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摘 要：从 Oseen—Frank弹性连续体理论出发，用有限差分和张弛法详细地介绍了求解三维 

液晶指向矢的方法，并给出程序流程图，程序运行过程中发现具有速度快、稳定性好、精确度 

高的特点，适合于求解复杂的液晶结构。文章最后基于此方法针对 LCoS中指向矢的分布进 

行了简单的模拟，给出了两相邻显示像素的指向矢分布图形，网格划分为 5O×5O×2O个节 

点 ，在 Pentium 4，2．8 GHz的计算机上求解需 564．36 S。 
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1 引 言 

对于液晶显示的数值模拟计算可分为两步： 

第一步，首先根据初始条件计算液晶分子在外电 

场作用下的指向矢在空间的分布rlq]。第二步， 

使用 Berreman 4×4矩阵或扩展琼斯矩阵计算液 

晶盒的电光特性。现代高档的液晶显示器件要求 

有很高的光电显示特性 ，比如高对比度、高亮度、 

大视角、快速响应等特点，特别是为了实现广角， 

像 素的多畴 (multi—domain)化应运而生 ，也就是 

说通常一个显示像素包含着不同液晶取向的若干 

子像素，这一效果可以通过几种技术来实现：对显 

示像素电极图形进行结构化设计 ，或让 电极在 

基板表面形成凸起[5]以及利用光控取向形成不同 

取向的液晶层 j。但是模拟优化这种多畴结构是 

一 种比较困难的事情，因为，通常这种多畴结构会 

有畴壁(通常指畴与畴之间形成的向错回线)的存 

在，从而使显示效果恶化。对于相对简单的电极 

结构而言，一般来说，当液晶层的厚度远小于液晶 

像素电极尺寸时，使用一维模拟已经足够了。但 

是，如果当液晶层的厚度与液晶像素电极的长度 

可比拟时，横向电场的作用与垂直电场相比越来 

越显著。由于液晶分子本身的各向异性，这时在 

相邻像素问液晶分子取向很容易产生畸变，从而 
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也会产生向错回线，使对比度降低，从而图像显示 

变得模糊，这就是所谓的“边缘场效应”。这种现 

象在微投影显示，例如硅基液 晶微投影显示 

(LCoS：Liquid Crystal Off Silicon)和为 了增大液 

晶显示视角而采用的面内转换液晶显示(IPS：In 

plane Switching Liquid Crystal Display)中尤 为 

严重 。 

对于以上提到的几种情况，必须计算二维或 

三维液晶分子指向矢的分布，以帮助我们用各种 

方法求解液晶器件的电光响应曲线，从而达到优 

化设计 的目的。所以本文针对这种需要着重研究 

了用于多维液晶指向矢的数值模拟方法。 

2 模拟方法 

2．1 求解液晶指向矢的基本原理及方法比较 

根据 Oseen-Frank液晶连续体弹性形变理 

论[8 ，在外加电场作用下，液晶指向矢通过展曲、 

扭曲和弯曲3种形变，从原先的平衡状态到达另 

一 个平衡状态，伴随这一过程的是液晶吉布斯 自 

由能趋向最小值，液晶指向矢模拟计算是根据这 

一 原理求解 的。 

液晶指向矢的求解有各种各样的方法：牛顿 

法、有限差分迭代法、张驰法、有限元法等等。牛 

顿法对于计算简单的扭曲丝状液晶比较方便，但 
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是对于各种新的、复杂的液晶盒则显得复杂、繁 

琐，并难于给出稳定解。差分迭代法虽然具有稳 

定、快速、简便和通用性好等优点，但是与牛顿法 

一 样 ，采用倾角 (液 晶分子 长轴 与基 板 的夹角) 

和扭曲角 (液晶分子长轴在基板上的投影与基 

板锚定取 向方向的夹角)来描述指 向矢在空间的 

分布，但是在数值模拟计算中采用这种表示方法 

存在一个缺点，当液晶分子站立起来，即倾角 一 

／2时，扭曲角 可以取任意角度值，使得计算结 

果不稳定。张弛法是用指向矢的 3个分量来描述 

液晶指向矢的空 间取 向，在液 晶的二维和三维计 

算中用得比较普遍。张弛法和差分迭代法一样解 

决了牛顿法的通用性问题 ，而且稳定性更好 ，能方 

便地求解各种不同液晶盒的指向矢空间分布问 

题，但是张弛法引入了时间参量和旋转黏滞系数。 

为了求解液 晶指 向矢 的空间分布 ，需要调整时间 

参量、旋转黏滞系数和空间间隔的关系。但调整 

其中一个参数，又往往要重新调整另外两个参数， 

以使计算收敛。这点我们将在下面详细介绍。 

2．2 三维液晶指向矢的计算方法 

液晶 吉布斯 自由能有 两种 表示 方法 ：矢 量 

(vector)表示法和 Q张量 (tensor)表示方法 。两 

种方法各有优缺点 ，矢量表示方法不识别液 晶分 

子在空间某一确定点具有相同 自由能时，，l和一，l 

等价，这种等价性在物理上是已经证实的，即当液 

晶分子在空间某一点处转过 180。时，矢量法给出 

不同的液晶自由能密度，而 Q张量表示方法不存 

在这一问题，但是在某些情况下，使用 Q张量表 

示方法不仅不会得到精确的数值解，而且有些时 

候得到的结果出现与物理实际不相符的情形 ]。 

这种方法主要用于对有液晶缺陷存在的模拟计算 

中。现在很多商业化的软件都使用矢量法，而且 

矢量法具有数学表达简单，在同等误差精度条件 

下所需划分的空间格点数少，以及计算耗时少等 

优点。本文的计算 采用 通常使用 的矢量表示 

方法。 

液晶吉布斯自由能由 3部分组成：弹性形变 

自由能 ^、电场能量 ， 和液晶与基板两侧的锚定 

能 ，由于在许多液晶显示中使用强锚定，因此 

对指向矢在电场作用下的形变自由能变化没有贡 

献，所 以在这里的计算 中暂不予考虑 。 

用矢量法表示液晶弹性形变自由能密度为： 

， 一 ( ·，1)。+ 1 
。。
(，l· × ，l+ q。)。+ 

是单位指向矢。q。一 ， 是螺距 。外加电场施 

e 

wG—l FGdv：I(fs～fo)dv (7 J 
n J n 

v —aFG d[福卜 
{3 FG 

l{a 3( FG]( 
一 誓一 [3 FG FG 

i( 3FG 1 i=x,y,z ⋯ 
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第 3部分详细介绍；对于式(9)引入时间参量和黏 

滞系数： 

y警一一[F ] + (12) 
但是使用式(12)，当计算循环数据更新时我们不 

可能同时调整拉格朗日因子 和液晶指向矢随时 

间的变化，因此可以舍弃拉格朗日因子项，在每次 

循环后使液晶分子指向矢长度归一化。用有限差 

分代替微分使式(12)离散化得到： 

y =一[Fc 
． 
△ 一一 [Fc] 

． 

"／'Zi new — n
．

old
一  F。] ． (13) 

然后，使 长度归一化： 

一 —7弓= n=i = = i： z

， ，z (14) 一 丽  一  ̈

2．3 空间格点的划分和电压分布的模拟计算 

对于三维模拟计算，空间网格点要划分成立 

体方格形式的，这就使得节点数比一维和二维的 

大大增加，划分的空间格点数的多少直接影响到 

计算的精度和运算的时间，通常每一单元格的长 

度应小于可见光波长，如果光学介电张量(也就是 

指向矢)变化更快 ，那就需把它划分得更细。 

空间每一格点处的电压的变化分布求解一般 

有两种方法 ：一种是迭代张弛法(iterative relaxation 

method__】 )，这种方法和上面介绍的指向矢的求解 

方法类似，即对式(8)进行求解。需要在求解指向矢 

的主程序当中单独拿出一块来求解电压分布的张弛 

循环，这样就增加了计算的时间，所以这种计算电压 

的方法很少采用。另外一种是利用高斯定理直接求 

解法：取空间某一格点及其周围格点，如图 l所示。 

由高斯定理 ， 

· D 一 0 (15) 

将式 (4)，(5)，(6)代入式 (15)得 ： 

eu． V + el1V + 61 2,xV + e12V + 613．xV：+ 

e13V + e21．yV + e2lV + ￡22．yVy+ e22 + 

623,yV + e23V + ￡31． V + e3lV + 632．=V + 

e32V + e33⋯V + e33V ： 0 

其中 

：  ； ：  ； 

：  (16) —  

i，J，k，y— ，Y，z； a，J9：l，2，3 

图 l 空间某一格点( ， ， )处电压和周围格点电压分布 

关系示意图 。 

Fig．1 Sketch of the position relation between the voltage 

value at the point( ，J， )of the space and those 

of its adjacent points． 

用有限差分替换式(16)的微分使其线性化 

V 一} 

=  

一 丢 
一  

一  

一  

V。 一 Igi,i,抖l+ I『'卜l一 2v 

(Az)0 

生 ! ： 二!二 二 ![ ： 二 = ! ： 二 I二 ! = ： 
(Ax)(Ay) 

一 } 一  
一 } 型土 

(17) 

△ ，Ay，Az分别是沿 ，Y，z方向把要求解的区 

域划分成m， ，l等份相邻格点之间的间隔，将式 

(17)代入式(16)求解 ，这样空间每一格点处 

新的电压值 Ⅲ都可以用其周围的格点处的电压 

值表示出来。 

2．4 指 向矢和电压在边界处的处理 

在程序运行过程中，因为计算的是一个有限 

的区域 ，区域内部的格 点处指 向矢和电压的微分 
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都可以由周 围的格 点处 的值来表示 ，而边界处的 

格点缺少有效的格点计算该处的微分，通常情况 

下可以用周期性边界条件来处理。假如计算区域 

具有周期性(比如胆甾相液晶结构，或由电极阵列 

引起的液晶分子在边界处周期性排列)，我们以一 

个二维周期性排列来简单说明，如图 2所示，图中 

所画的是一个二维周期性单元节点图，指向矢在 

z：0( ：0)处的形状和 z：6( ：4)处 的形状相 

同。圆所圈的点表示要求解微分的点，正方形所 

圈的点代表求解微分用到的点，区域内部的点 

(z一3，y一3)对 z的微分可以直接由点(J2，3)和 

(4，3)求解，而在边界处点(0，1)可以认为是和点 

(6，1)是等价 的，因此点(0，1)对 z的微分可 以由 

点(1，1)和(5，1)来求解即，／(z一0)一厂(z—N)≈ 

三 三 
，其中，N十1代表 z方 

凸 ．』， 

向上一个周期长度上 的节点数 ，厂表示指 向矢或 

电压在 z方向上的分量 。 

图 2 用周期性边界条件计算边界处的微分 

Fig．2 Calculating derivatives using periodic boundary 

conditions 

2．5 液晶指向矢的三维模拟流程图 

三维液晶指 向矢 的模 拟计 算流程 图如 图 3 

所示 。 

2．6 二维液晶指向矢的模拟计算 

在某些液晶显示模式中，指向矢在某一方向 

上基本保持不变，这时不必使用三维模拟，二维的 

模拟就可以满足要求。IPS显示模式是典型 的二 

维模拟计算的实例，因为它的电极只排布在下基 

板，上基板没有电极，液晶分子受横向电场控制而 

平躺在基板表面变化，沿 IPS梳形电极方向指向 

矢均匀排列，在垂直于基板方向上垂直电场存在 

梯度分布。这样我们便可以只考虑垂直于梳形电 

极的二维平面内的指向矢分布。二维液晶指向矢 

图 3 液晶3一D指向矢数值模拟计算流程图 

Fig．3 Flow chart of numerical calculation for three 

dimensional liquid crystal director simulation 

的计算可以由三维指向矢计算通过降维处理得 

到，通常情况下我们认为液晶指向矢沿 Y轴方向 

的变化率为零。而观看其在 z一2平面的变化情 

况。即，令 一0，O=V(x，Y，2)，n(x，y，z)，e(x， 

y，z)，这样便 实现了二 维液晶指向矢的模拟 

计算 。 

3 LCoS模拟计算 

以 90。扭曲向列相液 晶 LCoS微投影显示为 

例，我们选择大小为 15 mx 15 m的显示像素 

电极，取其下基板相邻的两块显示像素电极来进 

行模拟 ，如图 3所示 。这里我们采用 Merck ZLI一 

4792型液晶，参量为 kll=13．2 pN，k22—6．5 pN， 

k33— 18．3 pN ，y一 0．111 Pa·s，e∥一 8．3， 上： 

3．1。液晶盒的扭曲角度为 =：=詈，预倾角 一3。， 
厶 

盒厚 =：=5 m。从图 4和图 5我们可以形象和直 

观地观察到指向矢分布模拟计算结果。图4是液 

晶盒中间层分子指向矢在z—Y平面的俯视图形， 
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图 4 灰色部分为 LCoS下基板两块显示像素电极图样， 

左边电极加 5 V电压，右边像素电极加 ～3 V电 

压 ；上基 板是一块 36 tam×19 tam 的 电极 ，电压 为 

0 V。基板所在 平面为 —y平 面。 

Fig．4 Gray parts are two electrode graphics in the bot- 

tom substrate of LCoS．with 5 V on leh elec— 

trode，and一3 V on right one．The top plane is a 

36 tam × 19 tam electrode、with 0 V On it． The 

substrate is on the z～Y plane． 

图 5 液晶盒中间层液晶分子在 z：2．5 tam，x--y面上投 

影的指向矢分布。 

Fig．5 Distribution of mid—cell liquid crystal director on 

the projection of z—j，plane when 2。5 tam． 

从中我们可以看到方形电极区域上方的液晶分子 

不再是一个完整的方形分布，而是和四周的分子 

取 向相区分 ，4个边角处的液晶分子产生畸变 ，这 

部分的横向电场分布比较复杂，对液晶分子的取 

向影响比较大 ，如果加电压表示暗态的话 ，对显示 

的直接影响表现为暗态漏光比较严重，从而降低 

对 比度 。这就 是边角效 应 (corner effect)。图 5 

表示的是液晶分子指 向矢在 z～z平 面的投影分 

布。从中我们可以看到电极和电极间隙处的指向 

矢变化比较 明显 ，形成一个近似 “S”形 的向错 回 

线，也会像边角处一样降低 LCoS的对比度。从 

而验证了边缘场效应(1ateral field effect)的存在。 
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Fig．6 Distribution of liquid crystal director on the pro— 

jection of 一 plane when j，：9．5 tam． 

4 结 语 

通过比较求解液晶指向矢的各种方法的特 

点，我们采用了有限差分和张弛法计算了三维液 

晶指向矢分布，其中指向矢每次循环后归一化处 

理，避免参数调整的复杂性 ，电压采用高斯定理直 

接求解的方法提高了程序的运算速度，通过对 

LCoS中液晶指 向矢 的模 拟 ，很好地验证 了边缘 

场效应的存在。 

过去 ，通常采用 2×2扩展琼斯矩阵和 Berre— 

man 4×4矩阵进行液晶的光学模拟 ，但这两种方 

法都是针对一维的沿基板垂直方 向变化的指向矢 

进行分层计算的。现在我们能够模拟三维指向矢 

的分布，为了相应地进行三维的光学模拟，我们可 

以在将液晶层分层的基础上沿垂直方向均匀划分 

成若干柱状单元，每一柱状单元可以看成是一个 

一 维分层光学结构，再将一维方法应用于每一柱 

状单元，从而得到液晶盒的光电特性。但是这种 

一 维技术在处理两维或三维问题时不能有效地考 

虑到光在液晶中传播时引起的侧面散射，同时不 

能够精地计算倾斜入射的光在液晶中的传播。近 

几年来，人们又发展了光束传播法(Beam Propa— 

gation Method)和时域有 限差分法 (Finite Differ— 

ence Time Domain Method)，用这种更加精确 的 

计算方法计算高分辨率和复杂的液晶结构，这是 

我们今后工作的重点。 
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M ulti—dimensional Numerical M odeling of Liquid Crystal Director 
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Abstract 

From the theory of Oseen-Frank，using finite difference and over—relaxation method，the numeri— 

cal model of multi—dimensional liquid crystal director deformation profile is introduced。and the flow 

chart of the program is given．The program has the features of quick speed，stability and high-accuracy， 

and it is suitable for solving any complicated liquid crystal structure．The liquid crystal director distri— 

bution in LCoS is simply calculated，and the picture of LC director structure between two adjacent dis— 

play pixels inside the cell is given．The spacing grid is 50× 50× 2O，the solving time is 564．36 S by the 

computer of Pentium 4，2．8 GHz． 

Key words：liquid crystal；director；Euler—Lagrange equation；LCoS 
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