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Résumé — Le traitement théorique du transfert de gaz parfait sous un gradient de pression et en régime
de Knudsen a abouti à la définition d’une quantité appelée « fraction des particules transmises ». Cette
quantité définit la partie diffusée des particules par rapport au nombre total de particules qui entrent dans
la voie de diffusion. Un capillaire défini par un tube cylindrique dont l’axe central est perpendiculaire à
l’entrée ou à la sortie a été considéré comme la voie de diffusion (Configuration 1). Puis, la diffusion
d’un gaz parfait en régime de Knudsen dans un tel tube a été simulée par une méthode de Monte-Carlo.
La validité de la simulation a été déduite de la proximité des valeurs théoriques de fraction transmise avec
celles obtenues par la simulation. Suite à cette validation, la diffusion de gaz parfait en régime 
de Knudsen a été simulée dans un tube cylindrique à sections d’entrée et de sortie obliques
(Configuration 2). A partir des résultats de la simulation pour la configuration 2,  le facteur de tortuosité
pour cette configuration a été obtenu.

Abstract — Simulation of Gas Diffusion in Capillaries in Knudsen’s Regime — Consideration of
ideal gas diffusion under a pressure gradient and in Knudsen regime conducted to the definition of a
parameter called the transported gas fraction. This fraction defines the ratio of the diffused particles to
the total amount of gas entering into the diffusion path. A capillary defined by a cylindrical tube whose
axis is perpendicular to the inlet or outlet (Configuration 1) was considered as the diffusion path and
then the computer simulation of gas diffusion in Knudsen regime was carried out by a Monte-Carlo
method. Good agreement between simulation and theoretical formulation for the transported gas fraction
confirms the validity of the simulation. Following this agreement, the Knudsen diffusion in the cylindrical
tube with oblique inlet or outlet (Configuration 2) was simulated. Using the simulation results for the
configuration 2, the tortuosity factor for this configuration was obtained.
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LISTE DES SYMBOLES

C concentration de gaz 

DK coefficient de la diffusion de Knudsen 
f fraction des particules diffusées

J flux de gaz 

K0 paramètre caractéristique de voie de diffusion (m)

k Boltzmann’s constant 

L distance horizontale parallèle au gradient de pression
macroscopique (m)

m masse de particule (kg)

P pression de gaz

p nombre des particules diffusées
q nombre des particules non diffusées
r rayon de tube (m)
T température absolue (K)

vitesse moyenne des particules de gaz
x, y, z repère orthogonal
τ facteur de tortuosité
ω angle définissant la configuration 2

INTRODUCTION

La diffusion des gaz dans un milieu poreux est une étape
majeure de plusieurs processus chimiques comme la réduc-
tion des minéraux oxydes par des gaz, les réactions hétéro-
gènes, la séparation des différents isotopes d’un élément, etc.
[1]. Il est donc important d’avoir une prévision de la quantité
de gaz diffusé en milieu poreux qui soit une fonction non
seulement des paramètres de gaz mais aussi de la structure
poreuse. En fait, selon les paramètres du gaz et de la structure
poreuse, on peut diviser le transfert de gaz en deux catégories
importants. Il s’agit de la diffusion en régime de Knudsen et
en régime ordinaire. En régime de Knudsen, le transfert de
gaz est contrôlé par les collisions successives des particules
avec la paroi de la voie de diffusion. Autrement dit, le phéno-
mène des collisions des particules les unes avec les autres
n’est pas le processus dominant dans le transfert de gaz. En
revanche, le régime de transfert ordinaire s’établit quand les
particules de gaz se déplacent essentiellement par les 
nombreuses collisions entre elles-mêmes et non par leurs 
collisions avec la paroi de la voie de diffusion. Si le rapport
du rayon de la voie au libre parcours moyen des particules est
inférieur à 0,1, le mécanisme de transfert de Knudsen est
dominant. Dans le cas où ce rapport est supérieur à 10, c’est
le mécanisme ordinaire, qui prévaut. Pour les valeurs de ce
rapport comprises entre 0,1 et 10, les deux mécanismes
contrôlent le transfert de gaz [2]. 

L’étude de la diffusion des gaz dans les milieux poreux,
n’est pas très simple pour deux raisons. D’abord le mouve-
ment des particules a une nature complètement aléatoire et
deuxièmement la structure poreuse est très complexe. Le
développement des ordinateurs à forte puissance et la possi-
bilité de substitution de la structure poreuse par des modèles
simplifiés ont permis la simulation de ce phénomène par
ordinateur [3-6]. Récemment, une simulation de la diffusion
en régime ordinaire dans les tubes cylindriques à différentes
configurations a été réalisé dont les résultats ont été compa-
rés avec les résultats théoriques [7, 8]. Dans le travail actuel,
la diffusion en régime de Knudsen et la procédure de simu-
lation sont expliquées en considérant un tube cylindrique
comme la voie de diffusion. Ensuite, les résultats de 
simulation pour les tubes à différentes configurations sont
présentés et discutés.

1 DIFFUSION DE GAZ EN RÉGIME DE KNUDSEN

1.1 Tube cylindrique de la configuration 1

La figure 1 montre un gradient de la pression du gaz parfait
dans un tube cylindrique. Le gradient de pression est sur la
direction horizontale z qui est parallèle à l’axe central du
tube. Autrement dit, l’entrée ou la sortie du tube est perpendi-
culaire à l’axe du tube. Désormais, nous qualifierons cette
configuration de  « configuration 1 ». Le gaz se déplace sous
l’effet du gradient de pression c’est-à-dire de la pression P1 à
la pression nulle. On peut considérer que les particules se
déplacent essentiellement par leurs collisions successives
avec la paroi du tube. Autrement dit, la particule entre en col-
lision avec la paroi du tube avant de parcourir son libre par-
cours moyen complet. Après la collision, la particule est
absorbée sur la surface de la paroi et réfléchie avec un angle
aléatoire de la paroi. Nous pouvons imaginer l’établissement
de ces conditions dans un domaine de pression très basse en
considérant un tube donné ou dans le cas d’un tube à rayon
très petit devant le libre parcours moyen  des particules.

Le transfert de gaz sous un tel gradient de pression et par
le mécanisme de collisions avec la paroi peut être formulé
par la première loi de Fick :

(1)

J est le flux de diffusion décrivant le nombre des particules
traversant la section unitaire perpendiculaire à l’axe z pendant
l’unité de temps. DK est le coefficient de diffusion de Knudsen
et C est la concentration de gaz dans le tube en fonction de z.
On a déjà défini DK par la fonction suivante [9] :
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Figure 1

Illustration schématique d’une porosité cylindrique dans
laquelle un gaz parfait est transféré sous son gradient
horizontal de pression.

Schematical illustration of a cylindrical pore in which an
ideal gas is transferred under a horizontal pressure gradient.

où est la vitesse moyenne des particules et K0 avec la
dimension d’une longueur, est un paramètre caractéristique
du milieu dans lequel le gaz se transfère. Dans le cas d’un
tube dont la demi-longueur (L′ ) est beaucoup plus grande
que son rayon (r) i.e. L′>> r, et dans les conditions où le libre
parcours moyen des particules est très grand (tend vers 
l’infini), le coefficient de diffusion suivant est proposé [10] :

(3)

Dans le cas d’un tube de longueur infinie, nous aurons :

(4)

Cette formulation équivaut à celle présentée par Knudsen
pour la première fois [11]. Ainsi :

(5)

(6)

où L est la longueur du tube (fig. 1). dans l’équation 2 est
écrit sous la forme suivante [12] :

(7)

où k, m et T sont la constante de Boltzmann, la masse de la
particule et la température absolue, respectivement. En 
appliquant la loi des gaz parfaits, l’équation 1 peut être rem-
placée par :

(8)

En régime permanent, J est constant ce qui prouve 
l’existence d’un gradient linéaire de pression suivant l’axe z.
Nous aurons donc :

(9)

Il est évident qu’en raison de la nature aléatoire de ce
transfert, toutes les particules qui entrent dans le tube de la
pression P1 (flux entrant) ne sont pas capables de parcourir
toute la longueur du tube. Autrement dit, le flux effectif J est
une fraction (f) du flux entrant. Ce dernier est déterminé

d’après la théorie cinétique des gaz par . Nous
aurons donc :

(10)

Alors :

(11)

K0 est donc égale à :

(12)

Si on applique les équations 5 et/ou 6 dans l’équation 12,
nous aurons respectivement :

(13)

(14)

On appelle désormais f la fraction des particules trans-
mises ou diffusées. Ce traitement permet donc d’obtenir K0
par f et ensuite DK en appliquant l’équation 2. Ainsi, le flux
de gaz dans le milieu considéré sera calculable. L’idée de
trouver le paramètre f par la simulation numérique est donc
exploitable.

1.2 Tube cylindrique de la configuration 2

Considérons encore le transfert du gaz parfait en régime de
Knudsen dans un milieu poreux avec des tubes cylindriques.
Ce transfert est provoqué par le gradient horizontal de pres-
sion sur la distance L parallèle à l’axe z (fig. 2). A part le tube
de la configuration 1 montré sur la figure 2,  nous pouvons
considérer un autre tube cylindrique comme voie de transfert.
Ce tube est distingué cette fois par ses sections d’entrée et de
sortie obliques. Autrement dit, les sections d’entrée et de 
sortie ne sont plus à angle droit avec l’axe du tube et les 
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particules, pour un parcours horizontal effective de longueur
L, doivent parcourir une distance supérieure à L. Désormais,
nous qualifierons cette configuration de « configuration 2 ».
Cette configuration peut être caractérisée par l’angle ω défini
entre l’axe central du tube et l’axe z. Cet angle est présenté
dans la figure 2 et il caractérise l’écart entre les deux configu-
rations, sachant que ω = 0 définit la configuration 1. La confi-
guration 2 nous intéresse car dans l’étude des milieux poreux
et des phénomènes voisins, il est très courant de remplacer le
milieu poreux par un modèle plus simple. L’un de ces
modèles est par exemple le modèle avec connexion des tubes
cylindriques aux deux configurations [13]. Ceci explique le
choix de la  configuration 2 pour la suite de cette étude.

Comme mentionné précédemment, pour une diffusion
effective sur une distance L parallèle à l’axe z, mais dans le
tube de la configuration 2, les particules doivent parcourir une
distance supérieure à L. Alors, le passage de la configuration 1
à la configuration 2 est équivalent à un allongement du tube de
la configuration 1. La question importante est comment traiter
mathématiquement le transfert des particules dans la configu-
ration 2 ? Il est évident que les équations 1 et 2 
considèrent le cas d’un tube horizontal pour lequel le gradient
horizontal de pression est déterminé sur sa longueur réelle tan-
dis que dans la configuration 2, la distance horizontale et effec-
tive sur laquelle le gradient de pression est établi (L) est diffé-
rente de la longueur réelle de la configuration 2. Alors, en
considérant toujours le même gradient horizontal de pression
dans l’équation 1, nous devons appliquer un coefficient de dif-
fusion inférieur pour le cas de la configuration 2 en raison de
l’allongement du parcours par rapport à la configuration 1. Un
coefficient de diffusion inférieur est déterminé en considérant
un facteur τ appelé le facteur de tortuosité. Ainsi, le coefficient
de diffusion donné par l’équation 2 se transforme suivant
l’équation ci-dessous pour le cas de la configuration 2 [9] : 

(15)

où DK,C2 est le coefficient de diffusion dans la configuration
2. Le facteur de tortuosité (τ) est évidemment supérieur à 1. Il
faut remarquer que l’équation (15) s’écrit en considérant un
tube de la configuration 2 avec le même rayon que le tube de 

la configuration 1. Si on note dans l’équation 15 comme
K0,C2, on peut écrire :

(16)

On peut également appliquer la démarche à partir de
l’équation 3 jusqu’à l’équation 8 afin d’obtenir la fraction 
des particules transmises dans la configuration 2 que l’on
appelle f ′:

(17)

Figure 2

Tubes cylindriques des deux configurations en deux
dimensions.

Two configurations of cylindrical tube shown in two
dimensions.

ou :

(18)

ou :

(19)

La comparaison des équations 12 et 19 donne :

(20)

Ainsi, f et f ′ obtenus par la simulation peuvent être utilisés
pour déterminer le facteur de tortuosité de la configuration 2.
Il faut remarquer que f est identique à f ′ à ω = 0 i.e. f ′ω=0 .

2 PROCÉDURE DE SIMULATION

Il est évident que lors du transfert de gaz dans une voie 
soumise à un gradient de pression (de P1 à zéro), des 
particules entrent en grand nombre sous la pression P1 et se
déplacent simultanément dans la voie (fig. 3). Comme on l’a
dit précédemment, les particules se déplacent par les colli-
sions aléatoires avec la paroi en régime de Knudsen. Alors,
on peut imaginer qu’une partie des particules réussit à sortir
du tube et le reste, en franchissant partiellement la longueur
du tube, puis en sortant par l’entrée du tube, retournent à la
source de pression. La fraction des particules transmises est
en fait le rapport de la partie diffusée au nombre total des 
particules entrant dans le tube. Il est évident que la simulation
par ordinateur n’impose pas de décrire simultanément le
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mouvement d’un grand nombre de particules. Par contre, il
est possible d’élaborer un programme informatique décrivant
le déplacement d’une seule particule dans la voie considérée
et d’exécuter ce programme plusieurs fois. Ainsi, à chaque
exécution, le déplacement d’une particule est simulé. La frac-
tion des particules transmises est donc calculable après un
grand nombre d’exécutions du programme informatique.

Après cette introduction, il faudrait expliquer le programme
et la procédure de simulation. Comme mentionné précédem-
ment, nous devons définir tout d’abord la voie de diffusion.
Dans ce travail, deux tubes cylindriques aux configurations 1 et
2 sont considérés comme les voies de diffusion.

2.1 Simulation pour le tube de la configuration 1 

Considérons la diffusion d’un gaz parfait pur sous un gra-
dient de pression entre P1 et 0 dans le tube de la configura-
tion 1 avec rayon r et longueur L allongé parallèle à l’axe z
(fig. 3). Supposons l’entrée du tube est placée à une coordon-
née z, par exemple z = d. Dans la suite, l’entrée d’une 
particule de la pression P1 à l’intérieur du tube ainsi que son
mouvement dans ce tube par les collisions successives avec
la paroi seront décrits. 

La figure 4 illustre l’entrée de la particule à l’intérieur du
tube. Pour cela, un point N est sélectionné d’une façon aléa-
toire sur la surface circulaire de l’entrée. Ainsi, le point E est
situé sur le plan xy aux mêmes coordonnées x et y que le
point N. Si on choisit encore d’une manière aléatoire le point
M placé sur le plan xy, on peut dire que la direction aléatoire

définit la direction de l’entrée de particule dans le tube.
Pour déterminer aléatoirement le point M, deux angles 

aléatoires θ et β sont sélectionnés. L’angle θ, une valeur à 

probabilité égale entre 0 et , définit l’angle entre et  

(F est placé sur le plan xy à la même coordonnée x que 
N ou E). β, une valeur encore à probabilité égale entre 0 et 2π,
définit donc la rotation de F autour de E dans le plan xy. Ainsi,
deux points de la direction ont les coordonnées suivantes :

(21)

Le vecteur , direction aléatoire de l’entrée de parti-
cule, est donc connu. Il sera donc possible de trouver le point
d’intersection de avec le tube. Maintenant, considérons
que le point d’intersection est déterminé et que la particule
doit se séparer de la paroi encore d’une manière aléatoire.
Considérons la figure 5 pour formuler cette étape. Le dernier
point d’intersection de la particule est montré par le point V
sur cette figure. Les coordonnées du point V sont xv, yv, et zv. 

Les points ci-dessous sont nécessaires pour définir la
direction aléatoire de la séparation de particule ( ).

• Deux rayons perpendiculaires de la section circulaire du
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Figure 5

Choix de la direction aléatoire de la séparation de particule
( ) située au point V de la paroi.

Selection of a random direction ( ) for the separation of
the particle located at point V of the tube wall.

• Deux angles γ et ε sont définis d’une façon aléatoire. γ est

compris entre 0 et . La probabilité de cet angle suit une 

fonction en cosinus à cause de l’existence des rugosités
même à l’échelle microscopique [9]. Par ε, une valeur
aléatoire à probabilité égale entre 0 et 2π est choisie. Ces
angles sont représentés sur la figure 5. On remarque que
par γ une surface conique avec l’axe est définie et
qu’une génératrice de cette surface est choisie par ε.   

Ainsi, les coordonnées du point W dans le plan Q (Q contient
et est perpendiculaire à ) sont :

(22)

où, xc, yc sont les coordonnées x et y du centre de tube, 
respectivement. Connaissant les coordonnées du point V, on
peut obtenir l’équation de pour déterminer le nouveau
point d’intersection de la particule avec la paroi du tube. Il est
évident que ce calcul peut être répété pour trouver les points
successifs d’intersection. À la fin de chaque calcul, on peut
vérifier si le calcul doit se répéter dans le cas où la coordon-
née z de l’intersection est comprise entre d et (L + d) où L est
la longueur du tube, ou si le calcul doit s’arrêter pour la 
particule considérée quand cette coordonnée est inférieure à d
ou supérieure à (L + d). Ainsi, nous pouvons simuler le mou-
vement d’un grand nombre de particules par une exécution
volumineuse du programme informatique. Enfin, nous
aurons deux nombres, l’un est le nombre des particules ayant
pu diffuser sur toute la longueur du tube (p) et le nombre des
particules qui sont retournées à la source de pression après 

avoir partiellement diffusé dans le tube (q). Il est évident que
la fraction des particules transmises est calcu par :

(23)

2.2 Simulation pour le tube de la configuration 2

Les principes respectés pour la configuration 1 ont été 
développés pour simuler le mouvement des particules dans le
tube de la configuration 2. Ainsi, le facteur f ′ est calculé.

3 RÉSULTATS ET DISCUSSION 

3.1 Configuration 1

Dans cette partie, nous allons présenter les résultats de la
simulation pour le tube de la configuration 1. Il faut remar-
quer qu’à chaque simulation, le déplacement d’un nombre
total des particules égale à 100 000 a été simulé. Le résultat
de la répétition du programme est relativement stable pour ce
nombre de particules, voire pour un nombre inférieur. Ce
point est illustré sur la figure 6 pour une valeur arbitraire de
r/L égale à 0,01. On constate que la différence entre les
valeurs maximum et minimum de f obtenues par six exécu-
tions du programme, peut être ignorée pour un nombre total
de particules égale à 100 000.

Figure 6

Convergence des résultats de simulation quand le nombre
total des particules utilisé pour la simulation tend vers 
100 000. Les cercles et les carrés montrent les valeurs
maximum et minimum de f respectivement, obtenues par six
exécutions du programme.

Convergence of the simulation results when the total particle
number used for simulation tends toward 100 000. Circles
and squares show the max. and min. values of f respectively
obtained from six runs of the program.
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Le choix du nombre des particules modélisées permet par
la suite de lancer les simulations. Les résultats obtenus en
accord avec la formulation présentée, sont fonctions seule-
ment de (r/L). Ainsi, dans la figure 7, le paramètre f prove-
nant de la simulation est représenté par des cercles en fonc-
tion de (r/L). La courbe en trait plein résulte de l’application
de l’équation 13. Comme cette équation est de degré deux
par rapport à (r/L), elle diminue après son point de maximum
à r/L = 1/3. Il faut remarquer que cette équation est valide
dans le domaine des r/L très petits. En conséquence, il se
peut qu’on ne puisse pas qualifier de positive la proximité
des deux résultats dans le domaine de grand (r/L), proche de
r/L = 1/3, car le mouvement des particules ne serait pas
contrôlé par les collisions successives des particules avec la
paroi dans ce domaine. Le plus important est la proximité des
deux résultats aux petites valeurs de (r/L). Nous pouvons
constater la validité des résultats dans le domaine de (r/L)
inférieur à 0,03 où le nombre moyen de collisions par parti-
cule est élevé. Le nombre moyen de collisions par particule,
illustré par la figure 8, est calculé en divisant le nombre total
des collisions avec la paroi par le nombre total de particules
considérées pour chaque exécution. 

3.2 Configuration 2

Dans cette partie, les résultats de la simulation pour un tube
de la configuration 2 sont analysés. Nous nous intéressons à
la variation de la fraction des particules transmises (f′) ainsi
qu’au facteur de tortuosité en fonction de l’angle ω. Le
tableau 1 synthétise ces variations pour une valeur arbitraire

de r/L égale à 0,01. Il faudrait préciser que la valeur de τ
citée dans ce tableau est obtenue par l’application de l’équa-
tion 20 dont le paramètre f est la valeur de f′ à ω = 0 
(f′ω=0) i.e. :

(24)

Dans le cas de r/L = 0,01,  f′ω=0 est égale à 0,04027.
Il faut aussi noter que le nombre total des particules pour

obtenir chaque résultat du tableau 1 est de 100 000. En outre,
il est très probable que la valeur de τ dans le domaine de
grand ω ne soit pas très fiable. À partir des résultats présentés
dans le tableau 1, il est donc possible d’approcher τ(ω) par
l’expression suivante :

(25)

où ω est en degré. Les carrés dans la figure 9 sont les valeurs
déjà présentées dans le tableau 1 et on peut constater que la
courbe obtenue du lissage i.e. l’équation 25, passe bien sur
les carrés. La figure 9 montre aussi les valeurs du facteur de
tortuosité obtenues par la simulation pour la configuration 2 à
r/L = 0,02 (les cercles) qui sont logiquement très proches des
carrés ou de la courbe de lissage. Si dans une démarche
inverse, on met l’équation 25 dans 24, on peut obtenir l’équa-
tion dite de lissage pour f′ i.e. f′(ω):   
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Figure 7

f comme fonction de r/L.
Points : les résultats de la simulation. Courbe : l’équation 13.

f as a function of r/L.
Points: Simulation results. Solid curve: Equation 13.

Figure 8

Nombre moyen de collisions avec la paroi obtenu par la
simulation.

Average number of particle collisions with the tube wall
obtained from simulation.
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TABLEAU 1

Variation de f ′ et de τ avec l’angle ω

Variation of f ′ and τ with respect to ω

ω (degré) f ′ (simulation) τ

0 0,04027 1,00

5 0,02948 1,37

10 0,02582 1,56

15 0,02276 1,77

20 0,02015 2,00

25 0,01764 2,28

30 0,01596 2,52

35 0,01433 2,81

40 0,01166 3,45

45 0,01009 3,99

50 0,00784 5,14

55 0,00594 6,78

60 0,00464 8,68

65 0,00313 12,87

70 0,00244 16,50

75 0,00134 30,05

80 0,00068 59,22

85 0,00017 236,88

88 0,00012 335,58

Nous attendons évidemment à ce que la courbe obtenue de la
fonction (26) soit très proche des valeurs obtenues de la
simulation et présentées dans le tableau 1. La figure 10
confirme bien ce point.

Ainsi, pour un tube avec r/L quelconque, on peut écrire :

(27)

CONCLUSION

Le transfert de gaz parfait pur dans un capillaire défini par un
tube cylindrique, a été simulé en considérant le mécanisme
de transfert de Knudsen sous un gradient horizontal de pres-
sion. Deux configurations pour le tube ont été considérées.
La configuration 1 correspond à un tube parallèle au gradient
horizontal de pression. La configuration 2 correspond au tube
dont les sections d’entrée et de sortie sont obliques. Dans le
cas de la configuration 1, le résultat de la simulation pour un
rapport très petit du rayon à la longueur correspond bien au
calcul théorique présenté précédemment. La validité de la
simulation pour la configuration 1 justifie celle d’un tube de
la configuration 2. Les résultats obtenus à ce stade permettent
d’estimer la variation du facteur de tortuosité du tube de la
configuration 2 évidemment selon le mécanisme de transfert
en régime de Knudsen. Finalement, il est remarquable que ce
travail puisse se développer pour la simulation du transfert
dans un milieu poreux dont la structure poreuse est définie
par un réseau des tubes de la configuration 2.
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Figure 9

Variation de τ en fonction de ω. Carrés : τ cité dans le tableau 1.
Courbe : l’équation 25. Cercles : τ obtenu par la simulation
pour r/L = 0,02.

Variation of τ with respect to ω. Squares: τ given by Table 1.
Curve: Equation 25. Circles: τ obtained from simulation for
r/L = 0.02. 

Figure 10

Variation de la fraction des particules transmises pour la
configuration 2 en fonction de ω (r/L = 0,01). Carrés : les
résultats de la simulation (tableau 1). Courbe : l’équation 26.

Variation of the transported gas fraction for the
configuration 2 as a function of ω (r/L = 0.01). Squares:
Simulation results (Tab. 1). Curve: Equation 26.
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