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ABSTRACT

The structure of steady wave system is considered which is admitted by the continuum

equations for materials that undergo phase transformations with exothermic chemical

reaction. With its theoretical basis in one-dimensional continuum shock structure analysis,

the present approach estimates the micro-width of waves associated with phase

transformation phenomena. n-heptane is selected as the hydrocarbon fuel for evaporation

and condensation analysis while HMX is used for melting and freezing analysis of solid

rocket propellant. The estimated thickness of evaporation - condensation front of n-heptane

is on the order of  micron while the HMX melting - freezing front thickness is

estimated at 1 micron.

초 록

정상파 시스템의 구조는 발열반응으로 상변화를 하는 물질의 연속방정식에 의해 타당

성을 검증받는다. 1차원 연속체 충격 구조 분석에서의 이론적 배경을 기반으로, 상변화 현

상과 관련된 파의 마이크로 두께를 산출하였다. 상변화를 하는 물질로써, n-heptane은 탄

화수소 연료의 증발과 응축 분석에 사용하였고, HMX은 고체 로켓 연료의 용융과 응고 분

석에 사용하였다. n-heptane의 증발-응축 면의 산출 두께는  마이크론 차수이고, 반면

에 HMX의 용융-응고 면의 산출 두께는 1 마이크론 차수 이다. 소개된 상면 두께 산출 이

론은 실험적으로 얻을 수 없는 방대한 범위의 에너지 물질까지 계산범위를 확장시킬 수

있다.
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Ⅰ. 서 론

연속체 이론에서 충격파는 유동 양의 빠른 변

화가 발생하는 불연속체보다 얇은 지역으로 해석

된다. 일반적인 충격파의 두 균일한 최종 상태는

질량, 운동량, 에너지 보존을 만족하는 마이크론

단위의 유한한 길이의 매끄러운 구조를 통해 이

어져있다. 본 논문은 연속체 안에서 충격파와 같

은 방법으로 전달되는 상면의 두께를 계산하는

새로운 방법을 소개한다. 에너지 물질[1]에 대한

열적-기계적 모델은 서로 다른 상 사이에 존재하

는 파 구조의 분석에 사용된다. 특히 상변환(증

발과 응축)과 함께 움직이는 액체-기체 경계 분
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Fig. 1. 충격파가 있는 구조의 도식

석에 사용된다. 고체-액체 경계의 상의 전면은

참고문헌[1]에 언급된 에너지 물질의 모델 방정

식과 함께 분석된다. 탄화수소계 연료의 증발과

응축에서는 n-heptane이 액체 연료로 사용되고,

고체추진제 산화제 그레인의 용융과 결빙에서는

HMX가 관련된 파 구조의 분석에 사용된다.

압축공기의 충격파가 지나간 상태는 불안정

평형상태이다. 구조의 적분은 충격파가 지난 점

부터 충격파가 지나지 않은 상태의 안정된 점까

지 계산된다. Fig. 1은     의

좌표에서 안정된 충격파를 보여준다. 그 결과 이

구조에서 왼쪽 점의 상류와 하류 모두 음의 값을

갖는다. 여기서 D는 음의 방향의 안정파 속도

이다. (즉, D<0).

와 t 로 연결된 도함수는




 











 


(1)

로 나타내며 속도 차이는
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가 된다. 그러므로 이상기체의 운동방정식은 다

음과 같다. (  와   일 때)
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(3)

공기의 일정한 표준 값( = 1.95 X 10
-5

Ns/m
2
, K = 0.0276 W/m K, R = 287 m

2
/s

2
K)을

사용하여 충격파가 지나간 상태에서 충격파가 지

나기 전의 상태, 즉 주변상태로 적분될 수 있다.

다음 부분에서 일반적인 상변환 면의 파 두께

는 일반적인 파 구조 분석과 같이 계산된다. 정

확한 데이터를 가진 물질의 모델을 다룸으로써,

상면의 나노 두께의 정성 측정이 이러한 접근을

Fig. 2. 준 평형이란 가정 하에 일정압력( 

Pa)에서의 T-v 선도 (HMX)

Fig. 3. 열적-준 평형상태 가정 하에 일정

압력의 상-부피의 궤적

통하여 가능하게 된다. 본 이론의 명확한 이해를

위하여 참고문헌[2]에서 소개된 Phase-field 이론

을 간략히 소개한다. Fig. 2와 3에 나타난 온도와

비체적 (T-v) 그리고 상 계와 비체적 (-v)의 관

계는 다음과 같다.

저온 (300K)에서 고체상(=0)이 가열에 의해

액체(=1)로 변화하는 것을 나타낸다. 여기서 온

도는 용융점인 550K를 지나며 부피의 변화는 크

지 않음을 볼 수 있다. 액체가 기체로 변화되는

과정 (=1→2)은 급격한 증발로부터 팽창이 동

반됨을 알 수 있다. 이는 Classical Phase 이론과

일치함을 알 수 있으며 본 이론의 정당성을 뒷받

침 해주고 있다.

Ⅱ. 상면의 구조

2.1 증발과 응축 면

비정상상태 방정식에서   ,   을
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사용한 기준 구조가 움직이는 정상상태 방정식으

로의 전환은 ±∞에서 최종상태 사이의 파 구조

의 세부사항을 제공한다. 여기에서 D는 음의 

방향 (즉, D<0)으로의 균일한 상면 `파' 속도이

다. 와 t에 관한 도함수와 속도차분 는

앞에서 정의되었다. (식 1과 2 참고)

질량 운동량 방정식은 다음과 같이 표현된다.

 



 

 



  (4)

파의 구조는 운동량 방정식(5)의 1차 상미분

방정식에서 를 한 번에 적분하여 구한다.

 




  (5)

(는  → -∞에서 구할 수 있는 적분 상수이다.)

질량 유속을 상수 m으로 정의하면 운동량 방

정식의 구조는
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로 표현된다. 에너지와 상 계 구조 방정식에 관

하여 와 t 에 관한 입자는 의 도함수로 대체

되고, 임의의 함수 의 전체 도함수 은

로 변형된다. (는 T 와의 함수)

1차 도함수로 에너지식을 쓰기 위하여 새로운

변수 H (H는 


로 정의된다.)를 정의하면,

에너지 식은
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(7)

이 된다. 가 1일 때는 증발의 경우이고 가 2일

때는 응축의 경우이다.

상 방정식에 관해서는 


로 정의되는 변

수 G를 소개하여 나타낸다.
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(8)

상 계 변수 에서   , 의 독립성에 주목

한다. 상 독립 계수들의 일반화는 그들의 도함수

가 0이 되지 않아 방정식을 복잡하게 한다. 독립

적인  계수의 결정은 증발 파의 구조에 적합하

다. 다시 말해 독립적인 는 식(9)와 같이 표현

된다.

  

 



tanh
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에 관한 도함수는 다음과 같다.

′  

 sech

 

 sech

   (10)

여기서 는 조건으로 지정된 끝 상태를 만족하

는    ,R 의 어떤 것도 될 수 있다. 는

증발/응축일 때  이고, 용융/결빙일

때는   이다. 선택된 을 가지고, 결과

전달 함수는 두 끝 상태 사이의 스위치와 같은

작용을 한다. 이런 스위치 함수를 가지고, 지배방

정식을 풀 수 있다. n-heptane의 모든 다른 변수

와 관련된 특성들은 Table 1에 기입하였다.

이 독립 상미분방정식의 적분은 에서 진행되

기 위해 고차 Runge-Kutta법[2]으로 수행된다.

증발의 경우  에서 액체상태 (즉,  = -∞)

는 다음의 값을 갖는다.

 ∞에서 (=675 kg/m3, m=0.7315515

kg/m2s, D=1.08378e-3 m/s, =0 m/s, =300

K, =6.07500e5 Pa, =1.0000001, H=G=0,

=+3.35e15 J)

수치 적분은 ∞에서 상태 1(액체 쪽)부터

∞에서 상태 2(기체 쪽)로 계산된다. Fig. 4와

5는 식에 의해 얻어진 증발 구조를 나타낸다. 초

기상태가 교란될 때 식의 해는 멀리 떨어진 우측

Fig. 4. n-heptane의 밀도계로부터 관측된

증발 면 구조
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Table 1. n-heptane의 증발과 응축을 위한

차원 변수들

Property Value


 2.136 x 10

3
J/kg K


 2.136 x 10 J/kg K

 3 J/kg K

 3 x 10
2
J/kg K

 5.4 x 10-4 kg/m s

 5.4 x 10-4 kg/m s

 3.5 x 10
-2

 2.0 x 10-12

 40.0 x 10
-6

 371.4 K

Fig. 5. n-heptane의 상계로부터 관측된

증발 면 구조

에 있는 특정한 구조의 안정점을 통하는 적분경

로에 의해 결정된다. 속도분포는 (이 논문에서

보이지는 않았지만) n-heptane 증발 경우에 대응

하여 밀도의 점프가 있는 안정한 상태에서 초기

값 10-3 m/s에서 10-1 m/s로 증가한다[4-6]. 상

계 변수가 1에서 2로 변할 때, 상 면의 두께는

10나노미터의 차수로 측정된다.

밀리미터의 차수를 가지는 헬륨에서 실험적으

로 측정된 유사한 파의 두께를 고려했을 때 [7],

제안된 증발 면 두께는 훨씬 작다. 각각의 끝에

서 온도 구배는 ∞에서 일정하고 ∞

에서는 증발 과정을 위한 먼 계 일정한 온도 구

배 조건을 나타내며 에 대하여 선형이다.

응축의 경우에는 -∞에서 증기 상태-2로 고정

되어 있고, 적분은 액체상태인 +∞로 계산된다.

응축에서 적분의 초기조건은 다음과 같다.

( ∞에서 =5 kg/m3, =0.11 m/s,

Fig. 6. n-heptane의 밀도계에서 응축에 의한

파 구조

Fig. 7. n-heptane의 상계에서의 증발에 의한

의한 파 구조

m=0.7315515 kg/m2s, =480 K, =1.9999991,

H=G=0, =-4.35e14 J)

여기서 적분은   에서 고정된 상태로부터

  에서 새로운 상태까지 수행된다. Fig. 6과 7

은  로 묘사된 방정식의 해에 의해 구해진

응축 파 구조를 나타낸다. 구조는 적분의 방향이

역이 되는 것을 제외하고는 거의 증발과 일치한

다. 응축열 Q의 적절한 값을 가지고 적분은 10나

노미터의 얇은 지역을 통하여 증기에서 액체로

계산된다.

2.2 용융와 결빙 면

고체에서 액체로 또는 액체에서 고체로의 전

이의 경우 구조 방정식은 앞의 증발 - 응축의 경

우와 유사하게 얻어진다. 식에서 주된 차이는 변

형 계에서의 보존 변수의 의존성을 더한 것이다.

변수 F 는 운동량, 에너지, 상 계 방정식으로 이
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입 된 1차원 변형 변화도이다. 질량 유속을 의미

하는 상수 m을 가지고, 운동량 구조 방정식은 

에서 구간 -∞에서 적분되어,






 





























(11)

과 같이 된다.

이 식은  일 때 용융,  일 때 결빙으로

나타낼 수 있다. 에너지 방정식은
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(12)

로 표현된다.

증발/응축의 경우와 같이 새로운 변수 H는 원

래 에너지 방정식을 두 개의 1차 상미분 방정식

(


와 식 (12))으로 나누기 위하여 소개된

변수이다.

상 계 방정식은
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(13)

로 표현된다. (단, 


) 마지막으로 추가 방

정식을 가진 고립계가 필요하다. 방정식은










나   






인 속도계를 가지

고 변형 차분계와 연계된 것이다.

고체-액체 상 변화 구조를 분석하기 위하여 둔

감 추진제 산화제로 쓰이는 HMX를 선택하였다.

HMX는 유용한 데이터가 잘 알려진 물질이다

[9-13]. Table 2에서는 용융와 결빙 구조의 계산

에 필요한 HMX의 변수를 나타내고 있다.

용융의 경우, HMX의 고체 상태는  에 의해

고정되며  ∞에서 다음의 초기값을 갖는다.

Fig. 8. 고체 HMX의 밀도계로부터 관측된

용융 면 구조

Fig. 9. 고체 HMX의 상계로부터 관측된

용융 면 구조

( ∞에서 =2000 kg/m
3
, m=2.0 x 10

3

kg/m
2
s, D=1.0 m/s, =0 m/s, =300 K,

=6.07500e5 Pa, =0.0000001, F=1.00000001,

H=G=0, =+3.3e14 J)

HMX의 용융율에 대한 데이터가 없기 때문에

D의 범위는 10-3 ~ 103 m/s에서 결정된다. 이 범

위의 최소값 10-3m/s는 일반적인 폭연율, 최대값

103m/s는 일반적인 폭발 속도에 해당한다[14-15].

일반적으로는 평균값 1m/s를 취한다.

Fig. 8과 9는 방정식에 의한 용융면의 구조를

묘사한다. 특히 전형적인 폭발물의 밀도인 2000

kg/m3의 초기값은 2개의 요소에 의해 감소한다.

용융의 상미분 방정식은 약간 교란된 초기상

태에서 용융된 HMX의 새로운 상태로 적분된다.

상 면의 두께는 마이크론의 차원이며, 액체 연료

의 증발/응축면 보다 100배 두꺼운 폭발적인 용

융면의 관찰이 이를 뒷받침한다.
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Table 2. HMX 용융과 결빙을 위한 차원

변수들

Property Value


 1.06 x 103 J/kg K


 2.1 x 10

3
J/kg K

 1.1 J/kg K

 3.0 J/kg K

 1.0 x 10-3 kg/m s

 1.0 x 10
-3
kg/m s

 3.5 x 10
-2

 2.0 x 10-12

 40.0 x 10-6

 558 K

고체 HMX의 초기 상태는 힘이 가해지지 않

은 상태이고(즉 F=1) 반면에 적분의 끝 상태는

압축된 상태로 ∼이다.

실제로 우측에 위치한 압축파는 D의 균일한

용융 속도에서 좌측의 힘이 가해지지 않은 물질

로 전달된다. 에너지가 전달되는, 즉 에너지 전환

에 있어서 비록 보이지는 않았지만 온도 계 역시

이런 관찰을 지지한다. 액체에서 고체로 가기 위

해 에너지 전달을 야기하는 우측 온도 계의 선형

적 증가에 의해 우측 상태는 좌측 균일 상태와

균형을 이룬다. 이는 정의에 의해 필수적인 용융

되는 과정을 나타낸다[16-19].

Ⅲ. 결 론

고체-액체 로켓 추진제와 같은 상 변환을 겪는

에너지 물질을 위한 열적-기계적 모델이 연소에

서 존재하는 파의 구조를 이해하기 위하여 재구

성되었다. 특히 증발과 응축 상면의 두께는

n-heptane 구조식의 하나의 상태에서 다른 상태

까지의 적분에 의하여 산출되었다. 용융과 결빙

파의 두께 예측에는 상 변화를 가진 에너지 물질

로서 HMX가 사용되었다. 분석에 따르면 액체-기

체나 기체-액체상태의 상면 너비는 고 폭발적인

고체-액체 또는 액체-고체 상면의 대략 100분의

1정도로 계산되었다. 비록 이 단계에서 완전히

일반화하진 않았지만, 본 논문에서 묘사한 접근

은 다양한 고에너지물질의 상면 두께 측정을 위

하여 확장될 수 있다. 따라서 실험적 측정이 불

가능한 영역에 활용할 수 있는 가능성을 가지고

있다고 본다.
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