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棒状分子からなる液晶は、１分子レベル

では重心と配向の２つの自由度を持つ。分

子が互いに捩れたがるキラリティを持つと、

分子の重心と配向は、マクロレベルでそれ

ぞれ層状秩序と螺旋秩序を作り出す。この

２秩序の競合の結果、様々な対称性の３次

元欠陥構造が選択される。 
 
このうち、層状部分(結晶粒)が粒界を隔て

て一定角だけ捩れて不連続な螺旋秩序を持

つ TGBA(Twist Grain Boundary A)相は、
一軸性の最も単純な欠陥相である [1](図
１)。”A”とは層法線と分子配向が一致する
層構造を持つことを意味する。TGBA 相の
発見以来、その粒界は螺旋転位の列から出

来ていると考えられてきた。以降ではこれ

を特に”TGBA 構造”と言うことにする。一
方、近年、粒界面で層状秩序が消えた構造

の可能性も提唱されており、MGBA(Melted 
Grain Boundary A)構造と呼ばれる[2]。後
者の粒界構造が本当に実現されているのか

は実験でもはっきりとは分かっておらず、

理論による解析が必要となっている。この

問題は、与えられた強さの層状秩序と螺旋

秩序の競合の結果、複数の欠陥構造が選択

される最も単純な例と考えることが出来る。 
 
そこで本研究では、TGBA と MGBA の
欠陥構造の安定性を比較するために、層状

秩序と螺旋秩序の両方の空間変化を取り入

れた理論解析をした。液晶分子の層状秩序

への揃い具合を示す秩序変数 と液晶

分子の平均の方向を示すベクトル に

よる Landau 展開した自由エネルギーを出
発点にする[1]。層状秩序と螺旋秩序の自由
エネルギー成分を幾つかに細分化し、その

物理的意味を明らかにした[3]。空間的には、
粒界からの距離別に幾つかのドメインを分

け、各々の空間ドメインで主要なエネルギ

ー成分のみを考えて、
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分布を解析的に計算した[4]。これらの値は
ドメイン境界において連続的に繋がるもの

とする。 
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図１. TGB相の構造。ピンクで示したのが層状部分、緑で示したのが粒界。粒界内の実線は

螺旋転位を表す。  



このような手法により求めた相図が図 2
である。温度 と分子のキラリティ

を軸にとった。 は層状秩序が無いとき

に出来る螺旋秩序のピッチの波数でねじれ

の強さを表す。これを層の周期 で規格化

した。 はキラリティが 0 のときに、層
状秩序が現れるか現れないかを分ける温度

である。 
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相図より、TGBA から MGBA へ、安定
性が確かに移り変わることを示した。これ

は、TGBA の粒界に存在する螺旋転位列が
融合する描像で理解できる。また、MGBA
構造は、粒界を隔てて層状構造が捩れる角

度αの大小によって２つのタイプに分けら

れることが明らかとなった。TGBA 構造に
関しては、求められた粒界間距離(図 1 の

)と転位間距離(図 1 の )が、実験とオ

ーダーの範囲でよく一致していることも分

かった。従来の理論では、転位間相互作用

及び欠陥周りの層状秩序の緩和が取り入れ

られていなかったためオーダーが１，２桁

ほど実験と理論で違うという問題点があっ

た。しかし、本研究では転位生成の自由エ

ネルギーを正しく評価することが出来た。 
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このような粒界部分における形状の違い、

或いはエネルギーの違いは、TGBA/MGBA
よりも更に高次の欠陥構造の理解を大きく

変える。例えば、TGBA/MGBA構造が欠陥
構造の一部に組み込まれた 2 重螺旋構造な
どが知られている他、対称性のみ明らかで

あるが具体的な空間構造が明らかになって

いない欠陥構造が数多く知られている。本

研究の計算結果により、これらの構造(特に
2 重螺旋構造)がより理論的に安定になる可
能性がある。 

 

図 2. 温度と、螺旋秩序の強さを表す分子のキラリ

ティで書いた相図。実線は 2 次相転移線、破線は

単に構造安定の移り変わる境界を意味する。SmA

相は螺旋秩序が無い層状構造、N*相は層状秩序が

消えて分子配向の螺旋秩序のみが存在する構造で

ある。 
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