярным 
углом θ  и азимутальным – φ  (рис. 2). 

 
Рис. 2. Система координат для описания 
взаимодействия молекул мезогенов 

 
Энергия взаимодействия молекул Е рас-

считывалась методом атом-атом потенциалов (2) и 
представлялась в виде суммы (1) величин энергии 
взаимодействия между атомами молекул (рис. 2). 

Энергия парного взаимодействия частиц 
описывалась потенциалом Леннард-Джонса. С 
учетом (1) было получено 
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Рис. 3. Взаимное расположение частиц, моделирующих молекулы мезогенов 
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Величины jiR ,  и kjR ,  (рис. 3) имеют вид: 

 coscos2 ,,
2222

, jijijijiji barrDrrR  ,    (5) 

 
 coscos2 ,,

2222
, kjkjkjkjkj barrDrrR  ,   (6) 

 
где 222 Drra jii,j  , jiji rrb 2, = , D – диаметр 

атома, ri и rj – радиус-вектора от центра координат 
до i и j атома. Значения rk и ri можно выбрать 
таким образом, что rk = –ri , тогда получаем 

равенства kjji aa ,,   и kjji bb ,,  . 

Тогда энергия межмолекулярного 
взаимодействия запишется в следующем виде 
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Выражение (5) при значениях  , близких к 

90, в первом приближении дает следующий 
результат 
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После суммирования выражение (8) 
переходит в следующее: αCE=C 2

21 cos+ , где С1, 
С2 – константы. 

Если заменить угол   на угол θ  между 
молекулой и перпендикуляром к плоскости XOY 
относительно значения при 0θ , то зависимость 
энергии относительно направления перпен-
дикуляра 2'

2
'
1 sinwE=w  , что совпадает с 

эмпирическим выражением поверхностной 
энергии, полученным Рапини и Популаром [25]. 

На рисунке 4 представлена зависимость 
энергии E взаимодействия молекул от угла между 
осью модельной молекулы мезогена и слоем 
молекул мезогенов. Количество атомов в молекуле 
равно 20, число молекул в слое 10. Для сравнения 
с результатами, полученными в работах [25–26] 
мы представили на рис. 5 зависимость   '

2
'
1 / wwE   

на единицу поверхности от угла θ  между 
молекулой и слоем молекул. 
 

 
 

 
Рис. 4. Зависимость энергии взаимодействия между палочкообразными  

молекулами от угла между их осями  
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Рис. 5. Зависимость величины   '

2
'
1 / wwE   от угла между молекулой и нормалью к поверхности:  

1 – рассчитана согласно работе [25], 2 – согласно работе [26], 3 – по разработанной модели 
 
 

Как следует из рисунка 5, при малых углах 
кривые 1, 2 и 3 практически совпадают. Отметим, 
что в работах [25–26] рассчитывалась поверх-
ностная свободная энергия, а в нашей работе – 
внутренняя энергия. Это означает, что зависимость 
поверхностной свободной энергии от угла в 
значительной мере определяется внутренней 
энергией. 

 
Выводы 

 

 Показано, что во взаимодействии молекул 
мезогенов энергия взаимодействия, обуслов-
ленная диполь-дипольным взаимодействием 
значительно меньше полной энергии 
взаимодействия. 

 Аналитически и численно найдена зависимость 
энергии взаимодействия изолированных палоч-
кообразных молекул от угла между их осями. 

 Показано, что эмпирический потенциал 
Рапини-Популара находится в хорошем 
соответствии с найденными аналитическими 
закономерностями. 
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