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Abstract 

Flame onset and propagation within hydrogen premixed gas mixture are numerically investigated in an 
rectangular enclosure. A detailed chemistry for hydrogen reaction is applied to anticipate the thermochemical 
behavior of intermediate species appropriately. To facilitate computation, 10 species and 16 elementary 
reaction steps for hydrogen combustion are taken into account. On the basis of 30 % of hydrogen 
concentration in hydrogen-air mixture, the effects of position and quantity of ignition sources on the flame 
evolution are analyzed. From the simulation results, the means that can lessen the possible hazard caused by 
flame propagation are suggested. 

기호설명 
 

Cp 정압비열 
Dkl 확산계수 
fj 외력 
g 중력가속도 
h 엔탈피 
p 압력 
R 기체상수 
t 시간 
T 온도 
ui 속도 

kV~  확산속도 
Wk 분자량 
xi 공간 좌표 
Yk 화학종 

 
그리스 문자 
Φ 소산함수 
ϕ 기울임각 (= 0°) 
λ 열전도계수 
µ 점성계수 
ρ 밀도 
σij 응력텐서 
ωk 반응율 

1. 서 론 

예혼합상태의 연료와 산화제는 전기적인 스파
크, 점화 플러그 또는 가열된 벽면 등의 외부적
인 에너지가 가해질 때 혼합물의 열물리적인 성
질을 지배하는 대류 및 확산 등의 이동현상과 열
화학적 측면인 연료의 연소현상이 유발되면서 이 
두 가지 요소의 상호작용이 강하게 연관된다. 그 
상호작용이 폭연(deflagration)이나 폭굉(detonation)
의 필요한 요건을 갖출 수 있느냐 하는 문제는 
외부에서 주어지는 에너지의 강도, 지속도 및 양
적인 요소 등에 의해 결정된다. 또한 연소현상은 
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외부요건에 못지않게 혼합물의 화학적 성질이나 
초기조건 등과 같은 내부적인 면에 의해서도 많
은 영향을 받는데 그들은 점화지연시간(ignition 
delay)과 연료의 그램당 열 방출량 등을 결정하기 
때문이다. 따라서 연소현상은 특정한 연료와 산
화제가 결합된 상태에서 일어나는 복합적인 현상
으로 이동현상(transport phenomena)과 흔히 잘 알
려져 있지 않은 화학적 인자들에 의해 강하게 지
배받는다. 
이론적으로는 세부적인 수치적 시뮬레이션을 

통해 연소현상을 연구하는 것이 가능하지만 계산
량이 매우 많은 여러 가지 화학종의 다차원 비정
상상태의 계산을 필요로 하므로, 실제로는 단순
화시킨 몇 가지 제한된 경우에 한하여 연구가 진
행되어져왔다. 또한 지배방적식의 다차원 해를 
얻기 위한 복잡성이나 비용에 못지않게 화학반응
을 기술하는 많은 수의 상미방 방정식을 적분해
야 하는 것도 까다로운 문제이다. 후자의 문제는 
대부분의 경우에 있어 실제적으로 계산하는데 필
요로 하는 화학반응의 모델을 갖고 있지 못하다
는 데 더욱 문제의 어려움이 있다. 그러나 수소
의 경우는 구체적인 화학반응기구가 비교적 잘 
알려져 있으므로 그 같은 어려움은 비교적 덜하
다. 
점화현상 및 화염전파에 관련된 성질들은 실

험적인 방법뿐 아니라 이론적으로도 적지않은 연
구들이 행해졌다. Lewis and Von Elbe(1)는 전기적인 
스파크를 점화원으로 하여 점화현상에 대해 광범
위한 자료를 제시하고 있으며, Merzhanov(2)는 평
면 슬랩, 실린더와 구형에 대해 온점에 의한 열
폭발이 일어나는 임계조건을 수치적으로 계산하
였다. Dixon-Lewis and Shepherd(3)는 시간에 따른 
변화를 고려한 화염 모델을 채용해서 초기 자유
기(radical) 농도의 변화와 초기 점화원의 기하학
적 변화에 따른 영향을 연구했는데, 균일하게 예
혼합되어 있는 60 % 수소-공기 혼합물에서 에너
지가 수소원자의 자유기 형태와 온도의 형태로 
저장 되어 있는 경우로서, 수소 원자 자유기 형
태의 에너지가 화염을 생성하는데 있어 보다 효
과적임을 보여주고 있다. 
한편 Xiong and Law(4)는 정상상태 모델을 섭동 

기법(perturbation technique)을 써서 가연 개스를 
점화시킬 수 있는 온점의 임계 크기와 온도를 예
측하였다. 가열된 벽면에 형성된 경계층에서의 
점화현상에 대해서는 Cairnie et al.(5)이 연구하였는
데 이들은 자연대류 경계층 흐름에서 연료-공기 
혼합물의 점화에 대한 상세한 고찰이 가능한 실

험적 기술을 제시하고 후류쪽의 온도장을 수학적 
모델에서 얻은 결과와 비교하면서 점화현상에 대
한 그 모델이 비실제적임을 보여주었다. 그들은 
이것이 연료의 산화과정을 종래의 많은 연구에서
와 같이 간단한 단단(one-step) 반응으로 반응기
구를 가정한 까닭이라고 지적하면서 보다 상세하
고 실제에 가까운 다단(multi-step) 화학반응모델
의 필요성에 대해 언급하고 있다. 
앞서 기술한 바와 같이 연소는 물리적 측면과 

열화학적 측면이 연계되는 매우 복잡한 현상이며, 
대부분의 경우에 있어 과도한 가열과정에 의해 
촉발되는 본질적으로 비정상적인 현상이다. 그러
므로 임의의 연소현상을 예측하거나 이해하려면 
상세한 화학반응기구가 알려져 있어야만 한다. 
그러나 유감스럽게도 짧은 시간 동안에 화학종의 
농도를 측정한다는 것은 매우 어려운 일이며 위
험한 일이기도 하다. 따라서 이제까지의 많은 연
구들이 거시적으로 아레니우스 형태(Arrhenius 
type)의 화학반응으로 간단화해서 계산할 뿐이었
다. 한편, Kumar(6)는 수소를 다단반응의 화학반응 
모델로 계산하여 실험결과와 비교하였으나 단순
히 점화모델을 제시하는데 그쳤다. 
수소는 기존의 탄화수소계 연료와 달리 매우 

가볍고 확산이 빠름으로 인해 다른 연료들이 내
포하지 않은 커다란 폭발과 손상을 초래할 수 있
는 사고의 위험성을 지니고 있다. 본 연구에서는 
수소와 공기의 예혼합기체가 고온의 벽면으로 모
사된 점화원(ignition source)에 노출되어 있는 경
우의 점화 및 화염전파 문제를 2 차원 비정상 상
태로 예측한다. 이를 위해 계산에서 가정하는 점
화원의 위치 및 수량을 변수로 하여 수치해석적
으로 화염의 공간적 거동을 고찰함으로써, 불의
의 사고 발생시 화염의 생성과 진행에 따른 인적 
⋅ 물적 손실의 최소화를 기하기 위해 반드시 필
요한 화염 거동예측의 기초 자료를 제공하고자 
한다. 

2. 이론 모델 

2.1 지배방정식 
직교 좌표계에서 화학 반응 유동장에 대한 2

차원 비정상 N-S 방정식 및 화학적 보존 방정식
은 다음과 같다. 
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momentum equation 
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여기서 확산속도는 Fick's Law를 따른다. 
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species conservation equation 
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equation of state for ideal gas 

 TRp u ρ=  (6) 

where i, j = x, y; k = chemical species 
식 (2)의 fj는 중력에 의한 외력이며 σij는 응력 

텐서이고, 식 (3)의 Φ는 소산함수항으로 각각 다
음과 같은 식으로 표현된다. 
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엔탈피 및 기체상수는 각각 다음과 같이 정의
된다. 

enthalpy 
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gas constant 
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2.2 열역학 및 이송 모델 
각 화학종의 질량분율이 변하므로 혼합기체의 

물성치는 이같은 영향을 고려해주어야 한다. 

2.2.1 정압비열 
정압비열은 온도의 다항식으로 나타내진다. 

 4
i,5

3
i,4
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i,3i,2i,1

u

i,p TaTaTaTaa
R
C

++++=  (12) 

계수들은 300 K 에서 5000 K 까지 범위의 온도
에 대해 나와 있는 McBride et al.(7)의 열역학 테이
블을 이용했다. 

2.2.2 열전도 및 확산계수 
다종의 화학종이 고려되는 자연점화에 있어 

각 화학종들의 열전도 계수 및 확산계수 등은 이
동현상을 지배하는 중요한 요소이며, 계산에서 
많은 시간을 요구하는 부분이다. 통상적으로 그 
계수들은 실험적으로 구하기는 어렵고 분자운동
론에서 유도된 식에 의해 구해지는데 그들의 지
배방정식은 매우 복잡하다. 본 연구에서는 화염
의 모델링에 Warnatz(8)가 이용했던 식이 사용된
다. 

2.3 화학모델 
연소현상에서 물리적 조건과 더불어 중요한 

요소중의 하나인 열화학적(thermochemical) 정보
는 다단반응 모델에서는 iw& 를 매개로 하여 지배
방정식에 전달된다. 그 열화학적 정보는 주목하
는 각도에 따라 두 가지로 대별된다. 
첫째로, 본 연구와 같이 고온의 점화원으로부

터 제공되는 열은 전도에 의해 전달되는 경우로 
그 에너지의 공급에 따라 예혼합물은 가능한 여
러 가지 반응들 중에서 활성화 에너지(activation 
energy)가 낮은 것부터 반응이 시작된다. 그 반응
들의 결과로 열이 생성되면, 점화원에서 주어지
는 외부 에너지원과 더불어 점점 에너지가 증대
되고 결국에는 연쇄반응을 매개하는 반응이 일어
나 매우 짧은 시간에 많은 발열반응이 일어난다. 
결과적으로 그들로부터 나오는 막대한 양

( iih ω∑ )의 에너지로 인해 연소가 이루어진다고 

보는 것이 열화학적 측면에 중점을 둔 입장이며 
또한 다단 반응모델의 필요성에 대한 이론적 근
거를 제공하는 해석이다. 
둘째로, 그간의 연구에서 종종 채용하는 단일 

반응모델은 상세한 열화학적 고려보다는 오직 열
의 출입과 전파라는 요소만을 고려하는 입장으로 
열적 이론(thermal theory)의 이론적 근간을 이룬다. 
수소는 탄화수소계 연료보다 단위질량당 매우 

높은 연소열을 낸다. 수소와 산소의 반응은 9 개
의 반응 화학종을 가지고서 28 개 또는 그 이상
의 동시반응이 일어난다고 알려져 있다(Rogers 
and Schexnayder(9)). 그러나 28 개 또는 그 이상의 
화학반응을 유동장과 함께 푼다면 컴퓨터 시간과 
용량면에서 비용이 너무 많이 들어가므로 효율적
이지 못하다. 이러한 이유 때문에 본 연구에서는 
10개의 화학종(H2, O2, N2, H, O, N, OH, HO2, H2O, 
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NO)과 16 개의 기본 반응단계 모델을 채택하며, 
이를 Table 1 에 나타내었다. 또한 화학종의 질량 

변화율 
.

w , 
T
w

.

∂
∂ , 

i

.

Y
w

∂
∂
등은 CHEMKIN 부프로그

램(Kee et al.(10))을 이용하여 구한다. 

3. 수치 해석 

3.1 압축성 SIMPLER 방법 
압축성 형태의 SIMPLER 알고리즘(Karki and 

Patankar(11))은 기존의 SIMPLER 알고리즘

(Patankar(12))과 마찬가지로 두개의 압력 보정식을 
풀어내는 방법으로 첫번째 압력보정식(p-equation)
은 압력과 밀도장을 개선시키고, 두번째 압력 보
정식(p'-equation)은 질량보존을 만족시키기 위해 
속도장을 보정한다. 따라서 언급한 방법에 의거
해 운동량 보존식과 두개의 압력보정식 및 여타
의 보존방정식들을 다음의 반복과정을 거쳐 계산
한다. 

(i) 상태방정식을 이용하여 현재 계산된 온도와 
압력으로 밀도를 계산한다. 

(ii) 운동량 방정식의 계수들을 계산된 종속변
수들로써 계산한다. 

(iii) p-방정식을 계산하여 현존하는 압력장을 
보정한다. 

(iv) 보정된 압력으로 운동량 방정식을 풀어서 
속도장을 구해낸다. 이 때 구한 속도는 질량 보
존식을 만족시키지 못한다. 

(v) p'-방정식을 계산하여 유량과 속도장을 보정
한다. 이 때 압력은 보정하지 않는다. 

(vi) 에너지를 비롯한 다른 종속변수들을 계산
하고 필요에 따라 에너지로부터 온도를 구해낸다. 

(vii) (i)-(vi)의 과정을 수렴할 때까지 반복 계산
한다. 

(viii) 다음 시간대로 시간을 증분시킨다. 

3.2 계산 모델 및 계산 조건 
본 연구에서 사용된 모델은 0.1m × 0.1m 의 2

차원 밀폐 직각 공동으로 초기에 일정한 온도
(900 K)의 균일한 수소와 공기의 혼합물이 공동
내부에 존재하고, 계산조건에 따라 1000 K 의 고
온 표면으로 모사된 점화원이 존재한다. 계산 시
간의 단축을 위해 초기 수소와 공기 혼합물의 온
도를 900 K 로 주었으며 이는 정성적인 영향을 
평가하는 계산이므로 적절한 가정이라 사료된다. 
물체 표면에서는 단열조건과 점성으로 인한 유동 
부착조건을 적용하였고 압력과 각 질량분율의 구
배는 0 으로 가정하였다. 공동내부의 초기압력은 
대기압(100 kPa)로 가정하였다. 
연소현상을 기술하는 지배방정식들은 취급하

기가 매우 까다로우며(stiff), 완전한 화염의 생성 
후 계산 과정은 고도의 수치적 기법을 요하는 동
시에 수치적 불안정성을 발생시키기 때문에 해를 
구하기 위해 어느 정도 이상으로 시간 증분을 주
기는 어렵다. 따라서 적절한 검증 계산 후 시간 
증분은 10-6 sec로 하였고 격자수는 41 × 41의 조
합으로부터 계산을 수행했다. 

4. 결과 및 검토 

30 %의 수소 몰농도(0.00291의 수소 질량분율)
를 기본으로 하여 주어진 초기조건 및 경계조건 
하에서 점화원의 위치와 수량을 변화시켜가며 각
각의 화학반응모델을 채용한 지배방정식의 계산
을 수행하였다. 

Fig. 1 (a)는 상단 중앙에 점화원이 위치하는 경
우이고 Fig. 1 (b)는 좌측 상단에 점화원이 위치하
는 경우이다. Fig. 1 (a)의 경우 상단 중앙으로부터 
화염이 생성되어 반구 형태로 화염이 진행됨을 
보여준다. Fig. 1 (b)의 수소 반응율 선도 역시 그 
같은 현상을 잘 모사한다. 그러나 점화원의 위치
적 차이로 인해 사분구 형태로 화염이 진행됨을 
볼 수 있다. 
여기서 주목해야 할 점은 화염의 기하학적 형

상의 차이이다. 연소반응 진행시 두 경우 모두 
고온의 화염부가 전파됨은 Fig. 1 의 (a)와 (b)의 

Table 1 Rate constants for elementary reactions 
: )RT/Eexp(aTk b −=

No REACTIONS a b E
1 H2 + O2 = 2OH 1.70E+13 0 47780
2 H2 + OH = H2O + H 5.20E+13 0 6500
3 H + O2 = OH + O 1.22E+17 -0.907 16620
4 O + H2 = OH + H 1.80E+10 1 8826
5 H + O2 + M = HO2 + M 2.00E+15 0 -870

H2O / 20./
6 OH + HO2 = H2O + O2 1.20E+13 0 0
7 H + HO2 = 2OH 6.00E+13 0 0
8 O + HO2 = O2 + OH 1.00E+13 0 0
9 2OH = O + H2O 1.70E+06 2.03 -1190

10 H2 + M = 2H + M 2.23E+12 0.5 92600
H2O / 5/

11 O2 + M = 2O + M 1.85E+11 0.5 95560
12 H + OH + M = H2O + M 7.50E+23 -2.6 0

H2O / 20.0/
13 H + HO2 = H2 + O2 1.30E+13 0 0
14 O + N2 = NO + N 1.40E+14 0 75800
15 N + O2 = NO + O 6.40E+09 1 6280
16 OH + N = NO + H 4.00E+13 0 0

*   M stands for the third-body
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수소 반응율 선도에 의해 알 수 있지만, 반응이 
진행되는 동안의 조건은 전혀 다르다. 

Fig. 1 (a)의 경우 반구형의 화염이 공동 중앙부
까지 진행되는데 걸리는 시간은 1.76 × 10-3 초 이
다. 그러나 Fig. 1 (b)의 경우는 사분구 형태의 화
염이 중앙부까지 전파되는데 걸리는 시간이 그보
다 짧은 1.565 × 10-3 초이다. 즉 화염전파 속도는 
점화원이 좌측 벽면에 존재하는 경우가 더 빠르
다. 이는 화염대의 기하학적인 형상의 차이로 인
해 점화원이 좌측 벽면에 존재하는 경우가 압력 
축적(pressure build-up)이 더 빨리 일어나고, 따라
서 화염대를 전파시키는 구동력인 압력변화가 더 
커지게 된다. 따라서 압력의 증가로 인해 반응은 

더 빨리 일어나게 되고 그와 더불어 화염전파는 
더 빨리 진행되게 된다. 이러한 화염전파의 관점
에서 보면 밀폐공간에서 확산 및 대류에 의해 점
화원 부근으로 가연 혼합물이 생성되는 경우 이
러한 기하학적인 형상효과가 나타날 수 있는 모
서리 부위에서 점화원의 발생을 억제하는 것이 
중대한 사고를 방지하는데 효과적일 것이다. 
다음으로 상단 중앙에 1 개의 점화원이 위치

하는 경우와 상단 1/3 과 2/3 지점에 모두 2 개의 
점화원이 위치하는 경우를 비교한다. Fig. 1 (a)는 
상단 중앙으로부터 화염이 생성되어 반구 형태로 
화염이 진행됨을 보여주며 Fig. 1 (c)는 두개의 점
화원으로부터 화염이 생성되어 각기 진행하다 합

 
 

(a) 
 

 
 

(b) 
 

 
 

(c) 
 

Fig. 1 Instantaneous hydrogen reaction rate contour when 1.525, 1.545, 1.565, and 1.580 seconds respectively: (a) top 
center; (b) left side; (c) two points ignition sources 
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쳐져 하나의 형태로 화염이 진행됨을 볼 수 있다. 
여기서 고려해야 할 사안은 점화원의 수량에 

따른 화염전파 현상의 차이이다. 연소반응의 진
행시 두 경우 모두 고온의 화염부가 전파됨은 수
소 반응율 선도에 의해 알 수 있으며, Fig. 1 (a)의 
경우 반구형의 화염이 공동 중앙부까지 진행되는
데 걸리는 시간과 Fig. 1 (c)의 경우 합쳐진 형태
의 화염이 중앙부까지 전파되는데 걸리는 시간은 
거의 동일하다. 그러나 두 경우의 수소 반응율 
선도를 비교해보면 점화원이 2 개 있는 경우가 
반응율이 더 높음을 알 수 있다. 이는 본 연구 
결과에는 제시하지 않았지만 반응율의 주요한 매
개변수인 화염부의 압력변화가 점화원이 하나만 
존재하는 경우에 점화원이 두개 존재하는 경우가 
더 큰 이유에도 관련이 있다. 따라서 사고 방지
를 위해서는 점화원의 수량을 줄이는 것이 당연
하며, 만일의 경우 화염이 발생되어 진행하더라
도 서로 중첩하지 않을 수 있도록 점화원의 발생
을 사전에 조절함이 바람직하다. 

5. 결 론 

수치해석 모델로 선정한 직사각형 밀폐공동 
내부에서 30 %의 수소 몰농도(0.00291의 수소 질
량분율)를 기본으로 하여 주어진 초기조건 및 경
계조건 하에서 점화원의 위치와 수량을 변화시켜
가며 각각의 화학반응모델을 채용한 지배방정식
을 수치해석적으로 해석했다. 
점화원의 위치를 매개변수로 하여 계산을 수

행한 결과, 화염전파의 관점에서 볼 때 밀폐공간
에서 확산 및 대류에 의해 점화원 부근으로 가연 
혼합물이 생성되는 경우 기하학적인 형상효과가 
나타날 수 있는 모서리 부위에서 점화원의 발생
을 억제하는 것이 중대한 사고를 방지하는데 효
과적일 수 있다는 결론을 얻었다. 
한편 점화원의 수량을 변수로 하여 계산한 결

과 점화원이 두개 존재하는 경우 각각의 점화원
에서 화염이 발생하고 각기 진행하다가 화염이 
합쳐지는 현상이 발생하고 이로 인해 화염의 강
도가 점화원이 하나인 경우에 비해 더 강해짐을 
알았다. 따라서 사고 방지를 위해서는 점화원의 
수량을 줄이는 것은 당연하지만 만일의 경우 화
염이 발생되어 진행하더라도 서로 중첩하지 않을 
수 있도록 점화원의 발생 부위을 사전에 조절함
이 바람직하다. 
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