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Diffusive behavior and structural
characterization of a hard-sphere
fluid through a narrow channel with
roughened walls

H. Vahedi Tafreshi, G. Benedek, P. Zamankhan, and
P.J. Sarkomaa

Abstract: & molecular dynamues technigque is devised to simulate the flow of a hard-sphere
fluid between two parallel roughened walls separated by a 10 particle diameter distance.

The structural state of the system in different solid-volume fractions is charactenized by
analyzing the static-structure factor confour plot. At solids concentrations below &, = 0.3,
the calculations have shown no remarkable signature of the presence of the roughened
confining walls similar to the previous wnbounded simulation results (wide channel). At

high concentrations, walls mamifest therr presence by reducing the particle diffusion m the
direction of velocity gradient. Due to the metastability of the assembly, further increzse m the
solid fraction, ¢, = 0.6, may vield a crystalline phase wherein diffusion coefficients vanish
locally.

PACS Nes.: 51.20+d, 61.20-p, 66.10Ch

Résumeé : Nous développons des techniques en dynanuque moeléculaire pour smuler
I'écoulement dum fhmde de sphéres dures dans un canal formé de deux murs mgueus séparés
par une distance égale a dix diametes. L'état stuctural du systéme pour différentes fractions
sehides du volume est caracténsée en analysant la stuchire stafique en courbes de mvean. &
des concentration de solide sous &, = 0,3, les caleuls ne montrent aucun effet dii 4 la rugosité
des murs, agréant avec de précedentes simmlations pour des systémes dans des canaux

larges. A concentration élevee, la présence des murs cause une réduction de la diffusion

des particules en direction du gradient de vitesse. Parce que le systéme est metastable, un
accroissement addinommel de la fraction solide, ¢, = 0,6, peut mener a une phase cristalline
ont les coefficients de diffusion disparaissent localement.

[Traduit par la Fédaction]
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