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Kurzfassung i

Kurzfassung

Der vorliegende Bericht ist der Abschlussbericht zum Forschungsvorhaben ,Analyse und ex-
terne Validierung der AC2 Modellbasis (AVAMO)*, welches durch das Bundesministerium fiir
Umwelt, Naturschutz, nukleare Sicherheit und Verbraucherschutz (BMUV) unter dem Kenn-
zeichen BMUV 1501629 gefordert und in der Arbeitsgruppe Plant Simulation and Safety (PSS)
der Ruhr-Universitat Bochum (RUB) bearbeitet wird. Das Ziel des Vorhabens ist die gezielte
Analyse und Validierung des Programmpaket AC2 und der darin enthaltenen Programmteile
COCOSYS, ATHLET und ATHLET-CD zur Berechnung storfallrelevanter In- und Ex-Vessel-
Phanomene. In diesem Bericht werden die wichtigsten Ergebnisse der einzelnen Arbeits-
punkte dargestellt.

Im Rahmen des Arbeitspunktes AC2 - COCOSYS wird der Code zum einen auf seine Eignung
zur Abbildung der Verbrennung von Wasserstoff und Kohlenmonoxid untersucht. Dabei wer-
den neue Korrelationen der Brenngeschwindigkeit getestet und ein Konzept fur die Trennung
von unverbrannter und verbrannter Atmosphare entwickelt. Zum anderen wird die Abbildung
von Phanomenen wahrend Schmelze-Beton-Wechselwirkungen unter Beriicksichtigung einer
gefluteten Schmelze untersucht. Zudem wird das Aerosolverhalten im Sicherheitsbehélter mit
dem neuen Modul AFP2 (vormals NEWAFP) auf Basis der Nachrechnung des Experiments
PHEBUS FPT3 mit der aktuellen Code-Version Uberprift und analysiert. Die Arbeiten ergan-
zen die vom Codeentwickler GRS durchgefihrten Validierungsarbeiten anhand des
Experiments PHEBUS FPT1 (BMUV RS1579). Neben der Validierung des Moduls AFP2 wer-
den Simulationen mit der GRS-Software SUSA, sowie Analysen des Unfalls in Block 3 des

Kraftwerks Fukushima Daiichi durchgefiihrt.

Fur AC2 - ATHLET wird eine vertiefte Analyse der implementierten Kondensationsmodelle so-
wie die Untersuchung der Eignung der Modelle in Bezug auf die Simulation von
Drucksto3phdnomenen in zweiphasigen Stromungsbedingungen durchgefiihrt. Dabei werden
eine Harmonisierung der Modellbasis gepruft und Entwicklungspotential fir AC2 - ATHLET

mithilfe von unterstiitzenden CFD-Simulationen abgeleitet.

Hinsichtlich der durchgefuihrten Arbeiten mit AC2 - ATHLET-CD liegt der Fokus auf der Vali-
dierung und Weiterentwicklung des Codes fur die Abbildung von Kernzerstérungs-
phanomenen. Dies umfasst zum einen die Abbildung der Spaltproduktfreisetzung aus Schmel-
zepools im unteren Reaktorplenum. Zum anderen werden neue vorlaufige Modelle und
Korrelationen zur Simulation von unfalltoleranten Brennelementkonzepten weiter- bzw. neu-
entwickelt und analysiert. Dartiber hinaus wird der Code fur die Abbildung von Schuttbetten im

unteren Reaktorplenum erweitert.






Abstract il

Abstract

This report is the final report of the research project “Analysis and external validation of the
AC2 model basis (AVAMO)” funded under the grant number BMUV 1501629 by the Federal
Ministry for the Environment, Nature Conservation, Nuclear Safety and Consumer Protection
and performed by PSS group at RUB. The aim of the project is the detailed analysis and vali-
dation of the program package AC2 and the modules COCOSYS, ATHLET and ATHLET-CD
contained therein for the calculation of accident-relevant in- and ex-vessel phenomena. The

most important results of the separate work packages are presented in this report.

As part of the AC2 - COCOSYS work package, the capability of the code for modelling the
combustion of hydrogen and carbon monoxide is investigated. New correlations of the burning
rate are tested and a concept for the separation of unburnt and burnt atmospheres is devel-
oped. Further on, the simulation of phenomena during molten core concrete interaction is
carried out considering a flooded melt. In addition, the aerosol behaviour in the containment is
verified and analysed with the newly implemented AFP2 module (formerly known as NEWAFP)
by the simulation of the PHEBUS FPT3 experiment with the current code version. The work
complements the validation work carried out by the code developer GRS using the PHEBUS
FPT1 experiment (BMUV RS1579). In addition to validating the AFP2 module, simulations will
be carried out using the GRS software SUSA, and analyses of the accident in block 3 of the

nuclear power plant Fukushima Daiichi are conducted.

For AC2-ATHLET, a detailed analysis of the implemented condensation models and an inves-
tigation of the capability of the models regarding the simulation of water hammer phenomena
in two-phase flow conditions will be carried out. A harmonisation of the model basis is exam-
ined and development potential for AC2 - ATHLET is derived based on accompanying CFD

simulations.

Regarding the work carried out with AC2-ATHLET-CD, the focus is on the validation and further
development of the code for simulating core degradation phenomena. This includes the simu-
lation of fission product release from melt pools in the lower reactor plenum. Further on, new
preliminary models and correlations for the simulation of accident tolerant fuel (ATF) concepts
are further developed and analysed. In addition, the code will be extended for modelling debris

beds in the lower reactor plenum.
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1 Einleitung

Der vorliegende Bericht ist der Abschlussbericht zum Forschungsvorhaben ,Analyse und ex-
terne Validierung der AC? Modellbasis (AVAMO)“, welches durch das Bundesministerium fur
Umwelt, Naturschutz, nukleare Sicherheit und Verbraucherschutz (BMUV) unter dem Kenn-
zeichen BMUV 1501629 gefordert und in der Arbeitsgruppe (AG) Plant Simulation and Safety
(PSS) der Ruhr-Universitat Bochum (RUB) bearbeitet wird. Das Ziel des Vorhabens ist die
gezielte Analyse, Validierung und Weiterentwicklung des Programmsystems AC2 und der darin
enthaltenen Module COCOSYS (Containment Code System), ATHLET (Analysis of Thermal-
Hydraulic of Leaks and Transients) und ATHLET-CD (Analysis of Thermal-Hydraulic of Leaks
and Transients — Core Degradation) zur Berechnung storfallrelevanter In- und Ex-Vessel-Pha-
nomene. Das Programmsystem AC? wird von der Gesellschaft fur Anlagen- und
Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH zur Simulation aller wesentlichen Vorgange und Zustande
wahrend des Betriebs und im Rahmen auslegungsiberschreitender Storfalle in Leichtwasser-
reaktoren (LWR) entwickelt. Der Code wird dartber hinaus fir die Durchfihrung generischer
Anlagenrechnungen eingesetzt.

Die Thematik der zu untersuchenden Ex-Vessel Arbeitspunkte umfasst die Validierung, Be-
wertung und Weiterentwicklung der in der aktuellen Version von AC? - COCOSYS
implementierten Modelle zur Beschreibung von Verbrennungsphanomenen sowie von Phano-
menen wahrend Schmelze-Beton-Wechselwirkungen (MCCI, engl. Molten Core Concrete
Interaction). Dartiber hinaus sollen Untersuchungen zum Aerosolverhalten im Sicherheitsbe-
halter mit dem neu implementierten Modul AFP2 (vormals NEWAFP) durchgefuihrt werden. Mit
dem ATHLET Modul erfolgt eine Analyse der Kondensationsmodellbasis. ATHLET-CD wird
hinsichtlich der Abbildung der Spaltproduktfreisetzung aus einem Schmelzepool sowie der Si-
mulation unfalltolleranter Brennstoffe (ATF, engl. accident tolerant fuels) untersucht. Darliber
hinaus wird das Modul fiir die Simulation von Schiittbetten im unteren Reaktorplenum erwei-

tert.

In Kapitel 2 werden die Ergebnisse des Arbeitspunktes ,,Analyse und Validierung der COCO-
SYS-Modellbasis“ dargestellt. Die Untersuchungen zum  Aerosolverhalten im
Sicherheitsbehélter mit dem neu implementierten Modul AFP2 umfassen die Nachrechnung
des Experiments PHEBUS FPT3. Die Arbeiten erganzen die vom Codeentwickler GRS durch-
gefiihrten Validierungsarbeiten anhand des Experiments PHEBUS FPT1 (BMWi RS1579).
Neben der Validierung des Moduls AFP2 werden Simulationen mit der GRS-Software SUSA
durchgefuhrt. Dartiber hinaus wird das Modul auf ein reales Unfallszenario in Nachrechnungen
des Containments des Kernkraftwerks Fukushima Daiichi 3 angewandt. Hinsichtlich der Be-

schreibung von Verbrennungsph&nomenen erfolgt eine Analyse und Validierung von neu bzw.
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weiterentwickelten Korrelationen zur Beschreibung der Brennbarkeitsgrenzen sowie der lami-
naren und turbulenten Flammengeschwindigkeit. Dartber hinaus wird ein Konzept fir eine
Modellerweiterung erstellt, wodurch die zonenubergreifende Vermischung von verbrannter
und unverbrannter Atmosphéare verhindert werden soll. Der Themenbereich der Schmelze-
Beton-Wechselwirkung beschaftigt sich mit der Untersuchung einer gefluteten Schmelze an-
hand der Nachrechnung von vier ausgewahlten Experimenten aus der MACE- bzw. COTELS-
Versuchsreihe sowie dem Versuch COMET-L. Dariber hinaus wird fir eine tiefergehende Be-
urteilung der Codeperformance von AC? der Storfallsimulationscode MELCOR fir einen Code-
to-Code Vergleich herangezogen.

In Kapitel 3 erfolgt eine vertiefende Analyse der in AC? - ATHLET implementierten Kondensa-
tionsmodelle sowie die Untersuchung der Eignung der Modelle in Bezug auf die Simulation
von DruckstoRphdnomenen in zweiphasigen Stromungsbedingungen. Dabei soll eine Harmo-
nisierung der Modellbasis sowie die Notwendigkeit einer méglichen Fallunterscheidung
bezlglich der Dampfblasenbeschaffenheit gepriift werden und entsprechendes Entwicklungs-
potential abgeleitet werden. Zur Simulation von Druckstdf3en infolge eines Ventilschlusses
bzw. einer Ventil6ffnung werden Experimente ausgewabhilt, die in der Cold Water Hammer Test
Facility (CWHTF) und in der Versuchsanlage Pilot Plant Pipework (PPP) durchgefihrt wurden.
Durch unterstiitzende CFD-Simulationen mit dem Programm OpfenFOAM sollen weitere Ver-

besserungspotentiale in der ATHLET-Modellbasis identifiziert werden.

In Kapitel 4 werden Analysen, Validierungs- sowie Entwicklungsarbeiten zur Simulation von
Spatphasenphanomenen mit AC2-ATHLET-CD vorgestellt. Zur Abbildung der Freisetzung von
Spaltprodukten aus Schmelzepools im unteren Reaktorplenum ist eine Erweiterung des Codes
anhand eines neuen Modells vorgesehen. Dazu wird vorab gepriift ob die Erweiterung basie-
rend auf bestehenden Modellen realisiert werden kann oder ob eine Neuentwicklung von
Freisetzungsmodellen notwendig ist. Fur Validierungssimulationen wird ein geeignetes Expe-
riment aus dem Late-Phase Source Term Phenomena Projekt (LPP) sowie der Versuch
EVAN1-FP nachgerechnet. Im zweiten Teil des Arbeitspunktes werden neue vorlaufige Mo-
delle und Korrelationen zur Simulation von unfalltoleranten Brennelementkonzepten weiter-
bzw. neuentwickelt und analysiert. Zur Validierung wird das Experiment QUENCH-ATF-1
nachgerechnet, welches im Rahmen des NEA-Gemeinschaftsprojekts ,QUENCH-ATF* durch-
gefuhrt worden ist. Vergleichende Analysen erfolgen anhand der Nachrechnung von zwei
weiteren QUENCH Experimenten, die unter vergleichbaren Randbedingungen durchgefihrt
worden sind. Des Weiteren umfasst der Arbeitspunkt die Entwicklung eines schnellrechenden
Modells zur Simulation von Schiittbetten. Neben der Umwandlung der Schmelze in ein poro-

ses Schiittbettvolumen kann mit dem Modell der Warmetransfer im Schiittbett abgebildet
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werden. Darlber hinaus wird das Modell im Rahmen eines Promotionsverfahrens zur Abbil-
dung von reibungsinduzierten Druckverlusten in porésen Medien erweitert. Das Modell wird

zur Anwendung im unteren Reaktorplenum in den AC2 - ATHLET-CD Quellcode implementiert.

In Kapitel 5 wird auf Basis der erarbeiteten Ergebnisse eine zusammenfassende Bewertung

der Modellbasen sowie eine Beurteilung des spezifischen Entwicklungspotentials gegeben.

Fur eine ausfihrliche Dokumentation aller erzielten Ergebnisse sei hier auf die entsprechen-
den Technischen Fachberichte zu den einzelnen Arbeitspunkten des Forschungsvorhabens
[BRA22; HOF23A; HOF23B; KRI24; PES23; STA24B] verwiesen. Im Anhang (siehe Abschnitt 7)
ist eine detaillierte Auflistung der Veréffentlichungen aufgeftihrt, die im Laufe des Forschungs-
vorhabens erstellt worden sind.
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2 Analyse, Validierung und Weiterentwicklung der COCO-
SYS-Modellbasis

In den nachfolgenden Unterkapiteln 2.1, 2.2 und 2.3 werden die zur Validierung von COCO-
SYS durchgefuhrten Arbeiten in den Themenbereichen NEWAFP (seit Codeversion AC2 2023
AFP2 genannt und nachfolgend im Rahmen dieses Berichts ebenfalls als AFP2 bezeichnet),
Molten Core Concrete Interaction sowie Wasserstoffverbrennung beschrieben. Detaillierte Be-
schreibungen der durchgefuhrten Arbeiten zu den Themen AFP2 und MCCI sind in den
Technischen Fachberichten [HOF23A; HOF23B] dokumentiert.

2.1 AFP2

Die externen Validierungsarbeiten zu AFP2 beziehen sich zum einen auf die Nachrechnung
des Versuchs PHEBUS FPT3 als Erganzung zu den Arbeiten der GRS an PHEBUS FPT1
(vgl. [REI19]) auch im Rahmen des EU Vorhabens MUSA [Boc22]. Zum anderen werden im
Rahmen dieses Arbeitspunktes nach einer erfolgreichen Datensatzerstellung und Erarbeitung
einer best-estimate Simulation des Versuchs FPT3 erste Rechnungen unter Verwendung der
GRS-Software SUSA durchgefuhrt. Zur weiterfihrenden Bewertung der AFP2 Modellbasis
wird AC2 COCOSYS auf ein reales Unfallszenario (Containment des Kernkraftwerks

Fukushima Daiichi 3) angewandt.

2.1.1 Best-estimate Simulation von PHEBUS FPT3

Das PHEBUS-FP (Fission Product) Programm wurde 1988 vom franzdsischen Institut de Ra-
dioprotection et de Sdreté Nucléaire (IRSN) und der Gemeinsamen Forschungsstelle der
Europaischen Kommission (JRC) initiiert. Es wurde zu einem bedeutenden Experimentalpro-
gramm in der Sicherheitsforschung fir Leichtwasserreaktoren (LWR). Das PHEBUS-
Versuchsprogramm umfasst funf integrale, sogenannte In-Pile-Experimente, in denen die
Teststrecke nuklear beheizt wird. Diese wurden zwischen 1993 und 2004 durchgefiihrt. Das
primare Ziel dieser Versuche ist eine mdglichst detaillierte und integrale Abbildung aller rele-
vanten Phanomene der Kernzerstérung, der Spaltproduktfreisetzung und des -transports
sowie der Spaltprodukt-Wechselwirkung. Dies ermdglicht es, die physikalischen und chemi-
schen Vorgange bei einem schweren Storfall zu analysieren. Die gewonnenen Erkenntnisse
kénnen zur Bewertung von MitigationsmalRnahmen, zur Modellentwicklung, oder fur die Vali-

dierung von Storfallanalysecodes wie AC? genutzt werden. [IRS11]
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Versuchsbeschreibung

Die Testanlage der PHEBUS-Versuchsreihe bildet in stark vereinfachter Form einen 900 MW
Druckwasserreaktor im Maf3stab 1:5.000 ab und beinhaltet alle wesentlichen Bestandteile des
Primarkreises und des Containments. Der Mal3stabsfaktor bezieht sich auf das urspriingliche

Kerninventar und die Konzentration im Primérkreis sowie im Sicherheitsbehalter. [IRS11]

Die einzelnen Versuche unterscheiden sich durch den Brennstoffabbrand, die Geometrie, die
Steuerstabbeschaffenheit, die thermohydraulischen Bedingungen im Biindel und durch wei-
tere Variationen am Primérkreislauf und dem Containment. Der flinfte und letzte Versuch der
Versuchsreihe, Versuch FPT3, ist Gegenstand der vorliegenden Arbeit. Er wurde wie die Ver-
suche FPT1 und FPT2 unter Verwendung von bestrahltem Brennstoff durchgefiihrt und zur
Untersuchung des Einflusses eines Borcarbid (B4C) Steuerstabs auf die betrachteten Phano-
mene konzipiert. [HAS11], [HAS13], [KRU10]

Die erste Komponente der Teststrecke der PHEBUS-Versuchsanlage ist die in einem Wasser-
bad befindliche Testanordnung (1), welche das Testbindel enthalt. Im Wasserbad aul3erhalb
der Testanordnung befindet sich der Treiberkern (,driver core®), welcher eine kritische Anord-
nung ermdoglicht. Die wahrend des Versuchs freigesetzten Aerosole und Spaltprodukte
stromen durch das obere Plenum der Testanordnung in den hei3en Strang (2). Von dort ge-
langen sie in das U-Rohr (3), das den Dampferzeuger abbildet und weiter in den kalten Strang
(4) bis sie schliel3lich in den Behélter (5) gelangen, der das Containment abbildet. In diesem
Behalter befindet sich ein mit Wasser gefullter Sumpf (6) und drei lackierte Kondensatoren (7).
[IRS07; IRS11]

Abbildung 2.1 Skizze der PHEBUS Versuchsanlage nach [IRS11]

Das Containment wird durch einen Stahlbehélter (REPF502) mit einem Volumen von ca. 10m?
abgebildet. Die H6he des Containments betragt etwa 5m und der innere Durchmesser des
zylindrischen Teils des Containments 1,77 m. Die drei darin installierten Kondensatoren wer-

den fur die gezielte Erzeugung von Warmeulbertragungs- und Dampfkondensations-
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phanomenen im Reaktorsicherheitsbehalter und damit zur Einstellung von thermohydrauli-
schen Bedingungen verwendet. Sie sind 2,58m lang und besitzen einen auf3eren
Durchmesser von 15cm. Die Kondensatoren sind aktiv gekihlt und mit Epoxidfarbe lackiert,
um eine mogliche Einfangquelle fiir molekulares Jod zu erzeugen. Die oberen zwei Drittel bil-
den den nassen Teil der Kondensatoren, welcher im Regelfall bei einer Temperatur von 90°C
betrieben wird. Das untere Drittel bildet den trockenen Teil des Kondensators und hat eine
Betriebstemperatur von 120 °C. Die AuRenwéande des Containments sind leicht Gberhitzt, um
Dampfkondensation zu verhindern und Aerosolabscheidung zu minimieren. Das Wasser im
Sumpf besitzt einen initialen pH-Wert von 5 und wird durch eine Hilfsschleife zirkuliert, wobei
eine Atmospharen-Wasser-Austauschflache reproduziert wird. Der Druck im gesamten Kreis-
lauf und im Containment betrdgt 2bar und es herrschen dampfarme atmospharische
Bedingungen. [IRS07; IRS11]

Die Ziele des Versuchs FPT3 mit Bezug auf Kern und Primarkreis sind unter anderem die
Charakterisierung der Stofffreisetzung, des Stofftransports und der Stoffablagerung bei nied-
rigem Druck (2 bar), sowie die Korrelierung der Kernzerstérungsprozesse und der
Spaltproduktfreisetzungskinetik. Dabei sollen beispielsweise Riickhalteprozesse an Orten im

Primarkreis, an denen hohe Temperaturgradienten auftreten quantifiziert werden. [IRS11]

Hauptziel bei der Untersuchung des Containmentverhaltens ist die VergroRerung des Ver-
standnisses des Spaltproduktverhaltens unter Anwesenheit von bor- und kohlenstoffhaltigen
Stoffen in der Containtmentatmosphéare. Besonderer Fokus liegt dabei auf der lodchemie im
Sumpf und in der Atmosphare. Hierflr sind lackierte Oberflachen an den Kondensatoren und
im Sumpf installiert, die als Quelle fiir organische lodverbindungen dienen. Die thermohydrau-
lischen Bedingungen im Containment werden fiir eine optimale Untersuchung des
lodverhaltens eingestellt. Auch das Sumpfwasser wird zur Untersuchung des lodverhaltens
auf einen pH-Wert von 5 eingestellt. Weitere Ziele der Untersuchungen im Containment sind
die Erfassung der GrofRenverteilung und die Charakterisierung des Depositionsverhaltens der
Aerosole, sowie die Untersuchung einer moglichen Vergiftung von Katalysatoroberflachen zur
Rekombination von Wasserstoff und Kohlenmonoxid. Die meisten der fiir den Versuch FPT3
gesteckten Ziele wurden erreicht. [IRS11]

Die funf Versuchsphasen des Versuchs FPT3 sind:

Wiederbestrahlungsphase (engl. re-irradiation phase)
Zerstorungsphase (engl. degradation phase)
Aerosolphase (engl. aerosol phase)

Waschphase (engl. washing phase)

a c 0o

Chemiephase (engl. chemistry phase)
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Das Ziel der Wiederbestrahlungsphase ist es, kurzlebige Spaltprodukte zu erzeugen, um ein
reprasentatives Spaltproduktinventar zu erlangen. Sie dauert 8,5 Tage und endet mit einer

Transitionsphase von 37 h, wahrend derer das Testbiindel getrocknet wird. [IRS11]

In der Zerstérungsphase wird die Temperatur des Treiberkerns schrittweise erhéht und die
Heizung im Anschluss abgeschaltet. Die Dampfeinspeisungsrate in das Testbindel wird auf
0,59/s eingestellt. In dieser etwa flinf Stunden dauernden Phase erfolgt die Kernzerstérung.
Die Spaltprodukte werden abhangig von ihrer Flichtigkeit nach und nach aus dem Kern frei-
gesetzt, durch den Priméarkreis transportiert und zum Teil in das Containment eingetragen.
Durch die Zirkon-Wasserdampf-Reaktion wird Wasserstoff und durch die Zerstérung des Bor-
carbid Steuerstabs werden kohlenstoffhaltige Verbindungen freigesetzt. Nach abschalten des
Treiberkerns wird das Testbiindel etwa eine Stunde durch die Dampfeinspeisung herunterge-
kuhlt. Nach Abschalten der Dampfeinspeisung wird das Containment isoliert. Wahrend der
Zerstorungsphase werden die Wande des Containments entsprechend Tabelle 2.1 beheizt.
Der Systemdruck von ca. 2 bar wird wahrend der Zerstorungsphase durch das Containment
aufgepragt. [IRS11]

Tabelle 2.1 Zieltemperaturen der Heizelemente in der Degradation-Phase und der Aerosol-Phase

nach [IRS11]

Ort/Struktur Zerstbrungs- Wasch- Chemie-
und Aerosol- phase phase
phase

Sumpf 90°C 70°C 100°C

Seitenwande 110°C 120°C 110°C

Bodenstrukturen 110°C 100°C 110°C

Nasser Teil der Kondensatoren 90°C 70°C 61-65°C

Trockener Teil der Kondensatoren 120°C 120°C 110°C

Die dritte Phase des Versuchs ist die Aerosolphase, bei der der Containment-Behalter vom
Rest der Teststrecke isoliert wird und quasi-stationare thermohydraulische Bedingungen ein-
gestellt werden. In dieser Phase lagern sich die Aerosole im Wesentlichen im Sumpf und auf
der Bodenwdélbung des Containments ab. Die Aerosolphase dauert 37 h, wobei die Dampfkon-
densation an den Kondensatoren bereits nach zwei Stunden zum Erliegen kommt. Die relative

Feuchte in der Atmosphéare nimmt wéhrend dieser Phase von ca. 70 % auf ca. 55% ab. [IRS11]

Die vierte Phase des Versuchs ist die Waschphase, wahrend der die abgelagerten Aerosole

von den Behélterstrukturen abgewaschen werden. Diese Phase ermoglicht in der letzten
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Phase des Versuchs die Charakterisierung der Aerosole im Sumpfwasser. Fur die Wasch-
phase werden die Temperaturen nach Tabelle 2.1 neu eingestellt und es wird Sumpfwasser
auf die unteren Strukturen des Containments gespriht. Nach 13 Minuten wird ein stationérer
Zustand hinsichtlich Casiumaktivitat im Sumpf gemessen und die Waschphase wird beendet.
[IRS11]

In der letzten Versuchsphase, der zweitagigen Chemiephase, werden Sumpfwasser und At-
mosphére analysiert. Von besonderem Interesse sind hier die Eigenschaften von lod unter
Radiolysebedingungen. Fir diese Phase werden die Temperaturen der Strukturen erneut an-
gepasst (vgl. Tabelle 2.1). [IRS11]

Modellierung

In der vorliegenden Arbeit wird eine Containmentsimulation der Zerstérungsphase und der
Aerosolphase durchgefiihrt, da diese zur Untersuchung des
, Spaltproduktverhaltens entscheidend sind. Diese beiden

| | le——
;j pr Phasen erstrecken sich tber etwa 153.000 s. Die Modellie-

~ rung in COCOSYS erfolgt in Anlehnung an Arbeiten der
GRS zum Versuch FPT1 (vgl. [REI19]). Diese Herangehens-
weise ermoglicht eine bessere Vergleichbarkeit der

C2 Arbeiten. Die Nodalisierung umfasst 13 Zonen auf sechs

C3 Ebenen (vgl. Abbildung 2.2).

Die Containment-Wéande sind als Stahlstrukturen modelliert

und von einem Thermal6l-Mantel umgeben, um die Energie-

C4
il m einspeisung zu simulieren. Die Wandstarke betragt 15mm
LS CS

im vertikalen Wandbereich und 20 mm im oberen und unte-

ren Bereich. Der Deckel ist 85 mm stark und die Strukturen

im Bereich des Sumpfes 8 mm. Zentriert an der Decke des

5 C7
l Behaélters befinden sich die drei lackierten Kondensatoren

mit einem Durchmesser von 150mm und einem eigenen

Kuhlkreislauf. Ebenfalls mittels Energieeinspeisung mit Ziel-

RSN | TR | T I | TR ] TR | I I T T IR | RN

S temperatur werden die oberen zwei Drittel auf 90°C
gehalten und reprasentieren den nassen Teil der Konden-

~ satoren. Das untere Drittel wird auf 120°C beheizt und

entspricht dem trockenen Teil der Kondensatoren. Der Be-

) ' o halter ist von aul3en mit einer 120 mm Mineralwolle isoliert.
Abbildung 2.2 Nodalisierung des

Containments der Als Warmeubertragungsmodell wird das kombinierte Modell
Phebus Versuchs-

anlage CO1, welches freie Konvektion, erzwungene Konvektion

und Kondensationseffekte berticksichtigt, verwendet.
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Zur Ermoglichung von Massentransport zwischen den Zonen sind atmosphérische Junctions
(ATMOS_JUN) fur den Gastransport und Drainage-Junctions (DRAIN_BOT und
DRAIN_WALL) fur den Transport des Kondensats definiert.

Zwischen ca. 8.000 und ca. 18.000s wird den experimentellen Ergebnissen entsprechend
Wasserstoff eingespeist. Dies entspricht einer integralen Stoffmenge von ca. 57 mol. Die Ein-
speisung von Dampf erfolgt zwischen 0 und ca. 22.000s. Die Aerosoleinspeisung startet bei
ca. 9.000s und endet bei 20.000s. Die Einspeisungen sind als Punkteinspeisungen in die
Zone C6l modelliert. In der Simulation wird lod gemalf3 Species tree zur Berlcksichtigung von
Csl ausschlieRlich als Aerosol eingespeist, wohingegen die Einspeisung im Experiment so-

wohl in Aerosol- als auch in Gasform erfolgte.

Ergebnisse

In Abbildung 2.3 ist die in der Simulation abgelagerte Masse Casium im Vergleich mit dem
experimentellen Ergebnis tber der Zeit aufgetragen. Sowohl im Versuch als auch der Simula-
tion werden etwa 3700mg Casium abgelagert. Die Ablagerung beginnt mit dem Eintrag des
Casiums in das Containment ab ca. 10.000s und erreicht bei ca. 60.000s das Maximum, wo-
nach keine weitere Ablagerung mehr stattfindet. Das experimentelle Ergebnis wird gut durch
die Simulation wiedergegeben, es ergeben sich lediglich geringe Abweichungen in der Ge-

schwindigkeit der Ablagerung.
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o |
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< 1 T e
]
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=
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o 2,000 -
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@
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0 20,000 40,000 60,000 80,000 100,000
Zeit [s]
Experiment (Cs)  ---- Simulation (Cs)

Abbildung 2.3 Abgelagerte Masse Casium im Versuch FPT3 und in der Simulation; Versuch nach
[IRS11]

In Abbildung 2.4 ist die abgelagerte Masse lod Uber den Versuchsverlauf aufgetragen. Die im
Experiment abgelagerte Masse betragt etwa 750 mg und wird nach 50.000s erreicht. Die in

der Simulation abgelagerte Masse liegt mit ca. 450 mg um 300 mg niedriger als im Experiment



2 Analyse, Validierung und Weiterentwicklung der COCOSY S-Modellbasis 11

und wird erst nach ca. 70.000 s und damit spater als im Experiment erreicht. Die Analyse der
gquantitativen Abweichung weist auf einen Fehler in der Modellbasis hin, welcher nach Durch-
fuhrung der vorliegenden Arbeiten durch den Codeentwickler mit der Verdéffentlichung der

neuen Version von AC?, der Version 2023.0, behoben wurde.

1,000
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Zeit [s]
Experiment (1) - - -- Simulation (1)

Abbildung 2.4 Abgelagerte Masse lod im Versuch FPT3 und in der Simulation; Versuch nach
[[RS11]

Die in der Simulation suspendierte Masse Casium ist in Abbildung 2.5 Uber der Zeit im Ver-

gleich mit den experimentellen Ergebnissen aufgetragen.
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Abbildung 2.5 Suspendierte Masse Casium im Versuch FPT3 und in der Simulation; Versuch nach
[IRS11]
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Die experimentellen Ergebnisse werden quantitativ und qualitativ gut wiedergegeben, lediglich
der Abfall der Masse nach Erreichen des Maximums bei ca. 15.000s erfolgt etwas langsamer,
was gut mit dem ebenfalls verzogerten Anstieg der abgelagerten Masse (vgl. Abbildung 2.3)

korrespondiert.

In Abbildung 2.6 ist die suspendierte Masse lod im Verlauf der Simulation vergleichend mit der
im Experiment aufgetragen. Der qualitative Verlauf der suspendierten Masse lod wird mit Aus-
nahme eines etwas langsameren Abfalls gut durch die Simulation wiedergegeben. Das
Maximum der suspendierten Masse wird durch die Simulation jedoch mit 325mg um ca.

125 mg Uberschétzt.
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Abbildung 2.6 Suspendierte Masse lod im Versuch FPT3 und in der Simulation; Versuch nach
[[RS11]

2.1.2 SUSA

Im vorliegenden Kapitel des Berichtes wird eine erste Sensitivitdtsanalyse des Spaltprodukt-
verhaltens im Containment des Versuchs PHEBUS FPT3 unter Verwendung der GRS-
Software SUSA (Software for Uncertainty and Sensitivity Analyses) und COCOSYS (AC?

2021.1) beschrieben und ausgewertet.

Das von der GRS entwickelte Programm SUSA dient der Analyse von Simulationsergebnissen
mittels einer Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse. SUSA nutzt eine Monte-Carlo-Simulation
(MCS), um die Unsicherheitsfortpflanzung zu untersuchen. Prinzipiell kann eine MCS als eine
Art Stichprobenverfahren verstanden werden. Uber eine entsprechend groRRe, représentative
Stichprobe wird auf die Grundgesamtheit geschlossen [GLE19]. Die Stichproben werden dabei
unter Beachtung einer Wahrscheinlichkeitsverteilung generiert. In SUSA werden diese mittels

eines Pseudozufallszahlengenerators erzeugt. Diese nutzen algorithmische, reproduzierbare
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Verfahren und erzeugen daher bei gleichen EingabegréfZen und gleicher Verteilung die glei-
chen Zufallszahlen. [FEC08; KLO21]

In Tabelle 2.2 sind die fir die vorliegende Analyse ausgewahlten Unsicherheitsparameter mit
Unsicherheitsbereich und ,best-estimate“-Wert sowie gewahlter Verteilung aufgefuhrt. Der
thermische Akkomodationsfaktor, der Agglomerationsformfaktor, der dynamische Formfaktor,
der Schlupffaktor und die Diffusionsgrenzschichtdicke werden dabei an im Rahmen des EU-
Forschungsvorhaben MUSA durchgefiihrte Arbeiten zum Integralversuch PHEBUS FPT1 an-
gelehnt [Boc22]. Die ,best-estimate“-Werte der AMMDs (MMD: Mass-Median-Diameter bzw.
Massenbezogener Aquivalenzdurchmesser) werden in Anlehnung an die im Experiment ge-
messenen Werte gewahlt und fur die entsprechenden Unsicherheitsbereiche werden
Erfahrungswerte herangezogen [IRS11]. Fur die Aerosoldichte (,best-estimate“-Wert und Un-
sicherheitsbereich) werden ebenfalls Erfahrungswerte herangezogen. Auf3erdem werden mit

den Parametern Containmenttemperatur und -druck zwei thermohydraulische Parameter aus-

gewahlt, da hier ebenfalls Unsicherheiten bestehen.

Tabelle 2.2 In SUSA fir FPT3 verwendete Unsicherheitsparameter; in Anlehnung an [Boc22]
Parameter Name Bereich Best- Verteilung
estimate

Aerosoldichte [kg/m?3] densty 500 5000 4100 Normal
Therm. Akkomodationsfaktor [-] ftherm 1 3 2,25 Dreieck
Agglomerationsformfaktor [-] gamma 1 10 1,75 Dreieck
Dynamischer Formfaktor [-] chi 0,5 10 2 Beta
Schlupffaktor [-] fslip 1,01 1,51 1,26 Beta
Diffusionsgrenzschichtdicke [m] deldif 5E-06 8E-03 1E-05 Dreieck
AMMD von Barium [m] diamba 1E-08 7E-06 7,8E-07 Log. Norm.
AMMD von Restaerosolen [m] diamae 1E-08 7TE-07 5E-07 Log. Norm.
AMMD von lod [m] diami 1E-08 7E-06 5E-07 Log. Norm.
AMMD von Silber [m] diamag 1E-08 7E-06 8E-07 Log. Norm.
AMMD von Tellur [m] diamte 1E-08 7E-06 7,7E-07 Log. Norm.
AMMD von Casium [m] diamcs 1E-08 7E-06 8,5E-07 Log. Norm.
Containmenttemperatur [°C] tempi 100 120 110 Normal
Containmentdruck [bar] press 2 3 2,2 Normal
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Fur die vorliegende Arbeit werden mit SUSA 100 Datensatze mit zufallsgenerierten Parame-
tern, basierend auf den in Tabelle 2.2 aufgefiihrten Bereichen, erstellt und die Simulationen

werden auf dem Rechencluster der Arbeitsgruppe durchgefihrt.

Fur die Analyse der Ergebnisse werden die standardisierten Pearson-Regressionskoeffizien-
ten der untersuchten Unsicherheitsparameter herangezogen. Fir die suspendierte
Casiummasse sind diese in Abbildung 2.7 aufgetragen. Der Zeitraum der Casium-Einspeisung
ist durch vertikale gestrichelte Linien eingegrenzt (ca. 10.000 bis 17.000s). In der Anfangs-
phase der Einspeisung (bis ca. 13.000 s) weist die suspendierte Masse die hdchste Sensitivitat
gegeniuber dem AMMD von Casium (diamcs) auf. Dies ist erwartbar, da gré3ere Partikel eine
hohere Ablagerungsgeschwindigkeit aufweisen. Nach einem Maximum von 0,85 sinkt der
Pearson Regressionskoeffizient dieses Parameters ab ca. 12.000 s und weist zum Ende der

Einspeisung nur noch einen Wert von 0,1 auf.
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0,4

0,2

Standardisierte Regressionskoeffizienten (Pearson)
o
o

0 5.000 10.000 15.000 20.000 25.000
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densty — ftherm gamma chi — deldif
diami

diamcs

tempi press fslip

Abbildung 2.7 Standardisierte Regressionskoeffizienten (Pearson) der Unsicherheitsparameter
fur die suspendierte Masse Céasium

Der dynamische Formfaktor (chi) weist dagegen zunachst einen geringen negativen Regres-
sionskoeffizienten von ca. -0,2 auf. AnschlieBend steigt die Sensitivitat der suspendierten

Casiummasse gegenuber dem dynamischen Formfaktor auf einen Regressionskoeffizienten
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von -0,75. Damit hat dieser Parameter zwischen 13.000 s und dem Ende der Einspeisung bei

17.000 s den groften Einfluss auf die suspendierte Casium-Masse.

Nach dem Ende der Einspeisung weisen der Agglomerationsformfaktor (gamma) und der dy-
namische Formfaktor den hochsten und bis 25.000 s fast konstanten Regressionskoeffizienten
von -0,7 bzw. 0,7 auf. Alle anderen Unsicherheitsparameter weisen lediglich niedrige Regres-
sionskoeffizienten von unter 0,2 auf und haben damit nur einen geringen Einfluss auf die
suspendierte Casiummasse. Diese Ergebnisse decken sich tberwiegend gut mit den im EU-
Projekt MUSA erzielten Ergebnissen hinsichtlich des Integralversuchs PHEBUS FPT1. Der
AMMD, welcher im Rahmen der vorliegenden Arbeit als wichtiger Einflussfaktor identifiziert
wurde, wird im Projekt MUSA nicht variiert. [Boc22].

2.1.3 Fukushima Daiichi Block 3

Fur eine Beschreibung zu den Vorgangen und dem aktuellen Erkenntnisstand zum Unfallab-
lauf ausgehend von den Ereignissen am 11. Méarz 2011 im Kernkraftwerk Fukushima Daiichi
sei u. a. auf die Veroéffentlichungen im Rahmen der Vorhaben BSAF | & Il sowie ARC-F, bei-

spielsweise von Sonnenkalb et al. oder Lind et al., verwiesen [LIN21; SON18].

Modellierung

Die am PSS erstellteModellierung des
Fukushima Daiichi Block 3 (FD-3) Contain-
ments wurde vollstdndig auf Basis o6ffentlich
zuganglicher Literatur durchgefihrt. Die dar-
aus hervorgegangene Nodalisierung am PSS

ist in Abbildung 2.8 schematisch dargestellt.

Die Werte fiir Massen- und Energiestrome des
Kuhlkreislaufs in den Sicherheitsbehélter ba-
sieren auf den PSS-Arbeiten aus dem

abgeschlossenen Forschungsvorhabens
WASA-BOSS (FKZ: BMBF 02NUKO028G,
[BRA16]) sowie dem Bericht GRS-485 [SON18].

Das angenommene  Spaltproduktinventar

wurde Lind et al. [LIN21] und Fernandez-Mo-

) ~ Abbildung 2.8 Nodalisierung fir die Simula-
guel et al. [FER19] im Zusammenhang mit tion von Fukushima Daiichi

Block 3

weiteren Werken aus oOffentlicher Literatur ab-

geleitet.
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Ergebnisse

Als ausgewahlte Ergebnisse zur Simulation von FD-3 mit AFP2 werden hier der Druckverlauf
im Drywell, die komponentenspezifischen Elementmassen und die chemische Masse in der
Flussigkeitsvorlage der Kondensationskammer (KoKa) dargestellt. Der simulierte Druckverlauf
in Abbildung 2.9 ist maf3geblich durch die folgenden Ereignisse gepréagt: Die Kernkihlung
durch das Reactor Core Isolation Cooling System (RCIC) [BAN16] im Zeitraum von 1.110 s bis
75.000 s, die Aktivitat des Sprihsystems in der KoKa im Zeitraum zwischen 76.700 s und
115.000 s, die Hochdruckkihlmitteleinspeisung (HPCI) zwischen 110.000 s und 139.000 s
und die Freisetzung von Wasserstoff aus dem Kuihlkreislauf in die KoKa im Zeitraum von
139.000 s bis 152.500 s. Da zum derzeitigen Zeitpunkt keine gesicherten Erkenntnisse tber
den Erfolg der durchgefuhrten Ventingoperationen wéahrend des Unfalls vorliegen, wurde hier
iterativ auf eine erfolgreiche Ventingoperation im Zeitraum von 153.240 s bis 160.000 s basie-
rend auf dem simulierten Druckverlauf geschlossen.

8 T T T T T T T T

Fukushima Daiici Block 3 ——
7 - |[AC2 2023_GAS_Drywell -—0-- -

Druck [bar]

0 20000 40000 60000 80000 100000 120000 140000 160000
Zeit [s]

Abbildung 2.9 Druckverlauf der ersten 180.000 s nach RESA im Drywell des FD-3

In Abbildung 2.10 sind die komponentenspezifischen Massen von Casium und lod fir Csl,
CsOH und Cs;Mo00, im Gasraum sowie in der Flissigkeitsvorlage der KoKa dargestellt. Es
zeigt sich sowohl flr Casium als auch fir lod, dass ein Grof3teil der in die KoKa eingespeisten
Masse in der Flussigkeitsvorlage durch Pool Scrubbing zurtickgehalten wird. Der in den Gas-
raum freigesetzte Anteil wird durch Sedimentation kontinuierlich reduziert und steigt
entsprechend in der Flissigkeitsvorlage an. Ausgehend von den Erkenntnissen der SUSA-
Rechnungen zu FPT3 wurde hier fur FD-3 eine begrenzte Parameterstudie bzgl. des Einflus-
ses des Csl MMDs auf die Masse an Casium und lod in der Flussigkeitsvorlage der KoKa

durchgefuhrt. Die Simulationsergebnisse sind in Abbildung 2.11 dargestellt.
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In Abbildung 2.11 werden die Simulationsergebnisse fur drei verschiedene MMDs des Csl
dargestellt: 0,7 um, 7 um sowie 70 um. Wie zu erwarten, steigt die Sedimentation mit zuneh-
mendem Partikeldurchmesser an. Bemerkenswert ist allerdings der Verlauf der Funktionen.
Wahrend fur den kleinsten untersuchten Partikeldurchmesser die in der Fliissigkeitsvorlage
vorhandene Partikelmasse uber der Zeit einen zu Beginn leicht exponentiellen Verlauf aufzeigt
und fir einen Durchmesser von 7 um einen nahezu linearen Verlauf, folgt die zeitabh&ngige

Partikelmasse fur den grof3ten hier untersuchten Durchmesser einer logarithmischen Funktion.
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Abbildung 2.10 Mit AFP2 simulierte komponentenspezifische (Csl, CsOH, Cs2M004) Elementmas-
sen (links: Cs; rechts: lod)
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Abbildung 2.11 Parameterstudie zur Sedimentationsgeschwindigkeit in der Kondensationskammer
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2.1.4 Zusammenfassung

Die geplanten Arbeiten zum Aerosolverhalten konnten erfolgreich abgeschlossen werden.
Dies umfasst die best-estimate Containmentsimulation des Integralversuchs FPT3, eine erste
Sensitivitatsstudie auf Basis der best-estimate Simulation und die Untersuchungen zum Unfall
in Block 3 des Kraftwerks Fukushima Daiichi. Die best-estimate Simulation zeigt gute Ergeb-
nisse hinsichtlich Thermohydraulik und Giberwiegend gute Ergebnisse zum Aerosolverhalten.
Es konnte ein Fehler in der Massenbilanzierung von lod identifiziert werden, welcher durch
den Codeentwickler GRS mit der aktuellen Version von COCOSYS behoben wurde. Die Sen-
sitivitatsstudie zeigt eine hohe Sensitivitat der suspendierten Casiummasse auf den
Aerodynamic Mass Median Diameter, den dynamischen Formfaktor und den Agglomerations-
formfaktor auf. Dieses Ergebnis deckt sich gut mit den im Rahmen des EU Vorhabens MUSA

erzielten Ergebnissen hinsichtlich des Versuchs FPTL1.

Die Simulationen zum Aerosolverhalten im Sicherheitsbehélter des Kraftwerks Fukushima
Daiichi Block 3 zeigen zunéchst eine gute Reproduktion des Druckverlaufs im Drywell der An-
lage. Es wird von einer erfolgreich durchgeflihrten Ventingoperation innerhalb des hier
betrachteten Zeitraums ausgegangen. Es zeigt sich, dass schon bei einem Partikelaquivalenz-
durchmesser von 0,7 um von einer raschen Sedimentation der maRgeblichen Césium und lod
tragenden Komponenten (Csl, CsOH und Cs2Mo0O4) auszugehen ist. Bei einer Erhéhung des
Durchmessers steigert sich die Sedimentationsgeschwindigkeit nochmals nennenswert. Der
Flussigkeitspool der KoKa kann im Rahmen der hier durchgefiihrten Simulationen nicht als
Quelle fur die im weiteren Verlauf des Unfallhergangs gemessene, hohe Casium Konzentra-
tion in bestimmten Bereichen des Sicherheitsbehalters und/oder Reaktorgebaudes identifiziert

werden.
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2.2 MCCI

Im folgenden Abschnitt werden die Ergebnisse zum Thema MCCI dargestellt (AP 2.1.2.). Dies
umfasst die Reduzierung des Benutzereinflusses des CCI-Moduls von AC2 - COCOSYS in
Bezug auf den Warmetransfer zwischen Schmelze und Beton sowie der Bestimmung der Zer-
stérungsenthalpie von Beton. Zudem wird der Einfluss der Flutung von Schmelzen wéahrend
einer MCCI auf die Ruckhaltung von Aerosolen und die resultierende Erosion des Betons mit
AC2 - COCOSYS bewertet. Dartiber hinaus werden vergleichende Simulationen mit MELCOR
dargestellt. Fur die Simulationen werden ausgewahlte Experiment der BETA, MOCKA, OECD-
CCI, COTELS und ACE-Versuche, die mit silikatischem Beton durchgefuihrt wurden, herange-
zogen [AGELl7; ALS86; ALS95A; ALS95B; FARO4; FARO6; FARLO0A; FAR10B; FIN92; GAU22;
NAG99; SAKO00]. Der Modellansatz zur Berechnung der Zerstérungsparameter von Beton und
der effektiven Warmetransferkoeffizienten wird im Rahmen eines Promotionsvorhabens wei-
terentwickelt. Detaillierte Informationen sind in der dazugehérigen Dissertationsschrift von

Maximilian Hoffmann zu finden, deren Verdéffentlichung fiir das Jahr 2025 geplant ist.

2.2.1 Reduzierung des Benutzereinflusses des CCIl-Moduls

Die in diesem Abschnitt vorgestellten Arbeiten konzentrieren sich auf die Zerstérung von sili-
katischem Beton und den Warmetransfers zwischen Schmelze und Beton unter Verwendung
von AC2 - COCOSYS. Ziel ist es, einen Ansatz zu entwickeln, der den Einfluss des Nutzers im
CCI-Modul von AC2 - COCOSYS minimiert. Der Schwerpunkt liegt dabei auf den Parametern,
die in Bezug auf die Simulation einer MCCI in AC2 - COCOSYS am einflussreichsten sind, die
im Rahmen einer Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse von der GRS identifiziert werden
konnten [SPE18]. Dabei wurden die Zerstdérungstemperatur und Zerstérungsenthalpie des Be-
tons sowie die effektiven Warmelbergangskoeffizienten (HEFF) zwischen Schmelze und
Beton analysiert. In fritheren Untersuchungen wurde ein Zusammenhang zwischen HEFF und

der Heizleistung festgestellt, der in dieser Arbeit weiter vertieft wird [HOF20].

Berechnung der Zerstdrungsenthalpie Hpeco

Beton ist ein komplexes aus mehreren Stoffen bestehendes Baumaterial. In Abhangigkeit von-
der Zusammensetzung weist Beton variierende Eigenschaften auf, welche mit einer Anderung
der Dichte, der Zerstorungstemperatur und der Zerstérungsenthalpie des Betons einhergehen,
dass die beiden zentralen Zerstérungsparameter von Beton nur experimentell abgeschatzt
werden kdnnen [PEE79]. Eine allgemeingultige Berechnungsmethode existiert nicht, weshalb

dazu ein erster Ansatz in Bezug auf die Zerstérungsenthalpie entwickelt wird.
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In einem ersten Schritt werden dazu die Bestandteile des Betons bestimmt, die den
hauptsachlichen Massenanteil an der Zusammensetzung haben. Neben Al,O3, CaO und CO,,
zahlen dazu Fe;0s, H>O, MgO und SiO,. Die Betonzusammensetzungen der betrachteten

Versuche sind in Tabelle 2.3 aufgefiihrt.

Tabelle 2.3 Anteile der hauptsachlichen Betonbestandteile

Beton- BETA MOCKA MOCKA OECD-CCI OECD-CCI
bestandteile V15-Vv18/V2.1 51/5.5 54 1 3
Al203 [m-%] 0,0416 0,1217 0,1383 0,0079 0,0367
CaO [m-%)] 0,1405 0,1148 0,1304 0,0873 0,1748
COz2 [m-%)] 0,0440 0,0299 0,0339 0,0092 0,1020
Fe203 [m-%)] 0,0104 0,1200 0,0000 0,0081 0,0155
H20 [m-%] 0,0383 0,0612 0,0696 0,0381 0,0384
MgO [m-%] 0,0073 0,0329 0,0374 0,0061 0,0088
SiO2 [m-%)] 0,7179 0,5196 0,5904 0,8433 0,6237

Silikatischer Beton besteht neben den in Tabelle 2.3 aufgeflihrten Bestandteilen auch aus
Verbindungen wie CaCOs und Ca(OH).. Die Anteile dieser beiden Verbindungen sind in der
Regel nicht direkt in den Betonzusammensetzungen angegeben und werden daher aus den
Betonzusammensetzungen berechnet. CaCO3; und Ca(OH), bendtigen aufgrund der hohen
Bildungsenthalpien eine erhebliche Menge an Energie, um geldst zu werden. Die folgenden
Gleichungen geben die Energiemengen an, die zum Ldsen der jeweiligen Verbindungen
bendtigt werden. Diese ergeben sich aus den Unterschieden der Bildungsenthalpien. Ca(OH)-
|6st sich zwischen 673 — 873 K und CaCOj3; zwischen 873 — 1.173 K [BAz96; MAS86].

k
CaCOs + 1.778,45é - Ca0 + CO, (2.1)
kJ
Ca(OH), + 1.475,18@ - Ca0 + H,0 (2.2)

CaCOsz wird aus dem CO,-Anteil im Beton berechnet, weil CO, in Beton ausschlief3lich in
Verbindung mit CaCOz vorkommt [GHO10]. Der verbleibende Teil des CaO, der nicht zur
Bildung von CaCOs; benttigt wird, kann zur Bildung von Ca(OH). verwendet werden,
vorausgesetzt, es ist ausreichend H.O im Beton vorhanden. Die berechneten Anteile sind in
Tabelle 2.4 dargestellt. Im Experiment MOCKA 5.4 wurde der Anteil an CaCOz mit 7,8 Gew.-%

bestimmt, was sehr gut mit dem berechneten Wert von 7,71 Gew.-% Ubereinstimmt.
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Tabelle 2.4 Berechnete Anteile der Verbindungen von CaCO3z und Ca(OH)2
Beton- BETA MOCKA MOCKA OECD-CCI OECD-CCI
bestandteile V15-Vv18/V2.1 5.1/5.5 5.4 1 3
CaCOs [m-%] 0,1001 0,0679 0,0771 0,0210 0,2320
Ca(OH)z2 [m-%] 0,1116 0,1014 0,1152 0,0999 0,0592

Neben den Bildungsenthalpien werden die Enthalpien der einzelnen Bestandteile des Betons
bis zu einer Temperatur von 2.000 K mithilfe der Shomate-Gleichung berechnet, wobei
temperaturabhangige Umwandlungen und Reaktionen der
[CHA98].

Bestandteile multipliziert und anschlieBend summiert,

jeweiligen Komponenten

bertcksichtigt werden Die Enthalpien werden mit den entsprechenden

Mengenanteilen der um die
Gesamtenergie in Abhdngigkeit von der Temperatur zu bestimmen. Es wird dabei
angenommen, dass das bei der Zersetzung von CaCOs und Ca(OH); entstehende H>O und

CO. den Beton verlasst und somit bei steigender Temperatur nicht mehr zur Enthalpie beitragt.

Ein weiterer zentraler Aspekt ist die Festlegung der Temperatur, bei der der Beton zersetzt
wird. Die exakte Bestimmung dieser sogenannten Zerstorungstemperatur bedarf weiterer
Untersuchungen. Basierend auf Angaben der Experimentatoren und aktuellen Erkenntnissen,
1.800 K annehmen,
Zerstorungstemperatur ein Bereich von 1.400 K bis 1.800 K festgelegt [FOI119; SPE18]. In Ta-

die Zerstbrungstemperaturen von bis zu wurde fur die

belle 2.5 sind die daraus resultierenden Zerstorungsenthalpien fur den definierten
Temperaturbereich aufgefuhrt, wobei die Ergebnisse der betrachteten Experimente mit den
Daten der Experimentatoren verglichen werden. Es zeigt sich, dass die berechneten
Zerstorungsenthalpiewerte gut mit den von den Experimentatoren in den OECD-CCI-

Versuchen angegebenen Werten Ubereinstimmen.

Tabelle 2.5 Berechnete Zerstérungsenthalpien fur verschiedene Temperaturen [FARO6; GAU22]

Zerstdérungsenthalpie BETA MOCKA | MOCKA | OECD-CCI | OECD-CCI
[kJ/kg] V15-V1.8/V2.1 5.1/55 5.4 1 3

Bei 1400 [K] 1.674,03 1.595,44 | 1.678,38 1.566,85 1.783,61

Bei 1500 [K] 1.782,18 1.700,62 | 1.785,65 1.680,12 1.883,82

Bei 1600 [K] 1.890,95 1.806,43 | 1.893,59 1.794,02 1.984,63

Bei 1700 [K] 2.000,28 1.912,83 | 2.002,12 1.908,47 2.085,97

Bei 1800 [K] 2.114,92 2.075,10 | 2.111,21 2.027,14 2.194,95

Experimentelle Werte - 2.380,00 | 2.380,00 1.600,00 1.720,00
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Abbildung 2.12 veranschaulicht anhand der Betonzusammensetzung aus den BETA-
Versuchen den Anteil der einzelnen Betonbestandteile an der Gesamtenergie (linke Achse)
sowie die summierte Gesamtenergie in Abhangigkeit von der Temperatur (rechte Achse). Der
betrachtete Zerstdérungsbereich ist dabei hervorgehoben. In diesem Bereich tragen SiO», Al,O3
und CaO gemeinsam bis zu 80 % zur Gesamtenergie bei. Die Abbildung verdeutlicht zudem,
ob und wie CaCOs und Ca(OH). die Gesamtenergie beeinflussen. Die Auflésung von CaCOs
wird ab 900 K sichtbar, wahrend die Zersetzung von Ca(OH), ab 1.200 K einsetzt. Diese
Verbindungen tragen im betrachteten Temperaturbereich 14 % bis 17 % zur Gesamtenergie
bei und durfen daher bei der Berechnung nicht vernachlassigt werden.
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Abbildung 2.12  Anteile der Bestandteile an der berechneten Zerstérungsenthalpie von Beton und
gesamte berechnete Zerstérungsenthalpie tiber die Temperatur am Beispiel der
BETA-Experimenten

Die durchgefuhrten Analysen zeigen, dass die Zerstérungsenthalpie in Abh&ngigkeit von der
Zerstorungstemperatur definiert werden muss. Um dies zu ermdglichen, soll in zukinftigen
Arbeiten eine Methode zur Berechnung der Zerstérungstemperatur entwickelt werden. Die
daraus resultierenden Modelle zur Bestimmung der Zerstérungsparameter konnten in das AC?
- COCOSYS-System integriert werden, wodurch der Benutzereinfluss im CCI-Modul weiter

verringert werden kann.
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Bestimmung der effektiven Warmetransferkoeffizienten

Die Ermittlung der HEFF-Werte erfolgt durch die Simulation von neun unterschiedlichen
Experimenten mit AC2 - COCOSYS. Dabei werden Kombinationen aus der Zerstérungs-
temperatur und der berechneten Zerstérungsenthalpie entsprechend der Betonzusammen-
setzung zugrunde gelegt. Jedes dieser Experimente wird flir jede festgelegte
Zerstorungstemperatur unter Verwendung der entsprechenden Zerstérungsenthalpie
simuliert, was insgesamt zu 45 Simulationen fuhrt, die anschlieBend miteinander verglichen
werden. Validierungsarbeiten haben gezeigt, dass die in AC? simulierten Erosionen aus
verschiedenen Experimenten, insbesondere bei variierender Heizleistung, nicht mit
konstanten und identischen HEFF-Werten modelliert werden kénnen, wie es dem Ansatz in
der aktuellen Modellbasis von AC? - COCOSYS entspricht [HOF23A]. In den Simulationen
werden daher die HEFF-Werte in der Art angepasst, dass die zuletzt experimentell ermittelten
Erosionen prazise wiederzugeben. Die unterschiedlichen Heizleistungen in den BETA-
Experimenten ermdglichen es, den Einfluss der Heizleistung in die Modellentwicklung
einzubeziehen. Die aus diesen Simulationen abgeleiteten Werte bilden die Grundlage fir die
Entwicklung eines Modells, das darauf abzielt, den Einfluss des Benutzers weiter zu
minimieren. Abbildung 2.13 zeigt die resultierenden axialen HEFF-Werte fir die metallischen
Schichten (linke Achse) und die Oxidschicht (rechte Achse) in Abhangigkeit von der

Zerstoérungstemperatur in den simulierten Experimenten.

HEFF axial Metallschicht (linke Achse) = = = HEFF axial Oxidschicht (rechte Achse)

18.000 4.500

16.000 + 4.000

14.000 4 3.500

¥ Z
E12000 - 3.000 £
= =3
= 10.000 - 2500 5
o x
2 o)
< 8000 L 2.000 &
< <
W 6.000 - 1500
L w
a T
4.000 - 1.000

2.000 - 500

0 0
1.400 1.450 1.500 1.550 1.600 1.650 1.700 1.750 1.800

Zerstérungstemperatur [K]

Experimente
/- - BETAVL8 / BETAV15 ——[~ — MOCKAS5.4
—— /-~ BETAVL7 ——[-- BETAV21 ——[- - MOCKAS5S5
/ BETAV1.6 ——/[~ — MOCKA51 — —— —— OECD CCI-1

Abbildung 2.13 Die effektiven Warmeubergangskoeffizienten in Abhéngigkeit von der Zerstérungs-
temperatur
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Mit steigender Temperatur nehmen die HEFF-Werte zu. Bei héheren Zerstérungstemperatu-
ren ist es erforderlich, dem Beton mehr Energie zuzuflhren, um dessen Zersetzung zu
erreichen. Die axialen HEFF-Werte der Metallschicht liegen dabei im Bereich von 315 W/(m2K)
bis 16.000 W/(m2K), wahrend die Werte fir die Oxidschicht zwischen 75 W/(m2K) und
4.500 W/(m2K) variieren. Es zeigt sich erwartungsgemal ein Zusammenhang zwischen der
Heizleistung und den HEFF-Werten, wobei die HEFF in den metallischen und oxidischen
Schichten mit steigender Heizleistung zunehmen. Bei geringen Heizleistungen liegen die
HEFF-Werte dichter beieinander, wahrend sie bei héheren Heizleistungen gréRere Unter-
schiede aufweisen. Diese Analysen bestatigen, dass die Berechnung der Zerstérungs-
enthalpie erfolgreich auf verschiedene Experimente angewendet werden kann. Durch die An-
passung der HEFF-Werte lasst sich die Erosionstiefe fir unterschiedliche Zerstérungs-
eigenschaften modellieren. Zudem ermdglicht die Entwicklung einer Methode zur Berechnung
der Zerstorungstemperatur die Erstellung eines Modells, welches den Benutzereinfluss im
CCI-Modul weiter reduziert.

In Abbildung 2.14 sind die HEFF-Werte in Abhangigkeit von der Heizleistung dargestellt, um
den Einfluss der Heizleistung auf die BETA-Experimente bei verschiedenen Zerstérungstem-
peraturen zu veranschaulichen. Andere Experimente wurden hier nicht beriicksichtigt, da der
untersuchte Bereich der Heizleistungen begrenzt ist. Es zeigt sich ein kontinuierlicher Anstieg
der HEFF-Werte sowohl in den metallischen als auch in den oxidischen Schichten. Bei einer
Zerstorungstemperatur von 1.400 K betragt der Unterschied zwischen den HEFF-Werten der
metallischen Schicht etwa 5.650 W/(m2K) und der Oxidschicht etwa 1.865 W/(m2K). Bei
1.800 K steigt die Differenz der HEFF-Werte auf etwa 11.500 W/(m2K) fiir die metallische
Schicht und auf etwa 3.600 W/(m2K) furr die Oxidschicht.

Die Untersuchungen belegen, dass die Berechnung der Zerstérungsenthalpie erfolgreich auf
verschiedene Experimente angewendet werden kann. Die Erosionstiefe, eine entscheidende
Kenngrol3e, lasst sich durch die Anpassung der HEFF-Werte flr unterschiedliche Zerstérungs-
eigenschaften prazise einstellen, um so weitere Erkenntnisse und Parameter untersuchen und
analysieren zu konnen. Durch die Entwicklung einer Methode zur Berechnung der Zersto-
rungstemperatur kann ein Modell erstellt werden, das die wichtigsten Parameter einer MCCI

automatisch ermittelt und somit eine manuelle Eingabe durch den Benutzer tberfliissig macht.
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Abbildung 2.14 Die effektive Warmeibergangskoeffizienten in Anhangigkeit von der durchschnittli-
chen Heizleistung der BETA-Experimente

2.2.2 Geflutete Schmelze-Beton-Wechselwirkung

In diesem Abschnitt wird untersucht, inwieweit die Auswirkungen einer Flutung von Schmel-
zen, wahrend einer MCCI mit dem Simulationsprogramm AC2 - COCOSY'S abgebildet werden
kénnen. Der Schwerpunkt liegt dabei auf der resultierenden Betonerosion sowie der Riickhal-
tung von Aerosolen durch die dartberliegende Wasserschicht. Zur Durchfiihrung der
Simulationen werden ausgewahlte Experimente aus den COTELS- und ACE-Versuchen her-

angezogen.

Einfluss von gefluteten Schmelzen auf die Erosion wéhrend MCCI

Um den Einfluss der Flutung einer Schmelze auf die Betonerosion wahrend einer MCCI zu
bewerten, werden ausgewdahlte Experimente aus der COTELS-Reihe herangezogen. In die-
sem Kapitel stehen die Experimente 5a, 5, 6 und 10 im Fokus. Durch Variation des Cavity-
Durchmessers und des Zeitpunkts der Flutung, wie in Tabelle 2.6 beschrieben, werden die
Experimente miteinander verglichen, um Ruckschlusse auf die Abbildbarkeit der Phanomene
mit dem Simulationsprogramm AC2 - COCOSYS zu ziehen. Da wéhrend der Experimente
keine detaillierten Messdaten zur Erosion vorliegen, werden die maximalen axialen und radia-
len Erosionen als Grundlage der Untersuchungen verwendet. Die Ergebnisse werden

zusatzlich mit dem amerikanischen Integralcode MELCOR verglichen.
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Tabelle 2.6 Testmatrix der COTELS-Experimente [SAKOO]
Experimente
Variierte Parameter C-5a C-5 C-6 C-10
Schmelzetyp DWR DWR DWR DWR
Cavitydurchmesser [cm] 26 26 36 36
Geplante Heizleistung [kW] 0 75 0 75
Wasserzufuhr
Massenstrom [kg/min] 0 2 2 2
Temperatur [K] - 293 293 293
Verzdgerung der Wasserzufuhr [min] - 8 8 15

Abbildung 2.15 zeigt die maximal gemessenen Erosionen sowie die Simulationsergebnisse
des COTELS-Experiments 5a. In diesem Experiment wird weder externe Energie zugefiihrt
noch die Schmelze mit Wasser geflutet, weshalb es als Referenzexperiment dient, um die
grundlegende Modellierfahigkeit von AC2 - COCOSYS zu bewerten.
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Abbildung 2.15 Simulationsergebnisse des COTELS C5a Experiments mit AC2 - COCOSYS und
MELCOR

Sowohl die Simulationen mit AC? als auch mit MELCOR liefern vergleichbare Ergebnisse, wo-
bei beide die tatsachlich gemessenen, geringen Erosionen lberschéatzen. Das grundlegende
Erosionsverhalten, bei dem die axiale Erosion starker ausgepragt ist als die radiale, kann je-

doch in beiden Simulationen adaquat nachgebildet werden.
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Eine mogliche Ursache fiir die Uberschatzung der Erosion konnte in der Vernachlassigung der
Warmeleitung im Beton liegen, die weder in AC2 - COCOSYS noch in MELCOR berlcksichtigt
wird. Durch die Warmeleitung wirden auch Betonbereiche erwarmt, die nicht direkt an der
Grenzflache zur Schmelze liegen, was zu einer Vorzerstérung des Betons filhren kénnte.
Diese Vorzerstorung wirde zuséatzliche Energie erfordern, wodurch weniger Energie fir die

tatsachliche Erosion verfugbar wére, was zu einer geringeren Erosion fihren wirde.

Abbildung 2.16 zeigt die Ergebnisse des COTELS-Experiments 5, bei dem der Schmelze
Energie zugefihrt und nach 480 s eine Flutung durchgefuhrt wird. Da die experimentelle Heiz-
leistung nicht direkt verflugbar ist, wurde die der Schmelze tatsachlich zugefuhrte Energie
anhand der Effizienz der Induktionsanlage abgeschéatzt, welche in einem vorhergehenden Ex-
periment auf 47 % bestimmt wurde [NAG99]. Daraus ergibt sich eine effektive Heizleistung von
35,25 kW, die dem metallischen Anteil der Schmelze zugefiihrt wird. Die Simulationen sowohl
mit AC? als auch mit MELCOR Uberschatzen die Erosionen starker als im COTELS-Experi-
ment 5a. Zudem zeigt sich in den AC2-Simulationen ein Erosionsprofil mit einer
ausgepragteren axialen Erosion, wie es auch im Experiment beobachtet wurde, wahrend MEL-

COR ein homogenes Erosionsprofil liefert.
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Abbildung 2.16  Simulationsergebnisse des COTELS C5 Experiments mit AC2 - COCOSYS und
MELCOR

Der Einfluss der Flutung nach 480 s ist mit AC2 kaum ersichtlich. Mit MELCOR zeigt sich da-
gegen der Einfluss des Wassers durch eine Verringerung der Erosionsgeschwindigkeit sowonhl
in axialer als auch in radialer Richtung. Die Verringerung der Erosionsgeschwindigkeit kann

Uber eine zusatzliche Warmeabgabe von der Schmelze an die liberdeckende Wasserschicht
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erklart werden. Bezlglich AC2 zeigt sich demnach ein Verbesserungspotential der War-
metransfers fur geflutete Schmelzen wahrend MCCI. Zudem ist erkennbar, dass die
Wasserschicht nicht ausreicht, um die Energie der Schmelze abzufiihren, da die Erosion nach
der Flutung nicht stagniert. Die Uberschatzung der Erosionen entwickelt sich allerdings bereits
vor der Flutung aus und daher kann eine zu geringe Warmeabgabe von der Schmelze an die

uberdeckende Wasserschicht nicht der alleinige Grund fiir die Uberschétzung sein.

Das COTELS-Experiment 6 ist in Abbildung 2.17 dargestellt. Bei diesem wurde der Schmelze
keine Energie zugefihrt und nur eine Flutung der Schmelze nach 480 s vorgenommen. Die
sich in den Simulationen entwickelte Uberschatzung der Erosionen zeigt sich mit MELCOR
deutlicher als mit AC2. Es zeigt sich zudem eine unterschiedlich starke Auspragung des Ein-
flusses der Flutung der Schmelze in Abhangigkeit von der Erosionsrichtung bei beiden Codes.
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Abbildung 2.17  Simulationsergebnisse des COTELS C6 Experiments mit AC? - COCOSYS
und MELCOR

Mit AC2 zeigt sich der Einfluss auf die axiale und radiale Richtung gleichermal3en, wogegen in
MELCOR der Einfluss der radialen gegeniiber der axialen Erosion ausgepragter ist. Nach Flu-
tung der Schmelze wird die Erosionsgeschwindigkeit zunachst stark reduziert und
anschlie3end wird die Schmelze so abgekihlt bzw. so viel Warme abgefiihrt, dass keine wei-
tere Erosion mehr dargestellt wird. Im Gegensatz zum vorherigen Experiment stagniert die
Erosion. Zurtickzufiihren ist das auf die nicht vorhandene Beheizung der Schmelze und somit

weniger Energie in der Schmelze vorhanden ist.
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Die Simulationsergebnisse des COTELS-Experiment 10, sind in Abbildung 2.18 dargestellt. In
diesem erfolgt ebenfalls eine Beheizung der Schmelze und eine Flutung dieser nach 900 s. Im
Gegensatz zu den vorherigen Experimenten zeigt sich ein Erosionsprofil, in dem die radiale
Erosion starker ausgepragt ist als die axiale Erosion. Mit MELCOR kénnen die Erosionen nicht
abgebildet werden und zudem erfolgt erneut eine starke Uberschatzung insbesondere der axi-
alen Erosion. Mit AC2 kann das Erosionsprofil nur aufgrund einer durchgefiihrten Anpassung
der HEFF zwischen Schmelze und Beton abgebildet werden. Die Anpassungen wurden durch-
gefuhrt, um den Einfluss der HEFF in AC2 in Bezug auf die resultierenden Erosionen zu zeigen.
Diese einfachen und direkten Anpassungen des Warmetransfers in AC? sind mit MELCOR
nicht moglich. In den vorherigen Experimenten wurden die HEFF konstant gehalten, um eine
direkte Vergleichbarkeit zu gewéhrleisten. Der Einfluss der Flutung zeigt sich in diesem Expe-
riment in den Simulationen mit MELCOR durch eine Reduzierung der Erosions-
geschwindigkeit. Aufgrund der zusatzlichen Heizleistung stagniert die Erosion nicht, wie es im
COTELS-Experiment 5 bereits festzustellen war.
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Abbildung 2.18 Simulationsergebnisse des COTELS C10 Experiments mit AC2 - COCOSYS
und MELCOR

Zusammenfassend zeigt sich der Einfluss einer Flutung, wahrend MCCI mit MELCOR konsis-
tenter als mit AC?, weshalb sich in AC? deutliches Verbesserungspotential in Bezug auf den
Warmetransfer zwischen Schmelze und Wasser zeigt. Daher werden weitere Simulationen
und Analysen mit vergleichenden Simulationscodes wie MELCOR oder auch ASTEC (Acci-
dent Source Term Evaluation Code) hinsichtlich des Einflusses der Flutung als sinnvoll

erachtet, um weiteres Verbesserungspotential herausarbeiten zu kénnen.
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Aerosolfreisetzung bei gefluteter Schmelze-Beton-Wechselwirkung

Nachfolgend wird die Freisetzung von Spaltprodukten wahrend einer gefluteten MCCI detail-
liert untersucht. Unter trockenen Bedingungen dominieren zwei Mechanismen die Freisetzung
von Spaltprodukten: Die Verdampfung an der Oberflache der Schmelze und die mechanische
Freisetzung von Aerosolen durch Gasblasen, die aus der Schmelze aufsteigen. Bei einer Flu-
tung der Schmelze wird der Freisetzungsprozess jedoch deutlich komplexer. Die
Wasserschicht, die sich tGber der Schmelze ansammelt, verhindert eine direkte Freisetzung
der Spaltprodukte in die Atmosphére. Stattdessen erfolgt die Freisetzung in zwei Schritten.
Zunachst werden die Spaltprodukte aus der Schmelze in die Wasserschicht freigesetzt, in der
sie sich u.a. durch Pool Scrubbing Phdnomene anreichern kdnnen. Anschliel3end erfolgt die
Freisetzung aus der Wasserschicht in den darlberliegenden Gasraum durch ein Aufsieden
der Flussigkeitsvorlage und der damit einhergehenden nassen Resuspension. Die nicht kon-
densierbaren Gase, die aus dem Beton freigesetzt werden, durchstrémen sowohl die
Schmelze als auch die Wasserschicht, wodurch die Spaltprodukte durch den Gasblasenstrom
aus der Wasserschicht transportiert werden kénnen. Zusétzlich kommt es durch die Wasser-
schicht zum sog. Pool Scrubbing, bei dem die Spaltprodukte ausgewaschen werden. Um die
ggf. nachfolgende nasse Resuspension quantitativ adaquat abbilden zu kénnen, ist eine
Kenntnis der durch Pool Scrubbing in die Flussigkeitsvorlage abgeschiedenen Spaltprodukt-
massen unerlasslich. In AC2 - COCOSYS wird das Pool-Scrubbing bei gefluteten Schmelzen
bisher nicht bertcksichtigt. Um die Rickhaltung der Spaltprodukte durch die Wasserschicht
zu modellieren, wird ein Modell von [Li21] in AC2 - COCOSYS integriert, da es lediglich den
Mechanismus der Kondensation sowie die Abscheidung in Abhangigkeit des Partikeldurch-
messers und des Hoheneinflusses der Fliissigkeitsvorlage adressiert. Eine Vielzahl an
Modellen berlicksichtigt sinnvollerweise thermohydraulische Prozessgréfien, die bspw. haufig
durch die Weberzahl abgebildet werden. Diese kdnnen in der derzeitigen MCCI-Modellierung
jedoch nicht quantifiziert werden, da keine Informationen tber die Anzahl, die Querschnittsfla-
che oder die Gasgeschwindigkeiten der einzelnen ,Gasoéffnungen® in der Schmelze verflugbar

sind.

Das Modell wurde anhand von sieben Experimenten auf Basis eines vereinfachten Modells in
[Esc95] entwickelt. Die Rickhaltung der Spaltprodukte kann tber den sog. Dekontaminie-
rungsfaktors (DF) abgebildet werden. Der DF ist das Verhéltnis von einstromendem zu
ausstromendem Partikelmassenstrom und gibt daher an, wie viel Masse in der Wasserschicht
abgeschieden bzw. ausgewaschen werden. In dem Modell wird die Rickhaltung in zwei Be-
reiche unterteilt wird: Den Einspeisebereich und den Aufstiegsbereich. Im Einspeisebereich
bilden sich grof3e Blasen, die beim Aufsteigen in kleinere Blasen zerfallen. Dabei kondensiert
der Dampf, wodurch Aerosole in das Wasser tbergehen. Die Dampfkondensation fihrt zu

einer inhomogenen Aerosolkonzentration innerhalb der Blasen, was den Transport der Partikel
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ins Wasser intensiviert. Das Modell berticksichtigt zusatzlich den Mechanismus der Tragheit,
der durch die Stokes-Zahl beschrieben wird. Wahrend des Aufstiegs der Blasen werden Aero-
sole durch Schwerkraft, Zentrifugalkraft und Brownsche Diffusion abgeschieden. Ein
vereinfachtes Modell zur Berechnung des DF entsteht aus der Summe der aus den verschie-

denen Mechanismen berechneten DFs [ESC95].

Die Implementierung erfolgt in AC2 - COCOSYS Uber einen zusatzlich implementierten Para-
meter WETCALC unter CALC_OPT. Darlber besteht die Mdglichkeit das vorgestellte Modell
fur die Ruckhaltung in der Wasserschicht zu beriicksichtigen. Uber WETCALC=1 kann das
Model aktiviert werden und fir WETCALC=0 bleibt die Simulation identisch zu der aktuellen
Modellbasis.

Aufgrund von fehlenden Experimenten zur Validierung der Spaltproduktriickhaltung, wahrend
einer gefluteten MCCI, kann nur eine Plausibilitatsanalyse durchgefiihrt werden. Dazu werden
die ACE-Experimente herangezogen. In den ACE-Experimenten wurden die freigesetzten
Spaltprodukte unter trockenen Bedingungen gemessen. Fir die Bewertung des Effekts der
Ruckhaltung der Spaltprodukte durch die Wasservorlage wird fur die ACE-Experimente in den

Simulationen eine fiktive Flutung angenommen.

In Abbildung 2.19 sind die berechneten Modellparameter am Beispiel des ACE-L2 Versuchs
dargestellt. Fir DF ergibt sich mit dem Modell zu Beginn ein Wert von etwa 10. Der sichtbare
starke Abfall kann Uber die Erwarmung der Wasserschicht erklart werden. Durch die Schmelze
wird das Wasser stetig aufgeheizt. Bei hdheren Wassertemperaturen steigt der Dampfan-
teil x5 .4 und nahert sich einem Wert von 1 an, wodurch DF kleiner wird. Beim Erreichen einer
Wassertemperatur von 100 °C wirde DF unter eins fallen. Das wirde bedeuten, dass durch
die Wasserschicht keine Spaltprodukte ausgewaschen werden, sondern noch zuséatzlich
Spaltprodukte freigesetzt werden. Daher ist DF nach unten auf einen Wert von 1 limitiert. Im
ACE-L2 Versuch erreicht das Wasser nach etwa 380 s eine Temperatur von 100 °C. Der Zeit-
raum der Erhitzung ist dabei maf3geblich abhangig von der Wassermasse, auf die nicht weiter
eingegangen wird, da durch das Erreichen einer Wassertemperatur von 100 °C lediglich das
korrekte Verhalten des Modells dargestellt werden soll. Die Riickhalteeffizienz sinkt zu dem
Zeitpunkt auf Null ab, so dass keine Spaltprodukte mehr durch die Wasserschicht ausgewa-

schen werden.
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Abbildung 2.19 Berechnete Flutungsparameter aus dem implementierten Modell am Beispiel des

ACE-L2 Experiments

Exemplarisch ist das ACE-L6 Experiment in Abbildung 2.20 dargestellt. Den Messwerten sind

die Simulationsergebnisse fir die Freisetzung der Spaltprodukte mit und ohne tberdeckende

Wasserschicht dargestellt. Fir den Fall mit Wasseriiberdeckung sind die Ergebnisse der ak-

tuellen Release Version von AC? (kurz AC?) sowie einer internen Entwicklerversion (kurz PSS)

abgebildet.

1,E+00
1,E-01
1,E-02
1,E-03
1,E-04
1,E-05
1,E-06
1,E-07
1,E-08

Freisetzung [-]

1,E-09
1,E-10
1,E-11
1,E-12
1,E-13

1,E-14

Ce

In

La

Freigesetze Spaltprodukte

LP PP Pl PRSI L LRI LLLILELLLL |

7

ALY

Sr

AT TSI SISISTITS)

I

IAILTITLLITISTILS s

11l
[

TN LR
Mo Y

o R R RS R R R SRR R R R R R N

Te

[ 7] Experiment [L...] Ohne Wasser ] Mit Wasser AC? [Z____] Mit Wasser PSS

Abbildung 2.20 Spaltproduktfreisetzung des ACE-L6 Experiments
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Die Ergebnisse zeigen deutlich, dass gegentber der trockenen MCCI weniger Spaltprodukte
bei einer Wasseruberdeckung freigesetzt werden. Der Effekt der Wasserschicht hangt in erster
Linie mit der Kiihlung der Schmelze und der dadurch verringerten Erosion zusammen. Es wer-
den demnach weniger Gase aus dem Beton freigesetzt, welche entscheidend fur die
Spaltproduktfreisetzung in AC2 - COCOSYS sind. Aus diesem Grund wird in den Simulationen
ein Hauptaugenmerk daraufgelegt, dass die Erosionen der trockenen MCCI adaquat abgebil-
det werden. Der Effekt des Pool Scrubbing Modells zeigt sich im Vergleich der beiden hinteren
Saulen. Durch die Berlcksichtigung der Spaltproduktriickhaltung durch die Wasserschicht
werden nochmal weniger Spaltprodukte freigesetzt. Allerdings ist der Effekt nicht durchgehend
bei allen Freisetzungen gleichermalen zu beobachten, was auf weiteres Verbesserungspo-
tential hindeutet. Grundsétzlich zeigen die Simulationen die erfolgreiche Implementierung und
Anwendung des Modells, welches in Zukunft durch weitere Modelle erganzt und verbessert

werden kann.

In Abbildung 2.21 ist zu erkennen, dass im ACE-L7 Versuch Bor freigesetzt wurde. In den
Simulationen ist es nicht mdglich B.C einzubinden, da Bor nicht in der Poolcav.mdb vorhanden
ist. Somit kann die Freisetzung auch nicht abgebildet werden. [AGE17] hat einen Ansatz flr
die Erweiterung der Poolcav.mbd beziiglich der Borfreisetzung bereits vorgestellt und imple-
mentiert. Die Erweiterung beinhaltet die Berlcksichtigung der Spezies Borcabid B.C und
Dibortrioxid B2Os. Ein dhnliches Bild zeigt sich in den Freisetzungsraten von Lanthan und Ru-
thenium. Die Freisetzungsraten der beiden Spezies werden in den Simulationen unterschatzt.
Auch dazu hat [AGE17] eine Erweiterung vorgeschlagen, die sich mit der Freisetzung durch

Verdampfung fur die oxidischen Spezies Lanthan und Ruthenium auseinandersetzt.
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Abbildung 2.21  Spaltproduktfreisetzung ACE-L7 Experiments
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Bezuglich des Freisetzungsmechanismus des Entrainments konnte [AGE17] ebenfalls einen
Ansatz recherchieren und verfigbar machen. Das Entrainment gehdért zu den beiden zentralen
Freisetzungsmechanismen bezlglich einer trockenen MCCI und sollte beriicksichtigt werden.
Zudem wird der Freisetzungsmechanismus an der Schnittstelle zwischen Wasserschicht und
Gasraum auch bei einer gefluteten Schmelze auftreten, sodass eine Berticksichtigung in bei-
den Fallen von Interesse ist. Es gilt zu prifen, ob die Erweiterungen und Anséatze in der

aktuellen Modellbasis von AC? berticksichtigt werden.

2.2.3 Zusammenfassung

Im Rahmen dieses Arbeitspunktes werden die Ergebnisse zum Thema MCCI unter Nutzung
des CCI-Moduls in AC2 - COCOSYS prasentiert. Es wird ein erster Ansatz fir ein Modell ent-
wickelt, um dem Benutzereinfluss auf das CCI-Modul zu minimieren, inshesondere in Bezug
auf den Warmetransfer zwischen Schmelze und Beton sowie die Bestimmung der Zersto-
rungsenthalpie von Beton. Mit ausgewahlten Experimenten der BETA, MOCKA, und OECD-
Experimentreihen werden die Auswirkungen der Heizleistung auf die effektiven Warmetrans-
ferkoeffizienten untersucht und ein Modell zur Berechnung der Zerstérungsenthalpie
entwickelt. Das Modell umfasst die wesentlichen Betonbestandteile und ihre Auswirkungen auf
die Zerstérungsenthalpie. Es werden Simulationen fir die Zerstérungsenthalpie bei verschie-
denen Zerstorungstemperaturen durchgefuhrt und mit experimentellen Daten verglichen.
Diese Berechnungen zeigen eine gute Ubereinstimmung mit den in den OECD-CCI-Versu-
chen gemessenen Werten. Beziglich eines Modells ist die Definition der
Zerstorungstemperatur durch weitergehende Arbeiten notwendig, um den Benutzereinfluss im
CCI-Modul zu reduzieren. Bezuglich der Bestimmung der effektiven Warmetransferkoeffizien-
ten zeigt sich, dass sie mit steigender Zerstérungstemperatur zunehmen. Die Werte variieren
fur metallische Schichten von 315 bis 16.000 W/(m2K) und fur Oxidschichten von 75 bis
4.500 W/(m2K). Der Einfluss der Heizleistung ist ebenfalls signifikant. Die Entwicklung eines
Modells zur automatischen Berechnung effektiven Warmetransferkoeffizienten ist demnach

sinnvoll, um den Benutzereinfluss im CCI-Modul ebenfalls zu minimieren.

Zusatzlich wird der Einfluss einer Flutung der Schmelze wahrend MCCI auf die Betonerosion
und die Aerosolriickhaltung untersucht. Es werden ausgewéhlte COTELS- und ACE-Experi-
mente zur Validierung und Verifikation der Simulationsergebnisse herangezogen. Die
Simulationen Uberschétzen die geringen gemessenen Erosionen, kdnnen jedoch das grund-
satzliche Erosionsverhalten, bei dem die axiale Erosion stérker ausgepragt ist als die radiale,
abbilden. Eine mdgliche Ursache fiir die Uberschatzung kénnte in der fehlenden Beriicksich-
tigung der Warmeleitung im Beton liegen, die sowohl von AC? - COCOSYS als auch von

MELCOR nicht bertcksichtigt wird. Diese Warmeleitung flhrt zu einer Erwérmung des Betons,
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wodurch weniger Energie fUr die tatsachliche Erosion zur Verfligung stiinde. Zusammenfas-
send zeigt sich, dass der Einfluss, der Flutung einer Schmelze wahrend MCCI auf den
Erosionsfortschritt, von MELCOR konsistenter abgebildet wird als von AC2 - COCOSYS. Dies
weist auf Verbesserungspotential bei AC2 - COCOSYS hin. Weitere Simulationen und Analy-
sen mit vergleichenden Simulationscodes wie MELCOR oder ASTEC sind daher sinnvoll, um

weiteres Verbesserungspotential zu identifizieren.

In Bezug auf die Aerosolfreisetzung wahrend einer gefluteten Schmelze, wird in einem ersten
Schritt ein Modell zur Ruckhaltung von Spaltprodukten durch Pool Scrubbing in AC? - COCO-
SYS implementiert, da dieser Effekt in der aktuellen Modellbasis nicht berticksichtigt wird. Die
Ruckhaltung der Spaltprodukte wird tber den Dekontaminierungsfaktor beschrieben. Das Mo-
dell unterscheidet zwischen Einspeise- und Aufstiegsbereich und beriicksichtigt Mechanismen
wie Dampfkondensation und Tragheit. Die Berechnungen zeigen, dass bei hoheren Wasser-
temperaturen die Rickhalteeffizienz sinkt und der Dekontaminierungsfaktor auf einen Wert
von 1 limitiert ist. Simulationen zeigen, dass bei einer Wasseriberdeckung weniger Spaltpro-
dukte freigesetzt werden. Dennoch besteht Verbesserungspotential, da die Simulations-
ergebnisse nicht konsistent sind, da die Modellierung bestimmter Spaltprodukte wie Bor, Lan-
than und Ruthenium unvollstandig ist, was auf die Notwendigkeit weiterer Erweiterungen

hinweist.
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2.3 Verbrennung

Im vorliegenden Abschnitt werden die Ergebnisse zum Themenfeld Verbrennung (AP 2.1.3)
beschrieben. Dies umfasst sowohl die Konzepterstellung zur Erweiterung des Verbrennungs-
modells FRONT in AC? — COCOSYS (Version 2021.0) um eine Trennung von verbrannter und
unverbrannter Atmosphére, als auch die Implementierung von alternativen Korrelationen fur
die Flammengeschwindigkeit in eine PSS-interne Entwicklungsversion von AC? 2021.0 und
deren erste Validierung anhand von Wasserstoffverbrennungsversuchen, welche in der THAI-
Versuchsanlage durchgefihrt wurden. Im letzten Unterabschnitt werden die relevantesten Er-

kenntnisse der durchgefiihrten Arbeiten kurz zusammengefasst.

2.3.1 Konzept zur Modellerweiterung

Diesem Vorhaben bei PSS vorausgegangene Arbeiten zur Validierung und Modellanalyse des
Verbrennungsmodells FRONT weisen auf Modellliicken hin, welche unter Umstanden dazu
fuhren, dass die Flammenfrontausbreitung vorzeitig zum Erliegen kommt [BRA21; HOF21].
Dies tritt insbesondere bei Versuchen mit einer vergleichsweise niedrigen Wasserstoffkon-
zentration von unter 10 Vol.-% oder bei Versuchen mit einer vergleichsweise niedrigen
Sauerstoffkonzentration auf. Der Effekt konnte zu einem grof3en Teil auf die nicht vorhandene
Trennung von verbrannter und unverbrannter Atmosphére durch das Modell zurtickgefiihrt
werden. Wahrend in der Realitat verbranntes und unverbranntes Gas grof3tenteils durch die
Flammenfront getrennt vorliegen, liegt durch das Lumped Parameter Konzept in COCOSYS
in einer brennenden Zone stets ein Gemisch aus verbrannter und unverbrannter Atmosphare
vor. Ein Teil dieses Gemisches wird in den meisten Fallen aufgrund durch die Verbrennung
verursachter Volumenexpansion Uiber atmosphérische Junctions in umliegende Zonen trans-
portiert. Dort verringert es sowohl die Konzentration brennbarer Gase als auch die
Sauerstoffkonzentration und kann zu einem unterschreiten der richtungsabhangigen Flam-
menausbreitungskriterien des Modells flhren. Hier ist insbesondere das Kriterium fur die
abwarts gerichtete Flammenfrontausbreitung zu nennen, welches eine Mindestkonzentration
von ca. 8,5 Vol.-% Wasserstoff vorsieht [ARN21]. Gleichzeitig kann auch ein Teil des unver-
brannten Gases in bereits ausgebrannte Zonen transportiert werden und zu einer Verringerung
des Ausbrandes und damit auch zu einem geringeren Druckanstieg und einer Unterschatzung
der Belastung von Gebaudestrukturen und fur die Unfallmitigation relevanten technischen Ein-

richtungen beitragen.

In diesem Abschnitt wird daher ein im vorliegenden Forschungsvorhaben erarbeitetes Konzept
fur die Erweiterung des Modells um eine Trennung von verbrannter und unverbrannter Atmo-

sphére vorgeschlagen. Die Konzepterstellung, die Konzeptumsetzung fir ein ausgewahltes
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Junctionmodell und erste Validierungsarbeiten wurden bereits durch die Autoren in einem Zeit-
schriftenartikel veroffentlicht, daher werden diese lediglich zusammenfassend beschrieben.
Fur eine detaillierte Beschreibung sei auf [HOF23cC] verwiesen. Besonderes Augenmerk liegt
hier dagegen auf der umfassenden Darstellung der Limitationen der vorgeschlagenen Erwei-
terung und etwaigen Konflikten mit anderen Modellen, sowie einer mdglichen Erweiterung auf

andere Junctionmodelle.

Der naheliegendste Weg eine Trennung vorzunehmen ist eine Modifizierung der Zonenmo-
delle. Hierfur ware eine Abkehr vom Lumped Parameter Konzept des Codes, oder zumindest
eine Unterteilung der individuellen Zonen in zwei Subzonen veranderlicher Grof3e notwendig.
Fur die jeweiligen Subzonen sind dann auch die Erhaltungsgleichungen zu lésen. Dies bedeu-
tet einen sehr tiefen Eingriff in das Codesystem und eine starke Erhdhung der Komplexitat.
COCOSYS enthalt mit dem Modell DECOR bereits ein Modell, welches auf diesem Ansatz
beruht. Dieses bengtigt jedoch mit dem Zonenmodell DEFLA._MOD (vgl. [HEI95]) ein eigenes
Zonenmodell und hat sich daher in der Anwendung als sehr sperrig herausgestellt.

Ein zweiter Ansatz die Trennung von verbrannter und unverbrannter Atmosphére vorzuneh-
men, fihrt Gber die Junctionmodelle. Bewegt sich eine Flammenfront durch den Raum und
Uber mehrere Zonen hinweg, so liegen vor der Flamme noch nicht geziindete, unverbrannte
Zonen vor und hinter der Flamme bereits geziindete, verbrannte Zonen. Nun ist es moglich
den Atmospharentransport durch diese Junctions abhangig vom Status der Zonen zu machen
(unverbrannt, brennend und ausgebrannt), sodass von einer brennenden Zone in bereits aus-
gebrannte Zonen (,hinter der Flammenfront“) verbranntes Gas und von brennenden Zonen in
noch nicht geziindete Zonen (,vor der Flammenfront®) unverbranntes Gas transportiert wird
(vgl. Abbildung 2.22). Die Unterscheidung der Zonen erfolgt anhand des Parameters IZUEND,

welcher einen vom Zustand der Zone abhangigen Wert annimmt. [HOF23C]

Dadurch wird eine Vermischung von verbranntem und unverbranntem Gas vor der Flammen-
front verhindert, ohne einen komplexen Eingriff in die Zonenmodelle, wie beim Modell DECOR,
vorzunehmen. Da die Erhaltungsgleichungen und Massenbilanzen auf Ebene der Zonen ge-
I6st werden bleiben diese beim beschriebenen Ansatz ebenfalls unberihrt. Die
EingangsgréRen der Differenzialgleichung des Massenstroms (vgl. [JAH80]) durch die jewei-
lige Junction mussen entsprechend des momentanen Zustands der durch sie verbundenen
Zonen (unverbrannt/brennend/ausgebrannt) neu berechnet werden. Dies ist im Folgenden
skizziert. [HOF23cC]

Fur die Modellerweiterung, welche auch Teil eines laufenden Promotionsvorhabens ist, wird
zunachst das Junctionmodell ATMOS_JUN vom Typ INST (instation&r) ausgewahlt, da dieses

erfahrungsgemalf das meistverwendete Junctionmodell fir atmospharische Verbindungen ist.
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Abbildung 2.22 Prinzipskizze des Konzeptes zur Erweiterung des Verbrennungsmodells FRONT
[HoF23c]

In einem ersten Schritt ist fur dieses Konzept eine Speicherung der Zusammensetzung und
Temperatur der Atmosphare in einer Zone zum Zeitpunkt ihrer Zindung vorzusehen. Diese
erfolgt in den Subroutinen COMB_CHG, FRONT_FLAG und FRONT_CHG. Alle zonenbezo-
genen Grolien werden dabei im Modul CRZONE gespeichert. Die Modellerweiterung kann
dabei durch einen neuen Eingabeparameter ,SEPA® an und aus geschaltet werden. Der Pa-
rameter ist zunachst als globaler Parameter vorgesehen, es ist jedoch auch denkbar, diesen
als zusatzlichen Inputparameter fir die individuelle Junction vorzusehen, um das Modell auch
in komplexen Nodalisierungen und mit unterschiedlichsten Junctiontypen nutzbar zu machen
und die Deaktivierung fur einzelne Junctions zu ermdéglichen, um Modellkonflikte zu vermei-

den. Mégliche Modellkonflikte werden am Ende dieses Abschnitts dargelegt. [HOF23cC]

Bei Zindung einer Zone muss darlUber hinaus auch die Zusammensetzung und Temperatur
des verbrannten Gases auf Basis der Zusammensetzung und Temperatur der Zone zum Zeit-
punkt der Zindung und des prognostizierten Ausbrandes berechnet werden. Der Ausbrand
von Wasserstoff wird bereits durch das Modell FRONT berechnet, wodurch dieser fur die Be-
rechnungen zur Verfligung steht. Fir den Ausbrand von CO gibt es im bestehenden Modell
keine Berechnung, weshalb dieser zunéchst als vollstandig angenommen wird. Um eine spa-
tere Implementierung eines nicht vollstandigen Ausbrands von CO zu ermdglichen, wird der

Ausbrand von CO jedoch bereits im Konzept beriicksichtigt. [HOF23cC]

Fur alle folgenden Uberlegungen wird ein ideales Gas angenommen. Dies ist unter Storfallty-

pischen Bedingungen mit Driicken bis maximal 8,5 bar eine zulassige Vereinfachung, da dies
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hinreichend weit vom kritischen Punkt der Atmospharenkomponenten entfernt ist und die Re-

algasfaktoren der Komponenten dementsprechend sehr nahe bei eins liegen. [HOF23C]

Die Verbrennung von Wasserstoff und Kohlenmonoxid fuhrt entsprechend der Reaktionsglei-
chungen (vgl. Gl. (2.3) und (2.4)) zu einer Reduktion der Stoffmenge, welche in den
Berechnungen zur Zusammensetzung des verbrannten Gases berlcksichtigt werden muss.
Dies lasst sich als Reduktionsfaktor RF gemald Gl. (2.5) ausdriicken. [HOF23c])

Hy, +0.50, » H,0 (2.3)

€O + 0.5 0, - CO, (2.4)

N1 _ 1 - 05 " (XHZ,O + XCO,O)

RF = — =
NO 1 - 0.5 " (XHz,L + XCO,l)

(2.5)

Die Molenbriiche bzw. Volumenanteile der Komponenten in der verbrannten Zone kénnen un-
ter Zuhilfenahme des Reduktionsfaktors RF durch die Gleichungen (2.6) bis (2.9) in der
Subroutine FRONT_FLAG berechnet werden. [HOF23C]

_ Xu,00+ Xn,0

Xn,01 = — rF X, 1 (2.6)

Xcop1 = W ~ Xcon 2.7)

Xo,1 = Xo,0 05 i(;b'o t Xeoo) | o5 X1 + Xco,1) (2.8)
Xi1= % (2.9)

Die berechnete volumetrische Zusammensetzung des verbrannten Gases wird bei der Zin-
dung einer Zone gespeichert, und die Volumenanteile der einzelnen Komponenten werden in
der Subroutine FRONT_FLAG mit Hilfe von Gl. (2.10) sowohl fur die verbrannte als auch fir
die unverbrannte Zusammensetzung in die Massenanteile umgerechnet. Fur diese Berech-
nung werden die durchschnittiche molare Masse des verbrannten Gases und die
durchschnittliche molare Masse des unverbrannten Gases bendtigt (vgl. Gl. (2.11)), welche

Ebenfalls in vorangehend genannter Subroutine berechnet werden.

Die Massenanteile gehen in die Berechnung des komponentenspezifischen Massen- und Vo-
lumenstroms sowie des Energietransports in der Subroutine VDER1 und in die nachfolgend
beschriebene Berechnung der prognostizierten Temperatur des verbrannten Gases in der
Subroutine FRONT_FLAG ein. Fir die Berechnung der Temperatur wird mit Gl. (2.12) verein-

fachend eine isobare Verbrennung angenommen, welche né&herungsweise flr
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Nodalisierungen gilt, in denen alle Zonen nur einen kleinen Anteil am Gesamtvolumen einneh-
men. Die Temperatur des verbrannten Gases wird fir die Berechnung der
komponentenspezifischen Enthalpie und Viskositat in der Subroutine MPFUN sowie der Dichte
in der Subroutine VDERI verwendet. [HOF23C]

M; M;
Yio= i, X Yii= , “Xia (2.10)
n n
My = Z M;-Xio; M;= Z M; - X;q (2.11)
i=1 i=1
Q
T, = ———+T, (2.12)
Cp,]_ m

Fir die Berechnung der Temperatur wird die bei der Verbrennung freiwerdende Warmemenge
bendtigt, die nach GI. (2.13) unter Verwendung der Heizwerte von Wasserstoff und Kohlen-
monoxid berechnet werden kann. Dartber hinaus wird die mittlere Warmekapazitat benétigt,
welche sich aus Gl. (2.14) ergibt. In einem ersten Ansatz wird hierbei die Temperaturabhan-

gigkeit der Warmekapazitat vernachlassigt. [HOF23cC]

Qo1 =m ((YHZ,O - YH2,1) Hopy, + (Yco,o - Yco,1) Ho,co) (2.13)

n
Cpa = Z Cpi*Yia (2.14)

i=1

Die Dichte des unverbrannten und des verbrannten Gases werden unter Verwendung des

idealen Gasgesetzes nach Gl. (2.15) in der Subroutine VDERI berechnet. [HOF23C]
p- M, p-M;

P0=—R_T0i .01=R_T1

(2.15)

Da die Stromung in einer Junction auf die Schallgeschwindigkeit limitiert ist, ist unter Verwen-
dung der vorangehend beschriebenen Grof3en ebenfalls eine neue Schallgeschwindigkeit zu

berechnen. [HOF23C]

Die neu eingefiihrten Berechnungen und deren Anwendungen sind in Tabelle 2.7 zusammen-
fassend dargestellt. Mit diesen sind alle EingabegréfZen der Differenzialgleichung fur den
Massenstrom durch die Junction definiert. Die Terme fiir die Differenzialgleichung werden in
der Subroutine VDERI zusammengestellt und die Gleichung wird durch den COCOSYS zu
Grunde liegenden Loser FEBE (Forward Euler Backward Euler) gel6st. Da die Gro3en Visko-
sitdt und Dichte Uber die Reynolds-Zahl und die Turbulenzintensitat ebenfalls in die

Berechnung der Flammenfrontgeschwindigkeit eingehen, wird diese ebenfalls neu berechnet.
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Tabelle 2.7 Fur die Modellerweiterung in der Subroutine FRONT_FLAG neu zu berechnende
Grof3en und deren Verwendung [HOF23C]

GrolRe Formel- Subroutine Verwendung
zeichen

Reduktionsfaktor RF FRONT_FLAG | - Molenbriiche

Molenbriiche Xi1 - Massenbriche
- mittlere Molmasse

Massenbriiche Yi1 - Komponentenspezifische Massen
- mittlere isobare Warmekapazitat
- Warmemenge
- komponentenspez. Massenstrom

Mittlere Mol- My; M, - Massenbriche

masse - Dichte

Temperatur T, - Dichte
- dynamische Viskositat
- Enthalpie

Warmemenge Qo1 - Temperatur
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Tabelle 2.8 Fur die Modellerweiterung in anderen Subroutinen neu zu berechnende GréRen und
deren Verwendung [HOF23cC]

Enthalpie der Ursprungszone

GrolRe Formel- | Sub- Verwendung
zeichen | routine
Dichte Po; P1 VDERI - Dichte des Mediums in der
Junction
- Reynolds-Zahl
- Gewichtsterm in der
Differenzialgleichung
- Volumenstrom
- Stréomungsgeschwindigkeit
Komponentenspezifische Nio; M1 | MPFUN - Dynamische Viskositat
dynamische Viskositat
Dynamische Viskositat No; M1 VDERI - Reynolds-Zahl
Schallgeschwindigkeit Cs VDERI - maximaler Massenstrom und
des Gases Limitierung auf diesen
Isentropenexponent Ksz MPKAP - Schallgeschwindigkeit
der Ursprungszone
Komponentenspezifische H;isz MPFUN - komponentenspezifischer

warmestrom

Potenzielle Konflikte mit anderen Modellen

Im Rahmen der Konzepterstellung wurden potenzielle Konflikte mit anderen Modellen festge-

stellt. Diese liegen insbesondere im Bereich des Junctionmodells. Hier sind das Bragg-
Benedict Modell, das Direct Containment Heating Modell (DCH), das Filter Modell und das

Spray Modell zu nennen. Darliber hinaus werden die Dichte und Viskositat unter Verwendung

des Eingabeparameters VZEL abweichend berechnet (vgl. [ARN21]), was mit dem aktuellen

Modellkonzept kollidiert bzw. noch nicht berticksichtigt ist. Da Diffusion im Vergleich zur Ver-

brennung ein langsamer Prozess ist, wird vorgeschlagen die Diffusion fir den Zeitraum der

Flammenausbreitung in einer Junction zu vernachlassigen. Dies ist in der Subroutine VDER1

vorgenommen worden.
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Tabelle 2.9 Potenzielle Konflikte der vorgeschlagenen Modellerweiterung mit anderen Modellen in
COCOSYS

Subroutine Potenzielle Beschreibung
Modellkonflikte

VDERI Bragg-Benedict Bei Verwendung des Bragg-Benedict Modells wird in
der Differenzialgleichung fir den Massenstrom in der
Junction ein alternativer Stromungswiderstandsterm
verwendet. Dieser wird im Konzept zur Modellerwei-

terung derzeit nicht beachtet.

VDERI Adjacent Junction Im Falle von adjacent Junctions wird ein weiterer Stro-
mungswiderstandsbeiwert berechnet. Hier ist eine
eingehende Prifung der Auswirkungen auf die vorge-
schlagene Modellerweiterung notwendig.

VDERI Spray Entrainment | Das Spray Entrainment Modell interagiert mit dem
Junction Modell. Hier ist eine eingehende Prifung der
Auswirkungen auf die vorgeschlagene Modellerweite-
rung notwendig. Gegebenenfalls bietet sich aufgrund
der vergleichsweise kurzen Dauer von Verbren-
nungsvorgangen eine Deaktivierung des Spray
Entrainment Modells fir Junctions mit einer laufenden

Flammenausbreitung an.

VDERI, Direct Containment | Das Direct Containment Heating Modell interagiert
VDER1 Heating mit dem Junction Modell. Hier ist ebenfalls eine Pri-
fung der Auswirkungen notwendig.

VDER1 Strahimodell Bei Verwendung des Strahlmodells wird der durch L6-
sung der Differenzialgleichung berechnete
Massenstrom durch den durch das Strahimodell be-

rechneten Massenstrom ersetzt.

Weitere Modellverbesserungen

Die in FRONT implementierten richtungsabhangigen Flammenausbreitungskriterien wurden in
Experimenten im kleinen Mal3stab und in ruhender Atmosphére ermittelt. In Experimenten ha-
ben Al-Khishali et al. und Kumar et al. festgestellt, dass eine Ausbreitung nach unten in einer
Atmosphére von 6 Vol% H: in Luft bei einer Turbulenzintensitat von 1-2 m/s méglich ist. Dar-

aus ergibt sich, dass es vernunftig und konservativ ist, die Ausbreitung nach unten bei
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Turbulenzintensitaten von Gber 1 m/s und H,-Konzentrationen von tber 6 Vol-% zuzulassen.
Fur niedrigere Turbulenzintensitaten werden die bestehenden Kriterien fiir die Ausbreitung
nach unten verwendet (>8,5 Vol-% H,). Die Experimente von Kumar et al zeigten auch, dass
eine horizontale Ausbreitung bei Wasserstoffkonzentrationen tber 5 Vol-% und einer anfang-
lichen Turbulenzintensitat von 1-2 m/s mdglich ist. Fur die Sicherheitsanalyse ist es daher
sinnvoll, eine horizontale Flammenausbreitung bei und tber diesen Grenzwerten zu bertck-
sichtigen. [ALK83; HOF23c; Kum83]

Die Abhangigkeit der laminaren Flammengeschwindigkeit vom Druck, wie sie in COCOSYS
implementiert ist, hat einen positiven Exponenten von 0,2. Diese Formulierung impliziert eine
positive Korrelation zwischen Druck und laminarer Flammengeschwindigkeit, wahrend
Schramm et al. eine negative Korrelation zwischen Druck und laminarer Flammengeschwin-
digkeit sehen und einen Exponenten zwischen -0,2 und -0,5 vorschlagen. Fiir das erweiterte

Modell wurde der Exponent auf -0,2 geandert. [HOF23cC; SCH17]

2.3.2 Korrelationen fur die Flammenfrontgeschwindigkeit

Im vorliegenden Abschnitt wird die an der Technischen Universitat Miinchen im Rahmen einer
Dissertation entwickelte Modellierungsstrategie flr die Simulation von mageren Wasserstoff-
Luft-Gemische nach Katzy zusammenfassend beschrieben und um einen Ansatz zur Berlick-
sichtigung eines Anteils Wasserdampf an der Atmosphare nach Schramm erganzt [KAT20;
ScH17]. Die neue Formulierung der Brenngeschwindigkeit ermdglicht die Berlcksichtigung
des beschleunigenden Effekts von Flammenfrontinstabilitdten auf groben Rechengittern, wel-
che eine direkte Auflésung der Effekte nicht erlauben [KAT20]. Die Modellierungsstrategie wird
im Rahmen der vorliegenden Arbeit in eine Entwicklungsversion von COCOSYS (AC? 2021.0)

implementiert und in den nachfolgenden Abschnitten anhand von THAI-Versuchen validiert.

Die Formulierung der turbulenten Brenngeschwindigkeit nach Katzy, ergénzt um den Faktor

fur den Einfluss von Dampf Fy 4, ist in Gl. (2.16) aufgetragen:
Seff. =Sr = Sgref. Frhermo. Fva Erai. Fp Fstreck. Fr Fo B (2.16)

Die turbulente Brenngeschwindigkeit ist demzufolge das Produkt aus neun Faktoren:

J Sl(,),ref. Ungestreckte, laminare Brenngeschwindigkeit
® Frnermo. Temperatur- und Druckeinfluss auf S,

o F,, Dampfeinfluss auf S, nach [ScH17]
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* Srat. VergréRerung der Flammenoberflache durch Flammenfaltung auf Grund
von Instabilitaten

. F, Druckeinfluss auf =z,

Fstreck. Einfluss der lokalen Flammenkrimmung und der resultierenden Flammen-

streckung auf S,

o F; Turbulenzeinfluss
o F\ Einfluss des Rechengitters
e B Versuchsanlagen-spezifischer Einfluss

Fur die vorliegende Arbeit werden die beiden letzten Faktoren F, und B vernachlassigt, da die
Ubertragbarkeit des Einflusses des Rechengitters auf einen Lumped Parameter Code unklar
ist und der versuchsanlagen-spezifische Faktor B von Katzy fir die THAI-Anlage auf eins fest-

gelegt wurde.

Die ungestreckte, laminare Brenngeschwindigkeit (vgl. Gl. (2.17)) ist als Polynom flinften Gra-
des des Aquivalenzverhaltnisses formuliert und wurde auf Basis von Versuchsreihen mehrerer
Quellen festgelegt [KAT20]. Das Aquivalenzverhaltnis ist dabei als das Verhaltnis von Brenn-
stoff zu Oxidator definiert, welches unter der Annahme des Vorliegens einer reinen
Wasserstoff-Luft-Atmosphére nach Gl. (2.18) berechnet werden kann. Die Annahme einer rei-
nen Wasserstoff-Luft-Atmosphare ist an dieser Stelle erforderlich, da bei Vorliegen eines
Wasserdampf-Anteils in der Atmosphare der Sauerstoffanteil niedriger ist, als bei einem Was-
serstoff-Luft-Gemisch und damit das Aquivalenzverhaltnis hoher ist. Dies fuhrt zu einer
unphysikalischen Erhéhung der Brenngeschwindigkeit. Der verlangsamende Einfluss von
Wasserdampf wird daher durch den vorangehend bereits genannten Dampfeinflussfaktor Fy, 4

berlcksichtigt.
SPref. = 4.248¢5 — 13,69 + 12,34¢° — 0,833¢> — 0,02239¢ — 0,003956  (2.17)

2(1 = Xu,) Xo,use

¢ (2.18)

Der Temperatur- und Druckeinfluss wird durch den Faktor Frjermo. Nach Gl. (2.19) beschrie-
ben. Dieser Faktor wiederum besteht aus einem Temperaturfaktor und einem Druckfaktor. Der
Temperaturfaktor ist dabei durch das Verhaltnis von der Temperatur des unverbrannten Gases
zu der Referenztemperatur von 293 K mit dem Exponenten «, welcher durch ein Polynom
zweiten Grades in Abhangigkeit des Aquivalenzverhaltnisses beschrieben wird, definiert. Der
Druckfaktor besteht aus dem Verhéltnis vom initialen Druck zum Referenzdruck von 1 bar mit
dem Exponenten g, welcher ebenfalls durch ein Polynom zweiten Grades in Abhangigkeit des

Aquivalenzverhaltnisses beschrieben wird. [KAT20]
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B
T, \“( p
F. = 2.19
Thermo. (Tref.> (pref.> ( )
mit a = 3,791 ¢ — 8,443 ¢ + 6,35
und B=-27p>+4586¢—2,1

Fur die Berticksichtigung des verlangsamenden Einflusses von Dampf auf die laminare Brenn-
geschwindigkeit wird der Faktor F,, verwendet, welcher dem vereinfachten Ansatz nach
Schramm entspricht (vgl. GI. (2.20)). [SCH17]

_1—Xy, — Xu,o

o (2.20)

Der Flammenfaltungsfaktor (vgl. Gl. (2.21)) nach Katzy ist abhangig von der effektiven Lewis-
zahl Le.ss, welche unter Verwendung der Lewis-Zahl von mangelndem und der Lewis-Zahl
vom Uberschissigen Reaktionspartner, sowie der Zeldovich-Zahl berechnet wird. In die Zel-
dovich-Zahl wiederum geht die Aktivierungsenergie E, die Gaskonstante R sowie die
Temperatur vor und nach der Verbrennung ein. Die Korrelation flr den Faltungsfaktor ist fur
unterstochiometrische Gemische und im Bereich zwischen Le,sr = 0,35 und Le,sf, = 0,77 gul-

tig und zeigt robustes Verhalten. [KAT18, KAT20]
Eraie. = (Leeff._(m)2 (2.21)

Leg — 1+ A(Lep — 1)

mit L =1
Corr. = 1T 1+4
und Leg = 2,32; Lep = 0,33
1
und A=1+Ze(——1)
¢
E(T, —To)
und e = ———
¢ T TRT?
_ J
und E =125520"/_

Der Faktor fur den Druckeinfluss auf die Flammenfaltung wird durch Gl. (2.22) beschrieben
und besteht aus dem Verhéltnis von Druck zu Referenzdruck mit einem konstanten Exponen-
ten. [KAT20]
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- 0,14
Fp — ‘-‘falt.,p — < p ) (2.22)
ZFalt. Drey.

Fur die Formulierung des Streckfaktors nach Gl. (2.23) werden die Markstein-Lange £ und die
geometrische Krimmung k verwendet. Die Marksteinlange wird dabei von Katzy durch ein
Polynom dritten Grades des Aquivalenzverhéltnisses beschrieben. Die geometrische Krim-
mung setzt sich dabei aus einer experimentell ermittelten Referenzkrimmung, einem
Anpassungsfaktor flr die Anpassung der zweidimensional gemessenen Referenzkrimmung
und einer Druckanpassung zusammen. Die Druckanpassung wird auf den halben AICC-Druck
(»Adiabatic, Isochoric, Complete Combustion®) limitiert. Abweichend von der durch Katzy fest-
gelegten Referenzkrimmung k,.r, = 500 1/m wird fur die vorliegende Arbeit auf Basis der
optischen Messungen durch Katzy eine Referenzkrimmung von 450 1/m festgelegt. Der Re-

ferenzdruck liegt wie bei allen vorangegangenen Druckanpassungen bei 1 bar. [KAT20]

Fstreck. = (1 + L) ™t (2.23)
mit L =0,0007723 ¢3 —0,002694 ¢2 + 0,003276 ¢ — 0,001383
. 0,55
T min (p; 0,5 pajcc)
und K= _Kref.
2 pref.
mit Krep. = 450 /1y

Zuletzt erfolgt die Berechnung des Turbulenzfaktors nach Gl. (2.24). Die Grof3e o wird dabei
unter Verwendung der Peters-Korrelation ermittelt. Diese ist bereits im Modell FRONT in
COCOSYS implementiert und wird daher auch fir die vorliegenden Arbeiten verwendet.
[KAT20, PET99]

Fr=1+0 (2.24)

Die Modellierungsstrategie nach Katzy fiihrt zu deutlich héheren Brenngeschwindigkeiten als
die bisherige Modellierung in COCOSYS. Daher werden im Folgenden die vom Codenutzer
zu definierenden Eingabeparameter fur die Turbulenzberechnung des Modells FRONT auf
Basis von experimentellen Arbeiten aus der Literatur neu festgelegt. Hierbei handelt es sich
um die Parameter CFR und NFR in Gl. (2.25), welche durch die Eingabeparameter REYFAC
und REYEXP durch den Nutzer festgelegt werden kénnen. Hier empfiehlt das COCOSYS Be-
nutzerhandbuch fir die Verwendung des exponentiellen Ansatzes (COMO = EXPO) die

Standardwerte CFR = 1,1 und NFR = —0,13, welche im Rahmen einer Parameterstudie von
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Pelzer ermittelt wurden. Fir die vorliegende Arbeit wird auf die Werte CFR = 0,115 und NFR =
—0,118 zurlickgegriffen, welche durch Abdel-Gayed und Bradley anhand von Experimenten

mit einer Stromung zwischen zwei Platten ermittelt wurden. [ABD81; ARN21; PEL12]

u' = CFR - Uy - ReNFR (2.25)

2.3.3 Experimente

Fur die Validierung der im vorangegangenen Abschnitt vorgestellten Korrelation fiir die turbu-
lente Brenngeschwindigkeit werden die in Tabelle 2.10 aufgefihrten, in der THAI-
Versuchsanlage durchgefiihrten Wasserstoffverbrennungsversuche verwendet. Die ersten
drei Versuche, Versuch HD-15, HD-16 und HD-22, wurden im Rahmen des ersten OECD/NEA
THAI Vorhabens in der urspringlichen Einraum-Konfiguration der THAI-Versuchsanlage
durchgefuhrt. Versuch HD-39 wurde im Rahmen des vom BMWi geférderten Vorhabens THAI-
V in der seit 2016 erweiterten THAI+-Konfiguration der Versuchsanlage und damit in der Mehr-
raum-Konfiguration, welche sowohl den TTV (,THAI Test Vessel“) als auch den PAD (,Parallel
Attachable Drum®), verbunden durch das obere und untere Verbindungsrohr, umfasst, durch-
gefuhrt. Die Versuche wurden so ausgewahlt, dass verschiedene Versuchsbedingungen
abgedeckt werden. So variiert die Wasserstoffkonzentration zwischen 6,7 und 12,01 Vol.-%,
die Dampfkonzentration zwischen 0 und 25,3 Vol.-%, die Starttemperatur zwischen 23,7 und
92,5 °C und der Ziundort zwischen Deckel und Sumpf des TTV.

Tabelle 2.10  Fir die Validierung der Korrelation herangezogene Versuche [FRE17; GuP15; KANOS]

GrolRe Einheit | HD-15 HD-16 HD-22 HD-39
Konfiguration - THAI THAI THAI THAI+
Wasserstoff Vol.-% | 9,93 12,01 9,9 V=97
PAD: 6,7
Dampf Vol.-% | - - 25,3 -
Temperatur °C 92,5 92,0 91,9 23,7
Druck Bar 1,504 1,492 1,487 1,456
Zuandort - Sumpf oben Sumpf Sumpf TTV
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2.3.4 Modellierung

Die THAI+ Versuchsanlage, welche fur die Durchfuhrung des Versuchs HD-39 verwendet
wurde, wird fir die Validierung von COCOSYS in 73 Zonen auf 16 Ebenen unterteilt. Diese
Nodalisierung ist in Abbildung 2.23 dargestellt. Fir Versuche, welche in der Einraum-Konfigu-
ration der Versuchsanlage, welche lediglich den groReren TTV umfasst, durchgefiihrt
wurdenwird dieselbe Nodalisierung der Versuchsanlage, jedoch ohne die Verbindungsrohre
und den PAD verwendet. [HOF23]
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Abbildung 2.23 Nodalisierungsskizze THAI+ Versuchsanlage fir Verbrennungsversuche [HoOF23C]

Die Behalterstrukturen werden in angemessenem Detail einschlie3lich der Isolierung model-

liert. Die Materialeigenschaften sind aus dem Bericht tber die Erweiterung der Anlage auf die
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THAI+ Konfiguration enthommen (siehe [FRE16]). Die Materialeigenschaften der Isolierung
wurden aus dem neueren Abschlussbericht des Projekts THAI-V entnommen (siehe [GuP17]).
Die innere Oberflache und Stahimasse des Modells sind mit Daten von Becker Technologies
abgeglichen (siehe [FREL6]), um eine realistische thermische Tragheit und realistische War-
medlbertragungseigenschaften zu gewahrleisten. Die Warmelbertragungsmodelle CO1
(kombiniertes Modell fur freien und erzwungenen, konvektiven Warmeibergang sowie Kon-

densation) und WGR (Wand-Gas Strahlung) werden verwendet. [HOF23C]

Der Stromungswiderstandsbeiwert wird fur alle Junctions, aulRer fur die Flanschverbindungen
an den Verbindungsrohren, denen ein hoherer Wert zugewiesen wird, auf den Standardwert
von 0,3 festgelegt. Die Atmospharenbedingungen vor der Zindung werden aus den experi-
mentellen Ergebnissen enthommen und als Anfangsrandbedingungen fir die Simulation

festgelegt. Die Zundung wird bei O s in der Zone SU2C im Sumpf des TTV initiiert. [HOF23C]

2.3.5 Ergebnisse

Im vorliegenden Abschnitt werden zunachst unter Verwendung des um die Trennung von ver-
brannter und unverbrannter Atmosphare erweiterten Modells erzielte Simulationsergebnisse
hinsichtlich des Versuchs HD-39 ausgewertet. AnschlieRend erfolgt die Auswertung von Si-
mulationsergebnissen der Versuche HD-15, HD-16, HD-22 und HD-39, welche unter
Verwendung der Modellierungsstrategie fur die Brenngeschwindigkeit nach Katzy erzielt wur-

den.
Erweitertes Modell

Abbildung 2.24 zeigt den Druckverlauf im Experiment (EXP) und die entsprechenden Druck-
verlaufe der Simulation mit der Release-Version des Codes (AC2) und der Simulation mit dem
erweiterten Modell (AC2 EM). Der im Experiment aufgezeichnete Maximaldruck betragt
5,34 bar, der von der Simulation mit der COCOSYS-Release-Version unterschatzt wird
(4,63 bar), aber vom erweiterten Modell recht gut vorhergesagt wird (5,15 bar). Der Gradient
des Druckanstiegs zwischen 2 und 4,5 bar im Experiment wird von beiden Simulationen genau
vorhergesagt (~5,5 bar/s). Druckschwankungen werden sowohl im Experiment als auch in den
Simulationen um den Zeitpunkt des Spitzendrucks herum beobachtet, wobei die Amplitude im

Experiment (Uber 0,4 bar) um eine Gré3enordnung hoher ist als in den Simulationen. [HOF23C]

Abbildung 2.25 zeigt die Flammenausbreitung entlang der Mittellinien der Versuchsbehalter
Uber die Zeit sowohl fir den Versuch HD-39 als auch fur die Simulationen. Im Versuch wandert
die Flammenfront vom Sumpf des TTV nach oben und horizontal durch das untere Verbin-
dungsrohr. Sie erreicht den Sumpf des PAD nach etwa 1,2 s. Nach 2,1 s hat die Flammenfront
den TTV durchquert und tritt in das obere Verbindungsrohr ein, wo sie weiter beschleunigt

wird, und es kommt zur Strahlziindung in der oberen Halfte des PAD. Beide Flammenfronten
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treffen sich in der Mitte des PAD. Bei der Simulation mit der Release-Version von COCOSYS
wandert die Flammenfront nicht bis in den PAD. Die Flammenfront stoppt im unteren Verbin-
dungsrohr und nach etwa 1,9 s im oberen Verbindungsrohr. Die mit dem erweiterten Modell
erzielten Ergebnisse zeigen ein ahnliches Flammenausbreitungsverhalten im TTV, aber die
Flamme wandert sowohl durch das untere als auch durch das obere Verbindungsrohr zum
PAD. Der Zeitpunkt des Eintreffens der Flamme im Sumpf des PAD (etwa 1,2 s Versuchszeit)
wird von der Simulation genau vorhergesagt. Die Flammenfronten treffen sich in der Mitte des
PAD, aber in der oberen Halfte des PAD wird keine Strahlziindung beobachtet. Die Geschwin-
digkeit der Flammenbewegung nimmt auf den letzten drei bis vier Metern deutlich ab. [HOF23cC]

In Abbildung 2.26 ist der Temperaturverlauf tber der Zeit in der Mitte des PAD sowohl fur das
Experiment als auch die Simulationen aufgetragen. Im Experiment bleibt die Temperatur bis
ca. 2 s konstant niedrig nahe der Ausgangstemperatur. AnschlieRend steigt die Temperatur
innerhalb von etwa einer Sekunde auf 400 °C an. In der Simulation unter Verwendung der
Release-Version von COCOSYS (AC?2) steigt die Temperatur dagegen zwischen 1 sund 2 s
Versuchszeit von Raumtemperatur auf knapp 150 °C und bleibt anschlielend nahezu kon-
stant. Die unter Verwendung des erweiterten Modells durchgefiihrte Simulation (AC2 EM)
weist bis 2 s Versuchsdauer einen sehr ahnlichen Verlauf auf, wie die unter Verwendung der
Release-Version durchgefiihrte Simulation. Anschliel3end steigt die Temperatur jedoch weiter
an und erreicht kurzzeitig bis zu 500 °C. Darauffolgend fallt sie wieder um ca. 100 °C und

nahert sich damit der im Experiment gemessenen Temperatur gut an. [HOF23cC]

— EXP —AC2 —AC2EM ‘

Druck [bar]

Zeit [s]

Abbildung 2.24 Druckverlauf im Experiment HD-39 (EXP) und Druckverlaufe der entsprechenden Si-
mulationen (AC2 und AC2EM); [HoF23c], EXP nach [FREL7]
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Abbildung 2.25 Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des Versuchsbehélters im Experiment
HD39 und der entsprechenden Simulationen (AC2 und AC2EM); [HoF23c], EXP nach

[FRE1T7]
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Abbildung 2.26 Temperaturverlauf in der Mitte des PAD im Experiment HD-39 (EXP) und den ent-
sprechenden Simulationen (AC2 und AC2 EM); EXP nach [FRE17]

Modellierungsstrategie nach Katzy

Die unter Verwendung der Modellierungsstrategie von Katzy erzielten Simulationsergebnisse
(vgl. Abbildung 2.27, AC? Kat20) des Versuchs HD-15 zeigen hinsichtlich Druckverlauf tiber
der Zeit einen qualitativ fast identischen Verlauf, wie die unter Verwendung der Release-Ver-
sion von AC? 2021.0 erzielten Ergebnisse (AC?). Der Druckanstieg erfolgt unter Verwendung

der modifizierten Version von AC? etwa 0,25 s frilher. Der Maximaldruck aus dem Experiment
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(EXP) wird durch beide Simulationen adaquat wiedergegeben, der Gradient des Drucks hin-
gegen wird durch beide Simulationen Uberschéatzt. Zwischen zwei bar und funf bar betragt der

gemittelte Gradient des Drucks im Experiment 2,5 bar/s und in den Simulationen 5 bar/s.

Die Uberschatzung des Gradienten des Drucks ist auf eine Uberschatzung der Brennge-
schwindigkeit durch den Code zurtckzufiihren (vgl. Abbildung 2.28). Die hohere
Geschwindigkeit der Flammenfront ist dabei auf eine ausgepragtere Flammenbeschleunigung
zwischen Zindort und einer Hohe von etwa 4 m zurickzufiihren. Anschlie3end lauft die Aus-
breitung mit fast gleichbleibender Geschwindigkeit ab. Die Flamme erreicht den Deckel des
Versuchsbehélters in den Simulationen nach ca. 1,7, respektive 1,5 s und im Experiment nach
2,1s.

Die Experimentatoren geben den Ausbrand im Versuch HD-15 als vollstédndig an. Dies bedeu-
tet, dass die Restkonzentration Wasserstoff unterhalb der Nachweisgrenze der verwendeten
Instrumentation liegt. In der Simulation unter Verwendung der Release-Version betragt die
Restkonzentration 0,068 Vol.-% und in der Simulation unter Verwendung des Modellierungs-
strategie von Katzy betragt sie 0,012 Vol.-%. Beide Ergebnisse kdnnen naherungsweise als

vollstandiger Ausbrand angenommen werden.

—EXP —AC2 —AC2 Kat20

Druck [bar]

Zeit [s]

Abbildung 2.27 Druckverlauf im Experiment HD-15 (EXP) und Druckverlaufe der entsprechenden Si-
mulationen (AC2 und AC2Kat20); EXP nach [KANOS]
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Abbildung 2.28 Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des Versuchsbehalters im Experiment
HD-15 (EXP) und in den entsprechenden Simulationen (AC2 und AC2 Kat20); EXP
nach [KANOS]

—EXP —AC2 ——AC2 Kat20
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Abbildung 2.29 Druckverlauf im Experiment HD-16 (EXP) und Druckverlaufe der entsprechenden Si-
mulationen (AC2 und AC2 Kat20); EXP nach [KANOS]

Versuch HD-16 wird anders als Versuch HD-15 bei einer hoherer Wasserstoffkonzentration
von 12,01 Vol.-% durchgeftihrt und die Zindung erfolgt im Fall des HD-16 unter dem Deckel
des Versuchsbehélters auf einer Hohe von 9,1 m. Die Simulationen geben den im Experiment
erreichten Maximaldruck wie bereits beim HD-15 adaquat wieder und Uberschétzen diesen
lediglich um etwa 0,3 bar. Der Gradient des Drucks zwischen 2 bar und dem Maximaldruck
wird jedoch noch starker als bereits beim HD-15 durch beide Simulationen tberschéatzt. Die

unter der Verwendung der Release-Version von AC? erzielten Ergebnisse weisen dabei einen
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héheren Gradienten von etwa 10 bar/s auf, die mit dem modifizierten Modell erzielten Ergeb-
nisse einen Gradienten von 5 bar/s. Im Experiment wird ein Druckgradient von etwa 2 bar/s
beobachtet.

Im Experiment verlangsamt sich die Flamme ab einer Héhe von ca. 5,6 m von 5,6 m/s auf
etwa 3,5 m/s (vgl. Abbildung 2.30). In den Simulationen beschleunigt sich die Flamme dage-
gen wahrend der Abwartsausbreitung. Die maximal erreichte, mittlere Temperatur im
Versuchsbehélter betragt dabei im Experiment 989 °C und in den Simulationen 1259, respek-
tive 1245 °C. Eine Uberschatzung der Temperatur wird in Simulationen von THAI-Versuchen
mit verschiedenen Codes (Computational Fluid Dynamics und Lumped Parameter) beobachtet
[KoT12]. Eine mdgliche Erklarung hierfir ist die thermische Tréagheit der Thermoelemente, eine
weitere ist die eingeschrénkte Eignung der Modellbasis fur sehr hohe Temperaturen. Im vor-
liegenden Fall wird die Abweichung durch die schnellere Verbrennung in der Simulation und
damit geringere Wéarmeverluste vergroR3ert.

Die Experimentatoren geben den Ausbrand im Versuch HD-16 als vollstédndig an. Dies bedeu-
tet, dass die Restkonzentration Wasserstoff unterhalb der Nachweisgrenze der verwendeten
Instrumentation liegt. In beiden Simulationen betragt die Restkonzentration 0,012 Vol.-%. Die
Ergebnisse kdnnen naherungsweise als vollstandiger Ausbrand angenommen werden und

entsprechen damit den Experimentellen Beobachtungen.

—EXP —AC2 ——AC2 Kat20
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Abbildung 2.30 Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des Versuchsbehélters im Experiment
HD-16 (EXP) und Ergebnisse der entsprechenden Simulationen (AC2 und AC2
Kat20); EXP nach [KANOS]

In Abbildung 2.31 sind die Druckverlaufe tber der Zeit fir Versuch HD-22 und die Simulationen

aufgetragen. Der Druck im Experiment steigt zwischen der registrierten Ziindung bei 0 s und
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2,2 s zunachst langsam von 1,5 auf etwa 2,0 bar an. AnschlieRend beschleunigt sich der
Druckanstieg und nach etwa 2,5 s werden bereits 3,5 bar erreicht. Zwischen 2,5 und 3,0 s
verlangsamt sich der Druckanstieg. Zuletzt beschleunigt er sich wieder und nach etwa 3,3 s
ist der Maximaldruck von 4,7 bar erreicht. Die Simulationen geben den im Experiment beo-
bachteten Maximaldruck gut wieder. Wie bereits bei den Ergebnissen zum Versuch HD-15
beobachtet ist der qualitative Verlauf des Drucks Uber der Zeit bei beiden Simulationen sehr
ahnlich, jedoch beginnt der Druckanstieg unter Verwendung der modifizierten AC2-Version et-
was fruher. Die zwischenzeitliche Verringerung des Gradienten des Drucks wird durch keine
der beiden Simulationen wiedergegeben.

Hinsichtlich der Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des Versuchsbehalters (vgl. Ab-
bildung 2.32) ergibt sich ein &hnliches Bild wie im Falle des Versuchs HD-15. Die
Ausbreitungsgeschwindigkeit steigt in den Simulationen, insbesondere jedoch in der Simula-
tion unter Verwendung der neuen Modellierungsstrategie, zunachst deutlicher als im Versuch.
AnschlieRend bleibt die Aufstiegsgeschwindigkeit der Flamme in allen drei Fallen nahezu kon-
stant. Die hdchste beobachtete, mittlere Temperatur betragt dabei im Falle des Experiments
791 °C und im Falle der Simulationen 965 respektive 968 °C. Die Abweichung ist damit deut-
lich geringer als im Versuch HD-16.

Die Experimentatoren geben die Restkonzentration Wasserstoff im Versuch HD-22 mit
0,26 Vol.-% an. In der Simulation unter Verwendung der Release-Version betragt die Restkon-
zentration 0,076 Vol.-% und in der Simulation unter Verwendung des Modellierungsstrategie
von Katzy betragt sie 0,078 Vol.-%. Die Ergebnisse der Simulationen sind damit im Sinne der

Containmentbelastung durch den Druckanstieg konservativ.
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Abbildung 2.31 Druckverlauf im Experiment HD-22 (EXP) und Druckverldufe der entsprechenden Si-
mulationen (AC2 und AC2Kat20); EXP nach [GupP15]
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Abbildung 2.32 Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des Versuchsbehalters im Experiment
HD-22 (EXP) und Ergebnisse der entsprechenden Simulationen (AC2 und
AC2Kat20); EXP nach [GuP15]

In Abbildung 2.33 ist der Druckverlauf Giber der Zeit fur Versuch HD-39 zusammen mit den
Druckverlaufen aus den Simulationen des Versuchs aufgetragen. Im Experiment steigt der
Druck zwischen der Ziindung und 1,7 s zun&chst langsam auf 2,0 bar an. Anschlie3end be-
schleunigt sich der Druckanstieg und der Maximaldruck von 5,3 bar wird bereits nach 2,2 s
erreicht. Nach Erreichen des Maximums treten Oszillationen mit einer Amplitude von 0,5 bar
(abnehmend) auf. Die Simulation unter Verwendung der Release-Version von AC? zeigt zu-
nachst eine qualitativ gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Ergebnissen, erreicht
den Maximaldruck mit 4,8 bar jedoch nicht ganz und es treten lediglich Oszillationen mit um
eine Zehnerpotenz niedrigerer Amplitude auf. Die unter Verwendung der modifizierten AC2-
Version erzielten Ergebnisse weisen einen konstant niedrigeren Druckgradienten auf. Der Ma-

ximaldruck wird nach 3,7 s erreicht und betragt 4,6 bar.
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Abbildung 2.33 Druckverlauf im Experiment HD-39 (EXP) und Druckverlaufe der entsprechenden Si-
mulationen (AC2 und AC2 Kat20); EXP nach [FRE17]

Die Flammenausbreitung entlang der Mittelachse der beiden Versuchsbehalter ist in Abbildung
2.34 aufgetragen. Die durchgezogenen Linien zeigen dabei die Ausbreitung im grof3eren Be-
héalter, dem TTV, die gestrichelte Linie die Ausbreitung im kleineren Behélter, dem PAD. In
beiden Simulationen breitet sich die Flamme nicht in den PAD aus, deshalb sind fir diese
keine gestrichelten Linien vorhanden. Durch das Unterbleiben von Flammenausbreitung in den
PAD ist die Aussagekraft des Druckverlaufs tber der Zeit unklar. Hier ist eine Verbesserung
durch Umsetzung des Konzeptes zur Modellerweiterung zur Trennung von verbrannter und

unverbrannter Atmosphare zu erwarten (vgl. Abschnitt 2.3.1) [HOF23c].

Die Experimentatoren geben die Restkonzentration Wasserstoff im Versuch HD-39 mit
1,11 Vol.-% an. In der Simulation unter Verwendung der Release-Version betragt die Restkon-
zentration 0,74 Vol.-% und in der Simulation unter Verwendung des Modellierungsstrategie
von Katzy betrégt sie 0,2 Vol.-%. Die Ergebnisse der Simulationen sind damit im Sinne der
Containmentbelastung durch den Druckanstieg konservativ, jedoch ist der Ausbrand unter
Verwendung der Modellierungsstrategie nach Katzy deutlich zu vollstandig.
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Abbildung 2.34 Flammenausbreitung entlang der Mittelachse der Versuchsbehélter im Experiment
HD-39 (EXP) und Ergebnisse der entsprechenden Simulationen (AC2 und
AC2Kat20); EXP nach [FRE17]

2.3.6 Zusammenfassung

Die im Rahmen des vorliegenden Vorhabens geplanten und genehmigten Arbeiten zum The-
menfeld Verbrennung konnten erfolgreich abgeschlossen werden. Da Ergebnisse aus einem
EU-Vorhaben nicht rechtzeitig verfligbar waren, wurde flir einen Teil der Arbeiten erfolgreich
mit Genehmigung des Projekttragers erfolgreich auf eine alternative Korrelation fiir die Brenn-

geschwindigkeit zurtickgegriffen.

Die Konzepterstellung fir die Modellerweiterung konnte erfolgreich abgeschlossen werden
und wurde bereits im Rahmen einer Zeitschriftenveroffentlichung publiziert. Es wurden mogli-

che Modellkonflikte identifiziert, welche berticksichtigt werden missen.

Aulerdem wurde eine an der Technischen Universitat Minchen entwickelte Modellierungs-
strategie fir die Brenngeschwindigkeit in mageren Wasserstoff-Luft-Gemischen erfolgreich in
einer Entwicklungsversion von COCOSYS umgesetzt. Hierdurch konnte die von Liu und
MacFarlane entwickelte Korrelation fir die laminare Brenngeschwindigkeit, welche bei den
Randbedingungen in der Reaktorsicherheit haufig auRerhalb ihres Giltigkeitsbereichs liegt,
ersetzt werden. Die Korrelation konnte erfolgreich anhand mehrerer THAI-Versuche validiert

werden.
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3 Analyse, Validierung und Weiterentwicklung der ATHLET-
Modellbasis

Im folgenden Kapitel wird die Validierung und Analyse fir die aktuell in AC2 - ATHLET imple-
mentierten Modelle zur Abbildung von DruckstoBphdnomenen und Kondensationseffekten
beschrieben. Eine detaillierte Beschreibung der durchgefuhrten Validierungsarbeiten ist im

technischen Fachbericht [BRA22] dokumentiert.

3.1 Analyse der Kondensationsmodellbasis

Die Analyse und Weiterentwicklung der AC2-ATHLET Kondensationsmodellbasis umfasst die
Bewertung, Weiterentwicklung und Validierung der AC2-ATHLET Modellbasis zur Berechnung
von Direktkontaktkondensation (DKK) im freien Fluid. Direktkontaktkondensationsphdnomene
treten in Wasser-Wasserdampfstrémungen auf, wenn das thermische Gleichgewicht durch
Kihlung oder Druckentlastung unterschritten wird. Der resultierende schnelle Kollaps von
Dampfblasen fiihrt zur Beschleunigung des umgebenden Wassers entlang der Wasser-Was-
serdampf Phasengrenze und letztendlich zu kurzzeitigen Druckspitzen, welche strukturelle
Komponenten beschadigen kénnen. Die prézise Berechnung der Kondensationsraten wah-
rend der DKK ist notwendig zur Berechnung der Druckspitzen und somit relevant zur
Bewertung der Anlagensicherheit. Diese Phdnomene treten in kerntechnischen Anlagen bei-
spielsweise als Flashing bei Leckagen im Kuhlkreislauf (LOCA) auf oder resultieren unter

anderem aus schnell schlieRenden Ventilen als kondensationsinduzierter Wasserhammer.

Das Kapitel ist in die Beschreibung der Weiterentwicklung der AC>-ATHLET Kondensations-
modellbasis, eine Ubersicht der fur die Validierung genutzten Experimente, die durchgefiihrte
Modellierung mit AC-ATHLET und die Analyse der Simulationsergebnisse unterteilt. Zusatz-
lich erfolgt ein Vergleich der Simulationsergebnisse mit OpenFOAM und eine abschlieRende
Zusammenfassung. Eine detaillierte Beschreibung der in diesem AP durchgefiihrten Arbeiten

kann dem Technischen Fachbericht [BRA22] entnommen werden.

3.1.1 Weiterentwicklung der AC2-ATHLET Kondensationsmodellbasis

Die Berechnung der DKK erfolgt in AC>-ATHLET mit dem von der GRS entwickelten Direkt-
kontaktkondensationsmodell. ~ Abhangig von dem Warmeulbertragungskoeffizienten
(WUK) htc, der Zwischenphasenflache (ZPF) zwischen Wasser und Wasserdampf 4;, der Dif-
ferenz zwischen lokaler Temperatur und Sattigungstemperatur AT, sowie der spezifischen

Verdampfungsenthalpie r ist die Kondensationsrate [GRS21]:

. htcA;AT,
Mpkx = fll (3.1)
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Der WUK wird anhand der Oberflachenerneuerungstheorie und Filmpenetrationstheorie oder
alternativ mit dem Wasserhammermodell berechnet. Neben dem WUK ist die ZPF eine we-
sentliche Einflussgrof3e zur Bestimmung der Kondensationsrate. Die Bestimmung der ZPF
erfolgt mithilfe der Stromungskarten unter Beriicksichtigung des Strdmungsregimes, der tur-
bulenten Intensitdt bzw. der Dissipationsrate sowie geometrischer Parameter. Eine
Unterscheidung des vorliegenden Stromungsregimes erfolgt zwischen disperser Blasen- und
Schwallstromung sowie separierter Pfropfen-, Strémung, Ring- und stratifizierter Stromung in
Abhangigkeit des Dampfanteils a,,:

e a, < 0,5: disperse Blasenstromung
e 0,5 < a,<0,75: Stratifizierte Stromung oder Pfropfenstrémung

e a,>0,75: Ringstrétmung oder Ring-Nebelstromung

Fur disperse Stromungen wird die ZPF mit einem gemittelten, konstanten Blasendurchmes-
sers in Abhangigkeit der Weber-Zahl, der turbulenten Intensitat, der Oberflachenspannung und
der Fluiddichte berechnet. Bei hybriden Strémungsformen (a, > 0,5) wird der Anteil der dis-
persen und separierten Phase mithilfe eines Gewichtungsfaktors bestimmt. Die ZPF der
grof3en separierten Strukturen (Slugs, Pfropfen, Ringe, Stratifizierung) wird entsprechend des
Phasenanteils der groRen Strukturen und geometrischen Randbedingungen berechnet.
[GRS21]

In den vom PSS abgeschlossenen Arbeiten [BRA19]; [BRA21] zeigten sich bei der Simulation
von kondensationsinduzierten DruckstoRen mit AC-ATHLET Abweichungen des Druckver-
laufs im Vergleich zu verschiedenen Experimenten. Diese Unterschiede sind auch durch
abweichende Kondensationsraten der DKK wéhrend dem schnellen Dampfblasenkollaps zu
erklaren. Aktuelle Experimente [ZHA20] zeigen, dass in horizontalen Leitungssystemen wéah-
rend kondensationsinduzierter Druckst63e Dampf vollstandig oder teilweise als fein zerstaubte
Dampfblasen vorliegen kann. Folglich ist die ZPF durch die Prasenz mikroskopischer Dampf-
blasen im Vergleich zur herkbmmlichen Berechnung mithilfe der Stromungskarten stark erhéht

und die Kondensationsrate der DKK wird unterschatzt.

Zur potenziellen Verbesserung der Kondensationsraten wird die ZPF des DKK-Modells auf-
grund der Prasenz der fein dispersen Blasen erweitert. Die Blasengrof3e wird an die
KeimgroRe der Verdampfungsmodelle von Plesset-Zwick und Sideman angepasst [SCH11].
Aus der Anzahl der Blasen pro Einheitsvolumen ng = 5-10° m* [GRs21] wird die ZPF einer

Einzelblase Uiber geometrische Beziehungen wie folgt definiert:

wlnN

Ap = 4m (47311,;) 5.2
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Die ZPF aller Blasen innerhalb eines Kontrollvolumens Vg, mit dem volumetrischen Dampfan-

teils a,, lautet somit:
A; = AgngVgya, (3.3)

Mit dieser Annahme liegt die Dampfphase wéhrend der DKK vollstéandig fein zerstaubt vor,
wodurch die ZPF und analog die Kondensationsrate im Vergleich zum aktuellen DKK-Modell
deutlich erhéht ist. Im Rahmen zukinftiger Untersuchung sollte mithilfe einer Fallunterschei-

dung der Bereich, in dem Dampf fein dispers vorliegt, eingeschrankt werden.

Zusatzlich zu dem modifizierten DKK-Modell (DKK_mod) wird das Verdampfungsmodell von
Plesset-Zwick und Sideman (PZS) flr die DKK als weitere Berechnungsoption angepasst. Die
Kondensationsrate nach Plesset-Zwick flr ruhende Blasen ist dann in Abhangigkeit des Was-
servolumenanteils «;, der Wasser- und Wasserdampfdichte p;, py,, der Warmeleitfahigkeit A,
und spezifischen Warmekapazitat c,; von Wasser [GRs21]:

3

Y A,Cyp AT?
MPZ =24 (E) VKVall/?’nBz/?’ p—l Ipil L (34)

pyr?

Wie fur DKK_mod erfolgt die Berechnung anhand der Anzahl der Blasen pro Einheitsvolumen
ng = 5-10°m?3. Die zuséatzliche Kondensationsrate nach Sideman Mg aufgrund von konvekti-
vem Warmetransport wird nach Gleichung (3.1) berechnet. Die Gesamtkondensationsrate

nach Plesset-Zwick und Sideman setzt sich aus den Einzelraten wie folgt zusammen:
MPZS = MPZ + MS (3.5)

Fur die Validierung stehen somit flinf verschiedene, in Tabelle 3.1 gelistete Modelle zur Be-
rechnung der DKK zur Verfigung. Die Kurzel DKK und WH entsprechen den aktuell
verfiigbaren Modellen. Der Zusatz _mod steht flr die jeweils maodifizierte Version. PZS ist das

Synonym flir das angepasste Kondensationsmodell nach Plesset-Zwick und Sideman.
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Tabelle 3.1 Modelle zur Berechnung der DKK Massentransferrate

Name Modell Anmerkung
DKK Direktkontaktkon- | Standard AC2 Modell fiir Kondensationsberechnung, Zwischenpha-
densation senflachenberechnung in Abhangigkeit von

Stromungsregime/Turbulenz/Geometrie

DKK_mod | modifiziertes DKK | In AC2-Testversion implementiertes Modell, wie DKK jedoch mit

modifizierter Zwischenphasenflachenberechnung nach PZS

PZS Plesset-Zwick und | In AC2? nicht mehr verfligbares Modell, in AC2-Testversion imple-
Sideman mentiertes  Modell,  Zwischenphasenflachenberechnung in

Abhangigkeit einer konstanten Blasenanzahl pro Einheitsvolumen

WH Wasserhammer In AC? verflgbares Modell, Zwischenphasenflachenberechnung
nach DKK, zuséatzliche Berechnung des Warmetransferkoeffizien-
ten in Abhéangigkeit der Turbulenz

WH_mod | modifiziertes WH In AC2-Testversion implementiertes Modell, wie WH jedoch mit mo-

difizierter Zwischenphasenflachenberechnung nach PZS

3.1.2 Experimente

Im Rahmen der Validierung der Modellentwicklung werden jeweils zwei an der PPP und
CWHTF durchgefiihrte Experimente simuliert. Schwerpunkt der Experimente beider Testanla-
gen ist die Untersuchung von kondensationsinduzierten DruckstdZen. Eine prazise
Berechnung des experimentellen Druckverlaufs setzt gleichermalRen eine prazise Berechnung
der Direktkontaktkondensationsraten voraus. Dementsprechend eignen sich die Experimente

zur Validierung der angepassten DKK-Modellbasis.
Pilot Plant Pipework

Die PPP-Testanlage wurde im Rahmen des EU-gefdrderten Projektes WAHALoads zur Un-
tersuchung von kondensationsinduzierten DruckstofRen erbaut und vom Fraunhofer-Institut
UMSICHT betrieben [G1004]. Das durch Flansche verbundene 170 m lange Rohrsystem be-
steht in der untersuchten Konfiguration aus DN100 Edelstahlrohren mit 3 mm Wandstarke.
Uber einen Druckbehaélter wird das System zu einem Kreislauf geschlossen. Ca. 14 m strom-
abwarts der Pumpe ist ein Schnellschlussventil installiert, mit dem die Transiente initiiert wird.
Nach weiteren 35 m folgt die vertikale 10 m hohe Rohrbriicke und die anschlieRende 180°
Umlenkung auf die Ricklaufstrecke mit der zweiten horizontal versetzten Rohrbriicke. Mit
Kompressoren, Durchlauferhitzern und einer Pumpe kénnen unterschiedliche Experimentbe-
dingungen eingestellt werden. [DuD03] Eine schematische Darstellung der PPP Testanlage ist

in Abbildung 3.1 gezeigt.
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Abbildung 3.1 Schematische Darstellung der PPP Testanlage
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Fur jedes Experiment wird zunéchst ein stationares Stromungsfeld initiiert und die gewiinschte
Wassertemperatur und der Systemdruck realisiert. Nach Experimentbeginn schliel3t das
Schnellschlussventil und aufgrund der Massentragheit der Wassersaule kommt es zu einem
vollsténdigen oder teilweisen Abriss der Wasserséule stromabwarts des Ventils. Aufgrund der
schnellen Verdampfung und anschlieBenden DKK schlégt die Wassersaule gegen das Ventil
und eine Druckwelle lauft durch das Leitungssystem. Der Druckverlauf wird an verschiedenen
Rohrpositionen aufgezeichnet. Fokus der Analysen ist der Druckverlauf des Sensors P03 un-
mittelbar hinter dem Ventil. Zur Bestimmung des Dampfanteils steht zusatzlich der
Gitternetzsensor GS zur Verfugung. Obwohl keine Messung der Kondensationsraten erfolgt,
ist der Druckverlauf und der Dampfanteil eine direkte Folge der DKK und kann somit indirekt
zur Validierung der angepassten DKK-Modellbasis genutzt werden.

Cold Water Hammer Test Facility

Die CWHTF wurde am Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf (HZDR) zur Untersuchung
kondensationsinduzierter DruckstoBphanomene im Rahmen der nuklearen Sicherheitsfor-
schung betrieben und weist im Gegensatz zur PPP-Testanlage eine deutlich kompaktere
Anlagengeometrie auf. Die in Abbildung 3.2 dargestellte Testanlage besteht aus einem Druck-
behalter mit einem angeschlossenen, ca. 3,3 m langem, U-férmigen Edelstahlrohr. Der

Rohrdurchmesser ist 0,207 m bei einer Wandstérke von 6 mm. [ALTO3]
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Abbildung 3.2 Skizze der Experimentanlage Cold Water Hammer Test Facility, nach [ALTO3]

Mittig des Rohrs ist ein liber einen Federmechanismus vorgespanntes Ventil mit Offnungszei-
ten von ca. 0,02 s installiert. Uber einen an der Tankoberseite und am Flanschdeckel des
Rohrendes angeschlossenen Kompressor wird der Systemdruck p; angepasst. Ein Unterdruck
im Steigrohr wird tber die am Flanschdeckel zusatzlich angeschlossene Vakuumpumpe rea-
lisiert. Beim Erreichen des Sattigungsdampfdrucks p,, wird so eine Dampfsaule mit der Héhe
H, — H, eingestellt. Zum Experimentbeginn 6ffnet das Ventil und durch den Druckausgleich
zwischen Tank und Steigrohr kondensiert die Dampfblase und die Wassersaule wird Richtung
Flanschdeckel beschleunigt. Beim Aufprall der Wassersaule entsteht eine Druckwelle, die an
verschiedenen Rohrpositionen Uber Drucksensoren gemessen wird. [ALTO3] Der fir die Vali-
dierung relevante Drucksensor (MP1) befindet sich unmittelbar unter dem Flanschdeckel. Im
Gegensatz zur PPP-Anlage ist kein Gitternetzsensor zur Aufzeichnung des Wasserdampfan-
teils positioniert, weshalb die Kondensationsraten lediglich indirekt anhand des

Druckwellenverlaufs bewertet werden kénnen.

3.1.3 Modellierung

Im Rahmen der Arbeiten werden die Experimente 262 und 329 der PPP-Anlage und die Ex-
perimente 150601 und 040701a der CWHTF modelliert. Die Experimente unterscheiden sich
im Wesentlichen durch den anfanglichen Systemdruck bzw. die Systemtemperatur und weisen

sonst keine geometrischen Modellierungsunterscheide auf.



66 3.1 Analyse der Kondensationsmodellbasis

PPP

Die in Abbildung 3.3 dargestellte Modellierung der PPP-Anlage erfolgt mit 18 Thermo Fluid
Objects (TFO). Der zweiphasige Bereich unmittelbar hinter dem Ventil wird mit einem Langen
zu Durchmesser Verhéltnis von L/D =1 modelliert, sodass die Kontrollvolumina (KV) ca.
0,1 m lang sind. Alle anderen KV werden mit einer Lange zwischen 0,5 -1 m modelliert. Das
Wasser wird vom Tank entlang der TFO FLOWZ1 bis RTRN3 in einem geschlossenen Kreislauf

gepumpt.
BRDG1p09{  BRDG1
Tank
FLOW4
PUMP
lFLOWl FLOW2p01  FLOWZ FL%Bximp 4 FLOWS
H H H
FLOW2p02
R\’:" i
RTRN3 BRDG2p18_
BRDG2
RTRNZp20 RTRNZ ¥ RTRN1
I I
Abbildung 3.3 AC2-Nodalisierung der PPP-Testanlage

Zur Modellierung der Rohrkrimmer werden Druckverlustbeiwerte vorgegeben. Die Modellie-

rung des Schnellschlussventils erfolgt ebenfalls Uber tabellarisch vorgegebene

Druckverlustbeiwerte in Abhangigkeit des Offnungswinkels. Vor dem Beginn der Transiente
wird eine 10 s Vorkalkulation zum Erreichen des stationdren Zustands durchgefiihrt. Die Si-
mulation der Transiente erfolgt fir 12 s. Analog zur Messfrequenz von 2.000 Hz werden die

Simulationsergebnisse alle 5-10* s geplottet.

Die relevanten Start- und Randbedingungen beider PPP-Experimente sind Tabelle 3.2 zu ent-

nehmen.

Tabelle 3.2 Randbedingungen der PPP-Experimente exp262 und exp329
Experiment Druck [bar] Temperatur [°C] Geschw. [m/s] Ventilschluss [s]
exp262 1,17 78,8 4 0,02
exp329 10,18 146,6 4 0,02
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CWHTF

Die in Abbildung 3.4 dargestellte CWHTF wird in AC2-ATHLET mit vier TFO modelliert, die den
Tank (TANKMIX), das angeschlossene Rohr (WROHR_L, WROHR_R und SROHR) und das
Ventil reprasentieren. Im Tank wird ebenfalls ein Gemischtspiegel modelliert, Uber dem die
Gasphase mit den jeweiligen Randbedingungen der Experimente definiert wird. Das Wasser
im horizontalen Rohrabschnitt linksseitig des Ventils (WROHR_L) steht im Gleichgewicht mit
dem Tankvolumen. Rechtsseitig vom Ventil (WROHR_R und SROHR) wird ein Unterdruck
initiiert und die Dampfséaulenhdhe Uber einen zweiten Gemischtspiegel mit Wasserdampf de-
finiert. Das vertikale Rohr wird mit einem Verhaltnis von L/D = 0,3 modelliert, um die exakten

Positionen der Messstellen zu definieren.

—TANKMIX——

WROHR_L WROHR_R/. ’ /

/
\ /
~. \
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Abbildung 3.4 Nodalisierung der CWHTF

Die simulierten Experimente 150601 und 040701a (exp015 und exp040a) unterscheiden ne-
ben dem initialen Systemdruck durch die Evakuierungshdhe im vertikalen Rohrabschnitt,

dargestellt in Tabelle 3.3.

Tabelle 3.3 Randbedingungen der CWHTF-Experimente exp015 und exp040a
Experiment Druck [bar] Temperatur [°C] Hi-Ho [m] Ventiloffnung [s]
exp015 1 20 0,15 0,02
exp040a 1 20 0,3 0,02
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3.1.4 Ergebnisse

Die mit der aktuell verfigbaren und angepassten DKK-Modellbasis erzielten Simulationser-
gebnisse werden in diesem Kapitel vorgestellt und analysiert. Schwerpunkt der Analysen ist
die Untersuchung des Zeitpunkts und der Amplitude der durch die DKK auftretenden Druck-
spitzen. Daruber hinaus steht zur Bewertung der DKK-Modelle bei den PPP-Experimenten der
lokal begrenzte durchschnittliche Wasserdampfanteil im Rohrquerschnitt zur Verfigung.

PPP-Experiment exp262

In Abbildung 3.5 ist der Druckverlauf (P03) und der Dampfgehalt (GS) des Experiments
exp262 und der Simulationen geplottet. Im Experiment kommt es nach Ventilschluss (0,1 s)
zum Druckabfall auf Sattigungsdampfdruck und durch die Verdampfung zu einem fast voll-
standigen Abriss der Wassersaule. Der vollstandige Blasenkollaps bei ca. 3,5 s bewirkt bei

Aufschlag der beschleunigten Wassersaule eine Druckspitze von 43 bar.
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Abbildung 3.5 Druckverlauf und Dampfgehalt nach Ventilschluss - exp262

AnschlieRend sind weitere Verdampfungs- und Kondensationszyklen mit erneuten Druckspit-
zen sichtbar, die aufgrund dissipativer Reibungseffekte abschwéachen. Die
Simulationsergebnisse zeigen mit der verfigbaren Modellbasis (DKK und WH) deutlich redu-
zierte Druckspitzen (4 bar und 19 bar) als das Experiment. Fir die aktuelle DKK-Modellbasis
kann die deutliche Abweichung als direkte Folge des unvollstandigen Blasenkollaps bewertet
werden. Mit der angepassten Modellbasis (DKK_mod, PZS und WH_mod) werden dagegen
gute Ergebnisse bezlglich der wiederkehrenden Druckspitzen und des Dampfanteils erzielt.

Die initial Druckspitze wird mit allen angepassten Modellen bei 39-40 bar berechnet und auch
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der weitere Verlauf zeigt die Abschwachung der erneuten Druckspitzen bis hin zum Erreichen
des nahezu stationéren Endzustands bei 12 s. Dabei sind DKK_mod und WH_mod besser als
PZS zu bewerten, da die wiederkehrenden Druckspitzen im Vergleich konservativ Giberschatzt
anstatt unterschétzt berechnet werden.

Der Verlauf der Wasser-Wasserdampf ZPF, der Massentransferraten und letztendlich der
Wassersaulengeschwindigkeit im KV unmittelbar hinter dem Ventil sind zur weiteren Analyse
in Abbildung 3.6 dargestellt.
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Abbildung 3.6 Zwischenphasenflache, Massentransferrate und Wassersaulengeschwindigkeit
nach Ventilschluss - exp262

Wie erwartet, ist die ZPF bei den angepassten Modellen durch die Berechnung mikroskopi-
scher Dampfblasen im Vergleich zu der aktuellen Modellbasis mit den verfligbaren
Stromungskarten stark erhoht. Die bis zu 250-fach héhere ZPF fiihrt dagegen nicht zu einer
analogen Erh6hung der negativen Massentransferrate (Kondensationsrate), da diese durch
die Abweichung vom Sattigungszustand limitiert wird. Im Vergleich zum DKK-Modell ist die
Massentransferrate mit der angepassten Modellbasis um ca. 80 % erhoht. Die héchste Mas-
sentransferrate wird mit dem WH-Modell ausgegeben, was im Widerspruch zu den aus den
Kondensationsraten resultierenden Geschwindigkeiten steht. Konsistent zu dem Druckverlauf
werden die hochsten Wasserséaulengeschwindigkeiten mit den angepassten Modellen simu-
liert.

Fur das PPP-Experiment 329 bei héherem Druck und hdherer Temperatur werden analoge
Ergebnisse zu Experiment 262 erzielt. Details zu Experiment 329 kénnen dem Technischen

Fachbericht [BRA22] entnommen werden.
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CWHTF

Im Gegensatz zu den PPP-Experimenten werden mit der angepassten Modellbasis keine Ver-
besserungen fir die Simulation der CWHTF-Experimente erzielt. Der in Abbildung 3.7
dargestellte Druckverlauf an MP1 unmittelbar unter dem Flanschdeckel zeigt keine signifikan-
ten Unterschiede zwischen den aktuellen und angepassten Modellen. Alle Simulationen
berechnen eine verfrihte sowie Uberschéatzte initiale DruckstoRBamplitude mit 38 bar anstatt
32 bar und weitere wiederkehrende kondensationsinduzierte Druckspitzen mit abgeschwéch-
ter Amplitude. Die Aufzeichnung an MP1 bricht bei 0,22 s ab, weshalb kein direkter Vergleich
mit dem Experiment an dieser Position moglich ist. Messungen an anderen Positionen zeigen,
dass zu dem Zeitpunkt die zweite Druckspitze mit lediglich 12 bar auftritt und schon bei ca.
0,3 s ein stationarer Zustand erreicht ist. Dementsprechend sind unabhéngig von der verwen-
deten Modellbasis deutliche Abweichungen zum Experiment erkennbar. Fir Experiment
040601a werden vergleichbare Ergebnisse berechnet, die dem Technischen Fachbericht

[BRA22] entnommen werden kdnnen.
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Abbildung 3.7 Druckverlauf nach Ventilo6ffnung - exp015

Die Analyse der Zwischenphasenflache zeigt vergleichbar zu den PPP-Simulationen den An-
stieg um ein bis zwei Grof3enordnungen mit den angepassten Modellen. Eine konsequente
Erhdhung der Massentransferraten ist dagegen mit der angepassten Modellbasis nicht sicht-
bar, wie in Abbildung 3.8 dargestellt. Die temporar hochsten Massentransferraten sind mit der
aktuellen Modellbasis kurz vor dem vollstdndigen Dampfblasenkollaps sichtbar. Mit der ange-

passten Modellbasis setzt die Kondensation bei jedem Verdampfungs- und
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Kondensationszyklus aufgrund der erhéhten ZPF friiher ein, da auch bei niedriger Unterschrei-
tung der Sattigungsbedingung bereits signifikante Kondensationsraten berechnet werden.
Insgesamt ist die Simulation hauptséachlich durch den Impuls der oszillierenden Wassersaule
bestimmt, der nicht wesentlich durch Kondensation und Verdampfung beeinflusst wird. Dem-
entsprechend ist die Wassersaulengeschwindigkeit fur alle Simulation nahezu identisch und

es sind analog keine Unterschiede im Druckverlauf erkennbar.
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Abbildung 3.8 Zwischenphasenflache, Massentransferrate und Wassersaulengeschwindigkeit
nach Ventil6ffnung — exp015

Die Ergebnisse legen nahe, dass zwischen kondensationsinduzierten Druckst6f3en in horizon-
talen und vertikalen Rohren unterschiedliche Mechanismen relevant sind. In horizontalen
Rohren fuhrt eine Erhéhung der ZPF durch die Prasenz mikroskopischer Dampfblasen, die
auch in Experimenten festgestellt wird, zu einer deutlichen Verbesserung der Simulationser-
gebnisse. Fir horizontale Rohre gibt es aktuell keine Experimente mit optischen Messungen,
sodass keine Aussagen zum Mehrphasenregime getroffen werden konnen. Weitere Einfluss-
groRen sind die Fluid-Struktur Interaktion (FSI) mit der Rohrwand sowie die Pradsenz von nicht
kondensierbaren Gasen (NKG). Beide Mechanismen fuhren generell zu einer Abschwéchung
des DruckstoRZamplituden und des Fluidimpuls und kénnen somit auch die temporare Abwei-

chung vom Sattigungszustand und letztendlich die Kondensationsraten beeinflussen.

3.1.5 Vergleichende CFD-Untersuchungen

Die vergleichenden Untersuchungen mit OpenFOAM erlauben eine dreidimensionale Auflo-
sung des Stromungsfelds und somit unter anderem eine Bewertung des vorliegenden
Mehrphasenregimes wahrend des kondensationsinduzierten Druckstof3es. Im Rahmen des
APs wird jeweils ein Experiment der PPP-Anlage (exp329) und der CWHTF (exp015) simuliert.

Fokus der Analysen ist die Untersuchung des Mehrphasenregimes wahrend der Verdampfung
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und insbesondere wahrend der DKK zur weiteren Bewertung der AC2-ATHLET Modellerwei-
terungen. Die angewandte Mehrphasenmethodik eignet sich insbesondere zur Auflésung
separierter Strukturen wie Pfropfen, Wellen oder freien Wasseroberflachen. Fir disperse Stro-
mungen kann in der Regel keine Auflosung der Phasengrenzen realisiert werden und es wird
keine Relativgeschwindigkeit der Blasen oder Tropfchen berechnen. Bereiche ohne Auflésung

der Phasengrenze kdnnen also als disperse Bereiche identifiziert werden.
Modellierung

Fur beide Anlagen erfolgt die Vernetzung der gesamten Anlagengeometrie, da fir die Berech-
nung der kondensationsinduzierten Druckstol3e die Druckwellenreflexion im Leitungssystem
abgebildet werden muss. Das PPP-Gitternetz umfasst den Bereich zwischen der Pumpe und
dem Anschluss an den Drucktank mit acht Million Zellen. Die CWHTF wird aufgrund der klei-
neren Anlagengeometrie mit nur knapp einer Million Zellen vernetzt. Beide Netze sind in
Abbildung 3.9 dargestellt.

Abbildung 3.9 Gitternetz der PPP-Anlage und CWHTF

Fir die Simulationen wird ein homogener Mehrphasenansatz mit der Volume of Fluid (VOF)
Methode zur Auflésung der Phasengrenzen verwendet. Die Berechnung des Phasenwechsels
erfolgt mit einem angepassten Kavitationsmodell von Kunz. Zur Bertcksichtigung der FSI wird
ein semi-numerischer Ansatz mit Berechnung der effektiven Kompressibilitdt in Abhangigkeit
der Struktur verwendet. Als Turbulenzmodell wird das k-w-SST Modell von Menter mit einer
Reynolds-gemittelten Navier-Stokes Gleichung und turbulenten Wandfunktionen genutzt. Die
Ventilschlussmodellierung erfolgt mit einer angepassten activeBaffleVelocity Randbedingung.
Mehr Details zu dem am PSS weiterentwickelten Léser und der Modellierung kénnen dem
Abschlussbericht des Forschungsprojekts HAMMERFOAM — KEK [Fuc21] und dem Techni-

schen Fachbericht [BRA22] entnommen werden.
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Ergebnisse

Die in Abbildung 3.9 geplotteten OpenFOAM und AC?-ATHLET Simulationsergebnisse von
PPP-Experiment 329 zeigen beide eine insgesamt gute Wiedergabe des Druckstof3es. Mit
OpenFOAM und AC2-ATHLET wird die initiale Druckspitze wie im Experiment mit ca. 50 bar
berechnet. Der Zeitpunkt wird mit AC>-ATHLET deutlich verzégert abgebildet, dafir ist die
Amplitude der zweiten Druckspitze ebenfalls in guter Annaherung an das Experiment
wiedergegeben. Mit OpenFOAM erfolgt die Dampfung der zweiten Druckspitze nicht stark
genug. Die Analyse der Dampfanteils zeigt fir beide Simulationen eine deutliche
Uberschatzung nach dem initialen DruckstoR.
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Abbildung 3.10 Druckverlauf und Dampfgehalt nach Ventilschluss mit OpenFOAM und AC2-ATH-
LET — exp329

Abbildung 3.11 zeigt die Wasser-Wasserdampfverteilung im Abschnitt stromabwaérts des Ven-
tils far den ersten Verdampfungs- und Kondensationszyklus bei unterschiedlichen
Zeitpunkten. Bis 0,5 s pragen sich keine groReren separierten Strukturen aus und die Stro-
mung ist dispers. Das ,(Verteilungs-Muster' resultiert aus der Verwendung des
Zwischenphasenkompressionsterms, der zur Auflésung separierter Strukturen aktiv ist. Zwi-
schen 0,75 s und 1,25 s préagt sich lokal in Ventilndhe eine separierte Strémung mit dispersen
Strukturen im Bereich der separierten Phasengrenze und aus. Bei Beginn des Kollapses ab
1,50 s zeigt sich die Kondensation der dispersen Strukturen in der Néhe der separierten Pha-
sengrenze und die Bildung von Pfropfen durch ein welliges Stromungsregime. Weiter
stromabwarts liegt die Stromung dispers vor. Der vollstindige Dampfblasenkollaps ist bis 2 s

abgeschlossen und der nachste Verdampfungs- und Kondensationszyklus beginnt.
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Abbildung 3.11 Wasser-Wasserdampfanteil hinter dem Ventil - exp329

Die Ergebnisse unterstiitzen die DKK-Modellanpassung durch eine Erhéhung der ZPF durch
die Prasenz mikroskopischer Dampfblasen in horizontalen Rohren und decken sich mit den
experimentellen Erkenntnissen von [ZHA20]. Fir eine Bewertung des Stromungsregimes wah-
rend kondensationsinduzierter Druckstof3e in vertikalen Rohren erfolgt zuséatzlich eine
vergleichende Analyse des CWHTF-Experiments 015, dargestellt in Abbildung 3.12.

—exp015
—OpenFOAM

—DKK_mod

Druck [bar]
N

. JL B

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Zeit [s]

Abbildung 3.12  Druckverlauf nach Ventil6ffnung mit OpenFOAM und AC?-ATHLET — exp329

Der Druckverlauf lasst lediglich Abweichung der kondensationsinduzierten Druckstol3-
amplitude erkennen, die mit OpenFOAM aufgrund der Modellierung der FSI geringer
berechnet wird. Die initiale Druckspitze wird so in guter Annédherung an das Experiment wie-

dergegeben. Alle weiteren Amplituden sind ebenfalls reduziert.
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Die Wasser-Wasserdampfverteilung im Steigrohr ist von 0-1 s in Abbildung 3.13 dargestellt
und zeigt die aufeinanderfolgenden Verdampfungs- und Kondensationszyklen. Im Gegensatz
zu PPP-Experiment 329 sind keine dispersen Blasen erkennbar und die initiierte Dampfblase
verdampft und kondensiert bis 0,9 s entlang der ndherungsweise horizontalen Wasser-Was-
serdampf Phasengrenze. Erst bei dem letzten Verdampfungs- und Kondensationszyklus bildet

sich eine gréRere ungleichférmige Dampfblase, die beim Kollaps in kleinere Blasen zerfallt.

Dampfanteil (-)
00e+00 0.1 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0e+00
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Abbildung 3.13 Wasser-Wasserdampfanteil im Steigrohr — exp150

3.1.6 Zusammenfassung

Die durchgefiihrte Weiterentwicklung und Validierung der AC2-ATHLET DKK-Modellbasis mit
unterstiitzenden OpenFOAM Vergleichssimulationen zeigt deutliche Verbesserungen der Si-
mulationsergebnisse von kondensationsinduzierten DruckstoBen. Bisherige von PSS
durchgefuhrte Arbeiten zu kondensationsinduzierten DruckstéfZen [BRA19], [BRA21] zeigen,
dass DruckstoRphanomene mit AC2-ATHLET oftmals nur qualitativ wiedergegeben werden.
Die aus der DKK resultierenden Amplituden der Druckspitzen sowie deren Zeitpunkt werden

dagegen abweichend von den Messergebnissen berechnet.

Als Basis der Modellerweiterungen dienen aktuelle experimentelle Untersuchungen von kon-
densationsinduzierten Druckstof3en in horizontalen Rohren. Im Rahmen der Experimente wird
festgestellt, dass wahrend der DKK in Abhangigkeit der Randbedingungen fein zerstaubte
Dampfblasen prasent sind. Die aktuelle DKK-Modellbasis beriicksichtigt disperse Stromungs-
regime lediglich mit moderaten BlasengréRen, wodurch die Wasser-Wasserdampf ZPF
potenziell deutlich unterschétzt wird. Eine Unterschatzung der ZPF fiihrt analog zu einer Un-
terschatzung der DKK-Kondensationsrate und letztendlich zu abweichenden Druckverlaufen
fur kondensationsinduzierte DruckstoR3e. Zur Beriicksichtigung der fein zerstaubten Dampfbla-
sen wahrend der DKK wird die ZPF in Abhéngigkeit eines konstanten Blasendurchmessers
erweitert. Die Berechnung des Blasendurchmessers richtet sich nach der Blasenanzahl pro

Einheitsvolumen aus dem PZS-Verdampfungsmodell.
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Mit der angepassten Modellbasis werden flir zwei PPP-Experimente in horizontalen Rohren
deutlich bessere Ergebnisse des kondensationsinduzierten Druckverlaufs erzielt. Durch die
erhdhten Kondensationsraten kommt es zu einer vollstandigen Kondensation der Dampfbla-
sen und die induzierten Druckstoamplituden entsprechen den Experimenten. Mit der
aktuellen Modellbasis werden die Amplituden um 50-85 % unterschétzt. Die Simulationen der
CWHTF-Experimente zeigen dagegen keine signifikante Verbesserung mit der angepassten
Modellbasis. Fur die CWHTF-Experimente scheinen die Druckverlaufe hauptséchlich durch
den Impuls der oszillierenden Wasserséaule limitiert zu sein und nur unwesentlich durch die
Kondensationsraten. Die vergleichenden Analysen mit OpenFOAM bestéatigen die lokale und
temporare Prasenz fein disperser Blasen eines PPP-Experiments in Ubereinstimmung mit den
Untersuchungen von [ZHA20]. Dagegen werden fiur die CWHTF in vertikalen Rohren keine
dispersen Blasen im Steigrohr simuliert. Dementsprechend wird festgestellt, dass potenziell
grundlegend unterschiedliche Stromungsregime in horizontalen und vertikalen Geometrien bei

kondensationsinduzierten Druckstof3en vorliegen kénnen.

Fur weitere Verbesserungen bei der Simulation von kondensationsinduzierten Druckstof3pha-
nomenen mit AC2-ATHLET sollten die Stromungskarten fir die Prasenz fein zerstaubter
Dampfblasen angepasst werden, sodass nicht zwangslaufig die gesamte Dampfphase fein
dispers vorliegt. Voraussichtlich ist auRerdem eine Unterscheidung der Regime flr horizontale
und vertikale Rohre notwendig. Diesbeziiglich sind experimentelle Untersuchungen in vertika-
len Rohren mit optischen Messmethoden notwendig. Fir die prazise Berechnung der
DruckstoRamplituden ist auRerdem die Berticksichtigung der FSI oder die Prasenz von NKG
relevant. Derzeitig ist noch keine Methode zur Berechnung der FSI in AC2-ATHLET verfiigbar
und die NKG-Ausgasungsmodelle sind nicht Teil der Untersuchungen, sollten aber in zukinf-

tigen Analysen berilicksichtigt werden.
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4 Analyse, Validierung und Weiterentwicklung der ATH-
LET-CD Modellbasis

In den nachfolgenden Unterkapiteln werden die im Rahmen dieses Forschungsvorhaben
durchgefihrten Validierungs- und Entwicklungsarbeiten fir das AC2 Modul ATHLET-CD be-
schrieben. Detaillierte Beschreibungen der durchgefihrten Arbeiten sind nach erfolgter
Veroffentlichung in den jeweiligen Technischen Fachberichten der einzelnen Arbeitspunkte
[KRI24; PES23; STA24B] und bezlglich der Entwicklung eines Schuttbettmodells fir AC2 - ATH-
LET-CD in der dazugehdorigen Dissertationsschrift [PES24] zu finden.

4.1 Spaltproduktfreisetzung aus einem Schmelzepool

Zur Bestimmung der Freisetzung von fliichtigen Spaltprodukten (SP) aus einer intakten Brenn-
stabgeometrie verfligt AC2 Uber Modelle, deren Validierung in zahlreichen Berichten und
Publikationen dokumentiert ist (vgl. u. a. [BRA21; KrRU12]). Fur die Berechnung der Freisetzung
von SP aus einer Brennstabgeometrie existieren etablierte Modelle und thermochemische Da-
tenbanken (vgl. [BAK10; WRI94]). Bezilglich der Modelle kann grundsatzlich zwischen
mechanistischen und empirischen Ansatzen unterschieden werden. Wahrend mechanistische
Modelle wie das MFPR-Modell (vgl. [VES06] oder ELSA in ASTEC, vgl. [BRI13]) physikalische
Zusammenhange und die verschiedenen Einflussfaktoren auf den Freisetzungsprozess abbil-
den, haben empirische Modelle in der Regel eine kompaktere Struktur und beruhen auf der
Qualitéat der in ihnen enthaltenen empirischen Konstanten (z. B. CORSOR Modelle, vgl.
[LOR95]). Beide Ansatze konnen im Allgemeinen adaquate Ergebnisse erzielen. So kann ins-
besondere das Freisetzungsverhalten von flichtigen SP mit empirischen Modellen in
ATHLET-CD uberwiegend adaquat dargestellt werden (vgl. [KrI21]). Im Gegensatz dazu ist
die Kenntnis Uber das Freisetzungsverhalten von weniger fliichtigen SP aus degradiertem
Kernmaterial begrenzt. Auch die verfiigbaren Daten zur Freisetzung von mittel- und schwer-
flichtigen SP aus stark degradiertem Kernmaterial sind begrenzt. Der Quelltermbeitrag von
Kernschmelzematerial im unteren Reaktorplenum wird derzeit nicht simuliert, da die verfiigba-
ren Freisetzungsmodelle daflr nicht vorgesehen sind. In Hinblick auf diesen
Entwicklungsbedarf wird die Entwicklung eines neuen Modells erarbeitet, das die Freisetzung
aus einem Schmelzepool wahrend der spaten Unfallphase abbildet. Die Modellentwicklung,
die zur Erweiterung der aktuellen ATHLET-CD Spaltproduktmodellbasis dienen soll, ist in Ka-
pitel 4.1.2 dokumentiert. In Kapitel 4.1.3 werden ausgewahlte Ergebnisse des entwickelten
Modells in Gegentberstellung zu Ergebnissen von aktuell in ATHLET-CD implementierten Mo-
dellen und experimentellen Messdaten gezeigt. Im ersten Unterkapitel (4.1.1) werden

zunachst die bertcksichtigten Experimente vorgestellt.
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4.1.1 Experimente

Fur eine erste Validierung des entwickelten Modells werden Ergebnisse der Nachrechnung
von Experimenten des 2003 abgeschlossenen EU-Projekts ,Late Phase Source Term Pheno-
mena“ (LPP) analysiert, das Teil des 5. Euratom-Rahmenprogramms war. Dariiber hinaus wird
das Experiment 1FP des von der Europdischen Kommission gefdrderten und unter Schirm-
herrschaft des International Science and Technology Centre (ISTC) durchgefuhrten ,EVAN*
Projekts fiir eine weitere Validierung herangezogen.

Late Phase Source Term Phenomena (LPP)

Die LPP-Experimente wurden in der Testanlage ,Rasplav-2“ durchgefuhrt. Im LPP-Projekt
wurden Vorarbeiten geleistet, die fir die spatere Implementierung eines Modells zur Berech-
nung der SP- und Strukturmaterialfreisetzung aus Schmelzpools in der Modulversion ELSA
V2.1 in ASTEC V1 genutzt wurden [BERO3A]. Die im Rahmen des Projekts durchgefiihrten
keramischen Schmelzpoolversuche bieten die Mdglichkeit, die Modellentwicklung in einer ver-
gleichenden Analyse bei jeweils néherungsweise konstanten thermodynamischen
Randbedingungen zu tberprifen, und die Modellansatze sowie die zugrunde liegenden An-

nahmen anhand realer Daten zu bewerten.

Die LPP-Experimente umfassen vier Testreihen: WP1-Metallic-Melt Experiments, WP2-Cera-
mic-Melt Experiments, WP3-Chemistry Experiments und WP4-Immersed-Core Experiments.
Im Rahmen der Versuchsreihe WP2 wurde u.a. der Einfluss der Schmelzetemperatur sowie
des Tragergasmassenstroms in der Poolatmosphére auf die Freisetzung von SP- und Uranoxi-
den aus einer UO,-ZrO,-Schmelze untersucht. Dazu wurden keramische Schmelzen unter
Bedingungen erzeugt, die den Bedingungen wahrend eines schweren Unfalls hinsichtlich der

Zusammensetzung, Temperatur und des Oxidationspotentials nahekommen. [BERO3B, KHAOZ2]

Die“Rasplav-2” Testanlage wurde auf Basis eines 250 kV Hochfrequenzgenerators entwickelt.
Der schematische Aufbau ist in Abbildung 4.1 dargestellt. Der Induktionsofen, bestehend aus
dem metallischen wassergekihlten Schmelztiegel (5) ist mittig innerhalb des Induktors plat-
ziert. Der Ofen ist in einer sog. Glove-Box (1) auf einem Arbeitstisch installiert, welcher mit
einem Antrieb (17) fur die vertikale Verschiebung des Tiegels ausgestattet ist. Der Tiegel be-
findet sich innerhalb eines Quarzrohrs (6) und wird mit einem wassergekihlten Deckel (8)
verschlossen. Das Gasreinigungssystem, ausgestattet mit einem Hochleistungslifter, ist mit
der Box (1) verbunden, sodass ein stabiler Unterdruck aufrechterhalten werden kann. Das
Tragergassystem sorgt tiber den Feinfilter und den Trockner fiir die Zufuhr von Luft oder Stick-

stoff in das Quarzrohr. Die Durchflussrate wird tber die Ventile (13, 14) reguliert. [KHAO2]
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Abbildung 4.1 Schematischer Aufbau der Rasplav-2 Testanlage im Rahmen des EU-Projekts LPP
nach [KHAO2]

Wahrend der Durchflihrung des FPR-MP-Projekts [BEN99], welches ebenfalls Experimente zur
Freisetzung von SP aus oxidischen Schmelzen umfasste, wurde der sog. "Cold Crucible-Ef-
fekt" beobachtet. Krusten bildeten sich dort u. a. aufgrund der Kondensation von verdampften
Schmelzebestandteilen an den gekihlten Tiegelsektionen und fielen zurlick in die Schmelze.
Aufgrund dieser Erkenntnisse wurde das Design und das experimentelle Verfahren der LPP-
Tests modifiziert, da dieses Phanomen die quantitativen Messungen beeinflussen kénnte. Mit
dem im Rahmen des LPP-Projekts neu entwickelten Aufbau (Abbildung 4.2) wird der Schmel-
zepool im oberen Teil des Tiegels erzeugt, um die Aerosolablagerung an den Tiegelwanden
Uber der Schmelze zu verringern. Dariber hinaus wurde die Form und das Design des was-

sergekuhlten Deckels modifiziert, um den Gasfluss des Ofens zu optimieren. [BEN99, KHAO02]
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Abbildung 4.2 Schematischer Aufbau des Schmelzofens fiir die Versuchsreihe LPP WP2, nach
[KHAO2]

In Tabelle 4.1 sind die experimentellen Randbedingungen fir die Versuche WP2-1, WP2-2/1
und WP2-2/2 dargestellt. Die Temperatur der Schmelze und das Tréagergas wurden in der
Versuchsreihe variiert, aber innerhalb eines Versuchs konstant gehalten. Ein Versuchsverlauf
umfasste ca. 6.000 s. In Versuch WP 2-1 variierte die Gaszufuhr wahrend der Versuchsdauer
und wurde bei 10 I/min, 40 I/min bzw. 70 I/min gehalten. Die Versuche WP2-2/1 und WP2-2/2
wurden analog zu WP2-1 durchgeflihrt. Sie unterscheiden sich durch die héheren Schmelze-
temperaturen, die Wahl des Tragergases sowie des Volumenstroms. Im Gegensatz zu WP2-1
wurde bei WP2-2/1 und WP2-2/2 Stickstoff mit einem konstanten Volumenstrom von 10 I/min

verwendet. [BERO3B, KHAO2]
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Tabelle 4.1 Randbedingungen der betrachteten LPP-Experimente, nach [BERO3B, KHAQ2]

WP2-1 WP2-2/1 WP2-2/2

Pool Durchmesser [m] 0,071
Kihlmedium (Gas) Luft N2 N2
Mgas [I/Min] 10 - 40 -» 70 10 10

Tgas [K] 300

Tyerr [K] 2.870 2.930 3.050
Zusammensetzung w.-% UO2:Zr0O;: 71:29

SP Simulationsstoffe SrO, BaO, CeO., B203, LaO3, Y203, M0oO3

EVAN-1FP

Der Test EVAN-1FP diente der Bestimmung der Freisetzung von schwerfliichtigen SP, Uran
und Zirkonium aus geschmolzenem Kernbrennstoff und wurde in der mittelgro3en Versuchs-
anlage Rasplav-3, welche eine Weiterentwicklung der Rasplav-2 Anlage darstellt, mit einer
Beflllung von ca. 2 kg eines Schmelzesimulationsstoffs durchgefihrt. Im Verlauf des Versuchs
wurde eine Abfolge von Regimen gefahren. Die drei stationdren Regime wurden in Argon-
atmosphére sowie bei abschnittsweise konstanter Temperatur und einem definierten Oxidati-
onsgrad der Schmelze (70%, 85% bzw. 100 %) durchgefuhrt. Wahrend der
Ubergangsregime wurde der Oxidationsgrad der Schmelze durch die Etablierung einer Argon-
Sauerstoffatmosphére erhoht. Fir den Transport des freigesetzten Dampfes aus der verdamp-
fenden Schmelze wurde die Kehrgasstromungsmethode eingesetzt. Bei dieser Methode
wurde das Tragergas bei konstantem Massenstrom (10 I/min) Gber die Schmelzeoberflache
geleitet und mit dem Dampf der untersuchten Substanz gesattigt. Entlang des Transportweges
wurden die verflichtigten Stoffe als Aerosolpartikel auf den inneren Oberflachen der Kompo-
nenten des Ofens, des Probenahmesystems und der Analysefilter abgelagert. Die Aerosole
wurden an jeder Stelle angesammelt und mit verschiedenen Methoden analysiert, um die

Menge der aus dem Schmelzepool freigesetzten Spaltprodukte zu bestimmen.

In Abbildung 4.3 ist auf der linken Seite der schematische Aufbau der Versuchsanlage darge-
stellt. Die konstante Gasstrémung sorgt fiir den Transport der freigesetzten Spaltprodukte von
der Oberflache der Schmelze. Entlang des Transportwegs werden die verdampften Stoffe als
Aerosolpartikel auf Oberflachen innerhalb des Induktionsofens, des Probensystems und der
analytischen Filter abgelagert und anschlie3end messtechnisch erfasst. Die Struktur des Gas-
flusses im Ofen wurde optimiert, um Ablagerungen von Aerosolen durch die Ofenkonstruktion

zu reduzieren. Die Optimierungen basieren auf einer direkten numerischen Simulation der
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Stromung des Tragergases innerhalb des Ofens, welche auf der rechten Seite von Abbil-
dung 4.3 anhand der Verteilung der Gasgeschwindigkeit und Gastemperatur dargestellt ist.
[BEC10]
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Abbildung 4.3 Schematischer Aufbau Rasplav-3 Testanlage im Rahmen des EVAN-Projekts
(links), numerische Simulation der Gasstrémung oberhalb des Schmelzepools
(rechts), nach [BEC10]

4.1.2 Modellierung

In diesem Kapitel werden zunéchst ein Uberblick tiber den derzeitigen Stand der Freisetzungs-
modellbasis in ATHLET-CD gegeben und anschlie3end die in diesen Vorhaben durchgefiihrte
Modellentwicklung beschrieben. Auf diese Weise kdnnen insbesondere Unterschiede der ver-
schiedenen Modellansétze herausgestellt werden. Da in dieser Arbeit die Freisetzung von SP
aus einem Kernschmelzepool, der ein Mehrkomponenten-Gemisch darstellt, betrachtet wird,
werden die Spaltprodukte im Folgenden auch als Komponenten bezeichnet.

Derzeitige Spaltprodukt-Modellbasis in ATHLET-CD

In der aktuellen AC2? Release-Version werden empirische Modelle zur Simulation der Freiset-
zung von SP verwendet. Aufgrund der darin enthaltenen Annahmen und Idealisierungen
kénnen mit empirischen Modellen im Allgemeinen geringere Rechenzeiten gegeniiber mecha-
nistischen Modellen erreicht werden (vgl. [WRI94]). In den derzeitigen Freisetzungsmodellen
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in ATHLET-CD wird die im Brennstoff verbleibende SP-Masse Uber die Zeit mgx(t) durch ei-
nen exponentiellen Verlauf beschrieben [WRI94]:

Mmpx(t) = Mpx - e~kxt, 4.1)

Hierbei wird ky als Freisetzungskoeffizient bezeichnet, welcher ein Maf3 fir die pro Zeit freige-
setzte Masse darstellt. In diesem Modellansatz beschreibt der Freisetzungskoeffizient das
spezifische Freisetzungsverhalten der jeweiligen Komponente unter gegebenen thermohyd-
raulischen Bedingungen. Im aktuellsten Modell der derzeitigen Release Version von AC?,
welches im Rahmen dieser Arbeit betrachtet wird, wird bei der Beschreibung des Freiset-
zungskoeffizienten angenommen, dass die Freisetzungsrate einer Komponente proportional
zum Verhéltnis des Dampfdrucks pys einer Komponente in der Schmelze zum Systemdruckp,
ist. Zudem besteht eine nicht-lineare Proportionalitét zur Temperatur:

ky(T,p) = Ky T°'75%‘)§. (4.2)

Das entsprechende in ATHLET-CD implementierte Freisetzungsmodell wird im Folgenden als
Dampfdruckmodell bezeichnet. Eine wesentliche Vereinfachung in diesem Modell ist, dass die
jeweiligen SP nicht als Komponente im Stoffgemisch, sondern als Reinstoff betrachtet werden.
Entsprechend werden die Dampfdriicke in Gleichung (4.2) fir Reinstoffe berechnet. Die Be-
rechnung erfolgt mit Hilfe der Antoine-Gleichung: [TRAO4]

Bx

logpy(T) = Ay — Tt Ton

(4.3)

mit den empirischen Koeffizienten A, B und C, welche im ATHLET-CD Quellcode implemen-

tiert sind.

Ky in Gleichung (4.2) stellt eine Materialkonstante dar. Da fiir einen grof3en Teil der in ATH-
LET-CD bertcksichtigten SP einheitliche Werte genutzt werden, hat Ky lediglich eine
begrenzte Mdglichkeit, SP-spezifische Stoffeigenschaften abzubilden:

6-107° firX =In

Ky ={3:10"®  fiirX=S5r, Ag . (4.4)

1:107% vx\ X =In, Sr, Ag
Bei der Analyse des ATHLET-CD Dampfdruckmodells zeigt sich, wie in vorangegangenen Ar-
beiten dargestellt, dass die Simulationsgtte in hohem Maf3 von der Eignung der im Quellcode
implementierten SP-spezifischen empirischen Koeffizienten in Bezug auf den Anwendungsbe-
reich abhangig ist, welche durch umfassende Validierungsarbeiten festgestellt werden muss.
Der jeweilige Anwendungsbereich ist durch die vorliegende Unfallphase charakterisiert, insbe-
sondere durch die Geometrie und den Degradationsgrad des Brennstoffs. Die Entwicklung

eines neuen Freisetzungsmodells zur Anwendung auf einen Schmelzepool im unteren Plenum
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zielt daher darauf ab, ein umfassenderes phanomenologisches Spektrum abzubilden, um die

spezifischen Prozesse wahrend dieser spaten In-Vessel-Unfallphase zu bertcksichtigen.
Modellentwicklung

Ausgehend von der Annahme einer starken nattrlichen Konvektion im Schmelzepool wird der
Konzentrationsgradient an der gasseitigen Grenzschicht des KihImittels als ein maRRgeblicher
Faktor fur den Freisetzungsprozess identifiziert. Die diffusiven Transportvorgdnge, die den
Ausgleich der Konzentrationsunterschiede in Schmelze und Kuhlmittel anstreben, Gberlagern
sich mit konvektivem Stofftransport, welcher durch die Strémung entlang der gasseitigen
Grenzschicht bestimmt wird. Abbildung 4.4 skizziert die Temperatur- (T) sowie Konzentrati-
onsprofile (¢) auf beiden Seiten der Phasengrenze (Flussigseite: Index [, Gasseite: Index g,
Phasengrenze Index Ph), den Freisetzungsmassenstrom des Spaltproduktes X, sowie die
Stromungsgeschwindigkeit (w)) und veranschaulicht den Modellierungsansatz. Der Konzent-
rationsgradient innerhalb des Schmelzepools wird aufgrund der angenommenen starken

Konvektion in der weiteren Betrachtung zunachst nicht beriicksichtigt.
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Abbildung 4.4 Schematische Darstellung der Einflussgré3en an der Phasengrenzschicht

Die grundlegende Gleichung zur Beschreibung des aus der Schmelze freigesetzten Massen-
stroms eines SP, bzw. einer Komponente X ist vom ersten Fick’'schen Gesetz abgeleitet (nach

[BAEL19]). Der freigesetzte Massenstrom einer Komponente ergibt sich zu
mx = BXg A ACXg' (45)

mit dem binaren Stoffibergangskoeffizienten fy, der Komponente X in Wasserdampf (g) und

der freien Oberflache A. Unter Anwendung der idealen Gasgleichung ergibt sich folgende

Schreibweise:
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. Pxgpn Pxgo
my = Bxg Mx A (Rﬁph - —R7g"g ); (4.6)

mit der molaren Masse My sowie der universellen Gaskonstanten R. Der Partialdruck in der
gasférmigen Masse py 4. kann aufgrund der geringen Masse des SP im Verhaltnis zur Masse
des Kihlmediums als annahernd Null angenommen werden. Hinsichtlich des binaren Stoff-
ubergangskoeffizienten der jeweiligen Komponente By, im Kuhimittel sowie des Partial-
Dampfdrucks der jeweiligen Komponente an der Phasengrenze pypy, ist eine spezifische Mo-

dellierung erforderlich.

Als Naherungsansatz zur Bestimmung von pygpp, Wird in einem ersten Schritt das Henry'sche
Gesetz herangezogen. Demnach ist fir eine im Gleichgewichtszustand mit einem Flissigkeits-
gemisch stehende Gasphase der Partialdruck pyp;, einer nur gering konzentrierten gelésten
Komponente des Gemischs gleich dem Produkt aus deren Molenbruch xy im Pool und einer
Proportionalitédtskonstanten [ATK06]. Unter der vereinfachten Annahme einer idealen Mi-
schung findet keine Dissoziation oder Assoziation statt, und die Beziehung vereinfacht sich
(nach [HAAS6]) zu:

Pxgph(Tpn,t) = Dxs(Tpr) - xx (8), 4.7)

mit dem Sattigungsdampfdruck py,. Diese Naherung ist durch das Raoult’'schen Gesetz be-
schrieben (vgl. [ATKO6]). Hierbei wird angenommen, dass die Komponenten nicht miteinander
wechselwirken. Da der Anteil einer betrachteten Komponente in der flissigen Phase mit der

Zeit abnimmt, besteht eine Zeitabhéngigkeit.

Der Sattigungsdampfdruck py, wird anhand zweier verschiedener Methoden berechnet. Eine
Option besteht in der Nutzung der Antoine Gleichung, welche auch im aktuellsten Freiset-
zungsmodell der derzeitigen ATHLET-CD Release Version genutzt wird, vgl. Gl. (4.3). Eine
andere Berechnungsmethode von py, wird anhand des Prinzips der Minimierung der freien
Enthalpie (Gibbs-Energie) in Bezug auf den Phasenwechsel des jeweiligen SP genutzt. Der
Sattigungsdampfdruck py, ergibt sich durch die Anwendung der Gibbs-Helmholtz-Gleichung
fur ideales Gas [ATKO6],

AG = AG® + RT InK, (4.8)

auf den Gleichgewichtszustand an der Phasengrenze (AG=0) mit der

Gleichgewichtskonstanten K, die das Druckverhaltnis p’“/p0 beschreibt, zu

Pis(Ton) = po exp (— 224, (4.9)

RTpp

mit der Standard-Gibbsenergie G;. Im Phasengleichgewicht gilt fur die Gibbsenergiedifferenz
nach [HEA92]:
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AG}? = G)?, gas — G}?, kondensiert (4.10)

Die Standard-Gibbsenthalpien kénnen tber Polynome der Phasengrenztemperatur und mit-

hilfe tabellierter Stoffkonstanten berechnet werden, vgl. [HEA92)].

Der Stoffibergangskoeffizient By, ist definiert durch den binaren Diffusionskoeffizienten Dy,
die Sherwood-Zahl Sh und eine charakteristische Lange L., die sich durch den Durchmesser

des Schmelzepools ergibt [INCO7].
D
Byg = Sh-—2 (4.11)

Fur die Berechnung von Dy, wird die Korrelation von Fuller angewendet (vgl. [FUL52]). Sh kann
mithilfe der Analogie von Warme- und Stoffiibergang bestimmt werden. Zur Beschreibung des
Stofflbergangs werden gangige Korrelationen, die den Warmelubergang durch die Berech-
nung von Nusselt-Zahlen beschreiben, durch die Verwendung der Schmidt-Zahl (Sc) anstelle
der Prantl-Zahl, angewendet. Die erzwungene Konvektionsstromung wird mithilfe der Rey-
nolds-Zahl (Re) und die freie Konvektion mithilfe der Grashof-Zahl (Gr) beschrieben. Wahrend
Re vor allem durch die Gasgeschwindigkeit w, beeinflusst wird, wird Gr durch die Tempera-

turdifferenz Tpy, — T, und L. bestimmt. [INCO7, POWS86]

Zur Berechnung von Sh werden die von Pohlhausen und Gnielinski beschriebenen Korrelatio-
nen fur erzwungene Konvektion, und die von Al-Arabi und El-Riedy fir freie Konvektion
verwendet. Sowohl freie und erzwungene Konvektion als auch kombinierte Konvektion kénnen
in den Berechnungen bertcksichtigt werden. (vgl. [ALA76; GNI75; PoL21])

f(Re, Sc) fur erzwungene Konvektion
sp = Jf(Gr, Sc) fur freie Konvektion (4.12)

1
(Sherzw_2 + Shfrel-z) /2 fur kombinierte Konvektion

4.1.3 Ergebnisse

Im Folgenden werden ausgewahlte Ergebnisse des entwickelten PSS-Modells (nachfolgend
,PSS*) in den zwei Modelloptionen ,,Ant, bei der die Antoine-Gleichung zur Dampfdruck-Be-
rechnung genutzt wird, und ,Gibbs®, bei der das Prinzip der Minimierung der Gibbs-Energie
angewendet wird, dargestellt. Die Ergebnisse des PSS-Modells sind den Ergebnissen des
neuesten ATHLET-CD SP-Freisetzungsmodells (nachfolgend ,,A-CD*) und den experimentel-
len Daten gegenibergestellt. Die Gesamtfreisetzung pro SP entspricht der Summe aller

Spezies, die das jeweilige SP enthalten.



4 Analyse, Validierung und Weiterentwicklung der ATHLET-CD Modellbasis 87

Abbildung 4.6 zeigt die gemessene und berechnete freigesetzte Bariummasse fir die LPP-
Versuche WP2-1 und WP2-2/2. Fir beide Experimente wurden identische Messwerte flr Ba-
rium (Ba) ermittelt. Die mit dem ATHLET-CD Dampfdruckmodell durchgefiihrte Berechnung
zeigt eine Uberschatzung der Freisetzung. Bei der Berechnung mit dem PSS-Modell ist mit
beiden Modelloptionen eine verbesserte Wiedergabe der Messwerte zu erkennen, wobei de-
ren Ergebnisse in enger Ubereinstimmung liegen. In diesem Zusammenhang ist anzumerken,
dass die in ATHLET-CD implementierten Koeffizienten fiir Ba fur die Antoine-Gleichung eben-
falls im PSS-Modell verwendet werden (PSS Ant AC2). Demnach sind die Unterschiede in den
Ergebnissen hier auf den Modellansatz und nicht auf die Antoine-Koeffizienten zuriickzufth-
ren. Im PSS-Modell Gibbs BaO werden Stoffkonstanten fiir Bariumoxid genutzt, welches
diejenige Stoffspezies, die experimentell als Simulationsstoff genutzt wird, darstellt. Die enge
Ubereinstimmung der Ergebnisse der PSS-Modellvarianten trotz der verschiedenartigen ge-
nutzten Modellparameter bestétigt die Plausibilitédt des Modellansatzes. Im Vergleich der zwei
Experimente sind leichte Unterschiede in den Ergebnissen der jeweiligen Modelle zu erken-
nen. Diese sind auf die hohere Temperatur der Schmelze in Experiment WP2-2/2

zurtickzufuhren.
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Abbildung 4.5 Experimentelle und simulierte Bariumfreisetzung, Versuche LPP WP2-1 und
WP2-2/2

In Abbildung 4.6 ist der mit dem PSS-Modell berechnete Verlauf der Freisetzungsrate fur Ba-
rium dargestellt. Das Diagramm zeigt den Einfluss des konvektiven Stofftransports, der bei
der Modellierung bertcksichtigt und plausibel wiedergegeben wird. Wahrend in WP 2-2/2 ein
konstanter Durchfluss des Tragergases gegeben ist, wird der Gasdurchfluss wahrend des
Versuchs in WP 2-1 nach 2.160 s und 4.020 s der Versuchsdauer jeweils erhoht, was im

Verlauf der Freisetzungsrate zu erkennen ist.
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Abbildung 4.6 Simulierter Verlauf der Barium-Freisetzungsrate, Versuche LPP WP2-1 und
WP2-2/2

In Abbildung 4.7ist die gemessene und berechnete freigesetzte Molybdéanmasse fur die LPP-
Versuche WP2-1 und WP2-2/2 dargestellt. In den Experimenten werden mit 2,9 g bzw. 2,2 g
ahnliche Werte fur die Freisetzung von Molybdan (Mo) ermittelt. Diese werden mit dem Modell
A-CD signifikant Gberschatzt. Mit dem PSS-Modell Gibbs MoO3, in dem Stoffkonstanten fiir
Molybdan(VI)-oxid entsprechend der experimentellen Schmelzezusammensetzung genutzt
werden, wird die Freisetzungsrate deutlich reduziert, wie in den Diagrammen anhand der re-
duzierten Gradienten zu erkennen ist. Folglich ist die Uberschatzung der freigesetzten Mo-
Masse mit Gibbs MoO3 reduziert, jedoch weiterhin grof3. Da fiir den Temperaturbereich der
Schmelze (>2.800 K) keine geeigneten Koeffizienten fir die Antoine-Gleichung vorliegen, wird
fur eine adaquate Abbildung der Mo-Freisetzung ein Fit der Koeffizienten anhand der experi-
mentellen Messdaten durchgefiihrt. Entsprechend wird in der Modellvariante PSS Ant fit eine
enge Ubereinstimmung mit den Messdaten erreicht. Die erhaltenen neuen Antoine-Koeffizien-
ten flr Mo sollten in anschlielenden Arbeiten getestet und die entsprechende Modelloption

anhand weiterer Experimente validiert werden.
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Abbildung 4.7 Experimentelle und simulierte Molybdanfreisetzung, Versuche LPP WP2-1 und
WP2-2/2
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Abbildung 4.8 zeigt die gemessene und berechnete freigesetzte Ba-Masse (links) bzw. Ru-
Masse (rechts) fur das Experiment EVAN-1FP. Fir Ba betragt die gemessene Freisetzung
0,60 g. Dieser Wert wird mit ATHLET-CD geringfiigig Uberschatzt und mit den PSS-Modellen
leicht unterschatzt, wobei auch hier fiir Ba eine enge Ubereinstimmung der Ergebnisse zu
erkennen ist (vgl. Abbildung 4.5). FUr Ru betragt die experimentell ermittelte Freisetzung
0,14 g. Die Ergebnisse des PSS-Modells Ant AC2, in dem die in ATHLET-CD implementierten
Koeffizienten fir Ru verwendet werden, liegen in enger Ubereinstimmung mit dem Messwert,
wohingegen die Freisetzung mit dem in ATHLET-CD implementierten Modell Gberschétzt wird.
Die mit dem Modell Gibbs Ru kalkulierten Ergebnisse, in dem die Stoffkoeffzienten fir Ru
genutzt werden, liegen ndherungsweise bei null. Dies ist dadurch zu begrinden, dass elemen-
tares Ru schwerflichtig ist und erst bei noch héheren Temperaturen in relevanten Mengen
freigesetzt wird. Im Experiment EVAN-1FP ist zu erwarten, dass das sich in der Argon-Sauer-
stoffatmosphére Ru-Oxide gebildet haben, die signifikant fllichtiger als elementares Ru sind.
Die Experimentatoren verweisen darauf, das Ru-Tetroxide bzw. weitere (semi-) volatile Ru-
Spezies im Bereich der messtechnischen Nachweisgrenze erfasst wurden [BEC10]. Die ge-
naue Zusammensetzung der Ru-Spezies liegt nicht vor. Folglich kann der Einfluss der
flichtigeren Ru-Spezies in dieser Modellierung nicht berlcksichtigt werden und sollte in an-

schlieBenden Arbeiten naher untersucht werden.
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Abbildung 4.8 Experimentelle und simulierte Bariumfreisetzung (links) und Rutheniumfreisetzung
(rechts), Versuch EVAN-1FP

4.1.4 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wird die Abbildung der SP-Freisetzung aus degradiertem und geschmolze-
nem Kernmaterial wéhrend der spaten Phase eines schweren Reaktorunfalls untersucht.
Wahrend in der internationalen Forschung vergleichsweise viel Erfahrung hinsichtlich der Si-
mulation der Freisetzung von fliichtigen SP aus einer Stabgeometrie wahrend der friihen
Kernzerstorungssphase vorliegt und fur die Anwendung der aktuellen SP-Modellbasis in ATH-

LET-CD auf Biundelversuche ein erheblicher Umfang an Validierungsarbeiten durchgefihrt
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wurde, ist der Kenntnisstand hinsichtlich der SP-Freisetzung aus Schmelzepools deutlich ge-
ringer. Im Hinblick auf die begrenzten Materialeigenschaften von mittel- und schwerflichtigen
SP einerseits und die Anforderungen an die Entwicklung schnell laufender (semi-) empirischer
Modelle andererseits ist insbesondere die Verflugbarkeit adaquater empirischer Koeffizienten
und experimenteller Daten eine Herausforderung. In diesem Zusammenhang wird ein neues
SP-Freisetzungsmodell entwickelt, das die spezifischen Anforderungen an die Abbildung der
spaten SP-Freisetzung im unteren Reaktorplenum bertcksichtigt. Durch die Entwicklung des
SP-Freisetzungsmodells unter Beriicksichtigung zusatzlicher Abhéngigkeiten von den thermo-
fluiddynamischen Randbedingungen unter Verwendung gangiger Korrelationen kann ein um-
fassenderes Verstandnis des Freisetzungsverhaltens erreicht werden, wodurch die
Genauigkeit der Modellierung verschiedener SP-Spezies in unterschiedlichen Atmosphéaren
potenziell verbessert werden kann. Erste Validierungsarbeiten anhand der Nachrechnung von
LPP und EVAN Experimenten zeigen plausible Ergebnisse und eine tendenziell verbesserte
Wiedergabe der experimentellen Messdaten im Vergleich zum aktuellsten ATHLET-CD Mo-
dell.

Neben einer weiterfihrenden Validierung besteht im Rahmen anschlieRender Arbeiten die
Mdglichkeit, das Modell weiterzuentwickeln. In erster Linie sollte die Datenbank der empiri-
schen Koeffizienten, die auf der Grundlage verschiedener Quellen entwickelt wurde (vgl.
Kapitel 4.1.2), kontinuierlich Gberprift und erweitert werden. Fir eine sinnvolle Erweiterung
sollten weitere relevante SP-Verbindungen und ggf. Wechselwirkungen zwischen SP identifi-
ziert werden. Darlber hinaus wird als sinnvoll eingeschéatzt, in zukinftigen Arbeiten eine
direkte Abhangigkeit der empirischen Koeffizienten von den atmospharischen Bedingungen
zu implementieren, um den Einfluss oxidierender oder reduzierender Bedingungen auf das

Freisetzungsverhalten genauer beriicksichtigen zu kénnen.
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4.2 ATF —= Simulation unfalltoleranter Brennstoffe

Aktuelle Forschung und Entwicklung hinsichtlich leichtwassergekuhlter Reaktoren zielt darauf
ab, die Sicherheit und Effizienz von Kernreaktoren fortlaufend zu verbessern. Unfalltolerante
Brennelementkonzepte (Accident Tolerant Fuel, ATF) sollen unter Unfallbedingungen bestan-
diger sein als herkémmliche Brennelemente. Zwei vielversprechende ATF-Konzepte, die als
Alternativen zu Zircalloy (Zry) oder anderen Zirconium (Zr)-basierten Hullrohren erforscht wer-
den, sind Chrom (Cr)-beschichtetes Zr und FeCrAl (Eisen (Fe)-Chrom (Cr)-Aluminium (Al)).
Beide ATF-Konzepte weisen einen hohen technologischen Reifegrad (Technology Readiness
Level, TRL) auf und werden als verbesserte Hillrohrkonzepte vorgeschlagen. Der potenzielle
Nutzen liegt in der Verringerung bzw. dem zeitlichen Versatz der Wasserstoff- und Warmefrei-
setzung bei Unfallszenarien, wodurch sich die Karenzzeit fir UnfallschutzmaRnahmen

verlangern kann. [TER18; ZIN14]

Im Rahmen des OECD/NEA QUENCH-ATF-Projekts, mit PSS als technischem Experten, wird
u.a. in QUENCH-ATF-1 (ATF-1) das chemische, mechanische und thermische Verhalten von
Cr-beschichteten Hullrohren in auslegungs- und auslegungstiberschreitenden Storfallszena-
rien in der QUENCH-ATF-Versuchsreihe untersucht. Dartiber hinaus wurde 2018 bereits
QUENCH-19 (Q-19) unter Verwendung von FeCrAl-Legierungen fir relevante Kern-Kompo-
nenten durchgefuihrt. Im Rahmen der von PSS durchgefiihrten Simulationen und Analysen
wird die Modellbasis des Systemcodes AC? im Hinblick auf die genannten ATF-Konzepte ana-
lysiert und bewertet. Dabei erfolgt u.a. die Erweiterung um ein neues Modell zur Cr-Oxidation,
welches auf relevante Experimente angewendet wird. [OEC24; STA23A; STU22]

Fur die vergleichenden Analysen der verschiedenen ATF-Versuche und der verwendeten Ma-
terialien, werden bereits durchgefuhrte Versuche mit &hnlichen Randbedingungen verwendet.
Dies sind beispielsweise die Versuche QUENCH-LOCA-3HT (L3HT) sowie QUENCH-15
(Q-15) fur ATF-1 bzw. Q-19. Fur die Simulationen wird die Freigabeversion AC2 2021 und eine
intern bei PSS weiterentwickelte Version des Programmteils AC2-ATHLET-CD verwendet. Die
Experimentdaten und quantitative Darstellungen von ATF-1 Ergebnissen unterliegen einem
Sperrvermerk. Es werden daher zusatzlich ausgewéhlte Analysen zum Referenzversuch
L3HT gezeigt.

4.2.1 Weiterentwicklung der AC2 Modellbasis

Die Analyse der Modellbasis zeigt Defizite in der Modellierung des Oxidationsverhaltens der
beiden ATF-Konzepte, Cr-Beschichtung und FeCrAl als Ersatzmaterial, auf. In einem ersten
Schritt werden daher fir die Nachrechnung relevanter Versuche der QUENCH-Versuchsan-
lage am Karlsruher Institut fur Technologie (KIT), neue Korrelationen untersucht oder bei

Bedarf neu modelliert. Die Korrelationen werden auf geeignete Experimente angewendet.
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Der Korrosionsschutz durch eine Cr-Schicht auf Zr-basierten Hullrohren in Dampfatmospharen
ist abhéngig von der Interaktion zwischen Beschichtung und Hullrohr. Die Cr-Schicht bzw.
dessen Oxid dient als Sauerstoffdiffusionsbarriere und damit dem Schutz der darunterliegen-
den Metallschicht. Allgemein weisen beschichtete Hullrohre eine geringe Massenzunahme
durch Oxidationsprozesse auf. Wahrend der Oxidation finden verschiedene Zersetzungspro-
zesse statt, die zu einem Versagen fuhren kénnen. Im Wesentlichen handelt es sich um eine
eutektische Wechselwirkung, die Zr-Cr-Interdiffusion sowie die Reduktion der schiitzenden
Cr,0s-Schicht. Das Versagen und die danach folgende schnelle Oxidation treten spatestens
bei 1.573-1.623 K auf. [LIU21; YUA23]

Bezlglich verschiedener FeCrAl-Legierungen weist eine aktuelle Studie des KIT [KimM22] auf
unterschiedlich dominierende Oxidationskinetiken in Abh&angigkeit des Temperaturbereichs
hin. Dies ist auf die Zusammensetzung zurtickzufiihren. Aktuelle Untersuchungen zeigen,
dass bei etwa 873 K Uiberwiegend Fe und eine starkere Fe-Kinetik vorliegt, wahrend die Oxid-
schicht bei 1.073 K gleichm&Rig Al, Cr und Fe enthalt. Mit steigender Temperatur &ndert sich
das Oxidationsverhalten. Oberhalb von 1.273-1.473 K bilden FeCrAl-Legierungen einen
schitzenden Aluminiumoxidfilm (Al2Os3), der flr ihre Oxidationsbestandigkeit entscheidend ist.
Oberhalb von 1.623-1.673 K versagt diese Oxidschicht und es bilden sich wiederum Fe-Oxide,

begleitet von einer signifikant hdheren Oxidationskinetik. [KiM22]

Zur analytischen und numerischen Beschreibung des Oxidationsverhaltens werden geeignete
Oxidationsraten basierend auf dem Widerstand gegen die Sauerstoffdiffusion angewendet. In
AC2 wird eine parabolische Gleichung verwendet, um die Diffusion von Sauerstoff durch eine
Oxidschicht in das nicht oxidierte Metall darzustellen. Die Kinetik des Oxidschichtwachstums
(Gleichung 4.13), d.h. der Verlauf der Oxidationsrate, nimmt hierbei aufgrund der schiitzenden
Wirkung der gebildeten Oxidschicht (X) mit der Zeit ab. [BRA20; KiM22; Lov23]

X=(K¥-t) 72 [em) (4.13)

Fur FeCrAl und die neue Modelloption fur Cr-Beschichtungen wird die spezifische oxidative
Reaktion anhand eines temperaturabhangigen Arrhenius-Ansatzes modelliert (Glei-
chung 4.14). Der Faktor K, beschreibt mithilfe des Koeffizienten A; und der
Aktivierungsenergie E; dabei das Wachstum der Oxidschicht (KX) oder die Massenzunahme
(Km) durch Sauerstoffaufnahme, je nach Anforderungen des Programmsystems. Fiur Simulati-
onen in ASTEC sind beispielsweise durch den Benutzer zwei Korrelationen, fir
Massenzuwachs und Schichtwachstum, zu definieren, wahrend AC2? den Massenzuwachs in
eine Oxidschichtdicke umrechnet [Lov23; ToP21].

K,(T) = A; - exp (— Ri) (4.14)
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Fur die Oxidation von Cr gibt es verschiedene vorgeschlagene Korrelationen, z. B. in [Guo021;
Wu20], welche auf alteren Untersuchungen [Mic05; WAG18], oder einem Mehrkomponenten-
Aufbau aus z. B. Cr-Al [KIM16] basieren. Die in Gleichung 4.15 neu modellierte Korrelation
[STA22, STA23A] wird hingegen aus aktuellen experimentellen Messdaten [BRA20] zum Oxid-
schichtwachstum abgeleitet, von denen angenommen wird, dass sie die beste

Ubereinstimmung mit dem Verhalten aktueller Beschichtungs-Generationen zeigen:

K¥(T) = 7,085-107°

exp( 240.000 ]/mol [ ] (4.15)

Abbildung 4.9 zeigt in [K] den Verlauf der Korrelation im Bereich der Experimentdaten von
1.073 bis 1.573 K (links) sowie die Bestimmung der Aktivierungsenergie tber die Steigung der
reziproken Darstellung der Messwerte (rechts).
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Abbildung 4.9 Oxidationsraten fur Cr (li.) und Aktivierungsenergie (re.)

Fur die Modellentwicklung im Rahmen des Projektes wird fiir die Cr-Oxidation die neue Korre-
lation (Gleichung 4.15) verwendet. Diese wird mit Hilfe von [KHA21] aufgrund der
Anforderungen von AC? in Massenzuwachs umgerechnet. Sie wird in einer Modelloption im-
plementiert, die einen temperaturgestitzten Ansatz zum Versagen der Cr-Beschichtung

verwendet (Gleichung 4.16).

—E
Acy - €xp (R CTr) T<1573K [ g2
Kngtahlberg = E [ 2 ] (416)
’ Zr cm*s

Ay - exp( T) T>1573K
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Die Oxidationswarme, die bei Cr ca. 3,5-3,6 MJ/kgc: betragt [STA23A], wird in Abhangigkeit
des Temperaturbereichs berechnet und in Ubergangsbereichen interpoliert. Oberhalb von
1.573 K wird die Zr-Kinetik postuliert. Die Korrelation selbst bietet eine gute Ubereinstimmung
mit offentlich zuganglichen Daten [STA23B]. Das in Entwicklung befindliche Modell wird dar-
Uber hinaus in Benchmark-Rechnungen fir QUENCH-ATF-Blndeltests im Rahmen eines
OECD/NEA-Projekts verwendet [STA23A]. Die fur die Experimente angewendeten Oxidations-
kinetiken in Dampfatmosphé&ren sind in Abbildung 4.10 dargestellt.

Temperatur [K]
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nicht-schitzende
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103/Temperatur [K1]
Cathcart-Prater/Courtright (AC?, Opt. 1)
Stahlberg (Cr, basiert auf Daten von BRA20)

FeCrAl (AC?, Opt. 21)
FeCrAl (B136Y3, KIT)

Abbildung 4.10  Oxidationskinetiken fur Cr (griin), FeCrAl (gelb / grau) und Zr (blau)

Neben der in AC? verfigbaren Modelloption Opt. 21 (Gleichung 4.17, a-Aluminium, grau) fur
FeCrAl [Lov23] wird die neue Korrelation (Gleichung 4.18, FeCrAl-Legierung B136Y3, gelb) in
einer internen Version am PSS getestet. Die Koeffizienten der Arrhenius-Gleichung, basierend
auf [KimM22], sind in Tabelle 4.2 aufgefihrt.

EOpt.21 g2
EACZ,Opt.Zl = Aopta1 exp( R-T ) VT p— (4.17)
9,62-10712, T <1473K
— 2
A - —, 1473 K< T < 1.648K g
K= TP (o). 14730 <T< 1648 [—Cm4s] (4.18)

E
Age * €xp (— - F"T) T > 1648 K
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Tabelle 4.2 Koeffizienten fir Arrhenius-Funktion in Abbildung 4.10

Korrelation Koeffizient [gZ/cm?s] Aktivierungsenergie [J/mol]
Cr Acr = 207,1 Ecr = 240.000
FeCrAl (AC2?, Opt. 21) | Aopt 21 =300 (3,1-10?) Eopt. 21 = 278.500
A=3,0-10° E = 594.354
FeCrAl (KIT)
Are =2,4-108 Ere = 352.513

4.2.2 Experimente

Der Ablauf sowie die Charakteristika der relevanten QUENCH-Experimente werden in diesem
Kapitel kurz erlautert. Die transiente Phase umfasst jeweils eine Voroxidations- und verénder-

liche Sequenzen mit spezifischen aufgetragenen elektrischen Leistungen (Abbildung 4.11).

Die QUENCH-LOCA-Versuchsreihe (engl. Loss Of Coolant Accident, LOCA) zielt darauf ab,
den Einfluss des sekundéaren Hydrierens auf die Anwendbarkeit der Kriterien fir die Ver-
sprodung der Zr-basierten Hullrohre bei Kihimittelverlust zu untersuchen. Das Experiment
QUENCH-LOCA-3HT ist Teil des LOCA-Programms und wurde unter Annahme einer Large
Break Loss of Coolant Accident (LBLOCA)-Transiente durchgefiihrt. Der Versuch ist aufgrund
von unvorhergesehenen technischen Defekten wahrend der Durchfiihrung als nicht-prototy-
pisch einzustufen. Aufgrund einer Leckage an einer Dichtung sowie des Versagens einer
Elektrodenbeschichtung wurde eine unerwartete Temperatureskalation aufgezeich-
net [STul4]. Die maximale Temperatur in L3HT betrdgt nach der Aufheizphase
ca. 1.473-1.573 K und liegt damit nahe der eutektischen Temperatur von ca. 1.605 K
(1.332°C) des binaren Cr/Zr-Systems. Aufgrund der erreichten Temperaturen dient das Expe-
riment L3HT daher als Referenzversuch fiir den Blindeltest ATF-1. Relevante Komponenten
in ATF-1 sind mit einer Cr-Beschichtung ausgestattet, wahrend in L3HT unbeschichtete Zr-
basierte Legierungen verwendet werden. [STU14, STU18, STA23A, OEC24]
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T W5 T :
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Abbildung 4.11  Versuchsphasen der Experimente Q-L3HT (li.) und Q-19 (re.)
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Innerhalb der QUENCH-Versuchsreihe, zu der Q-19 gehort, liegt der Fokus auf dem Verhalten
und der Analyse der Phanomene, die bei der schnellen Kiihlung Uberhitzter Kerne unter Un-
fallbedingungen auftreten. Q-19 wurde unter Verwendung von ATF-Material konzipiert, wobei
der Schwerpunkt auf FeCrAl liegt. Der Hauptzweck bestand darin, das Verhalten des Materials
mit herkdmmlichen Zr-basierten Hullrohren zu vergleichen, die im Referenztest Q-15 unter
ahnlichen Bedingungen verwendet wurden. Die Ergebnisse deuten darauf hin, dass FeCrAl in
Bezug auf die Wasserstoff (H.)-Freisetzung vorteilhaft ist, wobei der integrale H>-Wert etwa
9,2 g verglichen mit 47,6 g in Q-15 betragt. Dariiber hinaus ist die gemessene Hdchsttempe-
ratur trotz einer langeren Phase der Leistungszufuhr von 1.728 K in Q-19 gegentuber ~2.153 K
in Q-15 niedriger. [STU22]

4.2.3 Modellierung

Die Versuchsanlage (Abbildung 4.12) besteht im Wesentlichen aus dem Anlagenteil mit einem
elektrisch beheizten Biindel, einem umgebenden Containment und einer Isolierung. Unter an-
derem ermoglichen Thermoelemente, Durchflussmesser, Drucksensoren und ein Massen-

spektrometer eine Uberwachung der Experimente. [STU18]
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H,O + Ar a | )
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Abbildung 4.12  Vereinfachte Darstellung der Quench-Anlage am KIT, nach [STu18]

Jedes Biindel enthalt Eckstabe und ist von einer Kernummantelung umgeben. Durch die An-
passung der KihIimittelkanalflache mit Eckstdben kénnen die QUENCH-Experimente die
thermohydraulischen Bedingungen durch eine gleichbleibende Strémungsflache abbilden.
Das Massenspektrometer fur die Erfassung von Wasserstoff oder Wasserdampf befindet sich
am Bindelausgang, dargestellt durch ein Abgasrohr. Der separate Einlass am Boden des

Testbindels ermdglicht die Wiederflutung, das den Notkuhlprozess darstellt. [STU18]

In Abbildung 4.13 ist das entwickelte Simulationsmodell fir AC? dargestellt. Die Thermofluid-

Objekte sind so positioniert, dass ein Strémungspfad entsteht, der mit der Einspeisung beginnt
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und anschlieend durch Testbindel und Bypass-Kanal fuhrt. Mit Hilfe des AC2-Moduls Core
Degradation wird das Biindel in konzentrische Kernsektionen eingeteilt, die die elektrisch be-
heizten Brennstabsimulatoren abbilden. Die Randbedingungen sind entsprechend der

Umgebungsbedingungen wahrend des jeweils postulierten Stérfalls modelliert.

'ﬂ _ Testbundel
i T TTTTour]
|| Abgasrohr
; =
i Kernum-
mantelung

| I{[[{&— Abstandshalter (1-5)

Fluidkanal des
Kihlsystems
\

u . Einspeisung

- i mlll H,O + Ar
Bypass-
Kanal

Abbildung 4.13  AC2 Simulationsmodell und Bundelquerschnitt, nach [STA24A]

Im Unterschied zu Q-19 und ATF-1 besteht das Bindel von L3HT aus 21 beheizten Brenn-
stabsimulatoren. AuRerdem werden aufgrund der gewahlten Konfiguration statt sieben nur vier
Eckstédbe eingesetzt (Abbildung 4.13). Der Grundaufbau der L3HT-Modellierung &hnelt dem
der anderen Simulationsmodelle. Aufgrund der Codevorgaben und der Modellierung in kon-
zentrische Kernsegmente konnen jedoch keine lokalen Phanomene abgebildet werden.
Aufgrund der in Kapitel 4.2.2 beschriebenen Besonderheiten des Versuchs werden daher zu-
satzliche Modifikationen angewandt, um die ungleichméRige Temperaturentwicklung im
Bundel abzubilden. Wahrend Q-19 und ATF-1 einen Stromungskanal nutzen, werden die
Kernsektionen fur den L3HT-Aufbau auf zwei Stromungskanéle aufgeteilt, sodass sich im in-
neren neun und im &uRBeren Kanal 12 Stabe befinden. Zusatzlich wird die Anzahl der
Kernsektionen im ECORE Modul von drei auf neun erhoht. Die elektrische Gesamtleistung
des Experiments wird mit geeigneten Faktoren auf die modellierten Kernsektionen aufgeteilt.
Querverbindungen erméglichen den Strdomungsaustausch zwischen allen Stromungskanélen
und dem Bypass. Unter Annahme einer modellierten Leckage sowie einer lokal verringerten
Leistung an ausgewahlten duf3eren Brennstdben kdnnen die Experimentwerte des Versuchs

gut abgebildet werden [STA22, STA23A].
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4.2.4 Ergebnisse
QUENCH-L3HT

In Abbildung 4.14 sind die Messdaten der Thermoelemente ,TFS 2/13“ (#2, 950 mm) und
,TFS 15/13“ (#15, 950 mm) nahe der Oberseite des L3HT-Bundels dargestellt. Die gestrichel-
ten Linien trennen die einzelnen Phasen der Transiente. Ein innerer ROD des AC2-Modells ist
zum Vergleich ausgewahlt und entspricht #2 bei 950 mm Bundelhdhe. Fur die Temperaturver-
teilung von der Mitte zu den auf3eren Brennstabsimulatoren wird zusatzlich #15 bei 950 mm
gewahlt. Die Simulationsdaten zeigen eine gute Ubereinstimmung hinsichtlich der stationaren
Phase, des Beginns der Aufheiz- und Quenchphase sowie der radialen Temperaturverteilung.

Eine leichte Verzdgerung des experimentellen Anstiegs ist zu erkennen.
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Abbildung 4.14 L3HT-Temperaturverteilung bei 950 mm und Hz-Freisetzung, nach [STA23A]

Bei #2 wird die maximale Temperatur bei 950 mm um 50 K Uberschatzt und der Temperatur-
verlauf wahrend der Dampfabkihlungsphase zwischen etwa 93 und 268 s weist einen
abweichenden Gradienten auf. Unmittelbar vor dem Quenchen gibt es einen Temperaturan-
stieg durch die abgeschaltete Dampfkiihlung, der nur geringfiigig berechnet wird, bis das
Thermoelement abgeschreckt wird und sich beide Temperaturen 300 K nahern. Technische
Defekte, wie sie in [STU14] zusammengefasst sind, wirken sich erheblich auf das thermische
Verhalten aus und scheinen auch lokal #15 zu beeinflussen. Die Defekte sind im Datensatz
mit einer verringerten Aufheizrate fir &uRere RODs und einer Dampfleckage modelliert. Das
thermische Verhalten der modellierten Isolierung konnte trotz einer verfiigbaren Option von
AC2-ATHLET nicht beeinflusst werden. Zusatzlich sammelte sich wahrend des Experimentver-
laufs Kondensat in einer Leitung zwischen dem Ausgang eines installierten Uberhitzers und
einem Dreiwegeventil. Fir die Simulation wird die Kondensatmasse iterativ ermittelt. Bei den
Versuchsberechnungen hatte das eingespritzte Kondensat einen Einfluss auf die gesamte H»-

Masse sowie auf den Zeitpunkt der maximalen Freisetzung. Sowohl der Integralwert als auch
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die Freisetzungsrate sind in Abbildung 4.14 dargestellt. Unter Bertcksichtigung des thermi-
schen Verhaltens zeigt sich ein Zusammenhang mit der Gberschatzten H.-Masse. Insgesamt
wird der Integralwert um ca. 40 % Uberschéatzt, wohingegen die Zeit der Freisetzung mit guter
Ubereinstimmung berechnet wird. Es gibt eine zusatzliche Ho-Freisetzung, die hauptséchlich
wahrend der Dampfabkiihlungsphase berechnet wird und erheblich zur Uberschatzung der

Simulation beitragt.
QUENCH-ATF-1

Abbildung 4.15 zeigt ausgewahlte Ergebnisse der simulierten ATF-1 Transiente. Aufgrund der
Bestimmungen des OECD-Projektes bezliglich der Messdaten erfolgt die Darstellung rein qua-
litativ. Dargestellt sind zwei Thermoelemente in der Mitte des Bundels auf der Bundelhdhe
950 mm sowie die Hz-Freisetzung. Die zwei dargestellten Simulationen zeigen unterschiedli-
che Stande der Entwicklung der neuen Modelloption beztiglich Cr-Beschichtungen sowie des
Simulationsmodells der Versuchsanlage. PSS (open Phase) stellt die aktuellen und PSS (blind
Phase) frihere Ergebnisse dar. Das thermische Verhalten der LOCA-Transiente bei 950 mm
wird insgesamt Uberwiegend in guter Ubereinstimmung mit den experimentellen Werten be-
rechnet. Trotz der weitgehend korrekten Berechnung des Temperaturverlaufs wird die
freigesetzte H,-Masse unterschatzt. Dies filhrt zu einer integralen H,-Masse von ca. 65 % des
experimentellen Wertes. Es ist mdglich, dass ein friiher als erwartetes lokales Versagen der
Beschichtung ein Faktor sein kénnte. Alle Abweichungen vom erwarteten Verhalten oder ein
vorzeitiges lokales Versagen sollten weiterfiihrend untersucht werden. Dariiber hinaus kénnte

die Weiterentwicklung des numerischen Ansatzes die Ergebnisse mdglicherweise verbessern.

Temperatur
H,-Rate
H,-Masse

Zeit Zeit Zeit

......... #2, 950 mm ceeennes ATE-1 H2 weeenne s ATE-1 H2
#4, 950 mm —— PSS (blind Phase) —— PSS (blind Phase)
—— PSS (blind Phase) PSS (open Phase) PSS (open Phase)
PSS (open Phase)

Abbildung 4.15 ATF-1-Temperaturverlauf bei 950 mm und Ha-Freisetzung, nach [STA23A]
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QUENCH-19

Die berechneten Ergebnisse von Q-19 sind in Abbildung 4.16 fir die Hohen 850 und 950 mm
dargestellt. Dartber hinaus ist die H>-Masse abgebildet. Neben den Messdaten sind zwei ver-
schiedene Simulationsdurchlaufe zu erkennen. Zum einen die Freigabeversion AC2 2023 mit
Opt. 21 (a-Al) und zum anderen eine modifizierte Version mit der neuen Korrelation fur die
Oxidation der FeCrAl-Legierung B136Y3 (PSS (mod.)). Hinsichtlich des thermischen Verhal-
tens sind keine signifikanten Unterschiede bei der Verwendung der verschiedenen
Korrelationen fiir die Oxidation erkennbar. Lediglich in der Vor-Oxidationsphase bis 6.000 s ist
eine bessere Ubereinstimmung mit den Messdaten zu erkennen. Es ist zu erwahnen, dass die
Berechnung der freigesetzten Oxidationswarme fir PSS (mod.) begrenzt werden musste, da
sonst ein unphysikalischer Temperaturverlauf berechnet wird. Dies unterstreicht den vorlaufi-
gen Charakter der Ergebnisse mit der neuen FeCrAl-Korrelation. Hierzu steht PSS mit dem
Codeentwickler in engem Austausch.
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Abbildung 4.16  Q-19 Temperaturverlauf bei 950 mm, 850 mm und H2-Freisetzung

Insgesamt werden die Messwerte mit Ausnahme der Maximaltemperatur gut reproduziert. In
Bezug auf H, werden mit Opt. 21 etwa 50 % des experimentellen Integralwerts unter der An-
nahme einer a-Al-Kinetik berechnet. Unter Berlcksichtigung dieser Vereinfachung, d.h. einer
gleichbleibenden Kinetik fur alle Temperaturbereiche, werden die berechneten Werte adaquat
wiedergegeben, obwohl die Zusammensetzung der FeCrAl Legierung vernachlassigt wird. Bei
Verwendung der modifizierten Version mit der temperaturabhéngigen Korrelation wird deut-
lich, dass derzeit keine geeignete Interpolation zwischen den verschiedenen dominanten
Kinetiken modelliert ist (siehe Verlauf der H>-Masse). Der Integralwert wird jedoch in ange-

messener Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten berechnet.

4.2.5 Zusammenfassung

Im Rahmen des Arbeitspunktes wurden zwei ATF-Konzepte mit hohem TRL, FeCrAl als Er-

satz-Legierung und Cr als Beschichtung, analysiert. Das Verhalten unter Bedingungen, die
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Uber den Normalbetrieb hinausgehen, sowie die dabei relevante Oxidationskinetik wird nume-
risch modelliert. Hierbei werden bestehende Ansétze von FeCrAl testweise erweitert und ein
neues Modell fir die Cr-Oxidation entwickelt. Zur Validierung wird ein Simulationsmodell der
QUENCH-AnNlage erstellt und mit experimentellen Daten relevanter Experimente getestet. Da-
bei wurden beispielsweise die QUENCH-Serie unter (schweren) Unfallbedingungen sowie das
LOCA-Programm unter Auslegungsbedingungen betrachtet. Insgesamt zeigt der derzeitige
Entwicklungsstand beziglich der Abbildung komplexer thermischer Phanomene in grof3skali-
gen Bindelversuchen plausible Ergebnisse. Hinsichtlich der ATF-Konzepte in AC2 steht mit
den verfugbaren bzw. neu entwickelten Modelloptionen eine erste gute Moglichkeit zur Verfu-
gung, relevante Konzepte und Experimente nachzurechnen. Weiterentwicklungsbedarf ist
beziglich des Oxidations- und mechanischen Verhaltens erforderlich. Die verfiigbaren Fe-
CrAl-Optionen weisen hinsichtlich der korrekten Berlcksichtigung der einzelnen FeCrAl-
Komponenten Verbesserungspotential auf. Weiteres mogliches Potential ist in Kapitel 5 dar-
gestellt. Die Ziele des Arbeitspunktes wurden erreicht. Beziiglich einer detaillierteren
Abbildung des Versagensprozesses einer Cr-Beschichtung sowie die Analyse / Weiterentwick-
lung des Oxidationsverhaltens oberhalb der eutektischen Temperatur, z.B basierend auf
geplanten experimentellen Untersuchungen in OECD/NEA ,QUENCH-ATF*, konnten das dar-
gestellte Oxidations-Modell ertlichtigen. Dies kénnte im Rahmen eines zukilinftigen nationalen
Forschungsvorhabens durch PSS geprift und ggf. durchgefiihrt werden. Erste Ergebnisse
hierzu wurden bereits anhand der Q-15 Transiente mit Temperaturen oberhalb der Versagens-

temperatur der Beschichtung gezeigt (vgl. [HOL23]).
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4.3 Schuttbetten im unteren Plenum

Fur die Simulation von Spatphasen-Phanomenen im unteren Reaktorplenum (LP, engl. Lower
Plenum) stehen in AC2 - ATHLET-CD die beiden schnellrechnenden Module AIDA (Analysis
of the Interaction between Core Debris and the RPV during severe Accidents) und LHEAD
(Lower Head) zur Verfigung. Trotz der sehr weit entwickelten Modellbasis beider Module kon-
nen Schuttbetten aktuell nicht adaquat abgebildet werden. In vergangenen Arbeiten von PSS,
z. B. im Rahmen des Forschungsvorhabens ,Externe Validierung und Modellanalyse der
Codesysteme AC? und ASTEC mit unterstitzenden CFD-Detailanalysen (VAMOCAAD)“
([BRA21; PES20]), konnte die Relevanz von Schiittbetten fiir den Verlauf eines postulierten
schweren Reaktorunfalls und ein damit einhergehender Weiterentwicklungsbedarf fir das AC2

Programmpaket bereits herausgestellt werden.

Zur Erweiterung der AC2 Modellbasis wird in diesem Unterkapitel die Entwicklung eines
schnellrechnenden Modells zur Abbildung von Schittbetten beschrieben. Durch das Modell
soll es fortan mdglich sein die Umwandlung der Schmelze in ein pordses Schiittbettvolumen

anhand eines vereinfachenden parametrischen Ansatzes abbilden zu kénnen. Daruber hinaus

4.3.1 Modellentwicklung

Das Konzept des Modells, dargestellt durch die Programmstruktur in Abbildung 4.17, basiert
auf der Zielsetzung, eine Modellumgebung unabhéngig vom Ort der Partikelschiittung im Kern-
kraftwerk zu entwickeln, da diese wahrend eines postulierten Reaktorunfalls prinzipiell in
unterschiedlichen Geometrien (Reaktorkern, unteres Plenum, Sicherheitsbehélter) entstehen
kénnen. Der Fokus bei der Anwendung des entwickelten Modells liegt in diesem Vorhaben auf
Schittbeten im LP.

Der Aufruf (engl. call) des mit DEMON (Debris Model for Late Phase Phenomena) bezeichne-
ten Modells erfolgt direkt Giber das ATHLET-CD Hauptprogramm. Diese ist eine Driver Routine,
mit der der Warmetransfer, Kernzerstérungsphdnomene und die Warmeentwicklung berech-
net werden. Mit dem call der Driver-Routine edebdrv werden bereits wichtige Parameter fir
die Berechnungsumgebung, in der das Modell angewendet wird, und dazugehdrige Nodalisie-
rungsvariablen der betrachteten Struktur Gbergeben. In der Subroutine edebin wird zu Beginn
der anwendungsspezifische Input, in diesem Fall fir die Anwendung des unteren Plenums, an
die Driver-Subroutine zurtickgeleitet. Dazu zahlen auch nodalisierungsspezifische Informatio-

nen, die durch die Subroutine elpgeo berechnet werden.
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Abbildung 4.17  Programmstruktur des Modells DEMON und Implementierung in ATHLET-CD

Mit der Subroutine edebre wird die Umwandlung der verlagerten Schmelzemasse in ein poro-
ses Schiittbettvolumen durch einen vereinfachten parametrischen Ansatz berechnet. Dartber
hinaus wird durch den implementierten Ansatz die Verdrangung des KuhImittels in die weiter
oben liegenden Nodes berlicksichtigt. Da mit dem Thermohydraulikmodul ATHLET aktuell
keine porésen Volumen abgebildet werden kénnen ist es notwendig das geometrische
Volumen des unteren Plenums um das entstandene Schuttbettvolumen zu reduzieren. In den
vorliegenden Validierungsarbeiten kdnnen keine negativen Auswirkungen auf die
Berechnungen der thermohydraulischen Modelle in ATHLET festgestellt werden. Bei einer
kinftigen Verfugbarkeit eines Modellansatzes zur Abbildung portser Volumen sollte der
implementierte Ansatz dennoch Uberarbeitet werden. Abbildung 4.18 stellt die Berechnungen

des Modellansatzes exemplarisch und schematisch dar.

melt melt

liquid

debris bed

Abbildung 4.18 Umwandlung der Schmelze in ein pordses Schittbettvolumen
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Fur die Berechnung des Warmetransfers ist die Subroutine elpht entwickelt worden. Darin sind
verschiedene Korrelationen implementiert, mit denen der Wéarmetransfer in einem Schuttbett
sowohl durch Konvektion (Qcony), Warmeleitung (Qrese, Qrighes Qup Und Qgown ZUSammenge-
fasst zu Q.onq) als auch Strahlung (Q,4) berechnet werden kann (siehe Abbildung 4.19). In
Bezug auf die Warmeleitung wird dabei sowohl der Warmetibergang zwischen den Partikeln
selbst sowie zwischen den Partikeln und der Behalterwand bertcksichtigt.

/

Abbildung 4.19  Abbildung von Wéarmetransfervorgangen in Schuttbetten

Zusatzlich ist eine Aufheizung des Schuttbetts durch die Definition einer externen Leistungs-

quelle (onw), vorrangig fur experimentelle Anwendungen, sowie die entstehende

Nachzerfallswarme (Qg..) moglich.

or 1

ET —p P . (Qcond - Qconv - Qrad + onw + Qdec) (4.1
14

In der Subroutine edebloss werden die reibungsbedingten Druckverluste durch Interaktion zwi-
schen den Partikeln und dem stromenden Fluid berechnet. Dariiber hinaus wird die Reibung
zwischen den beiden Fluidphasen beriicksichtigt. Dieser Teil des Modells ist im Rahmen eines
Promotionsvorhabens entwickelt worden. Fur detaillierte Informationen sei aus diesem Grund
auf die dazugehdrige Dissertation [PES24] verwiesen, fir die eine Verdffentlichung noch im
Jahr 2024 geplant ist.

In der Subroutine edebout erfolgt die Kopplung mit anderen ATHLET und ATHLET-CD Model-
len, wodurch die Berechnung des thermodynamischen Verhaltens des Kiihimittels ermdglicht

wird. So kann dann auch die Ausgabe von Simulationsergebnissen generiert werden.
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4.3.2 Experimente

Zur grundlegenden Uberprifung der Funktionalitat des entwickelten Schiittbettmodells sowie
zur Validierung der darin implementierten Modelle werden Simulationen der DEBRIS Experi-
mente vom Institut fir Kernenergetik und Energiesysteme (IKE) an der Universitat Stuttgart
durchgefuhrt. Hauptbestandteil der Versuchsanlage, dargestellt in Abbildung 4.20, ist die in
einen Druckbehalter integrierte Edelstahl Teststrecke in der sich das zu untersuchende Schutt-
bett befindet.
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Abbildung 4.20 Schematische Darstellung der DEBRIS Versuchsanlage, nach [LEI17]

Der Aufbau der Versuchsanlage erlaubt Versuchsbedingungen von bis zu 1.000 K und
0,5 MPa. Die vorliegenden Versuche sind entweder mit gleichformigen Edelstahlzylindern
oder mit unregelmanig geformten Partikeln aus den PREMIX Experimenten des KIT durchge-
fuhrt worden [KAIO1]. Das jeweilige Schuttbett erstreckt sich tUber eine Hohe von 640 mm und

kann induktiv beheizt werden. Unter dem Schuttbett befindet sich ein Bett aus Keramikkugeln
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das zum einen der Strémungsfiihrung und zum anderen der Positionierung der darlberliegen-
den Partikel dient. Zur Aufzeichnung des thermischen Verhaltens sind in der gesamten Anlage
82 Thermoelemente (TC, engl. Thermocouple) installiert. Innerhalb des Schuttbetts sind die
TC an drei verschiedenen radialen Positionen, dem Zentrum (C), dem halben Radius (HR) und
in Wandnahe (W) auf unterschiedlichen Héhen installiert. [LEI16; LEI17]

Die Kihlung der Partikel erfolgte entweder von unten (BF, engl. Bottom Flooding) oder von
oben (TF, engl. Top Flooding). Die Experimente kénnen grundsétzlich in die folgenden drei

Phasen unterteilt werden:
I Aufheizen der Partikel bei zunehmender Leistung
Il Stabilisierung auf einem konstanten Temperaturniveau
1] Kihlung der trockenen und tberhitzten Partikel

In der vorliegenden Arbeit wird die Simulation eines BF-Experiments mit zylindrischen Parti-
keln bei einem Druck von 1 bar simuliert und ausgewertet. Da die Informationen Uber das
induktive Heizsystem nicht ausreichen, wird in den folgenden Untersuchungen nur die Kihl-
phase (Ill) betrachtet. [LEI17]

4.3.3 Modellierung

Die Modellierung und Nodalisierung der DEBRIS-Versuchsanlage zur Durchfiihrung der Vali-
dierungssimulationen ist in Abbildung 4.21 dargestellt. Neben den Simulationen mit DEMON
werden dartber hinaus Vergleichssimulationen mit dem franzésischen Integralcode ASTEC
des franzosischen IRSN, sowie dem Detailcode COCOMO, der am IKE entwickelt wird, durch-
gefuhrt. Die beiden Codes verfiigen tUber eine sehr weitentwickelte Modellbasis zur Abbildung
von Schittbettphdnomenen und eigenen sich entsprechend fur den geplanten Vergleich. Die
Abbildung zeigt die wesentlichen Unterschiede in Bezug auf die Modellierung der DEBRIS
Experimente mit den drei Codes. Im Vergleich zu ASTEC und COCOMO muss mit DEMON
ein weiteres Stromungsobjekt oberhalb des eigentlichen Versuchsbehalters modelliert wer-
den, da Schuttbetten nicht im Eingabedatensatz modelliert werden kénnen sondern im Verlauf
der Simulation durch das Schmelzen und die Verlagerung einer Kernsektion entstehen kén-
nen. In einem ersten zeitlichen Abschnitt der Simulationen wird die Schmelze in das untere
Plenum verlagert, in ein pordses Volumen umgewandelt und anschlieRend das anféngliche
thermische Niveau eingestellt. Im zweiten Abschnitt wird das Schuttbett dann durch das ein-

stromende Wasser gekuihlt. Dieser Abschnitt ist Gegenstand der vorliegenden Arbeit.



4 Analyse, Validierung und Weiterentwicklung der ATHLET-CD Modellbasis 107

Outlet
Kernsektion
1,0 m
Behdltawand
Outle
0,36 m
Behdiltewand
Versucdhs- .
0,64 m behilte Shiittb et
Ke'ar_nik

artike

0,06 m
T

AC?- DEMON ASTEC COCOMO

Abbildung 4.21 Modellierung der DEBRIS Versuchsanlage mit AC2, ASTEC und COCOMO

Ein weiterer Unterschied zeigt sich hinsichtlich der Nodalisierung des Stromungsobjektes, wel-
ches den Versuchsbehélter sowie das darin befindliche Schuttbett abbildet. In der Simulation
mit DEMON st dieser axial in 21 Nodes unterteilt. Davon werden zwo6lf Nodes zur Abbildung
des Schuttbetts verwendet. Eine radiale Nodalisierung ist dartiber hinaus aktuell nicht bertck-
sichtigt. Dies ist dadurch begriindet, dass die radiale Nodalisierung des unteren Plenums mit
DEMON (analog zu LHEAD) in ATHLET-CD durchgefuhrt wird und im Thermohydraulikmodul
ATHLET nicht bertcksichtigt wird. Da der Fokus in den vorliegenden Quenchversuchen auf
der konvektiven Warmeabfuhr aus dem Schuttbett durch das Kihimittel liegt sind die Warme-
verluste Uber die Behalterwand aufgrund der installierten Isolierung sehr gering.
Dementsprechend zeig sich auch bei Berticksichtigung einer radialen Nodalisierung mit ATH-

LET-CD nur ein sehr geringer Einfluss auf die Simulationsergebnisse.

Mit ASTEC und COCOMO wird die radiale Nodalisierung durch das Verwenden weiterer Stro-
mungskanale sowohl in den Kernzerstorungsmodellen zur  Abbildung von
Schittbettphanomenen sowie in den thermohydraulischen Modellen bertcksichtigt. Durch
eine Aufteilung in finf radiale Stromungskanale wird das Schittbett in der Simulation mit
ASTEC durch insgesamt 60 Nodes abgebildet. COCOMO verwendet im Vergleich zu den bei-
den Lumped Parameter Codes einen Quasi-Kontinuums Ansatz und ermdglicht eine feinere
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Auflésung des verwendeten Gitters. So ist im Rahmen dieser Arbeit ein 2D Modell erstellt
worden in dem das Schuttbett mit 2.828 Nodes abgebildet wird.

4.3.4 Ergebnisse

Abbildung 4.22 zeigt das experimentelle sowie simulierte thermische Verhalten im unteren
Bereich des Schuttbetts auf einer Hohe von 0,09 m (links) bzw. im oberen Bereich auf einer
Hohe von 0,49 m (rechts) in der Schuttbettmitte fur das ausgewahlte DEBRIS Experiment. Die
Ergebnisse zeigen, dass das thermische Verhalten durch das entwickelte Schittbettmodell
DEMON sowohl qualitativ als auch quantitativ in guter Ubereinstimmung zum experimentellen
Verhalten abgebildet werden kann. Dies zeigt auch ein Vergleich mit den durchgefuhrten Ver-
gleichscodes ASTEC und COCOMO. In den mit COCOMO durchgeflihrten Simulationen
kommt es nach ca. 250 s zu einem Simulationsabbruch, der auf eine Unterschreitung des mi-
nimalen Zeitschritts zurtickzuftihren ist und im Rahmen dieser Arbeit nicht weiter aufgelost

werden kann.
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Abbildung 4.22  Thermisches Verhalten auf einer Hohe von 0,09 m (links) bzw. 0,49 m (rechts) in
der Schiittbettmitte

Im unteren Bereich des Schittbetts wird die vollstandige Abkihlung der Partikel, also der Zeit-
punkt, zu dem Sattigungsbedingungen erreicht werden (ca. 376 K), durch DEMON mit einer
Verzdgerung von ca. 18 s berechnet. Im oberen Bereich wird die Kiihlung hingegen um ca.
30 s zu frih berechnet. Wahrend die Ergebnisse der beiden anderen Codes im unteren Be-
reich geringfigiger abweichen (ca. 3-4 s), weichen diese im oberen Bereich deutlich starker
von den experimentellen Ergebnissen ab (ASTEC ca. 65 s und COCOMO ca. 117 s). Auffallig
ist dariiber hinaus, dass das initiale Temperaturniveau im oberen Bereich der Schittung mit
DEMON unterschatzt wird. Wahrend mit ASTEC und COCOMO das initiale Temperaturniveau
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detailliert im Eingabedatensatz vorgegeben werden kann, ist dies mit DEMON aktuell nicht
mdglich. Dies ist dadurch zu begriinden, dass DEMON vorrangig zur Simulation von Anlagen-
rechnungen konzipiert ist und die Entstehung des Schittbetts an die Verlagerung

geschmolzenen Kernmaterials gekoppelt ist.

Erganzend zu dem dargestellten Temperaturverlaufen in Abbildung 4.22 zeigt Abbildung 4.23
die Temperaturprofile fir Experiment und Simulationen 150 s nach Beginn des Abklhlvor-
gangs. Zu diesem Zeitpunkt ist die Quenchfront im Experiment bereits auf eine H6he von ca.
200 mm vorangeschritten. Durch die Simulationen wird dieses Verhalten in guter Naherung
abgebildet. Dies gilt insbesondere mit dem im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Schiittbett-
modell DEMON. In den Simulationen mit ASTEC und COCOMO ist die Quenchfront durch die
Uberschatzung des Warmeiibergangs zwischen Partikeln und Kiihimittel bereits etwas weiter
vorangeschritten. In beiden Simulationen ist ein Temperaturgradient zwischen Schiittbettmitte
und Behélterwand erkennbar. Dieser wird durch eine verlangsamte Abkihlung im Wandbe-
reich aufgrund thermischer Interaktionen mit der Behalterwand hervorgerufen. Im Experiment
hat sich zum dargestellten Zeitpunkt ebenfalls ein Temperaturgradient ausgebildet, allerdings
beschreibt dieser ein schnelleres Voranschreiten der Quenchfront in der Nahe der Wand. Dies

ist vorrangig auf lokale Inhomogenitaten der Schuttbettporositat zurtickzuftihren. [LEIL7]
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Abbildung 4.23 Temperaturprofile 150 s nach Beginn des Abkihlvorgangs

Im oberen Bereich des Schiittbetts zeigt sich in den Experimenten ein lokaler Bereich mit stark
erhohter Temperatur im Vergleich zu den umliegenden Partikeln. Es ist davon auszugehen,

dass es sich bei diesem Bereich um eine durch einen Messfehler hervorgerufene Abweichung
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handelt, die aus diesem Grund auch in der Modellierung des initialen thermischen Verhaltens

in den Simulationen keine Berlcksichtigung findet. [LEI17]

In Abbildung 4.24 ist der thermische Zustand im Experiment und den drei durchgefiihrten Si-
mulationen 250 s nach Beginn des Quenchvorgangs dargestellt. Zu diesem Zeitpunkt kommt
es zu dem genannten Abbruch der mit COCOMO durchgefiihrten Nachrechnungen des aus-
gewdahlten Experiments. Mit DEMON wird der Anstieg der Quenchfront weiterhin in guter
Ubereinstimmung zum Experiment simuliert. Mit den anderen beiden Codes zeigen sich hin-
gegen zunehmen Abweichungen in Form einer zunehmenden Uberschatzung der

Abkuhlgeschwindigkeit.
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Abbildung 4.24 Temperaturprofile 250 s nach Beginn des Abkuhlvorgangs

Nach weiteren 150 s, dargestellt in Abbildung 4.25, ist das Schuttbett im Experiment nahezu
vollstandig gekuhlt. Aufgrund des Simulationsabbruchs in der COCOMO Simulation sind hier
nur noch die Ergebnisse mit DEMON und ASTEC dargestellt. In beiden Codes ist das Schiitt-
bett zu diesem Zeitpunkt bereits vollstandig gekihlt, dementsprechend ergibt sich eine

Uberschatzung des experimentellen Verhaltens.
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Eine weitere Mdglichkeit zur Beurteilung des Abkuhlverhaltens ist eine Analyse des Quench-

frontverlaufs. Dieser istin Abbildung 4.26 fir das ausgewahlte DEBRIS Experiment dargestellt.

Da der Wasserlevel in den Experimenten nicht aufgezeichnet wird, ist dieser anhand der auf-

gezeichneten Temperaturen in der Schittbettmitte berechnet worden. Das Kriterium flr die

vollstandige Kuhlung ist wie zuvor das Unterschreiten der Sattigungstemperatur.
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Die Darstellung zeigt, dass das qualitative Verhalten, welches in dem Experiment beobachtet
werden kann, inshesondere bis zur Schiittbettmitte durch die Simulationen in guter Naherung
abgebildet wird. Mit DEMON zeigen sich dartber hinaus nur geringfligige Abweichungen in
Bezug auf die Abbildung des quantitativen Verhaltens. Ab der Schiittbettmitte steigt die
Quenchfront im Experiment langsamer an als zuvor, was auf die héheren Temperaturen in
diesem Bereich zurtickzufiihren ist. Dieses Verhalten wird mit den Codes nicht abgebildet, was
zu einer VergroRerung der zeitlichen Abweichungen fihrt. Mit einem Anstieg des Wasserlevels
auf eine Hohe von 0,64 m ist das Schiuttbett als vollstéandig geflutet. Dieser Zeitpunkt wird mit
DEMON mit ca. 60,4 s und mit ASTEC mit ca. 107,5 s Abweichung simuliert.

4.3.5 Simulation des Unfalls im Kernkraftwerk TMI-2

Neben den beschriebenen Validierungsarbeiten der DEBRIS Experimente wird das Modell zu-
satzlich zur Anwendbarkeit im Rahmen von Anlagensimulation erprobt. Dazu werden
Nachrechnungen des Unfalls in Reaktorblock 2 im Kernkraftwerk Three-Mile-Island (TMI-2)
durchgefuhrt. Eine ausfuhrliche Beschreibung des Unfallverlaufs und eine Analyse des Kern-
zustands zu unterschiedlichen Zeitpunkten ist beispielsweise in [BRO89; LIN98] aufgeflihrt. Zur
Durchfuihrung der Simulationen wird ein Eingabedatensatz des AC2 Codeentwicklers GRS ver-
wendet, der auch im Rahmen der Code Validierung, u. a. fur das AC2 Modul LHEAD, und fir
internationale Code Benchmarks verwendet wird [Aus15; HoL21]. Eine schematische Darstel-
lung der abgebildeten Komponenten und der gewahlten Nodalisierung zeigt Abbildung 4.27.
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Abbildung 4.27 Nodalisierung des Primarkreislaufs des Kernkraftwerks TMI-2 nach [HoL21]
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Der Datensatz umfasst alle relevanten Komponenten des Primér- und Sekundéarkreislaufs.
Dazu gehéren der RDB, die Kihlkreislaufe A und B mit jeweils einem heiRen und zwei kalten
Strangen, die Hauptkihlmittelpumpen, die Dampferzeuger, vier Hochdruckeinspeiseleitungen
an den kalten Stréngen, die Rucklaufleitung des Kuhlmittelreinigungssystems am kalten
Strang Al, den Druckhalter mit Volumenausgleichsleitung am heiRen Strang A, Heizung,
Sprihsystem und dem Druckhalterabblaseventil (PORV, engl. pilot-operated relief valve). An-
passungen werden lediglich in Bezug auf die Modellierung des unteren Reaktorplenums
vorgenommen. Im urspringlichen Datensatz werden hier BRANCH-Objekte eingesetzt, die in
ATHLET als einzelne Kontrollvolumen ohne interne Junctions betrachtet werden. So wére es
nicht moglich Teile des neu entwickelten Schittbettmodells zu verwenden. [HoOL21; Lov21]

Neben einem Vergleich mit den wahrend des Unfalls aufgezeichneten Messdaten werden dar-
tber hinaus Vergleichssimulationen mit dem AC? - ATHLET-CD Modul LHEAD durchgeftihrt.
Um hier eine mdglichst hohe Vergleichbarkeit zu erreichen, werden die im vorherigen Absatz
beschriebenen Anpassungen des unteren Reaktorplenums auch in den Simulationen mit
LHEAD bercksichtigt. Die mit DEMON durchgefuhrten Simulationen werden sowohl mit (DE-
MON_DV) als auch ohne (DEMON) Berticksichtigung des implementierten Modellansatzes fir

Druckverluste in pordsen Medien durchgeftihrt.

Der Ablauf des Unfalls ist vergleichbar mit einem postulierten Kihimittelverluststorfall mit klei-
ner Leckage (SBLOCA, engl. small break loss of coolant accident) und kann in die folgenden
funf Phasen eingeteilt werden:

e Phase 1 — KuhImittelverlust (0 bis 100 min)

e Phase 2 — Aufheizung des Reaktorkerns (100 bis 174 min)

¢ Phase 3 — Aufheizung zerstorter Kernstrukturen (174 bis 224 min)

e Phase 4 — Materialverlagerung ins untere Plenum (224 bis 226 min)

e Phase 5 — Klhlung zerstorter Kernstrukturen (226 min bis 15,5 h)

Diese Phasen sind in Abbildung 4.28 zusatzlich anhand des charakteristischen Druckverlaufs
im Reaktordruckbehélter dargestellt. Bis zur Verlagerung der Schmelze in das untere Plenum
sind die Verlaufe der drei Simulationen identisch, weshalb nur der Verlauf von LHEAD sichtbar
ist. Bis zu diesem Zeitpunkt wird der Druckverlauf vor allem bis zum SchlieBen des PORV
nach 139 min in guter Ubereinstimmung zum Unfall simuliert. Den darauffolgenden Anstieg
des Drucks durch die verstarkte Aufheizung des Reaktorkerns und die einsetzenden Oxidati-
onsvorgange wird durch AC? insgesamt Uberschétzt. Die erneute Wiedereinspeisung von
Kihlmittel nach 174 min fiihrt zu einer Uberschatzung des Druckanstiegs und die daran an-
schlieRende Druckentlastung nach 193 min zu einem zu starken Absinken des Druckniveaus

im Primarkreislauf.
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Mit Beginn der Materialverlagerung in das LP nach 224 min zeigt sich erwartungsgemaf ein

erstes abweichendes Verhalten der drei Simulationen untereinander. Die letzten beiden Pha-

sen sind dazu flr eine detailliertere Ansicht in Abbildung 4.29 separat dargestellt.
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Abbildung 4.29 Detailansicht Priméardruckverlauf in Phase 4 und 5

Der Verlauf der mit LHEAD durchgefiihrten Simulation zeigt mit Beginn der Verlagerung einen

kurzzeitigen Druckanstieg um ca. 0,34 MPa und anschlie3end einen sinkenden Druckverlauf.
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Im Weiteren Verlauf nimmt der Druck dann aufgrund der Warmeubertragungsvorgange zwi-
schen Schmelze und der darUberliegenden Wasservorlage stetig, und dementsprechend im
Vergleich zum Unfallverlauf deutlich verzdgert, zu. Mit DEMON wird der Verlauf hingegen ins-
gesamt in guter Ubereinstimmung zum Unfall simuliert. Dies betrifft vor allem den aus der
Interaktion von Kuhimittel und Schittbett resultierenden Druckanstieg. Ohne die Berlcksichti-
gung des Modellansatzes fir Druckverluste (DEMON) wird der Anstieg mit ca. 4,7 MPa leicht
tberschétzt. In der Simulation DEMON_DV wird der Unfallverlauf mit einem Anstieg um ca.
3,1 MPa deutlich verbessert abgebildet.

Abbildung 4.30 zeigt die Verlaufe der thermischen Bedingungen innerhalb des simulierten
Schiittbetts bzw. Schmelzepools exemplarisch auf zwei unterschiedliche Hohen im unteren
Reaktorplenum. Ein Vergleich mit dem Unfall ist hier nicht moglich, da keine Daten zur Verfu-
gung stehen. Die Ergebnisse zeigen, dass die Temperaturen in den simulierten Schittbetten
sehr schnell fallen. Dies ist auf die hohen Warmestrome zwischen Schuttbett und Wasservor-
lage zurickzufihren. Aufgrund der vereinfachten Annahmen wie der vollstdndigen
Umwandlung der Schmelze in eine homogene Partikelschiittung wird der Warmetransfer fir
eine sehr grof3e Oberflache berechnet. Mit LHEAD erfolgt die Warmeabfuhr aus dem Schmel-
zepool Uber die Wasservorlage lediglich Uber die obere ausgebildete Kruste und ist im

Vergleich entsprechend deutlich limitiert.
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Abbildung 4.30 Simulierte Temperaturen zerstorter Kernmaterialien im unteren Reaktorplenum auf
einer Hohe von 0,131 m (links) und 0,393 m (rechts)

Die Ergebnisse von DEMON und LHEAD sind dementsprechend nur bedingt miteinander ver-
gleichbar. Dies zeigt auch Abbildung 4.31, in der die unterschiedlichen Kernkonfigurationen im
unteren Reaktorplenum in LHEAD und DEMON schematisch im Vergleich zum Unfall darge-

stellt sind. Wahrend es in TMI-2 zur Ausbildung einer monolithischen Schicht mit einem
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darliberliegenden Bett aus losen Partikeln gekommen ist, wird dies durch LHEAD bzw. DE-
MON stark vereinfacht anhand eines Schmelzepools bzw. einem vollstandig umgewandelten

Schittbett simuliert.

T™I-2

W-O Richtung S-N Richtung

Lose Partikel

Monolithische
Struktur

Behalterwand

04 08 1,2 1,6' -6 -12 -08 -04

LHEAD DEMON

0,586 mI

Abbildung 4.31  Konfiguration verlagerter Kernmaterialien in TMI-2 nach [MULO6]

4.3.6 Zusammenfassung

Zur Erweiterung der AC2 Modellbasis ist im Rahmen dieses Arbeitspunktes das Modell
DEMON zur Abbildung von Schiittbetten entwickelt worden. Die Struktur des Modells soll es
grundséatzlich erlauben samtliche Schittbetten, die wahrend eines postulierten Unfalls
potenziell entstehen kdnnen, abzubilden. Zur Anwendung im unteren Reaktorplenum konnte
DEMON erfolgreich in den AC? - ATHLET-CD Quellcode implementiert werden.

Die Validierung des Modellumfangs erfolgte durch Simulationen der DEBRIS Versuchsreihe.
Diese bestétigen eine grundsatzliche Eignung zur Simulation der Wiederflutung von trockenen
und Uberhitzten Partikelschittungen geeignet ist. Das thermische Verhalten, welches im Rah-
men der DEBRIS Versuche beobachtet werden konnte, kann sowohl qualitativ als auch
quantitativ in guter Naherung abgebildet werden. Dies unterstreicht auch ein Vergleich mit
etablierten Codes wie ASTEC und COCOMO, die beide lber eine weitentwickelte Modellbasis

zur Abbildung von Schittbetten verfigen. Ein Defizit lasst sich allerdings in Bezug auf die
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Abbildung radialer Effekte herausstellen. Diese kdnnen mit DEMON aktuell noch nicht abge-
bildet werden, da die radiale Nodalisierung in den thermodynamischen Berechnungen durch
das AC2 Modul ATHLET aktuell noch nicht berlicksichtigt wird.

Zur Uberprufung der Modellfunktionalitat im AnlagenmaRstab sind zudem Nachrechnungen
des Unfalls in Reaktorblock 2 des Kernkraftwerks TMI durchgefiihrt worden. Die Ergebnisse
zeigen, dass die sich das Druckverhalten im Reaktordruckbehélter in Folge der Schmelzever-
lagerung in das untere Reaktorplenum und der dadurch bedingten Interaktion von Schmelze
und Kuhlmittel im Vergleich zur aktuellen AC2 - Modellbasis verbessert wiedergegeben wird.
Dies gilt insbesondere fir die Simulation unter Beriicksichtigung reibungsbedingter Druckver-
luste in porésen Medien.

Fur eine vertiefende Validierung sollten mit dem neu entwickelten Schittbettmodell weitere
experimentelle Nachrechnungen durchgefuhrt werden. Dies umfasst sowohl weitere Wieder-
flutungsexperimente sowie Versuche unter Siede- und Dryoutbedingungen, in denen ein
bereits geflutetes Schittbett schrittweise aufgeheizt wird. Geeignete Versuchsreihen sind, ab-
gesehen von den DEBRIS Experimenten, die FLOAT Versuche, die ebenfalls am IKE in
Stuttgart durchgefiihrt worden sind, sowie die PEARL und PRELUDE Experimente des IRSN.
[LEI16; LEIL7; PET24; REP13]

Weiterentwicklungspotential lasst sich vorrangig durch die Beriicksichtigung weiterer physika-
lischer Phanomene identifizieren. Durch den Codeentwickler GRS wird aktuell an einem
Modell zur Abbildung von Fragmentierungsvorgangen gearbeitet. Durch eine Erweiterung von
DEMON koénnte so der stark vereinfacht abgebildete Umwandlungsvorgang verbessert wer-
den. Des Weiteren ist fir den Fall einer unzureichenden Warmeabfuhr aus dem Schittbett ein
potenzielles Wiederaufschmelzen zu berlcksichtigen. Entsprechende Arbeiten werden durch
PSS im Rahmen des neuen BMUV-Forschungsvorhabens ,Modellierung Risikorelevanter

Spatphasenph&nomene in Leichtwasserreaktoren (MORIS)“ durchgefuhrt.
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Im Rahmen des hier bearbeiteten Vorhabens werden detaillierte Analysen der AC2-Modellba-
sis zur Abbildung storfallrelevanter In- und Ex-Vessel-Phanomene durchgefuhrt. Die zu
untersuchenden Ex-Vessel-Phanomene umfassen dabei das Aerosol- und Spaltproduktver-
halten im Containment, Schmelze-Beton-Wechselwirkungen sowie Verbrennungsphdnomene
im Containment. Dartber hinaus werden Untersuchungen zu Drucksto3phdnomenen und
Kondensationseffekten im Primarkreislauf, der Freisetzung von Spaltprodukten aus einem
Schmelzepool, unfalltoleranter Brennstoffe und von Schittbetten im unteren Reaktorplenum

durchgefihrt.

Die Ergebnisse zeigen, dass AC? bereits tiber eine weitentwickelte Modellbasis zur Abbildung
der genannten Phdnomene verfigt. Im Einzelnen werden Verbesserungs- und Weiterentwick-
lungspotentiale erkannt, die z. T. bereits im Rahmen des Vorhabens bearbeitet wurden. Die
daraus resultierenden Erkenntnisse werden im Folgenden dargestellt und erlautert.

AFP2

Im Rahmen des Vorhabens wurde Verbesserungspotential an den Modellen von AFP2 fest-
gestellt und dem Codeentwickler mitgeteilt. Dies betrifft unter anderem das Rivulet-Modell,
welches zu starken Instabilitdten in der Simulation fiihrte. Dies konnte auf die niedrige Feuchte
in Versuch FPT3 zurlickgefiihrt werden. Dartber hinaus wurde ein Fehler in der Massenbilanz
von lod gefunden, welcher vom Codeentwickler mit der neuen Version 2023 bereits behoben

wurde.
MCCI

Bezuglich der Modellierung der Schmelze-Beton-Wechselwirkung miissen vom Benutzer Pa-
rameter definiert werden, die einen erheblichen Einfluss auf die Simulationsergebnisse haben.
Dazu zéhlen zum einen die Zerstérungsparameter von Beton und die effektiven Wéarmetrans-
koeffizienten, die den Warmetransfer zwischen der Schmelze und dem Beton mafgeblich
bestimmen. Damit die Parameter nicht mehr vom Benutzer bestimmt werden missen, befindet
sich ein entsprechendes Modell derzeit im Rahmen einer Dissertation in der Entwicklung. Fur
geflutete Schmelzen und die Zurtickhaltung von Aerosolen durch die Wasserschicht ist aktuell
kein Modell in AC? implementiert. Erganzend zu dem beispielhaft implementierten Modell von
Li et al. sollten weitere Modelle eingebunden werden, damit diese miteinander verglichen und
besser bewertet werden kénnen. Bezuglich der zu hoch abgebildeten Erosionen der COTELS-
Experimente kann die in AC? nicht abgebildete Wéarmeleitung im Beton ein moglicher Grund
sein. Dazu sind weitere Analysen notwendig. Zudem werden weitere Vergleichsrechnungen
zwischen AC2 und MELCOR empfohlen.
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Verbrennung

Im Rahmen des vorliegenden Vorhabens wurden einige Vorschlage zur Verbesserung der
Modellbasis von AC? - COCOSYS hinsichtlich der Verbrennung von Wasserstoff und Kohlen-
monoxid gemacht. Dies umfasst die Konzepterstellung fur die Erweiterung des Modells
FRONT um eine Trennung von verbrannter und unverbrannter Atmosphére und die Einfihrung

von alternativen Korrelationen fir die Flammengeschwindigkeit.

Dennoch besteht weiteres Potenzial zur Verbesserung der Modellbasis. So fehlt beispiels-
weise weiterhin eine konsequente Berlcksichtigung von Kohlenmonoxid im Modell FRONT.
Kohlenmonoxid kann zum aktuellen Zeitpunkt durch das Modell FRONT unter Einsatz von
Luftsauerstoff und Freisetzung von Wéarme zu Kohlendioxid umgewandelt werden. Dartiber
hinaus wird Kohlenmonoxid ebenfalls im vorangehend genannten Konzept zur Modellerweite-
rung als brennbares Gas berlicksichtigt und es liegen aus dem EU-Projekt AMHYCO neue
Daten zur Flammengeschwindigkeit und zu Zindgrenzen von Gemischen mit Kohlenmonoxid
vor, welche verwendet werden kdnnten. Weiterhin fehlen jedoch Daten zur konzentrationsab-
hangigen Ausbreitungsrichtung (aufwarts, horizontal, abwarts) in Atmospharen mit einem
Brennstoffgemisch aus Wasserstoff und Luft. Weiterhin zeigt sich in der Validierung anhand
von THAI-Versuchen eine konsequente Uberschatzung der wahrend der Verbrennung auftre-
tenden Maximaltemperaturen durch COCOSYS um teilweise mehrere Hundert Grad Celsius,
wahrend gleichzeitig jedoch die erreichten Maximaldriicke adaquat wiedergegeben werden.
Hier ist weitere Ursachenforschung notwendig. Hier ist beispielsweise eine limitierte Eignung
der Stoffdatenbank von COCOSYS fir die bei der Verbrennung auftretenden Temperaturbe-

reiche zu vermuten.
Analyse der Kondensationsmodellbasis

Die AC%-ATHLET Kondensationsmodellbasis im Bulk berechnet die Kondensationsraten ins-
besondere in Abhangigkeit des Warmetransferkoeffizienten und der ZPF zwischen Wasser
und Wasserdampf. Bei der Berechnung der ZPF werden die hinterlegten Strémungskarten zur
Bestimmung des vorliegenden Mehrphasenregimes (dispers, Pfropfenstromung, Ringstro-
mung, Ubergangsstromung) verwendet. Hierbei werden fein zerstaubte Dampfblasen, die laut
Experimenten von [ZHA20] wéhrend kondensationsinduzierten Druckstof3en in horizontalen
Leitungen vorliegen, aktuell nicht bericksichtigt und somit die ZPF und analog die Kondensa-
tionsraten potenziell unterschéatzt. Zur Berucksichtigung der fein zerstidubten Dampfblasen
wahrend der Bulk-Kondensation wird die Berechnung der ZPF in Anlehnung an die im vorhan-
denen Verdampfungsmodell von Plesset und Zwick definierte Keimanzahl pro
Einheitsvolumen angepasst. Durch diese Anpassung werden deutliche Verbesserungen bei
der Simulation von kondensationsinduzierten DruckstolR3experimenten der Pilot-Plant-Pipe-

work Testanlage erzielt. Fur weitere Verbesserungen sollten die Stromungskarten bei der
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Berechnung der Bulk-Kondensation entsprechend der fein zerstaubten Dampfblasen ange-
passt werden, da bei der vorgenommenen Anpassung die ganze Dampfphase als fein

zerstaubt vorliegend angenommen wird.
Spaltproduktfreisetzung aus einem Schmelzepool im unteren Plenum

Die Analyse der derzeitigen AC2 Modellbasis wurde hinsichtlich der Frage, in welchem Malf3
sich die derzeit in ATHLET-CD verfligbaren Freisetzungsmodelle flr eine Anwendung auf ei-
nen Schmelzepool eignen, durchgefuhrt. Anhand der Analyse der Simulationen der
Schmelzepool-Experimente der Versuchsreihe LPP WP2-1 wurde Weiterentwicklungsbedarf
hinsichtlich der SP-Modellbasis festgestellt. Mit den verwendeten Modellen besteht bei der
Vorhersage der SP-Freisetzung eine hohe Unsicherheit. Insgesamt stellt sich heraus, dass die
bestehenden Freisetzungsmodelle, welche die Freisetzung aus Brennstaben beschreiben,
nicht fir die Anwendung auf eine Schmelzepool-Konfiguration geeignet sind. Bei der einge-
henden Untersuchung des derzeit implementierten Partialdruck-Modells wird eine hohe
Abhangigkeit der Simulationsgite von der Eignung der im Quellcode implementierten SP-spe-
zifischen empirischen Koeffizienten in Bezug auf den Anwendungsbereich festgestellt.
Daruber hinaus kann der Ursprung und die Giiltigkeit wesentlicher Modellparameter nicht voll-
standig Uberprift werden. Aus diesem Grund eignet sich dieses Freisetzungsmodell nicht fur

eine direkte Weiterentwicklung auf Basis der darin verwendeten Korrelationen.

Mit der Neuentwicklung eines SP-Freisetzungsmodells fur eine Anwendung auf Schmel-
zepools, wie in Kapitel 4.1 dokumentiert, kann durch die Einbeziehung zusatzlicher
Abhangigkeiten von den thermodynamischen Randbedingungen unter Verwendung gangiger
Korrelationen und Gleichungen ein umfassenderes Verstandnis des Freisetzungsverhaltens
erreicht werden. Dies tragt zur Genauigkeit der Abbildung der Freisetzung relevanter SP-Spe-
zies Uber den gesamten Unfallverlauf eines Kernschmelzeunfalls einschlie3lich der spaten

Unfallphase bei.
ATF — Simulation unfalltolleranter Brennstoffe

Die im Rahmen dieses Vorhabens durchgefiihrten Analysen zeigen, dass die aktuelle AC2-
Modellbasis Defizite bei der Abbildung von ATF-Konzepten wie FeCrAl-Legierungen und Cr-
Beschichtungen aufweist. Fir die Abbildung dieser Konzepte sind daher Neu- und/oder Wei-
terentwicklungen erforderlich. Aktuell ist ein vereinfachtes Modell fir eine FeCrAl-Legierung
mit definierter Zusammensetzung im aktuellen Release AC? 2021 verfuigbar. Neuere Untersu-
chungen [KiM22] zeigen, dass die Oxidationskinetik je nach Temperaturniveau bedingt durch
die unterschiedliche Oxidation der Bestandteile Cr, Al und Fe signifikant variiert. Insbesondere
in héheren Temperaturbereichen wird die Oxidation unterschatzt. Eine Erweiterung um Oxida-
tionskonstanten fiir relevante Temperaturbereiche wiirde eine dem aktuellen Forschungs- und

Entwicklungsstand entsprechende Modellbasis fir FeCrAl-Legierungen gewahrleisten. Eine
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aktuelle Korrelation ist daher in eine PSS interne Testversion von AC2 implementiert worden
und hebt den Einfluss der unterschiedlich dominierenden Kinetik hervor. Die gewonnenen Er-
kenntnisse sind dem Codeentwickler GRS kommuniziert worden und es wird aktuell an der

Weiterentwicklung bei GRS gearbeitet.

Zur Abbildung der Oxidation anderer Materialien, wie z.B. Cr, muss im aktuellen Release die
Modelloption 22 fur die ATHLET/-CD Routinen IOXMOD fiir Kernkomponenten und MODOXI
fur warmeleitende Strukturen genutzt werden. Diese sind jedoch nur eingeschrankt nutzbar,
da die Molmassen von FeCrAl verwendet werden und es auf eine Oxidationskonstante limitiert
ist. Eine entsprechend aktualisierte Modellbasis fur Cr-Beschichtungen wirde die adéaquate
Untersuchung sicherheitstechnischer Fragestellungen, aktueller Entwicklungen und Experi-

mente ermaoglichen.

Die Neuentwicklung eines ersten Modells zur Oxidation von Cr-beschichteten Huillrohren ist im
Rahmen dieses Vorhabens erfolgreich abgeschlossen worden. Im Bereich 1.073 K bis ca.
1.573 K erfolgt die Oxidation von Cr, anschliel3end die Oxidation des darunter liegenden Zr-
basierten Hullrohrs. Temperaturabhéngig findet daher ein gradueller Wechsel der Kinetik von
Cr zu Zr statt. Dies stellt den komplexen Prozess des Schichtversagens nahe der eutektischen
Temperatur vereinfacht dar. Zusatzlich erfolgt analog die Berechnung der reaktionsspezifi-
schen Oxidationswéarme von Cr und Zr. Weiterentwicklungspotential bietet beispielsweise eine
detailliertere Abbildung des Versagensprozesses und die Analyse sowie ggf. Weiterentwick-
lung des Oxidationsverhaltens oberhalb der eutektischen Temperatur bei Verfligbarkeit

entsprechender experimenteller Untersuchungen.
Schittbetten im unteren Plenum

Die AC2 Modellbasis ist im Rahmen dieses Vorhabens zur Abbildung von Schiittbetten im un-
teren Reaktorplenum durch das Modell DEMON erweitert worden. Mit den aktuell in AC2
vorhandenen schnellrechnenden LP-Modulen LHEAD und AIDA ist dies nicht bzw. nur in ein-
geschranktem Umfang moglich. Die Umwandlung der Schmelze in ein Schittbett wird durch
das Modell anhand eines vereinfachten Ansatzes abgebildet. Die Berechnung des entstehen-
den Schuittbettvolumens erfolgt dabei anhand einer Reduzierung des geometrischen
Volumens. Der Codeentwickler GRS arbeitet derzeit an Codeerweiterungen zur Abbildung von
Fragmentierungsphanomenen sowie zur Bertcksichtigung pordser Volumen in den ther-
mohydraulischen Modellen des Codemoduls ATHLET. Mit Fertigstellung der Arbeiten kbnnen
diese kunftig auch in dem vorliegenden Schuttbettmodell genutzt werden. Dartber hinaus
kann mit dem Modell der Warmeiibergang durch Konvektion, Warmeleitung sowie Strahlung
abgebildet werden. Im Rahmen eines Promotionsverfahrens ist das Modell zudem durch die
Berucksichtigung reibungsinduzierter Druckverluste in porosen Medien erweitert wor-
den [PES24].
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Weiterentwicklungspotential lasst sich in Bezug auf die Simulation thermohydraulischer Vor-
gange im unteren Plenum ableiten, welche derzeit nur vereinfacht von ATHLET abgebildet
werden kdnnen. Dazu wurde die Erweiterung der radialen Nodalisierung des Kernbereichs
anhand mehrerer Stromungspfade auf das untere Plenum diskutiert. Des Weiteren sind im
Rahmen des Forschungsvorhabens ,Modellierung Risikorelevanter Spatphasenphanomene in
Leichtwasserreaktoren (MORIS)“, welches unter dem Kennzeichen BMUV 1501683 geftrdert
wird, Arbeiten von PSS fir ein erneutes Aufschmelzen des Schiittbetts geplant. Dies ist rele-
vant fur Szenarien, in denen eine ausreichende Kihlung der entstandenen Partikel nicht
madglich ist. Darliber hinaus ist eine weiterfiihrende Validierung des entwickelten Modells ge-
plant. Die Entwicklung einer eigenstandigen Modellumgebung zur Abbildung von Schiittbetten

im unteren Reaktorplenum konnte erfolgreich abgeschlossen werden.
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