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발표자
프레젠테이션 노트
안녕하세요. 서울대학교 원자력에너지시스템 연구실 석사과정 김진우입니다.본 연구에서는 입자기반 유체 해석 방법인 SPH로 기체상 분자 확산과 화학반응 모델이 새로 개발되었고,이를 마이크로 연소기 내 예혼합 메테인/공기 연소 문제를 해석하므로서 검증되었습니다.본 발표에서는 이에 대해 설명드리겠습니다.
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발표자
프레젠테이션 노트
목차입니다.도입부에서는 이 연구의 수행목적에 대해 설명하고, 검증문제에 대한 설명 및 관련 논문 검토한 것에 대해 말씀드리겠습니다.SPH 방법론에서는 SPH에 대해 간략히 소개하고, 저희 연구실에서 개발한 SPH solver인 SOPHIA에 대해 소개드리겠습니다.이후 본 연구에서 개발된 기체상 분자확산과 화학반응에 해당하는 SPH 수학모델에 대해 설명하고,검증 문제 해석을 위해 추가적으로 도입된 SPH 수치기법에 대해 소개해드리겠습니다.마지막으로 검증 문제 해석 결과와 이에 대한 토의를 진행하겠습니다. 
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Graphite oxidation (HTGR) Zircaloy oxidation & embrittlement 

Introduction 
 
 Importance of chemistry in nuclear safety 

 In HTGR, gasfication of graphite structures, which could occur especially 
during the postulated air-ingress accident, leads to degradation of 
thermal and mechanical properties of the structures. 

 Zircaloy oxidation and hydrogen embrittlement results in a severe loss 
of ductility and toughness, making the material susceptible to applied 
stresses. 

 In this study, homogeneous gas-phase chemical reaction model has 
been newly developed in SPH framework and validated. 

PCT < 1204 ℃  
ECR < 17 % 

Formation of oxide layer  Cladding rupture 

prior-beta 

oxygen stabilized 𝛼𝛼 

oxide 

Degradation of core structures 

Subchannel enlargement Strength degradation of 
graphite support column  

homogeneous & heterogeneous 
chemical reaction 

발표자
프레젠테이션 노트
먼저 도입부입니다.본 연구의 목적은 SPH 방법론을 이용해 다성분 기체 시스템에서 기체 분자확산과 화학반응 모델을 개발하고 검증하는 것입니다.원자로 구조재로 널리 사용되는 graphite나 zircaloy는 고온의 원자로 운전조건에서 주변 기체와의 화학반응을 통해 산화 및 취하(embrittlement)됩니다.이로 인해 아래 그림과 같이 구조재 형상 왜곡, 강도 및 연성 감소 등 구조재의 성능저하가 크게 나타나기 때문에 지금까지 원자로 안전해석의 큰 이슈가 되고 있습니다.따라서 화학반응현상을 잘 모사하는 것이 안전해석에 있어 중요하다 할 수 있으며, 이를 위해서는 기체 bulk에서 일어나는 homogenous reaction과 기체-고체 계면의 heterogenous reaction을 둘 다 모사해야 합니다.본 연구에서는 기체 bulk에서 일어나는 homogenous reaction에 대한 SPH 모델 개발과 검증이 수행되었습니다.GAMMA+ 코드 등 화학반응을 모사할 수 있는 여러 해석코드가 존재하지만 SPH와 같이 라그랑지안 기반 방법론 이를 해석하는 연구는 없는 것으로 압니다.뒷 페이지에서 설명하겠지만 해석 시 라그랑지안 방법론 고유의 여러 장점이 있기 때문에 본 연구가 원자력 안전 해석에 기여할 수 있을 것으로 생각합니다. 
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Tang et al. 

Introduction 
 
 Premixed methane/air combustion in a micro-planar combustor 
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Combustion phenomenon in the combustor 
① Preheating  

• Fresh methane/air mixture injected at the inlet is 
heated by hot combustor wall. 

② Combustion 
• The heated gas mixture is combusted. 

③ Post-combustion  
• The burned gas flows downstream along the channel 

and cools down. 

BD Boundary condition 

Inlet  
• Fixed value: mass fraction, temperature, velocity 

𝑌𝑌𝑁𝑁2 = 0.725, 𝑌𝑌𝑂𝑂2 = 0.22,𝑌𝑌𝐶𝐶𝐻𝐻4 = 0.055 (Φ = 1.0) 
𝑇𝑇 = 300.0 𝐾𝐾,𝑢𝑢 = 0.4, 0.6 𝑚𝑚/𝑠𝑠 

Outlet  • Fixed pressure & far-field condition for other variables  
     (No energy / species diffusion to the exit) 

Wall 

• Stainless steel316 
• Convective & radiative heat transfer: ℎ = 15 𝑊𝑊/𝑚𝑚2𝐾𝐾, 𝜖𝜖 = 0.65 
• No slip 
• No concentration & energy diffusion to the upper & the lower wall 

발표자
프레젠테이션 노트
Tang의 마이크로 연소기 내 예혼합 메테인 연소를 개발된 모델에 대한 검증문제로 선택하였습니다.형상은 다음 그림과 같습니다.가로 세로 각각 18mm, 3mm, 벽 두께는 0.5mm인 마이크로 평판 연소기에 300 K 메테인/공기 혼합 기체가 유입되고 유입된 기체가 연소기 내부에서 연소하여 출구를 통해 빠져나갑니다.좀 더 자세히 연소기 내 현상을 살펴보면, 연소기는 preheating 영역/combustion 영역/post-combustion 영역 크게 3가지로 나눌 수 있습니다.우선 preheating 영역은 연료 혼합 기체가 입구에서 유입되고 연소가 일어나기 전까지 구역을 말합니다. Preheating 구간에서 벽면에 의해 가열된 연료 혼합 기체는 화염 근처에서 급격히 더 가열되고, 결국 연소가 발생해 열을 외부로 방출합니다.연소된 기체는 이후 연소기 후단부를 흐르며 연소기 벽에 열을 전달하면서 냉각되고 최종적으로 출구를 통해 빠져나갑니다. 제가 SPH 모델 검증을 위해 비교할 파라미터는 화염 형상과 위치, 그리고 연소기 벽 온도 분포입니다. 아래 표는 경계조건을 정리한 것입니다.입구에서는 0.4, 0.6 m/s의 유니폼한 속도장이 부과되었고, 메테인과 산소의 질량비는 예혼합된 상태로 stoichiometric 조건을 만족시킵니다.출구는 1기압 압력일정조건이 적용되었습니다.위/아래 벽에서는 대류 및 복사 열 손실이 발생하며, 연소기 내부 기체에서 연소기 벽으로의 분자확산은 없습니다.또한 no-slip 조건이 적용되었습니다.출구 1기압 일정압력조건과 연소기 벽면의 대류 및 복사 열손실 조건을 모사하는 SPH 모델에 대해 뒷 페이지에서 설명드리겠습니다.나머지 경계조건은 SPH 방법론에서 특별한 모델 없이 주변입자를 포함하고 포함하지 않는 식으로 쉽게 구현할 수 있습니다.
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Introduction 
 
 Overview of mathematical models for gas combustion 

Author Fuel-
oxidizer 

Combustion 
geometry 

Reaction 
mechanism 

Momentum Energy 

Pressure Viscous Pressure  Viscous Conduction Dufour Reaction 

Tang et al.  CH4 + air Plane chanel Detailed gas 
phase reaction O 

𝜕𝜕𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

(△) O O O O O 

Norton et al.  CH4 + air 
C3H8 + air Parallel plate One-step global 

reaction  O 
𝜕𝜕𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

(△) X X O O O 

Chen et al. CH4 + air Parallel plate One-step global 
reaction  O 

𝜕𝜕𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

(△) X X O O O 

Li et al. CH4 + air  
H2 + air cylindrical tube Detailed gas 

phase reaction O 

𝜕𝜕𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

 

(𝜆𝜆 = −
2
3 𝜇𝜇) 

X X O O O 

Niu et al. CH4 + air  Parallel plate  
(bluff body) 

Two-step 
reaction O 

𝜕𝜕𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

 

(𝜆𝜆 = 0) 
X X O O O 

 Uniform-velocity inlet / pressure outlet boundary condition are imposed in all the bove researches. 
 Stress of compressibility is usually considered in all the above researches. 


𝐷𝐷𝐷𝐷
𝐷𝐷𝐷𝐷

 term in the energy equation is usually neglected. 
 Soret effect, which is temperature-gradient-driven diffusion, is neglected in all the above researches. 
 Brinkman number tells us that viscous dissipation in the gas combustion can be negligible. 

𝐽𝐽𝑠𝑠 = −𝜌𝜌𝐷𝐷𝑠𝑠,𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚𝛻𝛻𝑌𝑌𝑠𝑠 − 𝐷𝐷𝑠𝑠,𝑇𝑇
𝛻𝛻𝑇𝑇
𝑇𝑇

 Species diffusion flux Brinkman number 𝐵𝐵𝐵𝐵 =
𝜇𝜇𝑢𝑢2

𝑘𝑘Δ𝑇𝑇
=

1.8𝑒𝑒 − 5 × 102

0.025 × 2000
= 3.6e − 5 

발표자
프레젠테이션 노트
해석에 고려되어야 하는 물리현상과 수학모델 결정하기 위해,검증문제와 비슷한 기체연소해석을 수행한 여러 논문들에 대한 검토가 수행되었습니다.압력힘과 점성힘이 고려되어야 하고, 연소에 의한 급격한 온도상승으로 연소기 내 기체 밀도가 크게 변하므로, 점성힘 중 압축성에 의한 스트레스항이 반영되었습니다.에너지 보존식에는 일반적으로 압력변화, 점성소산, 전도, 분자확산으로 인한 에너지 전달인 두푸어 효과, 화학반응 엔탈피가 고려되는데,기존 논문들을 검토해보면 압력변화에 의한 엔탈피는 일반적으로 무시됩니다.또한 전도에 대한 점성소산 비율을 말해주는 brinkman 수에 의해 점성소산은 무시할 수 있다는 것을 확인할 수 있습니다.따라서 본 연구에서는 전도, 두푸어 효과, 화학반응 엔탈피만 고려되었습니다.또한 온도구배에 의한 분자확산 현상은 soret effect는 검토된 모든 논문에서 고려하지 않았으므로 본 연구에서도 마찬가지로 무시하였습니다.
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Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) 

 Lagrangian particle-based method for simulating the 
mechanics of continuum media 

 Entire system of interest is represented with a set of fluid 
particles, and its governing equation are solved in 
discretized form over neighboring particles within a 
suppor domain. 

< 𝑓𝑓 >𝑖𝑖= �𝑓𝑓𝑖𝑖𝑊𝑊(𝐵𝐵𝑖𝑖 − 𝐵𝐵𝑖𝑖)
𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
 

< ∇𝑓𝑓 >𝑖𝑖= 𝜌𝜌𝑖𝑖�𝑚𝑚𝑖𝑖(
𝑓𝑓𝑖𝑖
𝜌𝜌𝑖𝑖2𝑖𝑖

+
𝑓𝑓𝑖𝑖
𝜌𝜌𝑖𝑖2

)∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖 

< ∇2𝑓𝑓 >𝑖𝑖= � 2
𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖

𝑓𝑓𝑖𝑖 − 𝑓𝑓𝑖𝑖
|𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖|2 𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖 

SPH discretization 

Advantages 
① Free surface  
② Multi-phase 
③ Large deformation 
④ Complex geometry 

발표자
프레젠테이션 노트
우선 SPH 방법론에 대해 생소하신 분이 많을것 같으므로 이에 대해 간략히 설명드리겠습니다.SPH는 smoothed particle hydrodynamics의 약자로 가장 각광받는 Lagrangian 기반의 유체해석 기법 중 하나입니다.입자 기반의 해석방법이므로 전체 해석 시스템은 유체입자로 이루어지고, 각 유체입자의 field-variable은 주변 입자 정보를 kernel 가중평균하여 계산됩니다.연속체 역학에서는 지배방정식이 gradient/divergence/laplacian으로 기술되는데, 이를 SPH 방법론으로 기술하면 다음과 같습니다.입자 기반의 방법론 특성상 격자기반방법론에 비해 자유표면, 다상유동, 변형, 복잡한 형상 해석 시 이점이 있습니다.이런 이점들로 덕분에 SPH 방법론이 원자력 안전해석에 이용될 때 여지가 많습니다.   
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Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) 

 SOPHIA code 
 
 Particle-based SPH solver in SNU for multi-physics flow 

phenomenon 

 2D/3D GPU-parallelized code based on CUDA C (nvidia) 

Mathematical models 
 
 General governing equations for multi-component gas system 

Mass 

Species 
transport EOS 

Momentum 

Energy 

𝑑𝑑𝜌𝜌
𝑑𝑑𝑑𝑑

= −𝜌𝜌∇ ⋅ 𝑢𝑢 

𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑
𝜌𝜌𝑌𝑌𝑘𝑘 = −𝜌𝜌𝑌𝑌𝑘𝑘∇ ⋅ 𝑢𝑢 + ∇ ⋅ (𝜌𝜌𝐷𝐷𝑘𝑘,𝑚𝑚∇𝑌𝑌𝑘𝑘) + �̇�𝑅𝑘𝑘 

𝜌𝜌𝑐𝑐𝐷𝐷
𝑑𝑑𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑

+ � 𝜌𝜌ℎ𝑘𝑘
𝑑𝑑𝑌𝑌𝑘𝑘
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑘𝑘

= 𝑅𝑅𝑇𝑇′ +
𝑑𝑑𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑

+ 𝛻𝛻 ⋅ 𝑘𝑘𝛻𝛻𝑇𝑇 + �∇ ⋅ (ℎ𝑘𝑘𝜌𝜌𝐷𝐷𝑘𝑘−𝑚𝑚∇𝑌𝑌𝑘𝑘)
𝑁𝑁

𝑘𝑘=1

 

𝜌𝜌
𝑑𝑑𝑢𝑢𝑖𝑖
𝑑𝑑𝑑𝑑

= −
𝜕𝜕𝑑𝑑
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

−
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

2
3
𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢𝑘𝑘
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑘𝑘

+
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

+
𝜕𝜕𝑢𝑢𝑖𝑖
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

 

𝑑𝑑 = 𝜌𝜌
𝑅𝑅
𝑀𝑀
𝑇𝑇 

발표자
프레젠테이션 노트
본 프로젝트에서 사용된 해석 코드는 저희 랩에서 개발한 다물리 유동 해석을 위한 SPH 솔버인 SOPHIA입니다.계산속도 향상을 위해 코드 대부분의 알고리즘이 GPU 병렬화 되어 있습니다.다음으로 다성분 기체 시스템의 일반적인 지배방정식에 대해 설명드리겠습니다.운동량 보존식에서 압축성에 의한 스토크스 가정을 만족하는 스트레스 항이 반영되었고, 기체 압력을 계산하기 위해 이상기체상태방정식이 사용되었습니다.일반적으로 SPH 계산 안정성을 위해 실제 음속보다 훨씬 작은 음속으로 유체입자 압력을 계산하는데,본 연구에서도 마찬가지로 계산 안정성을 위해 가상의 기체상수 값을 사용하였습니다. 기체 종 수송방정식의 첫 번째 항은 기체 입자 총 밀도 변화에 따른 각 기체 종의 밀도 변화, 두 번째 항은 분자확산, 마지막 항은 화학 반응에 의한 기체 종 밀도 변화입니다.에너지 식의 좌변은 기체 입자의 엔탈피 변화입니다. 우변의 첫번째 항부터 차례대로 화학반응으로 인한 엔탈피 변화, 압력 변화에 따른 엔탈피 변화, 열전도, 분자확산에 의한 열전달입니다.
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Mass 

Species 
transport 

EOS 

Momentum 

Energy 

< 𝜌𝜌 >𝑖𝑖= 𝜌𝜌𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟,𝑖𝑖�
𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟,𝑖𝑖
𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖
 

< 𝜌𝜌𝑐𝑐𝐷𝐷
𝑑𝑑𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖 +� 𝜌𝜌ℎ𝑘𝑘
𝑌𝑌𝑘𝑘𝑛𝑛 − 𝑌𝑌𝑘𝑘𝑛𝑛−1

Δ𝑑𝑑𝑛𝑛𝑘𝑘

= 𝑅𝑅𝑇𝑇′ +
𝑑𝑑𝑖𝑖𝑛𝑛 − 𝑑𝑑𝑖𝑖𝑛𝑛−1

Δ𝑑𝑑𝑛𝑛
+ � 2𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑇𝑇𝑖𝑖 − 𝑇𝑇𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2

+ � � 2 𝜌𝜌ℎ𝑘𝑘𝐷𝐷𝑘𝑘−𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 𝑖𝑖𝑖𝑖  
𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖 − 𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2

𝑘𝑘
 

𝑑𝑑 = 𝜌𝜌
𝑅𝑅

𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚
𝑇𝑇 

Mathematical models 

 SPH discretization 
 
 General governing equations for multi-component gas system has been newly developed in SPH framework 

with sufficient numerical accuracy and stabililty. 

𝐴𝐴𝑖𝑖𝑖𝑖 =
2𝐴𝐴𝑖𝑖𝐴𝐴𝑖𝑖
𝐴𝐴𝑖𝑖 + 𝐴𝐴𝑖𝑖

 

<
𝑑𝑑𝑢𝑢
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖= � −𝑚𝑚𝑖𝑖
𝑑𝑑𝑖𝑖 + 𝑑𝑑𝑖𝑖
𝜌𝜌𝑖𝑖𝜌𝜌𝑖𝑖

𝐿𝐿𝑖𝑖∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑖𝑖

+ � 8𝜇𝜇𝑖𝑖𝑖𝑖
𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝑢𝑢𝑖𝑖𝑖𝑖
|𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖|2 𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
+ � 𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻 𝑖𝑖𝑖𝑖𝑚𝑚𝑖𝑖

< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖
𝐿𝐿+< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖

𝐿𝐿

𝜌𝜌𝑖𝑖𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
𝐿𝐿𝑖𝑖𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖  

<
𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑
𝜌𝜌𝑌𝑌𝑘𝑘 >𝑖𝑖= 𝑌𝑌𝑘𝑘

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑛𝑛 − 𝜌𝜌𝑖𝑖𝑛𝑛−1

𝛥𝛥𝑑𝑑𝑛𝑛
+ � 2 𝜌𝜌𝐷𝐷𝑘𝑘−𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖 − 𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2 + �̇�𝑅𝑘𝑘 

발표자
프레젠테이션 노트
앞 페이지의 지배방정식을 SPH 형태로 나타내면 다음과 같습니다.chemistry 특성상 시뮬레이션 계산이 stiff 하므로, 충분한 수치 정확도와 안정성을 가질 수 있도록 모델링 되었습니다.
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Mass 

Species 
transport 

EOS 

Momentum 

Energy 

< 𝜌𝜌 >𝑖𝑖= 𝜌𝜌𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟,𝑖𝑖�
𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟,𝑖𝑖
𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖
 

<
𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑
𝜌𝜌𝑌𝑌𝑘𝑘 >𝑖𝑖= 𝑌𝑌𝑘𝑘

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑛𝑛 − 𝜌𝜌𝑖𝑖𝑛𝑛−1

𝛥𝛥𝑑𝑑𝑛𝑛
+ � 2 𝜌𝜌𝐷𝐷𝑘𝑘−𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖 − 𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2 + �̇�𝑅𝑘𝑘 

< 𝜌𝜌𝑐𝑐𝐷𝐷
𝑑𝑑𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖 +� 𝜌𝜌ℎ𝑘𝑘
𝑌𝑌𝑘𝑘𝑛𝑛 − 𝑌𝑌𝑘𝑘𝑛𝑛−1

Δ𝑑𝑑𝑛𝑛𝑘𝑘

= 𝑅𝑅𝑇𝑇′ +
𝑑𝑑𝑖𝑖𝑛𝑛 − 𝑑𝑑𝑖𝑖𝑛𝑛−1

Δ𝑑𝑑𝑛𝑛
+ � 2𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑇𝑇𝑖𝑖 − 𝑇𝑇𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2

+ � � 2 𝜌𝜌ℎ𝑘𝑘𝐷𝐷𝑘𝑘−𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 𝑖𝑖𝑖𝑖  
𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖 − 𝑌𝑌𝑘𝑘,𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2

𝑘𝑘
 

<
𝑑𝑑𝑢𝑢
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖= � −𝑚𝑚𝑖𝑖
𝑑𝑑𝑖𝑖 + 𝑑𝑑𝑖𝑖
𝜌𝜌𝑖𝑖𝜌𝜌𝑖𝑖

𝐿𝐿𝑖𝑖∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑖𝑖

+ � 8𝜇𝜇𝑖𝑖𝑖𝑖
𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝑢𝑢𝑖𝑖𝑖𝑖
|𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖|2 𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
+ � 𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻 𝑖𝑖𝑖𝑖𝑚𝑚𝑖𝑖

< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖
𝐿𝐿+< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖

𝐿𝐿

𝜌𝜌𝑖𝑖𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
𝐿𝐿𝑖𝑖𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖  

Mathematical models 

 SPH discretization 
 
 General governing equations for multi-component gas system has been newly developed in SPH framework 

with sufficient numerical accuracy and stabililty. 

𝐴𝐴𝑖𝑖𝑖𝑖 =
2𝐴𝐴𝑖𝑖𝐴𝐴𝑖𝑖
𝐴𝐴𝑖𝑖 + 𝐴𝐴𝑖𝑖

 

Chemical kinetics �̇�𝑅𝐶𝐶𝐻𝐻4 = 6.7𝑒𝑒 + 9 exp −
202505.6

𝑅𝑅𝑇𝑇
𝐶𝐶𝐻𝐻4 0.2 𝑂𝑂2 1.3 

One-step global reaction 
(Westbook & Dryer) 

𝑑𝑑 = 𝜌𝜌
𝑅𝑅

𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚
𝑇𝑇 

발표자
프레젠테이션 노트
메테인 연소 속도를 결정하기 위해 아레니우스 식 기반의 반응속도 모델이 도입되었습니다. 그 중 westbook & dryer의 one-step global reaction mechanism이 사용되었습니다.이 메커니즘은 단 하나의 화학반응과 5종의 기체만 고려함에도 수십개의 가역 반응 및 기체종을동반하는 detailed mechanism과 비교했을 때 화염 역학을 잘 모사하는 것으로 알려져 있습니다.본 연구의 벤치마크 논문은 detailed mechanism을 사용해서 해석을 수행하였지만,저와 동일한 화학반응 반응메커니즘으로 같은 문제를 해석한 eulerian 방법론 기반의 논문에서 벤치마크 논문과 비교해 좋은 결과를 도출하였기 때문에 화학반응 메커니즘 선택에 크게 문제가 없을 것으로 생각합니다.
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Mathematical models 

 Thermal properties 

Pure gas Gas mixture 

Specific heat 

Enthalpy 

Viscosity 

Diffusivity 

Conductivity 

𝑐𝑐𝐷𝐷𝑜𝑜 = 𝐴𝐴 + 𝐵𝐵𝑑𝑑 + 𝐶𝐶𝑑𝑑2 + 𝐷𝐷𝑑𝑑3 +
𝐸𝐸
𝑑𝑑2

 

ℎ𝑜𝑜 − ℎ298.15
𝑜𝑜 = 𝐴𝐴𝑑𝑑 +

𝐵𝐵𝑑𝑑2

2
+
𝐶𝐶𝑑𝑑3

3
+
𝐷𝐷𝑑𝑑4

4
−
𝐸𝐸
𝑑𝑑

+ 𝐹𝐹 − 𝐻𝐻 

𝜇𝜇𝑖𝑖 = 2. 669 × 10−6
 𝑀𝑀𝑖𝑖𝑇𝑇 0.5

𝜎𝜎𝑖𝑖2𝛺𝛺𝑣𝑣
 

𝐷𝐷𝑎𝑎𝑎𝑎 =
0.00266𝑇𝑇3/2

𝑑𝑑𝜎𝜎𝑎𝑎𝑎𝑎2 𝑀𝑀𝑎𝑎𝑎𝑎
0.5𝛺𝛺𝐷𝐷

 

𝑘𝑘𝑖𝑖 =
15
4

𝑅𝑅
𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚,𝑖𝑖

𝜇𝜇𝑖𝑖
4

15
𝑐𝑐𝑝𝑝,𝑖𝑖𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚,𝑖𝑖

𝑅𝑅
+

1
3

 

𝑐𝑐𝑝𝑝,𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 = �𝑌𝑌𝑖𝑖𝑐𝑐𝑝𝑝,𝑖𝑖
𝑖𝑖

 

ℎ𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 = �𝑌𝑌𝑖𝑖ℎ𝑖𝑖
𝑖𝑖

 

𝜇𝜇𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 = �𝑌𝑌𝑖𝑖𝜇𝜇𝑖𝑖
𝑖𝑖

 

𝐷𝐷𝑠𝑠−𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 =
1 − 𝑓𝑓𝑠𝑠

∑ (𝑓𝑓𝑖𝑖/𝐷𝐷𝑠𝑠𝑖𝑖𝑖𝑖,𝑖𝑖≠𝑠𝑠 )
 

𝑘𝑘𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 = �𝑌𝑌𝑖𝑖𝑘𝑘𝑖𝑖
𝑖𝑖

 

발표자
프레젠테이션 노트
다음은 기체 물성치입니다.기체연소 관련 논문들과 동일한 물성 모델을 적용하였습니다.  비열와 엔탈피는 온도의 다항식으로 나타냈고,점성, 확산계수, 전도도는 기체분자운동론에서 도출되었습니다.기체 혼합물의 경우, 비열, 엔탈피, 점성, 전도도는 질량비 가중평균한것을 사용했고,확산계수는 기체분자운동론에 의한 것입니다.



 SPH open boundary model is employed to simulate a simple planar channel flow. 

 SOPHIA has been successfully solved numerous hydrodynamic phenomenon in channel flows as below. 

SPH numerical shemes 
 
 SPH open boundary model 

11 
Poiseuille flow Couette flow 

Velocity field 

Couette flow 

𝑢𝑢∗ ≡ 𝑢𝑢
𝑈𝑈0

   

𝑦𝑦∗
≡

𝑦𝑦 𝐿𝐿   

1.0 
 
 
 
 
 
 
 
0.5 
 
 
 
 
 
 
 
 
0.0 

 0.1     0.2      0.3      0.4      0.5      0.6      0.7      0.8      0.9     1.0 

Buffer type 1             Inlet 
Buffer type 2             Outlet 
Buffer type 3/4         Wall  
Buffer type 5             Dummy   

Karman vortex street 

Re=100 
CD=1.45, CL=0.36, St=0.172  

Re=200 
CD=1.44, CL=0.76 , St=0.205 

vorticity 

Simulation input in this study 

발표자
프레젠테이션 노트
검증문제가 단순 채널에서 연소현상이므로 채널 유동을 SPH 방법론으로 모사하기 위해 open boundary 모델이 적용되었습니다.버퍼입자 0,1, 2 3, 4, 5는 각각 연소기 내 기체, 입구, 출구, 연소기 벽, 더미입자에 해당합니다.입구 버퍼입자는 연소기 내부로 유입되는 메테인/공기 혼합기체로 입구 경계조건을 만족시키기 위해 사용되었습니다.연소기 내부로 유입되면 코드 내에서 기체입자로 판단하여 버퍼타입을 0으로 변경합니다.바뀐 입자 수만큼 입구버퍼입자를 새로 생성합니다.출구버퍼입자는 연소기 외부로 빠져나가는 기체에 해당하며 출구경계조건을 만족시킵니다. open boundary 모델 검증을 위해 간단히 poiseuille flow/couette flow/karman vortex stree가 모사되었습니다. 파란색 점이 SOPHIA를 통해 계산한 유동 속도 분포이고, 검은색 실선은 couette flow의 power series solution입니다.유동장이 초반부터 수렴하기까지 매우 잘 맞습니다. 발표에 자료를 넣지는 않았지만 이 결과를 통해 본 연구에 사용된 no-slip 경계조건 모델이 유동현상을 잘 모사하는 것을 확인할 수 있습니다.karman vortex street 또한 매우 잘 모사하며, drag coefficien와 vortex 생성주기가 실험 결과와 잘 맞음을 확인하였습니다.세 가지 유동문제 해석을 통해 open boundary 모델이 잘 구현되었음을 확인하였습니다.



 SPH open boundary model is employed to simulate a simple planar channel flow. 

 SOPHIA has been successfully solved numerous hydrodynamic phenomenon in channel flows as below. 

SPH numerical shemes 
 
 SPH open boundary model 

12 
Poiseuille flow Couette flow 

Velocity field 

Buffer type 1             Inlet 
Buffer type 2             Outlet 
Buffer type 3/4         Wall  
Buffer type 5             Dummy   

Simulation input in this study 

Vorticity (Re=200) 

Karman vortex street 

Re=100 
CD=1.45, CL=0.36, St=0.172  

Re=200 
CD=1.44, CL=0.76 , St=0.205 

vorticity 

발표자
프레젠테이션 노트
검증문제가 단순 채널에서 연소현상이므로 채널 유동을 SPH 방법론으로 모사하기 위해 open boundary 모델이 적용되었습니다.버퍼입자 0, 1, 2 3, 4, 5는 각각 연소기 내 기체, 입구, 출구, 연소기 벽, 더미입자에 해당합니다.입구 버퍼입자는 연소기 내부로 유입되는 메테인/공기 혼합기체로 입구 경계조건을 만족시키기 위해 사용되었습니다.연소기 내부로 유입되면 코드 내에서 기체입자로 판단하여 버퍼타입을 0으로 변경합니다.바뀐 입자 수만큼 입구버퍼입자를 새로 생성합니다.출구버퍼입자는 연소기 외부로 빠져나가는 기체에 해당하며 출구경계조건을 만족시킵니다. open boundary 모델 검증을 위해 간단히 poiseuille flow/couette flow/karman vortex stree가 모사되었습니다. 파란색 점이 SOPHIA를 통해 계산한 유동 속도 분포이고, 검은색 실선은 couette flow의 power series solution입니다.계산 결과는 유동장이 초반부터 수렴하기까지 매우 잘 맞습니다. 발표에 자료를 넣지는 않았지만 이 결과를 통해 본 연구에 사용된 no-slip 경계조건 모델이 유동현상을 잘 모사하는 것을 확인할 수 있습니다.karman vortex street 또한 매우 잘 모사하며, drag coefficien와 vortex 생성주기가 실험 결과와 잘 맞음을 확인하였습니다.세 가지 유동문제 해석을 통해 open boundary 모델이 잘 구현되었음을 확인하였습니다.
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• The linear interpolation of pressure is imposed on outlet buffer particles and the momentum of gas 
particles near the outlet is greatly affected by the linear pressure distribution. 

• With the linear pressure distribution, flames tend to be blown out of the exit without any treatments 
with 𝑑𝑑𝑟𝑟,𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷  below 1 atm. The following is its treatment. 

𝑑𝑑𝑟𝑟,𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷 < 1.02 𝑎𝑎𝑑𝑑𝑚𝑚 𝑢𝑢𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷 = 𝛽𝛽
𝜌𝜌𝑖𝑖𝑛𝑛𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷
𝜌𝜌𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷

𝑢𝑢𝑖𝑖𝑛𝑛𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷  (𝛽𝛽 = 0.6 ~0.8) 

𝑂𝑂𝑑𝑑ℎ𝑒𝑒𝐵𝐵𝑂𝑂𝑂𝑂𝑠𝑠𝑒𝑒 𝑢𝑢𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷 = 𝑢𝑢𝑟𝑟,𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷 

Density ↑ 

This condition leads to 

SPH numerical shemes 
 
 SPH pressure-outlet boundary model 

• To satisfy fixed-pressure condition (1atm) at the outlet, SPH pressure outlet boundary model has been 
newly constructed. 

Outlet pressure Centerline pressure 

발표자
프레젠테이션 노트
말씀드렸다싶이 연소기 출구경계조건으로 1기압 일정압력이 부과되었습니다.연소기 내부기체의 압력장은 일정출구압력 조건에 영향받고, 연소기 내부 기체 압력은 곧 연소기 내 기체의 밀도와 온도를 결정하므로 매우 중요한 조건입니다. 이 조건을 라그랑지안 방법론에서 만족시키기 어렵고 이에 대한 SPH 모델 역시 존재하지 않아서 본 연구에서 새롭게 개발되었습니다.1기압 출구 고정 압력 조건을 만족시키도록 하늘색의 출구 버퍼입자에 그림의 빨간색 선과 같이 출구 근처 기체 입자의 압력, P_f,outlet과 1기압 사이 선형 보간으로 압력을 강제적으로 주었습니다.이 압력 선형 분포에 의해 연소기 내부 기체입자 압력이 대체적으로 1기압을 유지합니다. 그러나 아무런 조치를 취하지 않은 경우 연소기 내부기체 밀도가 점점 감소하여 압력이 1기압을 유지하지 못했습니다. 이 문제를 해결하고자 연소기 출구 근처 압력 P_f,outlet이 1.02 atm보다 감소하면, 출구버퍼입자 속도를 감소시켜 입자가 연소기를 덜 빠져나가도록 하였습니다.Beta가 1이면 control volume 내 질량 보존을 만족하는 식인데, beta가 1보다 작으므로 연소기 내 총 밀도가 커지는 것이 보장됩니다.연소기 내 기체밀도가 커져 기체 압력이 높아지므로 그래프와 같이 출구 1기압 조건을 만족시킬 수 있었습니다.그러나 이 방식 운동량 보존을 일부 만족시키지 않기 때문에 개선할 여지가 있습니다. 



<
𝑑𝑑𝑢𝑢
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖
𝑟𝑟𝑝𝑝= � −𝑚𝑚𝑖𝑖(

𝑑𝑑𝑖𝑖 + 𝑑𝑑𝑖𝑖
𝜌𝜌𝑖𝑖𝜌𝜌𝑖𝑖

∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑖𝑖

+ 𝑅𝑅𝑓𝑓𝑛𝑛∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖
𝛽𝛽) 

𝑅𝑅 ≡ 𝜖𝜖
𝑑𝑑𝑖𝑖 + 𝑑𝑑𝑖𝑖
𝜌𝜌𝑖𝑖𝜌𝜌𝑖𝑖

,𝑛𝑛 = 4,𝛽𝛽 = 0.5 𝑚𝑚𝑖𝑖/𝜌𝜌𝑖𝑖 + 𝑚𝑚𝑖𝑖/𝜌𝜌𝑖𝑖 ,𝑓𝑓 ≡
𝑊𝑊 𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ,𝛽𝛽ℎ𝑖𝑖
𝑊𝑊 𝛽𝛽𝛥𝛥𝑥𝑥,𝛽𝛽ℎ𝑖𝑖

,∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖
𝛽𝛽 = ∇𝑖𝑖𝑊𝑊(𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ,𝛽𝛽ℎ𝑖𝑖) 

• Fresh methane/air mixture expands its volume drastically due to the wall heating and the combustion, 
leading to low accuracy of SPH interpolation. To address the problem, APS model is applied. 

• To prevent pairing instability due to large smoothing length compared to particle size, the artificial 
pressure-like function (Monaghan) is employed with slight reformation. 

14 

Constant smoothing length Minimum splitting error 

typical value of 𝝐𝝐 = 𝟎𝟎.𝟐𝟐 (𝝐𝝐 = 𝟎𝟎.𝟎𝟎𝟎𝟎𝟎𝟎 in this study) 

SPH numerical shemes 
 
 Adaptive particle splitting model (Liu and Sun) 

발표자
프레젠테이션 노트
입구로 들어온 메테인/공기 혼합기체가 연소기 벽면에 의해 가열되고 연소영역에서 연소되면서 부피가 급격히 커집니다. 입자 간 거리가 넓어지면 SPH 계산 정확도가 감소하기 때문에, 이 문제를 해결하고자 입자를 splitting 시켜 해상도를 늘리는 adaptive particle splitting (APS) 모델이 적용되었습니다.Particle splitting은 2번 일어나도록 모델링 되었습니다. 우선 입자 밀도가 초기 입자 밀도의 0.9배가 되었을 때 4개로 splitting 됩니다.그리고 이미 한 번 splitting된 입자의 밀도가 더 떨어져 초기 입자 밀도의 0.4배가 되었을 때 2개로 splitting 되도록 하였습니다.//////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////////Splitting 시 발생하는 gradient 계산 오차는 splitting 후에도 같은 smoothing length를 사용할 때 최소가 된다고 알려져 입자의 smoothing length가 변하지 않도록 하였습니다.그러나 splitting된 입자 크기에 비해 smoothing length가 길기 때문에 pairing instability에 취약하므로, 이를 해결하고자 monaghan의 artificial pressure-like function을 약간 변형하여 압력 힘 계산에 추가하였습니다.Monaghan 시뮬레이션에서 이 artificial pressure-like function은 결과에 1% 이하로 영향을 준다고 합니다.Monaghan의 모델에서 약간 변형하였지만 변형된 모델 계산에 미치는 영향이 monaghan의 모델보다 훨씬 작기 때문에 이 artificial term에 의한 계산 오차는 또한 매우 작습니다.



• SPH convective & radiative thermal boundary (Fraser et al.) 
 
 
 
 
 
 

• Simple validation: comparison with 1D-FDM results  
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Morris-type Laplacian model 
• known to have high accuracy 
• not sensitive to particle disorder 
• captures sptial variance of 𝑘𝑘 well 

< 𝜌𝜌𝑐𝑐𝐷𝐷
𝑑𝑑𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖= �
4𝑘𝑘𝑖𝑖𝑘𝑘𝑖𝑖
𝑘𝑘𝑖𝑖 + 𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑇𝑇𝑖𝑖 − 𝑇𝑇𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2 +

ℎ𝑐𝑐𝑜𝑜𝑛𝑛𝑣𝑣,𝑖𝑖 𝑇𝑇𝑠𝑠𝑢𝑢𝑟𝑟 − 𝑇𝑇𝑖𝑖
Δ𝑥𝑥

+
𝜖𝜖𝑖𝑖𝜎𝜎𝑆𝑆𝑆𝑆 𝑇𝑇𝑠𝑠𝑢𝑢𝑟𝑟4 − 𝑇𝑇𝑖𝑖4

Δx
 

𝑂𝑂ℎ𝑒𝑒𝐵𝐵𝑒𝑒 𝑂𝑂 ∈ 𝛺𝛺𝑠𝑠𝑢𝑢𝑟𝑟𝑎𝑎𝑐𝑐𝑟𝑟 ,Δ𝑥𝑥:𝑝𝑝𝑎𝑎𝐵𝐵𝑑𝑑𝑂𝑂𝑐𝑐𝑝𝑝𝑒𝑒 𝑠𝑠𝑂𝑂𝑠𝑠𝑒𝑒 

SPH numerical shemes 
 
 SPH thermal boundary model 

SPH vs. FDM SPH single vs. multi-resolution Simulation geometry 

Morris-type 

발표자
프레젠테이션 노트
연소기 벽면의 대류 및 복사 열전달을 모사하기 위한 SPH thermal boundary 모델은 FDM 방식과 동일하게 벽 최외각 입자에만 대류 및 복사 열전달 항을 추가합니다.모델이 제대로 작동하는지 확인하기 위해 검증 문제와 유사한 1D 열전달 문제를 위 모델로 풀어 이를 FDM 결과와 비교했습니다.  이 식의 우변 첫째항은 전도에 해당하는 항인데 이러한 모리스타입 라플라시안 모델은 입자의 불균일한 분포에도 높은 정확도를 가지고, 물성의 공간구배를 잘 반영하는 것으로 알려져있습니다.해석 결과 위 thermal boundary 모델은 물성차이가 크고, 경계 부근 입자 부족에도 불구하고 FDM과 매우 유사한 결과를 보여줍니다.



• SPH convective & radiative thermal boundary (Fraser et al.) 
 
 
 
 
 
 

• Simple validation: comparison with 1D-FDM results  
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< 𝜌𝜌𝑐𝑐𝐷𝐷
𝑑𝑑𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑

>𝑖𝑖= �
4𝑘𝑘𝑖𝑖𝑘𝑘𝑖𝑖
𝑘𝑘𝑖𝑖 + 𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
𝑇𝑇𝑖𝑖 − 𝑇𝑇𝑖𝑖  

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
2 +

ℎ𝑐𝑐𝑜𝑜𝑛𝑛𝑣𝑣,𝑖𝑖 𝑇𝑇𝑠𝑠𝑢𝑢𝑟𝑟 − 𝑇𝑇𝑖𝑖
Δ𝑥𝑥

+
𝜖𝜖𝑖𝑖𝜎𝜎𝑆𝑆𝑆𝑆 𝑇𝑇𝑠𝑠𝑢𝑢𝑟𝑟4 − 𝑇𝑇𝑖𝑖4

Δx
 

𝑂𝑂ℎ𝑒𝑒𝐵𝐵𝑒𝑒 𝑂𝑂 ∈ 𝛺𝛺𝑠𝑠𝑢𝑢𝑟𝑟𝑎𝑎𝑐𝑐𝑟𝑟 ,Δ𝑥𝑥:𝑝𝑝𝑎𝑎𝐵𝐵𝑑𝑑𝑂𝑂𝑐𝑐𝑝𝑝𝑒𝑒 𝑠𝑠𝑂𝑂𝑠𝑠𝑒𝑒 

SPH numerical shemes 
 
 SPH thermal boundary model 

SPH vs. FDM SPH single vs. multi-resolution Simulation geometry 

Multi-resolution  Single resolution 

4 x resolution 

발표자
프레젠테이션 노트
또한 기체 영역 입자 해상도가 4배 많은 multi-resolution 상황에서도 위 thermal boundary 모델은 single-resolution과 매우 일치하는 결과를 냈습니다. 따라서 검증 문제 해석 시 particle splitting에 의해 다중 해상도가 발생하더라도 코드에 적용된 라플라시안 모델은 계산 정확도를 보증할 것으로 보입니다.
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Simulation setup 

Simulation geometry 

Boundary conditions 

Particle splitting 

Open & symmetric boundary 

Convective & radiative heat loss 

SPH numerical scheme 

BD Boundary condition 

Inlet  
• Fixed value: mass fraction, temperature, velocity 

𝑌𝑌𝑁𝑁2 = 0.725, 𝑌𝑌𝑂𝑂2 = 0.22,𝑌𝑌𝐶𝐶𝐻𝐻4 = 0.055 (Φ = 1.0) 
𝑇𝑇 = 300.0 𝐾𝐾,𝑢𝑢 = 0.4, 0.6 𝑚𝑚/𝑠𝑠 

Outlet  • Fixed pressure & far-field condition for other variables  
     (No energy / species diffusion to the exit) 

Wall 

• Stainless steel316 
• Convective & radiative heat transfer: ℎ = 15 𝑊𝑊/𝑚𝑚2𝐾𝐾, 𝜖𝜖 = 0.65 
• No slip 
• No concentration & energy diffusion to the upper & the lower wall 

발표자
프레젠테이션 노트
시뮬레이션 셋업입니다.시뮬레이션 형상은 아까 말한바와 같습니다.Boundary condition은 아래 표에 정리되었습니다. 앞서 언급했듯이 Open boundary 모델을 적용하여 버퍼입자에 특별한 처리를 하는 방식으로 적절한 경계조건을 부과했습니다.검증문제 해석을 위해 도입된 SPH 수치해석기법을 오른쪽에 정리하였습니다.particle splitting 모델, open boundary 모델, 대류 및 복사열손실 모델이 적용되었습니다.앞서 설명하지는 않았지만 검증문제는 물리적으로 x축 대칭이어야 하므로 연소기 상단영역에 해당하는 field-varable을 단순히 x축 대칭시키는대칭경계모델이 추가되었습니다. 
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u=0.4 m/s u=0.6 m/s 

Results and discussion 

Flame structure 

Wall temperature distribustion 

u=0.4 m/s 

u=0.6 m/s 

발표자
프레젠테이션 노트
다음은 시뮬레이션 결과입니다.화염 구조는 벤치마크 결과와 다른 화학 반응 메커니즘을 사용했음에도 입구 속도 0.4, 0.6 m/s 두 경우 모두 비슷한 위치에서 화염이 형성되었고, 그 구조 또한 유사합니다. 입구 속도 0.4m/s의 경우 연소기 벽면 온도가 벤치마크 결과와 매우 비슷한 결과를 내는 것을 볼 수 있습니다.  출구 근처 벽면 온도는 조금 작게 계산되었으나 최대 오차는 1% 정도로 작습니다.입구 속도 0.6m/s의 경우 벽면 온도 최대 오차가 대략 3% 정도로 0.4m/s인 경우보다 크나, 연소기 벽면 온도가 벤치마크 결과와 대체적으로 유사한 분포를 따릅니다.이러한 오차는 SPH 방법론 특성상 연소기 벽면과 같이 입자가 부족한 상황에서는 계산 정확도가 감소하기 때문에 발생하는 것으로 보입니다. 경계 부근에서 계산 정확도를 향상 시키는 여러 SPH correction 모델이 있고, 앞으로 이를 적용하여 정확도 개선에 대한 연구를 수행할 예정입니다.  
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Conclusion 
 
 
I. Development of gas-phase chemical model in SPH methodology  

 
 Gas-phase chemical reaction model, which is based on Arrhenius equation, has been constructed in SPH 

framework and implemented into SOPHIA code. 

 The effect of chemical reaction on species transport equation was considered, coupled with molecular 
diffusion. Enthalpy of chemical reaction and energy transport by the diffusion (Dufour effect) were newly 
added into energy equation, assuring sufficient sufficient numerical accuracy even in particle disorder.  

 
II. Model validation 

 
 For validation of the chemical reaction model, simulation of premixed methane/air combustion in a micro-

planar combustor is carried out with the additional SPH numerical schemes, comparing results with the 
benchmark experiments and simulations. 

 SOPHIA obtained the similar flame structure and location with Tang et al for both cases of u=0.4, 0.6 m/s 

 SOPHIA also gave very good agreements with Tang et al. in terms of the wall temperature distribution, 
having maximum error about 3.0%.  

발표자
프레젠테이션 노트
결론입니다.본 연구에서는 다성분 기체시스템에서 분자확산과 화학반응모델이 SPH 방법론에 기반하여 개발 및 검증되었습니다.아레니우스 식 기반 반응속도 모델을 통해 화학반응 속도를 결정했으며, 분자확산 및 화학반응에 해당하는 항이 종 수송방정식, 운동량, 에너지 보존식에 고려되었습니다.개발된 모델을 검증하기 위해 마이크로 연소기 내 예혼합 메테인/공기 연소 문제를 해석했으며,화염 생성 위치, 화염 구조, 연소기 벽면 온도가 세 가지 파라미터 모두 벤치마크 해석와 비교해 좋은 결과를 도출하였습니다.발표는 이상입니다.감사합니다.질문이 있으시면 편하게 해주십시오.



Chen et al. Chen et al. 

• Combustion mechansism used in this study is a one-step irreversible reaction by Westbook & Dryer.  
 
 
 
 

 
• Chemical reaction of a gas particle is modeled to occur only within it, and is affected by its adjacent 

particles through molecular diffusion process. 
 
 

Tang et al. Chen et al.  

Detailed reaction 
mechanism 

One-step 
irreversible reaction 

16 species,   
25 reversible 

reactions 

5 species,   
single irreversible 

reaction 

3 dimension 2 dimension 
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This simplified mechanism gives quite reasonable results with the detailed one! 

�̇�𝑅𝐶𝐶𝐻𝐻4 = 6.7𝑒𝑒 + 9 exp −
202505.6

𝑅𝑅�𝑇𝑇
𝐶𝐶𝐻𝐻4 0.2 𝑂𝑂2 1.3 Westbook & Dryer 

CH4+2(O2 + 3.76N2) → CO2 + 2H2O+7.52N2    -802.6 kJ/mol 

�̇�𝑅𝐶𝐶𝐻𝐻4
𝑛𝑛  𝛥𝛥𝑑𝑑𝑛𝑛 ≤ 𝑚𝑚𝑂𝑂𝑛𝑛( 𝐶𝐶𝐻𝐻4 𝑛𝑛, 𝑂𝑂2 𝑛𝑛)  

Chen et al. 

Appendix A 
 
 Chemical kinetics 
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Appendix B 
 
 Viscous stress with compressible effect 

𝝉𝝉� =

−𝑑𝑑 + 2𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢
𝜕𝜕𝑥𝑥

+ 𝜆𝜆∇ ⋅ 𝑢𝑢 𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢
𝜕𝜕𝑦𝑦

+
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥

𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢
𝜕𝜕𝑠𝑠

+
𝜕𝜕𝑂𝑂
𝜕𝜕𝑥𝑥

𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢
𝜕𝜕𝑦𝑦

+
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥

−𝑑𝑑 + 2𝜇𝜇
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑦𝑦

+ 𝜆𝜆∇ ⋅ 𝑢𝑢 𝜇𝜇
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑠𝑠

+
𝜕𝜕𝑂𝑂
𝜕𝜕𝑦𝑦

𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑢𝑢
𝜕𝜕𝑠𝑠

+
𝜕𝜕𝑂𝑂
𝜕𝜕𝑥𝑥

𝜇𝜇
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑠𝑠

+
𝜕𝜕𝑂𝑂
𝜕𝜕𝑦𝑦

−𝑑𝑑 + 2𝜇𝜇
𝜕𝜕𝑂𝑂
𝜕𝜕𝑠𝑠

+ 𝜆𝜆∇ ⋅ 𝑢𝑢

 

1
3
𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖 = −𝑑𝑑� = −𝑑𝑑 +

2𝜇𝜇
3

+ 𝜆𝜆 ∇ ⋅ 𝑢𝑢 

−𝑑𝑑� + 𝑑𝑑 =
2𝜇𝜇
3

+ 𝜆𝜆 ∇ ⋅ 𝑢𝑢 = 0 

Stokes hypothesis 
 

𝜅𝜅 =
2𝜇𝜇
3

+ 𝜆𝜆 = 0 

Mechanical pressure 

Second viscosity 

Stress tensor 𝜌𝜌
𝑑𝑑𝑢𝑢
𝑑𝑑𝑑𝑑

=  ∇ ⋅ 𝝉𝝉� 

Invariant of stress tensor 

+ 

+ 𝜇𝜇: dynamic viscosity 
𝜆𝜆: second viscosity 
𝜅𝜅: bulk viscosity 
𝑛𝑛: spatial dimension 

𝐷𝐷𝐷𝐷
𝐷𝐷𝐷𝐷

= −𝜌𝜌∇ ⋅ �⃗�𝜕 ≠ 0 → Compressible effect is not negligible!  

�⃗�𝐹𝑣𝑣𝑀𝑀𝑀𝑀 = (2𝑛𝑛 + 2)�
2𝜇𝜇𝑖𝑖𝜇𝜇𝑖𝑖
𝜇𝜇𝑖𝑖 + 𝜇𝜇𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ �⃗�𝜕𝑖𝑖𝑖𝑖
|𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖|2 ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
 

lim
ℎ→0

�⃗�𝐹𝑣𝑣𝑀𝑀𝑀𝑀 = 𝜇𝜇∇2𝑢𝑢 + 2𝜇𝜇∇(∇ ⋅ 𝑢𝑢) 

Viscous model of Monaghan and Gingold 

�⃗�𝐹𝑣𝑣 = 𝜇𝜇∇2𝑢𝑢 + (𝜆𝜆 + 𝜇𝜇)∇(∇ ⋅ 𝑢𝑢) 

Physical viscous force 

MG viscous model implies 𝜆𝜆 = 𝜇𝜇 (shear-viscosity-dependent bulk viscosity). 

Colagrossi et al. (2011) 



22 

Appendix B 
 
 Viscous stress with compressible effect 

MG viscous model implies 𝜆𝜆 = 𝜇𝜇 (shear-viscosity-dependent bulk viscosity). 
 

 Bonet et al. (2020) proposed shear-viscosity-independent bulk-viscosity term from MG viscous model. 

𝑓𝑓𝑣𝑣 = �⃗�𝐹𝑣𝑣𝑀𝑀𝑀𝑀 + 𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻𝛻𝛻 𝛻𝛻 ⋅ 𝑢𝑢 = 𝜇𝜇∇2𝑢𝑢 + 2𝜇𝜇∇ ∇ ⋅ 𝑢𝑢 + 𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻𝛻𝛻 𝛻𝛻 ⋅ 𝑢𝑢  𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻 = 𝜆𝜆 − 𝜇𝜇 = 𝜅𝜅 −
5
3𝜇𝜇 

𝑓𝑓𝑣𝑣 = 2𝑛𝑛 + 4 � 𝜇𝜇𝑖𝑖𝑖𝑖
𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝑢𝑢𝑖𝑖𝑖𝑖
|𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖|2 𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
+ � 𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻 𝑖𝑖𝑖𝑖𝑚𝑚𝑖𝑖

< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖+< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖 

 
Φ = 𝑛𝑛 + 2 � 𝜇𝜇𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝑢𝑢𝑖𝑖𝑖𝑖
|𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖|2 𝑢𝑢𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ 𝛻𝛻𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
+ � 0.5 𝜆𝜆𝑆𝑆𝐷𝐷𝐻𝐻 𝑖𝑖𝑖𝑖𝑚𝑚𝑖𝑖

< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖+< ∇ ⋅ 𝑢𝑢 >𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑢𝑢𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑚𝑚𝑖𝑖

𝜌𝜌𝑖𝑖
 

 

�⃗�𝐹𝑣𝑣 = 𝜇𝜇∇2𝑢𝑢 + (𝜆𝜆 + 𝜇𝜇)∇(∇ ⋅ 𝑢𝑢) Physical viscous force 

Brinkman number 𝐵𝐵𝐵𝐵 =
𝜇𝜇𝑢𝑢2

𝑘𝑘Δ𝑇𝑇
=

1.8𝑒𝑒 − 5 × 102

0.025 × 2000
= 3.6e − 5 ≪ 1 ~ 

𝜕𝜕𝑂𝑂𝑠𝑠𝑐𝑐𝑣𝑣𝑢𝑢𝑠𝑠 ℎ𝑒𝑒𝑎𝑎𝑑𝑑𝑂𝑂𝑛𝑛𝑒𝑒
𝑐𝑐𝑣𝑣𝑛𝑛𝑑𝑑𝑢𝑢𝑐𝑐𝑑𝑑𝑂𝑂𝑣𝑣𝑛𝑛

 



𝑑𝑑𝑖𝑖 = 𝜌𝜌𝑖𝑖𝑅𝑅�𝑖𝑖𝑇𝑇𝑖𝑖 

𝑑𝑑𝑢𝑢
𝑑𝑑𝑑𝑑 𝐷𝐷

= −
1
 𝜌𝜌
𝛻𝛻𝑑𝑑 ~ 

ℎ𝑂𝑂𝑒𝑒ℎ 𝑝𝑝𝐵𝐵𝑒𝑒𝑠𝑠𝑠𝑠𝑢𝑢𝐵𝐵𝑒𝑒
𝑝𝑝𝑣𝑣𝑂𝑂 𝑂𝑂𝑛𝑛𝑒𝑒𝐵𝐵𝑑𝑑𝑂𝑂𝑎𝑎

 

• Gas has low inertia and high pressure compared to liquids, resulting in large acceleration. Thus, SPH gas 
simulation needs very fine time-step. 

 
• When adopting ideal gas law, it may be reasonable to select artificial speed of sound like Tait’s equation 

for numerical stability. 
 𝑀𝑀𝑎𝑎 ≡ 𝑢𝑢𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚

𝑐𝑐
~0.1 for incompressibility 
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𝑅𝑅: universal gas constant 
𝑅𝑅�: specific gas constant 
𝑅𝑅� = 𝑅𝑅/𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚  

𝑑𝑑𝑢𝑢
𝑑𝑑𝑑𝑑 𝑝𝑝𝑟𝑟𝑟𝑟𝑠𝑠

= −
1
𝜌𝜌
∇𝑑𝑑 ×

𝑅𝑅�′
𝑅𝑅�

 

𝜌𝜌𝑐𝑐𝑝𝑝
𝑑𝑑𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑 𝑝𝑝𝑟𝑟𝑟𝑟𝑠𝑠

=
𝑑𝑑𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑

×
𝑅𝑅�′
𝑅𝑅�

 

𝑐𝑐 =
𝜕𝜕𝑑𝑑
𝜕𝜕𝜌𝜌 𝑠𝑠

= 𝛾𝛾𝑅𝑅�𝑇𝑇                    𝑐𝑐𝑠𝑠𝑖𝑖𝑚𝑚 =
𝑢𝑢𝑚𝑚𝑎𝑎𝑚𝑚
𝑀𝑀𝑎𝑎

= 𝛾𝛾𝑅𝑅�′𝑇𝑇 

𝑅𝑅′�

𝑅𝑅�
=

𝑢𝑢𝑚𝑚𝑎𝑎𝑚𝑚
𝑀𝑀𝑎𝑎

2 1
𝛾𝛾𝑅𝑅�𝑇𝑇

=
𝑢𝑢𝑚𝑚𝑎𝑎𝑚𝑚
𝑀𝑀𝑎𝑎

2 𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚

𝛾𝛾𝑅𝑅𝑇𝑇
 

∴ 𝑑𝑑 = 𝜌𝜌𝑅𝑅�𝑇𝑇 ×
𝑅𝑅�′
𝑅𝑅�

= 𝜌𝜌𝑅𝑅�′𝑇𝑇 

In code 

𝑅𝑅�′
𝑅𝑅�

~𝑂𝑂(10−3) 
𝑅𝑅�: real specific gas constant 
𝑅𝑅�′: artificial specific gas constant 

Appendix C 
 
 Equation of state: ideal gas law 



𝛾𝛾 ≡
ℎ𝑑𝑑𝑎𝑎𝑢𝑢𝑑𝑑ℎ𝐷𝐷𝑟𝑟𝑟𝑟
ℎ𝑚𝑚𝑜𝑜𝐷𝐷ℎ𝑟𝑟𝑟𝑟

 

𝑒𝑒𝛺𝛺 𝐵𝐵𝑖𝑖 = � 𝑒𝑒𝛻𝛻𝛻𝛻 𝐵𝐵𝑖𝑖, 𝐵𝐵𝑛𝑛
𝑚𝑚𝑛𝑛

𝜌𝜌𝑛𝑛𝑖𝑖≠𝑛𝑛
 𝑂𝑂ℎ𝑒𝑒𝐵𝐵𝑒𝑒 𝑒𝑒∇𝛻𝛻 𝐵𝐵𝑖𝑖, 𝐵𝐵𝑛𝑛 = ∇𝑖𝑖𝑊𝑊𝑖𝑖𝑛𝑛 𝐵𝐵𝑖𝑖𝑛𝑛,ℎ𝑖𝑖𝑛𝑛 −� 0.25∇𝑖𝑖𝑊𝑊 𝐵𝐵𝑖𝑖𝑘𝑘 ,ℎ𝑖𝑖𝑘𝑘

4

𝑘𝑘=1

2

  

 𝑒𝑒𝛻𝛻𝛻𝛻 𝐵𝐵𝑖𝑖 , 𝐵𝐵𝑛𝑛 : error of particle i when a single particle n is split in a support domain of particle i 

 𝑒𝑒𝛺𝛺 𝐵𝐵𝑖𝑖  : error of particle i when all particles (particle n) in the neighborhood are split. 

 Error of particle splitting is exponentially decreased as 𝛾𝛾 approaches to unity. 
𝜅𝜅 = 2.0 
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Appendix D 
 
 Numerical accuracy of particle splitting model 

Gradient error of particle splitting  

Numerical Test: Hydrostatic pressure 

particle splitting 



• The mirroring is performed in every 800-1,000 simulation counts which is found to give perfect 
symmetry with negligible computational loads.  

• Non-physical asymmetric flame structures are observed without any treatments. We suspect that this is 
due to round-off errors in computing operations on GPUs. 

• Symmetric boundary model, which simply mirrors the top half of the system with all flow field variables 
being symmetrized about x-axis, was newly constructed to satisfy the symmetry condition.  

 

Asymmetric flame structure (w/o any treatments) 
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Appendix E 
 
 Symmetric boundary  
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Appendix F 
 
 Time-transient behavior of simulation results  

u=0.4 m/s 

u=0.6 m/s 

Outlet pressure with respect to time Transient motion of the flames 

Pressure-outlet boundary 

 Time average of 𝑑𝑑𝑟𝑟,𝑜𝑜𝑢𝑢𝐷𝐷𝑜𝑜𝑟𝑟𝐷𝐷  is about 1.05 atm which 
meets pressure-outlet boundary condition at the 
exit well. 

 Temperature of the combustor wall does converge 
even though the flames show the transient motion 
which is oscillatory within limited region inside the 
combustor. Wall temperature convergence at each location from the inlet 

𝑇𝑇𝑛𝑛+1(𝑥𝑥) − 𝑇𝑇𝑛𝑛(𝑥𝑥)
𝛥𝛥𝑑𝑑𝑛𝑛
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