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Abstract

The thesis primarily focuses on the different aspects of dynamical and structural

properties arising mainly due to the shape-anisotropy of the particles within a col-

loidal system. We studied the diffusivity of the particles in a one-component system.

The friction effect dominates the diffusivity of spheroids at lower volume fractions.

While at higher volume fractions, it depends upon structural properties like phases

and random packing. In the two-component system, the diffusivity of the spheroids

has been observed to increase in the presence of spheres as the secondary compo-

nent. The nematic phases have been observed destroying in the presence of spheres,

leading to a fraction of spheres vs volume-fraction phase diagram. Later in the work,

we studied the self-assembly of spheroids with directional and limited bonding using

patches. We found shape anisotropy working along with the directional bonding,

forming a phase-rich system. Within a particular range of anisotropy, the system

could lead to the formation of complex structures like a free-standing monolayer.

In the later part, we used annular patches to study the cause of disordering arising

in constructing a spherical shell. We found that both icosahedral symmetry and

disordered shells show the same potential energy. Therefore, due to the lack of the

deriving force in an axially symmetric potential, we found the absence of icosahedral

symmetry despite the shell’s spherical shape. Flexibility in structural rearrangement

plays an essential role in forming close spherical shells via the self-assembly approach.

However, the shells are ideal for drug delivery due to their large enough size and

spherical shape to trap the particles inside.



 

साराांश 

 
यह अनुसांधान कायय मुख्य रूप से कोलाइडल प्रणाली के भीतर कणोां के 

आकार- अननसोट्र ॉपी के कारण उत्पन्न होने वाले गनत शील और 

सांरचनात्मक गुणोां के नवनभन्न पहलुओां पर कें नित है। हमने एक-घट्क 

प्रणाली में कणोां की नवसरणशीलता का अध्ययन नक या। घर्यण प्रभाव कम 

मात्रा वाले अांशोां पर कण की नवसरणशीलता पर दमनात्मक होता है। 

जबनक उच्च मात्रा वाले अांशोां पर, यह चरणोां और यादृच्छिक पैनकां ग जैसे 

सांरचनात्मक गुणोां पर ननभयर करता है। दो-घट्क प्रणाली में, नितीयक घट्क 

के रूप में गोले की उपच्छिनत में कण की प्रसारशीलता में वृच्छि देखी गई है। 

नेमैनट्क चरणोां को गोले की उपच्छिनत में नष्ट होते हुए देखा गया है, नजससे 

कण का एक अांश बनाम आयतन-अांश चरण आरेख बनता है। बाद में काम 

में, हमने पैच का उपयोग करके नद शात्मक और सीनमत बॉच्छडांग के साथ 

कण के स्व-सांयोजन का अध्ययन नक या। हमने पाया नक आकार- 

अननसोट्र ॉपी नदशात्मक बांधन के साथ नमलकर एक चरण-समृि प्रणाली 

का ननमायण करती है। आकार- अननसोट्र ॉपी की एक नवशेर् सीमा के भीतर, 

नस स्टम एक मुक्त- खडे मोनोलेयर जैसी जनट्ल सांरचनाओां के ननमायण का 

कारण बन सकता है। बाद के भाग में, हमने गोलाकार खोल के नन मायण में 

उत्पन्न होने वाली गडबडी के कारण का अध्ययन करने के नल ए कुां डलाकार 

पैच का उपयोग नकया। हमने पाया नक इकोसाहेडर ल समरूपता और 

अव्यवच्छित गोले दोनोां समान सांभानवत ऊजाय नदखाते हैं। इसनलए, अक्षीय 

रूप से समनमत क्षमता में वु्यत्पन्न बल की कमी के कारण, हमने शेल के 

गोलाकार आकार के बावजूद आइकोसाहेडर ल समरूपता की अनुपच्छिनत 

पाई। सांरचनात्मक पुनव्ययविा में लचीलापन स्व-सांयोजन दृनष्टकोण के 

माध्यम से लगभग गोलाकार गोले बनाने में एक आवश्यक भूनम का ननभाता 

है। यद्यनप , गोले अपने बडे आकार और कणोां को अांदर फां साने के गुण के 

कारण दवा नवतरण के नलए आदशय होते हैं। 
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BCD Brownian Cluster Dynamics

DLCA Diffusion Limited Cluster Aggregation

EDBD Event Driven Brownian Dynamics

ECF Ellipsoid Contact Function

OBB Object Bounding Box

ER Ellipsoid of Revolution

MSD Mean Square Displacement

KFP Kern Frenkel Poltential

MD Molecular Dynamics

MC Monte Carlo

SGMC Semi Grand-canonical Monte Carlo

US Umbrella Sampling

HC Hard Core
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Symbols

kB Boltzman constant

T temperature

p pressure

ϕ volume fraction

N number of particles

d diameter of sphere

L simulation box size

n̂ director of spheroids

DT
◦ Translational diffusivity of a single sphere suspended in colloidal solution

DR
◦ Rotational diffusivity of a single sphere suspended in colloidal solution

Gθ Perrin’s friction factor for rotational motion

G∥ Perrin’s friction factor for translational motion along the director

G⊥ Perrin’s friction factor for translational motion perpendicular to the director

γ Friction coefficient

η Viscosity

sT translational step length

sR rotational step length

tPhy physical time

tSim simulation time

t◦ time taken by a single sphere to diffuse through the length of its own diameter

PBC periodic boundary condition
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