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Աշխատանքում տրված են կոհերենտության տիրույթի %& և կրիտիկական ինտենսիվում 
թյան ^p սահմանումները, որոնք պայմանավորված են մղման դաշտի չիրպով և փոխազդվող 
ալիքների խմրային ուշացումներով։ Ցույց է տրված, որ Z>Z^ փոխազդեցության երկարու
թյունների դեպքում տեղի է ունենում ստոքսի իմպուլսի սեղմում և դո քծնականում վերանում է 
նրա ուժեղացումը։ Մղման ^p~^B մեծ արժեքների դեպքում ստիպողական կոմրինացիոն ցըր- 
ման էֆեկտիվությունը կտրուկ աճում է, իսկ ստոքսի իմպուլսի տևողությունը դաոնում է մըղ- 
ման տևողության կարդիլ

SRS OF A CHIRPED PUMP IN A DISPERSIVE MEDIUM

B. V. KRYZHANOVSKY

The coherent amplification length zk and the critical intensity Ikp caused by 
pump chirp and by group—delay effect are defined and determined. It is shown that 
at the distance i>zk the compression of Stokes pulse occurs and its gain is satura
ted. With the increase in pump intensity above Ikp, the SRS efficiency sharply In
creases and the Stokes pulse duration becomes of the order of pump duration.

Иэв. АН Армянской ССР, Физика, т. 24, вып. 2, 93—98 (1989)

УДК 548.0:532.783

СТАТИСТИЧЕСКАЯ ТЕОРИЯ УПРУГИХ ПОСТОЯННЫХ 
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КОРРЕЛЯЦИИ МОЛЕКУЛ. I. ОСНОВНЫЕ ФОРМУЛЫ
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(Поступила в редакцию 30 июня 1988 г.)

Построена микроскопическая теория упругих постоянных (модулей 
Франка) и шага холестерической спирали с учетом аффектов ближнего 
порядка. Рассмотрен потенциал взаимодействия аксиально-симметричных 
хиральных молекул общего вида, который представляется в виде разложе
ния по вращательным инвариантам. В континуальном пределе, с учетом 
1-ой корреляционной поправки к приближению самосогласованного поля в 
методе термодинамической теории возмущений, получены явные формулы 
для упругих постоянных н шага спирали, справедливые при произвольной 
форме короткодействующего потенциала молекул.

Феноменологическая теория упругости нематических и холестериче
ских жидких кристаллов (НЖК и ХЖК) в настоящее время считается
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вполне завершенной см., напр., [1]). Существует и ряд микроскопических 
теорий упругих свойств НЖК [2—6] и ХЖК [7—11]. Все эти теории 
основаны на приближении самосогласованного поля (ПСП). Между тем 
известно, что ПСП не объясняет ряд явлений, наблюдаемых в ЖК-состоя- 
нии. Последнее обстоятельство связано с пренебрежением корреляцией 
между ориентациями, а также положениями центров инерции молекул 
'(эффектами ближнего порядка).

Следует отметить, что в работах [5, 12] получены формулы, которые 
в общем виде устанавливают связь между модулями Франка НЖК и пря
мой 'корреляционной функцией Орнштейна-Цернике. Однако конкрет
ное применение этих формул пока не вывело микроскопическую тео
рию за рамки ПСП [5].

В настоящей статье предпринята попытка учесть влияние корреляции 
молекул на модули Франка и шаг спирали холестерика методами термоди
намической теории .возмущений. Соответствующая теория является рас
пространением подхода, развитого ранее для описания ориентационного 
порядка® НЖК [13].

Для описания ЖК-состояния используем модель решеточного газа: 
центры инерции молекул располагаются по узлам некоторой простран
ственной решетки со сколь угодно малым размером периода: часть узлов 
остается вакантной. Молекулы в узлах решетки могут принимать произ
вольные ориентации, характеризуемые единичными векторами ар = 
= (sin 6pcos®e, sin 9Р sin оР, cos®p), где р — номер узла, ^р, '^ — сфери
ческие углы вектора ар. Парные энергии взаимодействия молекул, на
ходящихся в узлах р, q ч имеющих ориентации ар, а, соответственно, 
определяются величинами V*ptq (гр— г,) тр— радиус-вектор положе
ния центра инерции молекулы). Принимается, что Иар։^= И_ара(/(ори
ентации а и — а эквивалентны).

Конфигурационная свободная энергия для описанной модели ЖК по
лучена в общем виде в [13] вплоть до членов четвертого порядка разло
жения согласно термодинамической теории возмущений. Соответствующее 
выражение является функционалом величин f^p(rp) —одночастичной 
функции распределения молекул, связанной с вероятностью нахождения 
молекулы в узле р в малом телесном угле dip вокруг ар. В идеальном кри
сталле нематика молекулы в среднем ориентированы вдоль директора 
п. Функции f не зависят от пространственных координат и обладают ак
сиальной симметрией относительно п =—п, так что /ар (гр) =/(а-п). 
В ориентационно-неоднородном ЖК направления директора в различных 
точках отличаются друг от друга. Но и в этом случае можно считать (от
влекаясь от слабой двуосности ХЖК), что функция распределения в каж
дом узле р обладает полной симметрией вращения относительно локаль
ного директора пр:/ар(гр) =/(арпр). Таким образом, свободная энер
гия неоднородного ЖК с учетом, например, первой корреляционной по
правки будет иметь вид:

F=Fn«—(4Г) J£ \da.pd&gdbpdbqVp^Q(p, q) Vbp4q(p, q)X 
р+ч J

f {^p^p} f (лчпч)‘(А (ЛР bP) f (bP np)) • (A (a? — b?) —f (b?-n7)), (1)

‘.94



где
Расп- Г^ [ dapf(apnp)\nf(apnр) + 

р J

4 V s Лр^а, И.р.?(^, ^/(apn^/ta^nj (2)
* р՛ ч

— свободная энергия ЖК в ПСП; последнее слагаемое в (1) описывает 
эффекты ближнего порядка V (р, q)^ И(гр—г,); Г—температура в 
энергетических единицах; da = sin OdOd^; Л (а— Ь)— дельта—функция. 
Имеет место дополнительное условие

| dapf {арп.р} ^ С (для всех р = 1, 2, ■■•N), (3)

где С — концентрация молекул, N — полное число узлов решетки.
Представим парную энергию взаимодействия молекул ХЖК в виде 

инвариантного разложения

— ^^„(Р, 9)= S Ui,i,j(p, q) Si,KЈ (ир, u>q, шРЧ), (4։

где Ut,ij — функции, зависящие только от расстояния между центрами 
инерции молекул, Si,t,j — вращательные инварианты [14]:

Sw^-'--’ Л ( 'М }o^MD'.-f(^^ (5)
т,. т„ т \ ТП^т^т /

где D'mk — обобщенная сферическая функция11, выражение в круглых 
скобках— «3/» -символ; тр = (0р, с^); u)Pj={bpQ, v^, ^pq, ^ — сфери
ческие углы вектора rpq = г7 — гр; /,, Z, = 0, 2, 4. • • •; суммирование по 
j производится по целым числам, удовлетворяющим условию треу
гольника: |Z( — /J < / ^ I, Ч- Zs.

Далее мы будем пренебрегать корреляцией между ориентациями и 
положениями центров инерции молекул. Это предположение приводит к 
приближенному равенству

f(apnp)^C/°(a.pnp), (6)

где f° (&Р пр) — плотность вероятности ориентации ар при условии, что 
узел занят молекулой. Функции f° можно разложить в ряд по полиномам 
Лежандра

/(0) (a,^ = (4к)֊ • £ (4; + 1) ^ Рц (арпр), (7)
г-о

где Т]« — параметры ориентационного дальнего порядка. Подставляя 
(4)—(7) в (1) и воспользовавшись условием (3) получим

Р= СТ J^ I dapp (арпр) In/ofa^) — 
р J

~ С2 £ WL (р, q) SL (Qp, Qq, Wpq) ^ -Т)^, (8)

1 Здесь и з дальнейшем, в определении специальных функций и символов кванто
вой теории углового момента, мы следуем [15].
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где индекс Ь, для краткости, заменяет тройку индексов (/1։ 12, $;. 
йр^^р. Фр); вр, ФР — сферические углы вектора пр;

Wլ (р, ч) = ^ (Р^ ч) + (2 ТЭ՜1 ■ ^с-УР ■ ^с (р, д) и^ (р, д) X

где
^ = ^-1. (2/, +1) (2/, 4-1) (2; +1); е = /; _ /; _/ +/;-/; -/;

а^ =1 — С^/-^-.Т}-։, 5 = 1,2; 
лез 333

выражение в фигурных скобках — ^9/^ — символ. Суммирование по 
/р ^1» 4՛ ^ = 0, 2, 4, • • • и у', /' в (9) производится таким образом, что
бы тройки аргументов ^п/^*— символов (1'}, /*, /։), (/', Г2, /։), (/, у", 
у), №)> №)> №) удовлетворяли условиям треугольника.

Выражение (8) справедливо для ориентационных неоднородностей 
произвольного пространственного масштаба, в том числе и для тех, кото
рые соизмеримы с межмолекулярными расстояниями. Принимая, что в 
ХЖК эти неоднородности меняются медленно, а их линейные размеры 
много больше, чем радиус действия потенциала межмолекулярного взаимо
действия, можно в (8) перейти к континуальному приближению. Сравне
ние получающегося при этом выражения с формулой для макроскопиче
ской энергии упругих искажений ХЖК (см. [1]) дает возможность вычис
лить модули Франка и шаг спирали из микроскопических величин. С этой 
целью рассмотрим в (8) энергию взаимодействия, зависящую от 
узлов р и Ч- Из-за короткодействующего характера межмолекулярных сил 
эти точки должны быть близкими. Соответственно сферические углы Ор и 
О9 ориентаций директора лишь незначительно могут отличаться друг от 
друга. Выберем, как обычно, локальную декартовую систему координат 
хуг с центром в узле р и направим ось 2 вдоль пр. Направление п9 выбе
рем в плоскости хг (это не ограничивает общности рассмотрения). Разло

жим Sլ в ряд по малому углу ։8И=0։ — 0Р (Фр = Ф9 = 0), а 0? ^ 
^0(г։)-по степеням г^ ([» = х, у, г) и удержим в конечной форму
ле только члены первой н второй степени по г^. Подставляя полу
ченное выражение в (9), заменим суммирование по у равнозначным ин
тегрированием с радиальной функцией распределения узлов „решет- 
ки“ ЖК

р (Я) = ^к/?’)֊1-2 V* Д (Я -/?4), к
где R։,— радиус £-ой кординационной сферы (к — номер сферы), V — 
число узлов на сфере. Пренебрегая членами, которые дают вклад 
лишь в поверхностную энергию, получим общие равенства:

2 ^ (|гв|)& (2„ 2„ шР?) - ^а,;։,,,..։^ 
Я

+ №М-$с-прго1 пр + ^■(•^(с11упр)5 + т£ (лрпй л,)’ 4- т| [пр го! п^]’), 
(Ю)
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где
^,։) = У ^ ^(Л)՛^, ։(--=к=> о// — символ Кронекера, 

* У2/т1

— 10^ = /•։(г/'-'=-^‘'։-5/2 + За^о^'Ор). (12)

В (11), (12) введены обозначения

«Р'։ = ./о + ^։ + х/а; &' = /о — 7.Л; 8?' = ֊ 2/о — ^/1>

'= ‘̂ ^ :̂ ». = » + >и.-(ь’֊.)՛ 

Численные значения отличных от нуля коэффициентов ^, у/, при /։, 
1г = 0, 2, 4, следующие:

УЗб?’^!։ 9-₽Н1 =1/5՜; 24 5т®=-1; 9-^° = -5, (/=1,2,3), 

-10.Т^ = 5.7“ = ֊]0-® = 4Л«2 = 12.^=- 37«-'= 2/у 70,

- т^ДЗ = 1*°/47 = — Т^/З 4 = 1/18 • /385; ур1՝' = /<

Используя (10) и пренебрегая в (8) зависимостью энтропийной энергии 
от искажений поля директора, получим свободаую энергию улруго-дефор- 
мированного ХЖК

Г= Г„ н-Леф, (13)
где ~"՞ ^У#

^=СГ [ </а;.Ла,п,)1п/’(а,п,)--^С’- V а^ й^ .^ (И)
/V Л т

— свободная энергия (на один узел) недеформированного кристалла:

/о (а,»,) = Л ехр | СТ֊^ 2 а, ( ^0 • ^ + ^’-^9 Л (^",) ] ’ 

(15)

.где Л — константа нормировки (определяется из (3), (6)), 

т;, = I diPf° (аР пр) Л, (ар np), Zt = 0, 2, 4, • ■ • (16)

^упр— упругая энергия ХЖК с модулями Франка
л=- Рос» 2 Рф • Tf ч • ч, / = 1,2,3 (17)

и псевдоскалярным коэффициентом

<2=2('֊*։ТЧ=֊рос։2 ^’’•^•чм И8)
где // — шаг спирали, р9 = ^/ V—объем кристалла.

В частном случае, когда молекулы не являются киральными, все ко
эффициенты и^ (R) с нечетным индексом /, будучи псевдоскалярами, об-
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ращаются в нуль, С = О, Н = со и формулы (17) определяют упругие 
постоянные НЖК.

Таким образом, равенства (14)—(18) в общей фроме решают по
ставленную задачу вычисления упругих свойств НЖК и ХЖК с учетом 
эффектов ближнего порядка. Приложение полученных здесь формул к кон
кретным системам будет рассмотрено в следующей публикации.

Авторы выражают благодарность А. Р. Мкртчяну за внимание к ра
боте и полезные обсуждения.
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ԱՌԱՁԳԱԿԱՆ ՆԱԽԱՏՈՒՆՆԵՐԻ ԵՎ ԽՈԼԵՍՏԵՐԻՆԱՅԻՆ ՊԱՐՈՒՅՐԻ ՔԱՅԼԻ 
ՎԻՃԱԿԱԳՐԱԿԱՆ ՏԵՍՈՒԹՅՈՒՆԸ ՄՈԼԵԿՈՒԼՆԵՐԻ ԿՈՌԵԼՅԱՑԻԱՅԻ 

ՀԱՇՎԱՌՄԱՄՐ I. ՀԻՄՆԱԿԱՆ ՐԱՆԱՋԵՎԵՐ.

Գ. Ա. ՒԱԳԱԼՅԱՆ, Լ. Գ. ՔԱՐԱՄՅԱՆ

Կառուցված է վիճակագրական տեսություն, որը հաչվի է առնում մոլեկուլների կոռելյա
ցիան նեմատիկ և խոլեստերինային հեղուկ բյուր եզներումւ Այն իրենից ներկայացնում է թեր
մոդինամիկական խոտորումների տեսության մի տարբերակ։ Դիտարկված է տարածական պը- 
տույտների նկատմամբ ինվարիանտ միջմոլեկուլային փոխազդեցության պոտենցիալը։ Ստաց
ված են բյուրեղի ազատ էներգիան, խոլեստերինային պարույրի քայլը» ինչպես նաև առաձգա
կան հաստատ Կւնները։

STATISTICAL THEORY OF ELASTIC CONSTANTS AND 
CHOLESTERIC PITCH WITH DUE REGARD FOR 

CORRELATION OF MOLECULES
1. BASIC FORMULAS

D. A. BADALYAN, L G. KARAMYAN

A statistical theory taking into account short-range effects in a cholesteric li
quid crystal is proposed. This approach is a variant of the theory of thermodynami
cal perturbations. The potential of intermolecular interaction that is invariant under 
the rotation group was considered. The Helmholz free energy, the cholesteric pitch as 
well as the Frank elastic constants were obtained.
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