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Конформации молекул нонил-цианобифенила в жидкокристаллической фазе 

Попов Ярослав Андреевич
В данной работе методами молекулярной динамики и поляризационной микроскопии исследуется структура жидкого кристалла 4-н-нонил-4'-цианобифенила (9ЦБ), который является термотропным ЖК. Большое внимание уделяется конформационному анализу 9ЦБ. Исследования конформаций этого жидкого кристалла методом молекулярной динамики ранее не проводились. 

С помощью поляризационной микроскопии показано, что вещество 9ЦБ является жидким кристаллом и имеет три фазовых состояния: нематик, смектик А и смектик С.

В ходе компьютерного моделирования, используя метод молекулярной динамики, было описано поведение 768 молекул 9ЦБ в течение 5 нс. 

В результате были вычислены коэффициенты диффузии D⊥ = 4,5•10-11м2/с  и D║ = 2,3•10-10м2/с.
Построена плотность вероятности распределения центров масс молекул вдоль осей лабораторной системы координат в зависимости от положения молекул в ячейке.

Построены функции плотности вероятности распределения  валентных и двугранных углов в алифатической цепочке 9ЦБ, по итогам чего делается вывод о том, что возможно провести анализ поведения алифатических цепей молекул в рамках модели вращательных изомеров. Так же был замечен четно-нечетный эффект в распределении плотности вероятности двугранных углов.

Были найдены вероятности комбинаций различных конформаций в алифатической цепочке, используя семь двугранных углов.
Построены цилиндрические функции распределения центров масс молекул относительно центральной молекулы.
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