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MODELING OF THE BEHAVIOR OF NEMATIC LIQUID CRYSTALS  
IN THE PRESENCE OF POLYMER BASED ON POLYIMIDE 
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Abstract. The paper presents the results of the computer modeling of the influence of polymer chains in the 

nematic liquid crystals. It is established that the presence and quantity of polymer in center of the nonpolar liquid 
crystal increases in order. It is showed the electrical intensity growth leads to the polar molecule re-orientation along 
field Szz from melting (T=306K). It is estimated that the bond energy value of the polar molecule was 0,2 eV at 
melting temperature. 

 
 

УДК 532.783:541.1:539.21:535.37 
 

МОДЕЛИРОВАНИЕ ПОВЕДЕНИЯ НЕМАТИЧЕСКИХ  
ЖИДКИХ КРИСТАЛЛОВ В ПРИСУТСТВИИ ПОЛИМЕРОВ  

НА ОСНОВЕ ПОЛИИМИДОВ 
 

М. Е. Агельменев, З. М. Мулдахметов, С. М. Братухин, В. В. Поликарпов, О. Б. Иргашева  
 

Институт органического синтеза и углехимии, Караганда, Казахстан 
 

Аннотация. В работе представлены результаты исследования влияния полимерных цепей в жидко-
кристаллическом кластере. Было установлено, что присутствие и количество полимера в центре кластера 
неполярной ЖК молекулы приводит к увеличению упорядоченности. Обнаружено, что увеличение напря-
женности электрического поля приводит к переориентации полярной ЖК молекулы вдоль поля Szz c момента 
плавления (Т=306К). Оценка величины энергии связи полярной молекулы в точке плавления составляет 
величину порядка 0,2 эВ.  
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Полиимиды являются одними из широко используемых в практике полимеров [1-7]. В 
частности, добавление небольших количеств его с фуллереном в матрицу нематического ЖК 
способствует уменьшению времени отклика электрооптической ячейки [8-15]. Дальнейшее 
улучшение физико-химических свойств такой структуры требует знания поведения отдельных 
компонент и их взаимодействия при воздействии температуры и электрического поля. И первым 
этапом решения этого вопроса могло быть рассмотрение взаимодействия нематических жидких 
кристаллов и полимеров на основе полиимидов [16-25]. 

Поэтому целью настоящей работы явились исследования влияния молекул полиимида на 
упорядоченность ЖК при этих воздействиях.  

Для этого была проведена работа по созданию и компьютерному моделированию кластеров, 
содержащих фенилпропаргиловый эфир п-фторфенола (ФЭФ) [26], фенилпропаргиловый эфир              
п-крезола (ФЭК) [27] и полимеров на основе полиимидов, содержащих нитро- группу. 

Молекулы полиимидов представляли собой 4 цепи, каждая из которых состояла из 10 пред-

ставленных звеньев:  + . Первый фрагмент 

осуществлял соединение вторых через группу NH2. Расположение слоя полимера менялось – 
бензольное кольцо без заместителей первого звена находилось в направлении от и к подложке 
кластера молекул ЖК (таблица 1). В последующем эти случаи будут обозначены как 1800 сверху и 
1800 снизу. Структура фрагмента оптимизирована методом MMFF94 из пакета программ 
ChemOffice 12. Расположение слоя полимера менялось – оно находилось в центре, сверху и снизу 
кластера молекул ЖК (таблицы 1 и 2). Исходные кластеры жидких кристаллов составляли 
прямоугольные параллелепипеды размерами – 13x13x6 молекул (ФЭК) и 14х14х6 молекул (ФЭФ). 

 
Таблица 1 – Нумерация проводимых экспериментов в системе ФЭК – цепи полиимидов 

 

№ Структура исследуемой системы 

1 6 слоев ФЭК 

2 6 слоев ФЭК и 1 цепь полиимида на 180 в центре 

3 6 слоев ФЭК и 4 цепи полиимида на 180 в центре 

4 6 слоев ФЭК и 4 цепи полиимида на 180 снизу 

5 6 слоев ФЭК и 4 цепи полиимида в центре 

6 6 слоев ФЭК и 4 цепи полиимида снизу 

7 6 слоев ФЭК и 4 цепи полиимида сверху 

8 6 слоев ФЭК и 4 цепи полиимида на 180 в центре и 4 цепи полиимида на 180 сверху 
 

Для молекулы ФЭК – в центре – расположение цепей 1) 1x1x4, 2) 5x1x4, 3) 9x1x4, 4) 13x1x4. 
Расстояния между цепями – x=3,0 нм, между цепями и ЖК – z=1,0 нм (снизу); z=1,5 нм (сверху). 
Расположение между молекулами ФЭК по x=0,8; y=1,6; смещение соседних молекул dy=0,7; z=0,5. 
Исследования были проведены при значениях поля 1 и 21х107 В/м. 

Сверху – расположение цепей 1) 1x1x7, 2) 5x1x7, 3) 9x1x7, 4) 13x1x7. Расстояния между 
цепями – x=3,0 нм, между цепями и ЖК – z=1,0 нм (снизу). Расположение между молекулами ФЭК 
по x=0,8; y=1,6; смещение соседних молекул dy=0,7; z=0,5. 

Снизу – расположение цепей 1) 3x1x1, 2) 6x1x1, 3) 9x1x1, 4) 12x1x1. Расстояния между цепями 
– x=2,4 нм, между цепями и ЖК – z=1,5 нм (сверху). Расположение между молекулами ФЭК по 
x=0,8; y=1,6; смещение соседних молекул dy=0,7; z=0,5.  

Рассмотрен случай, когда цепь полимера разворачивалась относительно OY на 1800. Полимер 
находился в центре. Расположение цепей 1) 3x1x4, 2) 6x1x4, 3) 9x1x4, 4) 12x1x4. Расстояния между 
цепями – x=2,4 нм, между цепями и ЖК – z=1,5 нм (снизу); z=1,0 нм (сверху). Расположение между 
молекулами ФЭК по x=0,8; y=1,6; смещение соседних молекул dy=0,7; z=0,5. 
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ПОЛИИМИД НЕГІЗІНДЕГІ ПОЛИМЕРЛЕРДІҢ ҚАТЫСУЫМЕН БОЛАТЫН НЕМАТИКАЛЫҚ  
СҰЙЫҚ КРИСТАЛДАРДЫҢ ІС-ƏРЕКЕТІН МОДЕЛЬДЕУІ  

 

М. Е. Агелменев, З. М. Молдахметов, С. М. Братухин, В. В. Поликарпов, О. Б.Иргашева  
 

Аннотация. Берілген жұмыста сұйықкристалдар кластеріндегі полимер тізбектер ықпалының зерттеу нəтижелері 
көрсетілген. Полимерлердің жəне олардың көп санында полярлық емеқ СҚ молекуланың орталық кластерінде бар болуы, 
тəртіптіліктің артуына əкелетіні анықталды. Электрлің өріс кернеулігінің артуы СҚ молекуланың балқу моментінен 
(Т=306К) Szz өріс бойымен қайта бағдарлауына əкелетіні анықталды. Полярлық молекуланың балқу нүктесіндегі байла-
ныс энергиясының шамасы 0,2 эВ сəйкес келеді. 
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