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ВРАЩЕНИЯ ТОРОВ В СТРУКТУРЕ ЖИДКОГО КРИСТАЛЛА1

Рассмотрено движение крупных молекул углерода, представляющих из себя
наноторы. Эти объекты находятся в колончатой фазе жидкого кристалла.
Выделен минимальный фрагмент жидкокристаллической фазы. Анализиру-
ется динамическое состояние типичной молекулы рассматриваемой струк-
туры.
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Наноторы как углеродные конструкции сами по себе представляют научный
интерес, поскольку сами торы являются поверхностными кристаллами. Во многих
теоретических работах с позиций кристаллографии исследуются геометрические
характеристики атомной конструкции наноторов. Работа [1] посвящена стабиль-
ности формирования идеального углеродного тора. В [2] рассмотрены группы
симметрии идеальных наноторов. Авторами [3] использованы методы атом-
атомных взаимодействий для описания конструкций наноторов C180, C270, C360,
C750. В [4] говорится о применениях наноторов в качестве датчиков электрических
сигналов, а также для захвата и регистрации отдельных атомов и их ионов. Авто-
рами [5] на основе концепции фактор-пространства строится геометрическая мо-
дель нанотора и с использованием методов алгебры и теории многообразий про-
водится анализ симметрии разработанных геометрических моделей. В [6] рас-
смотрено электрическое сопротивление наноторов при их контакте с одностен-
ными углеродными нанотрубками, а в [7] – колебательные гармоники углеродных
торов. Исследования, представленные в обзоре [8] классифицированы по группам:
конструкция, моделирование и приложения. В [9] говорится о возможном исполь-
зовании наноторов в качестве высокочастотных генераторов. Авторами [10] рас-
смотрены борные аналоги наноторов, а в [11−13] определены магнитные моменты
тороидальных конструкций. Из представленного краткого обзора следует, что
теоретические работы по молекулярным структурам на основе торов отсутствуют.
Авторы настоящей работы имели положительный опыт моделирования структур
на основе фуллеренов, а также пластинок B42 [14−17].

                                                          
1 Исследование выполнено при финансовой поддержке гранта РНФ № 19-71-10049.
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Рассматривается элементарный фрагмент пластического кристалла с первона-
чально гексагональной укладкой столбцов. Центральный столбец имеет пять то-
ров. Столбцы окружения – по четыре тора. Бублики стержневого столбца попа-
дают в углубления между торами столбцов окружения. В результате имеется
симметрично расположенный тор в центре фрагмента и 28 торов окружения. На
рис. 1 показан элементарный фрагмент (вид сверху). Здесь же серым цветом пока-
заны позиции центра масс бублика, находящегося в середине стержневого столб-
ца. Расчетным образом определяются кинематические и динамические характери-
стики трех центральных и симметрично расположенных торов. Целью настоящей
работы является получение устойчивости положений торов в элементарном фраг-
менте жидкого кристалла и анализ их вращений в самосогласованном поле окру-
жающих тороидальных молекул.

Рис. 1. Гексагональная структура наноторов (вид сверху)
Fig. 1. Hexagonal structure of nanotori (top view)

Математическая модель

Чтобы описать вращательное движение молекулы нанотора вокруг ее собст-
венного центра масс, используется проекция уравнения момента количества дви-
жения на подвижные оси, связанные с этим объектом:
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Здесь p, q, r – проекции угловой скорости на оси подвижной системы отсчета
Cξηζ ; A, B, C – главные моменты инерции молекулы для её центра масс. Проек-
ции моментов сил на оси системы координат Cξηζ , связанные с центральным то-
ром, определяются следующим образом:
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где {aij}(i, j = 1, 3) – матрица направляющих косинусов, связывающая неподвиж-
ную и подвижную декартовы системы координат; x y zM M M, ,  – проекции мо-

ментов сил на неподвижные оси координат;
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Здесь Mk – момент равнодействующей всех ван-дер-ваальсовских сил, действую-
щих на k-й атом молекулы, взятый относительно центра масс молекулы; rkC – ра-
диус-вектор атома относительно центра масс молекулы C158; i, j, k – орты непод-
вижной системы координат.

Тогда величины силовых воздействий на отдельный атом нанотора можно оп-
ределить следующим образом:
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Здесь Xk, Yk, Ζk – проекции равнодействующей всех сил на оси неподвижной сис-
темы отсчета; Np – количество атомов в окружающих торах; kjρ  – расстояния ме-

жду k-м атомом центрального тора и j-м атомом окружения. Уравнения (2) замы-
каются кинематическими соотношениями, связывающими проекции вектора
мгновенной угловой скорости с углами Эйлера и их производными:
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Уравнения (2) и (5) интегрируются при следующих начальных условиях:
0; 0; 0; / 2.t p q r= = = = ϕ = ψ = θ = π (6)

Последнее равенство в (6), нарушающее однородность условий, берется для
того, чтобы отойти от координатной особенности, которая имеется в уравнениях
(5) при 0, , 2θ = ± π ± π  и т.д.

Типичный тор, находящийся в центре выделенного кристаллического фраг-
мента, будет представлен совокупностью 158 атомов углерода. Таким образом,
эти атомы будут являться силовыми центрами и результирующие воздействия ок-
ружения будут направлены в позиции отдельных атомов. Суммируя все эти воз-
действия, можно найти главный вектор внешних сил, который по теореме о дви-
жении центра масс объекта будет пропорционален его ускорению:
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Здесь M – масса тора; vc – скорость центра масс перемещающейся молекулы;
S = 158 – число атомов в молекуле; jk kjρ = ρ ; ( )jkU ρ  – LJ-потенциал атом-атом-
ного взаимодействия; ∇  – оператор градиента, индекс «c» определяет центр вра-
щающегося тора.

Система векторных уравнений (7) может интегрироваться со следующими
простейшими начальными условиями:

t = 0, 0
c c=v v , 0.c =r (8)

Здесь rc – радиус-вектор центра масс молекулы; 0
cv  – начальная тепловая ско-

рость молекулы.

Численная реализация математической модели и результаты расчетов

В основу математической модели положены атом-атомные взаимодействия
атомов, находящихся в поверхностных структурах различных торов. Централь-
ный тор имеет особый статус, поскольку его центр масс является центром сим-
метрии фрагмента структуры. Отсутствие в молекулярной системе ковалентных
связей дает возможность наноторам вращаться и участвовать в поступательных
перемещениях вместе с центром масс. Для описания вращательного движения
молекул используется подход Эйлера. Поступательные перемещения молекул оп-
ределяются на основе теоремы о движении центра масс молекулярной частицы.
Система обыкновенных дифференциальных уравнений второго порядка, опреде-
ляющих динамику молекулярного кластера обычным приемом, сводится к систе-
ме уравнений первого порядка, которая интегрируется с использованием пошаго-
вых методов высокого порядка точности. Все расчеты проведены с постоянным
шагом интегрирования по времени ∆t = 10−6 нс. Рассмотрим некоторые результа-
ты расчетов динамики центрального тора.

На рис. 2 приведены распределения кинематических характеристик типичного
тора гексагональной столбчатой структуры. В центральном столбце этой структу-
ры три смежных тора являются подвижными, положения других торов окружения
зафиксированы.

Как следует из рис. 2, а среднее значение скорости центра масс составляет ве-
личину сv  = 60 м/с. Это значение отвечает колебательной температуре молекул
T = 290 К. На рис. 2, b показаны координаты центра масс тора, находящегося в се-
редине выделенного фрагмента структуры. Видно, что тор покидает изначальное
симметричное положение, поскольку черная кривая колеблется около значения
0.1 нм. Из рис. 2, c видно, что одна из проекций угловой скоростей, а именно про-
екция на главную ось тора, на достаточно продолжительных интервалах принима-
ет значения определенного знака. Последнее выражается в том (рис. 2, d), что
угол собственного вращения тора изменяется более плавно и с большой амплиту-
дой, а период его изменения составляет величину около 0.25 нс. В связи с этим
главная частота колебаний тора C158 составляет величину 4 ГГц.
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Рис. 2. Кинематические характеристики центрального тора: a – величина скорости движе-
ния центра масс тора, b – координаты центра масс, c – проекции вектора угловой скорости,
d – углы Эйлера
Fig. 2. Kinematic characteristics of the central torus: (a) velocity magnitude for the torus center
of mass, (b) coordinates of the center of mass, (c) projections of the angular velocity vector, and
(d) the Euler angles

Заключение

Классический алгоритм атом-атомных взаимодействий применен к моделиро-
ванию динамики наноторов в колончатых структурах. Расчеты показывают, что
типичный тор рассматриваемой структуры совершает вокруг собственной оси уг-
ловые колебания с амплитудой по углу больше одного оборота и имеет опреде-
ленную частоту этих колебаний. Таким образом, жидкий кристалл, составленный
торами C158 может выступать генератором колебаний в гигагерцовом диапазоне.
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Liquid crystals are a collection of flattened molecules. On the one hand, they have a well-
defined structure, on the other hand, this structure is deformable, since its elements can change
their position in space. In columnar structures, consisting of disks, plates, and tori, the fluid lines
and cords are distinguished. In the case of tori and circular disks, a hexagonal structure of the
arrangement of molecules is observed in a combination of the cord.

The aim of this work is to obtain the stability of tori positions in an elementary fragment of a
liquid crystal and to analyze their rotations in a self-consistent field of the surrounding toroidal
molecules. To solve this problem, the method of mathematical modeling was used, based on
classical models of molecular dynamics. The calculation is carried out on the basis of the model
of cross-atom-atom interactions for molecular tori. The minimal fragment of the cord is selected,
which makes it possible to determine the characteristic dynamic state of the central torus in the
fragment. To describe the motion of the molecular tori, the equations of motion for their centers
of mass and the Euler equations for their angular displacements are used. The minimal fragment
of the material contains twenty-nine tori. The equations for displacements of the centers of mass
of the tori are initially represented as ordinary differential equations of the second order.
However, by introducing fictitious points into the consideration of velocities, they can be reduced
to a system of first-order equations with a doubled number of lower-order equations. The
resulting system of the first-order differential equations is integrated numerically using a high-
order accuracy step-by-step scheme. All calculations are performed with a constant time step. The
accuracy of the obtained numerical results is verified in terms of the balance of total energy of the
system. Calculations show that the central torus of the presented fragment executes angular
oscillations around its main axis with amplitude of more than one revolution. Thus, the performed
calculations show that a representative fragment of the liquid crystal structure of molecular tori
can be used as a generator of high-frequency mechanical vibrations.
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