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等方相におけるネマティック液晶の回転運動の特異性に関しては、これまでの研究はほと

んど全てLandau-deGennes理論が予測している比較的長い時間（>１００，s）に関するものに

限定されていた。一方、本研究課題では、さらに短い時間（~10,s）で起こる分子回転運動の

特異な現象に注目し、いろいろな分子形状やポテンシャルを用いた分子シミュレーションに

より、これらの違いによる分子回転運動への影響、特に等方相における転移点近傍での液晶

分子の運動'性について検証を行っている。初年度においては、定温定圧での分子動力学法に

よる分子モデルを用いたシミュレーションの手法を用いて、分子形状および圧力が回転運動

緩和に与える影響を検討した。特に分子の形状の違いが作り出す自由体積と運動,性の相関に

ついて詳細に調べた。また、圧力依存性を調べることにより、分子の回転運動だけでなく他

の運動性や熱力学量に関しても、スケーリング則が成立することが明らかになった。これら

の結果の一部は以下の研究論文および学会発表にて公表した。さらに、転移点近傍での１次

および２次の回転緩和時間を検討し、この結果をまとめるために現在、詳細な分析を行って

いる。

現在まで学会および論文発表を行った本研究成果に関するものは以下のとおりである。

論文発表

InHuenceofdipolarinteractiononthemoleculardynamicsfbrthedipolarGay-Bernemodel

GB(3,5,1,2)，Ｋ・Satoh,/VbLOyFt.L々.Ｃロバswt.，480,202-218（2008)．

学会発表

LInHuenceofdipolarinteractionontherotationaldynamicsfbrthedipolarGay-Bernemode１，

Ｋ.Satoh,９thEuropeanConferenceonLiquidCrystals(July2007Lisbon,Portugal）

２．Characteristicbehaviorofshort-termdynamicsinreorientationfbrGay-Berneparticlesnear

thenematic-isotropicphasetransitiontemperature,K,Satoh2ndInternationalSymposiumon

theManipulationofAdvancedSmartMaterials(Ｍａｙ2008,Hyogo,Japan）
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