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Ранее предложенная двумерная микроскопическая модель активных нематиков обобщена для активных

нематиков внутри трехмерной ограниченной наноскопической сферической области. С помощью модели-

рования методами молекулярной динамики показано, что если величина самодвижущей силы активных

нематических частиц меньше некоторого порогового значения, то ансамбль таких активных частиц

внутри трехмерной наноскопической сферической области будет находиться в равновесном состоянии.

Если же величина самодвижущей силы превысит эту критическую величину, то весь ансамбль перейдет

в состояние вращения, т. е. произойдет так называемый активный переход Фредерикса. Определяются

интервалы, в которых находятся пороговые значения самодвижущей силы для некиральных и киральных

модельных активных частиц при условиях тангенциального и нормального зацепления директора на

границах рассматриваемой наноскопической сферической области.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Активными системами являются естественные
или искусственные системы, состоящие из элемен-
тов, не находящихся в состоянии термодинамическо-
го равновесия благодаря энергии, получаемой либо
из окружающей среды, либо за счет внутренних хи-
мических процессов [1–5]. Примерами естественных
активных систем являются живые существа (пти-
цы, рыбы, бактерии и пр.) [6–8]. Активные системы
также могут быть созданы искусственным путем из
объектов, использующих световую или химическую
энергию [9, 10].

Интересной особенностью активных систем яв-
ляется существование в них коллективного движе-
ния, при котором самодвижущиеся элементы обра-
зуют группы, которые движутся как единое целое
в масштабах, значительно превышающих размеры
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отдельных элементов. Поэтому активные естествен-
ные и искусственные системы являются объектами
интенсивных экспериментальных и теоретических
исследований.

Многие активные системы, например бактерии,
можно рассматривать как ансамбли продолгова-
тых частиц, напоминающих молекулы нематиче-
ских жидких кристаллов, на которые действуют
не только силы межчастичного взаимодействия, но
и самодвижущие силы. Такие «активные немати-
ки» имеют способность спонтанно менять ориента-
цию и течь в отсутствие внешних сил. В условиях
пространственного ограничения активные нематики
могут как находиться в неподвижном состоянии, так
и демонстрировать хаотичное, периодическое, и да-
же циркулярное течения.

Сравнительно недавно было экспериментально
обнаружено [11], что внутри трехмерных сфериче-
ских капель активные нематики могут демонстри-
ровать устойчивое неподвижное состояние. Однако
внутри таких капель при увеличении их размеров
или усилении активности нематика наблюдаются те-
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чения. Такой переход из неподвижного состояния
в состояние течения был назван активным перехо-
дом Фредерикса по аналогии с пассивным перехо-
дом Фредерикса в обычных нематических матери-
алах под действием внешних магнитных или элек-
трических полей [12, 13]. Приведенное в работе [11]
теоретическое описание активного перехода Фреде-
рикса схоже с феноменологическими континуальны-
ми описаниями, развитыми в работах [4,14–25]. Эти
описания используют уравнения движения для тен-
зорного нематического параметра порядка Q и по-
ля скоростей u, и довольно непросто найти одно-
значную связь между параметрами, используемы-
ми в этих описаниях, с геометрическими (размеры,
форма и т. п.) и энергетическими характеристика-
ми отдельных активных частиц. Кроме того, в этих
описаниях используется полностью феноменологи-
ческий параметр активности α причем активное на-
пряжение в них пропорционально Q. Из такой про-
порциональности активного напряжения тензорно-
му нематическому параметру порядка следует, что
в отсутствие дальнего ориентационного порядка в
среде в ней нет активности. В действительности, од-
нако, активность частиц вызвана действием на них
самодвижущих сил, т. е. является индивидуальным
свойством отдельных частиц, которое не зависит от
наличия дальнего ориентационного порядка в их ан-
самбле. Наконец, в работе [11] отмечалось, что экс-
периментально исследованные в ней капли были до-
вольно большими (≥ 30 мкм), а в меньших каплях
число микротубул, которые были образующими эле-
ментами в активной среде внутри капель, недоста-
точно велико для корректного использования выше-
упомянутых континуальных подходов.

Сравнительно недавно в работе [26] нами была
предложена двумерная (2D) микроскопическая
модель активных нематиков, состоящих из про-
долговатых частиц, взаимодействующих друг с
другом посредством изотропного потенциала типа
Леннарда-Джонса и анизотропного потенциала
Майера – Заупе. Кроме того, каждая такая мо-
дельная частица имеет «отросток», через который
испускается струя вещества, образованная благода-
ря некоторой внутренней химической реакции. В
случае некиральных частиц этот отросток находит-
ся у одного из концов частицы и направлен вдоль ее
длинной оси, тогда как у киральных частиц такой
отросток является боковым и образует некоторый
угол с их длинной осью. В результате испускания
такой струи в случае некиральных частиц возника-
ет дополнительная реактивная самодвижущая сила
f0, направленная вдоль их длинных осей, а в случае

киральных частиц возникает не только самодвижу-
щая сила f0, но также и дополнительный момент
m0, приводящий к самовращению частиц относи-
тельно центра их масс. Используя эту модель, мы
осуществили в работе [26] моделирование методами
молекулярной динамики (MD) поведения ансамбля
таких модельных активных нематических частиц
внутри двумерной наноскопической круглой обла-
сти при условиях тангенциального и нормального
зацепления директора на ее границе. В результате
было найдено, что внутри такой области наши
киральные модельные частицы образуют струк-
туры с пространственно-временным поведением,
качественно схожим с поведением, предсказанным в
работах [4,14–16] на основе континуальных моделей
активных нематиков. Наша микроскопическая
модель также использовалась в MD-моделировании
поведения как некиральных и киральных активных
нематиков внутри двумерной кольцеобразной на-
носкопической области [27], так и двойных смесей
пассивных (без самодвижущих сил) и активных
нематиков и смесей активных нематиков с различ-
ной киральностью внутри круглой 2D-области [28],
а также разбавленных активных нематиков внут-
ри ограниченных 2D-областей различной формы
[29, 30]. Это моделирование выявило, что в таких
разбавленных пространственно-ограниченных 2D-
ансамблях наших модельных киральных активных
частиц образуются кластеры, демонстрирующие
поведение круговых поплавков (circular swimmers).
Поэтому представляется весьма интересным обоб-
щить нашу двумерную микроскопическую модель
активных нематических частиц на случай трех-
мерного (3D) пространства и использовать ее для
MD-моделирования поведения таких частиц внутри
сферических 3D-капель.

В настоящей работе мы приводим такое обобще-
ние 2D-модели активных нематиков, использован-
ной в наших предыдущих работах [26–30], и прово-
дим с ее помощью MD-моделирование поведения ан-
самблей некиральных и киральных модельных час-
тиц внутри ограниченной наноскопической сфери-
ческой 3D-области при условиях тангенциального и
нормального зацепления директора на ее границах.
Показано, что если величина самодвижущей силы,
действующей на активные нематические частицы,
меньше некоторого порогового значения, ансамбль
таких активных частиц внутри ограниченной на-
носкопической сферической 3D-области будет нахо-
диться в состоянии динамического равновесия. Ес-
ли же величина самодвижущей силы превосходит
эту пороговую величину, ансамбль наших модель-
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ных частиц как единое целое перейдет в состояние
вращения, т. е. произойдет так называемый актив-
ный переход Фредерикса. Определяются интервалы,
содержащие эти пороговые значения для некираль-
ных и киральных частиц при тангенциальном и нор-
мальном зацеплении директора на границах нано-
скопической сферической области.

2. МОДЕЛЬ

Моделируется поведение активных нематиков
внутри ограниченной наноскопической 3D-области с
использованием 3D-модели активных частиц, изоб-
раженной на рис. 1, которая является обобщени-
ем 2D-модели, используемой в наших предыдущих
работах [26–30].

На этом рисунке видно, что наша модельная ча-
стица имеет отросток C, из которого испускается
струя D некоторого вещества, возникающая в ре-
зультате химической реакции внутри частицы. Ча-
стица, показанная на рис. 1, является киральной,
так как ее боковой отросток C, образующий поляр-
ный угол φ с ее длинной осью AB, нарушает ее зер-
кальную симметрию. В случае некиральной модель-
ной частицы отросток C располагается вблизи ее
конца и направлен вдоль длинной оси частицы. В
результате струя D порождает только дополнитель-
ную самодвижущую силу f0, направленную вдоль
оси AB. В случае киральной частицы эта струя по-
рождает не только реактивную самодвижущую си-
лу f0, но также и дополнительный момент m0, при-
водящий к самовращению частицы относительно ее
центра масс. Следует отметить, что некоторым ре-
альным аналогом модельной частицы, изображен-
ной на рис. 1, являются наночастицы [31], на поверх-
ности которых происходят химические реакции их
вещества с окружающей средой, приводящие к вы-
делению продуктов реакции в окружающую среду и
появлению реактивной самодвижущей силы. Фунда-
ментальная разница между модельной 3D-частицей,
изображенной на рис. 1, и модельными частицами в
наших предыдущих работах [26–30], в которых рас-
сматривается их поведение в 2D-пространстве, за-
ключается в том, что в 3D-пространстве модель-
ная частица может свободно вращаться вокруг сво-
ей длинной оси AB, вследствие чего азимутальный
угол ψ, показанный на этом рисунке, может менять-
ся от 0 до 2π. Ниже мы обсудим, к чему приводит
такое вращение.

Как и в наших предыдущих работах [26–30], вза-
имодействия между модельными частицами описы-

Рис. 1. Трехмерная модель активной нематической части-

цы: AB — ее длинная ось, e — единичный вектор, направ-

ленный вдоль этой оси, C — боковой отросток частицы,

D — струя, испускаемая из этого отростка, f0 — реактив-

ная самодвижущая сила, возникающая в результате такого

испускания, φ — полярный угол между силой f0 и длинной

осью AB, ψ — азимутальный угол поворота силы f0 вокруг

длинной оси частицы

ваются с помощью следующих изотропного потен-
циала Леннарда-Джонса и анизотропного потенци-
ала Майера – Заупе:
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Здесь rij — расстояние между центрами масс час-
тиц i и j, θij — угол между единичными векторами
ei и ej , направленными вдоль их длинных осей (см.
рис. 1), σ — характерный радиус взаимодействия, ǫ
и ǫanis — константы соответственно изотропного и
анизотропного взаимодействий. При ǫanis ≥ 0 ани-
зотропный потенциал взаимодействия способствует
параллельной ориентации длинных осей модельных
частиц, а при ǫanis ≤ 0 — взаимно перпендикуляр-
ной ориентации этих осей. Как говорилось выше,
наши модельные частицы имеют отросток, испус-
кающий струю некоторого вещества, вследствие че-
го возникают реактивная самодвижущая сила f0 и
дополнительный момент m0, приводящий к само-
вращению частиц относительно их центра масс. По-
скольку мы рассматриваем поведение ансамбля та-
ких модельных частиц в 3D-пространстве, мы долж-
ны вычислить x-, y- и z-компоненты такой самодви-
жущей силы в трехмерной лабораторной системе ко-
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ординат. Для этого можно воспользоваться следу-
ющим хорошо известным соотношением векторного
анализа [32]:

(a · c)(b · d) = (a · d)(b · c) + [a× b] · [c× d]. (3)

Далее мы подставляем в это соотношение само-
движущую силу f0 вместо вектора a, единичный
вектор ei вместо векторов b и d и ортогональные
единичные векторы nx, ny и nz соответствующих
координатных осей вместо вектора c. Тогда с уче-
том того, что скалярное произведение ei · ei равно
единице, скалярные произведения f0 ·nx, f0 ·ny, f0 ·nz

равны компонентам x, y, и z самодвижущей силы f0
в лабораторной системе координат, а скалярное про-
изведение f0 ·e, согласно рис. 1, равно f0 cosφ, выра-
жения в левой части соотношения (3) равны компо-
нентам f0x, f0y и f0z, а первые члены в правой части
этого соотношения будут соответственно f0ex cosφ,
f0ey cosφ и f0ez cosφ. Согласно рис. 1, компоненты
содержащегося во втором члене правой части соот-
ношения (3) векторного произведения f0×e должны
быть пропорциональны произведениям sinφ cosψ и
sinφ sinψ. Как уже говорилось ранее, из-за возмож-
ности вращения наших модельных частиц вокруг
своих длинных осей AB угол ψ может меняться от
0 до 2π. При этом потенциалы межчастичного взаи-
модействия (1) и (2) совершенно не зависят от этого
угла. Тогда мы можем просто провести усреднение
по углу ψ, которое обращает в нуль компоненты век-
торного произведения f0×e во втором члене правой
части соотношения (3). Вследствие этого мы окон-
чательно получаем следующие выражения для са-
модвижущей силы f0, действующей на i-ю частицу
в лабораторной системе координат:

f0i = f0ei cosφ. (4)

Далее, поскольку дополнительный момент само-
вращения m0, порождаемый самодвижущей силой
f0, должен быть пропорционален векторному про-
изведению f0 × e, усреднение по углу ψ обращает в
нуль также и его. Таким образом, в 3D-пространстве
вследствие возможности вращения вокруг своих
длинных осей наши киральные модельные частицы
(φ 6= 0) отличаются от некиральных (φ = 0) толь-
ко величинами x-, y-, и z-компонент самодвижущей
силы f0 в лабораторной системе координат.

Рассматриваемая нами система состоит из 1566
модельных продолговатых частиц (см. рис. 1), за-
ключенных внутри наноскопической сферической
3D-области радиусом 7σ. Ее границы образованы
неподвижными «призрачными» (ghost) продолгова-
тыми частицами, каждая из которых ориентирована

вдоль радиуса, проведенного из центра сферической
области в точку расположения заданной призрач-
ной частицы. Константа взаимодействия ǫanis для
потенциала (2), описывающего анизотропное взаи-
модействие между модельными частицами, берется
равной ǫanis = 0.25ǫ ≥ 0. Изотропная часть взаимо-
действия между подвижными нематическими час-
тицами и неподвижными призрачными частицами
также описывается потенциалом (1) с константой
взаимодействия ǫ, а анизотропное взаимодействие
между этими частицами — потенциалом (2), но с
константой взаимодействия ǫanis с абсолютной вели-
чиной 5ǫ. Такая большая по величине константа вза-
имодействия соответствует условиям сильного за-
цепления директора на границах рассматриваемой
сферической области. Выбор знака этой констан-
ты взаимодействия зависит от выбора соответству-
ющих условий зацепления директора. Для танген-
циального зацепления мы берем эту константу от-
рицательной, а для нормального — положительной.

Трансляционное движение центра масс каж-
дой подвижной i-й модельной частицы и враще-
ние ее единичного ориентационного вектора ei опи-
сываются следующими классическими уравнениями
движения:

∂2ri
∂t2

=
Fi

m
,

∂ei
∂t

= ωi × ei,
∂ωi

∂t
=

τi

I
. (5)

Здесь fi — полная сила, действующая на i-ю ча-
стицу со стороны других частиц ограничивающей
границы, а также самодвижущая сила, τi — пол-
ный момент, действующий на нее, ωi — угловая
скорость вращения вектора ei, m и I — масса и
момент инерции частицы соответственно, которые
считались равными единице в безразмерных MD-
единицах [33]. Как и в наших предыдущих работах
[26–30], MD-моделирование проводилось на NVT-
ансамблях и на каждом временном шаге уравнения
движения решались с помощью стандартного алго-
ритма, описанного в [33], а приведенная темпера-
тура системы kBT/ǫ (kB — постоянная Больцмана)
поддерживалась постоянной и равной 0.9 с помощью
термостата, предложенного там же.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ МD-МОДЕЛИРОВАНИЯ И
ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

MD-моделирование начинается с конфигурации
ансамбля модельных частиц, изображенной на
рис. 2. В этой конфигурации центры масс мо-
дельных частиц случайным образом распределены

124



ЖЭТФ/JETP, том 169, вып. 1, 2026 Микроскопическое описание активного перехода Фредерикса. . .

Рис. 2. . Начальная конфигурация модельных активных

нематических частиц внутри сферической 3D-области ра-

диусом 7σ. Красные точки означают центры масс подвиж-

ных модельных частиц, синие — положения неподвижных

призрачных частиц, задающих условия зацепления дирек-

тора на границах сферической области

внутри сферической области радиусом 7σ, а еди-
ничные векторы ei, определяющие ориентацию
их длинных осей, направлены также случайным
образом.

В результате мы получаем равновесные конфи-
гурации пассивных (f0 = 0) нематических частиц,
изображенные на рис. 3. Как и ожидалось, они со-
вершенно типичны для обычных пассивных немати-
ков внутри сферической области при условиях тан-
генциального и нормального зацепления директора
на ее границах.

Затем мы включаем самодвижущую силу f0 и,
стартуя из конфигураций, показанных на рис. 3,
проводим MD-моделирование нашего ансамбля мо-
дельных частиц внутри вышеупомянутой сфериче-
ской области при условиях тангенциального и нор-
мального зацепления директора при различных зна-
чениях самодвижущей силы f0 и угла φ. Чтобы
изучить динамику поведения этого ансамбля, мы
выбираем группу частиц внутри некоторой сфери-
ческой области (см. малые круги на рис. 3) ра-
диусом R0, равным длине обрезания 3σ, который
обычно используется в MD-моделировании систем
с межчастичным взаимодействием, описываемым
потенциалом Леннарда-Джонса. В процессе MD-
моделирования мы следим за частицами из этой
группы и вычисляем следующие величины: 1) по-
ложение ее центра масс

rc =
1

Nc

∑

i

ri,

Рис. 3. Конфигурации пассивных (f0 = 0) частиц, по-

лученные из начальной конфигурации, изображенной на

рис. 2, после MD-моделирования в течении 100000 вре-

менных шагов (1 временной шаг =10−4 MD-ед. времени)

при сильном тангенциальном (левая панель) и сильном

нормальном (правая панель) зацеплении директора. По-

казаны мгновенные снимки модельных частиц (красные

черточки), расположенных внутри центрального слоя сфе-

рической области толщиной 2σ, параллельного плоскости

yz, в момент времени 10 MD-ед. времени. Закрашенные

кольцеобразные области содержат неподвижные призрач-

ные частицы, обеспечивающие условия зацепления дирек-

тора на границе сферической области. Малые круги внут-

ри центральных слоев обозначают сферические области,

содержащие выбранные группы частиц, находящихся под

наблюдением в течении дальнейшего моделирования

где суммирование ведется по всемNc частицам, при-
надлежащим ей; 2) вектор средней ориентации

ec =
1

Nc

∑

i

ei

частиц из этой группы; 3) ее средний радиус

R(t) =
1

Nc

∑

i

|ri − rc|

и 4) средний порядок

S =
1

Nc(Nc − 1)

∑

i,j

ei · ej

внутри выделенной группы частиц.
На рис. 4 приведены временные зависимости уг-

ла Θ, который вектор ec образует с осью z, для неки-
ральных (φ = 0) и киральных (φ = π/4) модельных
частиц при условии тангенциального зацепления ди-
ректора на границах сферической области для раз-
личных значений самодвижущей силы f0. Видно,
что когда эта сила достаточно велика (f0 = 5 MD-ед.
силы), угол Θ растет со временем как для некираль-
ных так и для киральных модельных частиц. Та-
кой рост означает, что имеет место вращение внут-
ри выбранной группы модельных частиц и, скорее
всего, во всей рассматриваемой сферической обла-
сти. Этот вывод может быть подтвержден приведен-
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Рис. 4. Временные зависимости угла Θ между вектором

средней ориентации ec внутри выделенной группы частиц

и осью z при различных величинах самодвижущей силы

f0 при условии тангенциального зацепления директора на

границах сферической области. Верхняя панель относит-

ся к некиральным (φ = 0), а нижняя — к киральным

(φ = π/4) частицам. Время t отсчитывается с момента

включения самодвижущей силы f0. Кривые 1, 2, 3, 4 со-

ответствуют f0 = 1.5, 2, 3, 5 MD-ед. силы

ными на рис. 5 мгновенными снимками некираль-
ных (φ = 0) модельных частиц (красные черточки),
расположенных внутри центрального, параллельно-
го плоскости yz слоя нашей сферической области
толщиной 2σ, сделанные в моменты времени 60, 80
и 100 MD-ед. с момента включения самодвижущей
силы f0 = 5 MD-ед. силы. На этих снимках ясно
видно вращение наших модельных частиц.

В то же время наши результаты показывают, что
изменение вектора rc, который определяет положе-
ние центра масс вышеупомянутой выбранной груп-
пы частиц, в процессе MD-моделирования не превос-
ходит величину порядка σ, т. е. характерный размер
частиц, взаимодействующих посредством потенциа-

Рис. 5. Мгновенные снимки модельных некиральных

(φ = 0) частиц (красные черточки), расположенных внут-

ри центрального, параллельного плоскости yz слоя рас-

сматриваемой сферической области толщиной 2σ, сделан-

ные при f0 = 5 MD-ед. силы при тангенциальном зацепле-

нии директора на ее границах в моменты времени 60 (a),

80 (b) и 100 (c) MD-ед. с момента включения самодвижу-

щей силы f0

ла Леннарда-Джонса. Кроме того, изменение сред-
него радиуса R(t) области, занимаемой этой груп-
пой частиц, не превосходит несколько процентов, а
средний порядок S внутри этой группы составля-
ет величину не менее 0.8–0.9. Эти факты говорят о
том, что в отличие от работы [11] здесь мы наблю-
даем не течение внутри рассматриваемой наноско-
пической сферической области, а только вращение
модельных частиц внутри нее под действием само-
движущих сил.

Из рис. 4 также следует, что в случае некираль-
ных частиц (φ = 0), когда f0 составляет 1.5 или
2 MD-ед. силы (верхняя панель на рис. 4, кривые
1 и 2 ), мы не видим существенного роста угла Θ со
временем, а наблюдаем только небольшие колеба-
ния относительно его начальной величины. И толь-
ко при f0 = 3 или 5 MD-ед. силы (там же, кривые 3 и
4 ) угол Θ заметно растет со временем. Схожее пове-
дение имеет место и для киральных модельных час-
тиц (φ = π/4), но в этом случае мы видим рост угла
Θ только при f0 = 5 MD-ед. силы (нижняя панель на
рис. 4, кривая 4 ), тогда как при f0 = 1.5, 2 и 3 MD-
ед. силы (там же, кривые 1–3 ) нет такого заметно-
го роста угла Θ, а имеют место только небольшие
флуктуации относительно его начальной величины.
Это означает, что когда самодвижущая сила f0 недо-
статочно велика, не существует вращения внутри
вышеупомянутой группы модельных частиц и, ско-
рее всего, во всей рассматриваемой сферической об-
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Рис. 6. Мгновенные снимки, аналогичные снимкам на

рис. 5, но при f0 = 1.5 MD-ед. силы

ласти. Этот вывод также может быть подтвержден
мгновенными снимками (рис. 6) модельных частиц
внутри того же самого центрального слоя, что и на
рис. 5, но сделанными при f0 = 1.5 MD-ед. силы.

На этих рисунках легко заметить, что вращение
наших модельных частиц отсутствует, а наблюда-
ются только небольшие флуктуации относительно
их некоторой устойчивой ориентации. Полученные
результаты ясно говорят о том, что должно быть
некоторое пороговое значение самодвижущей силы
f0, ниже которого существует равновесное состоя-
ние рассматриваемой системы, а выше этого поро-
гового значения ансамбль наших модельных частиц
внутри наноскопической сферической области пере-
ходит в состояние вращения. На рис. 4 также видно,
что при тангенциальном зацеплении директора на
границах этой области эта пороговая величина са-
модвижущей силы для некиральных частиц лежит
в интервале от 2 до 3 MD-ед. силы, тогда как для
киральных частиц (φ = π/4) пороговое значение си-
лы f0 находится в интервале от 3 до 5 MD-ед. си-
лы. Этот результат можно качественно объяснить
тем фактом, что в уравнениях (4)–(6) при одинако-
вой величине самодвижущей силы f0 ее проекции
на оси x, y, и z лабораторной системы отсчета для
некиральных частиц (φ = 0) в

√
2 раз больше, чем

для киральных (φ = π/4).
Аналогичные результаты получаются при MD-

моделировании вышеупомянутого ансамбля модель-
ных частиц при условиях нормального зацепления
директора на границах наноскопической сфериче-
ской области. Это легко можно видеть на рис. 7,
верхняя панель которого демонстрирует временные
зависимости угла Θ для некиральных (φ = 0), а
нижняя — для киральных (φ = π/4) модельных час-

Рис. 7. Временные зависимости угла Θ при разных значе-

ниях самодвижущей силы f0 в условиях нормального за-

цепления директора на границе наноскопической сфери-

ческой области. Верхняя панель соответствует некираль-

ным (φ = 0), а нижняя — киральным (φ = π/4) модель-

ным частицам. На верхней панели кривая 1 соответствует

f0 = 1.5 MD-ед. силы, а кривая 2 — f0 = 3 MD-ед. силы.

На нижней панели кривая 1 соответствует f0 = 3 MD-ед.

силы, а кривая 2 — f0 = 5 MD-ед. силы

тиц при условиях нормального зацепления директо-
ра при различных значениях самодвижущей силы
f0. Из рисунка следует, что для некиральных частиц
при f0 = 3 MD-ед. силы угол Θ растет со временем
(кривая 2 на верхней панели), а при f0 = 1.5 MD-ед.
силы (там же, кривая 1 ) мы не видим такого роста.
Аналогичное поведение имеет место для киральных
частиц (нижняя панель на рис. 7), но в этом случае
при f0 = 3 MD-ед. силы рост угла Θ не наблюдается,
а при f0 = 5 MD-ед. силы такой рост имеет место.
Из этих рисунков следует, что при условиях нор-
мального зацепления директора для некиральных
модельных частиц пороговое значение самодвижу-
щей силы f0 находится в интервале от 1.5 до 3 MD-
ед. силы, а для киральных частиц эта пороговая ве-
личина лежит в интервале от 3 до 5 MD-ед. силы.
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Рис. 8. Мгновенные снимки, аналогичные снимкам на

рис. 5 и 6, но сделанные в условиях нормального зацепле-

ния директора на границе наноскопической сферической

области при f0 = 3 MD-ед. силы и φ = 0

Такая разница также качественно может быть объ-
яснена тем фактом, что в уравнениях (4)–(6) при
одинаковой величине самодвижущей силы f0 ее про-
екции на оси x, y и z лабораторной системы отсчета
для некиральных частиц в

√
2 раз больше, чем для

киральных. Из этих результатов также следует, что,
как и в случае условий тангенциального зацепления
директора, при нормальном зацеплении на границе
нашей наноскопической сферической области доста-
точно слабая самодвижущая сила f0 не может при-
вести к вращению модельных частиц внутри выше-
упомянутой выбранной группы, а следовательно, и
к вращению внутри всей рассматриваемой сфериче-
ской области. Если же величина этой самодвижущей
силы превосходит некоторую пороговую величину,
то она вызывает такое вращение.

Как и в случае тангенциального зацепления ди-
ректора, справедливость этого вывода подтвержда-
ется мгновенными снимками (рис. 8) модельных
частиц внутри центрального и параллельного плос-
кости yz слоя нашей сферической области толщи-
ной 2σ, которые были получены для некиральных
(φ = 0) частиц при f0 = 3 MD-ед. силы в моменты
времени 60, 80, 100 MD-ед. На рис. 9 представле-
ны аналогичные снимки, сделанные для тех же час-
тиц, но при f0 = 1.5 MD-ед. силы. На этих рисунках
легко видеть наличие вращения наших модельных
частиц при самодвижущей силе f0 = 3 MD-ед. силы
и отсутствие такого вращения при f0 = 1.5 MD-ед.
Далее, как и в случае тангенциального зацепления
директора, результаты моделирования показывают,
что и при условиях нормального зацепления измене-
ние вектора rc, который определяет положение цен-

Рис. 9. Мгновенные снимки, аналогичные снимкам на

рис. 8, но полученные при f0 = 1.5 MD-единиц силы

тра масс выбранной группы частиц, в процессе MD-
моделирования не превосходит величины порядка σ,
а изменение среднего радиуса R(t) области, занима-
емой этой группой частиц, не превосходит несколько
процентов, а средний порядок S внутри этой группы
также равен 0.8–0.9. Эти результаты говорят о том,
что и при условиях нормального зацепления дирек-
тора на границах рассматриваемой сферической об-
ласти самодвижущие силы вызывают только враще-
ние модельных частиц внутри нее и не приводят к
появлению течений. Эти результаты также показы-
вают, что для некиральных частиц (φ = 0) порого-
вая величина самодвижущей силы для возникнове-
ния такого вращения лежит в интервале от 1.5 до
3 MD-ед. силы, а для киральных частиц (φ = π/4)
в интервале от 3 до 5 MD-ед. силы. Качественное
объяснение этого факта такое же, как и приведен-
ное выше для случая тангенциального зацепления.

Все изложенные выше результаты позволяют
нам сделать заключение, что они соответствуют не
чему иному, как активному переходу Фредерикса
внутри наноскопической сферической области, ко-
торый достаточно хорошо описывается в рамках
предложенной нами микроскопической 3D-модели
активных нематических частиц.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе представлена микроскопи-
ческая модель активных некиральных (φ = 0) и
киральных (φ = π/4) частиц, которая является
обобщением нашей предыдущей двумерной модели
[26–30] на случай трехмерного пространства. С по-
мощью этой модели проводится MD-моделирование
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поведения ансамбля активных некиральных и ки-
ральных частиц внутри наноскопической сфери-
ческой 3D-области при условиях тангенциального
и нормального зацепления директора на границах
этой области. Результаты этого моделирования по-
казывают, что когда самодвижущие силы f0, дей-
ствующие на модельные частицы, достаточно сла-
бы, ансамбль этих частиц внутри рассматриваемой
сферической области находится в состоянии рав-
новесия. Если же самодвижущие силы достаточно
сильны, модельные частицы начинают вращаться.
Таким образом, результаты нашего моделирования
демонстрируют так называемый активный переход
Фредерикса внутри рассматриваемой наноскопиче-
ской области. Установлены интервалы, в которых
должны находиться пороговые значения самодви-
жущих сил для некиральных и киральных частиц
при условиях тангенциального и нормального за-
цепления директора. Следует отметить, что в от-
личие от работы [11] результаты нашего модели-
рования не демонстрируют наличия существенных
трансляционных смещений модельных частиц, что
означает отсутствие течений в рассматриваемой на-
носкопической сферической области. Такое отличие
поведения нашего ансамбля модельных частиц от
поведения активной среды в каплях, исследован-
ных экспериментально в работе [11], можно объяс-
нить тем фактом, что эти капли были макроскопи-
ческими радиусом не менее 30 мкм, тогда как мы
моделировали поведение ансамбля, состоящего все-
го из 1566 активных модельных частиц. В связи с
этим представляется весьма интересным провести
экспериментальное исследование активного перехо-
да Фредерикса в наноскопических каплях.
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Microscopic Description of Active Freedericksz Transition Inside Three-Dimensional Nanoscopic

Spherical Region

L. V. Mirantsev

Institute for Problems in Mechanical Engineering

of the Russian Academy of Sciences

199178, St. Petersburg, Russia

Abstract

The previously proposed two-dimensional microscopic model of active nematic is generalized for active nematic inside

a three-dimensional bounded nanoscopic spherical region. Using molecular dynamics simulations, it is shown that if the

magnitude of the self-propelling force of active nematic particles is less than a certain threshold value, the ensemble of such

active particles inside a nanoscopic spherical region will be in an equilibrium state. If the magnitude of the self-propelling

force exceeds this critical value, the entire ensemble will transit to a state of rotation, i.e., the so-called active Freedericksz

transition. The intervals in which the threshold values of the self-propelled force for non-chiral and chiral model active

particles are located under conditions of tangential and normal anchoring at the boundaries of the considered nanoscopic

spherical region are determined.

Keywords: active Freedericksz transition, active nematic, three-dimensional nanoscopic spherical region, self-
propelling force, normal and tangential anchoring.
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