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1. Đặt vấn đề

Trạng thái tinh thể lỏng được phát hiện tình cờ vào năm 
1888 [1] trong quá trình đun nóng tinh thể rắn cholesterol 
benzoat thu được chất lỏng dạng vẩn đục, sau đó chất lỏng 
trở nên trong suốt. Dựa trên cơ chế hình thành có thể phân 
loại thành tinh thể lỏng lyotropic và thermotropic. Các pha 
tinh thể lỏng lyotropic hình thành dựa trên cơ chế thay đổi 
dung môi và nồng độ dung dịch. Trong khi đó, các pha tinh 
thể lỏng thermotropic hình thành dựa trên cơ chế thay đổi 
nhiệt độ. Cụ thể, các pha tinh thể lỏng thermotropic có thể 
xuất hiện bằng cách tăng nhiệt độ của hệ khi ở trạng thái 
rắn, hoặc giảm nhiệt độ khi ở trạng thái lỏng. Phân tử tinh 
thể lỏng có dạng hình thon dài, trục dọc phân tử định hướng 
theo một hướng ưu tiên. Đặc trưng cơ bản của các phân tử 
của tinh thể lỏng đó là trong cấu trúc vi mô, các phân tử có 
độ linh động tương tự như các phân tử trạng thái lỏng, tuy 
nhiên các phân tử duy trì một trật tự định hướng, trật tự vị trí 
giống như các phân tử trạng thái rắn. Pha cấu trúc của tinh 
thể lỏng thermotropic với các trật tự định hướng và trật tự vị 
trí khác nhau bao gồm: pha nematic, smectic và cholesteric 
[2]. Vật liệu tinh thể lỏng thermotropic không tồn tại tất cả 
các loại pha cấu trúc, nhưng có thể hình thành vài loại pha 
cấu trúc dưới sự tác động của nhiệt độ. Chính vì vậy, tinh thể 
lỏng dường như là "thiên đường" của nghiên cứu các hiện 
tượng chuyển pha cấu trúc. Nhiệt độ chuyển pha giúp ta xác 
định khoảng nhiệt độ ổn định của vật liệu và sự thay đổi về 

tính chất quang học của vật liệu khi chuyển pha có đóng góp 
quan trọng trong việc phát triển các vật liệu mới trong chế 
tạo màn hình tinh thể lỏng. 

Trong bài báo này, chúng tôi tập trung nghiên cứu về 
chuyển pha tinh thể lỏng smectic. Pha smectic có nguồn gốc 
từ tiếng Hy Lạp có nghĩa là xà phòng. Mặc dù cấu trúc pha 
smectic rất đa dạng nhưng chúng đều có những đặc điểm 
chung như các phân tử có trật tự vị trí theo từng lớp, toàn bộ 
các phân tử trong cùng một lớp có cùng trật tự định hướng. 
Trong cùng mặt phẳng, tồn tại trật tự tầm gần, dẫn đến các 
phân tử chỉ tương tác với các phân tử lân cận, các phân 
tử ở các mặt phẳng khác nhau chỉ tương tác yếu với các 
phân tử gần nhất. Chính các đặc điểm này là cơ sở cho các 
mô hình pha smectic trong các nghiên cứu lý thuyết và mô 
phỏng. Dưới tác động của nhiệt độ, các trật tự của phân tử 
pha smectic bị phá vỡ lần lượt và chuyển thành cấu trúc pha 
tinh thể lỏng khác hoặc pha đẳng hướng (isotropic). Chuyển 
pha smectic thu hút nhiều nghiên cứu bởi các phương pháp 
nghiên cứu lý thuyết [3-7] và mô phỏng [8, 9].

Về mặt lý thuyết, nghiên cứu chuyển pha smectic dựa 
trên lý thuyết chuyển pha Landau-de Gennes [3]. Tuy nhiên, 
lý thuyết này xây dựng chưa thực sự đầy đủ khi chỉ xem 
xét sự thay đổi của trật tự vị trí của pha smectic, dẫn đến 
chuyển pha smectic là quá trình nóng chảy thông thường 
với sự thay đổi của mật độ phân tử khi chuyển pha, bỏ qua 
sự thay đổi về trật tự định hướng của các phân tử. Bên cạnh 
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đó, tinh thể lỏng được xem như trạng thái trung gian giữa 
trạng thái rắn và trạng thái lỏng, vì vậy mô hình lý thuyết 
nghiên cứu chuyển pha tinh thể lỏng có thể là mô hình chất 
rắn đàn hồi hoặc mô hình chất lỏng dị hướng. Tinh thể lỏng 
được xem như một chất rắn đàn hồi được nghiên cứu bằng 
phương pháp năng lượng tự do Frank [4-6] và chuyển pha 
smectic chỉ xem xét được sự biến đổi của trật tự vị trí. Khi 
tinh thể lỏng được xem như chất lỏng dị hướng thì cốt lõi 
chính là xây dựng tương tác giữa các phân tử. Trong phương 
pháp thống kê phân tử, W.L. McMillan (1971) [7] cũng đã 
xem xét sự biến đổi cả trật tự vị trí và vị trí định hướng trong 
quá trình chuyển pha. Về mặt mô phỏng, bằng cách mô tả 
hệ tinh thể lỏng ở mức độ vi mô, phương pháp mô phỏng 
là một sự lựa chọn tốt nhằm mô hình hóa cấu trúc tinh thể 
lỏng để hiểu bản chất, tính chất pha và hiện tượng chuyển 
pha. Mô hình đơn giản nhất mô tả tinh thể lỏng là Lebwhol-
Lasher [8], trong đó mỗi phân tử đóng vai trò như một spin 
nằm cố định trên mỗi nút mạng tinh thể. Hạn chế của mô 
hình là Hamiltonian tương tác của các phân tử chỉ phụ thuộc 
vào định hướng của các phân tử tinh thể lỏng và các phân 
tử chỉ nằm cố định nên quá trình chuyển pha không thể hiện 
được sự biến đổi về trật tự vị trí. Một mô hình khác là Gay-
Berne [9], với việc xem xét thế năng tương tác với các biến 
số phụ thuộc vào định hướng và vị trí của phân tử.

Mặc dù một số nghiên cứu đã mô tả chuyển pha smectic 
- đẳng hướng khi xét đến cả trật tự định hướng và trật tự vị 
trí, tuy nhiên không có công bố nào mô tả được quá trình 
động học của chuyển pha smectic - đẳng hướng. Trong 
nghiên cứu trước đây [10], với việc sử dụng mô hình Potts 
linh động 6 trạng thái, bằng mô phỏng Monte Carlo sử 
dụng thuật toán Wang-Landau, chúng tôi đã mô tả được 
pha smectic tan chảy theo từng lớp, từ các lớp bề mặt đến 
các lớp bên trong lõi. Trong nghiên cứu này, chúng tôi tiếp 
tục sử dụng mô hình Potts và mở rộng Hamiltonian tương 
tác, bao gồm thêm thế năng Lennard-Jones giữa các phân tử 
nhằm đánh giá ảnh hưởng từ độ linh động của phân tử ảnh 
hưởng đến quá trình chuyển pha smectic - đẳng hướng.

2. Mô hình và phương pháp mô phỏng

Trong nghiên cứu này, chúng tôi tiến hành mô phỏng 
cấu trúc pha smectic của tinh thể lỏng bởi mô hình Potts 
linh động 6 trạng thái [11, 12] bằng phương pháp mô phỏng 
Monte Carlo sử dụng thuật toán Wang-Landau.

2.1. Mô hình

Mô hình sử dụng để mô phỏng cấu trúc pha smectic 
trong nghiên cứu này là Potts linh động 6 trạng thái. Cụ 
thể, các phân tử tinh thể lỏng sẽ được mô hình hóa thành 
các spin iS


 với trạng thái spin (σi), độ lớn và vị trí spin đảm 

bảo các đặc trưng của pha smectic. Thứ nhất, phân tử tinh 

Phase transitions of smectic-isotropic 
phase in liquid crystals

Thi Phuong Thuy Nguyen1, 2*, Thi Van Anh Nguyen1, 
Van Thanh Ngo2, 3

1Institute of Physics, Vietnam Academy of Science and Technology, 
10 Dao Tan Street, Cong Vi Ward, Ba Dinh District, Hanoi, Vietnam

​2Graduate University of Science and Technology, 
Vietnam Academy of Science and Technology, 

18 Hoang Quoc Viet Street, Nghia Do Ward, Cau Giay District, Hanoi, Vietnam
​3Department of Application and Development Technology, 

Vietnam Academy of Science and Technology, 
18 Hoang Quoc Viet Street, Nghia Do Ward, Cau Giay District, Hanoi, Vietnam

​Received 10 October 2022; revised 1 November 2022; accepted 4 November 2022

Abstract:

Smectic phases formed by rod-like molecules with long 
axes that are parallel and also arranged in planes. The 
smectic-isotropic phase transition is a phase change 
from the liquid crystal to the liquid phase. In this work, 
we use a mobile 6-state Potts model to study the nature 
of the smectic-isotropic phase transition. Microscopic 
interactions between neighbouring molecules in this 
model are supplemented with the Lennard-Jones 
potential. This study applies Monte Carlo simulation 
with the Wang-Landau algorithm to determine the 
characteristics of smectic-isotropic phase transitions. 
It is shown clearly that the smectic phase goes to the 
isotropic phase and undergoes a first-order transition. 
The results also point out that when the temperature 
increases, molecules on the surface are orientationally 
disordered, then the molecules gradually lose their 
positional order. These results are in agreement with 
experiments that revealed the coexistence of the smectic 
and isotropic phases during the phase transition process 
in accordance with experimental studies.

Keywords: Monte Carlo simulation, Potts model, smectic-
isotropic phase transition, smectic phase, Wang-Landau 
algorithm.

Classification number: 1.3



Khoa học Tự nhiên  /Vật lý

366(1) 1.2024

thể lỏng có cấu trúc dị hướng, các phân tử có thể quay xung 
quanh trục của nó, vì vậy trạng thái của các phân tử rất đa 
dạng, do đó ta lựa chọn mô hình Potts có 6 trạng thái khác 
nhau, tương ứng σi = 1, 2, 3, 4, 5, 6. Thứ hai, đặc trưng 
cho tính linh động của phân tử tinh thể lỏng, đồng nghĩa vị 
trí phân tử có thể di chuyển đến các vị trí nút mạng trống 
trong tinh thể. Xét mô hình bao gồm Ns phân tử nằm trên 
một mạng tinh thể với kích thước N = Nx × Ny × Nz. Để đảm 
bảo tính linh động của các phân tử có thể di chuyển tới các 
vị trí nút mạng trống xung quanh nó cần có điều kiện 
Ns<N. Thứ ba, các phân tử pha smectic sắp xếp theo lớp, 
phân tử mỗi lớp tuân theo trật tự định hướng riêng. Cuối 
cùng, tương tác giữa các phân tử, xét đến thành phần 
thế năng tương tác trao đổi giữa các phân tử và thế năng 
Lennard-Jones được mô tả bởi hàm Hamiltonian như sau:

 (1)

trong đó ,i j  là biểu diễn các cặp phân tử lân cận gần nhất; 
J||, J┴ lần lượt là các hằng số tương tác trao đổi giữa các 
phân tử lân cận gần nhất trong cùng mặt phẳng và giữa các 
mặt phẳng. Số hạng đầu tiên là thế năng tương tác Lennard-
Jones có dạng sau:

( )
12 6

0 0
0 2ij

ij ij

r rU r U
r r

    
 = −           

                   
(2)

với U0 là hằng số; r0 ≈ a  là khoảng cách giữa các phân tử 
lân cận tại trạng thái cân bằng; ij i jr r r= −

 
 là khoảng cách 

giữa các phân tử. Để xây dựng cấu trúc pha smectic thỏa 
mãn các phân tử sắp xếp theo lớp và trong mỗi lớp các phân 
tử tuân theo định hướng riêng thì J|| 0J J= >�

, 0J aJ⊥ = − < , 
0U bJ J= < �J||, với , 0a b > . Trong nghiên cứu này, chúng tôi 

đặt 1J = , hằng số Boltzmann 1Bk = , do đó các đại lượng 
mô phỏng đều đã được khử thứ nguyên.

Để mô tả một cách trực quan về quá trình động học của 
chuyển pha smectic - đẳng hướng, ta đưa ra định nghĩa về 
các thông số trật tự định hướng theo lớp mM :

  (3)

trong đó q là tổng số trạng thái của các phân tử, trong nghiên 
cứu này q = 6; Nm là tổng số phân tử trên lớp thứ m. Xét một 
lớp m bất kỳ, j là một trạng thái trong 6 trạng thái của mô 
hình Potts; σi là trạng thái của các phân tử nằm trên lớp thứ 
m. Nếu tất cả các phân tử trên lớp m có cùng trạng thái, ta 

thu được
 

,
1

m

i

N

j m
i

Nσd
=

=∑
 
dẫn đến thông số trật tự định hướng

 

Mm = 1. Đây chính là pha smectic, với mỗi lớp được lấp đầy 
bởi các phân tử có cùng định hướng. Bên cạnh đó, khi nhiệt 

độ của hệ tăng cao, các phân tử bắt đầu trở nên 
mất trật tự định hướng, mỗi lớp có thể bao gồm các 
phân tử có trật tự định hướng khác nhau, khi đó

,
1

m

i

N

j m
i

N qσd
=

=∑
 
và Mm = 0. Đây chính là pha chất lỏng

 

đẳng hướng, với các phân tử mất trật tự hoàn toàn.

Tiếp theo ta định nghĩa về thông số trật tự vị trí của 
các phân tử trong mô hình. Thực tế rằng, các phân tử pha 
smectic nằm tại các lớp, khi xảy ra quá trình chuyển pha, 
cấu trúc lớp dần mất, các phân tử di chuyển tự do trong tinh 
thể. Để đặc trưng cho sự thay đổi vị trí của phân tử, ta đưa 
ra hệ số khuếch tán D(T) nhằm mô tả khoảng cách của các 
phân tử thay đổi theo nhiệt độ T.

 ( ) ( ) ( )( )2

1

1 , ,
N

f i
l l

t lS MC

D T r T t r T t
N t =

= −∑∑               (4)

với NS là tổng số phân tử; tMC là thời gian mô phỏng; 
( , )i

lr T t
, ( , )f

lr T t  là vector xác định vị trí của phân tử 
trước và sau khi di chuyển do nhiệt độ của hệ tăng lên tại 
thời điểm t, nhiệt độ T. 

2.2. Phương pháp mô phỏng

Chúng tôi thực hiện phương pháp mô phỏng Monte 
Carlo sử dụng thuật toán Wang-Landau [13] cho mô hình 
Potts linh động 6 trạng thái được biểu diễn thông qua 
Hamiltonian (1). Mục đích của nghiên cứu là khảo sát hiện 
tượng chuyển pha, vì vậy chúng tôi sẽ mô phỏng để thiết lập 
cấu trúc pha tinh thể lỏng smectic và tính toán các đại lượng 
vật lý của hệ thay đổi theo nhiệt độ, từ đó kết luận chuyển 
pha smectic - đẳng hướng diễn ra như thế nào và phân loại 
chuyển pha. Cụ thể thuật toán thực hiện hai thao tác: thứ 
nhất, tính mật độ trạng thái g(E) và từ đó tính các đại lượng 
nhiệt động từ g(E) thu được theo công thức của vật lý thống 
kê như các phương trình (6), (7), (8) và (9). Phương pháp 
sử dụng thuật toán Wang-Landau là một lựa chọn tốt khi 
đại lượng g(E) không phụ thuộc vào nhiệt độ, giúp tăng tốc 
độ tính toán và kết quả chính xác tại khu vực gần các điểm 
chuyển pha [14]. Chi tiết quá trình mô phỏng được mô tả 
dưới đây.

Bước đầu tiên của chương trình mô phỏng là định nghĩa 
cấu trúc của mạng tinh thể trong không gian ba chiều với 
kích thước x y zN N N N= × × , bao gồm sN  phân tử thỏa 
mãn điều kiện biên tuần hoàn theo mặt phẳng xy . Tiếp theo 
là xây dựng tương tác giữa các spin cho bởi Hamiltonian 
theo phương trình (1) với các hằng số là 0U , 0r , J|| và J⊥ .

Bước tiếp theo là lựa chọn một spin của một cấu hình 
spin bất kỳ với năng lượng iE , thực hiện thay đổi vị trí và 
trạng thái của spin đó để tạo ra cấu hình spin thử với năng 
lượng jE . Cấu hình spin thử được chấp nhận nếu thỏa mãn 
điều kiện xác suất ( ) ( )

( )min ,1i
i j

j

g E
P E E

g E

 
 → =
 
 

. Quá trình này 
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sẽ được lặp đi lặp lại cho đến khi biểu đồ năng lượng ( )H E  
là phẳng với điều kiện sau:

( ) ( )95%.H E H E≥  (5)

Cuối cùng, sau khi thu được kết quả ( )g E , ta xác định 
được các đại lượng nhiệt động của hệ. 

Năng lượng E :

( ) ( )1 exp B
E

E Eg E E k T
Z

= −∑                               (6)

Nhiệt dung riêng 
vC

22

2v
B

E E
C

k T
−

=
 

(7)

Thông số trật tự định hướng M
  

( ) ( )1 exp B
E

M Mg E E k T
Z

= −∑
 

(8)

Sự thay đổi của thông số trật tự vị trí χ
22

B

M M
k T

χ
−

=
    

(9)

trong đó tổng thống kê Z được xác định bởi

( )( )exp B
E

Z g E E k T= −∑  
(10)

Thông qua biểu diễn của các đại lượng trên theo nhiệt độ 
ta sẽ xác định được nhiệt độ chuyển pha. Để xem xét chuyển 
pha là loại 1 hay loại 2, tại các điểm nhiệt độ chuyển pha, 
ta thực hiện tính toán hàm phân bố theo năng lượng tại các 
nhiệt độ xác định cho bởi:

( ) ( ) ( )1, exp BP E T g E E k T
Z

= −  (11)

3. Kết quả và bàn luận

Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng mô hình Potts 
linh động bao gồm Ns=123 phân tử nằm trong khối hộp 3 
chiều chứa các nút mạng với kích thước N=12×12×36, phù 
hợp với điều kiện Ns<N để đảm bảo trong tinh thể có các 
vị trí trống để các phân tử di chuyển. Các giá trị hằng số 
trong biểu thức Hamiltonian (1) lần lượt như sau: hằng số 
thế năng Lennard-Jones U0 = 0,85, khoảng cách giữa các 
phân tử khi hệ đạt trạng thái cân bằng r0=1, tương tác trao 
đổi giữa các phân tử trong cùng mặt phẳng J|| = 1 và tương 
tác trao đổi giữa các phân tử khác mặt phẳng J┴ = -0,5. Thực 
hiện quá trình mô phỏng Monte Carlo sử dụng thuật toán 
Wang-Landau, với cấu trúc pha smectic ban đầu gồm 12 lớp 
phân tử, chúng tôi tăng nhiệt độ của hệ từ từ để theo dõi diễn 
biến quá trình chuyển pha smectic. Đầu tiên, ta khảo sát kết 
quả đường biểu diễn năng lượng E và nhiệt dung riêng Cv 
theo nhiệt độ T biểu diễn như ở hình 1.

Dễ dàng nhận thấy trên đồ thị nhiệt dung riêng ở hình 
1B, pha smectic có 3 điểm chuyển pha lần lượt tại các nhiệt 
độ T1=0,669, T2=0,747 và T3=0,832. Điểm chuyển pha thứ 
nhất tương ứng với pha mất trật tự định hướng một phần 
trên các lớp của hệ và điểm chuyển pha cuối cùng tương 
ứng với pha đẳng hướng, trong đó các phân tử bị mất trật 
tự cả định hướng lẫn vị trí. So sánh với kết quả thu được ở 
nghiên cứu trước của chúng tôi [10], khi Hamiltonian của 
hệ không xét đến thành phần thế năng Lennard-Jones thì kết 
quả mới cho thấy số lượng điểm chuyển pha giảm nhiều. 
Điều này được giải thích là do đóng góp của thế năng tương 
tác Lennard-Jones giữa các phân tử trong cùng một lớp, đặc 
biệt là làm tăng liên kết giữa các lớp, dẫn đến pha smectic 
tan chảy theo từng khối lớp thay vì tan chảy từng lớp một 
như trước đây [10].

Hình 1. Kết quả mô phỏng Monte Carlo sử dụng thuật toán Wang-Landau. (A) Đồ thị năng lượng E thay đổi theo nhiệt độ T; (B) Đồ thị nhiệt dung riêng Cv 
theo nhiệt độ T. 

E C v

TT
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Hình 2 mô tả kết quả thông số trật tự định hướng M và 
sự thay đổi của thông số trật tự định hướng χ phụ thuộc vào 
nhiệt độ T. Hình 3 và 4 lần lượt biểu diễn đồ thị nhiệt dung 
riêng và thông số trật tự vị trí được cho bởi hệ số khuếch tán 
D phụ thuộc vào nhiệt độ sử dụng thuật toán Metropolis. Do 
thông số trật tự vị trí được cho bởi đồ thị hệ số khuếch tán 
không được tính toán dựa vào hàm mật độ trạng thái g (E), 
nên hệ số khuếch tán được tính toán thông qua mô phỏng 
Monte Carlo sử dụng thuật toán Metropolis với các hằng số 
giữ nguyên như trong thuật toán Wang-Landau. Do vậy, về 
mặt định lượng, các nhiệt độ chuyển pha thu được khi sử 
dụng 2 thuật toán là có sự chênh lệch tại đồ thì nhiệt dung 
riêng trong hình 1B và hình 3, vì vậy khi nhận xét kết quả 
ở hình 4 ta hoàn toàn chỉ quan tâm về mặt định tính. Tiếp 
theo, sau khi xác định được các điểm chuyển pha, ta sẽ khảo 
sát sự biến đổi các thông số trật tự định hướng và thông số 
trật tự vị trí tại 3 điểm chuyển pha vừa thu được dựa vào 
hình 2, 3 và 4.

Tại điểm chuyển pha thứ nhất T1=0,669, tương ứng với 
đỉnh thứ nhất trên đồ thị Cv. Quan sát hình 2A nhận thấy, trật 
tự định hướng M giảm nhanh từ 1,0 xuống 0,67, tương ứng 
(12-4)/12≈0,67, cho thấy phân tử ở 4 lớp bề mặt của tinh 
thể có sự mất trật tự định hướng. Bên cạnh đó, tại đồ thị hệ 
số khuếch tán như hình 4, các phân tử không có sự thay đổi 
về trật tự vị trí. Điều này cho thấy, tại điểm chuyển pha thứ 
nhất, các phân tử vẫn giữ nguyên trật tự vị trí và một số lớp 
phân tử bề mặt của pha smectic có sự thay đổi về trật tự định 
hướng. Kết quả này được giải thích rằng, nhiệt năng cung 
cấp chưa đủ lớn để phá vỡ các liên kết giữa những phân tử 
tinh thể lỏng, do đó chúng chỉ dao động xung quanh trục 
phân tử và làm mất đi một phần trật tự định hướng.

Tại điểm chuyển pha thứ hai T2=0,747, tương ứng với 
đỉnh thứ hai của nhiệt dung riêng trong hình 1B. Các phân 
tử bắt đầu có sự mất trật tự về vị trí được thể hiện qua sự 
tăng lên của độ khuếch tán (hình 4), đồng thời trật tự định 

Hình 2. Kết quả mô phỏng Monte Carlo sử dụng thuật toán Wang-Landau. (A) Đồ thị thông số trật tự vị trí M theo nhiệt độ T; (B) Đồ thị sự thay đổi thông số 
trật tự vị trí χ theo nhiệt độ T.

Hình 4. Đồ thị hệ số khuếch tán theo nhiệt độ T sử dụng thuật toán 
Metropolis.

Hình 3. Đồ thị nhiệt dung riêng Cv theo nhiệt độ T sử dụng thuật toán 
Metropolis.



Khoa học Tự nhiên  /Vật lý

666(1) 1.2024

9 
 

chưa đủ lớn để phá vỡ được các liên kết giữa các phân tử tinh thể lỏng, do đó chúng 
chỉ dao động xung quanh trục phân tử làm mất đi một phần trật tự định hướng. 

Tại điểm chuyển pha thứ hai T2=0,747, tương ứng với đỉnh thứ hai của nhiệt 
dung riêng trong hình 1B. Các phân tử bắt đầu có sự mất trật tự về vị trí được thể hiện 
qua sự tăng lên của độ khếch tán (hình 4), đồng thời trật tự định hướng cũng giảm 
(hình 2A). Rõ ràng, khi nhiệt độ của hệ tăng dần lên các phân tử ở một số lớp ngoài 
cùng bắt đầu tan chảy ra khi thể hiện sự mất trật tự cả về định hướng và vị trí. 

Tại điểm chuyển pha thứ ba T3=0,832, ta thấy sự giảm đột ngột của thông số 
trật tự định hướng 𝑀𝑀 trong hình 2A và đỉnh nhọn trong đồ thị 𝜒𝜒, thông số trật tự vị trí 
cũng tăng rất nhanh trong hình 4. Điều này cho thấy, tại nhiệt độ chuyển pha này, các 
phân tử ở các lớp còn lại mất hoàn toàn trật tự định hướng và trật tự vị trí, hay nói cách 
khác, tại nhiệt độ này pha smectic chuyển sang pha đẳng hướng. Sự gián đoạn của 
thông số trật tự trên hình 2A tại nhiệt độ 𝑇𝑇3 là một trong những dấu hiệu của chuyển 
pha bậc nhất.  

Để khảo sát chi tiết bậc chuyển pha tại từng điểm nhiệt độ chuyển pha. Chúng 
tôi thiết lập biểu đồ phân bố năng lượng tại các điểm nhiệt độ trên. Kết quả thu được 
cho thấy, tại nhiệt độ 𝑇𝑇1, đồ thị có dạng phân bố Gauss trên hình 5A là đặc trưng của 
chuyển pha bậc 2, tương ứng với chuyển pha mất trật tự định hướng của các phân tử 
định xứ tại các lớp bề mặt, hoàn toàn phù hợp với kết quả nghiên cứu trước đây về mô 
hình Potts [15]. Tại nhiệt độ 𝑇𝑇2 và 𝑇𝑇3, đồ thị phân bố năng lượng theo nhiệt độ có đỉnh 
kép (hình 5B và 5C) đã minh chứng cho loại chuyển pha bậc nhất trong chuyển pha 
tinh thể lỏng smectic. Tại hai nhiệt độ này, hệ đồng thời xảy ra mất trật tự về định 
hướng và trật tự vị trí.  

  

10 
 

 

 

Hình 5. Kết quả mô phỏng Monte Carlo sử dụng thuật toán Wang-Landau. (A) 
Đồ thị hàm phân bố theo năng lượng 𝐸𝐸 tại nhiệt độ T1=0,669; (B) Đồ thị hàm phân bố 
theo năng lượng E tại nhiệt độ T2=0,747; (C) Đồ thị hàm phân bố theo năng lượng E 
tại nhiệt độ T3=0,832. 

So sánh với kết quả của nghiên cứu trước [10], mặc dù xét trong mạng tinh thể 
3 chiều, nhưng do liên kết giữa các phân tử ở các lớp lân cận là rất yếu nên mô hình có 
thể xem như “giả” 2 chiều (quasi-2D). Mặc dù mô hình đã mô tả tốt quá trình tan chảy 
của smectic theo từng lớp (từ lớp bề mặt đến các lớp bên trong), tuy nhiên chưa thực 
sự khảo sát chi tiết được hành vi của các phân tử khi xảy ra quả trình chuyển pha. 
Trong nghiên cứu này, với việc thêm thế năng Lennard-Jones, tăng độ lớn liên kết giữa 
các phân tử ở khác lớp, đưa mô hình về 3 chiều (3D), đồng thời giảm độ linh động của 
các phân tử tinh thể lỏng. 

Các kết quả thực nghiệm về chuyển pha smectic - đẳng hướng, với một số loại 
hợp chất khác nhau như cấu trúc hạt virus semi-flexible [16], hợp chất 12 CB [17], đã 
tìm ra chuyển pha smectic bậc nhất. Bên cạnh đó, kết quả thực nghiệm cũng tìm thấy 
sự đồng tồn tại pha smectic và pha đẳng hướng tương ứng với khoảng nhiệt độ khi bắt 
đầu xảy ra quá trình chuyển pha và chuyển pha hoàn toàn ở nhiệt độ cao. Quá trình 
này đã được giải thích chi tiết nhờ những kết quả mô phỏng của chúng tôi.  

4. Kết luận 

Trong nghiên cứu này, pha smectic của tinh thể lỏng bao gồm các phân tử sắp 
xếp theo từng lớp, mỗi lớp các phân tử có cùng định hướng được mô phỏng bằng mô 
hình Potts linh động 6 trạng thái. Rõ ràng, các phân tử duy trì cấu trúc pha bởi trật tự 
định hướng và trật tự vị trí được biểu diễn thông qua các tương tác vi mô trong biểu 
thức Hamiltonian. Kết quả mô phỏng của chúng tôi đã trình bày chi tiết quá trình 
chuyển pha smectic - đẳng hướng hay hành vi của các nguyên tử trong quá trình nhiệt 
độ của hệ tăng dần và dẫn tới chuyển pha. Cụ thể, khi nhiệt độ của hệ tăng lên đến 
khoảng T1=0,669, các phân tử ở lớp bề mặt bắt đầu mất trật tự định hướng và sau đó di 
chuyển lên những vị trí trống. Trong khi đó, các phân tử ở các lớp lõi bên trong cấu 
trúc tinh thể lỏng vẫn giữ nguyên trật tự định hướng và trạng thái tinh thể lỏng. Khi 
nhiệt độ của hệ đạt giá trị đủ lớn T3=0,832, trật tự định hướng và trật tự vị trí mất hoàn 
toàn, pha smectic chuyển sang pha chất lỏng đẳng hướng. Bên cạnh đó, kết quả nghiên 
cứu đã giảm được số chuyển pha trung gian so với nghiên cứu trước (chỉ còn một 

Hình 5. Kết quả mô phỏng Monte Carlo sử dụng thuật toán Wang-Landau. (A) Đồ thị hàm phân bố theo năng lượng E tại nhiệt độ T1=0,669; (B) Đồ thị hàm 
phân bố theo năng lượng E tại nhiệt độ T2=0,747; (C) Đồ thị hàm phân bố theo năng lượng E tại nhiệt độ T3=0,832.

hướng cũng giảm (hình 2A). Rõ ràng, khi nhiệt độ của hệ 
tăng dần lên các phân tử ở một số lớp ngoài cùng bắt đầu tan 
chảy ra, thể hiện sự mất trật tự cả về định hướng và vị trí.

Tại điểm chuyển pha thứ ba T3=0,832, ta thấy sự giảm 
đột ngột của thông số trật tự định hướng M trong hình 2A và 
đỉnh nhọn trong đồ thị χ, thông số trật tự vị trí cũng tăng rất 
nhanh trong hình 4. Điều này cho thấy, tại nhiệt độ chuyển 
pha này, các phân tử ở các lớp còn lại mất hoàn toàn trật tự 
định hướng và trật tự vị trí, hay nói cách khác, tại nhiệt độ 
này pha smectic chuyển sang pha đẳng hướng. Sự gián đoạn 
của thông số trật tự trên hình 2A tại nhiệt độ T3 là một trong 
những dấu hiệu của chuyển pha bậc nhất. 

Để khảo sát chi tiết bậc chuyển pha tại từng điểm nhiệt 
độ chuyển pha. Chúng tôi thiết lập biểu đồ phân bố năng 
lượng tại các điểm nhiệt độ trên. Kết quả thu được cho thấy, 
tại nhiệt độ T1, đồ thị có dạng phân bố Gauss trên hình 5A 
là đặc trưng của chuyển pha bậc 2, tương ứng với chuyển 
pha mất trật tự định hướng của các phân tử định xứ tại các 
lớp bề mặt, hoàn toàn phù hợp với kết quả nghiên cứu trước 
đây về mô hình Potts [15]. Tại nhiệt độ T2 và T3, đồ thị phân 
bố năng lượng theo nhiệt độ có đỉnh kép (hình 5B và 5C) đã 
minh chứng cho loại chuyển pha bậc nhất trong chuyển pha 
tinh thể lỏng smectic. Tại hai nhiệt độ này, hệ đồng thời xảy 
ra mất trật tự về định hướng và trật tự vị trí. 

So sánh với kết quả của nghiên cứu trước [10], mặc dù 
xét trong mạng tinh thể 3 chiều, nhưng do liên kết giữa các 
phân tử ở các lớp lân cận là rất yếu nên mô hình có thể xem 
như “giả” 2 chiều (quasi-2D). Mặc dù mô hình đã mô tả 
tốt quá trình tan chảy của smectic theo từng lớp (từ lớp bề 
mặt đến các lớp bên trong), tuy nhiên chưa thực sự khảo sát 
chi tiết được hành vi của các phân tử khi xảy ra quá trình 
chuyển pha. Trong nghiên cứu này, chúng tôi đã thêm thế 
năng Lennard-Jones, tăng độ lớn liên kết giữa các phân tử ở 
khác lớp, đưa mô hình về 3 chiều (3D), đồng thời giảm độ 
linh động của các phân tử tinh thể lỏng.

Các kết quả thực nghiệm về chuyển pha smectic - đẳng 
hướng, với một số loại hợp chất khác nhau như cấu trúc 
hạt virus semi-flexible [16], hợp chất 12 CB [17], đã tìm 
ra chuyển pha smectic bậc nhất. Bên cạnh đó, kết quả thực 
nghiệm cũng tìm thấy sự đồng tồn tại pha smectic và pha 
đẳng hướng tương ứng với khoảng nhiệt độ khi bắt đầu xảy 
ra quá trình chuyển pha và chuyển pha hoàn toàn ở nhiệt độ 
cao. Quá trình này đã được giải thích chi tiết nhờ những kết 
quả mô phỏng của chúng tôi. 

4. Kết luận

Trong nghiên cứu này, pha smectic của tinh thể lỏng bao 
gồm các phân tử sắp xếp theo từng lớp, mỗi lớp gồm các 
phân tử có cùng định hướng được mô phỏng bằng mô hình 
Potts linh động 6 trạng thái. Rõ ràng, các phân tử duy trì 
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cấu trúc pha bởi trật tự định hướng và trật tự vị trí được 
biểu diễn thông qua các tương tác vi mô trong biểu thức 
Hamiltonian. Kết quả mô phỏng của chúng tôi đã trình bày 
chi tiết quá trình chuyển pha smectic - đẳng hướng hay hành 
vi của các nguyên tử trong quá trình nhiệt độ của hệ tăng 
dần và dẫn tới chuyển pha. Cụ thể, khi nhiệt độ của hệ tăng 
lên đến khoảng T1=0,669, các phân tử ở lớp bề mặt bắt đầu 
mất trật tự định hướng và sau đó di chuyển lên những vị 
trí trống. Trong khi đó, các phân tử ở các lớp lõi bên trong 
cấu trúc tinh thể lỏng vẫn giữ nguyên trật tự định hướng và 
trạng thái tinh thể lỏng. Khi nhiệt độ của hệ đạt giá trị đủ 
lớn T3=0,832, trật tự định hướng và trật tự vị trí mất hoàn 
toàn, pha smectic chuyển sang pha chất lỏng đẳng hướng. 
Bên cạnh đó, kết quả nghiên cứu đã giảm được số chuyển 
pha trung gian so với nghiên cứu trước (chỉ còn một chuyển 
pha tại T2=0,747) và chuyển pha ở nhiệt độ cao thể hiện rõ 
là chuyển pha bậc nhất, hoàn toàn phù hợp với kết quả thực 
nghiệm. Tuy nhiên, mô hình mô phỏng còn bị giới hạn bởi 
số trạng thái khả dĩ của các phân tử tinh thể lỏng. Trong các 
nghiên cứu tiếp theo, chúng tôi sẽ xây dựng một số mô hình 
spin như mô hình spin XY, mô hình Heisenberg nhằm mô tả 
tốt hơn về trạng thái của các phân tử tinh thể lỏng.
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