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Abstract 
Based on the Landau-de Gennes theory, using a two-dimensional finite-difference iterative me-
thod, the energy comparison between the ring structure and the structure of three defects under 
the same condition is established. In addition, the size range of the three-defect structure, the in-
fluence of boundary conditions on the location of defects and the dynamic process of the trans-
formation of the three-defect structure into a ring structure are also discussed. As a result, the ring 
structure with the lowest energy is ground state, while the three-defect structure with the higher 
energy is metastable state. In our study, the temperature is constant; the elastic constants are ap-
proximately equal. When the homeotropic anchoring is homogenous and if we assume that the 
anchoring strength coefficient is w = 10−3 J/m2, the three-defect structure is stable in the range of 
R ≥ 1.17 μm; as the coefficient is w = 10−4 J/m2, the structure is stable in the range of R ≥ 1.16 μm; 
as the coefficient is w = 10−5 J/m2, R ≥ 0.95 μm. Furthermore, the anchoring strength coefficient is 
changed so that it is no longer fixed on the boundary, but changes linearly. The maximum value of 
wmax was set at the two poles of the sphere, and the radius was set for 26.4 μm in the study. Other 
conditions are the same, the results for wmax of 10−3 J/m2, 10−4 J/m2 and 10−5 J/m2, respectively, are 
compared. When wmax = 10−3 J/m2, instead defects moved into the central axis, and abnormal phe-
nomena appeared. At a smaller radius, two defects of the three-defect states get close to each 
other and annihilate, and form a ring structure finally. 
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摘  要 

基于Landau-de Gennes理论，利用二维有限差分迭代法，研究了相同条件下环(ring)结构与三缺陷结构

之间的能量对比。探究了三缺陷结构稳定存在的尺寸范围、边界条件对于缺陷位置的影响以及三缺陷结

构转变为环结构的动力学过程。结果表明：环结构能量最低为基态，而三缺陷结构能量相对较高为亚稳

态。研究中选取固定温度并做单一弹性常数近似。对于均匀垂面锚定且锚定强度系数为w = 10−3 J/m2时，

三缺陷结构在R ≥ 1.17 μm范围内稳定；w = 10−4 J/m2时，三缺陷结构在R ≥ 1.16 μm范围内稳定；w = 
10−5 J/m2时，存在的范围为R ≥ 0.95 μm。进一步改变边界锚定强度系数，使其在边界不再是定值，而

是线性变化的。在球的两极点处取最大值wmax，并取半径为26.4 μm进行研究。其他条件相同只改变wmax

的值，我们发现，wmax取10−3 J/m2与取10−4 J/m2、10−5 J/m2相比，缺陷反而向中心轴收缩，出现反常

现象。在较小的半径下，三缺陷态中的两个缺陷靠近并湮灭，最终形成环结构。 
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1. 引言 

向列相液晶(nematic liquid crystals, NLCs)是热致液晶中较为常见的一种，由于其独特的电光特性而被

广泛应用于许多电光器件中，例如聚合物离散液晶(PDLC)是由分散在光学透明聚合物薄膜中的向列相液

晶球形微滴组成，多应用于光学开关、生物传感器、智能窗和微激光器[1]等器件中，近年来球形液滴作

为探测器检验植物纤维、蜘蛛纤维的表面外貌等[2] [3]。所以，将向列相液晶约束于有限几何球面内仍是

现今研究的热点问题。学术界很早就注意到在球形几何限制条件下向列相液滴内部分子排列方式[4] [5] [6] 
[7] [8]，如沿面锚定条件作用下表现为双极(bipolar)结构，在大多液晶微滴中极易观察到；控制其他条件

不变下减小半径，双极结构逐渐演变为均匀(uniform)结构或径向(radial)结构；扭曲弹性常数 k22 较小时，

双极结构演变为扭曲双极(twisted bipolar)结构。垂面锚定条件作用下球形液滴多为径向结构和轴向(axial)
结构[9]，根据 S. Mkaddem等人[10]对于径向结构的精细研究，在半径较小、单一的弹性常数( 11 22 33k k k= = )
近似作用下，径向(radial)结构为稳态(能量最低态)；相同条件半径较大时，环(ring)结构为稳态。 

在液晶中还存在着许多双稳态以及亚稳态，双稳态是指具有两种不同的结构态能量相同且能长时间

稳定，例如 ZBD 等双稳态显示器的应用[11]；亚稳态相比于稳态能量较高，存在时间较为短暂，但亚稳

态并不都是存在时间较短的，例如对于柱形毛细血管的研究，+1 缺陷和−1 缺陷态本身就是亚稳态，其可

以存在 10 天左右，稳定态通常为逃逸态[12]。 
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本文运用 Landau-de Gennes 理论和二维有限差分迭代法[13]，提出一种新的亚稳态构型简称为三缺陷

态。充满向列相液晶的球形液滴内存在两个对称的+1/2 缺陷环和一个−1/2 缺陷环，根据拓扑理论[14]，
−1/2 缺陷环等价于+1 的点缺陷，现在研究的三缺陷结构拓扑上等价于−1 点缺陷。而对于三缺陷态稳定

存在的时间仍有待实验检验。 

2. 几何模型 

选取向列相液晶系统限制于球形中研究。因为球体本身具有良好的轴对称性，本文将建立柱坐标系

( ), , zρ φ 进行描述，其对应基矢为 ( ), , zρ φe e e ，如图 1 所示，其中 ze 沿着对称轴方向， ρe 是从对称轴出发

的径向单位矢量，且有 zφ ρ= ×e e e 。角度θ 定义为液晶分子指向矢方向 n与 ze 方向的夹角即极角，此角度

的范围为 [ ]2, 2−π π 。角度α 定义为指向矢在 -ρ φ 平面的投影与 ρe 方向的夹角即扭曲角，该角度的范围

为 [ ]0, 2π 。因此给出向列相指向矢表达式： sin cos sin sin cos zρ φθ α θ α θ= + +n e e e 。在向列相球形液滴

中，所研究的内部液晶分子排布具有轴对称性，也就是角度θ 和α 均与φ 无关，所以我们采用过直径的

半球截面作为研究对象来描述整个球体内部的液晶分子排列结构，此时液滴中过球心的中心对称轴与坐

标系的 z 轴重合。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of spherical structure 
图 1. 球状结构示意图 

3. 理论方法 

本文采用 Landau-de Gennes 理论来研究，在向列相液晶系统中利用序参数张量 Q 来描述三维空间内

指向矢的取向有序度。其中 Q 在主轴系中表示为[15]： 
3

1
i i i

i
Q λ

=

= ⊗∑ e e                                    (1) 

其中 iλ 和 ie 分别为Q的第 i 个本征值和本征矢，其中 iλ 的取值范围为(−1/3, 2/3)。张量Q为对称无迹张量，

满足 ij jiQ Q= ， 0trQ = 。当 Q 的其中两个本征值相等时，系统处于单轴态，而不为零的本征值对应的本

征矢就是指向矢。此时 Q 表示为： 
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1
3

Q S I = ⊗ − 
 

n n                                   (2) 

其中 S 为向列相单轴标量序参数， n代表液晶分子指向矢，I 代表单位张量。 
(2)式可以在柱坐标系中写为矩阵形式： 

1
3

1
3

1
3

z

z

z z

z z zz

z z z z

n n n n n n
Q Q Q

Q Q Q Q S n n n n n n
Q Q Q

n n n n n n

ρ ρ ρ φ ρ

ρρ ρφ ρ

φρ φφ φ φ ρ φ φ φ

ρ φ

ρ φ

 − 
   
   = = −   
      − 

 

.                  (3) 

由于张量 Q 的对称无迹性，所以Q Qρφ φρ= ， z zQ Qρ ρ= ， z zQ Qφ φ= ， 0zzQ Q Qρρ φφ+ + = 。当系统处

于双轴态，即 Q 的三个本征值都不相同时，利用双轴性参数 2β 来描述双轴性的大小[16]： 

( )
( )

23
2

32

6
1

tr Q

tr Q
β

 
 = −
 
 

.                                 (4) 

双轴性参数 2β 反映了 Q 在三维空间内的不均匀性，其取值范围为[0,1]。当系统处于单轴态时， 2 0β = ；

当系统处于最大双轴态时， 2 1β = 。在本征坐标系中，存在 ( )3 3dettr Q Q= ，结合(4)式，当 det 0Q = 时，

即三个本征值中至少有一个为零时，得到 2 1β = 。 
在液晶系统中 Landau-de Gennes 理论的总自由能密度可以表示为： 

bulk elasticF F F= +                                    (5) 

其中， bulkF 为本体自由能密度， bulkF 只依赖于序参数张量 Q，其具体表达式为： 

( )2 3 21 1 1
2 3 4bulkF AtrQ BtrQ C trQ= − +                            (6) 

在上式中 B，C 为材料参数。 ( )0A A T T ∗= − ， 0A 为正常数，T ∗是最低过冷温度，所以 A 是随温度

T 变化的量。 INT 是向列相与各向同性相之间的相变温度，当 INT T> 时，液晶处于各向同性相，此时 0S = ； 

相反，当 INT T< ，得到单轴标量序参数 eqS ， 2

241 1
4eq
B ACS
C B
 

= + −  
 

，且 eqS 与温度 T 有关。 elasticF 为弹

性自由能密度，具体表达式为[17] [18]： 

( ) ( ) ( ) ( )1 2 4
1 1 1 : :
2 2 2elasticF L Q Q L Q Q L Q Q Q= ∇ ∇ + ∇ ⋅ ⋅ ∇ ⋅ + ∇ ∇                  (7) 

其中， iL 与展曲 11k ，扭曲 22k 和弯曲 33k 弹性常数的关系为[18]： 

22 11 33
1 2

11 22
2 2

33 11
4 3

3
6

2

k k k
L

S
k kL

S
k k

L
S

− +
=

−
=

−
=

                                     (8) 

本文只在单一常数近似下研究，即 11 22 33k k k= = ，对应于 2 0L = ， 4 0L = 。所以(7)式 elasticF 又可以简

化为： 
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( )1
1
2elasticF L Q Q= ∇ ∇                                   (9) 

根据SamoKralj [19]等人的工作，对系统进行无量纲化处理，定义最高过热温度T ∗∗下的序参数为 0q ，

且 ( )0 4eqq S T B C∗∗= = 。以 0q 对序参数张量、表面强度和体平衡态下的单轴标量序参数进行约化，即

0ij ijQ Q q= ( ), , ,i j zρ φ= ， 0s sw w Bq ξ= 。定义 ( )34
0 4f B C= ，以 0f 对 bulkF 进行约化有： 0bulk bulkF F f= ，

所以约化后的本体自由能为： 

( )

( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

( )

2 2 2 2 2 2

2 2 2

2 2 2

22 2 2 2 2 2

2 2 2
12

1
3

2 2 2

1 2 2 2
16

bulk zz z z

zz zz

z zz z

zz z z

AF Q Q Q Q Q Q

Q Q Q Q Q Q

Q Q Q Q Q Q

Q Q Q Q Q Q

ρρ φφ ρφ ρ φ

ρρ φφρρ φφ

ρφ ρ φρφ ρ φ

ρρ φφ ρφ ρ φ

= + + + + +

− + +

+ + + 

+ + + + + +



     

     

     

     

                      (10) 

引入相干长度 1

0

L
Bq

ξ = 来约化长度变量，即 z z ξ= ， ρ ρ ξ= 。约化后的弹性自由能密度

0elastic elasticF F f= 为： 

2 2 2 2 2 2

2 2 2

1
2

2 2

zz zz
elastic

z z

Q Q Q Q Q QF
z z z

Q Q Q Q
z z

ρρ ρρ φφ φφ

ρφ ρφ ρ ρ

ρ ρ ρ

ρ ρ

       ∂ ∂ ∂ ∂    ∂ ∂= + + + + +                  ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂          
        ∂ ∂ ∂ ∂ + + + +              ∂ ∂ ∂ ∂        

   

 



  
  

   

 
 

( )

2 2 2

2 2 2 2 2
2

2

2 4 2

z z

z z

Q Q
z

Q Q Q Q Q Q Q

φ φ

ρρ φφ ρφ ρ φ ρρ φφ

ρ

ρ

      ∂ ∂   + +          ∂ ∂      
+ + + + + − 


 




      



       (11) 

使用松弛迭代方法对液晶系统进行数值模拟，利用动力学方程，让序参数张量 Q 在一定的初始状态

下随时间演化，得到平衡态的结果。动力学方程如下： 

Q F
t Q

δ
δ

 ∂
= Γ − ∂  

                                  (12) 

其中， ( ) 226 1 3D tr Q∗  Γ = −  ， D∗ 是向列相的转动扩散系数[20]。约化后的动力学方程为： 

, , ,

1

ij ij ij ij z

Q F F F F
t zQ Q Q Qρ ρρ ρ

 ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂
= −Γ − − −  ∂ ∂ ∂∂ ∂ ∂ ∂  



    



   

 


                  (13) 

其中， ( )0BqΓ = Γ× 。使用有限差分迭代法，将上式离散成差分形式为： 

( ) ( ) FQ t t Q t t
Q

δ
δ

 + ∆ − ∆ = −Γ 


 




                           (14) 

由于 Q 的无迹性，在柱坐标系下无量纲的平衡态方程表示为： 

, , ,

1 0
ij ij ij ij z

F F F F
zQ Q Q Qρ ρρ ρ

∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂
− − − =
∂ ∂∂ ∂ ∂ ∂

 


   

   

 


                        (15) 
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在无外场作用下，球形液滴内部液晶分子的取向完全依赖于向列相表面层，即表面层决定内部分子

的排列结构，可通过表面对液晶分子锚泊作用的强弱来体现，本文采用具有易取向方向的弱锚定边界条

件进行研究。在柱坐标系下表面锚定能密度 sF 的表达式为[21]： 

( )21
2s s sF w tr Q Q= −                                 (16) 

其中 s eqw w S= ，w 是 Frank 弹性理论的锚定强度系数。 sQ 为具有易取向方向的序参数张量。引入约化 

量 0 0, s sQ Q q Q Q q= =  ，
0

s
s

W
W

q Bξ
= ， 3

0

s
s

F
F

q B
= 。得到约化后的表面锚定能密度 sF 表达式： 

( )

{
(

)}

2

0

2 2 2 2 2 2 2
0

2 2 2

1
2
1 2 2 2 2 2 2 2 2
2

2 2 2 2 2 2 2

2 2 2

s s s

z z s s

s s s s z s z s s

s s s z s z z s z

F W tr Q Q

W Q Q Q Q Q Q Q Q Q

Q Q Q Q Q Q Q Q Q

Q Q Q Q Q Q Q Q Q Q

ρρ φφ ρρ φφ ρφ ρ φ ρρ φφ

ρρ φφ ρφ ρ φ ρρ ρρ φφ φφ

ρρ φφ φφ φφ ρφ ρφ ρ ρ φ φ

ξ

ξ

= −

= + + + + + + +

+ + + + − +

+ + + + +

  

        

        

         

             (17) 

弱锚定边界条件表示如下： 

,

0s
k

ij ij k

F F
Q Q
∂ ∂

+ =
∂ ∂

v                                   (18) 

上式约化后： 

0
,

0s
k

ij ij k

F F
Q Q

ξ
∂ ∂

+ =
∂ ∂






 

v                                  (19) 

对于球形液滴可以表示为： 

0s
z

ij ij ij

F F F
Q Q Q

z

ρξ ν ξ ν

ρ

∂ ∂ ∂
+ + =

∂    ∂ ∂
∂ ∂      ∂ ∂   


 



 




                         (20) 

本文数值计算中，选取了液晶材料 5CB [22] [23]的各项系数为： 6 3
0 0.195 10 J m KA = × ⋅ ， 

6 37.155 10 J mB = × ， 6 38.82 10 J mC = × ， * 2 1 10.35 m N sD − −= ⋅ ⋅ ， 12
1 10.125 10 NL −= × ，对应的相干长度

ξ约为 2.64nm，约化温度设定为 2 3A = ，则序参数约化后为 0 1 1 1.577eqS t S q A= = = + − ≈ 

 。 

4. 结果与讨论 

4.1. 环形结构(ring)态与三缺陷结构的新态 

先前根据 S. Mkaddem 等人[10]的研究已经表明，若温度一定，在单一弹性常数近似( 11 22 33k k k= = )
且垂面锚定作用下，小半径的球形液滴得到的稳定结构为径向(radial)结构。在较大的半径下得到的稳定

结构为环(ring)结构。本文采用温度一定且在向列相范围内进行模拟( 2 3A = )。 
首先取半径为 450ξ (约 1.19 μm)，在单一弹性常数近似( 11 22 33k k k= = )，垂面锚定且锚定强度系数为

w = 10−3 J/m2 中进行模拟，得到了平衡态环形结构和三缺陷结构。通过对比能量发现处于相同条件下的两

种态，环形结构能量比三缺陷结构能量低，即三缺陷结构为亚稳态。指向矢图与能量对比图 2(a)、图 2(b)
所示。本文横纵坐标值代表模拟时的格点数，即将横坐标总长度离散成 67 个格点(66 个间隔)，将纵坐标

总长度离散成 133 个格点(132 个间隔)，而 a 表示每个间隔之间的实际距离。本文在不同的半径下横坐标

和纵坐标的间隔 a 表示为 a = R/66，其中半径 R 表示为 k * ξ。 
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Figure 2. Director profiles about the ring structure and the structure of three defects. (a) The red square is used tode-
scribe+1/2 ring defect, while R = 450ξ, a = 450ξ/66; (b) The blue square describes +1/2 ring defects and the red square −1/2 
ring defect, while R = 450ξ, a = 450ξ/66; (c) The compared energy profile about two structures 
图 2. 环结构与三缺陷结构指向矢图。(a) 红色方框表示+1/2 环缺陷，其中 R = 450ξ, a = 450ξ/66；(b) 蓝色方框表示
+1/2 缺陷环，红色方框表示−1/2 缺陷环，其中 R = 450ξ, a = 450ξ/66；(c) 两种结构的能量对比图 
 

图 2(a)为半径 1.2 μm 的环结构指向矢图，以纵轴的第 67 格点为中心将球分割为上下两部分，会发现

在离球中心大约 56a 附近处存在一个+1/2 缺陷环(蓝色方框描述)，此结构与 S. Mkaddem 等人提出的在较

大半径下环结构为稳定态结构相符。图 2(b)为发现的新结构称之为三缺陷结构，会发现缺陷的分布具有

很好的对称性，即上下两个对称缺陷为+1/2 环缺陷，距离球中心轴(Z 轴)约 40a，而中心赤道面上(分割球

上下两部分)存在一个−1/2 环缺陷，距离球中心约 26a，此结构也满足了 O. D. Lavrentovich 等人提出的拓

扑电荷守恒定律。通过图 2(c)的能量对比说明在 R = 1.19 μm 半径下三缺陷结构是亚稳态，而环结构为稳

态。 

4.2. 三缺陷结构存在的尺寸范围 

如图 2 所示，第一部分得到了半径为 450ξ的三缺陷平衡态，我们将此半径下得到的三缺陷态作为初

始态，在弹性常数 11 22 33k k k= = 和边界条件(垂面锚定且锚定强度系数 w = 10−3 J/m2)不变的情况下，选取

半径为 200ξ (约 528 nm)、445ξ (约 1.17 μm)、450ξ (约 1.19 μm)、500ξ (约 1.32 μm)、1000ξ (约 2.64 μm)、
10,000ξ (约 26.4 μm)，利用松弛迭代方法进行模拟计算，观察半径诱导的三缺陷态的结构变化。 

如图 3 所示，将半径为 450ξ的三缺陷态作为初始态减小半径，图 3(b)当 R = 445ξ时，中心赤道截面

上的−1/2 缺陷环向球心移动(处于球心附近处)，而上下两个+1/2 缺陷环向赤道面靠拢，如果继续减小半

径，会发现三缺陷结构不再稳定，我们以半径为 200ξ为例，下文详细描述三缺陷结构演化为+1/2 缺陷环

结构的动力学过程。所以给出三缺陷结构存在的最小半径为 445ξ；增大半径，图 3(d)当 R = 500ξ时，中

间部分的−1/2 缺陷环向边界移动，而上下两个+1/2 缺陷环也向边界靠拢；继续增大半径，图 3(e)当 R = 

https://doi.org/10.12677/ms.2020.106054


刘宏恩 等 
 

 
DOI: 10.12677/ms.2020.106054 448 材料科学 
 

1000ξ时，三个缺陷的位置基本不在移动，继续增大半径图 3(f)，R = 10000ξ发现三缺陷态稳定存在且不

会消失，即在较大半径的球中亚稳态三缺陷结构是稳定存在的，存在范围为 R ≥ 1.17μm。 
 

    

   
Figure 3. Director profiles about the structure of three defects with different radius. (a) The black square describes +1/2 ring 
defect, which is about 4a from the central axis, while R = 200ξ, a = 200ξ/66; (b) The blue squares describe +1/2 ring defects 
that are about 34a far from the central axis and the red square describes −1/2 ring defect that is 6a from the central axis, 
while R = 445ξ, a = 445ξ/66; (c) The blue squares describe +1/2 ring defects that are about 40a far from the central axis and 
the red square describes −1/2 ring defect that is 26a from the central axis, while R = 450ξ, a = 450ξ/66; (d) The blue squares 
describe +1/2 ring defects that are about 44a far from the central axis and the red square describes −1/2 ring defect that is 
about 42a from the central axis, while R = 500ξ, a = 500ξ/66; (e) The blue squares describe +1/2 ring defects that are about 
46a far from the central axis and the red square describes −1/2 ring defect that is 45a from the central axis, while R = 1000ξ, 
a = 1000ξ/66; (f) The blue squares describe +1/2 ring defects that are about 46afar from the central axis and the red square 
describes −1/2 ring defect that is 46a from the central axis, while R = 10,000ξ, a = 10,000ξ/66 
图 3. 不同半径的三缺陷结构指向矢图。(a) 黑色方框描述+1/2 环缺陷，距中心轴约 4a，其中 R = 200ξ，a= 200ξ/66；
(b) 蓝色方框描述+1/2环缺陷，距中心轴约 34a，红色方框描述−1/2环缺陷，距中心轴约 6a，其中 R = 445ξ，a = 445ξ/66；
(c) 蓝色方框描述+1/2 环缺陷距中心轴约 40a，红色方框描述−1/2 环缺陷，距中心轴约 26a，其中 R = 450ξ，a = 450ξ/66；
(d) 蓝色方框描述+1/2环缺陷距中心轴约 44a，红色方框描述−1/2环缺陷，距中心轴约 42a，其中 R = 500ξ，a = 500ξ/66；
(e) 蓝色方框描述+1/2 环缺陷距中心轴约 46a，红色方框描述−1/2 环缺陷，距中心轴约 45a，其中 R = 1000ξ，a = 
1000ξ/66；(f) 蓝色方框描述+1/2环缺陷距中心轴约 46a，红色方框描述−1/2环缺陷，距中心轴约 46a，其中 R = 10,000ξ，
a = 10,000ξ/66 
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4.3. 边界条件对三缺陷结构的影响 

上一部分已经给出了在均匀垂面锚定且锚定强度系数为 w = 10−3 J/m2下三缺陷结构稳定存在的半径

范围，同时我们也模拟计算了锚定强度系数为 w = 10−4 J/m2、w = 10−5 /m2 下三缺陷结构能稳定存在的半

径范围，由于篇幅限制，只给出相应的数据结果，见表 1。 
 
Table 1. The results of data about the stable existing structure of three defects 
表 1. 三缺陷结构稳定存在的数据结果 

锚定强度系数 w w = 10−3 J/m2 w = 10−4 J/m2 w = 10−5 /m2 

三缺陷结构尺寸范围 R ≥ 1.17 μm R ≥ 1.16 μm R ≥ 0.95 μm 

 
基于 I-Hsin Lin [24]等人实验研究，内毒素使得向列相球形液滴从双极结构(bipolar)转变为径向结构

(radial)并不是像以往 SDS 等表面活性剂一样，通过均匀改变表面能 W(即表面活性剂导致边界沿面锚定条

件均匀转变为垂面锚定条件)从而发生转变，而是与双极结构的上下两个缺陷点相互作用，从而导致结构

发生转变，基于此实验的启发，对边界锚定条件进行了适当的处理改变，应用于本文几何模型，将表面

上下两个极点的锚定强度系数 wmax设为最大值，并且都线性减小到中心表面处，中心表面处的锚定强度

系数设为 0 J/m2。 
基于上述的边界条件的适当改变，选取半径为 R = 1000ξ (2.64 μm)，上下极点处锚定强度系数最大值

分别为 wmax = 10−3 J/m2、wmax = 10−4 J/m2、wmax = 10−5 J/m2对三缺陷结构进行研究，通过对比在均匀的垂

面锚定边界条件下的结果，发现了一些有趣的现象。 
如图 4 所示，对比图 4(a)与图 4(b)发现，图 4(b)中上下两个+1/2 缺陷向中心缺陷处收缩(远离边界)，

而中心的−1/2 缺陷向球心处移动。而图 4(c)与图 4(d)对比，此时边界条件的变化对缺陷存在的位置无显

著影响，且与图 4(a)缺陷存在的位置大致相同。值得注意的是，图 4(d)为上下两极点处锚定强度系数最

大值，此时 wmax = 10−4 J/m2，而图 4(b)最大值是 wmax = 10−3 J/m2，在较强的锚定作用下三个缺陷都向中心

轴处收缩，说明锚定强度系数线性变化导致了这一反常现象的出现。此外，w = 10−5 J/m2 与 wmax = 10−5 J/m2

条件下的结果均与 w = 10−4 J/m2、wmax = 10−4 J/m2 的结果相同，所以不再给出相应的图说明。 
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Figure 4. Director profiles about the three-defect structures with homeotropic anchoring on the homogenous interface and 
the structures with anchoring of linear variation. (a) The three-defect structures with homeotropic anchoring on the homo-
genous interface, w = 10−3 J/m2, R = 1000ξ, a = 1000ξ/66; (b) The three-defect structures with anchoring of linear variation, 
wmax = 10−3 J/m2, R = 1000ξ, a = 1000ξ/66; (c) The three-defect structures with homeotropic anchoring on the homogenous 
interface, w = 10−4 J/m2, R = 1000ξ, a = 1000ξ/66; (d) The three-defect structures with anchoring of linear variation, wmax = 
10−4 J/m2, R = 1000ξ, a = 1000ξ/66 
图 4. 表面均匀垂面锚定和线性变化锚定下三缺陷结构指向矢图。(a) 均匀垂面锚定下三缺陷结构，w = 10−3 J/m2，R = 
1000ξ，a = 1000ξ/66；(b) 线性变化锚定下三缺陷结构，wmax = 10−3 J/m2，R = 1000ξ，a = 1000ξ/66；(c) 均匀垂面锚

定下三缺陷结构，w = 10−4 J/m2，R = 1000ξ，a = 1000ξ/66；(d) 线性变化锚定下三缺陷结构，wmax = 10−4 J/m2，R = 1000ξ，
a = 1000ξ/66 

4.4.结构转变的动力学过程 

以 R = 200ξ为例，探究随着时间的增加，三缺陷结构不再稳定，如何转变为环结构的动力学过程。 
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Figure 5. Director profiles about the three-defect structures transformed into the ring structure with response time increasing, 
while R = 200ξ, a = 200ξ/66. (a) When t = 1 ms, the three defects exist; (b) When t = 1.2 ms, the −1/2 ring defect in the low-
er half part begins to move rapidly towards the +1/2 ring defect; (c) When t = 1.3 ms, The −1/2 ring defect is closed to the 
+1/2 ring defects; (d) When t = 1.4 ms, only the +1/2 ring defect exists in the upper half part; (e) When t = 1.5 ms, +1/2 de-
fect closes to the central axis; (f) When t = 2 ms, the +1/2 defect moves toward the core of the sphere; (g) When t = 20 ms, 
the +1/2 defect is stabilized at about 4a from the spherical core, forming a +1/2 ring structure 
图 5. 三缺陷结构随时间响应转变为环结构的指向矢图，其中 R = 200ξ, a = 200ξ/66。(a) t =1 ms，三个缺陷仍存在；
(b) t = 1.2 ms，下半部分−1/2 环缺陷开始向+1/2 环缺陷快速移动；(c) t = 1.3 ms，−1/2 环缺陷与+1/2 环缺陷彼此接近；
(d) t = 1.4 ms，只有上半部分+1/2 环缺陷存在；(e) t = 1.5 ms，+1/2 缺陷向中心轴靠近；(f) t = 2 ms，+1/2 缺陷向球核
处移动；(g) t = 20 ms，+1/2 缺陷稳定在距球核处约 4a 位置，形成+1/2 环结构 
 

如图 5 所示，随着时间的增加，三个缺陷同时向中心轴移动，图 5(b)在 1.2 ms 时刻时，下半球的+1/2
缺陷环较上半球的+1/2 缺陷环开始快速向中心的−1/2 缺陷环移动。图 5(c)在 1.3 ms 时刻时，发现下半球的

缺陷环与中心的缺陷环几乎融合，根据先前对于缺陷拓扑电荷的深入研究[14]已经得出结论，+1/2 缺陷与

−1/2 缺陷彼此靠近会发生湮灭现象，所以图 5(d)在 1.4 ms 时刻时，只存在上半球的一个+1/2 缺陷环。与此

同时，缺陷环向中心轴移动。值得注意的是，缺陷向球赤道面移动且移动缓慢，响应时间增加，图 5(g)处
于 20 ms 时刻时，+1/2 缺陷环不在移动，一个处于球中心核附近的+1/2 环结构稳定存在。 
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5. 结论 

本文基于 Landau-de Gennes 理论，利用松弛迭代方法，研究了液晶微滴新型亚稳态三缺陷结构。该

结构上下部分距离边界较近位置具有两个对称的+1/2 缺陷环，中心赤道面上分布一个−1/2 缺陷环，简称

为液晶微滴三缺陷结构。由于模拟是在是在弹性各向同性中进行，所以指向矢结构不依赖于φ角。首先

探究了环结构与三缺陷结构在相同条件下同时存在的能量对比，得出环结构能量低为稳态，而三缺陷能

量高为亚稳态。探究了尺寸效应对于三缺陷结构稳定存在的影响；当边界为均匀的垂面锚定，且锚定系

数为定值 w = 10−3 J/m2时，三缺陷结构可以稳定存在的尺寸范围是 R ≥ 1.17 μm。 
重点探究了改变边界条件，三缺陷结构相应的变化；首先边界仍为均匀的垂面锚定，只改变锚定强

度系数 w，令其为 w = 10−4 J/m2，此时三缺陷结构稳定存在的尺寸范围是 R ≥ 1.16 μm；当 w = 10−5 J/m2

时，存在的尺寸范围为 R ≥ 0.95 μm；其次改变了边界锚定强度系数，使其在边界不在是定值，而是线性

变化的。在球的两极点处 wmax取最大值，取半径为 1000ξ进行研究，其他条件相同只改变 wmax的值发现，

在 wmax取 10−3 J/m2 与取 10−4 J/m2、10−5 J/m2相比，反而缺陷向中心轴收缩，出现反常现象。同时发现在

上述描述的范围之外三缺陷不再稳定，以 R = 200ξ为例，研究了随着时间相应的增加，下半部分缺陷环

向中心赤道面的−1/2 缺陷环迅速移动，最终湮灭，上半部分的+1/2 缺陷环则向中心轴和赤道面移动，并

最终稳定在离球心核较近的位置处，形成稳定的+1/2 环结构。 
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