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Résumé – Un test de référence (benchmark) cinétique est proposé pour l'évaporation de l'argon à partir de sa phase liquide. Nous 
avons simulé l’évaporation et condensation par trois méthodes différentes. Ces méthodes sont : la méthode des moments 
appliquée à l'équation de Boltzmann, la méthode de vitesses discrètes appliquée à l'équation cinétique S- modèle et celle 
de la dynamique moléculaire. Les résultats obtenus sont comparées avec l'approche classique de Hertz-Knudsen et de 
Schrage en termes du taux d'évaporation, des sauts de pression et de température. 
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1 Introduction 

L'évaporation et la condensation sont les processus les 
plus efficaces pour améliorer le transfert de chaleur dans 
les espaces confinés. Cependant, le développement d'outils 
performants pour la modélisation des ces processus 
nécessite une compréhension claire de l'applicabilité des 
approches existantes. 

 On sait depuis longtemps [1], [2] qu’au voisinage d'une 
surface de liquide en évaporation existe une couche, où la 
vapeur est dans l’état de non-équilibre. Cette couche, dont 
l'épaisseur est de l'ordre de quelques libres parcours 
moyens moléculaires, est trop fine à l'échelle 
macroscopique et les comportements des paramètres 
macroscopiques à l’intérieur de cette couche ne peuvent 
pas être décrits dans le cadre d'une approche continue. A 
l'intérieur de cette couche, appelée habituellement la 
couche de Knudsen, les paramètres macroscopiques ont de 
forts gradients, surtout lorsque la vitesse d'évaporation 
n'est pas faible par rapport à la vitesse de gaz la plus 
probable. Par conséquent, la température de l'interface 
liquide et la pression de saturation de vapeur 
correspondante pourrait être différente de la température et 
de la pression du côté supérieur de la couche de Knusden. 
Par conséquent, lors de l'utilisation de l'approche continue 
pour simuler les phénomènes d'évaporation-condensation, 
il est important de relier les paramètres sur l’interface 
liquide, comme la température et la pression de saturation 
correspondante, avec les paramètres à la limite supérieure 
de la couche de Knudsen où la modélisation basée sur 
l’approche continue commence à être pertinente. Ces 
expressions, qui permettent de relier les paramètres 
macroscopiques des deux côtés de la couche de Knudsen 
sont souvent appelées conditions de sauts de pression et de 
température. Néanmoins, les deux paramètres, la pression 
et la température, varient continument à travers cette 
couche, seule sa très faible épaisseur pourrait donner 
l’impression à l’échelle macroscopique que les deux 
paramètres subissent un saut.  

 

2 L’approche cinétique 

Pour simuler le phénomène d'évaporation en utilisant 
l'approche continue de Navier-Stokes-Fourrier les relations 
entre les paramètres à l'interface d'évaporation, à savoir, la 
température du liquide, TL, et la pression de saturation 
correspondante, psat(TL) et les paramètres sur la limite 
extérieure de la couche de Knudsen, à savoir la vitesse 
d'évaporation, uinf, la pression, pinf, et la température, Tinf, 
doivent être connus.  

Toutes les expressions largement utilisées pour relayer 
les paramètres mentionnés ci-dessus proviennent de la 
théorie cinétique des gaz [1], [2], [3], [4], [5], [6], [7]. Les 
expressions de Hertz-Knusden [1], [2] et de Schrage [3] 

très largement utilisées, ont été dérivées en supposant 
uniquement la conservation de la masse à travers la couche 
de Knudsen et en ignorant les collisions intermoléculaires 
à l'intérieur de cette couche. La méthode des moments de 
l'équation de Boltzmann (MM) [4], [5] est basé sur trois 
lois de conservation (masse, quantité de mouvement et 
énergie) et permet de considérer la collision 
intermoléculaire en introduisant un paramètre 
supplémentaire. Cette approche représente donc une 
technique plus fiable. 

Toutes les approches mentionnées ci-dessus sont valable 
pour les gaz monoatomiques. C'est ainsi que l'évaporation 
de l'argon monoatomique de sa phase liquide a été simulée 
à l'aide de l'équation cinétique du S-modèle [8], par la 
méthode de vitesse discrète [9]. Les données d'évaporation 
d'argon issues de la dynamique moléculaire (MD) [10] sont 
choisies pour avoir la possibilité de comparer les approches 
analytiques et numériques issue de la théorie cinétique avec 
celle de la technique MD. 

Nous avons constaté que la solution numérique de 
l'équation cinétique du S-modèle [8] fournit des résultats 
en bon accord avec les résultats de dynamique moléculaire 
de Réf. [10], voir Tableau 1. Les résultats de la méthode 
des moments concordent très bien avec les deux approches 
mentionnées précédemment, tandis que les expressions 
analytiques de Hertz-Knusden et de Schrage, largement 
utilisées, surestiment le taux d'évaporation et ne permettent 
pas d’obtenir tous les paramètres macroscopiques au limite 
supérieure de la couche de Knudsen. 

 
Table 1 – Le taux d’évaporation J 

 
 
Les profils de la distribution de température à l'intérieur 

de la couche de Knudsen sont présentés sur la Fig. 1, où les 
résultats MD sont tracés avec les résultats du modèle S. Il 
est clair que la composante normale de la température de 
vapeur subit un saut essentiel sur l'interface. 
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by introducing an additional parameter, so

it represents more reliable technique.

All mentioned above approaches are

valid for the monoatomic gases. This is way

the evaporation of monoatomic argon from

its liquid phase has been simulated using

the S-model kinetic equation [8] by the Dis-

crete Velocity Method [9]. The data on ar-

gon evaporation obtained from the Molecu-

lar Dynamic approach (MD) [10] are chosen

to have a possibility to compare analytical

and numerical approaches from the kinetic

theory with that of the MD technique.

It was found that the numerical solu-

tion of the S-model kinetic equation pro-

vides the results in good agreement with

the Molecular Dynamic results of Ref. [10],

see Table 1. The Boltzmann equation

Moment Method results agree very well

with two previously mentioned approaches,

while the largely used the Hertz-Knusden

and Schrage analytical expressions overesti-

mate the evaporation rate and do not allow

to obtain all macroscopic parameters at the

upper boundary of the Knudsen layer.

3. Conclusion

The assumptions made for derivation of

most used the Hertz-Knusden and Schrage

expressions as well as of the Boltzmann

equation Moment method formula were

compared and the recommendations of

their use are provided. The results ob-

tained from the numerical solution of the

S-model kinetic equation were compared to

the previously cited expression and the ex-

cellent agreement between the Boltzmann

equation Moment Method results and the

S-model data was found. The Molecular

Dynamic data are also very close to the S-

model kinetic results. The proposed data

base for argon evaporation could be help-

ful for further development of the numeri-

cal approaches to simulate the evaporation

process.
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J
TL u1 MM S-mod [10]
K m·s�1 kg·m�2·s�1

86.8 14.7 105.24 105.27 105.46
87.8 26.3 185.11 185.04 184.45
89.4 38.3 276.43 276.33 278.44
90.6 49.2 351.05 350.99 365.52
94.1 73.0 541.25 541.90 583.24

Table 1. Evaporation

rates J .



 

 

 
 

Figure 1 – Comparaison des résultats de la dynamique 
moléculaire avec les résultats du modèle S pour Ma = 0.2 

températures parallèles Tx,y  et normales Tz. 
 

3 Conclusions 

Les hypothèses faites pour la dérivation des expressions 
les plus utilisées de Hertz-Knusden et de Schrage ainsi que 
celles pour les expressions analytiques de la méthode du 
moment ont été comparées et les recommandations de leur 
utilisation sont fournie. Les résultats obtenus à partir de la 
solution numérique de l'équation cinétique du S-modèle 
ont été comparés à l'expression citée précédemment et 
l'excellent accord entre les résultats de la méthode des 
moments et de l'équation du S-modèle a été montré. Les 
données de dynamique moléculaire sont également très 
proches des résultats cinétiques du S-modèle. Les données 
proposées pour l'évaporation de l'argon pourraient être 
utile pour le développement ultérieur des approches 
numériques pour simuler le processus de l'évaporation.  
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Table B.4 
Saturation parameters and evaporation coefficient. 

L (T L ) p sat (T L ) ρsat (T L ) p sat (T v ) ρsat (T v ) 
case T L σ [37] [64,65] [37] [64,65] [37] [64,65] T v [37] [64,65] [37] [64,65] 

K kJ · kg −1 kPa kg ·m −3 K kPa kg ·m −3 
1 86.8 0.90 160.0 150.2 146.17 96.06 8.37 5.50 85.0 121.52 78.90 7.27 4.59 
2 87.8 0.89 159.4 148.2 160.82 106.76 9.27 6.06 83.2 100.61 64.21 5.95 3.80 
3 89.4 0.88 158.2 146.2 185.68 125.75 10.72 7.04 83.1 100.23 63.46 6.01 3.76 
4 90.6 0.87 157.4 144.1 207.33 141.61 11.79 7.85 79.4 67.84 40.22 4.09 2.48 
5 94.1 0.84 154.8 138.7 278.84 196.61 15.38 10.62 78.8 63.57 37.19 3.84 2.31 

Fig. 5. Comparison of the Molecular Dynamics results with the S-model results for 
Ma ∞ = 0.2: parallel T xy ( T ‖ ) and normal T z ( T ⊥ ) temperatures. 
with ϑ = 1 − T /T c , T c = 150 . 687 K, ρc = 535 . 6 kg · m −3 , 
a 1 = −1 . 70695656 , a 2 = −4 . 02739448 , a 3 = 1 . 55177558 , 
a 4 = −2 . 30683228 . 
Supplementary material 

Supplementary material associated with this article can be 
found, in the online version, at 10.1016/j.ijheatmasstransfer.2021. 
121997 
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