
ABSTRACT 

BOTTOM-UP AND DIRECTED SELF-ASSEMBLY USING THE LATTICE BOLTZMANN 

METHOD 

 

Lattice Boltzmann method (LBM) is emerging as a powerful technique in computational fluid 

dynamics (CFD) with applications in automotive, aerospace, energy and geoscience sectors. 

Based on the kinetic theory, LBM allows for better inclusion of mesoscopic physics than 

conventional CFD approaches. As a result, LBM has the potential to handle challenges in the 

field of nano and micro scale self-assembly. In this thesis, LBM is employed in two regimes: 

bottom-up and directed self-assembly. The scope and viability of LBM are evaluated for 

these applications. 

Firstly, the self-assembly of 3D amphiphilic Janus particles (JP) in both the bulk and confined 

arrangements is set up with the inclusion of thermal fluctuations. A novel particle periodic 

boundary condition is proposed along with the incorporation of an anisotropic particle pair 

potential from molecular dynamics (MD). Preliminary JP self-assembly results of cluster size 

distribution, shapes, number density and orientation profiles agree with the corresponding 

MD studies in the literature. The same serves to extend LBM for soft matter and highlights 

its significance and limitations. Next, an improved inkjet printing scheme is studied via LBM, 

which involves the evaporation of nanoparticle (NP) laden drops from chemically 

heterogeneous substrates. A 3D LBM model for diffusion-limited evaporation along with an 

Eulerian treatment of NPs produces accurate results in the experimental regime of particle 

concentration < 1 wt%. Movement and pinning of the contact line at various points on the 

hydrophilic pattern are observed to produce the final shape of the deposition. Similarly, 

process parameters like pattern shape, length, surface energy and patch shape also alter the 

final NP microstructure. Furthermore, drop evaporation from angular hydrophilic wedge 

patterns is studied separately using the same LBM methodology. The wedge angle is found 

to affect the drop unpinning behaviour, evaporative flux distribution and evaporation rate. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

साराांश 

लैटिसबोल््टजमैनटिटिकाउपयोगबॉिम-अपऔरडायरेके्टडसेल्फ-असेंबलीकेलिए 

 

 

लैटिसबोल्ट्ज़मैनमेथड(एलबीएम)ऑिोमोटिव,एयरोसे्पस,ऊर्ाा और भूटवज्ञान के के्षत्ोां में एक 

शक्तिशाली कंपु्यटेशनल फू्लईडडाइनममक्स(सीएफडी)की तकनीक के रूप में उभर रहा 

है।काइनेटिक टसद्ाांत पर आधाररत,एलबीएम पारांपररक सीएफडी तकनीको की तुलनामें 

मेसोस्कोटपक भौटतकी को बेहतर ढांग से शाटमल करने की अनुमटत देता है। नतीर्तन,एलबीएम मे 

नैनो और माइक्रोसे्कलसेल्फ असेंबली के के्षत् में चुनौटतयोां का सामना करने की क्षमता है।इस थीटसस 

में,एलबीएम दो के्षत्ोां में प्रयोग मकया गया है:बॉिम अप और डायरेके्ट डसेल्फ-असेंबली। इन 

अनुप्रयोगोां के टलए एलबीएम के दायरे और व्यवहायाता का मूल्ाांकन टकया र्ाता है। पहले,3 
डीएम्फीटफटलक जेनस पामटिकल(रे्पी)की सेल्फ असेंबली को सीमा और सीमारमहत वातावरणो ंमें 

थमिल फ्लकु्चयेशन्स के समावेश के साथ स्थाटपत टकया गया है।मॉलेकु्यलर डाइनममक्स(एमडी)से 

अटनसोिर ोटपकपामटिक लपोटेन्षियल के समावेश के साथ साथ एक नयी पामटिकल साममयक सीमान्थथमत 

प्रस्ताटवत है। क्लस्टर पररमाण टवतरण, आकार, सांख्याघनत्व और ओररयेंटेशन प्रोफाइल के 

प्रारां टभक पररणाम साटहत्य में इसीएमडी अध्ययन से सहमत हैं। यह सॉफ्ट मैिर के टलए एलबीएम का 

टवस्तार करता है और इसके महत्व और सीमाओां पर प्रकाश डालता है। इसके बाद, एलबीएम  के 

माध्यम से एक बेहतर इांकरे्ि टप्रांटिांग योर्ना का अध्ययन टकया र्ाता है, टर्समें रासायटनक रूप से 

सांशोटित सब्सिर ेिजस पर नेनो पामटिकल (एनपी)से भरी बूांदोां का वाष्पी करण शाटमल होता है। एक3 
डीएलबीएम मॉडल मडफेयूिन सीटमत वाष्पीकरण और यूलेररयन एनपी उपचार के साथ <1wt% 
पामटिकल एकाग्रता के  प्रायोटगक  के्षत् में सिीक पररणाम उत्पन्न करता है। हाइडर ोटफटलक पैिना के 

टवटभन्न टबांदु ओांपरतरल सीमारेखा की गटत और टपटनांग को एन पी सांरचना के अांटतम आकार टनमााण 

का कारण माना गया हैं। इसी तरह, पैिना आकार, लांबाई, सतह ऊर्ाा और पैच आकार रै्से 

प्रटक्रया पैरामीिर भी अांटतम एनपी सूक्ष्म सांरचना को बदलते हैं। इसके अलावा, 

कोणीयहाइडर ोटफटलकपैिनासेडर ॉपवाष्पीकरण का मपछली एलबीएम पद्टत का उपयोग करके अलग से 

अध्यन टकया र्ाता है।कोणीयएां गल डर ॉप अन टपटनांग व्यवहार, बाष्पीकरणीय फ्लक्सटवतरण और 

वाष्पी करण दर को प्रभाटवत करता पाया गया है। 
  


