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Kurzfassung

Die Beschreibung der statischen Eigenschaften und des dynamischen Verhaltens von
Vielteilchensystemen gehort zu den dltesten Problemen der theoretischen Physik. Die-
ses sehr allgemeine Problem tritt in unterschiedlicher Gestalt in fast allen Bereichen der
Physik auf. In der vorliegenden Arbeit werden einzelne Spezialfélle dieses Problems
aus dem Bereich der Physik der weichen kondensierten Materie untersucht. Diese
Spezialfélle betreffen die Brownsche Dynamik wechselwirkender anisotroper kolloidaler
Teilchen und schlieflen sowohl passive Teilchen (kolloidale Fliissigkristalle) als auch
aktive Teilchen (selbstangetriebene Mikroschwimmer) ein.

Der Hauptteil dieser Arbeit besteht aus drei Kapiteln. Im ersten Kapitel wird
die Brownsche Dynamik eines einzelnen aktiven kolloidalen Teilchens mit beliebiger
Form untersucht. Zunéchst wird die dazugehérige Langevin-Gleichung aufgestellt.
Anschlieflend werden fiir einige interessante Spezialfille dieser Gleichung analytische
Losungen hergeleitet. Fiir allgemeinere und nicht analytisch 16sbare Fille werden nu-
merische Losungen prasentiert. Der Einfluss einer Scherstréomung auf die Bewegung
des aktiven Teilchens wird anhand des analytisch losbaren Spezialfalls eines aktiven
kugelformigen Teilchens in einer ebenen Couette-Stromung diskutiert.

Das zweite Kapitel geht auf die kollektive Dynamik eines Systems wechselwirken-
der kolloidaler Teilchen mit beliebiger Form ein. Ausgehend von der entsprechenden
Smoluchowski-Gleichung wird die klassische dynamische Dichtefunktionaltheorie auf
den Fall beliebig geformter aktiver oder passiver kolloidaler Teilchen verallgemeinert.
Es wird gezeigt, dass diese neue verallgemeinerte dynamische Dichtefunktionaltheo-
rie auch als Variationsproblem fiir ein Dissipationsfunktional formuliert werden kann.
Diese alternative Formulierung der dynamischen Dichtefunktionaltheorie ermdoglicht
es, die dynamischen Gleichungen von Phasenfeldkristall-Modellen mit mehreren Ord-
nungsparameterfeldern einfacher und sehr viel schneller herzuleiten, als dies mit der
bisherigen Formulierung der dynamischen Dichtefunktionaltheorie moglich ist. Die
neue Darstellung mithilfe eines Dissipationsfunktionals schafft dartiber hinaus eine
Grundlage fiir die Interpretation der dynamischen Dichtefunktionaltheorie im Rahmen
der linear irreversiblen Thermodynamik.

Im dritten Kapitel werden schliefllich die Statik und die Dynamik kolloidaler Fliis-
sigkristalle mit Hilfe mikroskopischer, mesoskopischer und makroskopischer klassischer
Molekularfeldtheorien beschrieben. Aus der statischen und dynamischen Dichtefunk-
tionaltheorie (mikroskopisch) werden Phasenfeldkristall-Modelle (mesoskopisch) fur a-
polare und polare kolloidale Fliissigkristalle im zwei- und dreidimensionalen Raum
hergeleitet. Diese werden anschlieBend mit statischen und dynamischen symmetrie-
basierten Modellen (makroskopisch) auf Grundlage der klassischen Ginzburg-Landau-
Theorie und der verallgemeinerten Hydrodynamik verglichen.



X Kurzfassung

Die in dieser Arbeit erzielten Resultate kénnen unter anderem auf kolloidale Fliis-
sigkristalle angewendet werden, um deren Gleichgewichtsphasendiagramm zu unter-
suchen. Sie konnen aber auch zur Beschreibung der dissipativen Dynamik von Fliis-
sigkristall-Phaseniibergéngen und topologischen Defekten in fliissigkristallinen Phasen
sowie zur Untersuchung des Schwarmverhaltens kiinstlicher Mikroschwimmer und le-
bender Mikroorganismen verwendet werden. Die Ergebnisse dieser Arbeit sind auch
von grundlegender Bedeutung und helfen zum Beispiel beim Verstéandnis der Zusam-
menhénge zwischen klassischer Dichtefunktionaltheorie, Phasenfeldkristall-Modellen
und symmetriebasierten makroskopischen Modellen.



Abstract

The proper description of the static equilibrium properties and the dynamic behavior
of many-particle systems is one of the oldest problems in theoretical physics. This
very general problem is highly relevant for most fields of physics. In the present work,
several aspects in the context of this problem are investigated. These aspects concern
the Brownian dynamics of interacting anisotropic colloidal particles that can be passive
(colloidal liquid crystals) or active (self-propelled microswimmers).

The main part of this work is subdivided into three chapters. In the first chapter,
the Brownian dynamics of an individual active colloidal particle with arbitrary shape
is investigated. After the formulation of the corresponding Langevin equation, ana-
lytical solutions for some special cases are derived and numerical solutions for more
general situations are presented. Taking the example of a spherical colloidal particle,
the effect of an imposed shear flow is discussed also. The second chapter considers the
collective dynamics of a large set of interacting active colloidal particles with arbitrary
shape. Starting from the appropriate many-particle Smoluchowski equation, classical
dynamical density functional theory is generalized to arbitrarily shaped active or pas-
sive colloidal particles. It is proved that this new and generalized dynamical density
functional theory can be reformulated in terms of the variational optimization of a
dissipation functional. This alternative representation of dynamical density functional
theory allows an easier and much faster derivation of the dynamic equations of phase
field crystal models with various order-parameter fields than the traditional formu-
lation of dynamical density functional theory. The reformulation with a dissipation
functional additionally establishes a basis for the interpretation of dynamical density
functional theory out of linear irreversible thermodynamics. The third chapter finally
treats the statics and dynamics of colloidal liquid crystals by means of microscopic,
mesoscopic, and macroscopic classical mean-field theories. Using static and dynami-
cal density functional theory (microscopic), phase field crystal models (mesoscopic) for
apolar and polar colloidal liquid crystals in two and three spatial dimensions are derived
and compared with static and dynamic symmetry-based approaches (macroscopic) on
the basis of classical Ginzburg-Landau theory and generalized hydrodynamics.

The results obtained in this work can, for example, be applied to colloidal liquid
crystals in order to explore their equilibrium phase diagram and phase transition dy-
namics as well as to the dissipative dynamics of topological defects in liquid crystalline
phases and to artificial microswimmers or living microorganisms in order to describe
their non-equilibrium swarming behavior. The results are also of more fundamental
interest, since they help to clarify the relationship between classical density functional
theory, phase field crystal models, and symmetry-based macroscopic approaches.
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