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Enskog–Vlasov DSMC法を用いた蒸気分子の蒸発・凝縮挙動に与える
高密度非凝縮性気体の影響の検討

Investigation of high-density non-condensable gas effect on evaporating and condensing vapor molecules using

Enskog-Vlasov DSMC method
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We investigate high-density non-condensable gas effects on evaporating and condensing vapor molecules using the
Enskog–Vlasov DSMC method. As a result of equilibrium simulations, we find evaporation and condensation of

vapor tend not to occur as non-condensable gas increases, because vapor collides with high-density non-condensable

gas in vapor/gas–liquid interface.

1. 緒言
蒸発・凝縮という現象は物理的な素過程および工業的

な応用の側面から見ても重要な現象である．蒸発・凝縮が
起きるとき，気液界面を通してどれだけの質量・運動量・
エネルギーが輸送されるかは連続体力学に基づくNavier-
Stokes方程式系ではわからない．蒸発・凝縮を伴う蒸気
の流れは Boltzmann 方程式を用いる分子気体力学にお
いて研究されており，多数の重要な知見が得られてきた．
Boltzmann方程式を解く際には気液界面における蒸発・凝
縮を表す気体論境界条件（Kinetic boundary condition，
以降ではKBCと呼ぶ）が必要である．蒸気の単成分系に
おけるKBCは多くの研究がなされているが，多成分系の
研究は少ない．Kobayashiらはアルゴンとネオンからなる
系の平衡状態のKBCを分子動力学法により調べた．これ
は蒸気であるアルゴンと非凝縮性気体（Non-condensable
gas，以降ではNCガスと呼ぶ）であるネオンの 2成分系
である．その結果ネオンの気相密度が高くなるほどアル
ゴンの蒸発・凝縮は起きにくくなるということがわかっ
た．つまり NCガスが蒸気の蒸発・凝縮を阻害する．し
かし NCガスが非常に高密度となるときのことは，分子
動力学法の計算負荷によりわかっていないのが現状であ
る．またKobayashiらは蒸気とNCガスからなる気泡の
挙動を分子気体力学により解析した．その結果，NCガ
スが気泡壁面に高密度の層を作り，蒸気の蒸発・凝縮に
大きな影響を与える可能性を示している．本研究の目的
は分子動力学法では計算できない NCガスが非常に高密
度となるときの蒸気の蒸発・凝縮挙動を Enskog–Vlasov
DSMC法を用いて調べ，KBCとして表すことである．

Fig. 1に気液界面を通過する分子の質量流束を表す．
Jω
collは気相から液相に向かう質量流束，J

ω
condはそのうち

凝縮する質量流束で Jω
ref はそのうち気液界面で反射する

質量流束，Jω
evapは蒸発する質量流束で，J

ω
ref と合わさっ

て Jω
out として出て行く．上添字 ω は蒸気 (V )か NCガ

ス (G)を表す．
これら質量流束の関係を式で表すと次のようになる．

JV
out = JV

evap + JV
ref , JV

coll = JV
ref + JV

cond， (1a)

JG
out = JG

evap + JG
ref , JG

coll = JG
ref + JG

cond. (1b)
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Fig. 1: Mass fluxes across the vapor/gas–liquid inter-
face.

ここで KBC について説明する．KBC は次式で表さ
れる．

fVout =
αV
e ρ

V ∗ + (1− αV
c )τ

V

(2πRV TL)3/2
exp

(
−
ξ2x + ξ2y + ξ2z

2RV TL

)
, (ξx > 0)，

(2a)

fGout =
αG
e ρ

G∗ + (1− αG
c )τ

G

(2πRGTL)3/2
exp

(
−
ξ2x + ξ2y + ξ2z

2RGTL

)
, (ξx > 0).

(2b)
ρV ∗は飽和蒸気密度，ρG∗平衡状態の密度，Rωはガス定
数，TLは液相温度，ξは分子の速度で下添字は方向を表
す．xは気液界面に垂直方向な速度で，y, zは平行方向で
ある．また τω は次式で表される．

τV = −
√

2π

RV TL

∫ ∞

−∞

∫ ∞

−∞

∫ 0

−∞
ξxf

V
colldξxdξydξz, (3a)

τG = −
√

2π

RGTL

∫ ∞

−∞

∫ ∞

−∞

∫ 0

−∞
ξxf

G
colldξxdξydξz. (3b)

ここで fωcollは気相から気液界面に向かう分子の速度分布
関数であり Boltzmann 方程式を解くことにより得られ
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る．KBCである式 (2)は温度 TL の half–Maxwellianで
あり，密度は αω

e ρ
ω∗+(1−αω

c )τ
ωであるということがで

きる．αω
e ρ

ω∗が蒸発する成分で，(1−αω
c )τ

ω が反射する
成分である．τω は気液界面で分子が全て反射しその速度
分布関数を half–Maxwellianと仮定する条件から導かれ
る．ここで αω

e は蒸発係数，α
ω
c は凝縮係数と呼ばれるパ

ラメータであり次のように定義される．

αV
e =

JV
evap

JV ∗
out

, αV
c =

JV
cond

JV
coll

, (4a)

αG
e =

JG
evap

JG∗
out

, αG
c =

JG
cond

JG
coll

, (4b)

これら係数によって KBCは蒸発・凝縮を表すことがで
きる．

2. Enskog–Vlasov DSMC

Enskog–Vlasov DSMC 法（以降では EVDSMC 法と
呼ぶ）は Enskog–Vlasov 方程式を基にしている粒子法
で Frezzottiによって提案された（文献 5参照）．これは
Boltzmann 方程式の数値解法である Direct simulation
Monte Carlo法を拡張したものである．この計算方法は
分子動力学法に比べて同じ粒子数で 100倍程度計算が速
いという利点がある．Enskog–Vlasov方程式ついて要点
を説明する．詳細は文献 6，7を参照されたい．
Enskog–Vlasov方程式において分子は次の Sutherland

ポテンシャルで相互作用する．

ψV V =

+∞ (r ≤ σ)

−ϕV V
(
σ
r

)γ
(r > σ).

(5a)

ψGG =

+∞ (r ≤ σ)

−ϕGG
(
σ
r

)γ
(r > σ).

(5b)

ψV G = ψGV =

+∞ (r ≤ σ)

−ϕV G
(
σ
r

)γ
(r > σ),

(5c)

上添字は成分間の相互作用を表す．ϕと γ はポテンシャ
ル井戸に関連する定数である．　 σは分子直径で本計算
においては蒸気と NCガスで同じとする．
Enskog–Vlasov方程式は次の形をとる．

∂fV

∂t
+ξ · ∂f

V

∂x
+
F V

m
· ∂f

V

∂ξ
= CE(f

V , fV )+CE(f
V , fG),

(6a)

∂fG

∂t
+ξ · ∂f

G

∂x
+
FG

m
· ∂f

G

∂ξ
= CE(f

G, fG)+CE(f
G, fV ).

(6b)
fωは分子の速度分布関数で，tは時間、x空間位置、ξは
分子の速度，mは分子 1個の質量，F ω は平均場と呼ば
れ分子間引力を近似的に表す項である．CE は衝突項と
呼ばれ分子の衝突による f の変化を表す．本計算におい
てはmは蒸気と NCガスで同じとする．
この式を解き fω が求まると，これを速度空間で積

分することにより数密度 nω(x, t)，速度 vω(x, t)，温度
Tω(x, t)といった巨視量が得られる

3. 改良 Interphase Boundary法
蒸発係数・凝縮係数を決めるため，Fig. 1に示す分子

の質量流束を求める必要がある．このためKobayashiら
が提案した改良 Interphase Boundary法を EVDSMC法
においても用いる．密度分布から液相境界と気相境界を
決め，その境界を通過するサンプル分子を数えることに
より質量流束を決定する．詳細は文献 3を参照されたい．

4. 計算結果
計算結果を説明する． Fig. 2が蒸気の数密度分布で

Fig. 3が NCガスの数密度分布である．計算は NCガス
の粒子数を変えて 8ケース行った．Case 1が最もNCガ
ス粒子数が少なく，逆に Case 8が最も多い．Case 8で
は NCガスは非常に高密度で液体に近いことが図からわ
かる．

Fig. 2: Number density distribution of vapor (Normal-
ized).

Fig. 3: Number density distribution of NC gas (Nor-
malized).

Fig. 4に改良 Interphase Boundary法により得られた
蒸気の質量流束を示す．Case1 8を液相に溶解している
NCガスのモル分率 µで整理した．µが高いほど、つま
り NCガスの密度が高いほど JV

evap，J
V
condは低下し，蒸

発・凝縮は起きにくくなる．

Fig. 4: Mass fluxes of vapor across the vapor/gas–liquid
interface (Normalized).

質量流束により蒸気の蒸発係数・凝縮係数を求めた結
果を Fig. 5に示す．µが大きくなり NCガスの密度が高
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くなるとこれら係数は低下し 0に近づいていった．

Fig. 5: Evaporation and condensation coefficients of
vapor.
最後に蒸発係数・凝縮係数が低下する理由を考察する．

Fig. 6は改良 Interphase Boundary法による，気液界面
において気相から入り気相側への反射する蒸気分子の位
置を示している．NCガスの密度が低い Case 1では反射
位置は界面全域にわたっているのに対して，NCガスの
密度が高いCase 8では気相境界で多く反射している．つ
まり NCガスが高密度になると，蒸気は気液界面内の高
密度 NCガスに衝突してすぐに反射する．この反射によ
り蒸発・凝縮が起きにくくなり、蒸発係数・凝縮係数が
低下する．

Fig. 6: Reflecting position of vapor. Comparison of
Case 1 and Case 8.

5. 結言
EVDSMC法を用い，2成分系の気液平衡状態において

蒸気の蒸発・凝縮に与えるNCガスの影響を調べた．NC
ガスが高密度になるほど，蒸気の蒸発・凝縮は起きにく
くなり蒸発係数・凝縮係数は低下した．またその理由は
蒸気が気液界面内の NCガスに衝突するためだというこ
とがわかった．
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