
АГЕЛЬМЕНЕВ М.Е., МУЛДАХМЕТОВ З.М., БРАТУХИН С.М., ПОЛИКАРПОВ В.В.

(Институт органического синтеза и углехимии, г. Караганда, Казахстан)

ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ПЛОСКОСТЕЙ, 

СОСТОЯЩИХ ИЗ МОЛЕКУЛ ФУЛЛЕРЕНА С60, 

НА ПОВЕДЕНИЕ НЕМАТИЧЕСКИХ ЖИДКИХ КРИСТАЛЛОВ

Аннотация

В  работе  представлены  результаты  компьютерного  моделирования  поведения
нематических  жидких  кристаллов  (ЖК)  в  присутствии  молекул  фуллеренов  С60.  В
процессе  исследования  влияния  морфологии  слоев  молекул  фуллеренов  С60  и  их
расположения в кластере обнаружены случаи течения ЖК молекул по поверхности этих
слоев. Необходимо отметить, что в основном это ситуации, когда слои замораживаются.
Однако при изменении рельефа слоя течение не наблюдается.  Оно не наблюдается и в
случае, когда молекулы фуллерена не заморожены.
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Наиболее интенсивно изучаются вопросы течения в углеродных нанотрубках (УНТ)
[1].  При  этом  большое  количество  работ  посвящено  течению  воды  [2-5].  Так, в  [2]
установлено, что влияние поверхности трубки на поведение молекул воды пренебрежимо
при  диаметре  трубы  больше  10  нм.  Молекулы  в  УНТ  образуют  2  противоположно
поляризованные цепи из молекул воды [3-4]. Плотность воды около стенок трубки ниже
по сравнению с плотностью в центре [5]. Результаты [5] показывают присутствие тонкого
пограничного  слоя  воды,  чья  структура  и  толщина  зависит  от  расстояния  между
ограничивающими слоями УНТ и графеновыми плоскостями.

Все  это  показывает  важность  понимания  характера  взаимодействия  компонентов
нанокомпозитных материалов с поверхностью УНТ. Ранее нами было установлено,  что
ЖК на поверхности УНТ и графенах при воздействии температуры способны растекаться
[6-7]. Зная, что молекулы фуллерена С60 склонны к образованию кубической структуры
[12-16],  можно  ожидать  при  создании  нанокомпозитных  поверхностей,  существование
плоских  поверхностей  из  таких  соединений.  Обнаруженное  течение  ЖК  молекул  на



поверхности  графена  позволяет  предположить  возможность  такого  течения  на
поверхности  из  молекул  С60.  Целью  исследований,  представленных  в  данной  работе,
было выяснение особенностей поведения жидких кристаллов на поверхностях, состоящих
из молекул С60.

Для проведения моделирования поведения этих соединений был использован метод
молекулярной динамики на основе программы GROMACS [8] версии 3.3.1 в приближении
жидкого агрегатного состояния [9-11]. При моделировании использован NPT ансамбль.
Радиусы отсечки дисперсионного и кулоновского взаимодействия составляли 2 нм. Были
проведены последовательные отжиги в  режиме нагрева.  Компьютерное моделирование
было осуществлено для случая планарной ориентации молекул относительно подложки в
присутствии электрического поля. Время отжига при одной температуре составляло 10 пc,
но  при  этом  кластер  располагался  в  одной  ячейке,  чем  было  реализовано  жидкое
агрегатное состояние системы, а значение напряженности электрического поля составляло
1,0 *107 В/м.

В качестве объектов были выбраны фенилпропаргиловый эфир  п-фторфенола (PEF)
[17] и слои молекул фуллеренов С60 различной конфигурации.

Исходные  кластеры  составляли  прямоугольные  параллелепипеды  размерами  –
14x14x16. Молекулы одной из граней XOY представляли подложку.  Расстояния между
плоскостями (OZ) составили 0,4 нм, по OY – 1,6 нм, по ОХ – 0,8 нм. 

Таблица 1. Условия проведенных экспериментов.

№ Описание экспериментов Наличи
е

течени
я

1 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
первым слоем в кластере, заморожен. Расстояния между молекулами С60
по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=0.7нм.

есть

2 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
первым слоем в кластере, заморожен. Расстояния между молекулами С60
по осям -  x=1.0 нм,  y=1.0нм,  z=1.1нм.  Соседние ряды в замороженном
слое смещены друг от друга по  OZ, на 0,5 нм. Поэтому подложка имеет
волнообразный профиль

есть

3 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
вторым слоем в кластере, заморожен. Расстояния между молекулами С60
по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=0.7нм. Слой молекул фуллерена заморожен
и находится между молекулами ЖК и подложки из ЖК 

есть

4 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь есть



первым слоем в кластере, заморожен. Расстояния между молекулами С60
по осям -  x=1.0 нм,  y=1.0нм,  z=0.7нм. Каждый второй ряд слоя повёрнут
на 90 градусов по y

5 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
вторым  слоем  в  кластере,  незаморожен перед  началом  эксперимента.
Расстояния между молекулами С60 по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=1.1нм.
Соседние ряды в слое молекул С60 смещены друг от друга по OZ на 0,5
нм.  Поэтому  подложка  имеет  первоначально  волнообразный  профиль.
Слой вместе с молекулами кластера симулируется  в течение первой пс,
после чего замораживается

нет

6 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
вторым слоем в кластере,  незаморожен.  Расстояния между молекулами
С60 по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=0.7нм.

нет

7 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
вторым  слоем  в  кластере,  незаморожен  перед  началом  эксперимента.
Расстояния между молекулами С60 по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=0.7нм.
После проведения моделирования при первой температуре, слой молекул
С60 замораживается

нет

8 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
первым  слоем  в  кластере,  незаморожен  перед  началом  эксперимента.
Расстояния между молекулами С60 по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=0.7нм.
После проведения моделирования при первой температуре, слой молекул
С60 замораживается

нет

9 Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
восьмым слоем в кластере,  незаморожен  и подвергается моделированию
вместе с кластером. Расстояния между молекулами С60 по осям -  x=1.0
нм, y=1.0нм, z=0.7нм.

нет

1
0

Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
верхним слоем в кластере,  незаморожен  и подвергается моделированию
вместе с кластером. Расстояния между молекулами С60 по осям -  x=1.0
нм, y=1.0нм, z=0.7нм.

нет

1
1

Слой молекул С60 размером 11x23 в количестве 253 молекулы, являясь
первым  слоем  в  кластере,  заморожен  один  атом  каждого  фуллерена.
Расстояния между молекулами С60 по осям - x=1.0 нм, y=1.0нм, z=0.7нм

нет

1
2

16 молекул С60 размещены в кластере в положениях: 5x5x3, 5x9x3, 9x5x3,
9x9x3,  5x5x7,  5x9x7,  9x5x7,  9x9x7,  5x5x11,  5x9x11,  9x5x11,  9x9x11,
5x5x15,  5x9x15,  9x5x15,  9x9x15  со  смещением  относительно  молекул
кластера по OZ на 0,6 нм. Молекулы фуллеренов не заморожены

нет

1
3

16 молекул С60 размещены в кластере в положениях: 5x5x3, 5x9x3, 9x5x3,
9x9x3,  5x5x7,  5x9x7,  9x5x7,  9x9x7,  5x5x11,  5x9x11,  9x5x11,  9x9x11,
5x5x15,  5x9x15,  9x5x15,  9x9x15  со  смещением  относительно  молекул

нет



кластера по OZ на 0,6 нм. Молекулы фуллеренов заморожены

1
4

16 молекул С60 размещены в кластере в положениях: 3x3x2, 3x6x2, 3x9x2,
3x12x2, 6x3x2, 6x6x2, 6x9x2, 6x12x2, 9x3x2, 9x6x2, 9x9x2, 9x12x2, 12x3x2,
12x6x2, 12x9x2, 12x12x2 со смещением относительно молекул кластера по
OZ  на  0,6  нм.  Молекулы  фуллеренов  лежат  в  одной  плоскости  на
подложке кластера и заморожены

нет

1
5

Подложка  кластера  создана  из  молекул  фенилпропаргилового  эфира  п-
хлорфенола и она заморожена

нет

Смещение молекул в соседних рядах составляло по OY – 0,7 нм и соседние молекулы
располагались антипараллельно по отношению друг другу. Расстояние С-С в фуллерене
составляло  1,421 Ǻ.  Направление  электрического  поля совпадало  с  OZ,  а  направление
директора – с OY. Методика подготовки и проведения экспериментов по компьютерному
моделированию  описана  [9-11].  Были  рассмотрены  14  вариантов,  при  которых  была
исследована  возможность  течения  ЖК.  Геометрия  ЖК кластера  в  исходном состоянии
соответствовала вышеупомянутым размерам и была неизменной. 

В таблице 1 описаны условия вариантов эксперимента. Как видно из нее, что только в
4  случаях  наблюдается  течение  ЖК  молекул  при  воздействии  температуры  и
электрического поля (рисунок 1).

   
№                       1                                                 2                                                  3
4

Рисунок 1 – Снимки кластеров в плоскости XOZ при Т-315К в эксп.№1-4

 Очевидно,  что  течение  определяется  присутствием  молекул  фуллерена.  Так, в
эксперименте  15,  когда  подложка  и  моделируемые  молекулы  кластера  представляют
разные  соединения,  но  при  этом  соблюдаются  условия  экспериментов  1  и  4,  течение
отсутствует.  Пространственно  распределенные  по  объему  молекулы  фуллеренов  в
независимости от морфологии своего расположения также не способствуют появлению
течения  (эксперименты  12-14,  таблица  1).  Для  появления  течения  необходимо
«замораживание» всей молекулы фуллерена (эксперимент 11). Расположение подложки в
центре  и  верхней  части  кластера,  подвергаемой  моделированию  вместе  с  молекулами



кластера,  не  приводит  к  появлению  течения  ЖК  (эксперименты  9-10).  Частичная
вовлеченность слоя молекул фуллерена в процесс моделирования также не способствует
течению (эксперименты 5-8).  «Замораживание» слоя фуллерена  с  начала  эксперимента
приводит  к  появлению течения  (сравним  эксперименты  2  и  5).  Это  условие  отличает
эксперименты 1-4 от экспериментов 5-11.

Некоторые результаты исследований экспериментов № 1-4 (таблица 1) представлены
на рисунках 2-5.
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Рисунок 2 – Температурная зависимость степени упорядоченности ЖК

Как видно на рисунке 2, на кривой степени упорядоченности S(T) имеются перегибы,
при этом в области мезофазы она мало меняется.  Анализ этой зависимости для других
случаев (таблица 1) показывает, что значения S выше по сравнению с №1-4 и кривая S(T)
в области мезофазы монотонно убывает с ростом температуры.
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Рисунок 3 – Температурная зависимость информационной энтропии ЖК



Температурная  зависимость  информационной  энтропии  (рисунок  3)  согласуются  с
изменением степени упорядоченности.
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Рисунок 4 – Температурная зависимость полной энергии исследуемой системы
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Рисунок 5 – Температурная зависимость объема ячейки, в которой размещена
исследуемая система

Как видно на рисунке  4,  с  ростом температуры полная энергия систем,  в  которых
происходит  течение  (№1-4),  в  мезофазе  меняется  медленнее  по  сравнению  с  другими
экспериментами.  В  экспериментах  №8 и  11,  где  молекулы  ЖК с  ростом температуры
заполняют всю подложку,  полная энергия при начальных температурах меняется более
медленно.  Во всех остальных экспериментах,  как  и в  системах без фуллеренов (№15),
кривая  зависимости  Е(Т)  представляет  собой  монотонно  возрастающую  с  ростом
температуры.

Эти различия находят свое соответствие с изменениями в температурной зависимости
объема ячейки,  в  которой размещена исследуемая  система.  Как видно на  рисунке  5,  в
экспериментах с наличием течения (№1-4) объем практически не меняется в мезофазе, а в
№8, 11 объем уменьшается. В остальных экспериментах объем увеличивается.

Подобные изменения,  по-видимому,  связаны с тем, что течение способствует более
плотной упаковки молекул при росте температуры. 

Как показывают проведенные исследования, при создании нанокомпозитов на основе
ЖК и молекул фуллеренов, течение возможно при пассивном присутствии фуллеренов.
«Замораживая» молекулы фуллеренов в исходном состоянии, исключается симуляция их



при воздействии температуры. Плотность расположения этих соединений в нашем случае
слой по-видимому,  усиливает интенсивность воздействия на ЖК молекулы. Еще одним
условием наличия течения является подложка в виде плоскости, содержащих циклические
структуры, как бензольные кольца.

Таким образом,  на основании проведенных исследований установлено,  что течение
ЖК в присутствии молекул фуллеренов возможно при их плотном расположении в виде
слоя и пассивном участии в процессе температурного воздействия. 
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С60 ФУЛЛЕРЕН МОЛЕКУЛАЛАРЫНАН ҚҰРЫЛҒАН ЖАЗЫҚТЫҚТАРДЫҢ
НЕМАТТЫҚ 

СҰЙЫҚ КРИСТАЛДАРҒА ТИГІЗЕТІН ӘСЕРІН ЗЕРТТЕУ

Резюме



С60  фуллерен  молекулалары  бар  нематтық  сұйық  кристалдардың  (СК)  әрекетін
компьютерлік  үлгілеудің  нәтижелері  көрсетілген.С60  фуллерен  молекулалар  қабаттары
пішіндерінің  және  олардың  кластердегі  орналасуының  әсерін  зерттеу  үдерісінде  СК
молекулалардың  осы  қабаттардың  бетіндегі  ағуы  байқалды.  Негізінде  осы  процесстер
молекулалар  қабаттарының  пассивті  үлгілеу  жағдайларында  өтендігін  белгілеу  қажет.
Дегенмен, ағу үдерісі молекулалар қабаттарының пішінін өзгерткен кезде және фуллерен
молекуларының белсенді үлгілеу кезінде байқалмайды.

Тірек сөздер:  молекулалар, фуллерен, кристалдар, кластер.

Agelmenev M.E., Muldakhmetov Z.M., Bratukhin S.M., Polikarpov V.V.

STUDIES OF THE EFFECT OF THE PLANES CONSISTING OF FULLERENE C60
MOLECULES 

ON THE BEHAVIOR OF NEMATIC LIQUID CRYSTALS.

Summary

The following work presents the results of a computer simulation of the behavior of nematic
liquid crystals in the presence of fullerene C60 molecules. Studying the effect of the morphology
of layers of fullerene C60 molecules and their location in the cluster identified some cases of the
flowing  of  LC molecules  on  the  surface  of  these  layers.  It  needs  to  be  clarified  that  these
processes occurs when the layers are frozen. However, there is no flow when the relief layer is
constant and fullerene molecules are not frozen.

Keywords: molecules, фуллерен, crystals, cluster.
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