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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت 

هاي لکولدر بلور مایع با مو سهم دوقطبی ضرایب فلکسوالکتریسیته ۀمحاسب
  سخت گلابی شکل

 عوض پور ، ابوالقاسمعبدي پور مریم ،فتحیصدرالله 

  ، ایرانه یاسوج، یاسوجدانشگادانشکده علوم، ، فیزیک گروه

  07/09/1397پذیرش:    28/07/1397: ینهائ یرایشو   12/07/1396دریافت: 
  چکیده

) پیدا Bendیا خمیده() Splayترتیب آرایش گسترده(، بهدلیل عدم تقارنبی و موزي شکل بههاي گلامولکول، بلورهاي مایعدر 
امیده نماید. این خاصیت فلکسوالکتریسیته نتولید قطبش خالص می ،یانحراف بردار راستار از حالت تعادلکنند. در این بلورها می
 یچگال یتابع ۀیدر نظر اند.سازي و تجربی محاسبه گردیدههاي شبیهشود. ضرایب فلکسوالکتریسیته در مایعات بلوري از روشمی

فاده از روش دارند. در کار حاضر با است یها بستگمولکول ياهیزاو عیها و تابع توزمولکول نیب میتابع همبسته مستقبه بیضرا نیا
ع تماس عبارت تاب نیشود. با استفاده از ایشکل محاسبه م یگلاب يهامولکول نیتماس ب نیسخت، تابع کمتر یگائوس يپارامتر

 یجهت عیه و تابع توزتابع همبست نی. با استفاده از ادیآیدست مشکل سخت به یگلاب يهامولکول میتابع همبسته مستق يبرا یبیتقر
 3 يپهنابه طول ابهاي گلابی شکل سخت براي بلور مایع با مولکول ،یدوقطب سهم تهیسیفلکسوالکتر بیمناسب محاسبه شده، ضرا

  .دارند یفیک يسازگار يسازهیشب جینتا با حاضر کار جینتا. اندشده محاسبه 5 و
شکل یلابگ مولکول ،یجهت عیتوز تابع ،میمستق همبسته تابع ک،ینمات بلور ،تهیسیفلکسوالکتر بیضرا :يدیکليهاواژه

  مقدمه
 ناسش گیاه رنیتزر توسط بار اولین براي مایع بلور   

 کشف مولی مشتقات از جامدي ذوب هنگام اتریشی
 این براي لمان توسط بار اولین مایع بلور واژه. شد

 ،فرانک نظریه اساس بر. ]1[ شد انتخاب ماده از حالت
 در. هستند کشسانی خواص داراي بلوري مایعات
 شکل داراي که محور تک هايمولکول با مایعات
) شکل ها) یا خمیده (موزي(انواع گلابی شکل یمخروط

یت باشند بین خاصهاي آنها قطبیده میهستند یا مولکول
شود شدگی ایجاد میکشسانی و قطبش الکتریکی جفت

شدگی فلکسوالکتریسیته نام دارد. ). این جفت1(شکل

                                                        
 مسئول: یسندةنوu.ac.iravazpour@y  

 زیادي شباهتفلکسوالکتریسیته در بلور مایع 
  . ]2[ رددا جامد بلورهاي در پیزوالکتریسیته خاصیتبه

  
. يو موز یگلاب يهاشکل يدارا محور تک يهامولکول .1شکل

(a)  و(b) و  یگلاب(c)  و(d) هستند )شکل ي(موز دهیخم .(b) 
  .اندافتهی دهیخم و گسترده يهاشیآرا بیترتبه(d) و 
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 خالص قطبش ،n راستار بردار با قطبیده مایع بلور براي
  ،]3[ دآیمی دستهب زیر ۀرابط از فلکسوالکتریسیته

1           11 33( . ) ( )fP e n n e n n    
       

ط مربو تهیسیفلکسوالکتر بیضرا 33eو  11eکه  
باشند. یم هامولکول 2دهیو حالت خم 1حالت گستردهبه
) ۀرابط در . )n n

   و( )n n 
  بیترتبه 

. در باشندیم دهیحالت گسترده و خم يبردارها
بردار  نامتقارن معمولاً يهابا مولکول عیما يبلورها

  . دباشیدو بردار م نیبا ا يمواز يهالفهؤم يقطبش دارا
با  یمولکول عاتیدر ما تهیسیفلکسوالکتر تیخاص

 در. ]3[ افتدیاتفاق نم دهیمتقارن قطب يهامولکول
سهم  ،گونیضیب ةدیقطب يهامولکول با عیما يبلورها

دوقطبی حذف و سهم چهارقطبی الکتریکی در ضرایب 
رایب این ض ۀماند. محاسبفلکسوالکتریسیته باقی می

 ها از دوابتدهد. فهم این ثدست میهمقدار قطبش را ب
بهبود به بیضرا نیشناخت ا دارد: اولاً تیلحاظ اهم

 یشدگنهیو به عیما يبلورها یکیخواص الکترواپت
آنها  . دوماً ندینمایکمک م ينور يشگرهایعملکرد نما

 يمرتبط با پارامترها یماکروسکوپ يهاتیکم
تند. هس عینظم بلور ما يهمانند پارامترها یکروسکوپیم

 نیدر محاسبه ا يو نظر يسازهیشب ،یتجرب يهاروش
 يبرا هاهینظر نیاند. اولمورد استفاده قرار گرفته بیضرا

 کینمات عیدر بلور ما تهیسیفلکسوالکتر بیضرا ۀمحاسب
 ۀینظر ]4[ پفیاس سپس. ]3[ شد شنهادیپ ریتوسط ما

 و پروست .نمود شنهادیپ را تهیسیفلکسوالکتر یمولکول
علاوه بر عدم تقارن و شکل  که دادند نشان] 5[ مارسرو

 یچهارقطب يها، گشتاورهامولکول یدائم یدوقطب
 ادجیا یقطبش ماکروسکوپ توانندیم زیها نمولکول

 يهایچهارقطب یکه چگال یی. در بلورهاندینما
مشاهده  تهیسیشوند اثر فلکسوالکتریصفر نم یکیالکتر

  .  شودیم
                                                        

1 Splay 
2 Bend 

در  یطبدو ق تهیسیاثر فلکسوالکتر يآمار ۀینظر نیاول
 وسطت یقطبشکل  يالهیم يهابا مولکول کیبلور نمات

نظري این اثر بر  ۀمطالع ].6[ شد برده کاربه یاسترال
] و 8]، میدان متوسط [7اساس تقریب میدان مولکولی [

اي ه] انجام شده است. مدل9-11تابعی چگالی [ ۀنظری
 ۀریبا استفاده از نظ مولکولی گلابی شکل و موزي شکل

سازي کامپیوتري مطالعه شبیه ] و10تابعی چگالی [
ر ث]. در مایعات بلوري اسمکتیک نیز ا2،12و13اند [شده

 بیضرا]. 14فلکسوالکتریسیته بررسی شده است [
 یروش تجرببه و مجموع آنها فلکسوالکتریسیته

 زین بیضرا نیا مجموع. ]15-18[اند شده يریگاندازه
تابعی  ۀدر نظری .]19اند [دهیگردمحاسبه  يسازهیبا شب

ستقیم م ۀعبارت تحلیلی تابع همبست ۀمحاسب ،چگالی
باشد. از مشکلات اصلی میهاي غیر متقارن مولکول

هاي انجام شده در کارهاي پژوهشی براساس بررسی
مستقیم  ۀپیشینیان عبارت تحلیلی براي تابع همبست

در کار حاضر هاي گلابی شکل یافت نشد. مولکول
عبارت تحلیلی تقریبی براي تابع همبسته مستقیم 

 3(مدل مخروطی سخت هاي گلابی شکلمولکول
اهمیت تابع . با توجه بهاست آمدهدست به 2شکل

ب ضرای ۀعنوان ورودي در محاسبمستقیم به ۀهمبست
به دست آمده را براي محاسفلکسوالکتریسیته، تابع به
 2خشببریم. در کار میک بهاین ضرایب در بلور نماتی

ع تابعی چگالی عبارتی برحسب تاب ۀنظری با استفاده از
مستقیم و تابع توزیع جهتی براي ضرایب  ۀهمبست

تابع  3بخشآید. در دست میفلکسوالکتریسیته به
ابی هاي گلپیشنهادي و توابع توزیع مولکول ۀهمبست

و  رندیگیمورد استفاده قرار م شکل محاسبه شده،
به محاس یسهم دوقطب تهیسیفلکسوالکتر بیضرا

مورد بحث قرار گرفته و با  جی. در ادامه نتاشوندیم
  .شوندیم سهیمقا گرانید يکارها

3 Tapered Molecule 
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 التح دو در شکل گلابی مولکولهاي تماس فاصله نمایش :2شکل

  پهلوبه پهلو و سربه سر

 ضرایب میکروسکوپی عبارات
  دوقطبی سهمۀفلکسوالکتریسیت

 هايمولکول با محور تک نماتیک مایع بلور براي   
 ،b و a کوچک و بزرگ محورهاي با ناهمسانگرد

  : ]7[آید می دستهبقطبش از رابطه زیر 

0( ) . ( )P r d Q r 
  

              2  

اول  ۀها، جملمولکول عددي ايکپه چگالی 0که 
d مولکولی هايمیانگین دوقطبی


 دوم ۀجمل و 

 و بلور چهارقطبی چگالی تانسور میانگین گرادیان
  . ]7[ هستند زیر صورتبه

3                          ˆˆ ˆ( . )d Pf u n db du 
 

  

4                 0 ˆ ˆ ˆ( . )Q Q f u n dbdu  
  

P
 دائمی، قطبی دو ˆ sindu d d   و n̂ بردار 

ˆ. باشندمی بلور راستار ˆ( . )f u n ربلو جهتی توزیع تابع 
dbو محور تک نماتیک

 عرضی جهت روي انتگرال 
 تانسور عناصر Q همچنین. هاستمولکول

 یافته لشک تغییر مایع بلور در. هستند بلور چهارقطبی
ˆجهتی توزیع تابع ˆ( . )f u n، ة اندازبهf تغییر 
n با تغییر این که نمایدمی باشدمی متناسب. 

5                               0 ˆˆ( . )f f u n n     

0 ˆ ˆ( . )f u n و اولیه حالت جهتی توزیع تابع n 
  . باشندمی بلور راستار بردار هايلفهؤم

d ۀمحاسب براي
 با محور تک نماتیک بلور در 

 لالاخت کردن لحاظ با چگالی تابعی ۀنظری از استفاده
 و ]6[ استرالی کار در راستار بردار جزئی تغییر از ناشی

)ˆ از استفاده )f u، ۀمناسبی براي محاسب ۀرابط 
دست ها بهضرایب فلکسوالکتریسیته سهم دوقطبی

هاي آرایش آید. قطبش القایی ناشی از دو قطبیمی
 وقطبید گشتاور با محور تک مولکولی در بلور نماتیک

iˆ مولکولی الکتریکی iP Pu
2[ از است عبارت[ :  

6 
0 0 0ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( )i i i i i i id P du f u u P du f u f u u    

  

0و مولکول طولی محور جهت بردار iuˆ که ˆ( )if u 
 ارک مشابه. باشدمی بلور تعادلی جهتی توزیع تابع

 در آزاد انرژي چگالی تابعی از استفاده و ]6[ استرالی
 مقدار کل، آزاد انرژي مشتقات و نماتیک بلور
ˆ( )if u شودمی تبدیل زیر ۀرابط به :  

7   

 0 0ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( , , )( . ) ( )i ij j ij i j ij jf u P dr du C r u u r f u  
    

ˆفاصله بین مولکولی و  ijr که ˆ( , , )ij i jC r u u  تابع
و  iuˆهاي هاي با جهتهمبسته مستقیم بین مولکول

ˆ ju باشند. براي حالتی که بردار راستار موازي محور می
z و مقایسه  6ۀدر معادل 7گذاري رابطۀباشد، با جاي

d
 11براي  1ۀبا رابطe  33وe دست هعبارات زیر ب
 :]12 و 2[ آیندمی
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8   
2

11 0 0

0 ,

ˆ ˆ ˆ(cos )

ˆ ˆ ˆ(cos ) ( , , )
ij i j i iz

j jx ij x ij i j

e P dr du du f u

f u r C r u u

 









   

9         
2

33 0 0

0 ,

ˆ ˆ ˆ(cos )

ˆ ˆ ˆ(cos ) ( , , )
ij i j i ix

j jx ij z ij i j

e P dr du du f u

f u r C r u u

 









  

-پونیورسکی معادلاتبه زیادي شباهت عبارات این
 ایعم بلورهاي کشسانی هايثابت ۀمحاسب در استیکی

 این ۀمحاسب براي شودمی دیده چنانچه. دارند ]20[
 مستقیم تههمبس تابع و تعادلی توزیع تابع به نیاز ضرایب

 لورب براي ادامه در عبارات این. باشدمی نماتیک بلور
  .شوندمی محاسبه شکل گلابی هايمولکول با مایع

  محاسبات
 محاسبه براي دهندمی نشان 9 و 8 روابط چنانچه   
11e 33 وe و یممستق همبسته تابعبه ها،قطبی دو سهم 

0 توزیع تابع ˆ ˆ( . )if u n شکل گلابی هايمولکول براي 
 ادهاستف تابع از همبسته تابع ۀمحاسب براي. باشدمی نیاز
 همپوشان هايمولکول براي ]21[ مرجع در شده

  :از عبارتست تابع این. شودمی استفاده 1سخت گائوسی

10        
12

12 1 2
12 1 2 12

ˆ ˆ( , , ) ( )
ˆ ˆ( , , )

HGO rC r u u C
u u r




  

12 آن در که 1 2 12ˆ ˆ( , , )u u r  تماس کمترین تابع 
 باهتشبه توجه با. باشدمی سخت گائوسی هايمولکول
 هايمولکول با شکل گلابی هايمولکول تقریبی
 ینب تماس کمترین فاصله کهصورتی در گون،بیضی

 راآن و باشیم داشته را 2سخت شکل گلابی هايمولکول
 یتقریب همبسته تابع دهیم قرار 10ۀرابط در  جايبه

 اب. آیدمی دستبه سخت شکل گلابی مولکول براي
                                                        

1 (HGO) Hard Gaussian Overlap  
2 Hard Pear(HP) 

 شکل، گلابی هايمولکول مرکزي تقارن عدمبه توجه
 ايپیچیده عبارت هامولکول این تماس کمترین تابع
 پارامتري روش از مشکل این رفع براي. گرددمی

 ]22[ همکاران و بارمس پیشنهادي 3سخت گائوسی
 تغیرم طول نیم با هايمولکول تماس کمترین تابع براي

il متغیر پهناي نیم و id )این. شودمی استفاده) 2شکل 
 ی،گلاب مشابه هايشکل جايبه که دهدمی اجازه تقریب
 هتجبه وابسته مؤثر پهنايبه طول با وارهايبیضی
  .شوند انتخاب ها مولکول محوري و نسبی

11

0

2 2

2

ˆ ˆ( , , ) (1

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( . ) ( . ) 2 ( . )( . )( . )
)

( . )

PHGO

ij i j

ij i ij j ij i ij j i j

i j

r u u

AC r u BD r u AB r u r u u u
CD AB u u

  

 




     

  آن در که

12                                
2 2

0 2*
2

i jd d



  

13             2 2( )j jB l d  2و 2( )i iA l d   

14             2 2( )i jD l d  2 و 2( )j iC l d   

:از عبارتند هامولکول جهتبه وابسته هايطول نیم و  

15        ,
0

ˆ ˆ( . ) ( . )
N

n
i ij j d n ij i

n
d r u a r u



   

16        ,
0

ˆ ˆ( . ) ( . )
N

m
i ij j l m ij i

m
l r u a r u





  
 

 m و n بسط،  ۀمرتبN  وN   عدد قطع مناسب
هاي سخت کمترین تماس گلابی ۀبراي محاسب

d,ن مقادیر عددي ضرایب بسط باشند. بهتریمی na  و
,l ma کمترین  سازيکمینهدست آمده از روش به

3 Parameterized HGO 
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 هاي سخت گلابیمربعات براي کمترین تماس مولکول
10Nشکل با    2وN  توسط بارمس  1در جدول
 دستبه 5 و 4 ،3 پهنايبه طول براي ]22[ انو همکار

  . است آمده
 لشک گلابی هاي مولکول پهناي نیم و طول نیم بسط . ضرایب1جدول

 راس زاویه و 5 و 4 ،3 پهناي به طول نسبت براي
  1

0tan 1.0 k   22[از مرجع[.  

  

 شرط براي را تماس تابع این همکاران و بارمس
 تفادهاس کامپیوتري سازيشبیه در هامولکول همپوشانی

 14 تا 11روابط در مقادیر این جاگذاري با ما. اند کرده
 تابع ،10ۀرابط در حاصل تماس تابع گذاريجاي و

 ختس شکل گلابی هايمولکول براي تقریبی همبسته
 براي پیشنهادي ۀهمبست تابع. ایمآورده دستبه

  :شودمی نوشته زیر صورتبه شکل گلابی هايمولکول

17     
 

 
0 1 2

3
3

ˆ ˆ( , ) ( , , )

ˆ ˆ( , , )

0.0

HPear PHGO PHGO
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C r r r u u
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    

  



 

 







>
  

  که
18  

2 3 4
1 (1/3)(3+12 +10 -4 )/(1- )      

2 3
2

4

2((2+2 +17 -(21/4) )
/(3(1- ) )+(2log(1- ))
/(3 ))

   

 



        19

2 3 4
3 (12-39 +64 -16 )/(6(1- ) )

+(2log(1- ))/
    

 
   20 

5k   4k   3k    

0.497721868  0.501377232  0.501852454  
,0da  

-0.123155821  -0.129608758  -0.141145314  
,1da  

0.024405876  -0.074219217  -0.060542359  
,2da  

0.723627215  0.484166441  0.225813650  
,3da  

0.389831429  0.923492941  0.832274021  
,4da  

-3.018638148  -1.987232902  -1.015039575  
,5da  

-1.951629076  -2.943008017  -2.504045172  
,6da  

4.413215403  2.808075172  1.375313426  
,7da  

2.998417509  3.815344782  3.196830129  
,8da  

-2.241573216  -1.426641750  -0.699241457  
,9da  

-1.416614353  -1.682476460  -1.430400139  
,10da

2.493069403  1.995906501  1.498259615  
,0la  

-0.008067236  -0.004518187  -0.002027616  
,1la  
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0 بالا روابط در Moleculev     کسر فشردگی بلور
 مترینک تابع ۀمحاسب براي لازم کنترلی نقاط. باشدمی

نشان داده  3شکل در مولکول حجم همچنین و تماس
أس ر ۀبالایی مولکول، زاوی ۀشده اند. با تغییر انحناي نیم

 .]22[ نمایدتغییر می h و مقدار

 ماست کمترین فاصله محاسبه براي مناسب کنترلی نقاط .3شکل
شکل گلابی هايمولکول 0 0 3.0k l   )از اقتباس 

   ).]22[ مرجع

 هتیج توزیع تابع باشدمی نیاز مورد که بعدي کمیت
0 ˆ ˆ( . )if u n باشد. براي حالتی که میˆˆ . cosi iu n  

تابع توزیع نماتیک ، ]23[باشد از روش تابعی انزاگر 
دست خودسازگار زیر به ۀتک محور از حل معادل

 آید:می

21
     1 0 2ˆ ˆ ˆ ˆcos exp 2 ,i j j i jf C du f u B u u      

ضریب بهنجارش و  1C که 2 1 2ˆ ˆ,B u u  ضریب
 ضریب. باشدمی جهتدوم وابسته به ۀویریال مرتب

 هايمولکول تماس کمترین تابع از استفاده با ویریال

  :آمد دستبه زیر ۀرابط از شکل گلابی

    3

2 1 2 12 12 1 2
1 ˆ ˆˆ ˆ ˆ ˆ, , ,
6

PHGOB u u dr r u u     22 

  عبارت است از:  lPپارامتر نظم 

23   02 (cos ) (cos ) sinl lP f P d       

 21 توزیع تابع از استفاده و 21 در 22ۀرابط دادن قرار با
  .آیدمی دستبه نظم پارامتر ،23ۀرابط در

 مشتق که توزیع تابع ۀمحاسب براي مناسب انتخاب یک
 زیر تابع باشدمی 21ۀرابط از پذیرتر دسترس آن گیري
  :است

24           
0

2 1ˆˆ( . ) (cos )
4i l l i

l

lf u n P P 



  

تواند می lهاي گلابی شکل، مولکول ۀهندسبا توجه به
مقادیر فرد و زوج را بپذیرد. لذا در محاسبه 

0 (cos )if   مورد نیاز براي محاسبه ضرایب
1,2,4lفلکسوالکتریسیته،    .انتخاب شده است  

25   0 1 1 2 2

4 4

3 5ˆˆ( . ) (cos ) (cos )
4 4

9 (cos )
4

i i i

i

f u n P P P P

P P

 
 




 



  

1P 2 وP و قطبی نظم پارامترهاي ترتیببه 
 در 25توزیع تابع دادن قرار از که باشندمی نماتیک

 25 و 17روابط توابع ادامه در. اندآمده دستبه 23رابطۀ
شدند و با استفاده از  داده قرار 9 و 8 معادلات در

دار کسر و مق Pهاي قدرت قطبشورودي
براي  33e و 11e مقادیرهاي مختلف، فشردگی

  هاي مولکولی مختلف محاسبه شدند. اندازه
 11e ۀمحاسب براي دهندمی نشان 9 و 8معادلات چنانچه

 ۀباشد. محاسبگانه می7هاي  حل انتگرالنیاز به 33eو
بر است. هاي معمول بسیار زمانها از روشاین انتگرال

هاي متشکل از شش انتگرال لذا براي حل این انتگرال
، از روش مونت 12drاي و یک انتگرال روي زاویه

 کد ]25[ فرترن زبانبه برنامه. شد استفاده ]24[ارلو ک
0.524P گشتاور براي و نویسی   مقادیر ضرایب

شکل هاي گلابیفلکسوالکتریسیته مایع با مولکول
3.0kسخت با    5.0وk   .محاسبه گردیدند  

  گیرينتیجه و بحث
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 رد فلکسوالکتریسیته ضرایب شده محاسبه مقادیر   
 4اند. چنانچه شکلشدهنشان داده  8 و 7 ،5 ،4هايشکل

دهد این ضرایب براي مایع مولکولی گلابی نشان می
3kشکل سخت با    .مقادیر بسیار کوچکی دارند

 33eو  11e وجود ضرایب فلکسوالکتریسیته ۀلازم
ها و تشکیل حالت بلوري قابلیت هم خط شدن مولکول

  باشد. و انحراف بردار راستار بلور می
 4 و 3 پهنايبه طول با سخت شکل گلابی هايمولکول

 در لذا .]22[ باشند داشته نماتیک حالت توانندنمی
 ضرایب عملاً  4شکل در شده داده نشان هايچگالی
وجهی مقادیر قابل تدوقطبی،  سهم الکتریسیته فلکسو

 کنشبرهم نبودن اطلاعات دسترس در دلیلندارند. به
 با مایع براي خمیده حالت ضریب 5شکل سخت، در

 در ازيس شبیه نتایج با سخت شکلگلابی هايمولکول
   .است شده مقایسه] 12[ برن-گی کنشبرهم با دسترس

  
ازاي گشتاور دوقطبی ضرایب فلکسوالکتریسیته به .4شکل
0.524P  با پارامترهاي کار حاضر براي مایع مولکولی گلابی

3.0kشکل سخت با   . 11خط پرe  33و خط چینe .هستند  

  

  
 گشتاور ازايبه خمیده نماتیک فلکسوالکتریسیته ضریب .5شکل

0.524Pدوقطبی  اب سخت شکل گلابی مولکولی مایع براي 
3.0k  .سازي شبیه به مربوط نقاط و حاضر کار پر خط 
  .باشندمی برن-گی برهمکنش با ]12[ مرجع

5kهاي گلابی شکل سخت بابراي مایع با مولکول  
برحسب  6در شکل2Pو  1Pپارامترهاي نظم 

 محاسبه براي اند.اي نشان داده شدهذرهچگالی تک

4P  2از تقریب
4 2P P  .استفاده شده است

هاي سخت با دهد که مولکولنشان می 2Pنمودار 
5k  0.13هاي در چگالی   نظم بلوري

یابند لذا اثرانحراف بردار راستار و ضرایب نماتیک می
  باشند.فلکسوالکتریسیته آنها قابل توجه می

  
 گالیچ برحسب نماتیک و قطبی نظم پارامترهاي تغییرات :6شکل

5k شکل گلابی سخت هايمولکول با مایع براي ايذرهتک 
  هستند. 1Pو خط چین  2P. خط پر 

این بلور برحسب  33eو 11eنمودارهاي  7در شکل
اند. در این حالت ضریب اي رسم شدههچگالی کپ


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دار قابل توجهی گردیده است. مق 11eفلکسوالکتریسیته
 هاي گلابی شکللمولکو ،گفته شده طور که قبلاً همان

د لذا آرایش گسترده دارنتبدیل شدن بهقطبیده تمایل به
ي مولکولی مقادیر قابل ربراي این مایع بلو 11eضریب 

خیلی کوچک است. همچنان  33eتوجهی یافته و مقدار 
 حالات در دهندمی نشان 7و  4هايچنانچه شکل

 ختس شکل گلابی هايمولکول با مایعات براي مختلف
11 همواره 33e e باشد. می 

  
 بیدوقط گشتاور ازايضرایب فلکسوالکتریسیته به .7شکل
0.524P  با پارامترهاي کار حاضر براي مایع مولکولی گلابی

5.0kشکل سخت با  .  11خط پرe  33و خط چینe .هستند  

 با تردهگس حالت فلکسوالکتریسیته ضریب 8شکل در
 ]26[ مولکولی دینامیک سازيشبیه دسترس در نتایج
5k براي  ه شود کخوبی دیده میاند. بهمقایسه شده
  ها در دو حالت سازگاري کیفی دارند. 11eرفتار

 

ازاي گشتاور ضریب فلکسوالکتریسیته نماتیک گسترده به .8لشک
1.0Pدوقطبی    براي مایع مولکولی گلابی شکل سخت با

5.0k سازي مرجع شبیه. خط پر کار حاضر و نقاط مربوط به
  .باشندمی ]26[

 با ایعاتم فلکسوالکتریسیته ضرایب مناسب کیفی رفتار
 ودنب مناسب نشانگر سخت، شکل گلابی هايمولکول

 خواص ۀمحاسب براي پیشنهادي مستقیم همبسته تابع
 یمولکول مایعات اینگونه ساختاري و ترمودینامیکی

 همبسته عتاب رابطۀ نبودن دسترس دربه توجه با .باشدمی
 و شکل گلابی هايمولکول با مایع بلورهاي براي

 فادهاست تقریب از حاضر کار در محاسبات، پیچیدگی
 تابع این از استفاده با بعدي کارهاي در .است شده

 با مایعات کشسانی و ترمودینامیکی خواص همبسته،
 .ندشومی محاسبه نرم و سخت شکلگلابی هايمولکول

همچنین ضرایب فلکسوالکتریسیته مایعات بلوري با 
 هايکنشها و برهمهاي گلابی شکل با تحدبمولکول

سانی خواص کشن مولکولی مختلف و بستگی آنها بهبی
 محاسبه نمود.توان را می
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