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Abstract 

The peculiarities of solving evaporation problems are analyzed. Different methods of setting 
boundary conditions for continuum mechanics equations are studied. The results of the joint 
application of the continuum mechanics equations and the kinetic Boltzmann equation, as well 
as molecular dynamic modelling methods, in finding the velocity distribution function of mole-
cules near the interface are presented. The distribution function of molecules moving away from 
the interface is determined. It is shown that the evaporation and condensation coefficients are 
close to unity in the problems considered. 
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Аннотация 

Анализируются особенности решения задач об испарении. Исследуются различные спо-
собы задания граничных условий для уравнений механики сплошной среды. Представ-
лены результаты совместного применения уравнений механики сплошной среды и кине-
тического уравнения Больцмана, а также методов молекулярно-динамического модели-
рования при нахождении функции распределения молекул по скоростям вблизи межфаз-
ной поверхности. Определена функция распределения молекул, движущихся от границы 
раздела фаз. Показано, что коэффициенты испарения и конденсации в рассмотренных за-
дачах близки к единице. 

Ключевые слова: испарение, конденсация, кинетическая теория, молекулярная динамика. 

1. Введение 

Процессы испарения и конденсации широко используются в различных областях тех-
ники и наблюдаются в природных явлениях. Вероятно, именно этим фактом обусловлен 
неугасающий интерес к изучению таких процессов. Основополагающая работа об испарении 
вышла более чем 140 лет назад [1]. За это время накоплен значительный опыт исследования 
соответствующих задач тепло -массопереноса, развиты разнообразные методы их решения, 
хотя и остаются не до конца решенные проблемы. Одна из них, с которой встречаются по-
пытки описать процессы испарения методами механики сплошной среды, состоит в невоз-
можности корректно определить скорость движения пара, образовавшегося в результате ис-
парения и движущегося от поверхности. Традиционно эту скорость находят путем деления 
удельного теплового потока, подводимого к границе раздела фаз, на скрытую теплоту паро-
образования и равновесную плотность пара, соответствующую температуре межфазной по-
верхности по линии насыщения жидкости/твердое тело  пар, но такой подход не всегда 
оправдан по следующим соображениям. Во-первых, плотность пара вблизи границы раздела 
фаз при больших интенсивностях процесса может существенно отличаться от плотности 
насыщенного пара. Во-вторых, тепловой поток, подводимый к межфазной поверхности, мо-
жет быть заранее неизвестен. 

Подход, позволяющий избежать возникающих затруднений и получить необходимые 
граничные условия в задачах с испарением, связан с применением методов кинетической тео-
рии газов. Наиболее известным замыкающим соотношением такой теории является формула 
Герца  Кнудсена [1, 2]. Необходимо отметить, что ее применение может быть оправдано 
лишь в очень ограниченных условиях. Формула Герца  Кнудсена получена в предположе-
нии свободномолекулярного режима течения. Кроме этого, при выводе выражения 
Герца  Кнудсена не учитывалась скорость движения испаряющегося пара, что, как показано, 
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например в [3], может приводить к существенным ошибкам при расчете величины плотности 
потока массы. Дальнейшее развитие кинетических методов определения потока массы испа-
ряющегося вещества для малоинтенсивных процессов представлено в статьях [4–5]. Пер-
выми исследованиями в области интенсивного испарения можно считать работы [6, 7], если 
не упоминать статью P.D. Crout [8] и монографию R.W. Scharge [9]. В [10] приведено выра-
жение для расчета величины плотности потока массы испаряющегося вещества при интен-
сивном испарении.  

В качестве возможного метода, позволяющего «снабдить» уравнения механики сплош-
ной среды корректными граничными условиями, предлагается использование кинетического 
уравнения Больцмана (КУБ) совместно с уравнениями механики сплошной среды (УМСС). 
При этом кинетическое уравнение Больцмана решается в узкой (10–15 длин свободного про-
бега молекул) неравновесной зоне вблизи межфазной поверхности, а в остальной области 
решение осуществляется на базе уравнений механики сплошной среды. На границах этих 
областей осуществляется процедура сшивания решений. Примеры использования такого 
рода подхода представлены в работе [11], а использование сшивного метода решения в зада-
чах с испарением в [12, 13]. Однако, применение такого рода «сшивного» метода задач с ис-
парением связана с определенными трудностями. Для решения кинетического уравнения 
Больцмана необходима информации о функции распределения молекул по скоростям, «летя-
щих» от межфазной поверхности [14]. В общем случае эта функция состоит из двух частей – 
первая соответствует испарительной, а вторая – отраженной части функции распределения 
молекул по скоростям. Возможные способы нахождения этих функций обсуждались в рабо-
тах [15–17]. Обзор и основные итоги изучения явлений переноса на границах раздела фаз 
пар-жидкость достаточно подробно изложены в работе [16]. 

В настоящей работе на примере задачи об испарении/конденсации показаны различные 
подходы к формулированию граничных условий для уравнений механики сплошной среды. 
Представлены результаты применения методов молекулярно-динамического моделирования 
к вычислению (нахождению) функции распределения молекул по скоростям на поверхности 
испарения.  

2. Решение задачи об испарении/конденсации методом совместного 
решения кинетического уравнения Больцмана и уравнений  
механики сплошной среды 

Рассматривается одномерная задача об испарении пара с одной поверхности и его кон-
денсация на другой. Схема задачи представлена на рис. 1.  

 

Рис. 1. Постановка задачи об испарении/конденсации 
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Имеется слой (пленка) жидкости с известной температурой T1. На некотором расстоя-
нии L от внешней поверхности этой жидкости (координата внешней поверхности 0X  ) 
находится другая поверхность (жидкость или твердое тело), температура которой равна T2. 
Между поверхностями, т.е. в области пространства 0 X L   находится пар, температура – 

0T  и числовая плотность которого – 0n  считаются известными в начальный момент времени. 
Для температур T1 и T2 выполняется условие: T1 > T2. В результате этого условия, наблюда-
ется процесс испарения пара с левой поверхности, его движение через область 0 X L   и 
последующая его конденсация на правой поверхности. Необходимо рассчитать профили мак-
ропараметров пара вдоль оси OX. 

Как отмечалось выше, применение уравнений механики сплошной среды (УМСС) к за-
дачам испарения связано с необходимостью задания корректных граничных условий для 
этих уравнений. Граничные условия должны быть заданы для всех зависимых переменных, 
причем их вид существенно зависит от конкретной рассматриваемой физической задачи. 
Применение кинетического уравнения Больцмана, которое для одномерной нестационарной 
постановки имеет следующий вид: 

 x
f f

J
t x

 
 

 
, (1) 

где  , ,f x t   – функция распределения молекул по скоростям для пара; x – декартова коор-
дината; t – время;  – молекулярная скорость; J  – интеграл столкновений, описывающий 
изменение функции распределения в результате межмолекулярных столкновений, позволяет 
в принципе «снабдить» уравнения механики сплошной среды необходимыми граничными 
условиями. 

При этом нет необходимости решать данное уравнение во всей области, что является 
трудно реализуемым с точки зрения временных и компьютерных затрат, поскольку размер 
исследуемой области может существенно превышать среднюю длину свободного пробега 
молекулы пара – 0 . Необходимо лишь на базе КУБ рассмотреть характер течения газа (пара) 
в тонком слое (слое Кнудсена), в котором параметры пара претерпевают значительные изме-
нения, а на границе слоя Кнудсена провести процедуру сращивания решений. На рис. 1 слой 
Кнудсена отстоит на расстоянии   010 15   от поверхности испарения. Схематично эту про-
цедуру иллюстрирует рис. 2.  

 

Рис. 2. Процедура сращивания решений 

Параметры течения в слое Кнудсена, определяются из решения кинетического уравне-
ния Больцмана, при этом в качестве функции распределения молекул по скоростям, «летя-
щих» внутрь кинетической области из области сплошной среды используется функция 
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Чепмена  Энскога, (на рис. 2 эта функция обозначена как if ) с параметрами из первой рас-
четной точки «области сплошной среды» – 1 1 1, ,i i iu T . Как показано в [14] именно эта функция 
соответствует уравнениям механики сплошной среды, которые используются для нахожде-
ния решений за пределами слоя Кнудсена (см. далее).  

Из решения кинетического уравнения (1) определяется функция распределения моле-
кул по скоростям в каждой расчетной точке слоя Кнудсена. Далее, по найденной функции 
производится вычисление макропараметров в этой области, в том числе определяются и мак-
ропараметры в точке NK, т.е. , ,NK NK NKu p  и NKT  (см. рис. 2). После осуществления этой 
процедуры полученные макропараметры используют в качестве граничных условий для 
уравнений механики сплошной среды, которые для одномерной постановки имеют следую-
щий вид [18]: 

 0
u

t x

  
 
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, 

  2 4

3
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p
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                 
 (2) 

Здесь 0m n   – плотность (количество вещества в единице объема); p – давление; 𝑞 – поток 
тепла; e – внутренняя энергия;  – коэффициент вязкости; 0m  – масса молекулы. 

Результаты решения задачи об испарении/конденсации, полученные при помощи опи-
санного выше подхода, приведены на рис. 3. Все величины представлены в безразмерной 
форме. В качестве базовых величин приняты параметры холодной поверхности, а для коорди-
наты  средняя длина свободного пробега, определенная по базовым плотности и температуре. 

3. Молекулярно-динамический подход к построению граничных 
условий для кинетического уравнения Больцмана  

Как отмечалось выше, для применения сшивного метода решения при решении кине-
тического уравнения Больцмана необходима информация о функции распределения молекул 
по скоростям, «летящих» внутрь кинетической области. Таким образом на каждой из границ 
кинетической области – внешняя граница слоя Кнудсена и поверхность испарения/конденса-
ции должны быть заданы функции распределения. Функция распределения на внешней гра-
нице слоя Кнудсена задается в виде функции Чепмена  Энскога с макропараметрами из об-
ласти сплошной среды. В качестве функции распределения на межфазной поверхности 
(поверхностях испарения/конденсации) при получении результатов, представленных на рис. 3, 
функция распределения задавалась в виде полумаксвеллиана с нулевой переносной скоро-
стью. В [19] при анализе испарения-конденсации на поверхности, отмечается: «Основное 
предположение во всех подходах состоит в том, что при равновесии газ, непосредственно 
примыкающий к межфазной поверхности, имеет то же самое распределение молекул по ско-
ростям, как и однородный газ, удаленный от поверхности. В связи с этим, если нет отражен-
ных молекул от поверхности жидкости, разумно предположить, что молекулы, вылетающие 
с межфазной поверхности, имеют максвелловское распределение по скоростям», однако, как 
отмечается в [19] при наличии тепломассопереноса через границу раздела фаз «Сколь-нибудь 
серьезный теоретический вывод такого граничного условия нам неизвестен». Очевидно, что 
функция распределения молекул по скоростям, летящих от поверхности конденсированной 
фазы, можно представить как сумму двух частей – первая описывает молекулы испаривши-
еся ef , а вторая – отразившиеся rf  от межфазной поверхности [20, 21]. При этом, из всех 
падающих на поверхность частиц только часть –   конденсируется на этой поверхности, в 
то время как другая –  1   отражается. 
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(а) (б) 

  

(в) (г) 

Рис. 3. Результаты решения задачи об испарении/конденсации, полученные на базе сшивного 
подхода для различных значений плотностей на горячей поверхности. (а) –плотность, (б) –тем-
пература, (в) – скорость, (г) – плотность потока массы 

Таким образом, в общем случае функцию распределения молекул по скоростям, летя-
щих от поверхности конденсированной фазы, можно представить как сумму двух частей – 
первая описывает молекулы испарившиеся ef , а вторая – отразившиеся rf  от межфазной 
поверхности 

  1e rf f f    , (3) 

где   – коэффициент конденсации, определяемый как отношение числа сконденсировав-
шихся на поверхности частиц к числу частиц, упавших на эту поверхность.  

Таким образом нахождение (определение) функции распределения молекул пара по 
скоростям, «летящих» от межфазной поверхности, требует обоснования.  

Один из возможных подходов, позволяющих из детальной информации о движении и 
взаимодействии большого числа частиц получить функцию распределения молекул по ско-
ростям, состоит в использовании метода молекулярной динамики (МД), в котором путем ре-
шения уравнений движения для каждой частицы системы может быть определена координата 
и скорость каждой из них в любой момент времени. 
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Известны работы, в которых методами МД осуществляется расчет функции распреде-
ления молекул по скоростям, вылетающих с межфазной поверхности [2231]. Необходимо 
отметить некоторые сложности использования информации об этой функции распределения, 
полученной методами молекулярно-динамического моделирования, в кинетических расче-
тах. Во-первых, хорошо известно, что при МД расчетах поверхность испарения не является 
четкой геометрической границей (как в молекулярно-кинетических (МКТ) расчетах). В связи 
с этим возникает вопрос о четком разделении области жидкости и области пара для вычис-
ления функции распределения, а также определения температуры межфазной поверхности. 
Во-вторых, большинство молекулярно-динамических работ не ставят своей задачей опреде-
ление функции распределения, так как полученная в результате молекулярно-динамического 
моделирования «избыточная» информация о координатах и скоростях каждой частицы, вхо-
дящей в состав рассматриваемой системы, позволяет получить любую макроскопическую ве-
личину [32]. 

3.1. Испарительная часть функции распределения 

Рассматривается задача об испарении в вакуум тонкого жидкого слоя. В условиях испа-
рения в вакуум, летящие к поверхности жидкости частицы пара отсутствуют, что позволяет 
определять именно испарительную часть функции распределения, без учета отраженной.  

Пленка жидкости моделируется системой из N  частиц, расположенных в параллелепи-
педе с размерами x y zL L L  . Взаимодействие между частицами i  и j  описывается потен-
циалом Леннард  Джонса 

  
12 6

4ij
ij ij

U r
r r

 
    
             

, (4) 

где ijr  – расстояние между частицами;   и   – параметры потенциала.  

Традиционно при выполнении молекулярно-динамических расчетов в качестве еди-
ницы длины выбирается диаметр молекулы –  , в качестве единицы энергии – глубина по-

тенциальной ямы –  , в качестве единицы времени – 0 48t m   и в качестве единицы 

температуры 0 BT k . Здесь Bk  – постоянная Больцмана.  
Первоначально задаются начальные координаты и скорости для всех частиц, модели-

рующих систему. При задании начальных скоростей предполагается, что скорости частиц 
случайно распределены по величине и направлениям, при этом скорости нормируются таким 
образом, чтобы температура рассматриваемого блока, вычисленная по средней кинетической 
энергии молекул системы, равнялась заданной величине. Для приведения пленки жидкости 
к исходному равновесному состоянию с заданной температурой выполняется предваритель-
ный этап «термостабилизации» системы путем масштабирования скоростей таким образом, 
чтобы температура исследуемой «пленки» жидкости оставалась постоянной величиной. Пе-
риодические граничные условия используются вдоль координат x, y и z. Процесс масштаби-
рования продолжается несколько тысяч временных шагов. По завершению этого этапа мас-
штабирование скоростей отключается, при этом, как и ранее, используются периодические 
граничные условия. После завершения этого предварительного этапа имеется пленка жидко-
сти заданной температуры. На следующем этапе границы вдоль оси z считаются открытыми, 
а в направлениях x и y используются периодические граничные условия. Именно с этого мо-
мента можно считать, что начинается процесс испарения. Состояние системы для момента 
времени 01028.19t t  после начала процесса испарения представлено на рис. 4. 

Молекулярно-динамический подход позволяет получить детальную информацию о ко-
ординатах и скоростях каждой частицы, моделирующих систему, из которой представляется 
возможным получить величины макропараметров системы [32]. Здесь же основное внимание 
уделяется следующим вопросам: 1) вычисление температуры межфазной поверхности; 
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2) вычисление температуры пара; 3) определение функции распределения молекул пара по 
скоростям в различных областях пространства. 

 

Рис. 4. Состояние системы к моменту времени 01028.19t t  

Пример профиля плотности для различных моментов времени, после начала процесса 
испарения, представлен на рис. 5. 

 

Рис. 5. Зависимости плотности системы от координаты z 
для различных моментов времени 

Из рис. 5 видно, что часть «системы», находящуюся в интервале координат от ~ 3 до 
~ 19 можно условно отнести к «жидкой» (более плотной) фазе, а части системы, находящиеся 
в интервале координат меньше ~ 0 и больше ~ 23 – к «газообразной» фазе. Из рисунка также 
хорошо видно, что существует небольшой «переходный» слой от жидкой к «газовой» фазе 
(области 19 23z   и 0 3z  ). Далее ограничимся рассмотрением параметров пара в обла-
сти z > 23. Начальному состоянию жидкой фазы соответствует температура 00.92T T . Тем-
пература жидкой пленки уменьшается в ходе процесса испарения, и к моменту времени 

01028.19t t  равняется 00.85lT T . Размер области жидкости составляет примерно 16 безраз-
мерных единиц. В размерных величинах (для случая аргона, т.е. если 103.4 1    м) эта ве-
личина равна примерно 55 Å. Очевидно, что в этом случае температуру всего блока, вычис-
ленную в результате МД моделирования, можно принимать за температуру межфазной 
поверхности.  
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Метод МД моделирования позволяет получить детальную информацию о координатах 
и скоростях частиц системы жидкость-пар. Как отмечается в [9] «такое описание движения 
газа является излишне полным», в кинетических расчетах используют «менее полное стати-
стическое описание поведения системы». Одночастичная функция распределения может 
быть введена следующим образом: 

   N
Nf 







  или для z  компоненты скорости  z
z

N
NF







 (5) 

Здесь  f   называется функцией распределения молекул по скоростям; N  – число частиц 
в интервале скоростей от    до    .  

Для реального физического пространства f  – это функция семи переменных. В общем 
случае она зависит от времени t , трех координат 𝑥, 𝑦, 𝑧 и трех компонентов вектора скорости 
молекул , ,x y z   . 

Так как традиционно в кинетических вычислениях полагают, что функция распределения 
частиц, вылетающих с межфазной поверхности, соответствует максвелловской, то результаты 
МД моделирования сравниваются далее с функцией, заданной следующим выражением: 

 
 3 2 22 2

1
exp

2 2
x y z

s s s

uf

n RT RT

  


    
   
    

 (6) 

Для удобства графического представления результатов, далее будет использовано вы-
ражение для функции zF , полученное из (6) интегрированием по переменным x  и y , т.е. 

 d dz x y
s

f
F

n
    (7) 

В результате из (6) и (7) получим 
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z
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или, используя безразмерные переменные 

 
 2

1 2 4848
exp

2 248

zz
z

uF
F

T Tm





 


 

          
, (8) 

где 
 

, ,
48 48

z
z

B

T u
T u

k m m


  

     . 

На рис. 6 показана функция распределения в жидкой фазе перед началом процесса ис-
парения. Результаты, полученные путем МД моделирования, показаны на рисунке точками, 
штрихпунктирная линия – выражение (8) при 00.92 , 0T T u  . 

Здесь необходимо сделать следующее замечание относительно определения функции 
распределения молекул по скоростям в терминах МДМ и МКТ подходов. Из решения кине-
тического уравнения Больцмана может быть определена функция распределения молекул по 
скоростям для каждой точки исследуемой области. При молекулярно-динамическом под-
ходе, функция распределения получается в результате вычисления числа частиц с различ-
ными скоростями в определенном объеме исследуемого пространства. То есть в МД подходе, 
функция распределения определяется не в точке, а в конечном объеме. 

Результаты расчетов функции распределения, полученные методом молекулярно-дина-
мического моделирования, на различных расстояниях от области жидкости представлены на 
рисунках 78 (кружки). 
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Рис. 6. Функция распределения в жидкой фазе перед началом процесса испарения 

Для сравнения, на этих же рисунках представлены результаты решения задачи об испа-
рении, полученные на базе кинетического уравнения Больцмана с функцией распределения 
на границе жидкости, взятой в виде полу максвелловской функцией распределения с нулевой 
переносной скоростью и температурой поверхности. При этом, на рис. 7 кинетическая функ-
ция распределения показана на расстоянии одной средней длины свободного пробега моле-
кул пара от области жидкости, а результаты МД расчета получены на расстоянии 12  (что 
примерно соответствует кинетическому расстоянию в одну длину свободного пробега) от 
области жидкости, для слоя толщиной 25.0zL  . Из рисунка можно видеть, что кинетиче-
ская и МД функции распределения терпят разрыв в точке 0z  . 

 

Рис. 7. «Кинетическая» и «молекулярно-динамическая» функций 
распределения на расстоянии 12  от области жидкости 

На всех рисунках представлены также данные по функции распределения, рассчитан-
ные по выражению (8). При этом безразмерная температура определялась из следующего вы-
ражения 

 2
1

16 N
ii

T V
N 

  , (9) 

где i iV u v , iv   скорость частицы, u   среднемассовая скорость. 
Учитывая при вычислении только те частицы, координаты Z которых лежат в пределах 

от ~ 3 до ~ 19 (область жидкости), получим, что температура поверхности испарения равна 
00.85T . Аналогично температура газа вблизи переходного слоя равна приблизительно 00.6T , 



Левашов В.Ю., Крюков А.П. «Граничные условия для задач переноса на поверхности испарения» 

11 

а средняя скорость 0.097u  . Из рис. 7 видно, что функция распределения летящих от по-
верхности испарения частиц близка к полумаксвелловской с температурой поверхности и ну-
левой переносной скоростью, а функция распределения частиц, летящих к поверхности ис-
парения, также близка к полумаксвелловской с температурой и среднемассовой скоростью 
газа вблизи поверхности испарения. 

На следующем рисунке (рис. 8), показана функция распределения, вычисленная вдали 
от поверхности испарения. «Кинетическая» функция распределения показана на расстоянии 
2.5 средних длин свободного пробега молекул от поверхности испарения, а результаты МД 
расчета получены на расстоянии примерно 22  от поверхности испарения, для слоя толщи-
ной 25.0zL  . Скорость и температура газа в этом слое, полученные в результате МД вы-
числений, равняются 0.13u   и 00.49T T . 

 

Рис. 8. Сравнение «кинетической» и «молекулярно-динамиче-
ской» функций распределения на расстоянии 22  от области 
жидкости 

Таким образом, из удовлетворительного согласования результатов МД и МКТ расчетов 
можно сделать вывод о близости испарительной части функции распределения к полумакс-
велловской функции с параметрами поверхности.  

3.2. МД подход к вычислению коэффициента конденсации 

Для определения отраженной части функции распределения, необходима информация 
о величине коэффициента конденсации, позволяющая определить долю сконденсировав-
шихся частиц из потока частиц, упавших на поверхность. Впервые в литературе понятие ко-
эффициента испарения-конденсации, было введено, видимо, М. Кнудсеном [2], где коэффи-
циент испарения определялся как отношение потока молекул, вылетающих из жидкости, к 
величине потока молекул, движущихся от границы раздела и описываемых распределением 
Максвелла с нулевой переносной скоростью, температурой межфазной поверхности и плот-
ностью, соответствующей этой температуре по линии насыщения. Позже такая схема испа-
рения была названа диффузной. Следует отметить, что существуют различные определения 
коэффициента конденсации. Однако, наиболее четкое (ясное) и понятное определение вели-
чины коэффициента конденсации возможно только с позиции молекулярно-кинетической 
теории [33].  

При МД определении коэффициента конденсации, как и в задаче испарения в вакуум, 
пленка жидкости, моделируется системой из N частиц, расположенных в параллелепипеде с 
размерами x y zL L L  . Взаимодействие между частицами описывается потенциалом Лен-
нард  Джонса. Предварительно, как и ранее, осуществляется процесс «термостабилизации» 
жидкой пленки. Аналогично осуществляют подготовку скоростного распределения и «тер-
мостабилизацию» для частиц газовой фазы. При этом температура газа отличается от темпе-
ратуры жидкости.  
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В результате имеется область жидкости с заданной начальной температурой – темпера-
тура жидкости и набор скоростей газовых части, соответствующий температуре газа. Вели-
чина коэффициента конденсации должна быть получена для постоянной температуры по-
верхности жидкости и характеризовать способность поверхности к захвату или отражению 
падающих на нее молекул. Из имеющегося набора газовых частиц выбирают те из них, ско-
рости которых направлены к поверхности жидкости, т.е. в данном случае те частицы, для 
которых выполняется условие 0.0zV  . Полагаем, что точка старта выбранной таким образом 
частицы находится от поверхности жидкости на расстоянии равном радиусу обрезания. Вы-
бор такого расстояния обусловлен тем, что, именно начиная с этого расстояния, частица газа 
начинает «ощущать» присутствие жидкой фазы, а жидкость присутствие частицы. Как след-
ствие, для определения параметров движения частиц (скорость, координата на каждом вре-
менном шаге) в конденсированной фазе и газовой фазе необходим учет этого влияния. 
Наблюдение за частицами, моделирующими рассматриваемую систему, продолжается до тех 
пор, пока газовая частица или не «погрузится» в жидкость или не отлетит от поверхности 
жидкости. Используемый метод наблюдения за каждой частицей, падающей на поверхность 
конденсированной фазы, позволяет отличать процесс отражение от молекулярного обмена. 
После завершения этого расчета из набора газовых частиц выбирается следующая частица, 
после чего процесс повторяется. Следует отметить, что перед началом наблюдения за каждой 
следующей газовой частицей поверхность жидкости приводится в первоначальное состоя-
ние. Таким образом, каждый атом газа налетает на «одинаковую» поверхность жидкости и 
при этом взаимодействует исключительно с молекулами жидкой фазы. Примеры траекторий 
частиц газа с температурой 1.07, конденсирующихся на пленке жидкости, имеющей темпе-
ратуру 0.25, представлены на рис. 9. 

 

Рис. 9. Траектории частиц, взаимодействующих с поверхностью жидкости [33] 

Из рисунка видно, что все указанные на рисунке атомы поглощаются поверхностью 
жидкости. Анализ всех набрасываемых на поверхность частиц показал, что коэффициент 
конденсации для данного соотношения температур составляет 0.999. Расчеты, выполненные 
для диапазона температур жидкости 0.25 0.8жидкT  , показали, что коэффициент конден-
сации близок к 1. Наблюдается незначительное (примерно на 8 %) уменьшение величины 
коэффициента конденсации при увеличении температуры жидкости в 3.2 раза [33]. Учет ско-
рости движения пара к поверхности конденсации показывает незначительное (не более 10 %) 
уменьшение величины коэффициента конденсации [15].  
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3.3. Молекулярно-динамическое моделирование процесса испарения/конденсации 

При получении представленных выше результатов предполагалось, что вычисление ис-
парительной и отраженной части функции распределения возможно независимо друг от 
друга. В то же время правомерность такого рода подхода неочевидна. В этой связи, в [17] 
представлены результаты моделирования процесса испарении/конденсации, полученные на 
базе метода молекулярно-динамического моделирования задачи об испарении/конденсации. 
Схема задачи представлена на рис. 10. 

При моделировании процесса испарения/конденсации необходимо, как показано на 
рис. 10, наличие двух поверхностей конденсированной фазы при разных температурах. В мо-
лекулярно-динамическом моделировании такие условия моделируются следующим образом. 
В центре расчетной области располагается пленка жидкости. На границах расчетной области 
задаются периодические граничные условия. Чтобы организовать процессы испарения с од-
ной поверхности пленки жидкости и конденсацию пара на другой поверхности, в области 
жидкой пенки поддерживается постоянный градиент температуры при помощи термостата. 
Термостат применяется только к атомам, движущимся в серой зоне вблизи центра пленки, 
как показано на рис. 10. Действие термостата позволяло обеспечивать постоянство темпера-
туры холодной ( 72.3cT   K) и горячей ( 80.4hT   K) поверхностей в течение всего времени 
моделирования. На рисунке показаны профили числовой плотности числа атомов (черная ли-
ния), продольной xT  (красная линия) и поперечной yT  (синяя линия) температур взятые из 
результатов МД моделирования.  

 

Рис. 10. Молекулярно-динамическая постановка задачи об испа-
рении/конденсации. Показаны профили числовой плотности 
числа атомов (черная линия), продольной xT  (красная линия) и 
поперечной yT  (синяя линия) температур. Температура холодной 
поверхности 72.3cT   K, горячей – 80.4hT   K [17] 

Результаты молекулярно-динамического моделирования сравнивались с данными, по-
лученными путем прямого численного решения кинетического уравнения Больцмана, в ана-
логичных условиях для различных значений коэффициентов испарения и конденсации. 
Необходимо отметить, что сравнение результатов молекулярно-динамического моделирова-
ния и результатов решения, полученных из кинетического уравнения Больцмана, требует 
проведения предварительного согласования.  

Согласование результатов необходимо по нескольким причинам. Во-первых, при реше-
нии кинетического уравнения Больцмана, использовалось сечение столкновений в виде твер-
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дых упругих шаров известного диаметра. В методе молекулярно-динамического моделиро-
вания, потенциал взаимодействия – потенциал Леннард  Джонса. Как следствие, для КУБ 
необходимо согласование по сечению столкновения. Для этих целей предварительно реша-
лась задача о переносе тепла. Схема задачи представлена на рис. 11.  

При МД моделировании атомы на левой (горячей) и правой (холодной) зоне подверга-
ются воздействию двух термостатов, поддерживающих температуры 90 K и 70 K, соответ-
ственно. После достижения стационарного состояния, тепловой поток и градиент темпера-
туры измерялись в точке с координатой 0x  . Из данных МД моделирования была получена 
величина теплового потока 245 кВт/м2. В расчетах на базе кинетического уравнения Больц-
мана идентичный тепловой поток получается при выборе сечения столкновений 0.55   нм. 

 

Рис. 11. Согласование решений МД и КУБ по сечению столкновений [17] 

Вторая причина, требующая согласования решений, состоит в следующем. При прове-
дении кинетических расчетов необходима зависимость давления насыщенного пара от тем-
пературы. Использование в МД расчетах потенциала Леннард  Джонса приводит к отличию 
этой зависимости от эмпирических данных, представленных в литературе. Таким образом, 
для сравнения результатов МД и МКТ расчетов необходимо использование модельной линии 
насыщения. Для получения необходимой зависимости в [17] проведена серия расчетов. Ре-
зультаты представлены на рис. 12. Температура тройной точки модельного аргона составляет 
76.7 K, что ниже экспериментальных данных (83.8 K).  

 

Рис. 12. Давление и плотность атомов насыщенного пара в рав-
новесии с конденсированной фазой аргона [17] 
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После согласования подходов, проводились расчеты задачи об испарении/конденсации, 
выполненные на базе молекулярно-динамических и молекулярно-кинетических расчетов. 
При проведении расчетов на базе кинетического уравнения Больцмана в качестве испари-
тельной части функции распределения использовалось полумаксвелловское распределение с 
температурой поверхности и плотностью, полученной из молекулярно-динамического рас-
чета давления насыщенных паров (см. рис. 12). Коэффициент конденсации варьировался в 
диапазоне 0.8 ÷ 1.0. Результаты сравнения задачи об испарении/конденсации по функциям 
распределения молекул пара вблизи горячей и холодной поверхности представлены на 
рис. 13. 

 

Рис. 13. Сопоставление МД и МКТ функций распределения мо-
лекул по скоростям вблизи горячей и холодной поверхностей 
[17] 

Из сравнения видно, что функция распределения по скоростям вблизи межфазных по-
верхностей имеет близкую к полумаксвелловскому виду форму, а наилучшее соответствие 
результатов КУБ с моделированием методами МД может быть достигнуто, когда коэффици-
ент конденсации близок к единице. 

4. Заключение 

Описание задач испарения и конденсации на базе уравнений механики сплошной среды 
связано с необходимостью формулирования корректных граничных условий, которые могут 
быть получены в результате использования кинетического уравнения Больцмана. В свою оче-
редь для решения этого уравнения требуется задание функции распределения по скоростям 
молекул, «летящих» от межфазной поверхности.  

В работе представлены подходы, базирующиеся на методе молекулярно-динамиче-
ского моделирования и позволяющие получить информацию о такой функции распределе-
ния. Рассмотрены два варианта нахождения функции распределения молекул по скоростям 
около межфазной поверхности. Первый подход базируется на раздельном нахождении испа-
рительной и отраженной частей функции распределения. Представлены результаты молеку-
лярно-динамического расчета величины коэффициента конденсации. Второй вариант опре-
деления функции распределения построен на моделировании процессов в конденсированной 
и газовой фазе на базе единого молекулярно-динамическом описания. В рамках этого под-
хода требуется только информация о потенциале парного взаимодействия молекул исследу-
емого вещества.  
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Проведенные расчеты показали, что функция распределения молекул, движущихся от 
межфазной границы, близка к полумаксвелловской функции распределения с нулевой пере-
носной скоростью и температурой межфазной поверхности, а коэффициенты испарения и 
конденсации близки к единице. Интерпретация экспериментальных данных [34, 35] по отра-
жению звука от межфазной поверхности сверхтекучего гелия подтверждает этот вывод [36]. 

При описании процесса испарения необходимо учитывать, что пар вблизи межфазной 
поверхности находится в состоянии пересыщения [10]. При численном исследовании учет 
влияния объемной конденсации на испарение может быть произведен различными спосо-
бами [37–39]. 
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