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Kurzfassung

Das vom BMWi geforderte Projekt RS1565 zur Weiterentwicklung des AC2 Thermohyd-
raulik-Moduls ATHLET zur Simulation komplexer, zweiphasiger Strémungsphanomene
hatte die Entwicklung und Ertlichtigung von Modellen und Methoden zum Ziel, um den
zahlreichen nationalen und internationalen Nutzern von ATHLET ein leistungsstarkes
und zuverlassiges Werkzeug fur die Durchfiihrung von Sicherheitsanalysen nach dem
aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik fiir bestehende und zukiinftige Reakto-

ren und kerntechnische Einrichtungen zur Verfigung zu stellen.

Im Zentrum des Vorhabens stand die Weiterentwicklung von ATHLET zur Analyse von
Leichtwasserreaktoren. Fir die detaillierte und realistische Simulation komplexer Stro-
mungsvorgange im Reaktorkern unter Storfallbedingungen wurde ein 3-Felder-Modell
entwickelt und implementiert. Auf3erdem wurden zahlreiche Teile der bestehenden
2-Fluid-Modellierung erweitert. Neben verbesserten Modellen zur Entrainmentberech-
nung wurde als zusatzliches Strémungsbild die Ringstromung aufgenommen und durch
entsprechende SchlieBungsgleichungen ergénzt. Zur Sicherheitsbewertung von For-
schungsreaktoren wurden die beiden Aspekte der Stromungsinstabilitédt und des DNB in
engen Kuihlkanalen naher betrachtet und neue Modelle zur Verdampfung wie auch zur

Bestimmung der kritischen Heizflachenbelastung bereitgestellt.

Darlber hinaus wurden zahlreiche neue Modelle implementiert, die den Einsatzbereich
von ATHLET erheblich erweitern. So werden zukinftige Programmversionen ein genau-
eres Wasser-Dampf-Stoffwertpaket enthalten und durch neue Schnittstellen zu externen
Stoffwertbibliotheken dem Anwender weitere Arbeitsmedien bieten. Dartber hinaus wur-
den mit CO und CO; zwei neue Gaskomponenten in ATHLET implementiert. Mit Blick
auf die Kopplung mit COCOSYS wurde die Schnittstelle an Strukturoberflachen mit War-
meiibergang erweitert. Auch andere externe Programme fir neue Einsatzbereiche von
ATHLET kdnnen hier gekoppelt werden. Fur die Anwendung von ATHLET fur flissigme-
tallgekihlte Reaktoren wurden weitere inharente Rickwirkungen auf die Neutronenkine-
tik, die fur diese Reaktordesigns charakteristisch sind, implementiert. Zur Simulation pas-
siver Sicherheitssysteme stehen neue Warmeilbergangskorrelationen fur die
Kondensation in vertikalen Warmetauscherrohren zur Verfigung. Auch wurde das Pro-
gramm dahingehend erweitert, von der Reynoldszahl abhéngige, nicht konstante Form-
verlustbeiwerte abzubilden, was u. a. fir die genauere Simulation von passiven Syste-

men von Bedeutung ist, da diese von nur geringen Kraften angetrieben werden.



Im Rahmen des Projekts wurde auch die Zusammenarbeit in internationalen Arbeits-
gruppen weiter intensiviert. Neben der Mitarbeit bei FONESYS hat sich die GRS inner-
halb verschiedener Arbeitsgruppen der OECD/NEA beteiligt. Hierzu zahlten SAPIUM,
3DSYSTH sowie der RBHT-Benchmark. Ein weiterer wichtiger Aspekt des abgelaufenen
Projekts betraf die enge Kooperation mit den Programmanwendern und den GRS-
externen Programmentwicklern, um deren Erfahrungen in die laufende und zukinftige
Programmentwicklung einflieBen zu lassen und allen Nutzern zuganglich zu machen.
Unter Nutzung aktueller Erkenntnisse aus der Programmvalidierung und -anwendung
erfolgte eine kontinuierliche Pflege sdmtlicher Programmkomponenten, um ATHLET fir
neue, sicherheitstechnische Fragestellungen zu ertlichtigen. Dies umfasste bspw. die
Simulation der kritischen Ausstromung, die Berechnung der Warmestrome und ihre Ver-
teilung auf die beiden Phasen bei Filmsieden und gleichzeitiger starker Dampfiberhit-
zung, die Modellierung der Wiederbenetzung und die Abbildung des Bortransports.

Ein weiteres Projektziel bestand in der standigen Erhéhung der Anwenderfreundlichkeit
des ATHLET-Programms mit besonderem Blick auf komplexe und detaillierte Anlagensi-
mulationen. Um den Benutzer bei der Erstellung der umfangreichen Eingabedaten bes-
ser zu unterstitzen, wurden neue Methoden zur einfacheren Spezifikation des Reaktor-
regelsystems, einer asymmetrischen Leistungsverteilung im Reaktorkern sowie von
Randbedingungen implementiert. Zur Anwenderunterstitzung wurden der ATHLET-
Distribution neue Beispieldatenséatze und Tutorials hinzugefligt sowie neue Werkzeuge
fur das Pre- und Postprocessing entwickelt. Darlber hinaus wurde eine neue, fir alle
Komponenten von AC2 einheitliche und plattformunabhangige grafische Benutzerober-

flache erstellt.

Die bestehenden Methoden zur Qualitatssicherung in der Programmentwicklung wurden
durch neue Werkzeuge und angepasste Entwicklungsprozesse ausgebaut und weiter an
aktuelle, internationale Standards angeglichen. Die Continuous Integration Umgebung
fur automatisierte Programmtests konnte durch zusatzliche Testdatensatze bestandig
erganzt und enger mit der Programmentwicklung verzahnt werden. Erweiterte und qua-
litatsgesicherte ATHLET-Programmversionen wurden als Bestandteil des AC2-
Programmpakets im Rahmen des vorliegenden Projekts freigegeben und zahlreichen

Anwendern zur Verfligung gestellt.



Abstract

The project RS1565, funded by the BMWi, on the “further development of the AC2 ther-
mohydraulic module ATHLET for simulating complex, two-phase flow phenomena”
aimed to develop and upgrade models and methods to support the numerous national
and international users of ATHLET with a powerful and accessible tool for carrying out
safety analyses according to the current state of science and technology for existing and

future reactors and nuclear facilities.

The focus of the project was put on the further development of ATHLET for the analysis
of light water reactors. A 3-field model was developed and implemented for the detailed
and realistic simulation of complex flow processes in the reactor core under accidental
conditions. In addition, numerous parts of the existing 2-fluid modeling have been ex-
tended. In addition to improved models for calculating entrainment, the annular flow was
implemented as an additional flow pattern and supplemented by the corresponding clo-
sure equations. For the safety assessment of research reactors, the two aspects of flow
instability and DNB in narrow cooling channels were examined more closely and new

models for evaporation and for determining the critical heat flux were provided.

In addition, numerous new physical models have been implemented, which significantly
expand the scope of application of ATHLET. Future program versions will contain a more
precise water-steam property package and offer additional working media through new
interfaces to external property libraries. In addition, two new gas components, CO and
COg, have been implemented in ATHLET. With a view to the coupling with COCOSYS,
the interface for structural surfaces with heat transfer has been expanded. Other external
programs, which could open up new areas of application for ATHLET, can also be linked
here. Regarding the simulation of liquid-metal-cooled reactors, further inherent thermal-
hydraulic feedbacks on the neutron kinetics were implemented, which are characteristic
for these reactor designs. New heat transfer correlations for condensation in vertical heat
exchanger tubes are available for the simulation passive safety systems. The program
was also expanded to capture non-constant, dependent on the Reynolds number form
loss coefficients, which e.g. is important for the more precise simulation of passive sys-

tems, since these are driven by only small forces.

Within the project, the cooperation in international working groups was further intensified.
In addition to the work within the FONESYS network, GRS has participated in various
working groups of the OECD/NEA. These included SAPIUM, 3DSYSTH and the RBHT



benchmark. Another important aspect of the completed project concerned the close co-
operation with the program users and the GRS external program developers. This en-
sures that their experiences are incorporated into the ongoing and future program devel-
opment and made accessible to all users. Using the latest findings from program
validation and application, all program components were continuously maintained to pre-
pare ATHLET for new, nuclear safety-related issues. This included, for example, the
simulation of the critical discharge through leaks, the calculation of the heat flows and
their distribution to the two phases in film boiling flow regime with simultaneous strong
steam overheating, the modeling of the rewetting process and the simulation of the boron

transport.

Another aspect of the project aimed at constantly increasing the user-friendliness of the
ATHLET program with a special focus on complex and detailed system simulations. In
order to better support the user in creating the comprehensive input data, new methods
for simpler specification of the reactor control system, of an asymmetric power distribu-
tion in the reactor core and of boundary conditions were implemented. New sample data
sets and tutorials were added to the ATHLET distribution for user support, and new tools
for pre- and post-processing were developed. In addition, a new, platform-independent

graphical user interface was created that is uniform for all AC2 components.

The existing methods for quality assurance in program development were expanded by
new tools and development processes were adapted in alignment with current interna-
tional standards. The continuous integration environment for automated, regular pro-
gram testing could be constantly supplemented with additional test data sets as well as
more closely linked to the program development. Extended and quality assured ATHLET
program versions were released as part of the AC2 program package and made available

to numerous users via the continuously maintained AC2 user area.
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1 Einleitung

Fir den Nachweis der Beherrschbarkeit von Transienten, Stor- und Unfallen in Kern-
kraftwerken dienen insbesondere Rechenprogramme, die nhach Stand von Wissenschaft
und Technik méglichst realistische, sog. Best-Estimate Ergebnisse liefern. Das Bundes-
ministerium fur Wirtschaft und Energie (BMWi) fordert die Entwicklung und Validierung
derartiger Programme im Rahmen der Reaktorsicherheitsforschung. Auf dieser Basis
entwickelt die GRS das Programmpaket AC? das die drei Simulationsprogramme
ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS sowie den interaktiven Analysesimulator ATLAS
beinhaltet /WIE 19/.

Das Systemrechenprogramm ATHLET (Analyse der THermohydraulik von LEcks und
Transienten) erlaubt hierbei die thermohydraulische Simulation der Kihlsysteme. Das
Modul ATHLET-CD (Core Degradation) stellt Modelle zur Spaltproduktfreisetzung sowie
zur Schadigung und Verlagerung des Reaktorkerns bereit. COCOSYS (COntainment
COde SYStem) dient der Untersuchung der Thermohydraulik und des Spaltproduktver-
haltens im Reaktorsicherheitsbehalter. Die Programme ATHLET und COCOSYS erlau-
ben die Simulation von betrieblichen Zustdnden und Storfallen in nukleartechnischen
Anlagen. Mittels ATHLET-CD erweitert sich das Anwendungsspektrum von AC2 auf Un-
falle.

AC2 bzw. einzelne Module von AC2 werden als deterministisches Analysewerkzeug so-
wohl im Inland als auch im Ausland von etwa 60 Organisationen fir Forschungsaktivita-
ten sowie gutachterliche Tatigkeiten zur Behdrdenunterstitzung in kerntechnischen Ge-
nehmigungs- und Aufsichtsverfahren eingesetzt. Wesentliche Zielsetzung des vor-
liegenden Projekts war die Weiterentwicklung des thermohydraulischen Systemrechen-
programms ATHLET entsprechend dem Fortschritt von Wissenschaft und Technik. Hier-
mit wird sowohl der GRS wie auch allen anderen nationalen und internationalen Pro-
grammanwendern die Mdoglichkeit gegeben, Sicherheitsanalysen fir ein breites
Spektrum nukleartechnischer Anlagen und postulierter Stér- und Unfélle durchzuftihren,
um auf dieser Basis Sicherheitsaussagen zuverlassig treffen und internationale Sicher-

heitsstandards weiterentwickeln zu kénnen.

11 Das Systemrechenprogramm ATHLET

Das thermohydraulische Systemrechenprogramm ATHLET /AUS 19/ besteht aus meh-

reren grundlegenden Modulen, die der Simulation aller beim Betrieb von Reaktoren



wichtigen Komponenten und auftretenden Phanomenen und Prozessen dienen
(Abb. 1.1). Hierzu zahlen

— das Thermofluiddynamikmodul (TFD) zur Simulation der ein- und zweiphasigen

Stréomungsvorgange,

— das Warmeleit- und Warmeubertragungsmodul (HECU) zur Beschreibung der

Warmeleitung in Strukturen sowie des Warmeulbergangs an das Fluid,

— das GCSM-Modul zur Abbildung des Regelsystems und

das Neutronenkinetikmodul zur Berechnung der nuklearen Leistungserzeugung.

Uber die Kopplungen zu den verschiedenen Komponenten von AC2 hinaus ist ATHLET
fir umfassende Multiphysik- und detaillierte Multiskalenanalysen mit unterschiedlichen,
sowohl von der GRS entwickelten als auch externen Rechenprogrammen gekoppelt. Zur
detaillierten Simulation fluiddynamischer Vorgange existieren Kopplungen zwischen
ATHLET und den CFD-Programmen ANSYS-CFD und OpenFOAM sowie dem Unterka-
nalprogramm COBRA-TF. Es existieren aufl3erdem Schnittstellen zu den GRS 3D-Neu-
tronenkinetik-Codes QUABOX/CUBBOX und TORT-TD. Zusatzlich sind Kopplungen zu
BIPR, DYN3D, KIKO3D und PARCS realisiert. Des Weiteren sind strukturmechanische
Programme wie TESPA-ROD mit ATHLET gekoppelt.

Ein weiterer, integraler Bestandteil des ATHLET-Programmpakets sind verschiedene
Softwarewerkzeuge des Pre- und Postprocessings, die den Anwender bei der Vorberei-

tung, Durchfiihrung und Auswertung eigener Analysen unterstitzen.
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Abb. 1.1  Module des Programms ATHLET und wichtige Kopplungsschnittstellen

1.2 Wissenschaftliche und Technische Arbeitsziele

Ubergeordnetes Ziel des vorliegenden Vorhabens ist es, den zahlreichen, im Umgang
mit ATHLET geschulten, Anwendern ein leistungsstarkes, zuverldssiges und anwen-
derfreundliches Werkzeug zur Verfigung zu stellen, das die Durchfihrung von Sicher-
heitsanalysen nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik fur beste-
hende Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen, fur zukinftige, fortschrittliche
Reaktoren der Generationen Il und IlI+, flr innovative Reaktorkonzepte der Generation
IV sowie fur SMR (Small Modular Reactors) erlaubt. Dieses Uibergeordnete Ziel gliedert
sich in die nachfolgend beschriebenen drei Teilziele (entsprechend den drei wissen-
schaftlich-technischen Arbeitspaketen des Projekts), die jeweils mit mehreren Einzelzie-

len unterlegt sind.

1.2.1 Ertiichtigung der ATHLET-Modelle zur detaillierten Simulation kom-
plexer, zweiphasiger Stromungsph&nomene im Kuhlsystem nuklear-
technischer Anlagen

Unter dem Teilziel Ertichtigung der ATHLET-Modelle zur detaillierten Simulation kom-
plexer, zweiphasiger Strémungsphanomene sind folgende Einzelziele zusammenge-

fasst;



Entwicklung eines Mehrfeldermodells: Die Entwicklungsarbeiten zielen insbeson-
dere auf die realistische Simulation komplexer Stromungsvorgange im Reaktorkern

unter Storfallbedingungen.

Verbesserte Modelle zur Simulation von Forschungsreaktoren: Die durchgefiihr-
ten Arbeiten hatten vor allem die verbesserte Simulation der thermohydraulischen
Instabilitdt und der kritischen Heizflachenbelastung fiir Forschungsreaktoren zum In-
halt.

Etablierung des 2-Fluid-Modells als Standardmodell der Thermohydraulik: Fur
eine genauere Beschreibung der thermohydraulischen Phanomene im Reaktorkuihl-
kreislauf wird die Modellierung insb. des 2-Fluid-Modells kontinuierlich verbessert.
Daruber hinaus stellt die sicherheitstechnische Bewertung fortschrittlicher und inno-
vativer Reaktorkonzepte mit passiven Sicherheitssystemen erhdhte Anforderungen

an den Detaillierungsgrad der thermohydraulischen Modellierung.

Ertichtigung der bestehenden thermohydraulischen Implementierung, speziell
der Modelle fir Zweiphasenstromungen, der Reynoldszahlabh&ngigkeit von Form-

verlusten sowie des Wéarmeulbergangs.

Etablierung von AC2 zur Simulation des Gesamtsystems: Die Arbeiten umfassen
eine erweiterte, anwenderfreundlichere Kopplung der AC2-Programme ATHLET und
COCOSYS sowie die Bereitstellung neuer Stoffwertpakete, die perspektivisch von

allen AC2-Programmen genutzt werden sollen.

Die zu dem Teilziel Ertlichtigung der ATHLET-Modelle zur detaillierten Simulation kom-

plexer, zweiphasiger Stromungsphanomene durchgefiihrten Arbeiten sind in Arbeitspa-

ket 2 von RS1565 zusammengefasst. Ergebnisse sind in den Kapiteln 2, 3, 1 und 5 do-

kumentiert.

1.2.2 Unterstitzung der Programmanwender und Verbesserung der Pro-

grammhandhabung

Unter diesem Teilziel sind folgende Einzelziele zusammengefasst:

Modellertiichtigung nach Anwenderrickmeldungen: Hier standen inshesondere
Verbesserungen der Punktkinetik fur flissigmetallgekiihlte Reaktoren sowie die Mo-

dernisierung des GCSM-Moduls im Vordergrund.



Verbesserung der Programmhandhabung und Ausbau der Uberwachung des

Programmablaufs

Unterstitzung der Programmanwendung und externen Programmentwicklung,

z. B. durch Ad-hoc-Entwicklungen, neue Samples und Tutorials

Pflege bestehender Softwarewerkzeuge und Entwicklung neuer Tools fur AC2,
hier insbesondere Werkzeuge zum Pre- und Postprocessing (AlG, Batchplot, AIED)

sowie eine neue Grafische Benutzeroberflache

Die zu dem Teilziel Unterstitzung der Programmanwender und Verbesserung der Pro-

grammhandhabung durchgefiihrten Arbeiten sind in Arbeitspaket 1 von RS1565 zusam-

mengefasst. Ergebnisse sind in Kapitel 6 sowie in 7.1 und 7.2 dokumentiert.

1.2.3 Qualitatssicherung, Releasemanagement und internationale Zusam-

menarbeit

Unter diesem Teilziel sind folgende Einzelziele zusammengefasst:

Qualitatssicherung der Programmentwicklung durch neue Standards und Ent-

wicklungsumgebungen, Releasemanagement sowie kontinuierliches Refactoring
Dokumentation der Programmentwicklung

Continuous Integration mit regelmaRiger Prifung der Implementierung mittels au-

tomatisierter Testrechnungen

Mitarbeit in internationalen Gremien und Arbeitsgruppen, hier der OECD sowie
FONESYS

Pflege der AC? User Area und Codetransfer

Die zu den Themen Qualitatssicherung, Releasemanagement und internationale Zu-

sammenarbeit durchgefiihrten Arbeiten sind in Arbeitspaket 3 von RS1565 zusammen-

gefasst. Ergebnisse sind in den Kapiteln 7 und 8 dokumentiert.






2 Entwicklung eines 3-Felder-Modells

Gegenwartig werden Zweiphasenstréomungen in Systemcodes Ublicherweise mit einem
2-Fluid-Modell mit phasenseparierten Erhaltungsgleichungen fir Masse, Impuls und
Energie simuliert /BES 17/. Das bedeutet, dass sechs Erhaltungsgleichungen zu Iésen
sind: Massen-, Impuls- und Energiebilanz fir die flissige Wasserphase sowie Massen-,
Impuls- und Energiebilanz fir die Dampfphase. Soweit der Zustand jeder der beiden
Phasen durch einen einzigen Satz an Lsungsvariablen hinreichend genau beschrieben
werden kann, ist dieser Ansatz zielfiihrend. Es gibt jedoch Strdomungssituationen, in de-
nen eine oder auch beide Phasen in verschiedene Anteile separieren, die sich ther-
mohydraulisch unterschiedlich verhalten. In einer Blasenstrémung konnen beispiels-
weise verschiedene GroRRenklassen von Dampfblasen vorliegen, die unterschiedliche
Krafte erfahren und sich daher unterschiedlich verhalten. Fir den Fall einer Ring-Trop-
fenstrémung besteht die flissige Phase aus einem kontinuierlichen Anteil an der Wand
und einem dispersen Anteil im Strdomungsinneren. Es ist anschaulich verstandlich, dass
sich beide Anteile tblicherweise im mechanischen Ungleichgewicht befinden, im Fall ei-
ner stark beheizten (oder gekiihlten) Wand liegt auch ein thermisches Ungleichgewicht
vor. Sollen derartige Stromungssituationen detailliert berechnet werden, ist ein Mehrfel-
dermodell erforderlich, bei dem die verschiedenen Anteile einer Phase als unterschied-
liche Felder mittels separierter Erhaltungsgleichungen beschrieben werden /BES 17/,
IVAL 11/.

Insbesondere mit Blick auf Fragestellungen der Reaktorsicherheit ist das komplexe Stro-
mungsbild der Ring-Tropfenstromung von besonderem Interesse. Dieses tritt bspw. in

folgenden Anwendungssituationen auf:

— Dryout: Beim Dryout kommt es zum Austrocknen des Flussigkeitsfilms entlang der
Brennstabhdllrohre. Dieser Vorgang wird begleitet von Entrainment und Wiederan-
lagern von Flussigkeitstropfen am Hullrohr.

— Fluten des Reaktorkerns und Wiederbenetzung der Brennstébe: In dieser Situ-
ation liegt die flissige Phase im Kern sowohl kontinuierlich als auch dispers vor.
Bei einer Quenchfrontbewegung von oben nach unten entsteht eine entgegenge-

setzte Stromung von FlUssigkeitsfilm und im Dampf mitgerissenen Tropfen.

— Normalbetrieb: Beim Normalbetrieb von Siedewasserreaktoren liegt im Reaktor-
kern die Flussigkeitsphase einerseits kontinuierlich und andererseits dispers als

Tropfen verschiedener Durchmesser vor.



— Passive Systeme: Die Strdomung in Heatpipes/Thermosiphons, welche zur Brenn-
elementlagerbeckenkiihlung eingesetzt werden sollen, kann die Form einer Ring-
Nebel-Stromung mit Gegenstromung der kontinuierlichen Wasserphase an der

Rohrwand und der mitgerissenen Wassertropfen im Rohrzentrum aufweisen.

Vor dem Hintergrund der genannten Anwendungssituationen war daher das Ziel dieses
Arbeitspunktes, ein Modell in ATHLET zu entwickeln, das eine realistische Simulation
dieser Stromungssituationen erlaubt. Ermdglicht wird dies durch ein 3-Felder-Modell,
das die kontinuierliche und die disperse Fliussigkeitsphase durch separate Bilanzglei-
chungen beschreibt. Auf Basis der im Rahmen des Projekts RS1538 durchgefihrten
Machbarkeitsstudie zur Implementierung eines 3-Felder-Modells in ATHLET /CRO 17/
wurden hierzu die im Folgenden beschriebenen Arbeiten durchgefuhrt. Wichtig zu er-
wahnen ist, dass die neu implementierten Schlielfungsgleichungen fir die vollstandig
disperse Flissigkeitsphase auch unabhéngig vom Vorhandensein eines Wasserfilms
genutzt werden kénnen, um eine Tropfenstrémung detailliert und genauer als mit einem

2-Fluid-Modell mdglich zu simulieren.

2.1 Bilanzgleichungen

Der vorliegende Abschnitt 2.1 enthalt mehrere Gleichungen. Prinzipiell sind alle wichti-
gen Formelzeichen im Text beschrieben oder aus dem Kontext heraus verstandlich. Um
Missverstandnissen vorzubeugen, ist in Tab. 2.1 und Tab. 2.2 eine Nomenklatur (deren

Gliltigkeitsbereich sich auf Abschnitt 2.1 begrenzt) abgedruckt.



Tab. 2.1 Formelzeichen in Abschnitt 2.1

Formelzeichen | Bedeutung Einheit
A Querschnittsflache m?2
c Warmekapazitat J/(kg*K)
E Zusammenfassung mehrerer Energie-Terme, | W
vgl. Gl. (2.12)
f’f Kraft pro Volumeneinheit N/m3
g Erdbeschleunigung m/s?
h spezifische Enthalpie J/kg
T Einheitsmatrix -
m Masse kg
m Massenstrom kag/s
p Druck Pa
q Warmestrom pro Volumeneinheit W/m3
R Zusammenfassung mehrerer Energie-Terme, | W
vgl. Gl. (2.13)
s Ortskoordinate in Richtung des Stromfadens | m
S S externe Quelle Energiequelle:
W/m3
Impulsquelle:
kg/(s?*m2)
t Zeit S
T Temperatur K
u,v,w kartesische Geschwindigkeitskomponenten m/s
v spezifisches Volumen m3/kg
v, v Geschwindigkeit m/s
%4 Volumen m3
x Massenanteil -
A kartesische Ortskoordinaten m
Z4,Z, Zusammenfassung mehrerer Terme in der
Druckgleichung, vgl. GIn. (2.29) und (2.30)
a Volumenanteil -
y Inklinationswinkel rad
o) Dichte kg/m3
Y Phasenwechselmassenstrom pro Volumen- kg/s/m3
einheit
v Phasenwechselmassenstrom ka/s




Tab. 2.2

Subskripte in Abschnitt 2.1

Subskript Bedeutung
cv in einem Kontrollvolumen
E Energie
fric Reibung
i Phase (Laufvariable)
i-k von Phase i nach Phase k gerichtet (beschreibt Phasenwechsel-
vorgange)
in einstrémende Junction
intf Zwischenphasenflache
I Impuls
k Phase
ki Phase k in der Nahe der Zwischenphasenflache
l Flussigkeitsphase (liquid)
m Mischungs-
n Anzahl aller simulierten Phasen
out ausstrémende Junction
p bei konstantem Druck
s Komponente in Richtung des Stromfadens
total total, Gemisch-
T bei konstanter Temperatur
v Dampfphase (vapor)
w-k von der Wand nach Phase k gerichtet
x Komponente in x-Richtung

Ausgehend von den phasenseparierten Erhaltungsgleichungen fur Masse, Energie und
Impuls fir die drei Phasen gasférmig, flissig-kontinuierlich und fliissig-dispers (das Trop-
fenfeld) wurden Bilanzgleichungen fir neun ATHLET-L&sungsvariablen hergeleitet
/CRO 20a/. Die Herleitungen sind analog zu denjenigen fur das 6-Gleichungs-Modell,
vgl. /LOY 90/ und /LER 98/. Die neun Losungsvariablen sind in Tab. 2.3 in ATHLET-

Notation eingetragen.

10




Tab. 2.3  Die neun Losungsvariablen fur das Dreifeldermodell in ATHLET-Notation

Losungs- | Massen- Temperatur | Geschwin- Druck
variable | anteil digkeit *
Phase Quer-
schnitts-
flache
gasformig XQM TV WVAJ -
flussig-dispers XD D WDAJ -
fIUs_sig-kontinu- _ TL WLAJ _
ierlich
alle - - - PRESS

Wie man sieht, ist der Massenanteil XL der fliissig-kontinuierlichen Phase keine L06-

sungsvariable, da er sich aus der algebraischen Beziehung

XQM + XD + XL = 1.0 (2.1)

ergibt. Der Druck PRESS wird fir alle drei Felder als gleich angenommen. Dies ist eine

in Systemcodes Ubliche Vereinfachung, gleichwohl insbesondere aufgrund der Oberfla-
chenspannung in stabilen Tropfen ein leicht erhdhter Druck gegentiber dem umgeben-

den Dampf vorliegt /AVD 16/.

Die urspriinglichen Erhaltungsgleichungen sind partielle Differentialgleichungen, wel-
che durch eine Ortsdiskretisierung mittels Finite-Volume-Verfahren auf versetztem Git-
ter zu gewohnlichen Differentialgleichungen vereinfacht werden. Die Lésungsvariablen
(= BilanzgroRRen) fur die Kontrollvolumen (Control Volumes = CVs) sind Massenanteile,
Temperaturen und der Druck. Die Losungsvariablen auf den zu den CVs versetzt an-
geordneten Leitungen (Junctions) sind die Bewegungsterme Geschwindigkeit * Quer-

schnittsflache.

In den folgenden Unterkapiteln sind die Herleitungen der Differentialgleichungen der CV-
Bilanzgrofien wie in /CRO 20a/ beschrieben. Das verwendete Subskript k bezeichnet
dabei eine der drei 0. g. Phasen, wéahrend n fur die Anzahl aller Phasen steht — beim

Dreifeldermodell ist also n = 3.
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211 Gleichung fur den Massenanteil einer Phase

Ausgehend von der Massenbilanz mit der Uberlegung, dass die lokale zeitliche Ande-
rung der Masse in einem Bilanzvolumen den Flissen Uber die Oberflache desselben
zuzlglich/abzuglich der ,produzierten“/,verlorenen* Masse aufgrund von Phasenwech-

selvorgangen entspricht:

n
omy, . .
W = Mg in — Mg out + Z(lpi—»k - ka—>i) (2-2)
i=1
folgt mit
my
X, = ——— 2.3
“ =1 My 23)

unter Bertcksichtigung der Quotientenregel fur das Differenzieren:

amy, am;
oxy, ot Ziza(my) —mye - Xizy (a_tl) (2.4)

ot Xizimy)?

Wie weiter oben bereits bemerkt wurde, wird diese Differentialgleichung nur fur die

Dampf- und die Tropfenphase gelost.

2.1.2 Gleichung fur die Temperatur einer Phase

Die Differentialgleichung der Temperatur wird aus der Energiegleichung hergeleitet.

Ausgehend von der in /AUS 19/ gewahlten Formulierung der Energieerhaltung kann
nach Addition beider Seiten der Gleichung mit p - da, /0t in integraler Schreibweise no-

tiert werden
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d Vi cv my O0p Ui
— h ' - . 2y h + £
atlm"<"‘+ 2 pe o T e\t

. Vi
— Mmy hk+7

wobei Rg;, die Terme auf der rechten Seite der Energiebilanz fir Phase k zusammen-

(2.5)

in

fasst (Hubarbeit, Warmestréme, etc.).

Es sei ausdricklich darauf hingewiesen, dass die gewéhlte Form der Energiegleichung,
also der Ausgangspunkt der folgenden Diskussion, auf der Annahme py, = pjn;s = p be-
ruht. Tatsachlich ist die Annahme nicht korrekt — aufgrund der Ungleichheit der verschie-
denen Druckterme ergibt sich eine ,Wasserspiegelkraft“ in der Impulsgleichung, vgl.
/CRO 20b/; auch in der Energiegleichung wirden bei deren Beriicksichtigung hydrosta-
tische Druckterme auftreten. Der Einfluss dieser Terme auf die Temperaturen der Pha-

sen wird aufgrund der genannten Annahme vernachlassigt.

Fur die Geschwindigkeiten vy, ist zu beachten, dass es sich um die Geschwindigkeiten
auf den jeweiligen Junctions vy |, und vy |, bzw. um die Geschwindigkeit im Kontroll-
volumen (v, ¢y in der lokalen Zeitableitung) handelt. v, .,, muss approximiert werden; die
verwendete Vorschrift hierzu wird weiter unten beschrieben. Analog hierzu (nur umge-
kehrt) verhélt es sich bei den Enthalpien: Zur Bestimmung der Enthalpien auf den Junc-
tions, hyli, und hy |,y Wird eine Upwind-Interpolation verwendet (in ATHLET ,.Donor-

Cell-Verfahren* genannt).
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Mit

0 v2
sl (e + 75

12
P kéCV
omy, k,cv ohy ( )
=—=.ln _k N 7
ot ( L L e R (2.6)
amk vl%,CV ahk
T (hk Ty )t M
6 Vi
+ my Uy cv ( at;CV)
folgt aus Gl. (2.5):
omy, Vl% cv dhy a(vk cv) my Op
—~.n , K NV Tk T8
at ( kT ) Mg T M Vieey T 54 P Ot
5 5 (2.7)
+ my (h’k + 7k> — My (h’k + 7k> ]REk
out in

Mit der totalen Ableitung der Enthalpie als Funktion der Zustandsgréf3en und Losungs-

variablen T, und p folgt fur die lokale Zeitableitung dh, /ot 1

ahk _ ahk aTk ahk ap

= : + : (2.8)
at  0dTy » at dp Th at
Mit der Definition der spezifischen Warmekapazitat bei konstantem Druck:
dhy
Cpk *= 30 2.9

1 Die Bezeichnung der totalen Ableitung der Enthalpie mit dh statt dh ist hier etwas unglticklich und dem
Umstand geschuldet, dass es um die lokale (nicht substantielle) Zeitableitung dh/dt geht.
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folgt aus Gl. (2.7) nach Einsetzen von Gin. (2.8) und (2.9):

aTk amk U]% cv ahk ap
— =R — —— | h, + ? — _ - —_
Mk = TR T ot ( KT )T g, o
d(v my 0
— My Vg ey (;t.:CV) + p_:a_zz (210)
. vi; . vi
+ my h’k + 7 — Mmy h’k + 7
in out
Und nach Division durch my.cp
L S S E S R o1
at Cp,k k Cp,k Pk ap Tx at '

Gl. (2.11) ist die Differentialgleichung fur die Temperatur einer Phase k. Der Ausdruck
E; bedeutet

(2.12)

Und der Ausdruck Ry, bezeichnet die rechte Seite der urspringlichen Energieerhal-

tungsgleichung:

n
Roe = [ dwored?+ ) ([ dindv = [ i av)

i=1
c 1
+ Z U Yisk (hi + Eﬁi : 171') dv (2.13)
i=1

1
_jlpk_)i <hk+ E‘,})kﬁk> dV]"‘ jSE’k dV
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Wie man sieht, sind im obigen Ausdruck fur Ry, verschiedene Terme nicht beriicksich-
tigt: Hubarbeit, Schlepparbeit, Dissipation, Beschleunigungsarbeit des virtuellen Mas-

senterms. Die Terme, welche in Gl. (2.13) berticksichtigt werden, sind:

e Wandwarmestrom

e Warmestréme durch die Phasengrenzflachen

e Strome von Enthalpie und kinetischer Energie aufgrund von Phasenwechsel
o Externe Energiequellen (z. B. Pumpen)

Arbeiten aufgrund von Druckkréaften, welche sowohl auf die CV-Oberflache als auch an

den Phasengrenzen wirken, sind tUber den Term dp/at in Gl. (2.11) berlcksichtigt.

Wie weiter oben vermerkt, muss die Geschwindigkeit im Kontrollvolumen, vy ¢, in
Gl. (2.12), interpoliert werden. In ATHLET wird hierzu der gesamte Massenstrom (= Ge-
mischmassenstrom) in einer Zone mit dem arithmetischen Mittel der ein- und ausstro-

menden Massen gleichgesetzt:

. mtotal,in + mtotal,out
Meotar,cv = Ptotal,cy * Veotalcv " Acv = > (2.14)

Aufgeldst nach der Geschwindigkeit ergibt sich:

1

2 protarcy * Acv

Vtotal,cv = (mtotal,in + mtotal,out) (2.15)

Unter der (meist vereinfachenden) Annahme, dass die Strémung in einem CV homogen
ist (d. h. es existiert kein Phasenschlupf, somit ist vy ¢y = Vioeqarcr), lasst sich die Mi-

schungsdichte schreiben als:

n

Ptotal,cv = Pm = Z a;p; (2.16)

i=1
Somit lautet der Ausdruck flr vy ¢y
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1 (mtotal,in mtotal,out) (2 17)

% = +
eV 2. Acy Pm Pm

In Gl. (2.12) wird auch die Zeitableitung von vy, o, benétigt. Da Ay zeitlich konstant ist,

mussen nur die Ausdriicke in den Klammern abgeleitet werden. FUr ;g in 9ilt:

0Myotali . dp
i (Thtotal,in> _ —taoza = Py — mmmz,ina—tm
N P Pin (2.18)
— i aThtotal,in . 7.ntottal,in apm
Pm ot P Jt

Wobei man den Subtrahenden in Gl. (2.18) (ohne mytq;i,) Mit der 0.g. Definition der

Mischungsdichte schreiben kann als:

10p, 1 @ i )10
pm 0t S ap, 0t\Ls P (249
i=

und nach Erweitern mit dem zeitlich konstanten Volumen V /V, V(t) = const.:

1 9 iv 12
?leal-pl- Jt = %ipi ) = ?=1ml' at 4

ml-) (2.20)
=1

Mit i = 1...n sind wie bisher die verschiedenen Phasen bezeichnet. m; ist also die

Masse der Phase i im Kontrollvolumen.

Einsetzen der rechten Seite von Gl. (2.20) in GI. (2.18) und analoges Vorgehen fir

a 7 otati,ou - .
2 (Potsbone) fitrt zu (vl Gl. (2.17)):
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ot  2-Acy Pm ot ot

. mtotal,in + mtotal,out Z ami
n

n
=1

avk,CV _ 1 <amtotal,in anltotal,out

(2.21)

Anmerkung: Die Gleichungen (2.17) und (2.21) werden zur Approximation von vy, cy
und dessen Ableitung in Gl. (2.12) benutzt. GemalR der obigen Herleitung muss die —
wie bereits gesagt, meist vereinfachende — Annahme einer homogenen Strdomung ge-
troffen werden. Evtl. bote sich fur zukiinftige ATHLET-Versionen eine Approximation von
vk, cy an, welche direkt die unterschiedlichen Phasengeschwindigkeiten berticksichtigt,
z. B.

'Uk,' +'Uk, t
Vpey = ———— (2.22)

Eine Vermutung dariber, aus welchem Grund die Gemischmassenstrome in die Appro-
ximation von vy ¢ einfliel3en, ist, dass es zu der Zeit, als die ATHLET-Version mit zwei
Energiegleichungen abgeleitet und implementiert wurde, nur einen Mischungsimpuls
und damit keine separat berechneten Phasengeschwindigkeiten gab. Der Beitrag der
kinetischen Energie zur Gesamtenergie ist bei Ublichen ATHLET-Anwendungen jedoch
vernachlassigbar, so dass die konkrete Wahl einer Interpolation der Phasengeschwin-
digkeiten voraussichtlich keinen nennenswerten Einfluss auf das Simulationsergebnis
haben wird. Dieser Aspekt wurde daher im Rahmen der Implementierung des 3-Felder-

Modells bisher nicht weiter untersucht.

2.1.3 Gleichung fur den Druck

Die Gleichung fur den Druck leitet sich von der Forderung ab, dass ein Bilanzvolumen

zeitlich konstant bleibt:

n
AR S
ot Lua ot

i=1

(2.23)
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Mit

v, d 9 (V, 9
_rk_ - = — |[= - — 2.24
ot ot (@cV) ot (V V) ot (micvie) (2.24)

— vy, ist hier das spezifische Volumen der Phase k — folgt:
n
av 0
== Zl = (myv) = 0 (2.25)
1=

Mit Anwendung der Kettenregel und Ausdriicken des totalen Differentials des spezifi-

schen Volumens als Funktion der Zustandsgrof3en und Lésungsvariablen T, und p folgt:

6Tl- avi
. —_— + —_—
Jt dp

ap (2.26)
)

_i 6m1+ avi
B K TR LA T

p

Einsetzen der Differentialgleichung fur die Phasentemperaturen T;, Gl. (2.11), fuhrt zu:
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i=1 i=1
avi 1 Ei 1 ( ahl ) ap
[ QU | —_ . — + —_— vi —_ — . —
0 ip Cp,i m; Cp,i ap T; ot
av; a'p}
apl. ot
Plr (2.27)
i ( ami n avi Ei )
= v_ — o —
= l ot aTl P Cp,i
n
n 6171 1 < ahl >+ Ovi
m B * — v — — —
L PloTl ) e Y Op I, op I,
d
9P _y
t

Mit dem Einsetzen der Differentialgleichung fiir die Phasentemperaturen wird auch die
Vereinfachung gleicher Phasendriicke (auch an der Zwischenphasenflache) p, =

Pinty = p In die Druckgleichung Gbernommen und somit der Einfluss der ,Wasserspie-

gelkraft* vernachlassigt.

Gleichung (2.27) aufgeldst nach dp/adt ergibt die DGL flr den Druck:

dp Zy
—_—= —— 2.28
ot 1, (2.28)
mit
n
1= vV, —— - - .
= t at aTl p Cp,i
und
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) i v, 1 dv ( oh; )] .30

2 = LU v —on| \ViT 5~ :
— ap T; Cp,i aTl p ap T

214 Gleichung fur die Geschwindigkeit einer Phase

Die Gleichung fir die Geschwindigkeit einer Phase k (multipliziert mit der Querschnitts-

flache) ergibt sich aus der Impulsgleichung:

0 (agprix)

T + V- (appr v @ V)

= Dines Vi + friciner + @eprd — V- (aipl) (2.31)

n
+ ffric,k + Z(lpi—ﬂcﬁ) - wkﬁiv—k)) + Sl,k
i=1

Der Operator ,®"“ bezeichnet das dyadische Produkt; 1 ist die Einheitsmatrix. Die Terme

auf der rechten Seite bedeuten:

*  pintsVa, = Druckkrafte an den Zwischenphasenflachen. Bei mehr als zwei Phasen
existieren mehrere Zwischenphasenflachen, so dass der Ausdruck fragwirdig er-
scheint. Es wird jedoch vereinfacht angenommen, dass p;,;y innerhalb eines Bilanz-
volumens fur alle Zwischenphasenflachen gleich grof3 ist, wodurch der gewéhlte
Ausdruck giltig ist.

o ffric,mtf -> volumetrische Scherkréfte an den Zwischenphasenflachen in N/m3
e a;prg ~> Gravitationskraft

o V- (aypl) - Druckkraft auf die Phase k an der Oberflache des Bilanzvolumens

. ffﬁc,k -> volumetrische Reibungskrafte innerhalb der Phase k in N/m?2 (enthalt so-

wohl molekulare als auch turbulente Viskositatseffekte). Dieser Term wird spater zer-

legt in:

e Scherkrafte aufgrund unterschiedlicher Geschwindigkeiten der Phase k in be-
nachbarten Junctions (&hnlich dem 2D/3D-Modell)
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o Wandreibungseffekte (wird im 2D/3D-Modell sowie im ,normalen* 1D-ATHLET
verwendet). Die makroskopische ,Wandreibung* lasst sich unter Verwendung der

No-Slip-Bedingung an der Wand auf Viskositatseffekte im Fluid zurtckfthren.

o Y. (Wisk? — YroiVe) > Impulsanderung aufgrund von Phasenwechselvorgangen

o §,,k - auRere Krafte

Weitere Kréfte (wie z. B. die virtuelle Massenkraft) werden in ATHLET vernachlassigt
und sind auch in Gl. (2.31) nicht enthalten. Die Water-Level-Force ist der Einfachheit
halber in der obigen Formulierung ebenfalls vernachlassigt worden. Sie ist jedoch in der

ATHLET-Implementierung enthalten, vgl. Abschnitt 5.

Unter der Annahme p;,,. = p lautet die eindimensionale Formulierung von GlI. (2.31):

0 (aypruy)

T + V- (apprurvi)

ap _
= —ag a + ffric,intf,x - OkPrg Sl‘l’l(]/) + ffric,k,x (2.32)

n
+ Z(Uh’—»kui — YPyoilk) + Sppx
=1

Die linke Seite der Gleichung kann umgeschrieben werden zu:

0 (agpriy)

T + V- (apprity Vi)

9 (apr) duy — (2.33)
= W + agpi B +u, V- (agprvr)

+ aepi Vi - Yy

Subtrahieren des Produkts aus der eindimensionalen Kontinuitatsgleichung fir Phase k

(vgl. Gleichung (2.2)) und der Geschwindigkeitskomponente u,, liefert:
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d(aypx) ouy — —
Uk + agpi B + w, V- (appr Vi) + appr vy - Vuy

d(a
— Uy [M +V- (akpkv_k))

ot
- Z(lpi—ﬂc - l/’k—n')] (2.34)
i=1
ou

k —
= QP T ePrVic: Vuy

+uk

zn:(ll’i—ﬂc — Pri)
i=1

Erweitern des Terms mit der Zeitableitung in GI. (2.34) mit der Querschnittsflache der

Junction, A, wobei diese zeitlich konstant ist (0A/dt = 0), liefert:

auk
ox
u n
aypy 9 (ugA) f Ouy
y 5 + agpr | Vk |- e + uy Z(lpi—ﬂc_wkaa
t Wi Y i=1
auk
0z
apx 0(uA) (2.35)
A ot

auk auk auk
+ APk <uka+ 'URW-}'W](%)

i(lpi—ﬂc - I/Jk—n')]

+uk

Die Terme vy, - du/dy und wy, - du,/0dz sind genau die in /SCH 11/ beschriebenen ,ge-
mischten Momentum-Flux-Beitrage"; sie sind im Folgenden der Einfachheit halber ver-
nachlassigt. Ersetzt man die linke Seite von Gl. (2.32) mit der so vereinfachten rechten

Seite von Gl. (2.35) und dividiert durch a;, so erhalt man:
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Pk d(u,A) ouy

k

A ac TP
ap ffric,intf,x . ffric,k,x
R el 0 -sin(y) + o
1 [& (2.36)
+— Z(#’i—ﬂcui — Ppoilk)
A | 4
Li=1
- ¢
Uy Lk,
- Z(¢i—>k — Yo |+ =
L i=1

Diese Gleichung entspricht den in /AUS 19/, Kapitel 2.3.2 — ,Momentum Balances*, be-
schriebenen Gleichungen fir vapor und liquid. Unter der Annahme, dass sich der Volu-

menstrom einer Phase k entlang einer Junction nicht andert

4 o ¥ )
(s) (s)

pr 0(ugA) O(uxd) | pr
f— t f7$ (2.37)

kann man Gl. (2.36) tUber die L&nge einer Junction integrieren, so dass aus der partiellen
DGL eine gewohnliche wird. Auflésen nach d(u,A)/dt liefert schlielich die Losungs-

gleichungen fur WLAJ, WAJ und WDAJ:
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d(u,A) 1 j ouy p J‘ op p

= - PrxUx —— aAs — -— as
ot Pk ds

fo7ds| & (s)

+ fff—ric’intf’s ds— g fpk-sin(y) ds
2%
() (s)

ffric,k,s

+ ds

(s)

n
"2,
i=1

(2.38)

flplak ldS— fl/)kal k dS
& - & -

fl/)i—ﬂcuk ds — flpk_n'uk ds
K

a a
=\ )

S
+ f Lks ds
124%

()

I
NgE

Bemerkung: Hierbei wird das eindimensionale Integral von kartesischen Koordinaten (x)
in ein Wegintegral entlang der Strecke s umformuliert. s entspricht in dem 1D-Rechen-
programm ATHLET bspw. einem Stlck einer Rohrleitung. Sollte s nicht geradlinig sein
(z. B. ein Krimmer), treten zuséatzliche Beschleunigungsbeitrage auf, die fir eine Um-
lenkung der Strémung sorgen. Die hierbei entstehenden Strémungsverluste werden in
ATHLET durch Formverluste (Quellterm auf der rechten Seite von (2.38)) mittels Anwen-

dereingaben im Eingabedatensatz modelliert.

25



Nach kleineren Umformungen:

d(urA) 1 1 j ou? J‘ op p
= —= | pr—=—ds— | —ds
ot Pk 2 P ds
Jo'7 ds (s) (s)

+ fff—ric’intf’s ds— g fpk-sin(y) ds
2%
() (s)

ffric,k,s
A

_|_
(s)

n
_I_Z fl/)i—ﬂcui ds — fllli—ﬂcuk ds
Xk Ak

=1 \(s) ()

S
+ f ;k’s ds
& -

ds (2.39)

Gl. (2.39) in Pseudo-ATHLET-Variablen fir die Phase k geschrieben:

1
DWKA] = ————(DPMFK] + DPZON + DPIFK] + DPDZ
/ AlHROK( J J J (2.40)

+ DPFRK] + DPEVK] + DPPUK)

Die einzelnen Terme in Gl. (2.40) bedeuten:

DWKAJ: Zeitableitung von Geschwindigkeit * Querschnittsflache
¢ A1HROK: Tragheitsterm

e DPMFKJ: Momentum-Flux-Term

e DPZON: Integrierter Druckgradient Uber die Junction

e DPIFKJ: Zwischenphasenreibung

e DPDZJ: Hydrostatischer Druckterm

e DPFRKJ: Wandreibung
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e DPEVKJ: Impulsanderung aufgrund von Phasenwechselvorgdngen (Verdampfung,

Kondensation, Tropfenmitriss, Tropfenablagerung)

e DPPUK: Druckerhéhung durch Pumpe

Wahrend die meisten der 0.g. Terme fur ein Mehrfeldermodell analog zu denjenigen des
2-Felder-Modells (= 6-Gleichungs-Modells) gebildet werden kdnnen, missen die Formu-
lierungen fiir die Wandreibung und die Zwischenphasenreibung sowie die Terme, wel-
che den Einfluss von Phasenwechselvorgdngen beschreiben, fur das Dreifeldermodell
erweitert werden. Die im Rahmen des Vorhabens hierfiir neu implementierten Schlie-

Bungsgleichungen sind im folgenden Abschnitt beschrieben.

2.2 SchlieBungsgleichungen

In Rahmen der Entwicklung des 3-Felder-Modells wurde das physikalische Modell in
ATHLET um SchlieBungsgleichungen fir das Tropfenfeld und ein gleichzeitig vorliegen-
des kontinuierliches Flissigkeitsfeld erweitert. Die SchlieBungsgleichungen basieren so-
weit moglich auf den SchlieBungsgleichungen des 2-Fluid-Modells, um einerseits die fir
das 2-Fluid-Modell bereits vorhandene Validierung zu nutzen und andererseits einen
stetigen Ubergang bei Entstehen bzw. Verschwinden der Tropfenphase sicherzustellen.
Die Schliel3ungsgleichungen fir die Massenbilanz wurden der Literatur entnommen. Die
SchlieBungsgleichungen flur die Energie- und Impulsbilanzen wurden tberwiegend auf

der Basis von bestehenden ATHLET-Modellen der 2-Fluid-Version entwickelt.

221 Wassermitriss und Tropfendeposition

Auf der Basis der durchgefiihrten Literaturrecherche wurden SchlieBungsgleichungen
fur die Massenbilanzen der beiden flissigen Felder ausgewéhlt. Die implementierten
Korrelationen fir Wassermitriss und Tropfendeposition wurden in Harwell in Rahmen der
Erstellung eines Programms fir die Simulation von Ring-Tropfen-Strémung entwickelt
/HEW 90/.

Die Tropfendeposition S; wird dargestellt als
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mit k¢ dem Depositionsmassentransfer-Koeffizienten (m/s) und C der mittleren Tropfen-

konzentration in der Gasphase (kg/m3)

C = (ag-p)/(ag+ay)=(az-p)/(1—a) (2.42)

Der Depositionsmassentransfer-Koeffizient ist definiert als

{ C
0,18 fir —<0,3
k. = Py " Dp 0'5_ Py
= () = s o (2.43)
0,083 - <—> fir —<0,3
Pv Pv

mit o als der Oberflachenspannung. Die Korrelation fir die Wassermitrissrate ist eine
Funktion der kritischen Reynolds-Zahl fir den Beginn des Wassermitrisses (Onset of

Entrainment):

Se =575-107%"a, - p, " w, - (Re; — Repp)? - (n?,/Dy) " 0
(2.44)
2)0,316

- (o1/ Py

mit Regy = exp (5,8504 +0,4249 (1) (%)05)

m

wobei n die dynamische Viskositét (kg/m/s) und Re; die Reynolds-Zahl fir den Wasser-

film ist.

Die Korrelationen fur Deposition und Entrainment sind fir Wasser-Dampf und Wasser-
Luft-Stréomungen bei verschiedenen Dricken und Geschwindigkeiten validiert worden.
Die Korrelation fir Deposition wurde in einem weiten Druckbereich zwischen 1,4 bar und
179 bar gepruft /[HEW 90/, /LAN 10/. Beide Korrelationen wurden nach Angaben der Ent-
wickler fir Rohrgeometrie entwickelt, sind aber auch fir Bindel- und Annulus-Geometrie

gultig, vorausgesetzt der hydraulische Durchmesser ist korrekt definiert.
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222 Verdampfung

Zur Simulation der Verdampfung wird die aus dem 2-Fluid-Modell stammende Verdamp-
fungsrate als Basis genommen und im Bereich der Ring-Tropfen-Stromung auf die dis-
perse und die kontinuierliche Phase (Liquid-Film) verteilt. In dem Verdampfungsmodell
der 2-Fluid-Version wird die Verdampfungsrate als Summe der Verdampfung von Blasen
und Tropfen berechnet. Die Verdampfungsrate aus Tropfen bildet hierbei die gesamte
Verdampfung bei hohen Dampfvolumengehalten. In dem Verdampfungsmodell fir die

3-Felder-Version wird nun die Verdampfungsrate der Tropfen zwischen Wasserfilm und

mq

Tropfenfeld aufgeteilt, als Funktion des Tropfenanteils E; = —
atms

Gemal /AUS 19/ ist somit die Verdampfungsrate fur die Tropfen

2 0,5
Tevaa =h—'ATa'(6'PU'Cp,y'k1;'Ud-nd-a-Ed)

v

und fir den Film

2 0,5
Fe”a'f=h_'ATf'(6'py'cp,v'kv'Ud'nd'a'(1—Ed))

v

wobei U, die Tropfenrelativgeschwindigkeit, n; die Tropfendichte (1/m3), AT, =
Td - Tsat Und ATf = Tf - Tsat |St

2.2.3 Kondensation

Aus dem Kondensationsmodells des 2-Fluid-Modells /AUS 19/, das stromungsformba-
siert ist, konnte die Kondensationsrate fiir die disperse Stromung (Tropfen) separiert und
als Kondensationsrate fir das Tropfenfeld des 3-Felder-Modells genutzt werden:
Leon = 1-‘con,d + 1-‘con,f
mit
Teona = (htcq " Agq - ATy) /Iy

Fcon,f = (hth : Ai,f : ATf)/hlv
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fur die Kondensation an den Wassertropfen bzw. an der kontinuierlichen Wasserphase
(Film). A; bezeichnet die Zwischenphasenflache. Die Warmeubergangskoeffizienten fur

Direktkondensation an Tropfen und Dampf berechnen sich zu:

Sd)O'ZS

0,5
htc,; = const- (A, p, - cC ' (
d (- p,-cp) v

Vi

htcy = const - (A P Cp,l)o'5 . (
mit A, dem Warmeleitkoeffizient von Wasser, v; der Wasserviskositat und ¢ der Dissipa-
tionsrate der kinetischen Energie (m2/s?) fur die Tropfen bzw. den Film. Die Dissipations-
raten und die Zwischenphasenflachen werden unter Bericksichtigung der Charakteristik

der vorliegenden Strémungsform berechnet /SKO 20a/.

224 Zwischenphasenreibung

Die Zwischenphasenreibung zwischen den Feldern des 3-Felder-Modells wurde aus den
Korrelationen fur das 2-Fluid-Modell abgeleitet. Da in dem 2-Fluid-Modell die Zwischen-
phasenreibung fur die Liquidphase in Form von Tropfen bereits separat berticksichtigt
wird /AUS 19/, wurde diese Korrelation fur den Zwischenphasenreibungskoeffizienten
C; aisp des dispers vorliegenden Tropfenfeldes bernommen. Fir hohe Dampfvolumen-
gehalte wird angenommen, dass die neben der Tropfenphase vorhandene kontinuierli-
che Flussigkeitsphase als Film vorliegt. Fir die Zwischenphasenreibung bei Filmstro-
mung wurde hierflr eine Korrelation nach /LIL 88/ implementiert, die, wie zahlreiche

andere Korrelationen aus der Literatur, auf der Korrelation nach Wallis /WAL 69/ basiert:
Pv
Ciann = 0'01(1 +0,75(1 — a))D—
h

Mit dem Verteilungsparameter E,,, wird fur die Wasserphase ein Ubergang vom Zwi-
schenphasenreibungskoeffizienten des 2-Fluid-Modells C; f,,4 hin zum Zwischenpha-

senreibungskoeffizienten der Ringstromung C; 4,,, VOrgenommen:

Ci,non—disp = Ci,flood(1 - Ean) + Ci,annEan
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Der Verteilungsparameter fir den Ringstrémungsbereich E,, ist hierbei wie folgt defi-

niert:
e E,,=00flra<o08
e E;,,=(085—a)-20fir0,8<a<0,85

e E,,=10fir085<a<1,0

2.25 Wandreibung

Im ATHLET wird die gesamte Wandreibung fur ein zweiphasiges Gemisch mittels eines
Zweiphasenmultiplikators berechnet /AUS 19/. Die fir das 2-Fluid-Modell notwendige
Verteilung der Wandreibung auf die beiden Phasen Wasser (Apg ;) und Dampf (Apgy)
erfolgt entsprechend den volumetrischen Phasengehalten. Dies ist flr die meisten Stro-
mungsbilder eine gute Naherung (siehe auch Kapitel 4.1). Fur das 3-Felder-Modell muss
die gesamte Wandreibung nun auf drei Felder verteilt werden. Fir den Bereich der
Ringstromung, die fir h6here Dampfvolumengehalte a > 0,75 auftritt, wird die Wandrei-
bung dem kontinuierlichen Wasseranteil (Film) zugeordnet. Fir die Aufteilung der Wand-
reibung zwischen den Phasen wird ein Verteilungsparameter E,,, (hon-annular) verwen-

det. Der Verteilungsparameter ist wie folgt definiert:
o F,, =10flra<0,75

o E,, =(085—a)-10fir0,75 < a < 0,85

e E,, =00fir0,85<a<095

e E,, =(a—095)-20 fir0.95< a

Die Wandreibung wird den verschiedenen Feldern folgendermal3en zugeordnet. Fir die
Dampfphase ist

AplF’V = ApF,V ' Ena
und fir die kontinuierliche Wasserphase

Ap’F,L = ApF,L(l - Ena ' Ed) + ApF,V ' (1 — Ena )
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und fur das Tropfenfeld
Ap’F’d =Appp - Eng - Eq

Damit wirkt flr den Bereich der Ringstromung die gesamte Wandreibung auf das konti-

nuierliche Flussigkeitsfeld (Film).

2.3 Integration in ATHLET

231 Modellaktivierung durch den Benutzer

Die Entwicklungsarbeiten zum Dreifeldermodell fanden bisher in einem eigenen Entwick-
lungszweig unter Git — d. h. nicht in der Hauptentwicklungslinie — statt. Bei Verwendung
des entsprechenden Executables kann der Benutzer das Modell iber den Eingabepara-

meter 1ARTO = 3 fir ausgewdhlte thermofluiddynamische Objekte (TFOs) aktivieren.

Neben den dynamisch simulierten TFOs existieren in ATHLET Objekte zur Festlegung
der thermohydraulischen Randbedingungen: Fills zur Vorgabe einer Massen- und Ent-
halpiestrom-Randbedingung sowie Time-Dependent-Volumes (TDVSs) zur Vorgabe einer
Druck- bzw. Enthalpie-Randbedingung. Die Komponente ,Fill* wurde so erweitert, dass
sie Tropfen sowohl in das thermofluiddynamische System einspeisen als auch aus die-
sem abziehen kann. Fir den Fall des Einspeisens kann der Benutzer durch entspre-
chende Vorgaben einen reinen Tropfenmassenstrom Uber das Fill in das System trans-
portieren; beim Abziehen von Fluid aus dem System Uber ein Fill setzt sich der
abtransportierte Massenstrom hingegen aus einem Gemisch aus Tropfen, Dampf und
kontinuierlicher fliissiger Phase zusammen — abhangig von der Gemischzusammenset-
zung an der Abzugsstelle. Eine Erweiterung der TDVs, so dass diese ein Tropfen/Dampf-

Gemisch enthalten kénnen, ist zuklinftig geplant.

2.3.2 Das Dreifeldermodell in der Startrechnung

Wie das 5- und 6-Gleichungs-Modell ist auch das Dreifeldermodell wéhrend der
ATHLET-Startrechnung nicht aktiv, da die Startrechnung auf Grundlage des 4-Glei-
chungs-Modells ausgefihrt wird. Zu Beginn der transienten Rechnung werden die L6-
sungsvariablen WVAJ und WLAJ wie in /LER 98/ beschrieben initialisiert. Die Lésungs-
variablen der Tropfenphase werden sodann mit den Lo&sungsvariablen der

kontinuierlichen flissigen Phase gleich- oder zu Null gesetzt:
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WDAJ = WLAJ

TD = TL (2.45)
XD = 0.0
2.3.3 Tropfenfeld und Zeitintegration (FEBE)

Die Bilanzgleichungen des Tropfenfeldes werden bei der numerischen Berechnung der

Jacobimatrix und somit bei der impliziten Zeitintegration vollstandig bericksichtigt.

234 Nicht vorhandene Tropfenphase in der transienten Rechnung

Wenn wahrend der transienten Rechnung in einem mit IARTO = 3 deklarierten TFO
keine Tropfenphase vorhanden ist — z. B. weil eine eher ,ruhige* Dampf-/Wasserstro-
mung vorliegt —, betragt XD selbstverstandlich Null und TD und WDAJ werden, wie bei der
Initialisierung nach der Startrechnung, mit den entsprechenden Werten der kontinuierli-
chen flissigen Phase belegt. Fir die Zeitintegration mit FEBE werden die Differential-
gleichungen des Tropfenfeldes bislang nicht dynamisch (de-)aktiviert, wie es gegenwar-
tig z. B. fir das Dampffeld beim Ubergang von ein- auf zweiphasige Strémung realisiert

ist.

2.35 Kopplung von Zwei- und Dreifelderrechengebieten

Da der Einsatz des Dreifeldermodells in einer Simulation aufgrund der zusétzlichen Er-
haltungsgleichungen mit zusatzlichem numerischem Aufwand verbunden ist, empfiehlt
es sich, das Modell nur dort zu aktivieren, wo ein Mehrwert zu erwarten ist — also in
Gebieten mit ausgepragter Tropfenstromung. Wenn man das Dreifeldermodell beispiels-
weise in einer Simulation zum Fluten des Reaktorkerns mit Wiederbenetzung der Brenn-
stabe einsetzen mochte, ist es sinnvoll, das Modell nur im Kern zu aktivieren und die
Ubrigen Kreislaufkomponenten (kalter und heier Strang, Dampferzeuger-U-Rohre etc.)
mit dem 5- bzw. 6-Gleichungs-Modell zu rechnen. Hierdurch entstehen Schnittstellen
zwischen dem Dreifelder-Rechengebiet und dem Rechengebiet fiir das 5- bzw. 6-Glei-
chungs-Modell. In der gegenwartigen Implementierung ist eine Schnittstelle zwischen
Dreifeldermodell und 6-Gleichungs-Modell realisiert, nicht jedoch zwischen Dreifelder-

modell und 5-Gleichungs-Modell.
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Die Kopplung von Dreifelder- und 6-Gleichungsrechengebiet geschieht tiber eine Drei-
felder-Junction zwischen 6-Gleichungs- und einem Dreifelder-Kontrollvolumen. Wenn
zwei Pipe-Objekte aus den verschiedenen Rechengebieten miteinander verkettet wer-
den, verwendet ATHLET automatisch immer die Dreifelder-Junction an der Schnittstelle,
vgl. Abb. 2.1. Die an der Kopplungsstelle moglicherweise ebenfalls vorhandene 6-Glei-

chungs-Junction wird fur die Zeitintegration automatisch abgeschaltet.

6-Gleichungsmodell Dreifeldermodell

6-Gleichungsmodell Dreifeldermodell

>

>

>

>
__x___

Kopplungs-Junction ist
Dreifelder-Junction

Abb. 2.1  Kopplung eines 6-Gleichungs-Pipes mit einem Dreifelder-Pipe.
Oben: Vor der Kopplung; Unten: Nach der Kopplung. Die Kopplungs-Junc-

tion zwischen beiden Rechengebieten ist die Dreifelder-Junction.

Im Falle einer vom Dreifelder- in das 6-Gleichungsrechengebiet gerichteten Strémung
werden jeweils die Massen-, Impuls- und Energiestrome der beiden flissigen Phasen
(Tropfen und flussig kontinuierlich) addiert, so dass kein Fehler in den ErhaltungsgréRen
entsteht. Weitere das Fluid charakterisierende GroRRen, wie z. B. die Temperatur oder

die Geschwindigkeit, werden aus den Erhaltungsgrof3en abgeleitet.

Im Fall einer Strdbmung vom 6-Gleichungs- in das Dreifelderrechengebiet wird die ver-
einfachende Annahme getroffen, dass die Kopplungs-Junction ausschlieBlich Dampf
und kontinuierliche Fllssigkeit, aber keine Tropfen, transportiert. D. h. Masse, Energie
und Impuls der fliissigen Phase (6-Gl.-Modell) werden komplett der kontinuierlichen flis-
sigen Phase (Dreifeldermodell) zugeschlagen. Dieses Verfahren wird derzeit auch dann
angewendet, wenn ATHLET im gekoppelten 6-Gleichungs-Kontrollvolumen mittels al-

gebraischer Korrelationen Tropfenmitriss (sog. Entrainment) berechnet.
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In den durchgefiihrten Simulationen lief die Kopplung von Zwei- und Dreifelderrechen-
gebieten stabil. Als Modellverbesserung ist fuir das Nachfolgevorhaben geplant, die mit
dem 6-Gleichungs-Modell algebraisch berechnete Entrainmentrate beim Massen-, Ener-
gie- und Impulstransport in das Dreifelder-Rechengebiet zu berlcksichtigen. Ein alter-
nativer Ansatz, die Kopplungsschnittstelle Gber eine 6-Gleichungs-Junction zu realisie-

ren und die Entrainmentrate zu berticksichtigen, ist in /SKO 20b/ beschrieben.

2.4 Verifikation und Validierung

Die Modellerweiterungen wurden bisher anhand weniger Test- und Validierungsrech-
nungen Uberprift. Die Ergebnisse wurden mit experimentellen Daten sowie mit Rech-

nungen mit dem 6-Gleichungs-Modell verglichen.

24.1 Testrechnungen mit Koharenztest zur Berechnung der Jacobimatrix

In ATHLET wird ein implizites Zeitintegrationsverfahren mit numerischer Bestimmung
der Jacobimatrix verwendet. Die Strukturinformation der Jacobimatrix speist sich aus
dem Aufbau des Netzwerks aus Control Volumes und Junctions. Die Information, dass
diese bei aktiviertem Dreifeldermodell zuséatzliche Lésungsvariablen fur das Tropfenfeld
enthalten, muss fur die numerische Berechnung der Jacobimatrix entsprechend bereit-
gestellt werden. Um zu Uberprifen, ob die Strukturinformationen korrekt bereitgestellt
werden, wurden verschiedene Datensatze mit aktiviertem Koharenztest /STE 20/ simu-
liert. Hierdurch konnten fehlerhaft Gbertragenen Strukturinformationen aufgedeckt und
korrigiert werden. Im aktuellen Stand des Dreifeldermodells scheinen samtliche Struk-

turinformationen korrekt bereitgestellt zu werden.

Uber die vorgenannten Testrechnungen hinausgehend wurden zur Modellverifikation
verschiedene kleinere Datensétze simuliert, um die Funktionstiichtigkeit einzelner Mo-
dellteile zu testen, beispielsweise ein einfacher Datensatz mit Fill-Komponenten, um zu
Uberpriufen, ob das Fill je nach Benutzervorgabe Dampf, flissiges Wasser oder ein

Dampf-Tropfen-Gemisch einspeist.

24.2 Nachrechnungen von Entrainment-Experimenten an der Harwell-
LOTUS-Versuchsanlage

Die Validierung des 3-Felder-Modells anhand des Harwell-LOTUS-Experiments wurde

durchgefuhrt, um das 3-Felder-Modell bei Ringstromung im vertikalen Rohr zu
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untersuchen, insbesondere hinsichtlich der angewandten Korrelation zur Entrainment-

berechnung.

Die Harwell-LOTUS-Versuchsanlage fur Luft/Wasser Tests /HEW 87/ ist in Abb. 2.2
schematisch dargestellt. Abb. 2.2 zeigt ebenfalls die Nodalisierung der Anlage in der Si-
mulation. Das wassergeflillte, zylindrische Rohr der Lange 19,58 m wurde durch das
TFO CHANNEL mit 39 CV abgebildet. Das Branch PH-BOUND diente als Druckrandbe-
dingung am Auslass. Das TFO FILLG am unteren Ende diente zur Gaseinspeisung. Die

Anfangs- und Randbedingungen sind in Tab. 2.4 aufgefiihrt.

Tab. 2.5 zeigt den quantitativen Vergleich verschiedener Versuche bei unterschiedlichen
Gasmassenstromen und Strémungsregimen im vertikalen Rohr zwischen 2-Fluid- und
3-Felder-Modell sowie die experimentellen Daten. Die Stromungsregime umfassten die
Blasen-, Schwall-, Ubergangs-, und Ringstromung. Aus der Tabelle ist ersichtlich, dass
der berechnete Druckgradient bei Ringstrémung von dem 3-Felder-Modell leicht unter-

schatzt wird.

Abb. 2.4 bis Abb. 2.12 zeigen den Vergleich von Dampfgehalt und Massenstrom am
Auslass des Rohrs fur 3-Felder- und 2-Fluid-Modell. Die Diskrepanz tritt hauptséchlich
im Fall der Ringstromung auf. In anderen Stromungsregimen stimmen die Ergebnisse
gut Uberein, was auf eine korrekte Implementierung des 3-Felder-Modells hinweist. In
der Blasen-, Schwall-, Ubergangsstromungen dauerte es ungefahr 20 Sekunden, bis der
stationére Zustand erreicht war. Danach wurden alle Parameter konstant. Mit dem Mas-
sendurchsatz 0,0686 kg/s befindet sich die Stromung in dem Ubergangsbereich zur
Ringstromung. Mit zunehmender Gaseinlassrate trat in der Stromung ein leicht oszillie-
render Zustand auf (Abb. 2.9 und Abb. 2.11). Zusatzlich waren die Dampfgehalte fir die
beiden Ringstromungsfalle fir das 3-Felder-Modell etwas groRRer als die in der 2-Fluid-

Modell-Berechnung.
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Abb. 2.2 Schematische Darstellung der Harwell-LOTUS-Versuchsanlage /HEW 87/

und die Nodalisierung des Simulationsgebiets

Tab. 2.4  Anfangs- und Randbedingungen sowie Stoffeigenschaften

Flissigkeitsmassenstromdichte (kg/m2s) 297,1
Druck (kPa) 239
Flussigkeitsdichte (kg/m?) 998,5
Gasdichte (kg/m3) 2,9
Flissigkeitsviskositét (Ns/m?2) 0,001
Gasviskositét (Ns/m?) 0,000018
Oberflachenspannung (N/m) 0,0726
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Tab. 2.5  Vergleich verschiedener Versuche mit unterschiedlichen Stréomungsregi-

men
Stromungsregime bzw. Druckverlust (Pa/m)
Gasmas- Dampfvolumengehalt (-)
senstrom : -
(kg/s) Bxperi- | s reid | 2-Fluid | EXPeM" | aFeld | 2-Fluid
ment ment
0,00234 Blasen 0,34 0,34 9489,0 | 54557 | 5155,9
0,0053 Schwall 0,49 0,49 3388,0 | 3920,2 | 3709,1
0,0137 Uber- 0,64 0,63 2754,0 | 2837,1 | 2932,0
gang
0,0686 Ring 0,99 0,98 44850 | 1005,6 | 2327,2
0,114 Ring 0,99 0,99 4972,0 | 2352,1 | 4742,6
0.4
0.3
.
A
@
D (2 ——— 3FeldFall
e ————  2-Fluid Fall
L]
O

5
=N

0.0 r\J

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Zeit (s)

Abb. 2.3 Dampfgehalt am Auslass bei Blasenstromung mit einer Gaseinlassrate von
0,00234 kg/s
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Abb. 2.7 Dampfgehalt am Auslass bei Ubergangsstromung mit einer Gaseinlassrate
von 0,0137 kg/s
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Abb. 2.9 Dampfgehalt am Auslass bei Ringstrémung mit einer Gaseinlassrate von
0,0686 kg/s
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Abb. 2.10 Massenstrom am Auslass bei Ringstromung mit einer Gaseinlassrate von
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Abb. 2.11 Dampfgehalt am Auslass bei Ringstrémung mit einer Gaseinlassrate von
0,0114 kg/s
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Abb. 2.12 Massenstrom am Auslass bei Ringstromung mit einer Gaseinlassrate von
0,0114 kg/s

Als weiterer Parameter wurde der Entrainmentanteil, also der Massenanteil der Tropfen
an der gesamten Wasserphase, untersucht. Hierbei ist zu beachten, dass der Entrain-
mentanteil im 2-Fluid-Modell eine LeitungsgrofRe und im 3-Felder-Modell eine Kontroll-
volumenvariable ist. Daher wurden die 3-Felder-Modell-Ergebnisse in Leitungsgrofen
durch geeignete Mittelung tber die beiden benachbarten CV umgerechnet. Abb. 2.13
und Abb. 2.14 zeigen fir zwei Versuche den Entrainmentanteil am Auslass. Es ist er-
sichtlich, dass die Werte der 3-Felderberechnung groR3er als die Ergebnisse des Experi-
ments und des 2-Fluid-Modells sind, gleichwohl auch das 2-Fluid-Modell den Entrain-
mentanteil fir den kleineren Gasmassenstrom etwas Uberschatzt. Eine endgiltige
Bewertung der Ergebnisse flr das Entrainment ist an dieser Stelle jedoch schwierig, da
keine experimentellen Vergleichsdaten flr den Dampfvolumengehalt vorliegen. Beide
ATHLET-Modelle, 2-Fluid- und 3-Felder-Modell, berechnen hohe Dampfvolumengehalte
von 0,98 bis 0,99. Da im Experiment von einer Ringstromung berichtet wird (mit signifi-
kantem Entrainment, Abb. 2.14), erscheinen die berechneten Werte fur den Dampfvolu-
mengehalt als sehr hoch. Damit verliert auch der Vergleich der Entrainmentraten an Aus-
sagekraft. Weitere Experimente mit zusatzlichen Messwerten missen zuklnftig
nachgerechnet werden, um die Leistungsfahigkeit der fir das 3-Felder-Modell imple-

mentierten Modellterme im Detail bewerten und nachweisen zu kdnnen.
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Abb. 2.13 Entrainmentanteil am Auslass bei Ringstrdomung und einer Gaseinlassrate
von 0,0686 kg/s
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Abb. 2.14 Entrainmentanteil am Auslass bei Ringstrdomung und einer Gaseinlassrate
von 0,114 kg/s

243 Nachrechnungen eines Reflooding-Experiments an der FEBA-
Versuchsanlage

Zur Validierung der bisherigen Arbeiten zum Dreifeldermodell sollte ein an der FEBA-
Versuchsanlage durchgefilhrtes Reflooding-Experiment nachgerechnet /SKO 12/,
ISKO 14/ /SKO 13/ werden. Ziel der Nachrechnung sollte sein, die
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Simulationsergebnisse mit 2M- und Dreifeldermodell gegeniberzustellen und mit den
Experimentalwerten zu vergleichen. Durch die Verwendung der Tropfenphase als Trans-
portgroRe wurde eine hohere Genauigkeit der Rechenergebnisse bei aktiviertem Drei-

feldermodell erwartet.

Tatséachlich haben die FEBA-Nachrechnungen dazu beigetragen, einige Schwachen der
Implementierung des Dreifeldermodells aufzudecken, welche grof3tenteils auch verbes-
sert werden konnten. Ein gegenwartig noch offener, im Rahmen der FEBA-
Nachrechnungen aufgedeckter Punkt ist, dass die Massen- und Energieaustauschrate
zwischen den verschiedenen Phasen (also verursacht durch Kondensation, Verdamp-
fung, Tropfenmitriss oder -ablagerung) begrenzt werden muss, wenn eine vom Aus-
tausch betroffene Phase nicht existiert; dieser Arbeitsschritt konnte im Rahmen des Vor-
habens noch nicht fertiggestellt werden. Bevor dieser Punkt nicht bearbeitet ist, kann

das Dreifeldermodell jedoch nicht anhand der FEBA-Experimente validiert werden.

2.5 Zusammenfassung

Die Erhaltungsgleichungen des 3-Felder-Modells einschliel3lich der erforderlichen
SchlieBungsbeziehungen sowie einer Anpassung des numerischen Lésungsverfahrens
an die Anforderungen der zusatzlichen Gleichungen und Ldsungsvariablen konnten in
ATHLET implementiert werden. Erste Ergebnisse von Test- und Validierungsrechnun-
gen haben einerseits gezeigt, dass das 3-Felder-Modell eine Ring-Tropfenstrémung si-
mulieren kann, dass andererseits jedoch noch verschiedene Ertlichtigungen am Modell

vorgenommen werden missen.

Der zunachst wichtigste Schritt zur Ertiichtigung des Dreifeldermodells ist die Implemen-
tierung der in Abschnitt 2.4.3 angesprochenen Begrenzung der Massen- und Energie-
austauschrate zwischen den verschiedenen Phasen. Eine solche Begrenzung muss in
die Routine zur Berechnung der Massen- und Energiebilanz eingepflegt werden und ist
notwendig, um zu verhindern, dass der Massenanteil einer Phase aufgrund der berech-

neten Austauschraten kleiner als Null wird.

Zwar existieren bereits solche Begrenzungsfunktionen in den Routinen, welche im Zu-
sammenhang mit der Zeitintegration stehen, allerdings haben die FEBA-Simulationen
gezeigt, dass auch in den Modelltermen (also vor der Gleichungslésung) eine Begren-
zung notwendig ist. Fur das 6-Gleichungs-Modell liegen entsprechende Programmab-

schnitte bereits vor, fur das 3-Felder-Modell mussen entsprechende Algorithmen
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definiert und anschlieRend implementiert werden. Durch die dritte Phase gibt es im Ver-
gleich zum 6-Gleichungs-Modell einen zusatzlichen Freiheitsgrad, welcher die Definition
eines solchen Begrenzungsalgorithmus erschwert. Es wurden bereits Arbeiten zu die-
sem Punkt durchgefiihrt, allerdings liegt gegenwartig kein sinnvoll lauffahiger Begrenzer
vor. Die Bearbeitung dieses Problems soll zu einer Verbesserung der numerischen Sta-
bilitdt des Codes fuhren (weniger Oszillationen und groRere Zeitschrittweiten, da abwe-
gige Werte fur die Losungsvariablen XQM und XD bereits modellseitig behandelt werden

und nicht erst in den Integrationsroutinen).

In den durchgefiihrten Rechnungen hat sich gezeigt, dass das Entrainment bei Einsatz
des 3-Felder-Modells tiberschatzt wird. Daher soll insbesondere die Modellierung der
Entrainment- und Depositionsrate anhand weiterer Daten aus der Literatur auf ihre Vor-
hersagefahigkeit im Rahmen ihres Gultigkeitsbereichs tberprift werden. Zusétzlich wur-
den teilweise Oszillationen beobachtet, die sich in erhdhten Simulationszeiten und klei-
neren Zeitschrittweiten widerspiegeln. Da dies insbesondere bei hohem
Entrainmentanteil auftrat, sind beide genannten Probleme mdglicherweise miteinander
verknipft (und hangen moglicherweise mit der oben beschriebenen, fehlenden Begren-

Zung zusammen).

Nachdem die angestrebten Verbesserungen implementiert sind, sollen diese anhand be-
stehender Datensatze getestet werden. Daruber hinaus sollen vereinzelt Erweiterungen
der Implementierung vorgenommen werden, um das Modell zu konsolidieren und fir ein
breites Spektrum an Anwendungsfallen insbesondere mit Blick auf den Reaktorkern an-
zupassen. Diese Arbeiten sollen im Rahmen des Nachfolgevorhabens fortgefiihrt wer-

den.
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3 Modellierung von Forschungsreaktoren

Die thermohydraulischen Bedingungen in Forschungsreaktoren unterscheiden sich in
vielerlei Hinsicht von den herkémmlichen, wasserbasierten Leistungsreaktoren (d. h.
DWR und SWR). Charakteristisch (gleichwohl nicht fur jedes Design gultig) sind:

¢ Niedriger Druck, typischerweise zwischen 1 und 10 bar

e Mittlere bis hohe Warmestromdichten von 500 W/cm? und mehr

e Hohe Kerneintritts- und Kernaustrittsunterkiihlung von 100 K und mehr

e Hohe KuhImittelgeschwindigkeiten (15 m/s und mehr)

e Im Betrieb Durchstrémung des Kerns von oben nach unten (designabh&ngig)

e Beim Ubergang zum Naturumlauf Strémungsumkehr mit vortibergehend sehr gerin-

gen Massenstromdichten im Kern (designabhangig)

o Plattenférmige Brennelemente mit sehr engen, rechteckigen Kiihlkanalen: Platten-

abstand ca. 2 mm (designabhéngig)

Die Verwendung von plattenférmigen, durch schmale Kihlkanale separierte Brennele-
mente ermdglicht ein hdheres Verhéltnis von Warmeibertragungsflache zu Kihimittel-
volumen. Die dargestellten Betriebsbedingungen, die z. B. auch fir den FRM-II in MUn-
chen zutreffen, machen deutlich, dass die Glltigkeit der fir Leistungsreaktoren
validierten Modellgleichungen fur Forschungsreaktoren nicht unmittelbar vorausgesetzt
werden kann. Aufgrund der rechteckigen Kanalgeometrie sind auch die fir Rohre oder
Bundel abgeleiteten Korrelationen nicht unmittelbar auf Forschungsreaktoren Ubertrag-
bar. Dies gilt z. B. fur die Korrelationen fiir den kritischen Warmestrom (CHF). Die West-
inghouse W-3-Korrelation wurde wie die meisten CHF-Korrelationen in ATHLET zur Be-
stimmung des CHF in DWR oder SWR-Kernen implementiert und validiert /AUS 19/.
Bisher wurde in ATHLET die Mirshak-Korrelation /IMIR 59/ fiir die Berechnung von CHF
in Forschungsreaktoren empfohlen. Allerdings basiert diese auf einer sehr geringen Da-
tenbasis mit kleiner Bandbreite an Stromungsbedingungen. Daneben kann auch die
Look-up-Table von Groeneveld /GRO 07/ genutzt werden, die auf einer sehr breiten Da-
tenbasis beruht und einen weiten Gililtigkeitsbereich hinsichtlich Druck, Massen-
stromdichte und hydraulischem Durchmesser aufweist. Bisher mit ATHLET z. B. bei Ver-
suchsnachrechnungen zur COSMOS-L Anlage (KIT) erzielte Ergebnisse legen jedoch

die Vermutung nahe, dass weder Mirshak noch Groeneveld den CHF bei niedrigem
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Druck zutreffend vorhersagen kénnen. Dieses Ergebnis wird von weiteren Untersuchun-
gen aus der Literatur gestiutzt /SUD 93/, /GHI 16a/ und zeigt Weiterentwicklungsbedarf

auf.

Daruber hinaus treten in Forschungsreaktoren aufgrund des Designs mit thermohydrau-
lisch isolierten, kompakten Kiihlkanalanordnungen besondere Strémungsphanomene
auf, die von hoher sicherheitstechnischer Relevanz sind. Hierzu zahlen Strémungsinsta-
bilitditen vom Typ der Ledinegg-Instabilitat, die eine Folge der steigenden zweiphasigen
Druckverluste bei einer im Storfallverlauf abnehmenden Massenstromdichte sind. Eine
Verringerung des Massenstroms fuhrt zu einem plétzlichen Anstieg der Dampferzeu-
gung, wodurch es zu einer Kuhlkanalblockade und damit zu einem pl6tzlichen Anstieg
des Zweiphasendruckabfalls kommen kann (Onset of Flow Instabilities — OFI). Diese
thermohydraulische Instabilitat tritt bei niedrigen Systemdriicken (< 20 bar) bereits weit
unterhalb der Sattigungstemperatur des Fluids im unterkihlten Siedebereich auf, wenn
die Plattentemperaturen in Storfallsituationen die Sattigungstemperatur des Kihlmittels
Ubersteigen und es zu lokaler Dampfblasenbildung kommt. Um die Sicherheit von For-
schungsreaktoren mit ATHLET zuverlassig bewerten zu kdnnen, miissen derartige Vor-

gange realistisch simuliert werden.

Vor diesem Hintergrund wurde ATHLET in den folgenden zwei Bereichen validiert und

verbessert:

e Fir die Simulation der Stromungsinstabilitat wurden die THTL Stromungsinstabili-
tatsexperimente /SIM 94/ als Testféalle verwendet, um die aktuelle Leistungsfahigkeit
von ATHLET zu beurteilen. Im Rahmen der Validierung wurde ein Fehler im Konden-
sationsmodell aus der vorherigen Programmversion entdeckt und in der aktuellen
Entwicklungsversion korrigiert (siehe Kapitel 6.3.1). Nach der Korrektur zeigt das Er-
gebnis eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Mit der Modifikation des
Verdampfungsmodells und der Implementierung einer neuen Korrelation fir den Bla-
sendurchmesser liefert die ATHLET-Entwicklungsversion eine konservative Vorher-
sage fur OFI und erfasst den experimentellen Trend in sehr guter Ubereinstimmung.

e FUr die Berechnung des kritischen Warmestroms wurde eine neue, fur die Anwen-
dung in Forschungsreaktoren vorgeschlagene Korrelation in ATHLET implementiert,
namlich die Sudo-Kaminaga-Korrelation /KAM 98/. Diese Korrelation wurde auf Ba-
sis von Experimenten bei niedrigem Druck und mit engem, rechteckigem Kuhlkanal
abgeleitet. Zwei Varianten der Sudo-Kaminaga-Korrelation werden dem Benutzer in
ATHLET zur Verfigung gestellt. Die integrale und die lokale Version der
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Sudo-Kaminaga-Korrelation, die Uber einen Eingabeparameter (ICHF=11 bzw.

ICHF=12) aktiviert werden konnen.

Programmaé&nderungen und Validierungsergebnisse sind in den nachfolgenden Kapiteln

beschrieben.

3.1 Simulation von Strémungsinstabilitaten

Die Strémungsinstabilitat ist ein komplizierter thermohydraulischer Prozess mit gegen-
seitiger Wechselwirkung von Oberflachenverdampfung, Grenzflachenkondensation und
Driftgeschwindigkeit zwischen Dampf und Flussigkeit. Auf Basis von Sensitivitatsunter-
suchungen wird die Dampf- und Flissigkeitsdriftgeschwindigkeit als weniger einflussrei-
che Grol3e eingeschatzt, deren aktuelle Modellierung als angemessen fir Niederdruck-
bedingungen angesehen werden kann. Eine Anderung der Modellierung der
Driftgeschwindigkeit fuhrte zu keiner signifikanten Anderung des Simulationsergebnis-
ses, bspw. fur die unten beschriebenen THTL-Versuche. Weitere Arbeiten konzentrieren

sich daher vor allem auf die Wandverdampfung und die Kondensation im Bulk.

Um den aktuellen Status von ATHLET bei der Vorhersage von Strémungsinstabilitaten
zu ermitteln, wurde das THTL-Experiment simuliert. Die Teststrecke bei THTL ist ein
enger, rechteckiger Kanal mit halbrundem Abschluss an den beiden schmalen Seiten
(siehe Abb. 3.1), der von oben nach unten durchstromt wird. Die Versuche beginnen mit
einem relativ hohen Massenstrom, und die Stromungsinstabilitat wird durch eine konti-
nuierliche Verringerung des Massenstroms angesteuert. Im Experiment werden der
Druckabfall zwischen dem oberen und unteren Kanalende, die Auslassunterkiihlung und
der Einlassmassenstrom gemessen. Nicht gemessen wird der Dampfvolumengehalt.
Der Betriebsdruck liegt bei 17 bar. Die Spaltweite und die Breite des Stromungskanals

betragen 2,54 mm und 12,7 mm, bei einer beheizten Lange von 0,507 m.
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Abb. 3.1 Schematische Darstellung der THTL-Teststrecke /SIM 94/

Wie Abb. 3.2 verdeutlicht, konnte bei der Nachrechnung des THTL-Experiments einer-
seits eine gute Ubereinstimmung fiir die Falle mit niedrigem Warmestrom und anderer-
seits ein tendenziell nicht konservatives Ergebnis fir die Falle mit hohem Warmestrom
erzielt werden. Dieses Ergebnis ist in guter Ubereinstimmung mit den frilheren Simulati-
onen der GRS /LER 07a/, die vor der umfangreichen Restrukturierung des Kondensati-
onsmodells im Jahr 2016 erfolgt waren. Nichtsdestotrotz gibt es einige Ungenauigkeiten
in der Vorhersage des Beginns der Stromungsinstabilitét, und das gibt Raum fiir Verbes-
serungen im Verdampfungs- und Kondensationsmodell.
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Abb. 3.2 Vergleich der ATHLET-Vorhersage mit den experimentellen Daten der
THTL-Anlage /WON 20a/
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Tab. 3.1 Relative Fehler zwischen Experiment und Simulation bei OFI /WON 20a/

Warmestromdichte
IMW/m?] 2,0 5,3 7,4 9,4 12,15 14,9
Dr”&“éi‘i'““ 18% | 633% | 88% | 128% | -44% | -4,75%
Massenstromdichte | , ) o0 | 5506 | 306 |-103% | -6.4% | -11,4 %
[kg/m?=s]
A”St”tts[tfcr]"perat”r 62% | 97% | 91% | 163% | 9.6% | 152 %

Bei hohem Druck sind die Grenzflachenkondensation und die Verdampfung physikalisch
und numerisch einfacher zu handhaben als bei niedrigem Druck, da das Dichteverhaltnis
zwischen Dampf und Wasser grofRer (néher 1) ist. Um mit Blick auf Forschungsreaktoren
die Phanomene der Verdampfung und Kondensation weiter zu untersuchen und
ATHLET zu validieren, wird daher nachfolgend das Experiment von Zeitoun verwendet
/ZEI 94/, das bei niedrigem Druck und geringer, aufwarts gerichteter Massenstromdichte
in einem beheizten Rohr durchgefuhrt wurde. Bei den Nachrechnungen mit ATHLET
wurde die zur Erhéhung der numerischen Stabilitdt standardmafiig aktivierte Reduzie-
rung der Verdampfungs- bzw. Kondensationsrate bei niedrigem Druck ausgeschaltet (In-
putparameter 1GAM=1). Somit wird mit den von den Modellen tatséchlich berechneten
Ubergangsraten gearbeitet, schlieRlich steht bei der vorliegenden Untersuchung weniger
die numerische Stabilitat als vielmehr die physikalische Genauigkeit im Vordergrund. Fir
ATHLET 3.2 zeigt sich eine signifikante Uberschatzung des Dampfvolumenanteils vom
Anfang bis zum Ende des Rohres. Dies ist auf eine Vereinfachung bei der Berechnung
des Blasendurchmessers und damit der Phasengrenzflache zurtickzufiihren. Der Bla-

sendurchmesser der Blasenstromung (D;) in ATHLET 3.2 wird wie folgt berechnet,

Dy = XturbDeurs + (1 = Xtwrn) Dnon—turbs (3.1)
1 o 0.6 pl 0.2
Deury = —(—) (—) 3.2
turb 62'4 o1 Dv ( )
750
Dnon—turb = W: (3.3)
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= 6.0 ( 0)0.25 (pl)1.25' (3.4)

Hierin ist X;,,,, €in Wichtungsfaktor fir den Turbulenzeinfluss; Dy, Und Dy, 5 —turp SIN
Blasendurchmesser unter turbulenten und laminaren Bedingungen; o ist die Oberfla-
chenspannung; p; und p,, sind Dichten der Flissigkeit und des Dampfes; ¢ ist die turbu-
lente Dissipationsrate (berechnet in Abhéngigkeit des Stromungsregimes); V;. ist die Re-

lativgeschwindigkeit zwischen Flissigkeit und Dampf.

Damit ist der vorhandene, minimale Blasendurchmesser fir die Niederdruckbedingung
zu grof3, und ATHLET verwendet diesen Durchmesser zur Berechnung aller Grenzfla-

chenkondensationsprozesse. Der minimale Blasendurchmesser wird berechnet als

6a 0.333

Comin = (1.0 x 1057'[) (35)

Der minimale Blasendurchmesser liegt bei ca. 12,5 mm fir einen Dampfanteil von 0,1,
was fir die Niederdruckbedingung zu grof3 und nicht geeignet ist. In der konkreten Um-
setzung ist der Blasendurchmesser auf den hydraulischen Durchmesser begrenzt. Er
fiihrt zu einer deutlichen Uberschatzung und damit zu einem Fehler in der Grenzflachen-
kondensationsrate. Fur die folgende Diskussion gibt es zwei Ideen fur eine mégliche
Modifikation in ATHLET, um den unterkihlten Niederdruck-Siedeprozess genauer zu si-

mulieren.

Modifikation des Kondensationsmodells

Zunachst wird das bisherige Modell der Grenzflachenkondensation von ATHLET als ge-
eignet fur Niederdruck angenommen (mit der Option 1GAM=1, wie oben beschrieben).
Die Anderung besteht dann darin, die Unal-Korrelation zur Berechnung des Blasen-
durchmessers anzuwenden und somit den minimalen Blasendurchmesser im Direktkon-
densationsmodell von ATHLET an die Niederdruckbedingungen anzupassen. Ergan-
zend hierzu wird ein neues Niederdruck-Kondensationsmodells, ndmlich die Akiyama-

Korrelation, als alternative Methode zur Berechnung der Grenzflachenkondensation
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implementiert. Die Akiyama-Korrelation /AKI 73/ verwendet den Ansatz der Kondensati-
ons-Nusselt-Zahl (Nu):

Nugong = 0.37 Rep6Pr0333, (3.6)

Re, und Pr sind Blasen-Reynolds- und Flissigkeits-Prandtl-Zahl. Die Akiyama-Korrela-
tion wurde aus Experimenten mit leicht unterkiihltem Wasser, Ethanol und Tetrachlor-
kohlenstoff unter Atmospharendruck mit einer Unterkiihlung von 2 bis 50 °C abgeleitet.
Die Berechnung der Blasen-Reynoldszahl (Re,) verfolgt den Ansatz, dass die charakte-
ristische Lange von der turbulenten Reynoldszahl abhangt /AVD 16/. Fur die turbulenten

Reynoldszahlen zwischen 10000 und 30000 wird eine lineare Interpolation durchgefiihrt:

wy|D
pulwilDy fiir Re; < 10000

Re,=1{ M (3.7)

w;|D
% fiir Re; > 30000
l

mit w; als Flussigkeitsgeschwindigkeit. Die Kondensationsrate wird dann berechnet als:

" __ Ny Qined) (T — Tp)
fond Db (hvs - hls) '

(3.8)

a;nt 1St die Zwischenphasenflachendichte. Die Akiyama-Korrelation wird zusammen mit
dem Unal-Modell zur Berechnung des Blasendurchmessers verwendet. Die in /HAI 94/
erwahnte Naherungsformel wird hierbei zur Berechnung des Blasendurchmessers als

Alternative zur original Unal-Veroffentlichung genutzt /UNA 76/.

0.709
sP__ A
Dp =242 x 10 N (3.9)
—Ts (AspsCps\ "
A= Tw TS sPslp,s (3.10)
vahev T
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p=sl (1 - &) (3.11)

1 firw; < 0.61

Hierin sind p der Druck; T,,, T; und Tg die Wand-, Flussigkeits- bzw. Sattigungstempera-
tur; As, ps, Cp s Warmeleitfahigkeit, Dichte und spezifische Warmekapazitét des Struktur-

materials.

Die Unal-Korrelation wurde aus Experimenten im Bereich von 0,1 bis 17,7 MPa und mit
einem Warmestrom von 0,47 bis 10,64 MW/m? abgeleitet. Die Unal-Korrelation beriick-

sichtigt die thermischen Eigenschaften der beheizten Festkorperoberflache, A, ps, €, 5.

Modifikation der Verteilung des Wandwarmestroms

Entsprechend friherer Analysen aus der Literatur mittels RELAP und CFX /TU 02/, die
gezeigt haben, dass die Implementierung eines Partitionierungsmodells fir den Wand-
warmestrom zu einer signifikanten Verbesserung des unterkihlten Niederdrucksiedens
fuhren kann, wird in ATHLET ein empirisches Wandwarmestrompartitionierungsmodell

implementiert.

Im Wandwarmestrompartitionierungsmodell wird der Oberflachenwarmestrom detailliert
modelliert. Aus den mikroskaligen Phdnomenen der Keimbildungsstellendichte, der Bla-
senablosefrequenz und der Wartezeit bis zur Wiederbenetzung kdnnen drei separate
Beitrdge des Warmeiibergangs, die turbulente Konvektion, die Verdampfung sowie der
sogenannte Quenching-Warmestrom konstruiert werden, ohne eine spezielle Siedekor-
relation (z. B. nach Chen) zu verwenden. Der Vorteil des Wandwarmestromverteilungs-
modells ist, dass der Verdampfungswarmestrom, der maf3geblich den Dampfvolumen-
gehalt mitbestimmt, direkt aus dem Beitrag des Verdampfungswarmestroms bestimmt
werden kann. In der aktuellen Implementierung in ATHLET wird dieser Beitrag vermut-
lich Gberschéatzt. Naherungsweise ist der gesamte mikroskopische Warmelibergangsko-
effizient aus der Chen-Korrelation fur die Oberflachenverdampfung verantwortlich. Fir
weitere Informationen siehe /WAR 06/, /BAS 05/, /GU 17/.

54



Auch wenn im Rahmen der bisherigen Entwicklung /WON 21/ noch kein Wandwé&rme-
strompartitionierungsmodell in ATHLET implementiert wurde, so kann aber das beste-
hende Modell in einem &hnlichen Sinne angepasst werden. In der bisherigen Implemen-
tierung wird der Verdampfungswérmestrom einfach mit der Annahme berechnet, dass
der gesamte mikroskopische Teil der Chen-Korrelation fir den Oberflachenverdamp-
fungsprozess verantwortlich ist. Nichtsdestotrotz geht ein gewisser Teil des Verdamp-
fungswarmestroms in den Quenching-Warmestrom ein. Wenn die Blasen die beheizte
Oberflache verlassen, stromt kaltere (nicht Giberhitzte) Flussigkeit aus dem Bulk nach.
Nun ist ein zusatzlicher Warmestrom erforderlich, um die Flussigkeit wieder aufzuheizen,
so dass eine zweite Blase wachsen kann und der Prozess weitergeht. Die Menge des
Warmestroms, die zu diesem Prozess beitragt, ist der Quenching-Warmestrom, und die-
ser tragt nicht zur Verdampfung bei, sondern kann mit dem einfachen Konvektionswar-
mestrom (d. h. Dittus-Boelter /DIT 30/) zusammengefasst werden. Daher ist es im Allge-
meinen physikalisch nicht korrekt, den gesamten mikroskopischen Warmeulbergangs-
koeffizienten fir die Oberflachenverdampfung zu verwenden. Wie zuvor besprochen, ist
ein Modell zur separaten Berechnung der drei Komponenten des Wandwarmestroms
nicht im Code implementiert. Allerdings kann der Beitrag des Quenching-Warmestroms
vereinfacht beriicksichtigt werden, indem der Warmestrom zur Verdampfung geeignet

angepasst wird /HAI 01/:

QVerdampfung =
(3.13)
T,, — Ts\*
[htCAlles - (1 - Ab)htCEinzelkonvektion] (Tw - Tl) (T _T )
w l
Ta 16a
(1 - fir a < osv
1—An = 16(ZOSV 5 (3 14)
5 . 16apsy .
0 fur a > c

Unter der Annahme, dass ein signifikanter Dampfvolumenanteil bei 5 % (aysy) auftritt,
lasst sich obige Formel fur die nicht von Blasen bedeckte Flache 1 — Az verwenden
[HAI 94/.

Insgesamt fuihren die beiden oben beschriebenen Programmmodifikationen zu vier ver-

schiedenen Modellierungen der Wandverdampfung und Bulkkondensation. Die
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folgenden Abbildungen fiir die Zeitoun-Experimente B4 und B8 zeigen, dass die Modifi-
kation bei der Bestimmung des Blasendurchmessers gemeinsam mit dem geénderten
Verdampfungsmodell eine recht gute Ubereinstimmung des experimentellen Dampfvo-

lumenanteils ergibt.
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- ATHLET-Dev. mit Unal Korrelation (Akiya.) und Modi. im Verdampfungsmodell
05 L=~ ATHLET-Dev. mit Unal Korrelation (Dir. Kond.) und Orig. im Verdampfungsmodell ~
’ ATHLET-Dev. mit Unal Korrelation (Akiya.) und Orig. Verdampfungsmodell

_ e Zeitoun Experiment B4
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Abb. 3.3  Vergleich verschiedener ATHLET-Modifikationen mit dem Zeitoun-Experi-

ment B4 (rh = 152,5-5;Q = 4785 Py = 1,19 bar; Ty, = 79,8 °C)

T T T
—— ATHLET 3.2

06 -~ ATHLET-Dev. mit Unal Korrelation (Dir. Kond.) und Modi. im Verdampfungsmodell
ATHLET-Dev. mit Unal Korrelation (Akiya.) und Modi. im Verdampfungsmodell
e Zeitoun Experiment B8

05 | /
%
€ 04
@
c
[
£
=203 -
[=] e
2 S
Q 7/
E L] //
@
8 0.2 . |-

> ’
p _ __,’
//
0.1 = ==
/ . . o . o . :- /:%__,f’--./
00 prf—————
0.35 0.40 0.45 0.50 0.55 0.60

Lange [m]

Abb. 3.4  Vergleich verschiedener ATHLET-Modifikationen mit dem Zeitoun-Experi-

ment B8 (it = 263,8-2-; Q = 596 ; Peyy, = 1,2 bar; Te;, = 84,68 °C)
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Um die Modifikation der Verdampfungs- und Blasendurchmesserberechnung zu testen,
werden die THTL-Testfalle fur 5,3, 7,4, 12,15 und 14,9 MW/m? mit der entsprechenden
ATHLET-Entwicklungsversion wiederholt. Fir die THTL-Versuchsbedingungen wird das
Einsetzen signifikanter Dampfvolumenbildung a5, auf 10 % statt 5% gesetzt. In
Abb. 3.5 bis Abb. 3.8 ist verdeutlicht, dass die neue Implementierung eine bessere Vor-
hersage fur das Einsetzen der Stromungsinstabilitdt bei hoher Leistung liefert als die
aktuelle Release-Version 3.2 (diese bereits mit Fehlerkorrektur im Direktkondensations-
modell). Weitere Analysen haben ergeben, dass sich ohne die Anderung des Verdamp-
fungsmodells eine nur minimale Verbesserung der OFI-Vorhersage ergibt. Das Wand-
warmestrompartitionierungsmodell flihrt somit zu der signifikanten Verbesserung der

Vorhersage des Einsetzens der Stromungsinstabilitat fur das THTL-Experiment.

0.45

—— ATHLET 3.2 5.3MW/m?
-—— ATHLET-Dev. 5.3MW/m?

040 e  Experiment 5.3MW/m?

035 /
—_— \\
& 030 % =
8% / :
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~
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Massenstromdichte (m) [kg/m?s]
Abb. 3.5 Vergleich der OFI-Vorhersage mit ATHLET 3.2 und der ATHLET-

Entwicklungsversion fuir das THTL-Experiment mit 5,3 MW/m?
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Abb. 3.6  Vergleich der OFI-Vorhersage mit ATHLET 3.2 und der ATHLET-

Entwicklungsversion fiir das THTL-Experiment von 7,4 MW/m?.
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Abb. 3.7  Vergleich der OFI-Vorhersage mit ATHLET 3.2 (mit Fehlerkorrektur im di-
rekten Kondensationsmodell) und der ATHLET-Entwicklungsversion fur
das THTL-Experiment von 12,15 MW/m?2,
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Abb. 3.8 Vergleich der OFI-Vorhersage mit ATHLET 3.2 (mit Fehlerkorrektur im di-
rekten Kondensationsmodell) und der ATHLET-Entwicklungsversion fur
das THTL-Experiment von 14,9 MW/m?2,

Tab. 3.2 zeigt abschliel3end den relativen Fehler der Simulationen der vier THTL-
Testfélle. Im Vergleich zu Tab. 3.1 ist zu erkennen, dass der relative Fehler durch die
Modifikation der Wandwarmestromaufteilung und der Blasendurchmesserberech-
nung signifikant reduziert wird.

Tab. 3.2  Relativer Fehler zwischen Experiment und Simulation bei OFI nach Pro-
grammmodifikation /WON 21/

Warmestromdichte
IMW/m?] 5,3 7,4 12,15 14,9
Druckverlust 077 % 6,0 % _3’1 % 2,9 %
[MPa]
Massenstrozmdlchte 1.1 % 3.5 % 2.1% 4,4 %
[kg/m?s]
Austrltts[toecr]nperatur 6.9 % 4.3 % 5.8 % 3,2 %

Die dargestellten Modellverbesserungen sind bisher nur in einem Entwicklungszweig
von ATHLET implementiert. Weitere Entwicklung und Validierung ist zukunftig erforder-
lich, um ATHLET fir die Simulation von Strémungsinstabilitaten in engen Kihlkanélen

zu verbessern. Diese Arbeiten sind im Rahmen des Nachfolgevorhabens geplant.
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3.2 Kritische Heizflachenbelastung

Bei der Berechnung des kritischen Warmestroms fir Forschungsreaktoren gibt es in der
aktuellen Version von ATHLET zwei Limitierungen: Erstens werden Forschungsreakto-
ren bei niedrigem Druck betrieben, wobei die experimentelle Datenbasis fur derartige
Bedingungen unvollsténdig ist, zweitens verhindert die Geometrie enger rechteckiger
Kandle, dass die derzeit implementierten Korrelationen eine gute Schatzung des CHF-
Wertes liefern. Da CHF ein wichtiger Sicherheitsparameter ist, sollte die ATHLET-
Vorhersage des CHF-Wertes zumindest konservativ sein. In ATHLET 3.2 /AUS 19/
wurde die Mirshak-Korrelation /MIR 59/ als die empfohlene Option fir Forschungsreak-
toren oder andere Niederdruckanwendungen vorgeschlagen. Allerdings ist die experi-
mentelle Basis fir die Mirshak-Korrelation recht begrenzt und ihre Leistungsfahigkeit ist
im Vergleich zum COSMOS-L-Experiment nicht zufriedenstellend, was zu einer deutli-
chen Uberschatzung der CHF bei niedrigen Durchflussbedingungen fiihrt. Eine &hnliche
Uberschatzung der CHF wurde auch mit der Groeneveld CHF Lookup-Tabelle /GRO 07/,
/BAL 16/ beobachtet, aufgrund der begrenzten Datenbasis flr niedrigen Druck, wie vom
Autor in der urspringlichen Verdéffentlichung erwahnt. Vor diesem Hintergrund wurde flr
die Weiterentwicklung von ATHLET die Sudo-Kaminaga-Korrelation /SUD 93/ aufgrund
ihrer relativ grof3en Validierungsbasis fir enge rechteckige Kihlkanale und der expliziten
Unterscheidung von drei verschiedenen Strdomungsregimen ausgewéahlt und implemen-
tiert. Der Unterkihlungseffekt wird ebenfalls explizit in der Korrelation berticksichtigt, wie
im folgenden Abschnitt fir den einfachen Test mit dem COSMOS-L-Experiment gezeigt
wird. Die Sudo-Kaminaga-Korrelation unterteilt sich in drei Stromungsregime, wobei je-
des Stromungsregime eine eigene Korrelation verwendet, die auf Basis des Experiments
mit einem engen, rechteckigen Kanal abgeleitet wurde (Abb. 3.9). Auch die Ein- und
Auslassunterkiihlung wird bertcksichtigt und die Stromungsumkehr kann mit entspre-
chender Berlcksichtigung des Wechsels von Ein- und Auslass grundséatzlich simuliert
werden. Alle Eigenschaften der Sudo-Kaminaga-Korrelation /SUD 93/, einschlief3lich ih-
rer jungsten Aktualisierung im Jahr 1998 /KAM 98/, sind in der neuesten Entwicklungs-
version von ATHLET implementiert. Fur Details der Implementierung wird auf /WON 20b/

verwiesen.
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Abb. 3.9 Berechnungsschema fir die Sudo-Kaminaga-Korrelation /SUD 93/.

Die vollstandige Formulierung der Sudo-Kaminaga-Korrelation lautet:

qz‘HF,Aufwért =
( 0-0056*0.611 [1 + 5|g(3|0 Cp,l(Ts(:l:a_u;l_Taus) fur G* > G; (315)
i Wy 1 Cp,l(Tsat,ein_Tein) .. * %
0.7 Ay \’ o* [1+(ﬂ 0.25]2-0 1+3 hy—h; fir 6" < G;
Pv
dcHF Abwart =
( 0.005670611 [1 + slg(:lo Cp.l(Ts;zlza_u}:l_Taus) fiir G*> G}
3.16)
i * Cp,l(Tsat,ein_Tein) .. % % * (
< AHG [—hv_hl ] firG; < G* <Gy
il ( )
i ot Cp.\Tsatein—Tein .. * *
0.7+ T [1 + 3 Dl fiir 6* < G

Pv

Hierin sind q;yr und G* der dimensionslose Massestrom und der dimensionslose War-

mestrom (fur die Berechnung von q;yr und G* siehe /WON 20b/); A und Ay sind Durch-

fluss- und beheizte Flache; Wy ist die Breite des schmalen Rechteckkanals oder der

hydraulischer Durchmesser fir einen Ringkanal (die urspriingliche Korrelation wurde nur
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fir einen schmalen rechteckigen Kanal abgeleitet). h,, — h; ist Verdampfungsenthalpie;

Toin Und Tgqe i Sind  Eintrittstemperatur und Eintrittssattigungstemperatur; T,,,; und
Tsat,qus SINd Austrittstemperatur und Austrittssattigungstemperatur; c,; ist die spezifi-
sche Warmekapazitat der Flussigkeit. G;, Gsund G; sind die Grenzwerte fir den Uber-
gang zwischen den verschiedenen Korrelationen, wie beschrieben in Abb. 3.9. Sie wer-

den wie folgt berechnet:

Gy =
( Ap [epa(T —Tein)|0.389
0.005 H[w fiir x=1
hy—hy
WH _ — (3.17)
140_ \/0'_ - [1 +3 Cpl(TsateLn Tem) 0.611 fUT x =2
3 [ (2 025] hy=hy
A \/E 1+3Cp,l(TsZTt],iihnl_Tein)_ )
E py\0-25 20 ‘p l(Tsatein_Tein) fur X=3
[1+(E) ] T hony
o* ist die kritische Wellenlange,
. id (3.18)
o = |7/——/— .
(o1 = pv)yg
3.21 Implementierung der Sudo-Kaminaga-Korrelation

In ATHLET stehen dem Anwender zwei Versionen der Sudo-Kaminaga-Korrelation zur
Verfligung, die lokale und die integrale Version. Der Unterschied liegt in der Berechnung

der Flissigkeitsunterkiihlung.

e FUr die lokale Sudo-Kaminaga-Korrelation (Eingabeparameter ICHF=11) werden die
lokalen Parameter in dem gerade betrachteten CV genutzt und die Einlass- und Aus-

lassunterkiihlung werden als Unterkiihlung vor/nach dem CV berechnet.

e Beiderintegralen Korrelation (1CHF=12) werden die Einlass- und Auslass-Unterkiih-
lung bertcksichtigt, indem die Werte des Einlass-CV- bzw. Auslass-CV der des mit
dem Kern-HCO verbundenen TFO genutzt werden. Die Lage des Einlass- und Aus-

lass-CV hangt von der Strdmungsrichtung im Kiihlkanal ab, so dass eine Anderung
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der CHF-Charakteristik bei Stromungsumkehr mit der integralen Beschreibung der

Sudo-Kaminaga-Korrelation starker bericksichtigt wird.

Die integrale Version der Sudo-Kaminaga-Korrelation entspricht der Formulierung in der
Literatur, bietet jedoch fiir die Programmanwendung die Gefahr von Unstetigkeiten beim
Wechsel der Stromungsrichtung. Dies kann mit der lokalen Variante vermieden werden,
die aufgrund geringerer Einlassunterkiihlung von der Tendenz her konservative Ergeb-
nisse liefern sollte. Die Verwendung der Sudo-Kaminaga-Korrelation kann im Eingabe-
datensatz Uber die Karte CHFREWET aktiviert werden.

3.2.2 Testanwendung auf COSMOS-L Anlage

Das Experiment Critical-heat-flux On Smooth and Modified Surfaces — Low pressure
loop (COSMOS-L) ist ein CHF-Experiment, das im Jahr 2012 am KIT durchgefiihrt wurde
/HAA 12/. Es ist ein Experiment mit Ringraumgeometrie und die Anlage wird bei niedri-
gem Druck (ca. 1 bar) betrieben (Abb. 3.10). Obwonhl der Kiihlkanal die Form eines An-
nulus besitzt, ist das Experiment ein geeigneter Kandidat, um die Leistungsfahigkeit der
in ATHLET neu implementierten Korrelation nach Sudo-Kaminaga (integrale Version) zu

testen.

Glasrohr (aufen)

Stromungskanal

Zr-Heizelement
(Innerer Schlauch)

13 mm (Enger Ringraum)
oder
18 mm (GrofRer Ringraum)

Abb. 3.10 Querschnitt des COSMOS-L-Experiment (beheizter Abschnitt).

Fur die Validierung wurden nur die Ergebnisse flr das nichtisolierte Rohr verwendet. Der
gerade Kanal besteht aus drei Abschnitten, der Anfangs- und Endabschnitt sind mit ei-
nem Kupferblock mit einer Dicke von 7,5 mm verbunden, wéhrend der mittlere Heizab-

schnitt sowohl mit einem Zircaloy-Heizrohr mit einer Dicke von 0,57 mm als auch mit
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einem nicht beheizten Glasrohr mit einer Dicke von 1,7 mm bestiickt ist. Die Heizung

wird mit konstanter axialer Leistungsverteilung betrieben.

Abb. 3.11 zeigt das ATHLET-Inputmodell fir die COSMOS-L-Anlage. Der violette Ab-
schnitt ist der Stromungskanal. Die grauen Abschnitte am Anfang und am Ende sind die
HCOs, die die Kupferblocke darstellen. Die grauen Abschnitte in der Mitte auf der linken
Seite stellen das Zr-Heizelement dar, wahrend der Abschnitt auf der linken Seite das
Glasrohr ist, das die AulRenflache des Testabschnitts abdeckt. Der rote Abschnitt stellt

die zeitabhéngige Druck-Enthalpie-Randbedingung dar.

Glasrohr (auften)

Kupferblock (aulien)

S
S
Stromungskanal
E X
9 Zr-Heizelement
. (Innerer Schlauch)
£ Kupferblock (auften)
S =

* -~
Woasserzulauf
|

3.5 mm (Enger Ringraum)
oder
8.5 mm (Grofer Ringraum)

Abb. 3.11 ATHLET Input Modell fir COSMOS-L-Experiment

Die nachfolgend dargestellten ATHLET-Testergebnisse wurden mit der Eingabeoption
IGAM=1 erzielt (d. h. detaillierte Modellierung der Verdampfungs- und Kondensations-
prozesse auch bei niedrigem Druck. Hinweis: Auch fir 1GAM=1 findet aus Stabilitats-
grinden fur sehr niedrige Dricke unter 2 bar eine (im Vergleich zu 1GAM=0 weniger
starke) Reduktion der Kondensationsrate statt. Diese wurde fur die hier dargestellten
Rechnungen beibehalten.). Die Sudo-Kaminaga-Korrelation sagt voraus, dass der CHF

bei kleinerer Ringraumweite (hydraulischer Durchmesser) mit der Eintrittstemperatur
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zunimmt, wahrend der CHF bei gréRerer Ringraumweite mit der Eintrittstemperatur ab-
nimmt. Fur gréRere Ringrdume stimmt das Ergebnis mit dem von Haas berichteten, ex-
perimentellen Trend Uberein, aber Haas berichtete, dass der Trend fur kleinere Ring-
raume nicht linear ist, liefert jedoch keine weitere Erklarung fur dieses Verhalten im
Experiment. Mit der Sudo-Kaminaga-Korrelation /SUD 93/, /KAM 98/ ist ATHLET in der
Lage, den Unterkihlungseffekt fir niedrige Massenstrome und Niederdruckbedingungen
zu berucksichtigen, was mit anderen Korrelationen wie der Mirshak-Korrelation /MIR 59/
oder der Groeneveld-LUT /GRO 07/ nicht mdglich ist. Das Ergebnis mit der Sudo-Ka-
minaga-Korrelation fir den CHF zeigt eine gute Ubereinstimmung mit dem experimen-
tellen Ergebnis der COSMOS-L-Anlage, auch wenn die Sudo-Kaminaga-Korrelation ur-
spriunglich auf Basis eines schmalen rechteckigen Kanals abgeleitet wurde. Wie Tab. 3.3
zeigt, sind die Abweichungen vertretbar und eher konservativ in Richtung einer Unter-

schatzung des CHF. Die maximal relative Uberschatzung des CHF liegt bei +11 %.

Tab. 3.3  CHF-Ergebnis fur Tests mit niedrigem Massenstrom und niedrigem Druck
im COSMOS-L-Experiment (SA = Small Annulus; LA = Large Annulus).
Test | Druck I\i??osrin tg‘rl:];terirt;ﬁ;r CHFexp CHFsk Fehler
No. | [kPa] dichte . [MW/m?] [MW/m?] [%]
[kg/m?s] [*Cl
lsa 115 250 45 0,66 0,57 -14 %
2sA 115 250 65 0,84 0,62 -26 %
3sa 115 250 80 0,67 0,70 -4 %
lia 120 250 45 1,13 1,24 +9 %
2 120 250 65 0,97 0,94 -4 %
3ia 120 250 80 0,82 0,56 -31%
4dia 120 400 80 0,867 0,969 +11 %
Sta 200 600 80 1,695 1,65 -3%
6LA 200 400 80 1,229 1,31 +6 %
Tia 200 400 65 1,619 1,63 +0,7 %
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4 Erweiterte Stromungsbildkarten und SchlieRungs-
gleichungen

Zweiphasige Stromungsregime wie Blasenstrémung, Schwallstrdomung oder Ringstro-
mung unterscheiden sich erheblich in ihren thermohydraulischen Eigenschaften. In
ATHLET kommen daher fir verschiedene Geometrien (horizontal, vertikal) unterschied-
liche Stromungsbildkarten und Ubergangskriterien zum Einsatz, auf Basis derer das lo-
kal vorliegende Strémungsbild detektiert und geeignete Schlie3ungsgleichungen ausge-
wahlt werden. Insbesondere fir die SchlieBungsgleichungen der Impulsgleichung, hier
Wandreibung und Zwischenphasenreibung, spielen die Stromungsbildkarten eine erheb-
liche Rolle. Ziel der durchgefiihrten Arbeiten war nun, die vorhandenen Strémungshbild-
karten fur die Wand- und Zwischenphasenreibung zu verbessern, indem Ubergangskri-
terien geeignet modifiziert und phasenspezifische SchlieBungsgleichungen fir neue
Stromungsbilder implementiert wurden. Die Arbeiten konzentrierten sich auf das Stro-
mungsbild Ringstrdmung in vertikaler Geometrie sowie den Bereich von stratifizierter
Uber Schwall- bis hin zu Ringtropfenstromung in horizontaler Geometrie und sind nach-

folgend dargestellt.

4.1 Ringstrémung in vertikaler Geometrie

Die Ergebnisse der Validierungsrechnungen mit Ring-Tropfen-Stromungen /SKO 16/,
/ISCH 18/ haben gezeigt, dass die vereinfachte Modellierung der Ringstromung als Ex-
trapolation des ,full range flooding based drift* Modells nicht ausreichend ist. Demzufolge
wurde das Zwei-Fluid-Modell weiterentwickelt, so dass das Stromungsbild der Ringstro-
mung explizit berlicksichtigt wird. Diese Erweiterung konzentriert sich auf die Modifizie-
rung der SchlieBungsgleichungen der Impulsbilanzen. Die SchlielBungsgleichungen der

Massen- und Energiebilanzen bleiben weitgehend unberihrt.

Wandreibung

Die Wandreibung wird in ATHLET als Gesamtreibung der beiden Phasen mit Hilfe des

Zweiphasen-Multiplikators berechnet:

ap ) ap _ 2 AthOthtotl
@)y = Po\&),, T T a2,
2¢ X/ 1o Dpnp
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Hierin sind A; die Rohrreibungszahl (Darcy-Weisbach Friction Factor), D, der hydrauli-
sche Durchmesser, A die Stromungsquerschnittsflache, p; die Dichte der flissigen Pha-
sen und G, der Gesamtmassenstrom. Fur den Zweiphasenmultiplikator @2 stehen
verschiedene Korrelationen zur Auswahl, z. B. nach Martinelli-Nelson /MAR 48/ oder
Chisholm /CHI 73/.

Die fur das Zwei-Fluid-Modell notwendige Verteilung der Wandreibung auf die beiden
Phasen erfolgt entsprechend den volumetrischen Phasengehalten. Der Druckverlust fur

die Dampf-/Gasphase ist

LAGeot|Geotl pm
A = 2 - tot ror M
pF’V lo 2A2thl pl

und fir die Flissigkeitsphase

Lll Gtot | Gtot | Pm
App, = -t ————"—"(1—
PF,L lo 242D,p, 1) ( a)

mit L gleich der Leitungslénge. Diese Verteilung der Wandreibung auf die beiden Pha-
sen ist eine gute Approximation /LEE 17/ fur beinahe alle Stromungsbilder mit Ausnahme
der Ringstromung, bei der die Wandreibung tatsachlich nur auf eine Phase wirkt. Daher
wird in dem neuentwickelten Modell fir den Bereich der Ringstromung die gesamte
Wandreibung dem Wasserfilm zugeordnet. Fir die Aufteilung der Wandreibung zwi-
schen den Phasen wird analog zu dem Ansatz im 3-Felder-Modell (siehe Kapitel 2.2.5)
ein Verteilungsparameter E,,, definiert. Die Wandreibung wird den beiden Phasen fol-

gendermalden zugeordnet. Fur die Dampfphase ist
AplF’V = ApF,V ' Ena
und fir die Wasserphase

Ap 'F,L = App, + Appy - (1 — Eng)
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Zwischenphasenreibung

Im 2-Fluid-Modell in ATHLET wird die Zwischenphasenreibung mit Ausnahme des Be-
reichs der Tropfenstrémung ausschliel3lich aus dem ,full range flooding based drift* Mo-
dell abgeleitet. Da sich die Extrapolation der Zwischenphasenreibung fiir den Bereich
der Ringstrémung als nicht ausreichend erwiesen hat, wurde eine spezielle Korrelation
fur die Ringstromung implementiert. Dies ist die modifizierte Wallis-Korrelation nach
/LIL 88/, die bereits in Kapitel 2.2.4 beschrieben ist und analog fiir Ringstrébmung im

3-Felder-Modell genutzt wird.

Das Strémungsbild Ringstrémung wird fur den Bereich hoher Dampfvolumengehalte an-
genommen. Der Ubergang von dem full range drift flux basierten Modell wird als Funktion
des Ringstromungsanteils E,,, dargestellt, wie in Kapitel 2.2.4 definiert. Die Zwischen-

phasenreibung berechnet sich zu

Ci,non—disp = Ci,flood(1 - Ean) + Ci,annEan

wobei C; f100q4 der Zwischenphasenreibungskoeffizient auf Basis des full range drift flux
Modells und C; ,,on—qisp der Zwischenphasenreibungskoeffizient fir den nicht-dispersen

Stromungsanteil. Die vollstandige Zwischenphasenreibung der Wasserphase wird als

Superposition von Tropfen- und nicht-dispersem (filméhnlichen) Anteil berechnet:

Ci = Ci,non—disp(l - ED) + Ci,diSpED

mit C; 4;5, dem Zwischenphasenreibungskoeffizienten fir dispergierte Stromung.

Fur die Validierung des neuen Ringstromungsmodells wurden zwei Experimente ausge-

wahlt:

o Experiment aus der LOTUS (Long Tube System) Anlage in Harwell /[HEW 87/ und

e Experiment durchgefiihrt am Riso National Laboratory, Danemark /WUR 78/

Die Ergebnisse der Validierung zeigten eine deutliche Verbesserung der Simulationser-
gebnisse, vor allem im Fall des LOTUS-Experiments. Sowohl der gesamte Druckverlust
als auch der Entrainmentanteil sind mit dem Ringstromungsmodell in besserem Einklang

mit den Messdaten. Im Fall des Riso-Experiments sind die Unterschiede zwischen Si-

mulation mit und ohne Ringstromungsmodell gering. Da das Riso-Experiment bei hohem
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Druck durchgeftihrt wurde, erscheint eine weitere Modifikation des Modells fuir hohe Dri-
cke fur die Zukunft notwendig. Eine detaillierte Darstellung des Ringstromungsmodells

und dessen Validierung findet sich in der Technischen Notiz /SKO 20c/.

4.2 Stromung in horizontalen Rohren

Die Analyse horizontaler Stromungen in der Thermohydraulik des Reaktors wird auf-
grund passiver Sicherheitssysteme immer wichtiger. Daher ist es notwendig, die Model-
lierung in Bezug auf horizontale Stromungen in ATHLET kontinuierlich zu verbessern
und fir einen erweiterten Bereich an Betriebsbedingungen zu validieren. Vor diesem
Hintergrund wurden die Entrainment- und Widerstandskraftmodelle fir horizontale Stro-
mungen in ATHLET modifiziert und verbessert /LEE 20a/. Anlass gab die Nachrechnung
des Mantilla-Experiments /MAN 08/, das unterschiedliche Stromungsbilder insbeson-
dere mit Blick auf das Entrainment mit 2-Zoll- und 6-Zoll-Horizontalrohren untersucht.
Die Nachrechnung erfolgte im Rahmen eines von der FONESYS-Gruppe der System-
codeentwickler initiierten Benchmarks, der Schwéchen der bisherigen Modellierung of-
fenbarte, und nun als erste Validierung der neuen Modifikationen diente /LEE 20b/. Da
der Benchmark noch nicht vollstdndig abgeschlossen ist, sind die hier dargestellten Er-
gebnisse und Modellierungen vorlaufiger Natur und werden derzeit (und ggf. im Rahmen

des Nachfolgevorhabens) weiter verbessert.

4.2.1 Entrainmentmodellierung

Die Vorhersage des Wassermitnahmeanteils ist entscheidend, da dieser stark mit der
Zwischenphasenreibung und der Warmeulbertragung zusammenhéangt. Die aktuellen
Modelle in ATHLET fir den Entrainmentbeginn und die Entrainmentrate weisen die fol-
genden Limitierungen auf. Erstens berlcksichtigt das Kriterium fir den Entrainmentbe-
ginn nicht den Effekt der Flissigkeitsviskositat und der Oberflachenspannung. Zweitens
hangt die Korrelation fur die Entrainmentrate ausschlie3lich von Gasstromungsbedin-
gungen ab, wahrend sie tatséachlich auch durch die Flussigkeitsstrémungsbedingungen,
bspw. die Wassergeschwindigkeit, beeinflusst werden kann, wie in der Literatur mehr-
fach vorgeschlagen /DAL 78/, /LAU 82/, IWIL 90/, /IMAN 08/.

Um die Mithahmemaodelle in ATHLET zu verbessern, wurden die folgenden Modelle neu
implementiert. Fir den Entrainmentbeginn wurde das von Ishii und Grolmes /ISH 75/
vorgeschlagene Modell tbernommen. Die Autoren hatten das Kriterium basierend auf

einem Mechanismus zum Abscheren des Kamms von Storwellen entwickelt. Sie nahmen
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an, dass der Entrainmentbeginn stattfindet, wenn die Reibungskraft an der Spitze der
Storwellen die Haltekraft der Oberflachenspannung tberschreitet. Die Kriterien sind

nachfolgende angegeben:

wenn Reg; = 1635,

; NYB for N, < L
e Z—V > 1> 4.1)
L
0.1146 N, >—
for N, 15
wenn 160 < Reg; < 1635,
- 11.78N08Re /3 forN, < L
Hilv  |Pv R TESL — 15
-1/3
L (1.35Reg; for Ny >—=
und wenn Reg;, < 160,
Uijv |Pv -1/2
—— |—=1.5Re 4.3
o |pL SL (4.3)

wobei fur die Reynoldszahl auf Basis der Wasserleerrohrgeschwindigkeit (Liquid Super-

ficial Velocity) gilt:

i, D
Reg, = PLlLPn

U
und der dimensionslosen Viskositatszahl
1253

—\ /2
(” LGJW)

Andererseits wurde die Al-Sarkhi-Korrelation /ALS 13/ fur die Entrainmentrate einge-

N, =

fuhrt. Sie folgt im Wesentlichen einer S-Form-Funktion des Exponententerms in der
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Weber-Zahl (We) der Dampfleerrohrgeschwindigkeit. Die Korrelation nutzt die maximale
Entrainmentrate (f, mqy) als eine Art Skalierungsfaktor, der wiederum eine Funktion von

Reg; ist:

W
fe = fe,max <1 — exp (_ WZZ)> (4-4)
wobei

Wey,

. . 2
_ Po(v —Jv,er) Dn (A_p>°'25
o Py

ReSL 0.6
femax =1—exp|( = (1400)

1.53
Wei — 0.632f, max
V7 \2.31 x 10-4Re?7133 '

Diese Korrelation wurde urspriinglich anhand einer Gruppe von Horizontalstrémungsex-

perimenten in einem Bereich von
e 695 < Reg;, < 13,884
e 1 <P<70bar

e Luft-Wasser, N>-Wasser, and Nz-(")I-Experiment.

validiert. Ihre Gultigkeit dartber hinaus muss weitergehend gepruft werden.

4.2.2 Modifizierte Druckverlustmodellierung

Die Widerstandskraftmodelle fiir horizontale Stromungen wurden modifiziert, um die Vor-
hersage des Druckabfalls in horizontalen Rohren zu verbessern. Zunachst wurde das
Wandreibungsmodell modifiziert, um die stratifizierte Stromung explizit als separates
Stromungsbild zu bertcksichtigen, wie von Taitel und Dukler /TAI 76/ vorgeschlagen.
Abb. 4.1 zeigt, dass der hydraulische Durchmesser fir jede Phase (Gas und Flissigkeit)
in der stratifizierten Stréomung durch den Flissigkeitsstand erheblich unterschiedlich sein

kann.
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Abb. 4.1  Schematische Darstellung der horizontal stratifizierten Strémung

Die hydraulischen Durchmesser der Gas- und Flussigphase kdnnen wie folgt geschrie-

ben werden:
Dyy = —2v (4.5)
"y 4 '
und
44,
Dh,L - (46)
pL
Damit folgt als Wandreibungskraft pro Volumeneinheit fir jede Phase:
dP) TPy 260
(dx wally A n_thVpV vIWy (4.7)
und
dP) TwLPL 2(r—0)
_ = = — wi|lwg| 4.8
(dx wallL 2 7Dy, fipLwilwy (4.8)

wobei f der durch die Colebrook-Gleichung berechnete Wandreibungsfaktor ist.
Abb. 4.2 zeigt, wie stark sich die Vorhersage der Wandreibung durch das stratifizierte

Stromungsmodell andert. Im bisherigen Strémungsmodell wird die Wandreibung durch
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den Dampfvolumenanteil (bzw. den Flussigkeitsvolumenanteil) linear gewichtet veran-
dert. Andererseits werden aber hohere Druckabfalle in jeder Phase beobachtet, wenn
der Ruckhalt einer Phase aufgrund des kleineren hydraulischen Durchmessers gering
ist. Dies rechtfertigt, warum wir die Wandreibung fiir die horizontal geschichtete Stro-

mung separat betrachten sollten.

Wandreibung fur flissige Phase Wandreibung fur die Dampfphase
—— normales Reibungsmodell 40 4 —— normales Reibungsmodell
stratifiziertes Stromungsmodell stratifiziertes Strémungsmodell

w
w

200

w
o
L

—
w
o

L

N

w
L

-
o
S}
dP/dx [Pa/m]
[N
o

dP/dx [Pa/m]
-
w

=
o
L

50 4

w
L

0.0 02 0.4 0.6 038 10 0.0 0.2 0.4 0.6 08 1.0
Dampfvolumenanteil [-] Dampfvolumenanteil [-]

Abb. 4.2 Beispiel fiir einen Wandreibungsverlust von Flissigkeit (links) und Dampf

(rechts), berechnet durch das bisherige Strémungsmodell und ein

stratifiziertes Stromungsmodell

Des Weiteren wurden die Grenzflachenreibungsmodelle fur die stratifizierte glatte/wel-
lige Strdmung geéndert. In ATHLET wurde die stratifizierte Wellenstromung als Uber-
gang zwischen der stratifizierten glatten Stromung und der Schwall- oder Ringstromung
behandelt. Zur genauen Modellierung wurde das von Andritsos und Hanratty /AND 87/
vorgeschlagene Modell der stratifizierten, welligen Strémung angewendet. Zusétzlich
wurde die Korrelation fur den stratifizierten glatten Stromung an die von Taitel und Dukler
ITAI 76/ vorgeschlagene angepasst. Somit werden die Grenzflachenreibungskoeffizien-

ten fur die geschichtete glatte (C; s¢q;) und die wellige Stromung (C; v qvy) ZU:

1 4sin @

Ci,strat = E prV D_h (4-9)

wobei der Reibungsfaktor durch eine Blasius-Korrelation berechnet wird:

£ = 16Re; ! fiir laminare Stromung
Y 7 10.046Re; %2 fiir turbulente Strémung

und
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: 4sin@
Jv —-1) > (4.10)

0.5
1 h;
Ci,wavy = EprV 1+15 (_> ; D,

Dh J V,wavy

wobei jy wqry die kritische Geschwindigkeit fur die Wellenstromung ist:

pair)o's

jV,Wavy [m/s] =5 (
Pv

Zuletzt wurde die Grenzflachenreibungskorrelation fur den Ringnebelfluss (C; ,,,) ange-
passt. ATHLET hatte zur Vereinfachung des Modells nur den Tropfeneffekt im
Ring-Tropfenstromung bertcksichtigt. In einem neuen Modell wurde die Wirkung des

Flassigkeitsfilms auch vom Wallis-Modell /WAL 70/ wie folgt beriicksichtigt:

1 4
Cifitm = EpVO.OOS[l +75(1 — a)] D—h,/a +a, (4.11)

wobei a; der Volumenanteil der Tropfen ist. Zusatzlich wurde die Korrelation fir die

Tropfen wie folgt an das Ishii- und Chawla-Modell /ISH 79/ angepasst:

1 24 3ay
CMMP=?WEZU+QUMWﬂZE (4.12)

wobei d; der mittlere Sauter-Tropfendurchmesser und w,. ; die Tropfenrelativgeschwin-
digkeit ist. Letztlich ist der Zwischenphasenreibungskoeffizient des Ring-Tropfenstro-
mung durch eine Uberlagerung von zwei Koeffizienten gegeben:

2

Co =Cir +C: Wr.d
i,ann — %“i,film i,drop 2"
Wy

423 Mantilla-Benchmark

Zur Validierung der neuen Implementierungen fur horizontale Stromungen wurde das
Mantilla-Experiment /MAN 08/ von ATHLET simuliert. Das Experiment wurde 2008 von

Mantilla durchgefiihrt, um insbesondere das Entrainment in der Ringstrémung in
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horizontalen Rohren zu untersuchen. Die Luft-Wasser-Gemische wurden mit unter-
schiedlichen Leerrohrgeschwindigkeiten in die Testabschnitte injiziert, die unterschiedli-
che Durchmesser von 2 Zoll (insgesamt 49 Tests) bzw. 6 Zoll (39 Tests) hatten. Die
Druckabfalle und Entrainmentraten wurden in dem Bereich gemessen, in dem die Stro-
mung vollstéandig entwickelt war. Die Rand- und Anfangsbedingungen des 2-Zoll-Test-
abschnitts waren j, =2,0-80m/s, j, =0,004 - 0,1 m/s, ~20°C Temperaturen und
~ 2 bar Druck. Fiur den 6-Zoll-Testabschnitt wurden die folgenden Rand- und Anfangs-
bedingungen verwendet: j,= 2,0 — 20 m/s, j, = 0,004 - 0,1 m/s, ~ 20 °C Temperaturen
und 1 -2 bar Druck. Der Reg; Bereich beider Experimente (2 Zoll und 6 Zoll) lag zwi-
schen 150 und 16.260, was dem Validitdtsbereich der Al-Sarkhi-Korrelation &hnlich ist.
Die Testabschnitte wurden fur die ATHLET-Simulation modelliert, wie in Abb. 4.3 und
Abb. 4.4 gezeigt.

P Mess- P Mess-
position 1 position 2
(11.6m) (20.6m)
‘APL2 Einlass, 0.6 m
M_INLET
T N TTTT M_VAPIN
M_OUTLET A M_PIPE
i l\ (111 41
/| Hauptrohr: 14.0 m
T,y Mess- Filmextraktor ML
ul
position (12.3m) zur
Messung f,

Abb. 4.3  Modellierung der Mantilla 2-Zoll-Testanlage

P Messposition 2 P Messposition 1
(6.37m) (2.81m)

Hauptrohr, 9.0 m

d »
< »
1

gcit el [RIITIITIE
[T TR

IRRRRRRNNNRECE

- rpbt+—>
IN_LIQ \
IN_VAP Einlass, 15.61 m Verbinder,
IN_AIR Filmextraktor (8.18m) 3.0m

zur Messung f,

Abb. 4.4  Modellierung der Mantilla 6-Zoll-Testanlage
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Die Berechnungsergebnisse fir die Entrainmentrate sind in Abb. 4.5 (fir zwei unter-
schiedliche Wasserleerrohrgeschwindigkeiten) und Abb. 4.6 dargestellt. In dem Experi-
ment wurde ein gesattigtes Profil der Entrainmentrate als Zunahme der Dampfleerrohr-
geschwindigkeit beobachtet, und die maximale Entrainmentrate wuchs mit Zunahme der
Leerrohrgeschwindigkeit der Fliissigkeit. Dieses Verhalten wird durch die in Abbildung
Abb. 4.5 gezeigte Al-Sarkhi-Korrelation angemessen erfasst. Infolgedessen wird die
Vorhersage von Entrainmentrate durch die Al-Sarkhi-Korrelation signifikant verbessert,
wahrend die aktuelle Programmversion ATHLET 3.2 eine starke Uberschatzung auf-
weist, wie in Abb. 4.6 dargestellt. Der absolute Mittelwert der relativen Fehler wurde fir
die Gesamtheit der 49 Versuchsnachrechnungen (2 Zoll) durch die neue Modellierung

von 59 % auf 13 % reduziert.

Abb. 4.7 und Abb. 4.8 zeigen, welche Stromungsregime von ATHLET postuliert wurden,
um die Grenzflachenreibung in der Simulation zu berechnen, wéhrend die horizontale
Strémungskarte von Mandhane /MAN 74/ (fur etwa 1 bar gultig) unterlegt ist. Die Stro-
mungsregime in ATHLET 3.2 werden abh&ngig von der Existenz von Tropfen von einer
stratifizierten Strdmung in eine Tropfenstromung tberfuhrt. Neu erscheint bei den modi-
fizierten Widerstandskraftmodellen das Wellenstrémungsregime zwischen der stratifi-
zierten glatten Strémung und dem Ubergang zur Ringstrémung, und ihre Verteilung
stimmt gut mit der Mandhane-Stromungskarte tberein. Folglich liefert die Modifikation
eine bessere Vorhersage des Stromungsbildes und somit auch der Druckabfalle, wie in
Abb. 4.9 und Abb. 4.10 gezeigt ist. Insbesondere werden die Druckabfélle der welligen
Stromung durch den modifizierten Code (mod. DF (SW) in den Legenden) signifikant
verbessert, wahrend diese in ATHLET 3.2 unterschatzt werden. Der absolute Mittelwert

der relativen Fehler ist von 29 % auf 8 % gesunken.
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Abb. 4.5 Entrainmentrate bei zwei unterschiedlichen Leerrohrgeschwindigkeiten der

Flissigkeit (2-Zoll-Experiment)
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Abb. 4.7 In ATHLET ermittelte Stromungsregime zur Berechnung der Grenzflachen-
reibung fir das Mantilla 2-Zoll-Experiment. Unterlegt ist die Mandhane-
Stromungskarte (oben: ATHLET 3.2, unten: modifizierte Modellierung)

80



6 Zoll: ATHLET 3.2

101 _
disperse Blasen f
109 Pfropfen oder
clongierts schsl
v Ring oder
E . Ring-Tropfen
= 107" 1

stratifizierte

107?{ m Stratifiziert

Ubergang
nicht-disp./disp.

10-1 10° 101 102
Jv (m/s)

6 Zoll: modifizierte Widerstandskraft

10%
disperse Blasen f
o Pfropfen oder
1071  elongierte Schwall
Blasen
@ Ring oder
E Ring-Tropfen
= 1074 “
stratifizierte .
m Stratifiziert "
10724 e \Wellig n
Ubergang
. wellig/ringformig .
P 10° 10! 10°
Jv (m/s)

Abb. 4.8 In ATHLET ermittelte Stromungsregime zur Berechnung der Grenzflachen-
reibung fir das Mantilla 6-Zoll-Experiment. Unterlegt ist die Mandhane-
Stromungskarte (oben: ATHLET 3.2, unten: modifizierte Modellierung)
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42.4 Laufende Validierung

Eine umfangreiche Validierung wurde fiir das neue Entrainmentmodell durchgefiihrt, um
den Glltigkeitsbereich zu bestatigen. Tab. 4.1 zeigt eine Liste der Versuchsdaten zu
Entrainment in horizontalen Rohren, die fur diese Validierungsarbeiten verwendet wur-
den. Das Validierungsset besteht hauptsachlich aus Experimenten mit Luft-Wasser-Ge-
mischen unter Standardbedingungen. Zum Beispiel gibt es die Experimente von Dallman
/DAL 78/, Laurinat /LAU 82/ und Williams /WIL 90/, die an der Universitat von Illinois in
Urbana-Champaign durchgefiihrt wurden und die nitzlich sind, um den Effekt des Rohr-
durchmessers zu untersuchen. Paras & Karabelas /PAR 91/, Mantilla /MAN 08/ und
Magrini et al. /IMAG 12/ liefern mehr Datenpunkte zu den Luft-Wasser-Gemischen unter
Standardbedingungen. Andererseits werden flr hohe Dricke oder andere Arbeitsfliis-
sigkeiten die Experimente von Mantilla et al. /MAN 12/ und Viana /VIA 17/ in den Vali-
dierungssatz aufgenommen. Abb. 4.11 zeigt die auf Mandhanes Stréomungskarte proji-
zierten Versuchsbedingungen. Die Experimente von Dallman, Laurinat und Williams
gehdren zum Ringstrémungsregime, wahrend die Experimente von Mantilla, Mantilla et

al., Viana von der stratifizierten Stromung bis zur Ringstrémung reichen.

Die von Hand berechneten Ergebnisse des aktuellen ATHLET-Modells und des
Al-Sarkhi-Modells werden mit den gemessenen Daten verglichen. Die absoluten Mittel-
werte der relativen Fehler der Modelle sind in Abb. 4.12 als aufsteigende Reihenfolge
des Rohrdurchmessers dargestellt. Das Al-Sarkhi-Modell zeigt in den meisten Fallen
eine bessere Vorhersage als das aktuelle ATHLET-Modell. Es wurde jedoch herausge-
funden, dass die Al-Sarkhi-Korrelation dazu neigt, die Entrainmentrate zu tiberschéatzen,
wenn der Rohrdurchmesser gréf3er wird - Magrini et al., Viana und Williams (siehe
Abb. 4.13), obwohl die Reynoldszahlen fur die Lehrrohrgeschwindigkeit Reg; innerhalb
des validen Modellbereichs liegen (Gl. (4.4)). Daher wurde eine weitere Entrainmentkor-
relation, Pan & Hanratty (2002) /PAN 02/, untersucht, die eine bessere Ubereinstimmung
bei einem Zustand mit groliem Durchmesser ergeben kann, wie in Abb. 4.13 gezeigt.

Die Details des Modells werden im ndchsten Abschnitt beschrieben.
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Tab. 4.1  Validierungsmatrix flir Entrainment in horizontalen Rohren
Ref.  Medium - PpTE [bI:\r] [rr];I//s] [nflis] [kg;EqS] [kg;fnS] [ug;-s] [mﬁ;-s] I
[zi‘gr;‘;” W:‘:;'er 23,1 11"1100' 32-184 o,ocgg " 13-15 998 18 1,0 73 2?585; 87
L(i‘ggg‘;‘t W';g;‘er 50,8 12'(’)833' 10 - 132 o,oc?%g © 13-34 998 18 1,0 73 3632;2'3 74
V}’i'ggg‘)s W;‘;Z‘er 95,0 ll”lf8' 31-91 o,OcEg T 13-19 998 18 1,0 73 ig‘ég s 19
Karabelas W:‘:;‘er 50,8 11'%76' 30 - 66 060;8 " 13-23 998 18 1,0 73 15136 17
(1991)
G008, W:”Sf;'er 486-153 L7 15-82 P07 12-26 98 18 1,0 73 1?;6'1 43
A W:‘;f;'er 762 407 40-80 0007 12 oo 18 1,0 73 32,,%11 28
'\é'la'(]gg"’l‘ze)t Nzl'\lvz\f?;fer 50,8 45-72 1,5-29 O'OO,% " 53-83 1?0006 18 1,019 23-67 5‘}:4'6 20
(\QST% '\gH\:V?)tfr 762  35-84 1,0-25 o,oc?ig T 24-92 7::9' 1220 0818 17-71 :,ii,(-) 33

*Drakesol 205, *Exxsol D110
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425 Aktuelle Weiterentwicklungen

Pan & Hanratty /PAN 02/ schlugen das Entrainmentmodell fir horizontale Rohre vor, das
auf einem Gleichgewicht zwischen Bildung und Ablagerung von Tropfen basiert. Damit

kann die Entrainmentrate wie folgt berechnet werden:

3 1/2 1/2
fe/fe,max —9x10-8 (DhWVpV PL ) (4.13)

1 _fe/fe,max Uro

wobei

0 ReSL < ReLFC

fe,max = 1— Reirc

Reg; > Re
Reg, SL LFC

Reppc = 7.3(log1ow)3 + 44.2(log,qw)? — 44.2log,ow + 439

_ M |Pv
Uy [PL

uy ist die Endgeschwindigkeit der Tropfen. Wie Abb. 4.12 und Abb. 4.13 zeigen, wurde
festgestellt, dass die Pan & Hanratty-Korrelation gute Ubereinstimmungen fiir die Expe-
rimente mit gréRerem Durchmesser ergeben kann, z. B. Viana oder Williams, wofir hohe
Fehler bei der Al-Sarkhi-Korrelation auftraten. In einigen Experimenten zeigt die Pan &
Hanratty-Korrelation jedoch eine schlechtere Vorhersage als die Al-Sarkhi-Korrelation,
Z. B. Mantilla, Dallman und Magrini. Der Grund dafur ist, dass Re; - zur Bestimmung von
femax der Pan & Hanratty-Korrelation (Re,r¢ betragt etwa 370 bei Standardbedingun-
gen) hoher ist als die experimentell untersuchten Reynoldszahlen, bei denen bereits eine
Entrainmentrate beobachtet wurde. Fir Strémungen mit niedriger Reynoldszahl fur die
Leerrohrgeschwindigkeit wird aber f, .4, Und somit die Entrainmentrate Reg; Null. Da-
her ist es notwendig, f, mq, der Pan & Hanratty-Korrelation zu modifizieren, um ihre Vor-

hersage zu verbessern.

Das Ersetzen der urspringlichen Beziehung fur f, .4, nach Pan & Hanratty durch eine
andere Referenz wird derzeit in Betracht gezogen. Zum Beispiel kann f, 4, im

Al-Sarkhi-Modell den maximalen Mitnahmeanteil fir Stromungen mit niedrigem Reg; mit
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von Null verschiedenem Wert vorhersagen, wie in Abb. 4.14 gezeigt. Die Untersuchung
anderer Modelle flr f, .4, und der Vorhersagefahigkeit der kombinierten Korrelationen

wird im Folgeprojekt weitergefuhrt werden.
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Abb. 4.14 Vorausgesagte und gemessene maximale Entrainmentrate anhand der

Reynoldszahl fur die Leerrohrgeschwindigkeit

4.3 Zentrale Stromungsbildkarte

In der bestehenden Struktur des ATHLET Quellcodes werden Stromungsregime fur ho-
rizontale und vertikale Kanéle von verschiedenen Modellen separat bestimmt. Dies gilt
beispielsweise fur die Modellierung der Zwischenphasenflache im Kondensations-/Ver-
dampfungsmodell und fiir die Zwischenphasenreibung. Der Ansatz einer parallelen Im-
plementierung von Ubergangskriterien innerhalb der Einzelmodelle bietet die Moglichkeit
der Feinjustierung entsprechend den Anforderungen und dem Detaillierungsgrad der je-
weiligen Modelle, birgt jedoch auch die Gefahr von Inkonsistenzen und ist mittelfristig
mit mehr Wartungsaufwand verbunden. Eine zentrale Auswahl des Strémungsbildes
stellt sicher, dass Stromungsbilder von allen Modellen konsistent erkannt und angespro-
chen werden kdnnen. Zusatzlich liefert das zentrale Modul eine transparentere Struktu-
rierung des Quellcodes und damit eine bessere Lesbarkeit. Mittelfristig bietet es die Mog-
lichkeit, a) die zentralen Strémungsbildkarten um Ubergangskriterien zu weiteren
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Stromungsbildern zu ergdnzen und b) das zentrale Strdomungskartenmodul um neue

Stromungsbildkarten fur unterschiedliche Geometrien zu ertiichtigen.

Ziele dieses Arbeitspunktes waren daher:
e Vorbereitung einer neuen Struktur in ATHLET mit einer zentrale Stromungsbildkarte

e Vergleich der beiden wichtigen thermohydraulischen Stréomungsbildkarten fiir den

Phasenmassenaustausch und die Zwischenphasenreibung

e Vergleich der ATHLET Strémungsbildkarte mit anderen Karten aus der Literatur bzw.

aus anderen Systemrechenprogrammen

e Bereitstellung des von ATHLET bestimmten Stromungsregimes in den Print- und
Plotdaten (Dies ist eine wichtige Information, die in der Vergangenheit bereits mehr-

fach von verschiedenen Programmanwendern angefragt wurde.)

Mit den hier durchgefiihrten Arbeiten wurde ein zentrales Stromungsbildkartemodul in
ATHLET implementiert /GUO 19/. Zur Prifung des neuen Moduls wurden die Ergebnisse
einer Stromungssimulation in einem vertikalen Rohr mit denen der Strémungsbildkarte
von RELAP5/MOD 3.3 verglichen.

4.3.1 Stromungsbildkarten in ATHLET

Zwei wesentliche thermohydraulische Stromungsbildkarten von ATHLET sind im Ver-
dampfungs- und Kondensationsmodell sowie im Zwischenphasenreibungsmodell imple-

mentiert.

Verdampfungs- und Kondensationsmodell

Fur den Massen- und Energieaustausch zwischen den beiden Phasen ist die Grol3e der
Zwischenphasenflache ein entscheidender Einflussfaktor, die wiederum mafgeblich
vom Stromungsregime, der Turbulenz und der Stromungsgeometrie abhangt. Das Mo-
dell zur Berechnung der Zwischenphasenflache unterscheidet zwischen disperser Bla-
senstromung, Pfropfenstromung, Ring-/Ring-Tropfenstromung sowie Stratifizierung.
Das Strémungsregimes werden in Abhangigkeit vom Dampfgehalt a, der Phasenge-

schwindigkeit und der Neigung des Strémungsweges bestimmit.
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Zwischenphasenreibungsmodell

Fur vertikale und geneigte Kanale wird die Bestimmung der Grenzflachenreibung in zwei
Bereiche unterteilt: nicht-disperse und disperse Stromungen. Der Ubergang zwischen
beiden Stromungsformen basiert auf der Vorhersage des Einsetzens von Entrainment.
Erweitert wird diese Stromungsbildkarte zukinftig durch die separate Berticksichtigung
der Ringstrémung (siehe Kap. 4.1). Die Stromungsbildkarte fur horizontale Rohre bein-
haltet zusatzlich das Stromungsregime der stratifizierten Stromung (siehe hierzu auch
Kap. 4.2).

4.3.2 RELAPS5/MOD 3.3 Modell

Fur eine Einordnung der ATHLET-Stromungsbildkarten erfolgte ein Vergleich mit der
Stromungsbildkarte des Codes RELAP5/MOD3.3 /NUC 01/. Die Strdmungsregimekarte
fur vertikale Geometrien ist in Abb. 4.15 gezeigt. Das Schema ist dreidimensional, da
RELAP anders als ATHLET zwischen Pre- und Post-CHF-Strémungsbildkarten unter-
scheidet. Die Ubergange erfolgen im Wesentlichen auf Basis des Dampfvolumengehalts
a, und der Geschwindigkeit der Mischung vy,. Fur Pre-CHF-Zustande werden als Stro-
mungsbilder Blasen-, Schwall-, Ringnebel- und Tropfenstrémung unterschieden, aul3er-
dem vertikale geschichtete Stromung fur eine ausreichend niedrige Gemischgeschwin-
digkeit.
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i ?}“},}53" / ISL slug (ISL) MST) S
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Abb. 4.15 Vertikale Stromungsbildkarte von RELAP, schraffierte Bereiche zeigen
Ubergange /NUC 01/

91



433 Vergleich der Stromungsbildkarten

Zur Prufung des neuen Stromungsbildkartemoduls werden die Ergebnisse einer Stro-
mungsberechnung in einem vertikalen Rohr mit ATHLET mit denen Ergebnissen von
RELAP5/MOD 3.3 fir unterschiedliche Geometrie- und Stromungsparameter verglichen.
Ausflhrliche Ergebnisse sind in /GUO 19/ zu finden.

Abb. 4.16 zeigt die Nodalisierung der 4 m langen Testgeometrie. Am unteren Ende des
Rohrs wurde eine zeitlich schrittweise variierte Dampf-Wasser-Mischung in das Rohr
injiziert. Die Phasenmassenstrome sind in Abb. 4.17 gezeigt. Das Strdmungsregime
wurde geprtft, nachdem das System nach je 100 s einen stationaren Gleichgewichtszu-
stand erreicht hatte. Die ausgewdahlten Modellparameter sind in Tab. 4.2 mit unter-
schiedlichen Rohrdurchmessern, Massenstromen und Driicken aufgefiihrt. Die Stro-
mungs- und Modellparameter bericksichtigten typische Bedingungen in DWR-

Reaktoren im Normalbetrieb und Unfallverlauf.

PIPF1

FIPEO

Abb. 4.16 Nodalisierung der Testgeometrie
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Tab. 4.2  Verwendete Modellparameter
Fall | Rohrdurchmesser Gesamtmassenstrom Druck am Auslass
(m) (kg/s) (bar)
1 0,1 0,1 1,0
2 0,1 1,0 1,0
3 0,1 0,01 1,0
4 0,5 0,1 1,0
5 0,01 0,1 1,0
6 0,1 0,1 30,0
7 0,1 10,0 30,0
8 0,1 0,1 60,0

Zunéchst wurde ein Vergleich der beiden ATHLET-Stromungsbildkarten fir Kondensa-
tion/Verdampfung und fir Zwischenphasenreibung durchgefiihrt. Da beide Strémungs-
bildkarten wie oben beschrieben unterschiedliche Stromungsbilder auflésen, sind Unter-
schiede zu erwarten. Wie in Abb. 4.18 am Beispiel des Falls 2 gezeigt, treten
Abweichungen des Stromungsregimes zwischen der Ubergangsstromung und der
Ring-Tropfenstrémung auf, da in den beiden Modellen unterschiedliche Ubergangskrite-

rien angewendet werden. Im Rahmen zukUnftiger Arbeiten ist geplant, derartige
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Inkonsistenzen in den Ubergangskriterien nach Moglichkeit abzubauen. In diesem Zuge
missen auch Parameter in den SchlieBungsgleichungen angepasst werden, die fiir die

bisher modellspezifischen Ubergangskriterien optimiert sind.

£ 70.01
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Abb. 4.18 Stromungsregime in den beiden Modellen fur Kondensation/Verdampfung

(Flachenmodell) und Scherkréfte fir den Fall 2

Die nachfolgende Abb. 4.19 zeigt den Vergleich der Stromungsregime im vertikalen
Rohr zwischen ATHLET (Modell fir Kondensation/Verdampfung) und RELAP5 am Bei-
spiel des Falls 1. Die Stromungsbilder sind als lokaler Dampfvolumengehalt am Rohr-
austritt gegen die lokale Gasgeschwindigkeit aufgetragen und mit unterschiedlichen
Symbolen gekennzeichnet. Ein Hauptunterschied findet sich in der separaten Betrach-
tung der Nebelstromung fiir hohe Dampfvolumengehalte in RELAP. Die Ubergangsbe-
reiche zwischen Blasen-/Schwallstromung und Ring-Tropfenstrdomung stimmen nahe-
rungsweise uberein. In Abhangigkeit der lokalen Geschwindigkeiten tritt in RELAP auch
fur hohere Dampfvolumengehalte Ubergangsstromung auf. Insgesamt besteht eine
plausible Ubereinstimmung zwischen RELAP und ATHLET gefunden. Abweichungen
sind ggf. auch durch unterschiedliche SchlieRungsgleichungen in den beiden Codes be-

grindet.

Der Vergleich von ATHLET und RELAP macht insgesamt deutlich, dass in ATHLET ver-
schiedene Stromungsregime nur recht grob und demzufolge nicht immer durch
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spezifische SchlieBungsgleichungen beschrieben werden. Durch Einfihrung weiterer
Stromungsbilder besteht die Mdglichkeit, die Vorhersageféahigkeit des Programms zu
verbessern. Erste Schritte in dieser Richtung wurden gemacht und sind in den Kapi-
teln 4.1 und 4.2 beschrieben. Weitere Arbeiten sind im Nachfolgevorhaben geplant,
bspw. durch Einfihrung eigener Stromungsbildkarten fir kiihlende Wéande und Post-
CHF Zusténde.
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Abb. 4.19 Strémungsregime im Fall 1 mitd =0,1 m, G = 0,1 kg/s, p = 1,0 bar
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5 Weitere thermohydraulische Modellentwicklungen

5.1 Zweiphasenmodellierung

5.1.1 Wasserspiegelkraft

Ausgehend von der Impulsgleichung fiir eine beliebige Phase k wurde ein modifizierter-
Term fur die im 6-Gleichungs-Modell von ATHLET enthaltene ,Wasserspiegelkraft* her-
geleitet, implementiert und anhand verschiedener Testrechnungen verifiziert und vali-
diert /CRO 20b/. Da in bisherigen ATHLET-Versionen bereits Terme fir die
Wasserspiegelkraft enthalten waren, wurden Vergleichsrechnungen mit den verschiede-
nen Formulierungen durchgefihrt. Fazit der Vergleichsrechnungen war, dass keine Im-
plementierung der Wasserspiegelkraft allen anderen eindeutig und in jedem Fall Giberle-
gen ist (nur Rechnungen ohne Wasserspiegelkraft sind eindeutig unterlegen). Bei
vollstandiger Betrachtung aller Ergebnisse konnte das Fazit gezogen werden, dass die
neue Formulierung tendenziell die besten Ergebnisse liefert — sowohl hinsichtlich der
Ubereinstimmung mit Experimentaldaten als auch hinsichtlich der benétigten Rechenzeit
und der numerischen Stabilitat /CRO 20b/.

Im 5-Gleichungs-Modell von ATHLET gibt es fiir horizontale Querverbindungen (sog.
Cross-Connection-Objects, CCO) zwischen vertikalen Parallelkandlen eine spezielle
Drift-Option, die bei der Berechnung der Relativgeschwindigkeit den Gradienten des
Wasservolumenanteils (bzw. den ,Void fraction“-Gradienten) nicht bertcksichtigt. Die
Berlcksichtigung des Gradienten des Wasservolumenanteils im Driftmodell hat &hnli-
chen Effekt wie die Beriicksichtigung der Wasserspiegelkraft im 6-Gleichungs-Modell.
Aus Gruinden der Vergleichbarkeit wurde daher im 6-Gleichungs-Modell eine neue Op-
tion fir CCO vorgesehen, die die Wasserspiegelkraft in der Impulsgleichung nicht be-
riicksichtigt.

Dariber hinaus wurde die Wasserspiegelkraft des 6-Gleichungs-Modells fiir horizontale
Leitungen zwischen Kontrollvolumen mit aktivem Gemischspiegelmodell neu formuliert.
Im Fall von Kontrollvolumen mit Gemischspiegel ist die Phasenverteilung in den Volu-
men durch die Position des Gemischspiegels bestimmt. Die Wasserspiegelkraft resultiert
dann aus dem Vergleich der Gemischspiegelpositionen:

dp = pL,x(l —ax) 9 Zymi1 — Zmi2)
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wobei Zu. die Gemischspiegel Position und ,x* das Kontrollvolumen mit hdherem Ge-
mischspiegelstand bezeichnet. Falls nur auf einer Seite der Leitung ein Gemischspiegel
vorhanden ist, wird dieser mit dem ,collapsed level* des Nachbarvolumens verglichen.
Die Anderungen fithren insgesamt zur Angleichung des 6-Gleichungs-Modells an die

Ergebnisse der Simulationen mit einer gemeinsamen Impuls-Gleichung.

5.1.2 Modellierung bei erscheinender/verschwindender Phase

Eine wichtige Frage bei der Zweiphasenmodellierung ist die Behandlung der nichtvor-
handenen bzw. gerade verschwindenden oder erzeugten Phase beim Ubergang zu bzw.
von einphasiger Strémung. Eine typische Frage lautet z. B.: Welche Geschwindigkeit hat
die Wasserphase bei reiner Dampfstromung? Um die numerische Stabilitat des Codes
zu gewabhrleisten und um die physikalischen Prozesse mdglichst realitdtsnah abzubil-
den, werden in ATHLET verschiedene Malinahmen ergriffen. Ein wichtiges Beispiel hier-
fur ist der Aufruf des Unterprogramms D2MDZC, in welchem die Zeitableitung einer ver-
schwindenden Fluidphase auf Null gefiihrt und deren Impuls auf die andere Fluidphase
Ubertragen wird. Dieses Verfahren wird seit geraumer Zeit in ATHLET angewendet
/LER 98/. Damalige Rechnungen einer Notkiihlwasser-Einspeisung zeigten, dass durch
dieses Vorgehen das Experiment besser simuliert werden konnte als mit alternativen
Methoden (z. B. Gleichsetzen der Geschwindigkeit der nicht-existierenden Phase mit der
Geschwindigkeit der anderen Phase). Bei ATHLET-Rechnungen in der jingeren Ver-
gangenheit ist jedoch aufgefallen, dass durch dieses Verfahren numerische Instabilitéten
verursacht werden kénnen, etwa beim Normalbetrieb im Reaktorkern, wenn wegen un-
terkihlten Blasensiedens sehr kleine Dampfgehalte entstehen und wieder verschwin-
den, oder bei horizontal bzw. leicht geneigt liegenden Kondensationsrohren (so traten
bei Nachrechnungen von COSMEA-Experimenten /CRO 19/ Oszillationen des Volumen-
dampfgehaltes auf, welche durch D2MDZC verursacht wurden; oder bei Nachrechnungen
von Mantilla-Experimenten /MAN 12/ (siehe auch Kapitel 4.2.3) zu horizontalen Tropfen-
stromungen mit sehr kleinem Flissigkeitsanteil kam es zum Zurlickhalten der Tropen in
einem Kontrollvolumen, bis ein gewisser Volumenanteil Gberschritten wurde). Um die
numerische Stabilitat des Codes zu erhdhen, wurde die Routine D2MDZC nun entfernt.
Die nicht-existierende Phase wird ,mitlaufen“ gelassen, d. h. die Zeitableitung ihrer Ge-
schwindigkeit wird wie gewohnlich berechnet und tber die Zeit integriert. Nachrechnun-
gen verschiedener ATHLET-Samples, Experimente und Datensétze aus dem ATHLET-
Validierungsband mit anschlieRender Analyse haben ergeben, dass ATHLET nun zwar

erwartungsgemalr andere Ergebnisse berechnet als bei Verwendung der Routine, diese
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jedoch unter dem Aspekt der physikalischen Vorhersagefahigkeit des Codes gleichwer-
tig sind. Unter numerischen Gesichtspunkten wurde der Code durch das Entfernen des

Unterprogramms verbessert.

5.1.3 Verbesserte Modellierung der kritischen Ausstrémung

Das im Rahmen des vorangegangenen Projekts RS1538 weiter entwickelte Modell zur
Simulation von kritischer Ausstromung /SKO 19a/ wurde modifiziert und validiert. Die
Modifizierung bezog sich inhaltlich auf eine Erhdhung der Verdampfungsraten bei star-
ker Turbulenz, die gewéhnlich bei einer kritischen Ausstromung auftritt. Der in dem bis-
herigen ATHLET Modell verwendete Turbulenzfaktor CTURB, der Gber den Eingabeda-
tensatz vom Anwender vorgegeben werden musste, wurde durch eine Formulierung auf
Basis einer aquivalenten Warmeleitfahigkeit von Wasser ersetzt. Wahrend der Faktor
CTURB fur verschiedene Ausstromungskonfigurationen per Input modifiziert werden
musste, konnte mit der aquivalenten Warmeleitfahigkeit eine Formel eingefiihrt werden,
die fur verschiedene Ausstromungsgeometrien und thermohydraulische Bedingungen
anwendbar ist. Die erweiterte Modellierung bedeutet somit auch eine Vereinfachung des

Datensatzformats und eine Reduzierung madglicher Anwenderfehler.

Die aquivalente Warmeleitfahigkeit ist eine Summe der molekularen und turbulenten

Warmeleitfahigkeit:

kequ = kmotec + keddy (5.1)

In CFD-Ansatzen wird auf Basis der Reynolds-Analogie eine turbulente Warmeleitfahig-
keit aus lokalen Turbulenztermen und Zwischenphasenflachen bestimmt. In einem Sys-
temcode ist ein solches Vorgehen schwierig umzusetzen, da aufgrund des groben, ein-
dimensionalen Gitters keine lokalen Informationen zu Geschwindigkeits- oder
Temperaturgradienten vorliegen. Dartber hinaus verfigen Systemcodes Uber kein
Mehrgleichungsturbulenzmodell. Alternative Ansétze in CFD-Programmen nutzen zur
Bestimmung der turbulenten Warmeleitfahigkeit die turbulente Prandtlzahl, die entweder
als konstant angenommen oder Uber algebraische Beziehungen berechnet wird
/KAY 05/. Da bei einem Systemcode keine genauen lokalen TurbulenzgréfZen bekannt
sind und zusatzlich die Modellierung der Verdampfung, die erheblich zum Turbulenzgrad

beitragt, mit Unsicherheiten behaftet ist, wurde fur die Berechnung der turbulenten
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Warmeleitfahigkeit ein fur 1D-Systemcodes geeigneter Ansatz gewahlt, der diese als

Funktion einer zweiphasigen Reynolds-Zahl darstellt:

keddy =10"°Re - kmotec (5.2)

Der Koeffizient 107> ist eine Konstante, deren Wert im Laufe von Testrechnungen an-
hand von etwa 100 Versuchen optimiert wurde. Die Reynolds-Zahl wird zur Approxima-
tion des Turbulenzgrades aufgrund des Unterschieds der Phasengeschwindigkeiten an

der Grenzschicht auf Basis der Relativgeschwindigkeit bestimmt zu

Dy Wyep " py

Re; =
t . (5.3)

fur die Flussigkeitsphase bzw. fur die Dampfphase

Dy * Wye * pv

Rey, =
Y Ny (5.4)

Das neue Modell wurde anhand des Super-Moby-Dick-Experiments /ROU 87/ fur ver-
schiedene Diusenformen validiert. Die Ergebnisse der Simulation mit dem neuen Modell
(Abb. 5.1 und Abb. 5.3) zeigen eine deutlich bessere Ubereinstimmung mit den experi-
mentellen Daten als die Ergebnisse des alten Modells (siehe Abb. 5.2 und Abb. 5.4). Die
Berechnung der kritischen Ausstromung am Austritt der Dise ist mit dem neuen Modell

deutlich genauer als mit dem alten.

Auch die Druckverteilung entlang der Diise wird gut reproduziert (Abb. 5.5). Das neue
Modell muss zukunftig weitergehend fir die Ausstromung durch Blenden validiert wer-

den.
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Abb.5.1 Moby-Dick-Experiment mit Diffusor: Relative Fehler der mit dem neuen
Modell berechneten kritischen Massenstromdichte: o: Eintrittsunterkihlung
20 K; ¢: Eintrittsunterkiihlung 10 K; A: Sattigung am Eintritt
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Abb.5.2  Moby-Dick-Experiment mit Diffusor: Relative Fehler der mit dem alten Mo-
dell berechneten kritischen Massenstromdichte: o: Eintrittsunterkiihlung
20 K, ¢: Eintrittsunterkiihlung 10 K, A: Sattigung am Eintritt
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Abb. 5.3 Moby-Dick-Experiment mit Expansion: Relative Fehler der mit dem neuen
Modell berechneten kritischen Massenstromdichte: o: Eintrittsunterkiihlung
20 K, ¢: Eintrittsunterkiihlung 10 K, A: Sattigung am Eintritt
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Abb. 5.4  Moby-Dick-Experiment mit Expansion: Relative Fehler der mit dem alten
Modell berechneten kritischen Massenstromdichte: o: Eintrittsunterkiihlung
20 K, ¢: Eintrittsunterkiihlung 10 K, A: Sattigung am Eintritt
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Abb.5.5 Moby-Dick-Experiment mit Expansion: Druckverteilung entlang der Duse:
Test no 120EB305: o: Experiment, __: Rechnung; Test no 80J276: ¢:
Experiment, .... Rechnung; Test no 40J227: A: Experiment, ---- Rechnung;
Test no 20EB192: o: Experiment, - . - . - Rechnung

514 Stromungssimulation in Verzweigungen

Um die Anwendung der verschiedenen Optionen zur Stromungssimulation in Abzweigen
mittels der Eingaben unter den Schliisselworten BRANCHING und BRANCH2M zu verbes-
sern, wurden mehrere zusatzliche Prifungen implementiert, die den Anwender auf in-
konsistente Eingabedaten aufmerksam machen. Darlber hinaus werden fiir komplizier-
tere Verzweigungssituationen, die mittels eines Branchobjekts vom Anwender modelliert
werden, unter bestimmten Bedingungen verbindlich Eingabedaten unter BRANCHING ge-
fordert. Hintergrund hierbei ist, dass Verzweigungen eine mehrdimensionale Geometrie
aufweisen konnen, die ATHLET auf Basis der ausschlie3lich eindimensionalen Einga-
bedaten der einzelnen Thermofluidobjekte nicht ableiten kann. Eine solche Situation ist
insbesondere gegeben, wenn ein vertikal definiertes Branchobjekt mit einem horizonta-
len Pipeobjekt verknipft ist oder umgekehrt. Hierbei kann bspw. die Simulation des Stro-
mungseintritts in das verknipften Pipeobjekt nicht ausschliel3lich auf Basis der eindi-
mensionalen Geometrieangaben (z. B. Stromungsquerschnitt) des Branchobjekts, das
ja eine andere raumliche Orientierung besitzt, erfolgen. Der Anwender kann und muss

zusatzliche geometrische Eingaben unter BRANCHING vornehmen, um den
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mehrdimensionalen Charakter des Abzweigs zu spezifizieren. Auf dieser Basis kann
ATHLET einen realistischen Druckverlust (Momentum-Flux) berechnen. Die Eingaben
sind vor allem fir das 5-Gleichungs-Modell von Relevanz. Beim Einsatz des 6-Glei-
chungs-Modells besitzt der Anwender die Madoglichkeit, Uber das Schlisselwort
BRANCH2M weitere Vorgaben zur Berechnung des Momentum-Flux-Terms vorzuneh-

men.

515 3D-Modell

Das thermohydraulische 3D-Modell von ATHLET wurde im Rahmen des Vorgangerpro-
jekts RS1538 um ein Gemischspiegelmodell erweitert, das die dreidimensionale Be-
schreibung von Wasserpools mit einer stratifizierten Wasseroberflache erméglicht. Da
Uiber den Gemischspiegel hinweg das Stromungsbild und die Phasenverteilung erheblich
variieren, mussen verschiedene fluiddynamische Modellterme in diesem Bereich beson-
ders behandelt und zum Teil in Abhangigkeit von der aktuellen Gemischspiegelposition
innerhalb des numerischen Gitters geeignet interpoliert werden. Um das numerische
Verhalten des 3D-Gemischspiegelmodells mit Blick auf Stabilitdt und Zeitschrittweiten
zu verbessern, wurden diese bisher einfach stetigen Interpolationen nun stetig differen-

zierbar implementiert.

Neben dem 3D-Modell besitzt ATHLET ein spezielles Ringraum-Driftmodell (Option an-
nulus drift) zur Erfassung mehrdimensionaler Effekte im Ringraum nach einem Leck in
einem der Strange, welches die Verteilung der Wasser-Dampf-Gegenstromung im Ring-
raum bei wenigen Parallelkanélen vereinfacht modelliert. Die gemeinsame Verwendung
beider Modelloptionen, 3D-Modell und annulus drift, ist nicht zielfihrend, da das 3D-Mo-
dell insbesondere auf einem feineren Gitter mit acht und mehr Parallelkanélen im Ring-
raum die mehrdimensionalen Stréomungseffekte auf Basis der 3D-Erhaltungsgleichun-
gen berechnen kann. Die Modelloption Ringraumdrift wurde daher fir

Simulationsgebiete, fur die das 3D-Modell bereits aktiviert ist, abgeschaltet.

52 Berticksichtigung Reynoldszahl-abh&ngiger Formverluste

ATHLET bietet verschiedene Modelloptionen, um Strémungsverluste aufgrund von
Wandreibung oder Einbauten abzubilden. Zur Beriicksichtigung eines lokalen Formver-
lusts muss der Anwender einen entsprechenden Verlustbeiwert im Eingabedatensatz

spezifizieren. Der stromungsabhéangige Formverlust wird anschlieRend von ATHLET auf
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Basis dieses konstanten, von der Stromungsgeschwindigkeit unabhangigen Werts be-
rechnet. Dieses Vorgehen ist allerdings unrealistisch, da tatsachlich eine Abhéngigkeit
zwischen Verlustbeiwert und Reynoldszahl existiert. Hierbei muss allerdings die spezi-

elle Geometrie (Krimmer, Blende, Einlauf, etc.) berticksichtigt werden.

Die Eingabemoglichkeiten des Anwenders zur Bericksichtigung eines lokalen, Rey-
noldszahl-abhangigen Formverlustes wurden daher erweitert. Nun ist neben der Ein-
gabe eines wéahrend der gesamten Rechnung konstanten Formverlustbeiwertes auch
die Eingabe eines von der Strémung abhangigen Wertes mdglich. Dazu wurde zum ei-
nen die Mdglichkeit geschaffen, den Formverlustbeiwert in Abhangigkeit von der Rey-
noldszahl in Tabellenform vorzugeben und zum anderen, Formeln zur Berechnung des
Formverlustbeiwertes fir spezielle Bauformen, z. B. von Krimmern, auszuwahlen. Fir
diese Eingabe wurde das neue Pseudokeyword FORMLOSS im Eingabedatensatz defi-
niert. Darin werden abhangig von der Langenkoordinate des aktuellen Thermofluid-Ob-
jektes die gewinschten Modelloptionen (Tabelle oder Korrelation fir spezielle Bauform)
und ihre Variablen (z. B. Biegeradius beim Kriimmer) eingegeben.

Biege

PN
d

innen

Abb.5.6  Schema eines 90°-Kriimmers mit Kennzeichnung des Biegeradius Ragiege

und des Innendurchmessers dinnen.

Exemplarisch werden hier die Gleichungen zur Berechnung des Formverlustbeiwertes
eines 90°-Kriimmers (s. Abb. 5.6) vorgestellt. Dazu wurde das Modell von Herning
IWAG 12/ implementiert. Dieses berechnet mittels der Variablen Biegeradius, Rohr-
durchmesser und Reibungsverlustbeiwert den Formverlustbeiwert entsprechend der
Gleichungen (5.5) bis (5.7).

RBiege RBiege

. = $90° Krimmer = 4 * 1,6 - 4. (5.5)
innen innen
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Rou: 12,8 5.6
2< _Blege <8 $90° krimmer = A 6
dinnen vV RBiege/dinnen
1< RBiege <2 5 -1 12,8 4 2 (5-7)
=0 90° Kriimmer — ' '
dinnen ‘ \/RBiege/d \/RBiege/dinnen

Ein Vorteil dieses Modells ist, dass durch Multiplikation die Formverlustbeiwerte weiterer,
bei Rohrleitungen typischer Boégen aus hintereinander gereihten 90°-Krimmern berech-

net werden kdnnen (s. Tab. 5.1).

Tab. 5.1  Gleichungen zur Berechnung der Formverlustbeiwerte von Bbgen, die aus
90°-Kriimmern zusammengesetzt sind /WAG 12/.
180° Bogen Raumbogen S-Bogen Umbogen
(A j
5180° Bogen fRaumbogen fS—Bogen fUmbogen
= 1,2 =17 = 2,2 = 24
* $90° Krimmer " $90° Krimmer * $90° Krimmer " $90° Krimmer

Die realistische Betrachtung der Abhéngigkeit von Reynoldszahl und Strémungsverlust
ist insbesondere fir die Simulation passiver Systeme, deren Anlauf- und Betriebsverhal-
ten von kleinen treibenden Kraften bestimmt wird, von grof3er Bedeutung. Auch kommen
in passiven Systemen sehr spezielle Bauformen zum Einsatz, deren Stromungsdruck-
verluste nur unzureichend mit den Standardmodellen von ATHLET abgebildet werden
kénnen. Ein Beispiel hierfur sind Plattenwarmetauscher, deren Reibungsverluste von der
Oberflachenpragung der Platten abhangen. Derartige Komponenten sollen im Rahmen
des BMWi-Projekts Vasil (Erweiterung und Validierung von AC2 fiir die Simulation inno-
vativer LW-SMR) simuliert werden. Fir die Implementierung geeigneter Druckverlust-
korrelationen kann die im Rahmen dieses Arbeitspunktes durchgefiihrte Entwicklung

weitreichend als Basis genutzt werden.
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53 Neue nicht-kondensierende Gase

Es wurden zwei zusatzliche nicht-kondensierbare Gase in ATHLET eingefuigt: CO und
CO.. Damit sind die in ATHLET verfigbaren Gase mit denen in COCOSYS konsistent.
Im Zuge dieser Arbeiten wurde zuséatzliches Code-Refactoring durchgefiihrt. Damit er-
geben sich die folgenden Anderungen bzw. Verbesserungen fur nicht-kondensierbare

Gase.

o Es besteht keine programmtechnische Beschrankung bezuglich der gleichzeitig zu
simulierenden nicht-kondensierbaren Gaskomponenten mehr. Es kénnen alle derzeit
definierten Gase (8) plus das durch Nutzereingaben definierte Gas (USERGAS) ge-

nutzt werden.

e Die molaren Massen der Gase wurden an aktuelle Werte aus /LIN 97/ bzw. /WEB 21/
angepasst. Die spezifische Warmekapazitat aller Gase wurde auf die Werte bei
373,15 Kund 1 MPa nach /LIN 97/ aktualisiert. Molare Massen und Warmekapazita-
ten stehen als globale Parameter, die Gaskonstanten als globale Variablen im Modul

CDMC zur Verfiigung und werden in allen Programmteilen konsistent genutzt.

e Ebenso wurden die molaren Massen der Arbeitsmedien an aktuelle Werte aus
/LIN 97/ bzw. /WEB 21/ angepasst. Die Werte von Wasser sind einer Empfehlung
der IAPWS /IAP 20/ entnommen. Die Werte stehen als globale Parameter im Modul

CDPR zur Verfiigung.

e Die spezifische Gaskonstante wird aus der idealen Gaskonstante und der molaren
Masse fur Gas berechnet.

¢ Die Viskositat von Helium wird nicht mehr aus der von Wasserstoff abgeleitet, son-
dern durch eine eigene Korrelation, entnommen aus der MATPRO-Bibliothek von
SCDAP/RELAP 3.3 /SIE 01/, bestimmit.

¢ Die nicht-kondensierbaren Gase CO und CO> kdnnen vom Nutzer aktiviert werden,
indem unter dem CW MULT ICOMP als Variable AGAS die Werte CO bzw. CO2 vorge-
geben werden. Warmeleitfahigkeit und Viskositdt werden nach dem Verfahren im
COCOSYS Reference Manual /KLE 00/ bestimmt. Dabei wurden die Varianten ohne
thermische Dissoziation implementiert, weil dieser Effekt fur die anderen nicht-kon-

densierbaren Gase in ATHLET — und die Arbeitsfluide — vernachlassigt wird.
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Alle Werte und Formeln sind in ATHLET Models and Methods ab Version 3.3 dokumen-

tiert.

Die Anderungen wurden verifiziert, der dazu verwendete Verifizierungsdatensatz steht
fur Continuous Integration zur Verfigung. Die Verifikation zeigte auch, dass das Mi-
schungsmodell nach Wilke /SIE 01/, /HOH 72/ korrekt implementiert ist. Die ATHLET-
Eingabedatensatzbeschreibung ab ATHLET 3.3 wurde aktualisiert.

Insbesondere die Anderungen bei der Berechnung der physikalisch korrekten spezifi-
schen Gaskonstante fur Stickstoff und auch Wasser kdnnen Auswirkungen auf den Ver-
lauf von Simulationen haben, bei denen es zu heftigen Zwischenphasenprozessen (z. B.
Kondensationsschlagen) kommt. Auch wenn sich im Einzelfall Simulationsergebnisse
verschlechtern kdnnen, erlauben die neuen Werte eine konsistentere Berechnung des

Systemverhaltens.

Weiterer Verbesserungsbedarf zum Themenkomplex nicht-kondensierbare Gase, der im
Zuge der oben beschriebenen Arbeiten erkannt wurde, betrifft insbesondere die folgen-

den Punkte:
e Konsistente Beriicksichtigung der Druckabhangigkeit der Stoffwerte.

e Verbesserung der Performance des Codes (Rechengeschwindigkeit) bei der Simu-
lation nicht-kondensierbarer Gase. Hier erlauben ggf. programmiertechnische Ver-

besserungen einen Performancegewinn.

o Verbesserung des Transports von geringen Mengen nicht-kondensierbarer Gase
und Begrenzung numerischer Diffusion. Ein mdglicher Ansatz kénnte sein, sehr ge-
ringe Mengen von nicht-kondensierbaren Gasen ohne Rickwirkung auf die Ther-
mohydraulik als Blasen zu transportieren. Verbesserungen sind u. a. auch deswegen
notwendig, da sehr geringe Mengen von nicht-kondensierbaren Gasen derzeit aus
einem Kontrollvolumen nicht abtransportiert werden, dadurch das betreffende Volu-
men aber zeitschrittweiten-limitierend werden kann. Dies ist insbesondere ein Prob-
lem, wenn solche geringen Mengen nicht-kondensierbarer Gase in mit Flussigkeit
gefillten CVs etabliert werden. Das Fehlen eines Modells zur Losung dieser Rest-
gase in der Flussigkeit fihrt dazu, dass die entsprechenden Gasanteile im CV lang-
fristig bestehen und die Rechnung ausbremsen konnen.
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e Verbesserung der Zwischenphasenmodelle mit Berticksichtigung des Effekts nicht-
kondensierbarer Gase. Hier sind besser an Strémungskarten und Zwischenphasen-

flache angepasste Modelle sinnvoll.

e Verbesserte Interaktion der Modelle in ATHLET und ATHLET-CD (SAFT) zum Trans-
port nicht-kondensierbarer Gase. Hier ware ein konsistentes Transportmodell hilf-

reich.

5.4 Warmeilibergang

54.1 Vertikale Warmetauscherrohrbtindel

Im ATHLET Entwicklungsvorhaben RS1548 wurde eine ATHLET-Entwicklerversion er-
stellt, die drei neue Warmeulibergangskorrelationen fir die Kondensation innerhalb verti-
kaler Rohre beinhaltet. Dies war notwendig geworden, da Nachrechnungen von Experi-
menten der PERSEO-Testanlage mit einem Isolation Condenser mit vertikalen
Warmeubertragerrohren gezeigt hatten, dass mittels der in ATHLET vorgesehenen Kor-
relationen fir den Warmetbergang durch Kondensation (Nusselt/Carpenter und Col-
burn) die Leistung des Warmedbertragers um bis zu 22,5 % unterschatzt wird. Durch die
neuen Korrelationen sinkt die Differenz auf nur noch 5 — 10 % (basierend auf der expe-

rimentell bestimmten Leistung).

Bei den Korrelationen handelt es sich um Modelle nach Nusselt, Kutateladze und Chen,
die auf Basis der Reynoldszahl der Wasserphase den Massen- und Energielibergang

an einem laminaren, welligen bzw. turbulenten Film unterscheiden /PAP 10/.
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mit Rer, = 4658. - Pr; 105,

Bei Filmkondensation in einem vertikalen Rohr bildet sich zunachst ein laminarer Was-
serfilm aus. In diesem Bereich nimmt der Warmibergang mit steigender Filmdicke ab.
Im weiteren Verlauf kommt es zur Bildung kleinerer Wellen. Obwohl auch hier der Wér-
meiibergang mit steigender Filmdicke abnimmt, wird er durch die durch die Wellen ein-
getragene Turbulenz verstarkt. Wird der Film vollstandig turbulent, verstarkt sich der
Warmeutbergang durch die Durchmischung des Wasserfilms und sinkt nicht mehr ab.
Die drei Korrelationen wurden zunachst derart in ATHLET implementiert, als dass sie
parallel zu den schon vorhandenen Korrelationen ausgewertet werden. Die Auswahllogik
des maximalen Warmeibergangskoeffizienten wurde durch die neuen HTC-Werte er-

ganzt.

Die Verifikation der Warmelbergangskorrelationen erfolgte anhand der PERSEO-
Versuchsanlage, die mit einem 120 vertikale Rohre umfassenden Biindel, das von oben
nach unten durchstrémt wird, ausgestattet ist /FER 02/, /BUC 19/. Abb. 5.7 zeigt Ergeb-
nisse zu PERSEO Test 7 Part 1. Mit der erweiterten Modellierung kann ATHLET die
gemessene Warmelulbertragerleistung deutlich besser nachbilden. Der entsprechende
Warmeubergangskoeffizient, der bei der neuen Modellierung entlang des Rohres mit

wachsender Filmdicke und steigender Filmturbulenz variiert, ist in Abb. 5.8 dargestellt.
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Abb.5.7 Gemessene und berechnete Warmeubertragerleistung (grine Kurve: mit

neuen Modellen zur Filmkondensation)
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Abb. 5.8 Verlauf des Warmeubergangskoeffizienten entlang der Filmstromung von

oben nach unten

Da zur Verifikation und Validierung aber nur zwei Experimente der PERSEO-Anlage zur
Verfligung standen, wurde entschieden, die Auswahl der neuen Korrelationen zunachst
dem ATHLET-Anwender zu uberlassen, bis die Validierungsbasis breiter ist. Die Korre-
lationen kdnnen nun vom Anwender Uber den Eingabeparameter IHTC4L/R im
HECU-Modul entweder global oder auch nur fir spezielle HCOs aktiviert werden. Die
Funktionsfahigkeit der so erzeugten ATHLET-Version wurde getestet und mit den voran-
gegangenen Rechnungen verglichen. Es wurden keine Abweichungen festgestellt. Da-
her wurden die oben genannten Anderungen in die Hauptentwicklungslinie von ATHLET

ubernommen.

Weiterhin wurde ein PERSEO-Versuch in die Continuous Integration Umgebung einge-
pflegt, um eine fortwéhrende Validierung von ATHLET bezlglich des Warmeiibergangs

durch Kondensation innerhalb vertikaler Rohre zu gewahrleisten.

5.4.2 Weitere Korrelationen fir Warmelbergang und Bindelfaktor

ATHLET beinhaltet eine Blindelfaktor-Korrelation nach Inayatov /INA 75/, mittels derer
dem im Vergleich zu einem Einzelrohr erh6hte Warmeibergang innerhalb eines Brenn-
stabbiindels Rechnung getragen wird. Die bisherige Implementierung berticksichtigte le-

diglich quadratische Brennstabanordnungen. Zur genaueren Berechnung des
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Warmeuibergangs in hexagonalen Brennstabbiindeln wurde ATHLET erweitert und eine
fur hexagonale Stabanordnungen angepasste Korrelation nach Inayatov implementiert
/INA 75/. Im Eingabedatensatz wurde fir den Anwender die Mdglichkeit eingerichtet, die
Geometrie des abgebildeten Stabbiindels, quadratisch oder hexagonal, zur Berechnung

des Warmetbergangs zu spezifizieren.

Anfang des Jahres 2020 fand ein wissenschaftlicher Austausch zwischen der GRS und
dem Kurchatov-Institut zur Simulation des Warmelbergangs in hochbelasteten
WWER-Bindeln (Abb. 5.9) im Einphasen- und Siedebereich statt. ATHLET Uberschatzt
die Wandtemperaturen insbesondere am Biindelaustritt deutlich. Vor diesem Hinter-
grund wurde eine detaillierte Analyse des simulierten Warmeibergangs durchgefihrt.
Die Analysen konnen bisher jedoch nicht abschlieRend bewertet werden, da einerseits
der GRS nicht die vollstdndigen Anlagen- und Versuchsdaten vorliegen und andererseits
der Warmeulbergang insbesondere in Austrittsndhe maoglicherweise von sehr effektiven
und in vergleichsweise kurzen Abstdnden montierten Abstandhaltern beeinflusst wird.
Der Effekt der Abstandshalter auf den Warmeulbergang kann in der aktuellen ATHLET-
Version nicht bericksichtigt werden (allerdings sind hierzu Arbeiten im Nachfolgevorha-
ben geplant), daher wurde der Einfluss der Abstandsgitters nicht weiter untersucht. Statt-
dessen wurden in ATHLET verschiedene Siedekorrelation und Gleichungen fuir den Bin-
delfaktor, der den im Vergleich zu einem Einzelrohr erh6hten Warmelibergang im Blundel

erfasst, getestet und ein besseres Ergebnis zu erzielen.
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112



Eine Analyse der vom Kurchatov-Institut vorgelegten Simulationsergebnisse ergab, dass
die mit der aktuellen Programmversion ATHLET 3.2 erzielten Resultate eine bessere
Ubereinstimmung sowohl in der einphasigen Zwangskonvektion als auch im unterkiihl-
ten/gesattigten Siedebereich liefern als éltere Ergebnisse mit ATHLET-Version 3.1A. Ur-
sachlich ist die Einbeziehung des Bindelfaktors nach Inayatov fur die Dittus-Boelter-
Korrelation ab der Version ATHLET 3.2. Da aber nach wie vor Diskrepanzen zwischen
Experiment und Simulation zu beobachten sind (Abb. 5.10), wurden als mdgliche
ATHLET-Verbesserung Bundelfaktorkorrelationen nach Inayatov /INA 75/, Weisman
/WEI 59/, Presser IMAS 20/ und Markoczy /MAR 72/ getestet. Es wurde festgestellt,
dass die Inayatov- und Weisman-Formeln die beste Ubereinstimmung mit dem Ki-
Experiment liefern, an dieser Stelle also keine weitere Code-Verbesserung notwendig
ist WON 20c/.

Wie Abb. 5.10 verdeutlicht, werden fur unterkiihltes/gesattigtes Sieden die gréf3ten Dis-
krepanzen sowohl fur die ATHLET 3.1A als auch fir die 3.2 Version gefunden. Dies kann
moglicherweise auf ein Verlassen des validen Bereichs fur die Chen-Korrelation
/CHE 66/ bei hohem Druck zurtickgefuhrt werden. Die Chen-Korrelation wurde aus Da-
ten bis zu 3,6 MPa abgeleitet, was weit von dem aktuellen Experiment mit 15 MPa ent-
fernt ist. Eine weitere mogliche Fehlerquelle kann aus Nicht-Anwendbarkeit der Formel
fur den Suppression-Faktor in der Chen-Korrelation resultieren. In /COL 96/ wird er-
wahnt, dass der Suppressionsfaktor auf 1 gesetzt werden sollte (d. h. kein Suppressi-
onseffekt), wenn ein vertikales Blindel simuliert wird. Es ist nach dem derzeitigen For-
schungsstand jedoch nicht eindeutig geklart, ob ein Suppressionseffekt bei Rohrbiindeln
existiert. Fir ATHLET 3.2 wird eine bessere Ubereinstimmung mit dem KI-Experiment
erzielt, wenn der Suppressionsfaktor im Quellcode auf 1 gesetzt wird. Da jedoch die
Erkenntnis, den Unterdrickungsfaktor auf 1 zu setzen, nur auf einigen wenigen Experi-
menten basiert, die im Wesentlichen alle vom gleichen Autor mitgeteilt wurden, fehlt die
physikalische Grundlage fur eine generelle Programmanderung /STE 92/. Die weiteren
Analysen konzentrierten sich daher auf eine neue Warmeuibergangskorrelation fir das
unterkiihlte bzw. geséttigte Sieden als Ersatz fir die Chen-Korrelation bei hohem Druck.
Es hat sich herausgestellt, dass mit der Liu-Winterton-Korrelation /LIU 91/ eine ausge-
zeichnete Ubereinstimmung mit dem KI-Experiment erzielt wird (Abb. 5.10). Die im Ex-
periment gemessenen Oberflachentemperaturen, die bei Annaherung an Sattigungsbe-
dingungen im Fluid aufgrund des verbesserten Warmetbergangs wegen Siedens nur
noch wenig ansteigen, werden gut reproduziert. Allerdings findet die Liu-Winterton-Kor-

relation in der Literatur nur vereinzelt Erwdhnung und weist teilweise deutliche
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Unterschiede zur Chen-Korrelation auf, die sich fir viele Anwendungen in der Vergan-
genheit bewahrt hatte. Daher wurde die Liu-Winterton-Korrelation in ATHLET zun&chst
als Option implementiert, die durch den Anwender im Eingabedatensatz bei Bedarf

(bspw. fuir eine weitergehende Validierung) aktiviert werden kann.
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Abb. 5.10 Axiale Verteilung der Oberflachentemperatur fur Test #95 der Kurchatov-
Institut-Versuchsanlage /WON 20c¢/

Im Zuge der Prifung und Erweiterung des Warmeibergangs wurden ebenfalls verschie-
dene, neue Warmeubergangskorrelationen fur den einphasigen, konvektiven Wéarme-
Ubergang an die Flussigkeitsphase implementiert. Neben der standardméanig in ATHLET
genutzten Dittus-Boelter-Korrelation /DIT 30/ kénnen nun vom Anwender optional die

Sieder-Tate- /SIE 36/ sowie die Gnielinski-Korrelation /GNI 75/ ausgewahlt werden.

Aus der Literatur ist bekannt, dass Dittus-Boelter den Warmeibergang in engen Kiihlka-
nalen, wie sie z. B. in Forschungsreaktoren zu finden sind, bei niedrigen Driicken und
hohen Geschwindigkeiten deutlich unterschatzt /GHI 16b/. Die Korrelation nach Sieder
und Tate berticksichtigt den grof3en Temperaturunterschied zwischen wandnahem Fluid
und Fluid im Bulk durch Einfilhrung eines Viskositatsverhaltnisses, was bei hohen War-

mestromdichten bessere Ergebnisse liefert. Die Gnielinski-Korrelation bietet durch
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Modifikation des Druckverlustbeiwerts, der in die Korrelation eingeht, die Mdglichkeit, an
die jeweils vorliegende, spezifische Geometrie angepasst zu werden. Beide Korrelatio-
nen zeigten jedoch sowohl fir die Nachrechnungen der Kurchatov-Institut-Experimente
als auch fur die Analysen zu Forschungsreaktoren (Kapitel 3) nur einen untergeordneten

Einfluss.

543 Fluid-Referenztemperatur fir den zweiphasigen Warmelibergang

Bei Simulationen eines Brennelement-Lagerbeckens mit ATHET-CD kam es immer wie-
der zu starker Uberhitzung der Fliissigkeitsphase von Wasser. Zahlreiche Simulationen
wurden deshalb abgebrochen, nachdem der Gliltigkeitsbereich der Stoffwertapproxima-
tion Uberschritten worden war. Die Probleme traten immer dann auf, wenn bei sehr hei-
Rer Oberflache der Brennstdbe (~1.000 °C) und niedrigem KM-Druck (~1 bar) kleine

Flissigkeitsmengen in CVs mit heillem Dampf einstrémten.

Eine tiefergehende Analyse hat gezeigt, dass ursachlich fur das Problem die Art der
Berechnung der mittleren Fluidtemperatur fir den Warmetbergang auf Basis des Mas-
sendampfgehaltes war. Dies fuhrt zu einer sehr schnellen Absenkung der mittleren Flu-
idtemperatur schon bei geringem Wasseranteil und damit zu hohen Wéarmestromen zwi-
schen Wand und Fluid (Twand >> Truid). Da Tpampt > Twand > Triassigkeit War, wurde der

gesamte Warmestrom der Flussigkeit zugefihrt.

Fur Wandtemperaturen oberhalb der Leidenfrost-Temperatur kann die Oberflache in der
Realitat jedoch nicht benetzt werden. Somit kann kalte Flissigkeit sich nicht unmittelbar
auf den Warmetransport Wand — Fluid auswirken. Dem wird in ATHLET nun dadurch
Rechnung getragen, dass fur Twano > Ten+100 K eine dampfvolumengehaltsgewich-
tete mittlere Fluidtemperatur berechnet wird. Zwischen T gp+100 K und Tiep findet ein
stetiger Ubergang zwischen einer dampfvolumengehalts- und einer massendampfgeh-
altsgewichteten Berechnung der mittleren Fluidtemperatur statt. Diese Modellanderung
wurde analog auch in ATHLET-CD vorgenommen. Mit der Programmmodifikation konn-

ten die Simulationen problemlos durchgefihrt werden.

544 Ruckkehr vom Ubergangssieden zum Blasensieden

Im Rahmen von Anlagenrechnungen zu Kihlmittelverluststorfallen wurde festgestellt,
dass unter bestimmten Umstanden einzelne Warmeleitvolumen trotz ausreichender
Kihlung des Reaktorkerns leicht erhdhte Wandtemperaturen zeigen kénnen. Eine ge-
naue Analyse des Phdnomens hat ergeben, dass das Warmeubergangsregime fir diese

Volumen z. B. aufgrund kurzzeitig stagnierender Stromung vom Blasensieden in den
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Bereich des Ubergangssiedens gewechselt hatte, ohne jedoch den Zustand des Film-
siedens zu erreichen, d. h. ohne dass die Wandtemperatur die minimale Filmsiedetem-
peratur tberschritten hatte. Trotz anschliel3end wieder verbesserter Kihlung konnte je-
doch erst nach mehreren hundert Sekunden wieder der Zustand des Blasensiedens
erreicht werden. Die Implementierung in ATHLET wurde nun derart geandert, dass ein
schnelleres Wiederbenetzen nach Uberschreiten der kritischen Heizfachenbelastung

(und ohne Erreichen des Filmsiedens) moglich ist.

5.5 Weitere Etablierung von AC2

5.5.1 Kopplung mit COCOSYS

ATHLET Warmeleitobjekte (HCOs) konnen mit COCOSYS Warmeleitobjekten gekoppelt
werden, so dass es maglich ist, den Warmeaustrag des Kuhlkreises in das Containment
gekoppelt mit ATHLET-COCOSYS zu berechnen: ATHLET simuliert den Kuhlkreislauf,
die Warmestrome gehen tber die Warmeleitobjekte vom ATHLET- in das COCOSYS-
Rechengebiet und heizen das Containment auf. Allerdings war das Erstellen einer sol-
chen Kopplung im Datensatz durch den Anwender bisher sehr aufwandig und fehleran-
fallig, da die Wéarmestrome tber GCSM-Signale gekoppelt wurden und die Zuordnung
der gekoppelten Kontrollvolumen “handisch” erfolgen musste.

Diese Kopplung der Warmestrome besitzt im Prinzip das Potential, auch kompliziertere
Vorgénge als den Warmeeintrag vom Kuhlkreislauf in das Containment zu simulieren.
Im Containment befinden sich bei fortschrittichen Reaktoren sogenannte Gebaudekon-
densatoren, die auf ihrer Aul3enseite den Dampf im Containment kondensieren. Von in-
nen sind die Kondensatoren zumeist von Wasser durchstromt, das aus einem Kihlwas-
serbecken in die Kondensatorrohre flief3t. Diese durchstromten Kondensatorrohre
kénnen gut mit ATHLET simuliert werden, wohingegen das Verhalten der Dampfat-
mosphéare auf der AuBenseite am besten mit COCOSYS abgebildet werden sollte. Um
diese gekoppelte Simulation einfach zu ermdglichen, wurde im Eingabedatensatz von
ATHLET als Randbedingung fiir die Warmeleitobjekte die Option “COCOSYS” geschaf-
fen. Damit wird automatisch die Fluidtemperatur und der Warmeulbergangskoeffizient
auf der AulRenseite der zugehdrigen HCO-Kontrollvolumen von COCOSYS (oder ggf.
auch von einem anderen externen Code) Ubernommen. Der berechnete Warmestrom
wird von ATHLET an COCOSYS geliefert. Damit die Zuordnung der ATHLET-HCVs zu
den COCOSYS-HCVs automatisch, d. h. ohne weitere Nutzereingabe, funktioniert,
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werden die notwendigen Geometriedaten ebenfalls automatisch fiir COCOSYS bereit-
gestellt. Durch diese Entwicklungsarbeiten konnte die Kopplung tber Strukturen von
ATHLET bzw. ATHLET-CD mit COCOSYS innerhalb des AC?-Pakets fur den Anwender

deutlich vereinfacht werden.

Hinsichtlich der Kopplung von ATHLET mit COCOSYS bei einer Lecksimulation besteht
die Mdglichkeit, die Entwicklung der Leckbildung wie auch der zeitlich ver&nderlichen
Leckquerschnittsflache dynamisch zu berticksichtigen. Eine allgemeine Schnittstelle auf
Basis eines Plug-ins zur Kopplung der strukturmechanischen Berechnung ist Uber
GCSM verfugbar. Die Einbindung des CDR1D-Modells zur Simulation einer kritischen
Ausstromung ist optional méglich. Zur Simulation des strukturmechanischen Verhaltens
konnen Uber die Schnittstelle entsprechende Modelle zur Berechnung der aktuellen

Leckgeometrie eingebunden werden, z. B. aus dem GRS-Programm WinLeck.

5.5.2 Neues Wasser-Dampf-Stoffwertpaket

Die Hochschule Zittau-Gérlitz (HSZG) hat in einem eigenen Projekt (SBRS-AC2 —
Schnelle Berechnung realer Stoffeigenschaften in ATHLET nach den neuesten Stan-
dards der IAPWS) eine neue Bibliothek LIBSBTL95 fur die Berechnung der Stoffwerte
fur Wasser/Dampf speziell fir ATHLET entwickelt /KRE 20/. ATHLET benétigt Stoffwerte
wie Enthalpie, Dichte, Sattigungstemperatur etc. in Abh&angigkeit von Druck und Tempe-
ratur und zusétzlich, aber nur an wenigen Stellen im Programm, auch abh&angig von
Druck und Enthalpie. Die neue von HZDR erstellte Stoffwertbibliothek berechnet die
Stoffwerte &hnlich wie das bisherige Stoffwertpaket durch eine zweidimensionale Spline-
Interpolation. Die notwendigen Spline-Koeffizienten wurden vorher ermittelt und in der
Bibliothek als Tabellen gespeichert. Gegenuber der bisherigen Stoffwertbibliothek ent-
hélt die neue einige Verbesserungen:

¢ Die Anzahl der Stitzstellen der hinterlegten Koeffiziententabellen wurde deutlich er-
hoht, wodurch die Stoffwerte genauer approximiert werden.

o Der Gultigkeitsbereich wurde vergrof3ert, so dass eine sehr genaue Stoffwertberech-
nung auch bei niedrigen (im Bereich des Normaldrucks) und sehr niedrigen Driicken

weit unter Normaldruck moglich ist.

e Die Datenbasis fur die neue Stoffwertbibliothek SBTL95 ist der IAPWS-95 Standard,
der als die genaueste momentan verfligbare Formulierung der Stoffeigenschaften
von Wasser gilt /IAP 18/.
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e Der rechenaufwandige Suchalgorithmus, der bisher notwendig war, um fir ein kon-
kretes Wertepaar von Druck und Temperatur die zugehérigen Stitzstellen der Ta-
bellen zu bestimmen ist bei der SBTL95 nicht mehr notwendig. Hier wird eine Abbil-
dung bestimmt, die die nicht &quidistant verteilten Stitzstellen der Tabellen auf ein
gleichverteiltes Gitter abbildet. Mit diesem Gitter und der Abbildungsvorschrift kdn-
nen die fur ein konkretes Wertepaar von Druck und Temperatur notwendigen Stiitz-

stellen direkt berechnet werden. Die aufwandige Suche entfallt.

Die GRS hat die LIBSBTL95 tibernommen, auf den neuen Buildmechanismus (CMake)
von AC#ATHLET umgestellt und in den ATHLET Buildmechanismus integriert. Weiter
wurden die Anderungen, die HSZG an ATHLET zum Aufruf der SBTL95 vorgenommen
hat, Gberprift und getestet. Dazu wurde eine Erweiterung von ATHLET entwickelt, die
automatisch Stoffwerte berechnet und in Form von csv-Tabellen ausgibt. Mithilfe eines
Python-Programmes kénnen dann die von der SBTL berechneten Stoffwerte mit den
bisherigen Standard-Werten von ATHLET verglichen werden. Als Beispiel ist in
Abb. 5.11 ein Vergleich der Standard-ATHLET-Stoffwertberechnung und der neuen
SBTL95 gezeigt. Deutlich zu sehen ist die Abweichung bei Driicken unter 1 bar. Dieser
Druckbereich ist zum Beispiel fiir die Simulation von passiven Systemen wie bspw. War-
merohren, die fur die Kihlung von Lagerbecken entwickelt werden, wichtig. Der niedrige
Druckbereich stand bei den ,klassischen“ Einsatzgebieten (DWR und SWR) von
ATHLET weniger im Fokus, weshalb die bisherige Implementierung fur diese Anwen-

dungen ausreichend genau, gleichwohl aber verbesserungsfahig war.
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Abb.5.11 Vergleich des spezifischen Volumens von Wasser, berechnet mit Stan-
dard-ATHLET (rot) und SBTL95 (griin)
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55.3 Kopplung alternativer Stoffwertbibliotheken

In Testanlagen werden aus Skalierungsgrinden teilweise spezielle Kiihimittel wie R134a
verwendet. Aber auch fir die Verwendung in Kihlsystemen in Realanlagen sind solche
Kahimittel geplant. Damit ATHLET in solch einem Fall einfach um die entsprechenden
Stoffwerte erweitert werden kann, wurde ein Plugin “fluidprops_external” implementiert,
mit dem Stoffwerte von extern (z. B. durch eine separate Bibliothek) an ATHLET geliefert
werden koénnen. Aktuell wurde beispielhaft die freie Bibliothek Coolprop auf diese Weise
an ATHLET angekoppelt. Uber dieses Plugin wird auch z. B. die Anbindung von Refprop,
einer der wichtigsten Bibliotheken fur die Stoffwertberechnung von Fluiden, an ATHLET
mdglich. Die Implementierung des Plugins hat momentan einen alpha-Status erreicht

und bedarf noch weiterer Entwicklungs- und vor allem Validierungsarbeiten.
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6 Modellertiichtigungen und Anwenderfreundlichkeit

6.1 GCSM - Signalreihenfolge

6.1.1 Modell zur optimierten Anordnung der GCSM-Signalreihenfolge im
ATHLET-Datensatz

Die Aufgabenstellung dieses Arbeitspunkts beinhaltete die Entwicklung eines Modells
zur optimierten Anordnung der GCSM-Signalreihenfolge im ATHLET-Datensatz. Die
Notwendigkeit flr eine nachtragliche Reorganisation der Signalreihenfolge erwachst aus
dem Sachverhalt, dass aufgrund des hohen Vernetzungsgrades und der fiir gewohnlich
grofRen Anzahl an GCSM-Signalen eine adéaquate bzw. optimale Anordnung der Signale
im Datensatz durch den Nutzer nur mit erheblichem Aufwand realisierbar ist. Eine
GCSM-Signalreihenfolge kann als optimiert betrachtet werden, wenn zu jedem Aktuali-
sierungszeitschritt der aktuell errechnete Wert eines GCSM-Signals auf der Basis bereits
ermittelter Signalwerte bestimmt wird (Rickwartsreferenz) und somit keine Vorwartsre-

ferenz auf nachfolgende Signale, d. h. noch nicht aktualisierte Signalwerte erfolgt.

6.1.2 Vorliegende Struktur des GCSM-Eingabeblocks in ATHLET

Der GCSM-Eingabeblock lasst sich in zwei Teilgruppen unterteilen. Die erste Gruppe
beinhaltet den Typus GCSM-Prozess-Signale, der zur Einbindung von Messgrof3en aus
anderen ATHLET-Modellen (TFO, HCO u. a.) dient. Die Werte dieser Messgroéf3en kdn-
nen zum Zeitpunkt der GCSM-Signalwertberechnung als bekannt bzw. aktualisiert an-

gesehen werden, so dass diese Signale generell keine Vorwartsreferenz aufweisen.

Die zweite Gruppe umfasst die Signale vom Typus GCSM-Regler, die zur Bestimmung
der Steuersignale dienen. Dieser Signaltyp kann bis zu 20 EingangsgroR3e, d. h. ver-
schiedene GCSM-Signale, umfassen, die zur Ermittlung des zu bestimmenden Steuer-
signalwertes verwendet werden. In Abhangigkeit von der Anordnung der einzelnen Ein-
gangsgroRen im Datensatz konnen hierbei Vorwartsreferenzen auf noch nicht

aktualisierte Eingangssignale auftreten.

Eine zusatzliche Unterteilung der zweiten Gruppe (GCSM-Regler) ist durch sog. Blocke
gegeben, denen eine beliebige Anzahl an GCSM-Reglern zugeordnet werden kdénnen.
Neben der nutzerseitigen Unterstlitzung bei der aufgabenspezifischen Strukturierung

unterschiedlicher GCSM-Regler ist die Funktion der einzelnen Blocke im Wesentlichen
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durch die Festlegung des Aktualisierungszeitpunktes und der Aktualisierungsfrequenz

der jeweils enthaltenen GCSM-Regler gekennzeichnet.

Die Aufgabenstellung des nachfolgenden Modellentwurfs besteht darin:
¢ Die vorliegende Netzwerkarchitektur der GCSM-Signale zu erfassen

¢ Die Anordnung der GCSM-Signale im Datensatz derart zu gestalten, dass Vorwarts-

referenzen unterbunden werden.

Bezuglich des letzten Punktes ist zu erganzen, dass innerhalb des GCSM-Netzwerkes
von ggf. geschlossenen Steuer-Regel-Kreislaufen auszugehen ist. In diesem Fall ist eine
eindeutige Zuweisung in Vor- bzw. Ruckwartsreferenz nicht mdglich, so dass diese

Kreislaufe gesondert behandelt und geeignet aufgetrennt werden.

6.1.3 Modellentwurf

Fur die programmtechnische Implementierung des GCSM-Netzwerkes werden die ein-
zelnen GCSM-Signale innerhalb eines objektorientierten Ansatzes beschrieben. Neben
dem eindeutigen Signalnamen (Objekt-Name) wird fiir jedes Objekt zusatzlich die Infor-
mation Uber die Eingangsgréf3e (Vorganger) erfasst (max. 20 Signale). Zusatzlich ent-
halt jedes Objekt die Information Uber samtliche Signale, fir welche dieses Signal als
EingangsgroRe verwendet wird (Nachfolger). Mit diesem Ansatz ist in jedem GCSM-
Signal-Objekt die Information Uber die partiellen Vorwarts- und Ruckwartsreferenzen

bzw. Vorganger und Nachfolger hinterlegt.

Eine vereinfachte, exemplarische Darstellung der GCSM-Netzwerkstruktur mit zugeho-
rigen Vor- und Rickwartsreferenzen ist durch Abb. 6.1 gegeben. In dieser Matrixdarstel-
lung werden in der ersten Zeile die GCSM-Signalnamen in der Reihenfolge ihres Auftre-
tens im Datensatz aufgetragen. In der ersten Spalte (links) wird die aktuelle
Reihenfolgennummer des Signalnamens festgehalten und in der Diagonalen der zuge-
horige GCSM-Operator (z. B. SWITCH, ADDER, FUNGEN) notiert. In den jeweiligen
Spaltenvektoren werden zusétzlich die jeweiligen Eingangssignale (Vorwartsreferenzen
(rot), Ruckwartsreferenzen (blau)) durch Punkte dargestellt. Eine optimale Reihenfolge
der Signale ist erreicht, wenn im oberen Dreieck keine Eingangssignale (Vorwartsrefe-
renzen) vorhanden sind, so dass beim Durchlaufen der GCSM-Nummern die einzelnen

Signale ausschlief3lich durch bereits aktualisierte Eingangssignale bestimmt werden.
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Abb. 6.1  Matrixdarstellung der GCSM-Netzwerkstruktur mit Vor- und Rickwartsrefe-

renz

Beispiel: In der Abb. 6.1 sind beispielhaft fur Signal-Name S9 die zugehdrigen vier Ein-
gangssignale S3, S5, S6 und S7 zusatzlich durch blaue Pfeile dargestellt. Die Aktuali-
sierung dieser Signale geschieht beim Durchlaufen der GCSM-Karte vor der Signalwert-
bestimmung von S9. Im Gegensatz hierzu wird der Wert des Signals S4 vor der
Aktualisierung des zugehéren Eingangssignals S7 realisiert, so dass fur Signal S4 eine
Umpositionierung in der GCSM-Reihenfolge durchzufiihren ist. Eine optimierte Anord-
nung der Signale fir diesen Fall ist in Abb. 6.2 dargestellt. Das Signal S4 wurde hierbei

von der Position 4 an die Position 7 verschoben.
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Abb. 6.2 Matrixdarstellung der GCSM-Netzwerkstruktur im optimierten Fall

6.1.4 Prinzipielle Netzwerkstruktur und Sortiermechanismus

Die i. A. auftretende GCSM-Netzwerkstruktur lasst sich in die drei Gruppen, Start-, Cir-
cular- und End-Layer, unterteilen (Abb. 6.3). Der erste Start-Layer (Start Layer 1) wird

aus Signalen gebildet, die Uber keinen Vorganger im Netzwerk verfigen und somit an

den Anfang, der optimierten GCSM-Reihenfolge sortierte werden kénnen. Signale, die

dieser Gruppe zuzuordnen werden, sind:

e GCSM-Prozesssignale, die in ihrer gegebenen Anordnung im Datensatz tibernom-

men werden

o GCSM-Regler

e mit einer ATHLET internen Pra-Initialisierung (INTE, DELAY und LAG)

e basierend auf einer externen GCSM-Bibliothek (TELEPERM, INTEGRATOR)

e mit einem zeitlichen Verzug (DELAY) hinsichtlich ihrer Aktualisierung definiert

wurden (Koeffizient A1 bei Operator: OR, AND und NOT)

Nach der Zuordnung dieser Signale werden diese aus dem Gesamtnetzwerk entfernt

und in den nachgelagerten Schritten nicht mehr bertcksichtigt. Fir das resultierende
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Netzwerk folgt, dass jetzt die Signale aus Start Layer 2 Uber keine Vorgadnger mehr ver-
figen und in analoger Weise sortiert und aus dem Netzwerk entfernt werden kénnen.

Dieser Vorgang wird bis zum Erreichen des zirkularen Layers fortgesetzt.

In umgekehrter Form werden die Signale im End-Layer sortiert. Der erste End-Layer
(End Layer 1) wird hierbei aus Signalen gebildet, die tGber keinen Nachfolger verfigen
und somit an das Ende der GCSM-Reihenfolge sortiert werden kénnen. Nach entspre-
chender Zuordnung werden diese Signale fir die weitere Analyse aus dem Gesamtnetz-
werk entfernt, mit dem Resultat das nunmehr End Layer 2 die Eigenschaft fehlender
Nachfolger besitzt. Dieser Zuordnungsvorgang wird bis zum Erreichen des zirkularen

Layers fortgesetzt.

Die im zirkuldren Layer enthaltenen Signale haben jeweils mindestens einen Vorganger
und Nachfolger und verbleiben damit vorerst im reduzierten Gesamtnetzwerk. Fir die
Analyse dieser Signale wird ein Algorithmus von D. B. Johnson /JOH 75/ verwendet, der
im Weiteren zur Ermittlung der geschlossenen elementar Kreislaufe bzw. einzelner

Ringe genutzt wird.

Start | start start <‘\€|FEI|5‘r End End End
Layer 1 [ Layer Layer Layer ayer 3 ayer 2 ayer 1

Abb. 6.3 Generische GCSM-Netzwerkstruktur

Wie in Abb. 6.3 dargestellt, kann es zu diversen Uberschneidungen zwischen den ver-
schiedenen Ringen kommen, wodurch die anhand des Johnson-Algorithmus ermittelte
Anzahl an Elementarringen stark anwachsen kann. Weiterhin zeigt sich, dass sich eine

Untergruppe an Signhalen bestimmen lasst, die jeweils als Start- bzw. Endelement flr
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diverse Einzelkreise fungieren. Anhand dieser Start- und Endelemente ist es mdglich,
die urspriinglich grol3e Anzahl an ermittelten Einzelkreisen zusammenzufassen und zu

systematisieren.

6.1.5 Anwendung des GCSM-Optimierungsalgorithmus auf realen Daten-
satz

Fur eine erste Testanwendung wurde der implementierte Optimierungsalgorithmus auf
eine GCSM-Karte mit 24486 Einzelsignalen angewendet. Wie die Matrixdarstellung der
GCSM-Netzwerkstruktur in Abb. 6.4 zeigt, besteht im nicht optimierten Beispieldatensatz
der Testanwendung eine groRe Anzahl an Vorwartsreferenzen zwischen den GCSM-
Signalen. Nach Anwendung der Optimierung reduziert sich die Anzahl der Vorwartsre-
ferenzen auf zwei Signalgruppen. Hierbei umfasst Signalgruppe 1 (rotes, oberes Punkt-
band in Abb. 6.5) die Menge der GCSM-Regler, die aufgrund ihrer Spezifikation im
Start-Layer 1 erfasst wurden (INTE, DELAY, LAG, TELEPERM und Operatoren mit
DELAY). Die zweite Signalgruppe hingegen umfasst die durch den Johnson-Algorithmus
bestimmten Start- und Endelemente der einzelnen Ringe, die in der Darstellung Abb. 6.5
an das Ende der optimierten GCSM-Karte gesetzt wurden (rotes, vertikales Punktband
am rechten Rand). Fur eine vollstdndige Optimierung besteht die Notwendigkeit, die Sig-
nale der Start- und Endelementgruppe mit entsprechenden Initialdaten zusatzlich aus-

zustatten.
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Abb. 6.5 Matrixdarstellung nach Anwendung des Optimierungsalgorithmus

In einem ersten Schritt erfolgte die Implementierung des beschriebenen GCSM-
Sortiermechanismus zu Testzwecken in Form einer prototypischen Entwicklung in der

Sprache C++, aullerhalb des ATHLET-Programmcodes. Im Verlauf des zweiten
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Schrittes wurde mit der Ubertragung der Algorithmen in die Sprache FORTRAN in Form
eines ATHLET-Plugins begonnen, jedoch ist die Implementierung hierfiir noch nicht voll-

standig abgeschlossen.

6.2 Neutronenkinetische Ruckwirkungen fiur flissigmetallgekiihlte Reak-
toren

Die Punktkinetik beschreibt die nukleare Leistungserzeugung im Reaktorkern unter Be-
ricksichtigung integraler, Gber den Kernbereich gemittelter, thermohydraulischer Ein-
flussfaktoren. Hiermit konnten bisher fir LWR charakteristische Ruckwirkungen der
KahImitteltemperatur und —dichte, der Borkonzentration, der Steuerstébe und der Brenn-
stofftemperatur bertcksichtigt werden. Insbesondere flissigmetallgekihlte Reaktoren
(LMR) weisen aufgrund der axialen und radialen thermischen Ausdehnung des Reaktor-
kerns wahrend des Betriebs weitere Ruckwirkungen auf, die bisher mit ATHLET nicht
geeignet abgebildet werden konnten. Daher wurde ATHLET flr diese Reaktoren erwei-
tert, so dass zusatzliche thermohydraulische Riickwirkungen nach Bereitstellung der zu-
gehorigen Feedback-Koeffizienten in der Punktkinetik Bertcksichtigung finden kénnen.
Hierflr wurde auf Erkenntnisse zu funktionalen Abhangigkeiten der Ruckwirkungen aus
dem EU-Projekt Evaluation of the ASTRID core safety coefficients /BOR 17/ zuriickge-
griffen. Entsprechende Korrelationen und Formfaktoren fur unterschiedliche, durch
Strukturkomponenten oder KiuhImittel bedingte Feedbacks wurden implementiert.

Far flissigmetallgekihlte Reaktoren bedeutsame neutronenkinetische Rickwirkungen
/YAN 12/ sind insbesondere

o Dopplereffekt: dieser kann bereits in ATHLET berlcksichtigt werden

¢ Brennelementausdehnungseffekt: Rickwirkung durch temperaturbedingte axiale
Ausdehnung der Brennelemente

o KihImitteltemperatureffekt: dieser konnte bisher nur fur Kiuhlmittel im Reaktorkern
bertcksichtigt werden. In LMR treten jedoch zusatzlich Riickwirkungen aus anderen
Anlagenbereichen auf. Zusatzlich kdnnen die Rickwirkungen in Abhéngigkeit vom
Ort positiv oder auch negativ sein. Dies muss durch sog. Formfaktoren berticksichtigt

werden
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o Radialer Kernausdehnungseffekt (Diagrid expansion feedback): Rickwirkung durch
temperaturbedingte, radiale Ausdehnung des Reaktorkerns, beim ASTRID-Design

insbesondere bedingt durch die Ausdehnung des Diagrid

e Behalterausdehnungseffekt: Ruckwirkung durch temperaturbedingte Ausdehnung

des Reaktorbehalters

¢ Dichte-/Voideffekt: Dieser Effekt entsteht durch Dichte- und/oder Dampfvolumenge-

haltsanderung, vorrangig im Kern und oberen Plenum.

Im Vordergrund der vorgenommenen Erweiterung fir LMR stehen Rickwirkungen auf-
grund einer temperaturbedingten Ausdehnung von Strukturkomponenten oder Fluidvo-
lumina. Der Voideffekt wird bisher nicht weiter berticksichtigt, da Phasenaustausch und
-wechselwirkung fur Flissigmetalle, hier insbesondere fir Natrium, in ATHLET lediglich
in einer vereinfachten Form implementiert sind. Alle oben erwéhnten temperaturabhan-
gigen Ruckwirkungen (mit Ausnahme des Brennelementausdehnungseffekts) lassen

sich durch einen einheitlichen, funktionalen Zusammenhang beschreiben:

1
Peomp(t) = WZ[FCOIHP (T:(6) - Tref) -V; - FF]

1 ; (6.1)
- mz[pi'wmp Vi FF]

Die Summe geht in Abh&ngigkeit des betrachteten Feedbacks Uber alle CV (Flussig-
keitsvolumen) bzw. HCV (Strukturvolumen), die zum Feedback beitragen und die mit
ihrem jeweiligen Volumen V; gewichtet werden. Soweit es sich um Strukturobjekte
(HCO) handelt, werden die Summen fir alle Materialschichten ausgefihrt. Optional kén-
nen Formfaktoren FF; berlicksichtigt werden. Das Gesamtvolumen Y, V; - f (FF;) erfasst
lediglich diejenigen Abschnitte der TFO bzw. HCO, die zum Gesamtfeedback tatsachlich

etwas beitragen. Dies wird durch die Wichtungsfunktion

_ (0 ,if FF;=0
f(FFi)‘{1 Jif FF;#0 (6.2)
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erreicht, wodurch, falls erforderlich, bei Vorgabe entsprechender Formfaktoren durch
den User, nur einzelne CV/HCV von bestimmten TFO/HCO fir die Feedbackberechnung

bertcksichtigt werden kdnnen.

Da ATHLET zum Beginn der Transiente einen stabilen (kritischen) Anlagenzustand er-
wartet, wird das Feedback nach der Startrechnung durch eine additive Konstante

Péomp (to) auf Null gefahrt.

Pcomp ) = p;omp ) — p;omp (to) (6-3)

Ruckwirkungen wahrend der Transienten werden als zeitliche Anderung (Abweichung

von Null) von pc,m, (t) berlcksichtigt.

Um das Feedback gemaf Gleichung (6.1) berechnen zu kénnen, missen der Reaktivi-
tatskoeffizient F€°™P sowie die Referenztemperatur bekannt sein. Diese konnen neben
den TFO bzw. HCO vom Anwender im Eingabedatensatz fur jedes zu beriicksichtigende
Feedback spezifiziert werden. Alternativ zu Gleichung (6.1) kann das Feedback auch
aus Tabellenwerten interpoliert werden. Hierzu kann vom Anwender eine Tabelle mit

Temperaturen und zugehérigen Ruckwirkungswerten vorgegeben werden.

pzcomp = pzcomp (Ty) (6.4)

Die Ruckwirkung aufgrund der thermischen Brennelementausdehnung berechnet sich

mit folgenden Unterschieden ebenfalls mittels Gleichung (6.1):

¢ Formfaktoren und Wichtungsfunktion sind identisch eins (kbnnen also nicht Gber den

Eingabedatensatz modifiziert werden)

e Die Strukturobjekte (HCO) miissen vom Anwender nicht explizit vorgegeben werden,
da ATHLET bekannt ist, welche Strukturen Leistung erzeugen und somit Brennele-

mente darstellen.

e Die Ruckwirkung der Brennelementausdehnung wird fir jede im Eingabedatensatz
definierte Punktkinetikregion separat berechnet. Soll dieses Feedback in mehreren
Regionen Beriicksichtigung finden, muss es dementsprechend mehrfach vom An-

wender im Eingabedatensatz vorgegeben werden.
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Die Uberpriifung der Implementierung erfolgte anhand von Testrechnungen zum
ASTRID Design /SEU 16/. ASTRID ist ein Pool-Reaktor mit Natrium als Kiihimittel. Das
Kerndesign zeichnet sich dadurch aus, dass es — im Vergleich zu anderen Flissigmetall-
gekihlten Schnellen Reaktoren — nur einen geringen positiven bzw. sogar negativen
Void-Ruckwirkungskoeffizienten aufweist. Im Rahmen des européischen ESNII+ Projek-
tes ,Preparing ESNII for HORIZON 2020 /WAH 17/ wurde ein Benchmark durchgefihrt,
der das thermohydraulische und neutronenphysikalische Verhalten dieses Reaktortyps
wahrend einer ULOF-Transiente (unprotected loss of flow) zum Inhalt hatte. Der hierbei
entwickelte Datensatz, der eine vereinfachte Bericksichtigung der neutronenphysikali-
schen Ruckwirkungen mittels GCSM beinhaltete, wurde geeignet erweitert, so dass nun
die neue Implementierung genutzt wird. Die neuen Ergebnisse wurden mit den friher
erzielten Resultaten verglichen. Die Simulationen wurden tber den Zeitpunkt des Sie-
dens im Reaktorkern hinaus fortgesetzt, gleichwohl fir diesen Bereich die thermohyd-
raulische wie auch die neutronenphysikalische Modellierung in ATHLET nicht vollstandig

sind.

Abb. 6.6 zeigt schematisch den Aufbau des Reaktors. Der heterogene Reaktorkern mit
Spalt- und Brutbereichen wurde in drei parallele Kanéle aufgeteilt: innerer Kernbereich,

davon ein separates heil3es Brennelement, sowie auRerer Kernbereich.
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Abb. 6.6 Nodalisierung des Reaktorkerns des ASTRID-Designs

Als spezielle Riickwirkungen wurden die thermische Ausdehnung des Diagrids (radiale
Ausdehnung), der Kontrollstabe sowie der Brennelemente berticksichtigt. Abb. 6.7 zeigt
fur den Spaltbereich einen Vergleich der detaillierten Bestimmung der drei Feedbacks
und ihrer Summe mit der vereinfachten Berechnung (gestrichelt) auf Basis einzelner,
lokaler Fluid- bzw. Oberflachentemperaturen. Die recht gute Uberstimmung verdeutlicht,
dass in dem hier betrachteten Fall einer langsamen Temperaturtransiente die ausge-
wahlten lokalen Temperaturpositionen des vereinfachten Ansatzes eine gute Naherung
der mittleren Strukturtemperaturen darstellen. Dies gilt jedoch nicht fiir die Riickwirkung
der thermischen Ausdehnung des Kiihimittels (Abb. 6.8). Wahrend die vereinfachte Dar-
stellung (hier am Beispiel der Spaltzone) ein positives Feedback voraussagt, ist das tat-
séchliche Feedback negativ. Grund hierfiur ist die negative Rickwirkung aus dem Be-
reich oberhalb der aktiven Kernzone (siehe Abb. 6.6) sowie das teilweise positive,
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teilweise aber auch negative Feedback aus Bereichen innerhalb des Kerns, das durch
Formfaktoren beschrieben wird. Diese Effekte kdnnen lediglich von der detaillierten Er-
fassung der Rickwirkungen mittels der neuen Implementierung in ATHLET realistisch

erfasst werden.
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Abb. 6.7 Reaktivitatsbeitrdge durch thermische Ausdehnung im ASTRID-Design.
Vergleich der neuen Implementierung mit dem vereinfachten Ansatz
(RHOEXT)
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Abb. 6.8 Reaktivitatsbeitrag aufgrund temperaturbedingter Ausdehnung des Kihl-
mittels. Vergleich der neuen Implementierung mit dem vereinfachten An-
satz (RHOTEMP)

6.3 Modellertiichtigungen und -korrekturen

6.3.1 Stromungsdruckverluste im Kondensationsmodell

In Forschungsreaktoren kann es zu Stromungsinstabilititen kommen, wenn der Kern-
durchsatz abnimmt, Reibungs- und Beschleunigungsdruckverluste aber auf Grund von
Dampfbildung zunehmen (onset of flow instabilities, OFI). Zu diesem Thema wurden mit
ATHLET bereits vor vielen Jahren Simulationen mit zufriedenstellenden Ergebnissen
durchgefuhrt /LER O7b/. Im Zuge der Aktualisierung der ATHLET-Validierungsbasis
(siehe hierzu auch Kapitel 3.1) wurden diese Rechnungen wiederholt. Dabei stellte sich
heraus, dass einige Simulationen — anders als friiher — bei kleinen Zeitschrittweiten ver-

harrten.

Teile des Quelltextes von ATHLET wurden in den vergangenen Jahren restrukturiert, um
Uber viele Jahre gewachsene Programmteile zu modernisieren. Dabei wurden auch die
Programme fiir die Berechnung des Massen- und Energieaustauschs zwischen Wasser
und Dampf Uberarbeitet /LAN 16/. Die Kondensationsrate hangt in diesem Modell u. a.

von der Stromungsturbulenz auf Grund von Wandreibungs- und Formverlusten ab.
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Beide Terme werden hier (als CV-bezogene Grol3e) vergleichsweise grob berechnet,
wahrend eine deutlich genauere Variante (leitungsbezogene Gré3e) fur die Verwendung
in der Impulsgleichung existiert. Beim Versuch, die beiden Programmteile zu vereinheit-
lichen, schlich sich ein Fehler ein, der den Einfluss des Terms auf die Kondensationsrate
stark Uberschétzte. Trotz umfangreicher und wiederkehrender Programmtests wurde der
Fehler nicht entdeckt, da der Term fUr die meisten Anwendungen von untergeordneter
Bedeutung ist. OFI-Simulationen werden jedoch stark von Wandverdampfung und
gleichzeitig stattfindender Bulk-Kondensation im unterkihlten Wasser gepragt. Nach der

Korrektur des Fehlers liefen die Simulationen ahnlich stabil wie friiher.

6.3.2 ECCMIX Modell

Bei einer Anlagenrechnung schien ein Massendefekt im kalten Strang (KS) aufzutreten.
Unter weitgehend stationaren Bedingungen nahm der Durchsatz auf dem Weg von der
HKP zum RDB ab. Eine genaue Analyse zeigte, dass es nicht wirklich zu einem Mas-
senfehler kam, sondern dass das Modell ECCMIX fir diesen Effekt verantwortlich war.
Das Modell simuliert die Durchmischung von kaltem, im KS eingespeisten Notkihlwas-
ser mit dem im Primarkreis vorliegenden, warmen KihImittel sowie den Transport dieses
Gemisches am Boden des KS direkt zum RDB (ggf. in Gegenstromung zum KuhImittel
im kalten Strang). Das Besondere an dem betrachteten Reaktortyp ist, dass die Borein-
speisung des Notborierungssystems tber die ECCS-Anschlussleitung erfolgt, fiir welche
das ECCMIX-Modell aktiviert war. Dieses Modell berechnete fur das eingespeiste, hoch-
borierte Wasser falschlicherweise auch bei hoher Stromungsgeschwindigkeit im KS ei-
nen ECCMIX-Effekt mit Transport direkt zum RDB. Das Modell berlicksichtigte bereits
CCFL zwischen warmer Strdmung vom RDB zur Einspeisestelle und kalterer Gemisch-
stromung zum RDB, lieR dabei allerdings die globale KS-Strdomung aul3er Acht. Durch
Einbeziehung der globalen KS-Stromung in die CCFL-Berechnung konnte erreicht wer-

den, dass der ECCMIX-Effekt nur noch bei sehr kleinen KS-Geschwindigkeiten auftrat.

6.3.3 Bortransportmodell

Zur Verringerung der sog. numerischen Diffusion beim Transport von Borsaure im Kuihl-
kreislauf, welche in einem Lumped-Parameter-Code wie ATHLET unvermeidlich ist, wer-
den verschiedene Transportmodelle bereitgestellt. Diese Modelle wurden von HZDR an-
hand von Messdaten aus Mischungsversuchen in der ROCOM-Versuchsanlage

Uberprift. Bei diesen Versuchen wurde zur Simulation einer Deborierungstransiente die
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kalte Leitung eines Stranges an zwei Stellen mit Schiebern abgesperrt und gleichzeitig
ein parallel liegender Rohrabschnitt mit deutlich geringerer Borkonzentration (im Ver-
such nachgebildet durch Kihlmittelzusatze mit anderer elektrischer Leitfahigkeit) geotff-
net.

Dabei stellte sich heraus, dass eines der Modelle Mischungsborkonzentrationen berech-
nete, die wiederholt deutlich héher waren als die maximalen Ausgangswerte vor der Mi-

schung.

Das betreffende Bortransportmodell erzeugt in jedem CV auf einem eigenen ,Untergitter"
mit einer vom Nutzer vorzugebenden, raumlichen Aufldsung (typischerweise < 0.1 m)
ein Profil der lokalen Borkonzentration. Dieses Gitter wandert mit der KM-
Geschwindigkeit (profile shift method) entlang der Hauptleitung. Das Modell versagte,
da diese Hauptleitung durch die Schieber unterbrochen und der KM- und Bortransport
nun vollstandig von einem ,Abzweig’ Ubernommen wurde. Das Bortransportmodell

wurde nun geeignet erweitert, um diese spezielle Situation erfassen zu kdnnen

Das von dem Modell berechnete ortliche Borkonzentrationsprofil wurde bisher schon
laufend angepasst, so dass dessen Integral die mittlere Borkonzentration im CV wieder-
gibt, ein Bormassenbilanzfehler somit verhindert wird. Diese Anpassung wurde verfei-
nert. Insbesondere wird nun der Tatsache Rechnung getragen, dass die beiden End-
stutzwerte des Gitters eines CVs jeweils nur halb zum Integral beitragen, die Korrektur
dort also doppelt vorgenommen werden muss. Aul3erdem zeigte sich, dass eine additive
Korrektur vor allem bei stark variierenden Borkonzentrationen leichter zu handhaben ist

als eine (bisher verwendete) multiplikative.

6.3.4 Simulation bei Uberkritischem Druck

Im Rahmen von Arbeiten der TUM, Lehrstuhl fir Energiesysteme, werden Warmeuber-
gangskorrelationen fur Gberkritisches Wasser bewertet bzw. neu entwickelt. Dabei wer-
den verschiedene WU-Korrelationen via Plugin in ATHLET integriert und deren Ergeb-
nisse mit Experimenten der HIPER-Versuchsanlage verglichen. Der KM-Druck dieser
Versuche lag mit ca. 22,6 MPa nur knapp tUber dem kritischen Druck. Wahrend der Be-
rechnung des stationdren Zustandes durch die ATHLET-Startrechnung wurde immer
wieder zweiphasige Stromung berechnet, was dann haufig zum Abbruch der Rechnung
fuhrte (ausschlieRRlich wahrend der Startrechnung, nicht wahrend der transienten Rech-
nung). Hintergrund hierbei ist, dass die Approximation der Wasser-Stoffwerte aus zwei

Abschnitten besteht: FUr unterkritisches Wasser wird ein aufwendiges Programmpaket
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verwendet, das auch die metastabilen Zustande von Wasser und Dampf detailliert, kon-
sistent und modellgerecht beschreibt und umfangreich validiert worden ist. Uberkriti-
sches Wasser wird immer als einphasiges ,Liquid“ betrachtet; es kennt also keine met-
astabilen Zustande, muss aber die starken Stoffwertanderungen entlang der pseudo-
kritischen Linie und insbesondere am kritischen Punkt hinreichend genau, aber auch

~programmvertraglich* wiedergeben.

Um die Einphasigkeit bei Uberkritischem Druck sicherzustellen, wird in ATHLET eine
kinstliche Sattigungstemperatur verwendet, die zwischen 23 und 24 MPa auf 2.000 °C
angehoben wird und damit das KM in den unterkihlten, einphasigen Zustand zwingt.
Der Druck in der Versuchsanlage war mit 22,6 MPa kleiner als dieser Ubergangsbereich,
was je nach Heizleistung und Temperaturniveau zur Zweiphasigkeit fihren konnte.

Die Grenzen fir die Anhebung der Sattigungstemperatur wurden auf 22,2 und 22,7 MPa

abgesenkt. Damit konnen Simulationen nun ndher am kritischen Punkt gestartet werden.

6.3.5 Separator mit nicht-kondensierbaren Gasen

Bei der Simulation eines PKL-Experiments zum Ausfall der Nachwarmeabfuhr in einer
abgeschalteten Anlage bei Mitte-Loop-Betrieb durch das HZDR kam es zu einem Ab-
bruch der Simulation. Eine genauere Analyse hat ergeben, dass ursachlich fir den Ab-
bruch eine fehlerhaft berechnete Energiebilanz im fir die Simulation der Dampferzeuger
genutzten Separatormodell bei Einstrémung von nicht-kondensierbaren Gasen war. Die
Energiebilanz — und somit das Separatormodell — wurde fir Gase entsprechend erwei-

tert und dem HZDR eine korrigierte Programmversion zur Verfugung gestellt.

6.4 Weitere Programmverbesserungen

6.4.1 Asymmetrische Leistungsverteilung im Reaktorkern

Im Zuge von Reaktoranalysen mit detaillierten Kernmodellen mit zahlreichen Parallelka-
nalen wurde beobachtet, dass die Vorgabe einer radial asymmetrischen Anfangsleis-
tungsverteilung durch den Nutzer unter bestimmten Umstéanden zu einem ungewiinsch-
ten und falschen Anfangszustand nach der stationéren Startrechnung oder sogar zum
Programmabbruch fiihren kann. Urséchlich hierfur war das wéhrend der Startrechnung
eingesetzte iterative Losungsverfahren, das nicht hinreichend stabil zu einem nahe der

Anwendervorgabe liegenden Endzustand hin konvergierte. Um dies zukiinftig zu
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verhindern, wurde eine neue Nutzereingabe (eine sog. hardware action) bereitgestellt,
mit der es dem Nutzer erméglicht wird, mit einer symmetrischen Leistungsverteilung im
Eingabedatensatz zu starten und diese erst wahrend einer Nulltransiente zu modifizie-
ren. Zu diesem Zweck wurde das Schlusselwort RODCO unter dem Kontrollwort ROD im
Eingabedatensatz erweitert. Das Vorgehen erleichtert die Datensatzerstellung erheblich
und reduziert die Gefahr von Anwenderfehlern. Es kann zukinftig in analoger Form auch
fur gekoppelte 3D-Neutronenkinetikprogramme verwendet werden. Mittelfristig ist ge-
plant, die Methodik der stationaren Startrechnung grundséatzlich zu Gberprifen und nach
Moglichkeit zu verbessern. Hierzu sind Arbeiten im Rahmen des vom BMWi unterstitz-
ten Projekts Funktions- und Strukturausbau der AC2-Numerik (RS1593) geplant.

6.4.2 Vorgabe von Randbedingungen mittels TDV

ATHLET bietet dem Anwender die Mdglichkeit, Uber zeitabhangige Kontrollvolumen,
sog. Time Dependent Volumes (TDV), Randbedingungen fir Druck und Enthalpie an
den Grenzen des Simulationsgebiets, z. B. dem Containment, vorzugeben. Nach der
stationdren Startrechnung zu Beginn einer ATHLET-Simulation wird die gefundene, sta-
tionére Losung im TDV mit der vom Anwender vorgegebenen Randbedingung fur Druck
und Enthalpie verglichen. Hiervon ausgehend erfolgte fur beide Grof3en bisher eine au-
tomatische Korrektur der Anwendereingabe, Uber die in der Programmausgabe infor-
miert wurde. Dieses Vorgehen der automatischen Korrektur von Randbedingungen hat
sich in der Vergangenheit gelegentlich als anwenderunfreundlich oder sogar fehleranfal-
lig herausgestellt. Dies gilt insbesondere bei der Kopplung mit weiteren Programmen wie
bspw. COCOSYS, bei denen das externe Programm die Randbedingungen im TDV lie-

fern soll.

Das Programm wurde nun derart erganzt, dass eine Korrektur der vorgegebenen Druck-
und Enthalpiewerte im TDV nur innerhalb bestimmter Grenzen automatisch erfolgt. Bei
dariiber hinaus gehenden Korrekturen wird die Simulation angehalten und der Anwender
informiert, da seine Eingaben zum Anfangszustand offensichtlich nicht hinreichend kon-
sistent sind. Dariiber hinaus hat der Anwender nun optional die Mdéglichkeit, die Korrek-
turgrenzen selbst festzulegen, also besonders enge oder auch besonders weitgefasste
Anpassungen zuzulassen. Zu diesem Zweck wurde das neue Schlisselwort
CORRLIMIT unter dem Kontrollwort TIMEDEPVOL im Eingabedatensatz eingefiihrt. Au-
Rerdem besteht fur den Nutzer die Moglichkeit, die Korrektur der Randbedingungen
komplett auszuschalten. Dies kann zwar zu einer Unstetigkeit beim Ubergang von
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stationarer Startrechnung zur transienten Rechnung fiihren und somit (starke) Oszillati-
onen zur Folge haben. Allerdings wird hierbei sichergestellt, dass exakt diejenigen Rand-
bedingungen zum Tragen kommen, die vom Anwender (oder vom gekoppelten Pro-
gramm) gefordert werden. Diese Weiterentwicklung dient letztlich der Vermeidung von
Anwenderfehlern und der leichteren Durchfiihrung gekoppelter Simulationen mit
COCOSYS, bei denen die Kopplung haufig Gber ein TDV erfolgt.

6.4.3 Vermeidung von Programmabbrichen nach Rundungsfehlern bei der
Bestimmung der FEBE-Zeitschrittweite

Im Rahmen der bereits in Kapitel 5.4.3 erwdhnten Simulationen zu einem Brennelement-
lagerbecken wurden einige Rechnungen mit dem Hinweis Tgeein >= Tenp aus der
ATHLET Zeitintegration abgebrochen. Die Abbriche traten immer dann auf, wenn von
den Modellen HXX = True (Anforderung einer Zeitschrittreduzierung) wahrend der Ja-
cobi-Matrixberechnung gesetzt wurde. Grund hierfir war die oben beschriebene ext-

reme Uberhitzung der Flussigkeitsphase.

Analyse und Abhilfe: Da bei gesetztem HXX-Flag die Jacobi-Matrix nicht berechnet
werden kann (die Funktionsroutine wird dann nicht vollstandig ausgeftihrt), schaltet das
Integrationsverfahren FEBE vorriibergehend auf explizite Zeitintegration um und muss
daflir eine geeignete Schrittweite vorschlagen (die u. U. sehr viel kleiner sein muss als
bei impliziter Zeitintegration). Dabei orientiert sich FEBE an der vom User im Eingabe-
datensatz vorgegebenen minimalen Grenzschrittweite. Da diese im vorliegenden Fall
sehr klein vorgeben wurde (102 s), die aktuelle Problemzeit aber relativ groR war
(10*°s), konnte auf Grund begrenzter Genauigkeit der Gleitkommazahldarstellung
T+DT=T (d. h. Teeain >= Tenp) werden. Die berechnete Schrittweite flr die explizite Zeitin-
tegration wird nun geeignet nach unten begrenzt, so dass unter Berticksichtigung der
von der Rechnerarchitektur abhangigen Genauigkeit der Zahlendarstellung die Problem-

zeiten zweier Integrationsschritte immer verschieden sind.

6.4.4 HTML-Ausgabedaten

Die HTML Printausgabe von ATHLET wurde umfassend Uberarbeitet. Dies betrifft:
a) die Kompatibilitat mit Browsern unter Microsoft ® Windows 10;

b) zusatzliche Verlinkungen (Anchors) und neues Layout des Mends;
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¢) Neues Argument “-html” als ATHLET-Startparameter zur Aktivierung des html-Out-

puts.

6.5 ATHLET Utilities

6.5.1 AlG-2

Die neue ATHLET Input Graphic (AIG) wurde zur erstmaligen generellen Verteilung an
alle ATHLET-Nutzer vorbereitet und mit der aktuellen Programmversion ATHLET 3.2
verteilt. Notwendige Anpassungen von AIG in Folge der kontinuierlichen Weiterentwick-
lung des ATHLET/ATHLET-CD Programms wurden durchgefuhrt. Hierunter fallen z. B.
der fur die Darstellung dynamisierter Bilder und Diagramme in ATLAS notwendige
SVG-Export wie auch die Moglichkeit, die permanente Reskalierung des graphischen

Bearbeitungsbereiches zu deaktivieren.

6.5.2 Plotting

Im Zuge der Modernisierung der Postprocessing-Tools wurde die Neuentwicklung eines
Plottools priorisiert, das aus bisherigen Erfahrungen der Entwickler und Anwender fol-

gende Hauptziele umsetzt:
¢ Alle Plots sollen standardmafig einer einheitlichen Layoutrichtlinie der GRS folgen.

e Es soll skriptféahig sein, damit die Erstellung von Plots leicht und reproduzierbar

durchgefuhrt und in automatisierte Arbeitsprozesse integriert werden kann.

e Die Hurde zum Anlegen einfacher, qualitativ hochwertiger Standard-Plots sollte so

gering wie moglich sein.

e Gleichzeitig soll das Tool so flexibel sein, sodass auch komplexere Erweiterungen

durch fortgeschrittene Nutzer mdglich sind.
e Perspektivisch soll das Tool fiir alle Komponenten von AC2 einsetzbar sein.
e Die Unterstitzung generischer Datenformate, insbesondere HDF5 soll gegeben

sein.

Daraus wurde in einem ersten Schritt das Konzept eines Python-basierten Plottools mit

dem Arbeitstitel Batchplot erarbeitet und in einem ersten Entwurf umgesetzt. Das
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Programm besteht aus einem Rahmenprogramm, das als Pythonpaket zur Verfligung

steht und fur die allgemeine Steuerung zustandig ist.

Es bendtigt folgende Dateien vom Anwender, um einen Plot erstellen zu kénnen:
1. Die Plotdaten im Format HDF5 oder CSV/ASCII-Format.
2. Eine Beschreibungsdatei in Python, die auf die zu plottenden Grol3en verweist.

3. Optional eine Formatvorlage, in der das graphische Layout beschrieben ist, falls die
vordefinierte GRS-Vorlage nicht verwendet werden soll.

Als Backend wurde die etablierte Matplotlib-Bibliothek (https://matplotlib.org) verwendet.

Mittels des Pythonpakets Setuptools und der GitLab-Cl wird automatisch ein aktuelles
Anwenderpaket erzeugt, das ohne vorinstallierte Python-Installation von Entwicklern

heruntergeladen und eingesetzt werden kann.

6.5.3 Ausgabedatenformat HDF5

Ein neues Ausgabedatenformat fir Plotdaten wird seit der Programmversion
ATHLET 3.2 angeboten. Es handelt sich um das strukturierte und speichereffiziente Bi-
narformat HDF5 - ein Standardformat fir wissenschaftliche Anwendungen (siehe

https://www.hdfgroup.org/solutions/hdf5/). Ein Plugin wurde implementiert, um den

ATHLET-Plotvektor als Scope in eine HDF5-Datei umzuwandeln. Das Plugin kann opti-
onal vom Anwender aktiviert werden, erganzend zur oder anstatt der Ausgabe der Plot-
daten im bisherigen GRS-eigenen pd-Format. Das HDF5-Plugin ist kompatibel mit an-
deren bereits vorhandenen Programmteilen wie ATHLET-CD oder CONDRU. Ein
Speicherplatzgewinn gréRer als 25 % (je nach ATHLET-Modell) mit geringem Perfor-
manceverlust beim Schreiben konnte im Rahmen numerischer Analysen beobachtet
werden. Das Python Paket “h5py” ermdglicht das Laden des HDF5-Files in einer Python-
Umgebung zum sehr leichten und effizienten lesen, plotten oder bearbeiten der Daten.
Mit der aktuellen ATHLET-Version 3.2 wurde ein einfaches Beispielskript an die Nutzer
verteilt, dass die Verwendungsmaglichkeit der HDF5-Datei zum Plotten mittels Python

illustriert.
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6.5.4 AlE

Fur die Unterstitzung des Nutzers bei der Eingabe und Bearbeitung von ASCII-
Eingabedatensatzen wurde der AC? Input Editor in seiner Funktionalitat erweitert. Neben
einer vollstandigen Erkennung aller elementaren Hierarchie-Elemente bzw. Schliissel-
worte (control word C----, keyword K----, sub-keyword S---- und pseudo-keyword
————— ) war die Weiterentwicklung ebenfalls auf die strukturierte Erfassung der nutzer-
seitig implementierten Objekte (Parameter, Thermofluid-Objekte, Wéarmeleitobjekte, Pri-
oritatsketten und GCSM-Objekte) ausgerichtet, um zukiinftig den starken Vernetzungs-
grad und die hinterlegten Eigenschaften dieser Objekte dem Nutzer durch eine
graphische Informationsaufbereitung (Eingabemasken, Netzwerk-Darstellung) zugang-
lich zu machen. Der Uberarbeitete Eingabebereich des Editors (B in Abb. 6.9) bietet ne-
ben der farblichen Kennzeichnung der nutzerseitig verwendeten Objektnamen nun auch
die Mdglichkeit, einzelne Hierarchie-Elemente wéahrend der Bearbeitung in der Darstel-
lung zu kollabieren (Code-Faltung durch rote Punkte im Zeilen-Nummerierungsbereich),
um nicht bearbeitete Datensatz-Bereiche zusammenzufassen. Durch die implementierte
Baumstruktur (A) ist dem Nutzer die Moglichkeit fur einen schnellen Zugriff auf die ver-
wendeten Hierarchie-Elemente und Objekte im Datensatz gegeben. Das im unteren Be-
reich des AC? Input Editors befindliche Fenster (D) dient dem Auffinden von Suchbegrif-
fen im Datensatz, wobei der Begriff samt auftretender Zeilennummer im Anschluss an
die Suche ausgegeben und durch Selektion im Datensatzfenster (B) angesprungen wird.
Eine weitere Unterstutzung des Nutzers bei der Dateneingabe ist durch die zusatzliche
Implementierung eines PDF-Viewer (D) und Kopplung mit dem Eingabebereich (B) im
AC? Input Editor gegeben. Durch Aktivierung dieser Funktionalitat wird in Abhangigkeit
von der aktuell bearbeiteten Eingabekarte (B) automatisch die entsprechende Informa-
tion in der Eingabebeschreibung (ATHLET Input Description) aufgerufen. Somit erhalt
der Nutzer einen schnellen Zugriff auf diejenigen Informationen, die fiir die Bearbeitung
der aktuell selektierten Karte benétigt werden. Dem verwendeten PDF-Viewer ist im obe-
ren Bereich zusétzlich ein Drop-Down-Meni (ATHLET) hinterlegt, um unabhé&ngig von
der bearbeiteten Karte einen Zugriff auf die verschiedenen ATHLET-

Komponentenbeschreibungen zu erhalten.
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6.6 ACz2-Starter-Benutzeroberflache

Mit der Entwicklung der AC2-Starter-Benutzeroberflache wird dem Anwender eine be-
nutzerfreundliche und einheitliche Methode zur Verfiigung gestellt, Gibliche Aufgaben im

ACz2 Kontext zu bewaltigen.

Dies umfasst das Starten einzelner AC2-Komponenten bis hin zur gekoppelten Rech-
nung. Dabei wahlt der Nutzer die zu verwendenden AC2-Komponenten aus und spezifi-
ziert jeweils die Eingabedatensatze und Ausgabedateinamen. Damit bei wiederholten
Rechnungen bisherige Ausgabedateien nicht Gberschrieben werden, ist standardmafiig
die "Auto"-Option aktiviert. Diese kombiniert den Ausgabedateinamen mit einer fortlau-
fenden Nummer, sodass der Name stets eindeutig bleibt. AnschlielBend fihrt die
ACz2-Starter-Benutzeroberflache einige Plausibilitatstests durch und warnt vor bzw. ver-
hindert ungultige oder nicht unterstitze Nutzereingaben. Zum Beispiel ist die Auswabhl
von bisher nicht miteinander kombinierbaren ACz2 Komponenten wie COCOSYS und NuT
ausgegraut und somit nicht auswahlbar. Nach dem Starten wird der laufenden Simula-
tion ein neuer Reiter mit Log-Fenster und Steuerelementen zugewiesen. Im integrierten
Log-Fenster erscheint zuerst der konkret verwendete Kommandozeilenaufruf der eigent-
lichen AC2-Komponenten. Damit hat der Anwender eine funktionierende Startkonfigura-
tion, mit der auch ohne Benutzeroberflache der konfigurierte Simulationslauf gestartet
werden kann. Das ist besonders fir die automatisierte Stapelverarbeitung hilfreich. Die
Konsolenausgaben der Rechnungen werden umgeleitet und im zugehérigen Log-Fens-
ter zusammengefasst ausgegeben. Warnungen oder Fehlerausgaben werden in roter
Farbe hervorgehoben. Uber dem Log-Fenster befinden sich je nach Verfiigbarkeit Steu-
erelemente, mit denen beispielsweise das Erstellen eines Restartpunktes oder das Pau-

sieren der Rechnung zur Laufzeit mdglich ist.

Uber das Menii sind weitere Hilfsprogramme wie die ATHLET-Utilities fiir das Post-Pro-
cessing, sowie GCSM und ATHLET Input Graphics direkt aufrufbar. Hinzu kommt die
Dokumentation von ATHLET, ATHLET-CD, COCOSYS und NuT. Die MenUueintrage wer-
den automatisch aus der Verzeichnisstruktur der AC2 Installation generiert und ange-
zeigt. Die Erweiterung oder Anpassung der Hilfsprogramme oder der Dokumentation

kann damit wartungsarm ohne Anpassungen am AC2-Starter selbst geschehen.

Im Menupunkt Hilfe befindet sich ein Hinweis zur aktuellen Version, sowie weitere Refe-

renzen auf die Softwarelizenzen Dritter, die im AC2 Paket eingesetzt werden.
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Der AC2-Starter ist in C++ geschrieben und basiert auf einer aktuellen Version der freien
Open Source Bibliothek Qt 5 (https://doc.qt.io/gt-5/qt5-intro.html). C++ und Qt sind weit

verbreitet und haben eine aktive Community, was Grundvoraussetzung dafir ist, dass

die darauf aufbauende Software lange und nachhaltig bestehen kann.

A ac 2019 — m] x

Utilities Documentation Help

General

Working Directary C:\GR5-programs\AC2-2019, 1\samples = Browse Explorer

V| ATHLET J ATHLET-CD

Select Executable @) Own Default 64-Bit Default 64-Bit OMP

Executable C:/GRS-programs/AC2-2019. 1/bin/athlet.Release.ifort/athlet_32.Release.ifort.exe Browse
Input Data C:/GRS-programsfAC2-20185. 1/samples/ATHLET [Sample 1/sample 1.in Browse
Qutput ID sample 1 V| Auto a5 V| Auto

Restart File Browse
Additional Parameters - hdf5_writer

V| Mumerical Toolkit

Executable | C:/GRS-programs/AC2-2019. 1/bin/nut/nut_worker. Release.ifort.exe Browse

Number of processes | 1 Additional Parameters

COCOsYs

Start

Log zample1.01 sample1.02 sample1.03 sample 1.04

Controls
Pause C start Stop Abort and dose tab
T= 5.786€5714632D4+01 HO= 5. 4€2 LM= 120 LFE= 11 CPU= 3 HON: TL{ 1g) DT: WO LIMIT. =
T= 3 8138544D+01 4€3 LM= 121 LFE= 41 CPU= 3 HOM: HOM( 24) DT: NO LIMIT.
T= 5.82477417240D401 4€4 LM= 121 LFE= 7 CDU= 3 HOM: XM 24) DT: NO LIMIT.
T= 5.2€152457484D+401 4€5 LM= 122 LFE= 40 CPU= 3 HON: v 25) DT: NO LIMIT.
T= 5.31155012802D+01 HO= 5.0 4€€ LM= 122 LFE= 7 CPU= 3 HON: HOM{ 24) DT: WO LIMIT.
T= 5. €5932D+01 HO= 4€7 LM= 123 LFE= 50 CPU= 3 HOM: HOM( 24) DT: HOM 24)
I= 5. 4€2 LM= 123 LFE= 7 CDU= 3 HOM: XM 24) DT: NO LIMIT.
T= 5.59235585717D+01 4€9 LM= 123 LFE= 7 CPU= 3 HON: QM 24) DT: NO LIMIT.
T= 1.00137480122D+02 470 LM= 123 LFE= 7 CPU= 3 HON: HOM{ 24) DT: WO LIMIT.
AREST : Writing Restart Point: 1l at Time= 0.100157420121€D+03s

ATHLET: Run Was Terminated Because Problem Time Has Exceeded Input Parameter TE._
ATHLET: Calculation Finished Normally! -

Abb. 6.10 ACz2-Starter-Benutzeroberflache nach Ausfiihrung einer Simulation

6.7 AC2? Installationspaket

Aufgabe des Installationspaketes ist es, ein einsatzfahiges AC2 Komplettpaket fir den
Anwender zur Verfiigung zu stellen. Bestandteil des Installationspaketes ist die Festle-
gung der Zielplattformen, die dortige Einrichtung der Entwicklungsumgebung, die die
Anforderungen aller Projekte erflllen muss, das Zusammenstellen und Herunterladen
samtlicher Quellcodes aller Projekte in der korrekten Version, das Kompilieren/Erstellen

der Projekteartefakte, die Extrahierung der Artefakte und Einordnung in die
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ACz2-Distribution und abschlieRend das Konfigurieren und Erstellen des ausfihrbaren In-

stallationspaketes mithilfe jeweiliger plattformspezifischer Werkzeuge.

Die AC2-Codes sollten auf einem gewéhnlichen aktuellen Anwendersystemen ohne spe-
zielle Voraussetzung installierbar und lauffahig sein. Daher ist es wichtig, dass alle er-
forderlichen Abhangigkeiten, die normalerweise nur auf einem Entwicklersystem vorin-
stalliert sind, mit ausgeliefert werden und dies auf Vollstandigkeit tGberpruft wird. Zum
Testen wird fur jede Zielplattform ein Referenzsystem definiert, das dem eines durch-
schnittlichen Anwendersystems mdglichst nahekommt. Fir Windows® kam ein frisch in-
stalliertes Windows 7® und Windows 10® zum Einsatz und als weit verbreitete generi-
sche Linux-Distribution wurde Ubuntu 16 verwendet. Zuséatzlich war die Lauffahigkeit auf
dem internen GRS-Rechencluster Manni erforderlich. Dieser ist aufgrund seiner alteren
Systembibliotheken nicht mit Ubuntu 16 kompatibel und muss daher separat behandelt
werden, wird jedoch noch in 2021 ersetzt werden. Insgesamt ergeben sich daraus drei
Installationspakete pro Vertffentlichung: Windows®, Linux und GRS-Rechencluster

Manni.

Die Installationspakete der beiden letzten Programmverdffentlichungen AC2-2019.0 und

AC2-2019.1 umfassen folgende Hauptkomponenten:
e AC2-Starter
e ATHLET Programm
e Plugin Schnittstellen
e ATHLET Werkzeuge, AIG, GIG, APTPLOT
o ATHLET Beispieldatensatze
e ATHLET-CD Programm
e COCOSYS Programm
e COCOSYS Werkzeuge
e COCOSYS Beispieldatensétze
e Numerical Toolkit
e ATLAS

e [ibadt/makelt
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e OpenFoam-Erweiterung und Beispiele
e Laufzeitbibliotheken
e Programmdokumentation

e Lizenzinformationen zu Softwarekomponenten Dritter

Die gelisteten Komponenten liegen tiberwiegend in Form von Quellcode vor und miissen
zuerst in Artefakte Ubersetzt werden. Das kdnnen ausfilhrbare Anwendungen, Bibliothe-
ken, aber auch Dokumentationen in PDF-Form sein. Daflr wird eine funktionsfahige Ent-
wicklungsumgebung benotigt, die den Anforderungen aller Komponenten gerecht wird.
Im Wesentlichen werden folgende Entwicklerwerkzeuge fur die AC2-2019.x Programm-

pakete bengtigt:

e Microsoft® Visual Studio 2015 64/32-bit (Visual Studio IDE, Code-Editor, Azure
DevOps und App Center - Visual Studio (microsoft.com)) und Cygwin (Windows)

(https://www.Cygwin.com)

e GCC 7.2.0 Compiler (GCC 7 Release Series - GNU Project - Free Software Founda-
tion (FSF)) und Maketools (Linux) (https://maketools.com/)

¢ Intel® Fortran Compiler 2016 Update 4

(https://software.intel.com/content/www/us/en/develop/tools/oneapi/components/fort

ran-compiler.html)

¢ Intel® MPI SDK 2018 Update 4

(https://software.intel.com/content/www/us/en/develop/tools/oneapi/components/mp

i-library.html)

e Qt5.12.4 (https://wiki.qt.io/Qt 5.12 Release), MOTIF (Linux) (https://motif.ics.com/)
und MFC (Windows) (https://docs.microsoft.com/de-de/cpp/mfc/mfc-desktop-

applications?view=msvc-160) fur grafische Oberflachen

e Subversion (https://www.collab.net/), Git /CHA 20/ und Python 3
(https://www.python.org/download/releases/3.0/)

e Pandoc (https://pandoc.org/), R (https://www.r-project.org/), chmProcessor

(https://sourceforge.net/projects/chmprocessor/), Latex Distribution

(https://www.latex-project.org/get/) fir die Dokumentation
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Die Entwicklungsumgebungen wurden auf Jenkins Linux, Jenkins Windows /JEN 21/
und dem Manni-Cluster eingerichtet. Die Verwendung der Jenkins-Systeme hat den Vor-
teil, dass es sich zum einen um ein weitgehend unabhé&ngiges und zentrales System
handelt und sich zum anderen die Erstellung der Installationspakete voll automatisieren
lasst. Dadurch kann es von mehreren Entwicklern eingesehen und eingesetzt werden.
Durch die Automatisierung ist das Erstellen des Installationspaketes selbst dokumentie-
rend, wodurch der Fall vermieden wird, dass nur ein einziger Entwickler in der Lage ist,

das Installationspaket anzufertigen.

Als Bestandteil der Entwicklungsumgebung wurden die Open-Source Bibliotheken
PETSc /BAL 21/, HDF5 und Qt kompiliert. Letztere wurde mithilfe eines Dockerfiles fur
Windows und Linux kompiliert und erméglicht die Ubersetzung von Qt genau zu repro-
duzieren. Dies unterstitzt die Einhaltung der LGPL 3.0 Lizenz /FSF 07/ und steht dem

Anwender bei Bedarf auf der User-Area zur Verfiigung.

Im néchsten Schritt wird fir jede Komponente die passende Entwicklungsumgebung ge-
laden und alle spezifischen Befehle zum Erstellen des Projektes ausgefiihrt. Nach Uber-
prufung der fehlerfreien Ubersetzung werden die benétigten Dateien in die spatere Ziel-
verzeichnisstruktur kopiert. Die Verzeichnisstruktur wurde so angelegt, dass keine
Konflikte zwischen den Komponenten auftreten und zeitgleich von mehreren Komponen-
ten genutzte Bibliotheken auch gemeinsam genutzt werden kénnen, ohne Duplikate zu

erzeugen.

Die fertig zusammengestellten Programme, Hilfswerkzeuge, Dokumentationen und Bei-
spiele werden nun zum fertigen AC? Installationspaket zusammengefasst. Dieser Schritt
gewahrleistet den sicheren und einfachen Transfer zum Anwender. Die GroR3e samtli-
cher Dateien wird durch Kompression verringert und diese dann in eine einzelne Datei
gepackt, die dadurch komfortabel und schneller herunterladbar ist. Beim Entpacken wird
zudem die Integritat der Dateien mithilfe von Prifsummen sichergestellt, sodass Uber-
tragungsfehler keine negativen Auswirkungen auf den Betrieb haben kdnnen. Anschlie-
Rend werden die minimalen Systemvoraussetzung durch den Installationsprozess uber-
pruft, um die Erfillung der Anforderungen an das Betriebssystem vor der Ausflhrung
sicherzustellen. Andernfalls kann dies ebenfalls zu Fehlverhalten der Codes bis hin zum
Absturz fuhren. Fehlende Bibliotheken werden daher entweder unmittelbar durch das
Installationsprogramm automatisch mitinstalliert oder der Anwender bekommt eine klare
Fehlermeldung mit Informationen dariber, wie die nicht gegebene Anforderung erfullt
werden kann. Auflerdem werden die Installationspfade von ggf. vorinstallierten
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Bibliotheken Dritter wie MPI ermittelt und systemweit gespeichert, sodass die AC2-
Komponenten bei der Ausfiihrung darauf gezielt zugreifen kdnnen. Zusatzlich werden je
nach Betriebssystem durch das Installationsprogramm einige Komfortfunktionen ange-
boten. Dazu gehort das Erstellen von Desktopverknipfung, die Moglichkeit das Pro-
grammpaket einfach wieder entfernen zu kénnen und eine benutzerdefinierte Auswahl

an zu installierenden Komponenten, falls eine volle Installation nicht gewunscht ist.

Unter Windows wird daflir das freie Programm InnoSetup verwendet /RUS 21/. Es er-
stellt aus dem Installationsverzeichnis und einem Konfigurationsskript ein ausfiihrbares
Installationspaket. Fur die Linux Plattform wird diese Aufgabe mithilfe eines daftir entwi-

ckelten Skriptes Ubernommen.

Ein Grof3teil der Arbeiten bestand darin, die vielen Projekte, die véllige unterschiedliche
Anforderungen haben und bisher unabhéngig voneinander verdffentlicht wurden, zu ei-

nem grofRen Paket zu konsolidieren.

Besondere herausfordernd war der Umstand, dass auf dem derzeitigen GRS-Cluster
.Manni* eine sehr alte glibc Systembibliothek der Version 2.11.3 aus dem Jahre 2010
installiert ist. Diese kann nicht aktualisiert werden, ohne andere Programme zu beein-
flussen und ist teilweise mit modernen Bibliotheken nicht mehr kompatibel. Aus dem
Grund mussten dort beispielsweise die Programme mit grafischen Benutzeroberflachen
gesondert modifiziert werden, damit sie lauffahig sind. Die sonst eingesetzte Bibliothek
Qt der Version 5.12.4 konnte ebenfalls nicht kompiliert werden. Durch ausgiebiges Tes-
ten und Konfigurieren konnte allerdings die etwas altere Qt Version 5.10.1 einsatzfahig
gemacht werden. Zudem miissen auf dem Manni-Cluster der Erstellungsprozess des
Installationspaketes und die anschlieRende Installation bisher manuell ausgefihrt wer-
den. Der Manni-Cluster wird Anfang 2021 durch das Nachfolgesystem Manitu abgeldst.
Letzterer ist nach bisheriger Einschatzung voll kompatibel zu aktuellen generischen

Linux-Distributionen, womit dieser Wartungsaufwand entfallen sollte.

Auch die Verwendung der Jenkins-Server fur Continuous Integration erforderte erhebli-
chen Pflegeaufwand. Zwischen den einzelnen Veroffentlichungen mussten beide
Jenkins-Server aus Wartungsgriinden komplett neu installiert werden, wodurch die ge-
samte Arbeit zur Einrichtung und Konfiguration der Entwicklungsumgebung verloren
ging. Weiterhin kam erschwerend hinzu, dass die Jenkins-Server mehreren Projekten
zur Verfiigung stehen und Anderungen an der Entwicklungsumgebung durch andere

Projekte nur schwer zuriickverfolgt oder riickgangig gemacht werden kdnnen. Auch hier
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musste die Entwicklungsumgebung wiederholt zeitaufwandig wieder funktionstiichtig ge-
macht werden. Fur zukinftige Veréffentlichungen wird die Verwendung der GitLab-Cl

/GIT 21a/ angestrebt, wodurch sich die genannten Probleme vermeiden lassen kénnen.

6.8 Tutorials

Zusatzlich zu der vorhandenen Programmdokumentation und den mit ATHLET verteilten
Bespieldatenséatzen wurden erstmalig Video-Tutorials als zusatzlicher Kanal zur Wis-
sensvermittlung erstellt. Um neuen Anwendern die Einarbeitung in ATHLET zu erleich-
tern und die korrekte Programmanwendung nahezubringen, wurden dedizierte Schu-
lungsvideos zur Bedienung von ATHLET und dem Post-Processing mit AIG und ATLAS

erstellt.

6.9 Zusatzliche Samples

Grundsatzlich und unabhangig von ATHLET liegt eine wesentliche Fehlerquelle bei der
Durchfuihrung einer Simulation in der falschen Anwendung des eingesetzten Rechen-
programms. Um Anwenderfehlern entgegenzuwirken, werden zusammen mit dem
ATHLET-Programm mehrere Anwendungsbeispiele verteilt, um exemplarisch u. a. die
Nodalisierung des Kihlkreislaufs oder den Einsatz verschiedener Modelle im Rahmen
einer Storfallsimulation zu illustrieren. Die Testfalle wurden durch zusatzliche Samples
erganzt, die durch schriftliche Tutorials dokumentiert sind, um somit insbesondere neue

Programmanwender starker als bisher bei der Einarbeitung zu unterstitzen.

6.9.1 Generisches WWER-Sample

Vor dem Hintergrund, dass ATHLET von internationalen Institutionen u. a. fur die Simu-
lation von VVER eingesetzt wird, wurde ein Datensatz eines generischen VVER-1000
erstellt. Dieser Datensatz wurde zur Anwenderunterstiitzung in die ATHLET-Samples,
welche ein Antragsteller Uiblicherweise zusammen mit dem ausflihrbaren Programm er-
halt, aufgenommen. Datenbasis fiir den generischen Reaktor waren Dokumentationsun-
terlagen zu konkreten Realanlagen; die dort enthaltenen, anlagenspezifischen Daten
wurden unkenntlich gemacht — z. B. durch Mittelung verschiedener Grélienangaben
oder durch grobes Runden. Der Datensatz enthélt einen Einkanal-Kern, einen Vierkanal-
Downcomer, vier separate Loops mit Pumpen und horizontalen Dampferzeugern sowie

einen Druckhalter mit Volumenausgleichsleitung als Komponenten des Priméarkreises.
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Die Dampferzeuger sind sekundarseitig als offene Systeme modelliert. Modellierte Sys-
teme zur Nachzerfallswarmeabfuhr sind vier Hydro-Akkumulatoren als passive Kompo-
nenten des Emergency Core Cooling System (ECCS) sowie das Hoch- und Niederdruck-
einspeisesystem als passive ECCS-Subsysteme. Die einzelnen Komponenten
(Pumpen, Tanks, etc.) von Hoch- und Niederdruckeinspeisesystem sind durch GCSM-
Signale abgebildet. Die Systeme BRU-K und BRU-A zur Druckbegrenzung sind eben-
falls modelliert. Der im Beispieldatensatz angelegte Stérfall ist ein 200 cm? grof3es Leck
im kalten Strang. Der wesentliche Ereignisablauf innerhalb der ersten 60 s nach Storfall-

beginn ist wie folgt:

¢ Reaktorschnellabschaltung

e Turbinenabsperrung

¢ Abschalten der Hauptspeisewasserpumpen

e Thermische Leistung im Reaktorkern folgt Nachzerfallswarmekurve
¢ Abschalten der Hauptkihlmittelpumpen

e Aktivierung der Umleitstation BRU-K und Abblaseregelventile BRU-A
e Aktivierung aller ECC Systeme

Zusétzlich zum Beispiel-Datensatz wurde eine zur Anwenderfiihrung geeignete kurze

Datensatz- und Storfallbeschreibung erstellt.

6.9.2 Einstiegsdatensatze

Neben den bereitgestellten generischen und teilweise stark vereinfachten Anlagenda-
tensatzen wurden dem Programm weitere Einstiegsdatensétze mit einfachen ther-
mohydraulischen Netzwerken hinzugefugt, die insbesondere Anwendern ohne Erfah-
rung mit thermohydraulischen Rechencodes den selbststandigen Einstieg in ATHLET

erleichtern sollen.

151






7 Anwenderunterstitzung, nationale und internationale
Zusammenarbeit

7.1 Anwenderunterstitzung und Erfahrungsrickfluss

Um den wichtigen personlichen Austausch zwischen Programmentwicklern und -anwen-
dern einerseits sowie zwischen Programmanwendern verschiedener Organisationen an-
dererseits zu fordern, organisiert die GRS in regelméafRigen Abstanden internationale An-
wendertreffen in den Raumlichkeiten der GRS. Im November 2018 wurde ein dreitédgiges
Meeting in der GRS Garching mit ca. 50 externen Teilnehmern erfolgreich durchgefihrt.
Im Rahmen dieser mehrtagigen Veranstaltung stellten sowohl GRS-Mitarbeiter als auch
GRS-externe Nutzer aktuelle Fortschritte und Ergebnisse bei der Programmentwicklung
bzw. der Programmvalidierung und -anwendung vor. Im Rahmen zahlreicher bilateraler

Gesprache wurden aktuelle Fragen diskutiert und nachste Arbeitsschritte festgelegt.
Daruiber hinaus wurden zahlreiche Programmanwender bei ihrer Arbeit mit ATHLET un-
terstitzt. Die Arbeiten umfassten u. a.:

e Unterstltzung bei der Erstellung eines PKL-Datensatzes (KIT)

e Unterstutzung der am IKE durchgefihrten Modellentwicklung zur Simulation innova-

tiver, autarker Nachwarmeabfuhrsysteme

¢ Technische Unterstiitzung bei der Verwendung der neu von der GRS bereitgestellten
Plugin Schnittstelle fir Warmeubergangskorrelationen zu Uberkritischem Wasser
(KIT)

¢ Aktualisierung und Bereitstellung von speziellen Werkzeugen zur 3D-Visualisierung

von Stromungsvorgangen im RDB (angefragt von HZDR)
e Unterstutzung der Vorarbeiten zur Kopplung von ATHLET mit preCICE (TUM)
e Unterstltzung bei der Simulation eines Warmespeichers mit ATHLET (HSZG)

e Diverse Anwenderunterstitzungen, z. B. bei der Simulation eines Lastabwurfes mit
thermohydraulischem Turbinen- und Kondensatormodell (hier fuhrten Anwenderfeh-
ler bei der Modellierung zu unrealistisch hohen Temperaturen im Kondensator)
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e Bereitstellung der homologen Kurven (4-Quadrantenkurven) des Pumpenmodells im
ASCCI-Format (in Erg&nzung zu einem binédren Format). Dies vereinfacht die Ana-

lyse der Daten fir die Anwender.

Die im Rahmen der Anwenderunterstitzung gewonnenen Erkenntnisse konnten in viel-
faltiger Weise zur weiteren Programmverbesserung genutzt werden. Neben der Flexibi-
lisierung und Erweiterung des Einsatzbereichs verschiedener Modelle (siehe z. B. auch
Kapitel 6.3 und 6.4) wurden an vielen Stellen Fehlerpriifungen des Eingabedatensatzes
sowie Programmausgaben erganzt, um den Nutzer starker bei der Arbeit mit ATHLET
zu fuhren. Somit hat sich die enge Zusammenarbeit mit der Programmanwendung als
wichtiger Aspekt der kontinuierlichen Programmertiichtigung und -pflege zum langfristi-

gen Nutzen aller Codeanwender erwiesen.

7.2 Unterstitzung der externen Programmentwicklung

Um externen Entwicklern die Moglichkeit zu geben, ATHLET auf einfache Weise z. B.
mit neuen Korrelationen fur den Wéarmelbergang zu erweitern, bietet ATHLET die
Plugin-Technologie an. ATHLET wird mit einigen Beispielplugins ausgeliefert, die ex-
terne Entwickler als Basis fur ihre eigenen Arbeiten verwenden kénnen. Von dem Lehr-
stuhl fiir Energiesysteme der TU Miinchen kam der Wunsch, von diesen Plugins aus auf
die ATHLET-Stoffwertberechnung zugreifen zu kdnnen, um von der selbst entwickelten
Korrelation bendtigte Stoffwerte fir Uberkritisches Wasser bestimmen zu kénnen. Diese
Mdglichkeit wurde von der GRS geschaffen und das MHTCEXT-Plugin beispielhaft mit
entsprechenden Aufrufen ausgestattet. Die Neuentwicklung wurde dem Lehrstuhl zu-

ganglich gemacht und sofort fiir die aktuellen Forschungsarbeiten genutzt.

Die RUB arbeitet aktuell an der Verbesserung der ATHLET-Modellierung zu Drucksto-
Ben. Zuletzt wurden Arbeiten zur Implementierung der instationdren Reibung unterstuitzt,
die fur die Simulation der Druckverluste bei hochtransienten Vorgangen von Bedeutung

ist.

Allen GRS-externen Programmentwicklern, zu denen u. a. auch HSZG (Stoffwertbiblio-
thek, siehe Kapitel 5.5.2, das IKE (ATHLET-CD) und das HZDR (Kopplung ATHLET-
DYN3D) zahlen, wurde tber Teamforge/Subversion bzw. nach dem Wechsel zu Git/Git-
Lab /GIT 21b/ tGber einen zweiten GitLab-Server ein Zugang zum Quellcode eingerichtet,

um gemeinsame Entwicklungen effizient betreiben zu kénnen.
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7.3 SAPIUM

7.3.1 Ausgangssituation

Die friheren internationalen Projekte des OECD/NEA/CSNI mit Bezug zu Unsicherheits-
analysen, vor allem BEMUSE, haben gezeigt, dass die Quantifizierung von Modellunsi-
cherheiten eine entscheidende Rolle fir die Qualitat einer Unsicherheitsanalyse spielt.
Aus diesem Anlass wurde das Projekt PREMIUM zur Quantifizierung von Modellunsi-
cherheiten definiert, um die Methoden zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten auf
der Basis von Combined Effect Tests (CET) /SKO 13/ in einem Benchmark gegenuber-
zustellen. Die Ergebnisse des Benchmarks waren tberraschend /SKO 19b/. Es hat sich

gezeigt, dass:

e Die Ergebnisse der Quantifizierung der Modellunsicherheiten starker abhangig wa-
ren von der Methode der Quantifizierung als von dem Systemcode, dessen Model-

lunsicherheiten quantifiziert wurden,

e Die Auswahl und Erstellung der experimentellen Daten fur die Quantifizierung von

Modellunsicherheiten die Basis fiir eine erfolgreiche Quantifizierung bildete,

e Die Auswahl der Modellparameter sowie der geeigneten experimentellen Messun-

gen fur die Quantifizierung von grof3er Bedeutung waren,

o Die Qualitat der Eingabedatensatze, die wahrend der Quantifizierung genutzt wur-

den, die Ergebnisse stark beeinflusste.

Diese Erkenntnisse haben gezeigt, dass trotz der verwendeten, formalisierten Methoden
die Art der Anwendung der Methoden, die Erstellung der experimentellen Basis und die
Auswahl der Modelle und Parameter einen entscheidenden Einfluss auf die Ergebnisse

der Quantifizierung haben.

Dies gab den AnstoR zur Bildung einer internationalen Gruppe im Rahmen des
OECD/NEA SAPIUM Projekts mit dem Ziel der Entwicklung einer Methodik, die als
»,Good practice guide” formuliert sein soll und die fur die Quantifizierung der Modellunsi-
cherheiten grundsatzlich empfohlen werden kann. Die Teilnehmer dieser Projektgruppe
sind: IRSN, Tractebel, CEA, NINE, CSN/UPS, GRS, EdF und JAEA. Der ,,Good practice
guide” ist fur die Durchfihrung von sogenannten ,Best estimate plus uncertainty” (BEPU)
Analysen auf dem Gebiet Reaktorsicherheit und vor allem zur Unterstiitzung von Pro-
grammanwendern gedacht /BAC 20a/. Deswegen unterscheidet sich die
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Vorgehensweise von der in der GRS entwickelten Methodik, die die Quantifizierung von

Modellunsicherheiten als erweiterte Code-Validierung betrachtet /SKO 19a/.

Im Rahmen des vorangegangenen Projekts RS1538 wurde an der Erstellung dieser Me-
thodik gearbeitet. Die GRS war in die Ausarbeitung aller wesentlichen Bestandteile der
Methodik involviert und hat Beitrage zur Erstellung der experimentalen Datenbasis, zur
Durchfiuihrung der Quantifizierung, sowie zur Validierung der quantifizierten Unsicherhei-
ten geliefert. AuRerdem war die GRS federfiihrend beteiligt bei Analysen zu Skalierungs-

effekten bei der Quantifizierung von Modellunsicherheiten.

7.3.2 »Good practice guide” fir die Quantifizierung von Modellunsicherhei-
ten

Die grundlegenden Konzepte und wichtigen Elemente der Methodik fur die Quantifizie-
rung von Modellunsicherheiten wurden im internationalen Umfeld, auf Konferenzen und
in den Zeitschriften préasentiert und zur Diskussion gestellt /BAC 19/, /OEC 19/. Auf der
Basis der ausgearbeiteten Methodik wurde im Rahmen des Projekts SAPIUM ein ,Good
practice guide“ zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten erstellt und verdffentlicht
/BAC 20a/, /IBAC 20b/. Die grundlegenden Elemente dieser Methodik sind in Abb. 7.1

dargestellt.
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Element 1:

Spezifizierung des Problems und der
Rahmenbedingungen

Element 2: Element 3:
Erstellung und Uberpriifung der — Auswahl und Priifung des
experimentellen Datenbasis Simulationsmodells
Element 4: Element 5:
Quantifizierung der -+« Validierung der
Modellunsicherheiten Modellunsicherheiten

| |

Prifung der Eignung der Modellunsicherheiten fiir Anlage

Abb. 7.1 Elemente der SAPIUM-Methodik

Jedes der flnf Elemente aus Abb. 7.1 ist in Schritte unterteilt, die wichtige Etappen einer

Quantifizierung definieren.

Element I: Spezifizierung des ,Inverted Uncertainty Problems® und der Rahmenbedin-

gungen.
e Schritt 1: Spezifizierung des Ziels der Modellunsicherheiten-Quantifizierung.
e Schritt 2: Auswahl der relevanten ,System Response Quantities”

e Schritt 3: Identifizierung der wichtigen Phdnomene

Element II: Erstellung und Uberpriifung der experimentellen Datenbasis fiir die Quanti-

fizierung von Modellunsicherheiten.

e Schritt 4: Auflisten zur Verfigung stehender Experimente und Erstellung einer ein-

heitlichen Beschreibung fiir jedes Experiment
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e Schritt 5: Uberpriifung der Eignung der Datenbasis fir die beabsichtige Quantifizie-

rung

e Schritt 6: Auswahl und Aufteilung der experimentellen Datenbasis fur den Zweck der
Quantifizierung und Validierung

Element Ill: Auswahl und Uberpriifung des Simulationsmodells

e Schritt 7: Entwicklung und Uberpriifung der Simulationsmodelle, insbesondere der

Eingabedatenséatze fur die Simulation der Experimente aus der erstellten Datenbasis
e Schritt 8: Identifizierung der wichtigen unsicheren Eingabeparameter

e Schritt 9: Entwicklung und Uberpriifung Fehlermetriken (fir Vergleich Simulation —
Experiment) und Festlegung der notwendigen/geeigneten Genauigkeit fir die Quali-
fizierung der Simulationsmodelle

Element IV: Quantifizierung der Modellunsicherheiten durch ,Inverted Uncertainty*

e Schritt 10: Zusammenfassung der Information von verschiedenen Experimenten und
von dem Simulationsmodell zur Verwendung beim Verfahren der Inverted Propaga-

tion

e Schritt 11: Quantifizierung von Modellunsicherheiten durch Inverted Uncertainty Pro-
pagation

e Schritt 12: Zusammensetzung der Modelleingabeunsicherheiten fur den Fall, dass

mehrere Quantifizierungsprozesse durchgefihrt worden sind

e Schritt 13: Bestatigung der Ergebnisse des Inverted Uncertainty Propagation Verfah-

rens

Element V: Validierung der quantifizierten Modellunsicherheiten

e Schritt 14: Identifizierung und Definition der Eingabeunsicherheiten, die bei der Vor-
warts-Unsicherheitsanalyse (Validierung) beriicksichtigt werden sollen

e Schritt 15: Unsicherheitsanalysen basierend auf Eingabeunsicherheiten aus Propa-

gation

e Schritt 16: Vergleich der Ergebnisse der numerischen Analysen mit experimentellen
Daten unter Verwendung der Validierungsindikatoren
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e Schritt 17: Iterationsschritt Quantifizierung — Validierung fiir den Fall, dass die Ak-

zeptanzkriterien nicht erreicht worden sind

Je nach Anwendung und Bedarf muss ggf. eine Uberpriifung der Eignung der quantifi-
zierten Modellunsicherheiten fur die betreffende Anlage bzw. den Reaktor, fiir welchen
die Unsicherheitsanalyse erfolgen wird, durchgefiihrt werden, unter besonderer Bertick-

sichtigung von Skalierungseffekten.

Die detaillierte Darstellung der einzelnen Schritte inklusive entsprechender Empfehlun-
gen ist in dem ,,Good practice guide” ausfuhrlich dargestellt, der als OECD/NEA/CSNI
Bericht /BAC 20b/ veréffentlicht wurde.

7.4 OECD/NEA-RBHT-Benchmark

Die zum OECD/NEA RBHT (Rod Bundle Heat Transfer) Projekt gehérigen Experimente
wurden an der gleichnamigen Testanlage an der Pennsylvania State University durch-
geflhrt. Diese Experimente sollen in offenen und blinden Tests als Benchmark fir eine

Vielzahl von Simulationscodes dienen.

Die Anlage besteht aus einem vertikalen 7x7-Biindel, welches in einem quadratischen
von unten mit Wasser durchflossen wird. Die vier Stébe in den Ecken sind unbeheizt,
die Gbrigen 45 besitzen ein dreieckiges verschobenes Leistungsprofil, dessen Leistungs-
maximum bei 75 % der beheizten Lange liegt. Die maximale Leistung betragt hierbei das

Dreifache des oberen und unteren Endes.

Fur die offenen Tests wurden 11 Experimente simuliert, in denen Heizleistung, Kihlmit-
telmassefluss, Kiihlwassertemperatur und Initialtemperatur der Heizstabe variiert wur-
den. Alle Experimente fanden bei etwa dem gleichen Druck statt.

Speziell verwendet O-7 einen oszillierenden und O-8 einen stufenweise abnehmenden
Massefluss, der bereits nach kurzer Zeit sehr gering ist. Auch O-9 zeichnet sich durch
sehr langsamen Kuhlmittelfluss aus. Im Kontrast dazu wird in O-3, O-4, O-5 und O-11
ein relativ hoher Massestrom verwendet. O-10 ist der einzige Test, in dem die Heizleis-

tung im Laufe des Experiments abnimmit.

Der experimentelle Aufbau wurde in ATHLET mit zwei durch ein Cross-Connection-Ob-
ject verbundenen Kanalen reproduziert. Der innere Kanal enthélt die zentralen 25 Heiz-

stabe, aulRere Kanal enthalt die Ubrigen 20 beheizten sowie die 4 unbeheizten Stabe
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und spiegelt die initiale Temperaturverteilung der Aul3enwand wider. Die beheizte Lange
wurde hierbei in 21 Kontrollvolumen unterteilt. Die geometrische Verengung durch die
verwendeten Spacer wurde ebenfalls in der Geometrie berlcksichtigt. Die Nodalisierung
ist in Abb. 7.2 dargestellt.
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Abb. 7.2  Nodalisierung des RBHT-Aufbaus

Wesentliche MessgréRen im Experiment waren Oberflachentemperaturen auf den Heiz-
staben (nachfolgend mit Heizstabtemperatur bezeichnet), der Druckverlust Uber das

Blndel sowie die aus dem Biindel ausgetragene Wassermasse.

Die experimentellen Ergebnisse konnten tUberwiegend gut reproduziert werden. Einen
Uberblick tiber alle Ergebnisse geben Abb. 7.3 und Abb. 7.4. Abb. 7.3 zeigt fir alle Ver-
suche einen Vergleich der maximalen Oberflachentemperaturen der Heizstabe (PCT)
zwischen Experiment und Simulation. Fast alle Nachrechnungen ergeben eine Abwei-
chung von weniger als 5 %. Nur O-8 und O-9 zeigen groRere Abweichungen. Ahnliches
gilt fir die Quenchzeit in Hohe der maximalen Leistung (Abb. 7.4). Mit Ausnahme von
0O-8 und O-9 weichen alle Nachrechnungen weniger als 10 % ab. O-8 und O-9 quenchen
demgegeniber an der Position der maximalen Heizstabtemperatur mehr als 20 % zu
frah.

160



RBHT maximale Heizstabtemperatur
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Abb. 7.3  Die normierten, maximal erreichten Heizstabtemperaturen in Experiment
und Simulation. Die gestrichelten Linien markieren ein Verhaltnis von

1 zu 1, sowie eine Abweichung von 5 % in beide Richtungen

19 RBHT Quenchzeit auf Héhe der maximalen Leistung
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Abb. 7.4  Quenchzeiten an der Position der maximalen Leistung in Experiment und
Simulation. Die gestrichelten Linien markieren ein Verhaltnis von 1 zu 1,

sowie eine Abweichung von 20 % in beide Richtungen

Eine detailliertere Analyse der einzelnen Nachrechnungen zeigt, dass die berechneten
Temperaturverlaufe der Heizstdbe insgesamt gut mit experimentellen Daten Uberein-

stimmen. Die Abweichungen sind fiir den Grof3teil der Versuche gering, der
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Abkuhlprozess lauft tendenziell etwas zu schnell ab, wodurch die Sattigungstemperatur

an der Heizstaboberflache leicht verfriht erreicht wird. Die Temperatur eines Heizstabes
nahe der Position der hdchsten Leistung ist fir die Tests O-1 und O-10 in Abb. 7.5 und

Abb. 7.6 dargestellt. Fur diese beiden Tests wird die maximale Hillrohrtemperatur ge-

ringflgig Uberschatzt, insgesamt aber sehr gut getroffen.

RBHT O-1 Heizstabtemperatur nahe der maximalen Leistung
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Abb. 7.5 Heizstabtemperatur nahe der Position der maximalen Leistung fir Test
O-1
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Abb. 7.6 Heizstabtemperatur nahe der Position der maximalen Leistung fur Test O-10
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Die meisten Simulationen zeigen nach anfanglicher Uberschatzung eine gute Uberein-
stimmung hinsichtlich des Anteils des austretenden fliissigen Wassers bezogen auf das
eingespeiste Kuhlmittel (Liquid Carryover Fraction). Die Ergebnisse fur diesen Carryo-
ver-Anteil verbesserten sich sichtlich, nachdem der Datensatz von einer Simulation mit
einem Kanal fiur das Bundel (Abb. 7.7) auf einen zentralen und einen peripheren Kanal
umgestellt worden war (Abb. 7.8). Diese Modellertiichtigung erlaubt es auRerdem, den
Einfluss der unbeheizten Stabe und Warmeverluste an der AuRenwand eher am Rand
des Bundels statt in der starker beheizten Mitte zu bertcksichtigen und die anfangliche

Temperaturverteilung in der Wand besser zu reproduzieren.

08 RBHT O-11 Fliissiger Carryover Anteil, ein Kanal
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Abb. 7.7  Anteil des austretenden fliissigen Wassers bezogen auf die eingespeiste
Kihimittelmasse in Test O-1 mit 1-Kanalmodell
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08 RBHT O-11 Flussiger Carryover Anteil, zwei Kanale
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Abb. 7.8 Anteil des austretenden fliissigen Wassers bezogen auf die eingespeiste

Kuhlmittelmasse in Test O-1 mit 2-Kanalmodell

Ein weiterer Fokus bei der Entwicklung des Eingabedatensatzes lag auf dem Verlauf der
Quenchfront, malgeblich beeinflusst durch den Eingabeparameter CQHTWB, welcher die
maximal tibertragene Warme an der Quenchfront reguliert. Ahnliche Experimente zeig-
ten bereits ein beschleunigtes Abkiihlen mit dem fir ATHLET vorgeschlagenen Stan-
dardwert von 3-10° und Ergebnisse konnten durch eine Reduktion des Wertes deutlich
verbessert werden. SchlieBlich wurde ein Wert von 3-10* fur die Simulation der meisten
Tests gewahlt, da sich fir 2-10%, der Untergrenze des empfohlenen Wertebereichs, eine
stark verspatete Abkiihlung des oberen Bereichs der Heizstdbe ausbildete, die leicht
verbesserte Ergebnisse in der Mitte der Heizstdbe kompensierte. Die meisten Tests zei-
gen nun einen insgesamt gut mit dem Experiment Ubereinstimmenden Verlauf der
Quenchfront mit leicht verfruihtem Quenching in der Mitte des Heizstabs. Ein Vergleich
der mit angepasstem CQHTWB-Wert erzielten Ergebnisse mit einer Rechnung mit Stan-
dard-Wert fur CQHTWB ist anhand des Tests O-1 in Abb. 7.9 und Abb. 7.10 dargestellt.
Wahrend vorher die simulierte Front (orange) der gemessenen (blau) leicht vorauseilte,
konnte durch die Anpassung eine deutlich verbesserte Ubereinstimmung, insbesondere
innerhalb der ersten ca. 150 s des Tests erzielt werden. Die im Experiment nach
ca. 400 s gemessenen Schwankungen in der Quenchfront zeigen sich in ATHLET auf-

grund der inharenten Modellbeschrankungen jedoch nicht.
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RBHT O-1 Quenchfront
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Abb. 7.9 Verlauf der Quenchfront fir Test O-1 mit CQHTWB = 3-10°
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Abb. 7.10 Verlauf der Quenchfront fir Test O-1 mit CQHTWB = 3-10*

In fast allen Tests ist eine deutliche Unterschétzung des Druckabfalls Uber das Biindel
zu beobachten. Beispielhaft ist in Abb. 7.11 der Druckunterschied fir O-1 zu sehen.
Wahrend in der ersten Versuchsphase der Druckverlust sehr gut Gbereinstimmt, nimmt
gegen Ende des Versuchs die Unterschatzung in der Simulation kontinuierlich zu. Ahn-
liche Beobachtungen wurden bereits frither bei der Simulation anderer Experimente ge-

macht. Ein malRgeblicher Grund hierfir scheint eine Uberschatzung des
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Dampfvolumengehalts im Bindel zu sein, der hauptséchlich von einer ungenauen Be-

rechnung der Zwischenphasenreibung beeinflusst wird.

REHT O-1 Druckabfall iiber das Blindel
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normierter Druckunterschied
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Abb. 7.11 Druckdifferenz Gber das Biindel in Test O-1

Fur die Experimente mit hohem Kuhlmittelfluss, namlich O-3, O-4, O-5 sowie O-11, wur-
den zunéachst deutliche Abweichungen der berechneten Heizstabtemperaturen vom Ex-
periment festgestellt. Ursachlich hierfir waren Wassermitrisseffekten, die in ATHLET
nicht angemessen simuliert wurden. Da sich im Experiment gréRere Mengen von Was-
sertropfchen oberhalb der Quenchfront befinden, findet ein vorzeitiges Abkihlen der ho-
heren Bereiche der Heizstabe statt. Durch massive Erhéhung des Eingabeparameters
ZT, der die Anzahl von Wassertropfchen in der Dampfphase reguliert, konnte dieser Ef-
fekt reproduziert und die Ubereinstimmung der Temperaturverlaufe bei hohem Kuhlmit-
telfluss maf3geblich verbessert werden. Wahrend die Ubrigen Versuche (bei niedrigem
bis mittleren KuhImittelfluss) mit dem vorgeschlagenen Standardwert fiir ZT von 5*10°
gerechnet wurden, wurde dieser fiir die oben genannten Versuchsnachrechnungen auf
10! erhoht. Zur lllustration sind die Verlaufe der Heizstabtemperatur fur O-11 mit diesen
ZT-Werten in Abb. 7.12 bzw. Abb. 7.13 dargestellt.
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RBHT O-11 Heizstabtemperatur nahe der maximalen Leistung, ZT = 5*10"9
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Abb. 7.12 Verlauf der Heizstabtemperatur nahe der Position der maximalen Leistung
fur den Test O-11 mit ZT = 5*10°
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Abb. 7.13 Verlauf der Heizstabtemperatur nahe der Position der maximalen Leistung
fur den Test O-11 mit ZT = 10

Die weniger gut simulierten Tests O-8 und O-9 zeichnen sich durch einen besonders
niedrigen Kihimittelfluss aus. In beiden Simulationen ist ein deutlich verfrihtes Abkuhlen
zu beobachten, da die Quenchfront beschleunigt fortschreitet. In Abb. 7.14 ist die Heiz-

stabtemperatur knapp unter dem Punkt der maximalen Leistung und in Abb. 7.15 der
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Verlauf der Quenchfront dargestellt. Es ist zu erkennen, dass durch das zu schnelle
Quenchen in der Simulation die maximale Hullrohrtemperatur friher erreicht wird und
die Hochsttemperatur geringer ausféllt. Die Ursache fiir dieses Verhalten konnte bisher
nicht geklart werden und erfordert weitere zukinftige Untersuchungen.

RBHT O-9 Heizstabtemperatur nahe der maximalen Leistung
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Abb. 7.14 Heizstabtemperatur nahe der Position der maximalen Leistung fur Test
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Abb. 7.15 Quenchfront-Verlauf des Tests O-9
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Insgesamt sind die Simulationsergebnisse zufriedenstellend. Der zeitliche Verlauf der
Heizstabtemperaturen konnte gut bis sehr gut reproduziert werden, mit Ausnahme der
Versuche O-8 und O-9. Der Anteil des Kihlmittels, welcher das Bundel fliissig verlasst,
wird bei Verwendung einer Zweikanaldarstellung des Biindels Gberwiegend treffend si-
muliert. Der Druckverlust Uber das Blundel wird leicht unterschatzt. Die Ergebnisse und
Erkenntnisse aus den offenen Tests bieten eine solide Grundlage fiir die folgenden blin-

den Tests.

Als ein wesentliches Ergebnis der bisherigen Rechnungen kann festgehalten werden,
dass der Modellparameter ZT, der als Tropfenzahl pro Volumen interpretiert werden
kann, einen konstanten, optional vom Anwender vorzugebenden Wert besitzt. Ziel zu-
kunftiger Weiterentwicklungen des Zwischenphasenaustauschs sollte sein, diesen Pa-
rameter dynamisch anhand der vorliegenden Stromungsbedingungen zu bestimmen, um
die Vorhersagefahigkeit von ATHLET fir vielfaltige Anwendungssituationen zu verbes-

sern.

7.5 SOAR zu 3D TH-Systemcodes

Im Rahmen des von OECD/NEA/CSNI initiierten Projekts 3DSYSTH zum aktuellen Ent-
wicklungs- und Leistungsstand von thermohydraulischen 3D-Modellen in Systemrechen-
programmen wurden von der GRS mehrere Beitrage fir einen Statusbericht (State-of-
the-art Report — SOAR) verfasst. Der Bericht enthélt neben einer Beschreibung der Mo-
dellimplementierungen innerhalb der verschiedenen Systemcodes auch Informationen
zu Versuchsanlagen, die zur Validierung von 3D-Modellen herangezogen werden kon-
nen, sowie Ergebnisse von Validierungsrechnungen. Die Zusammenarbeit hat Erkennt-
nisse zu bestehenden Modellschwachen, mdglichen Modellverbesserungen sowie zu-
kinftigen Anwendungsgebieten der 3D-Implementierungen gegeben. Neben dem
Einsatz der 3D-Modelle fir den RDB riicken auch bei anderen Organisationen passive
Sicherheitssysteme starker in den Blickpunkt, so dass Arbeiten zur Simulation grof3er
Wasserpools mittels der 3D-Modelle geplant oder im Gange sind. Zu diesem Zweck
wurde das 3D-Modell von ATHLET bereits im Vorgdngervorhaben um ein Gemischspie-
gelmodell ergéanzt. Der Statusbericht wird derzeit finalisiert und anschlie@end zur Pri-
fung an WGAMA weitergeleitet /BES 21/.
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7.6 FONESYS-Aktivitaten

Die GRS beteiligt sich an Arbeiten der FONESYS (Forum and Network of SYS-TH Codes
in Nuclear Reactor Thermal-Hydraulics) Gruppe, die verschiedene Organisationen aus
Europa, Asien und Nordamerika, die in der Systemcodeentwicklung aktiv sind, zusam-
menbringt. Halbjahrliche Treffen dienen dem Erfahrungs- und Informationsaustausch.
Hierbei werden aktuelle Programmentwicklungen diskutiert, Code-Benchmarks durch-
gefiihrt und erzielte Ergebnisse detailliert analysiert. Dies liefert neben zusatzlichen ex-
perimentellen Daten zur Programmvalidierung regelmafig Hinweise fir mogliche Mo-
dellverbesserungen. Ein Beispiel ist der im Rahmen von FONESYS durchgefihrte
Mantilla-Benchmark (siehe Kapitel 4.2.3), der Anstol3 fur verschiedene Entwicklungsar-
beiten im Bereich der Strémungsberechnung in horizontalen Rohren gegeben hat (Ka-
pitel 4.2). Die von den Partnern erzielten Ergebnisse werden im Rahmen einer gemein-
samen FONESYS-Session auf der bevorstehenden NURETH-22 Konferenz in Brussel

prasentiert werden.
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8 Qualitatssicherung der Programmentwicklung

8.1 Etablierung von Softwarestandards

Mitte 2020 wurde die Verwendung der zentralen Softwareentwicklungsplattform Team-
forge in der GRS eingestellt und durch die Open-Source basierte Plattform GitLab
/GIT 21b/ ersetzt. Da GitLab die bis dahin eingesetzte Versionsverwaltung Subversion
nicht unterstitzt, wurden alle Codes in die neue Versionsverwaltung Git /GIT 21c/ tGber-
fuhrt. Im Gegensatz zu Subversion, wo jedes Repaository zentral auf einem Server ge-
speichert ist und Entwickler nur einzelne Versionen herunterladen kénnen, handelt es
sich bei Git um eine verteilte Versionsverwaltung, bei der jeder Entwickler stets ein voll-
standiges Abbild des gesamten Repositories erhdlt. Es beinhaltet daher jede Datei, in
jeder Version, die jemals dem Repository hinzugefiigt wurde. Dieser Ansatz erleichtert
das Synchronisieren von Repositories und erméglicht zudem das unabhangige Arbeiten
in einer Offline-Umgebung. Gleichzeitig folgt daraus, dass sich grof3e Repositories ne-
gativ auf die Leistung auswirken kénnen. Da die Historie in Git invariant ist, kann ein zu
grofRes Repository im Nachhinein nicht ohne Weiteres wieder verkleinert werden. Um
die GroRenzunahme zu beschrénken, sollte ein Repository hauptséchlich fur die Versi-
onierung von Quellcode- bzw. Textdateien genutzt werden. Diese kdnnen sehr effizient
gespeichert werden. Die Versionierung von grol3en, insbesondere abgeleiteten Bindrda-
teien sollte vermieden werden. Diese kénnen im Gegensatz zu Textdateien nicht gut
komprimiert werden und neigen dazu sich regelmafig vollstandig zu veréandern und da-
mit die Arbeitskopie aller Entwickler zu vergréBern. Bei Subversion verhalt es sich ser-
verseitig ahnlich, fallt allerdings nicht so sehr ins Gewicht, da Entwickler nur die Dateien

einer bestimmten Version herunterladen und nicht die gesamte Historie.

Umso geringer die Grél3e eines Git-Repositories ist, umso besser ist die Handhabung.
Erfahrungsgeman kénnten Repositories unter 100 MB sehr schnell heruntergeladen und
bearbeitet werden. Mit steigernder Gréf3e nimmt die Effizienz ab. Regelmafdig verwen-
dete Repositories mit Quellcodes sollten aus diesem Grund eine Grof3e von 1 GB nicht

Uberschreiten (siehe in /GIT 21a/ z. B.: https://docs.qitlab.com/ee/topics/qit/lfs/ oder

https://docs.qgithub.com/en/github/managing-large-files/what-is-my-disk-quota#file-and-

repository-size-limitations).

Das ATHLET Repository auf Teamforge hat eine GroéRRe von etwa 8 GB und musste da-

her fur den Umzug umfangreich Uberarbeitet werden. Ziel war es, die Grol3e so weit wie
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madglich zu reduzieren und gleichzeitig alle Informationen zur Entwicklungshistorie wie
Code-Anderungen und Autorenschaft beizubehalten. Zusatzlich wurden bei der Gele-
genheit optionale Projekte ausgelagert, die in einem separaten Repository besser ge-

pflegt werden kénnen. Insgesamt wurden folgende Schritte durchgefihrt:
e Abgeleiteten Binar- und Plotdaten wurden aus allen Versionen entfernt.
e Aufbereitung von Branches, Tags und Reparatur von korrupten Branches.

o Aufbereitung von Metadaten wie inkonsistente Autorinformationen fiir eine zuverlas-

sige Suche.

e Datensatze mit Versuchsdaten im Ordner Validierung und Plugins mit proprietaren
Daten wurden aus dem ATHLET Repository entfernt, um die Wartung und das Be-

reitstellen an Kooperationspartner zu erleichtern.

e Ein unbearbeitetes ATHLET Git-Repository wurde als Sicherung erstellt und dient

als Archiv.

Durch diese Malinahmen konnte die Gré3e des ATHLET-Repositories von 8 GB auf

kompakte 23 MB reduziert werden und sichert dadurch eine gute Handhabung.

Um den Entwicklungs- und Kompilierungsprozess in Hinblick auf die steigende Komple-
xitdt und Anforderungen von AC2 zu verbessern, wurde eine CMake-basierte Losung
entwickelt. CMake /KIT 20/ ist ein Werkzeug, das eine mdglichst plattformunabhangige
Erstellung von Software ermoglicht. Damit werden die bisher bestehenden und vonein-
ander unabhangigen Buildsysteme Makefiles (Linux) und Microsoft Visual Studio Pro-
jekte (MS Windows) abgeldst. Zukiinftig muss damit nur noch ein einziges Buildsystem
entwickelt und gewartet werden. Gleichzeitig sind Anpassungen in der Regel plattform-
tbergreifend und muissen nicht mehr handisch zwischen den verschiedenen Systemen

synchronisiert werden.

Durch CMake wurde die Konsolidierung der AC2-Komponenten ATHLET, ATHLET-CD,
COCOSYS und NuT zu einer AC? Distribution weiter vorangebracht. Bisher mussten die
bendtigten Komponenten durch den Entwickler selbst zusammengestellt und auf Kon-
sistenz, sowie Kompatibilitéat gepruft werden. Erschwerend kam hinzu, dass das Starten
des Kompilierprozesses stark variierte, sodass sich die Entwickler in unterschiedliche
Systeme einarbeiten mussten, wenn sie das gesamte AC2-Programmpaket kompilieren
wollten. CMake bietet dafir ein standardisiertes Schema zum Konfigurieren und
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Kompilieren aller AC2-Komponenten. Zudem werden die vom Entwickler bendtigten
Komponenten dynamisch zu einem grof3en Projekt zusammengefiigt. Somit kdnnen
Schnittstellen komfortabel und konsistent im gesamten Projekt zur Verfigung gestellt
und gemeinsame Abhéngigkeiten sinnvoll geteilt genutzt werden. Komponenten werden
nur bei tatsdchlichem Bedarf geladen. Damit ist es auch weiterhin méglich, an nur ein-
zelnen AC2-Kompontenten zu arbeiten, ohne das Gesamtpaket herunterladen zu mus-

sen.

Alle offiziellen Plugins von ATHLET wurden auf CMake umgestellt. Den Entwicklern wei-
terer Plugins wurden Mustervorlagen zur Verfligung gestellt und Unterstiitzung bei der
Umstellung geleistet. Der Umgang und Wartungsaufwand von Plugins konnte in diesem
Zuge auch verbessert werden. Ein Plugin kann jetzt in einem separaten Repository ab-
gelegt werden und sich von dort aus dynamisch die benétigten Komponenten von
ATHLET herunterladen. Im Vergleich zu friher ist es jetzt nicht mehr notwendig, dass
Anderungen der Plugins auch immer eine Anderung im ATHLET-Repository zur Folge
haben. Folglich erhalten Plugin-Entwickler mehr Unabh&angigkeit und Kontrolle tiber ihre
eigenen Arbeiten. In diesem Rahmen wurden die Plugins Teleperm und ATLAS-
Process in externe Repositories ausgelagert und kdénnen nun als echte ATHLET-
Erweiterungen unabhéngig entwickelt und gepflegt werden. Das Beispielplugin N3KIN
zur Kopplung von 3D-Neutronenkinetikprogrammen wurde auf die wesentlichen Inhalte
der Schnittstelle reduziert und kann von externen Projekten vereinheitlicht implementiert

werden.

CMake bietet eine ganze Reihe von plattform- und toolspezifischen Generatoren
/CHA 20/. Deren Aufgabe ist es, den durch CMake-Skripte generisch beschriebenen Er-
stellungsprozess eines Projektes, in ein verflgbares natives Format zu Ubersetzen.
Dazu gehéren Visual Studio Projekte 2008-2019, Makefiles, Ninja-Build. Sie sind teil-
weise mit weiteren IDEs wie Eclipse, CodeBlocks, Kate und Sublime Text kombinierbar.
Damit entfallt der bisherige Aufwand fur die Pflege von Projektdateien unterschiedlicher
Visual Studio-Versionen. Gleichzeitig kdnnen die Entwickler auf ein deutlich groReres
Angebot an Arbeitswerkzeugen zuriickgreifen, die durch CMake gewartet und erweitert

werden.

Neben den Entwicklerwerkzeugen wurde auch die Einbindung von Systembibliotheken
verbessert. Statt sich auf eine strikte Windows®/Linux Unterscheidung zu verlassen und

davon abhangig die tublicherweise verfugbaren Systembibliotheken einzubinden, werden
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vor dem Kompilieren alle unterstitzten Systembibliotheken einzeln auf das Vorhanden-
sein getestet und entsprechend aktiviert. Dadurch wird das System deutlich flexibler und
ermdglicht zusatzlich zu Windows® und Linux das Kompilieren auf weiteren Plattformen

wie Cygwin und MacOS®.

Intels® Zusatzfunktion "Warn Interface" soll die Korrektheit aller impliziten Fortran-
Schnittstellen sicherstellen, verhalt sich aber bei inkrementellen Builds, die typisch fir
den Workflow eines Entwicklers sind, fehlerhaft. Daher wurde die Funktion flir den nor-
malen Entwickler deaktiviert und nur noch in den automatischen Tests verwendet, die
keine inkrementellen Builds verwenden. Somit wird weiterhin Typsicherheit gewahrleis-

tet, ohne die Stabilitdt beim Kompilieren zu verschlechtern.

8.2 Continuous Integration

Die Programmverifikation parallel zur Programmentwicklung ist ein wesentlicher Be-
standteil der Qualitatssicherung /GRS 20/. Als Testumgebung zur Sicherstellung der
Programmaqualitat von AC2 betreibt die GRS zwei Server zur Unterstitzung von Conti-
nuous Integration unter Linux und Windows. Basierend auf den bisher vorhandenen
Tools zur Erstellung von neuen ATHLET Programmversionen (Makefiles unter Linux
bzw. Visual Studio Projektfiles unter Windows) werden automatisch die verschiedenen
Programmkonfigurationen (ohne/mit Mehrprozessorunterstiitzung, Debug- und Re-
lease-Versionen) mit verschiedenen Compilern erstellt und automatisiert einfache Test-
rechnungen gestartet. Dies geschieht im Anschluss an jede Anderung im Quellpro-
gramm von ATHLET. Zusatzlich werden mindestens wochentlich Regressionstests
gerechnet und deren Ergebnisse anhand zulassiger Ergebnisbandbreiten, z. B. abgelei-
tet aus Simulationen mit friiheren Programmversionen, automatisch bewertet. Die hier-
bei durchgeflihrten Testrechnungen decken jedoch nicht den kompletten Modellumfang
von ATHLET ab. Daher wurden zusatzliche Tests erganzt. Als generische Tests mit ana-

lytisch ableitbarem Ergebnis werden neu gerechnet /WON 19/:

e Ransom-Faucet-Test: Dieser Test betrachtet den reibungsfreien Fall von Wasser-
tropfen in einem vertikalen, mit Gas gefilliten Rohr und ermdglicht die Prifung der
Korrektheit der implementierten Impulsgleichung.

¢ Manometerschwingung: Dieser Test simuliert die Schwingung einer anfanglich aus-

gelenkten Wassersdule in einem U-Rohr. Er ermdéglicht die Prifung des
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Gemischspiegelmodells in Verbindung mit der Impulsgleichung und erlaubt anhand
der Dampfung der Schwingung Ruckschlisse auf den Einfluss numerischer Diffu-

sion.

Weiterhin wurde ein PERSEQO-Versuch in den Jenkins Cl-Server eingepflegt, um eine
fortwahrende Validierung von ATHLET bezlglich passiver Systeme zur Wéarmeabfuhr
mittels Warmeiibergangs durch Kondensation innerhalb vertikaler Rohre zu gewéhrleis-

ten. Auzerdem neu implementiert wurde ein PERICLES-Test zum Reflooding.

Der Jenkins Cl-Server baut in Ergdnzung zu diesen Tests verschiedene Plugins und
testet zusatzlich das HDF5-Plugin. Die bisherigen Erfahrungen zur Anwendung von ClI
fir ATHLET wurden im Rahmen eines Beitrags auf der Konferenz Continuous Lifecycle
prasentiert /[HER 19/.

Mit GitLab erfolgt die Ubernahme eines Entwicklungszweiges in den Hauptentwicklungs-
zweig im ATHLET-Projekt nicht mehr direkt durch den Entwickler, sondern nur noch tiber
sog. Merge Requests. Dort werden die vorgeschlagenen Anderungen o6ffentlich sichtbar
gemacht und es anderen Entwicklern ermdglicht, diese zu prifen und zu kommentieren.
Parallel kbnnen im Hintergrund automatische Tests durchgefihrt und deren Ergebnisse
angezeigt werden. Fir jedes Projekt kdnnen Regeln definiert werden, die erflllt werden
missen, damit ein Merge Request akzeptiert werden kann. Die Annahme erfolgt in
ATHLET grundsatzlich nur durch ein Mitglied der Gruppe Maintainer. Zusatzlich ist es
notwendig, dass die automatischen Tests erfolgreich durchgefiihrt wurden und nach
dem Vier-Augen-Prinzip mindestens eine Person, die nicht Autor ist, die Anderungen am
Quellcode genehmigt hat. Damit verbessert sich die Chance erheblich, Fehler friihzeitig
vor der Ubernahme in den produktiven Hauptzweig zu finden und zu beheben. Zusétzlich

sind Anderungen, Reviews, Tests und 4-Augen-Prinzip automatisch dokumentiert.

GitLab untersttitzt neben der hauseigenen GitLab-Cl /GIT 21a/ auch die Integration ei-
nes bestehenden Jenkins-Servers /JEN 21/. Beide Anséatze wurden getestet.

Fur die Jenkins-Integration missen zuerst SSH-Schlissel zur projektbasierten Authen-
tifizierung und Ubertragung der Repositories in GitLab und Jenkins angelegt werden.
Anschlielend wird fir jedes GitLab-Projekt ein zugehoriges Jenkins-Projekt angelegt
und dessen Webhook auf GitLab konfiguriert. Dartiber kann GitLab die Informationen an
Jenkins Ubertragen, die notwendig sind, um eine Pipeline zu starten. Sobald eine Pipe-

line durchgelaufen ist, sendet Jenkins das Ergebnis ebenfalls per Webhook an das
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jeweilige GitLab-Projekt zuriick. Dazu muss vorher ein separates Jenkins-Konto auf Git-
Lab eingerichtet werden, das mindestens Schreibrechte im jeweiligen Projekt besitzt.
Die Integration von Jenkins in GitLab ist prinzipiell moglich, erfordert aber einen recht
hohen individuellen Konfigurationsaufwand seitens GitLab und Jenkins. Dieser muss mit
jedem weiteren Jenkins-Server, aktuell Windows® und Linux, separat durchgefiihrt wer-
den. Gleichzeitig werden Berechtigungen zwischen Jenkins und GitLab lediglich auf Pro-
jektebene, nicht aber auf Nutzerebene vergeben. Folglich kénnte ein Entwickler Uber
den Jenkins-Server auf weitere Projekte zugreifen, fur die er selbst nicht direkt berechtigt

ware.

Die GitLab-Cl ist fuir den Betrieb in der Cloud entwickelt und bietet daher ein hohes Mal}
an horizontaler Skalierbarkeit. Dies wird erreicht, indem einem GitLab-Server ein oder
mehrere weitere Server zur Verfiigung gestellt werden, auf dem die Anwendung GitLab-
Runner als Dienst ausgefiihrt wird. Gemeinsam bilden sie einen Rechenpool, auf dem
die anfallenden Jobs verteilt abgearbeitet werden. Abgesehen von der eingesetzten
Plattform Windows/Linux sind GitLab-Runner generisch und zustandslos, wodurch sie
leicht konfigurierbar und austauschbar sind. Féllt ein Runner aus, wird die Arbeit auf die
anderen verfigbaren Runner verteilt. Die Cl-Konfiguration und die Vergabe von Nutzer-

rechten findet ausschlieRRlich auf dem GitLab-Server selbst statt.

Zum Testen dieses Ansatzes wurden GitLab-Runner-Prototypen auf Windows® und
Linux erstellt. Sie erhalten Testjobs von ATHLET und fiihren sie in einer jeweils frisch
erstellten Dockerumgebung aus. Dadurch bleiben Builds jederzeit reproduzierbar und
die Daten sind vor fremden Zugriffen geschitzt. Die eingesetzten Docker-Images bein-
halten die Installation von Toolchains und Buildtools zum Kompilieren von AC2. Dazu
gehdren Intel/GCC Compiler, Microsoft Visual Studio, MPI, MinGW, CMake, Git, Python
und Cygwin.

Fur ATHLET gibt es bisher eine schnelle Pipeline, die bei jedem Merge Request ausge-
fuhrt wird und eine Laufzeit von etwa zwei Minuten hat. Sie Uberprift die korrekte Git-
Konfiguration durch den Entwickler und testet die konsistente Einhaltung von grundle-
genden Formatierungsrichtlinien wie Vermeidung von zuséatzlichen Leerzeichen am
Ende einer Zeile und die korrekte Kodierung der Quellcodedateien in UTF-8. Abweichun-
gen werden Ubersichtlich im Programmcode markiert. Parallel dazu wird ATHLET kom-

piliert, die Unit-Tests und Samplel als minimaler Datensatz ausgefuhrt.
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Vor dem Einbringen von Anderungen in den Hauptentwicklungszweig werden umfang-
reiche Tests durchgefiihrt. Es werden die AC2-Komponenten ATHLET, ATHLET-CD und
NuT mit Intel Fortran (Windows/Linux) und MinGW ubersetzt. Anschlielend wird eben-

falls Gberprift, ob ein minimaler Datensatz ohne Abbruch gerechnet werden kann.

Die bisherigen Arbeiten mit der GitLab-Cl zeichnen ein positives Bild. Mittelfristig soll
daher Jenkins von der hauseigenen und nahtlos integrierten GitLab-Cl abgel6st werden.
Daneben besteht die kontinuierliche Aufgabe, weitere Verifikationstests und Validie-
rungsfalle in die ClI-Umgebung zu integrieren und ggf. gestaffelte Prifungen in Entwick-
lungsbranches, vor der Ubernahme in den Master und automatische unterstiitzte Vali-

dierung auf dem Master und fur Beta-Versionen durchzufuhren.

8.3 Refactoring

Der Systemcode ATHLET wird von der GRS standig weiterentwickelt. Entsprechend
neuer Anforderungen der Programmanwendung und neuen Madoglichkeiten der
IT-Infrastruktur werden regelmafig Anpassungen des Code-Designs vorgenommen und
Programmteile technisch und inhaltlich modernisiert. Diese Arbeiten dienen auch der
Verbesserung der Lesbarkeit und Erweiterbarkeit des Programms und reduzieren die

Fehleranfalligkeit.

So wurde im Rahmen des vorliegenden Projekts das Multikomponentenmodell von
ATHLET, das die Simulation von Gasen und Gasmischungen ermdglicht, restrukturiert.
Hierzu wurde die Simulation von Mischungen auf eine beliebige Anzahl von Gasen (fru-
her Limitierung auf fiinf) erweitert und einige Gasstoffwerte wie Warmeleitfahigkeit oder
molare Masse, die bisher an mehreren Stellen im Code spezifiziert waren, wurden in
Module ausgelagert und entsprechend neuer Literaturwerte aktualisiert. Die Arbeiten er-
folgten im Zuge der Implementierung neuer Gaskomponenten (CO und CO,) und ver-

einfachen die zukinftige Implementierung zusatzlicher Komponenten erheblich.

Im Rahmen verschiedener Projekte (innerhalb und auRerhalb der GRS) laufen Entwick-
lungsarbeiten, die sich mit dem Heat Transfer Paket innerhalb des HECU-Moduls von
ATHLET beschéftigen und dieses erweitern sollen. Hintergrund sind bspw. neue Anwen-
dungen aus den Bereichen passive Systeme (Heat Pipe, vertikale/horizontale Warme-

tauscherrohrbiindel, SMR), neue Kihimedien oder auch RDB-AufRenkihlung.
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Das Warmeubergangspaket von ATHLET umfasst zahlreiche HTC-Korrelationen fir ver-
schiedene Warmeubergangsregime wie erzwungene bzw. freie Konvektion, unterkihltes
bzw. gesattigtes Blasensieden, Filmsieden oder Kondensation. Die Auswahl der Korre-
lation fiir den Warmeiibergang (WU) erfolgt automatisiert anhand verschiedener Krite-
rien wie Wandtemperatur, Geometrie (horizontal, vertikal, Bindel, ...), Fluid (Wasser,
Flussigmetall, ...) und Dampfvolumengehalt bzw. Enthapiequalitat. Hierbei wird zwi-
schen verschiedenen WU-Levels (Kiihlen, Pre-CHF, Ubergangssieden, Post-CHF) und
WU-Modes (unterkiihlt, zweiphasig, tberhitzt) unterschieden und fir einen stetigen
Ubergang interpoliert. Stromungsbilder werden mittels der erwahnten Unterteilung in Le-

vels implizit berticksichtigt, jedoch der fluiddynamischen Modellierung nicht Gibergeben.

Die technischen Aspekte der WU-Berechnung wie z.B. die Auswahllogik der
HTC-Korrelation oder die Interpolation sind hierbei eng mit thermohydraulisch-physikali-
schen Aspekten verzahnt, was eine Wartung und Erweiterung des Pakets erschwert.
Daher ist eine Restrukturierung des WU-Pakets eine vordringliche Entwicklungsaufgabe.
Vor diesem Hintergrund wurde ein Konzept fir eine neue Struktur erarbeitet /SCH 20/,
das die zukiinftige Erweiterbarkeit des WU-Pakets sicherstellt und somit dessen zukiinf-
tige Nutzung als Entwicklungsbasis fur zahlreiche Forschungsarbeiten ermdglicht. Lau-
fende bzw. kirzlich abgeschlossene Entwicklungen (siehe auch Kapitel 5.2) beriicksich-
tigen bereits das neue Konzept. Die tiefgreifende Uberarbeitung des bestehenden
Warmeubergangspakets ist innerhalb eines Nachfolgevorhabens geplant. Wesentliche

Leitgedanken, die der Restrukturierung zugrunde liegen, sind hierbei:

— Eine modulare Gliederung soll die Moglichkeit bieten, dass Teile des Heat-Trans-
fer-Pakets von anderen Codes genutzt (z. B. COCOSYS) bzw. durch andere Codes
ersetzt/erganzt (z. B. Plug-ins) werden kdnnen. Um dieses Ziel zu erreichen, erfolgt
eine strikte Unterteilung des Heat Transfer Pakets nach technisch-numerischen As-
pekten einerseits (Auswahllogik, Interpolation) und physikalischen Phanomenen

andererseits.

— Alle Arbeitsmedien sollen dieselbe Auswahllogik mit Unterteilung in Levels und Mo-
des verwenden (auch wenn einzelne Level/Modes (noch) nicht bedient werden,
bspw. weil fiir verschiedene Flussigmetalle keine Verdampfung gerechnet wird).
Damit besteht die Moglichkeit, zweiphasige Fluide nachtraglich zu ergénzen. Die
Unterscheidung nach Fluid erfolgt dementsprechend erst bei der Auswahl der kon-

kreten Korrelation (und nicht innerhalb der zentralen Steuerung der WU-Levels).
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— Die Erweiterung des Heat Transfer Pakets durch vom Anwender bereitgestellte
Plug-ins soll mdglich sein, z. B. fir neue Arbeitsmedien. Geeignete Schnittstellen

werden fir einzelne Modes (und Levels) verflighar gemacht.

— Eine Erganzung weiterer WU-Korrelationen im Fortran Quellprogramm soll einfach

und transparent moglich sein.

— Jede WU-Korrelation wird in einer separaten Routine implementiert und dokumen-
tiert. Damit kann diese fur verschiedene Level/Modes wiederverwendet werden,

was die Implementierung als auch die Validierung erleichtert.

— Die Auswahl einer speziellen WU-Korrelation gemaf User-Input soll einfach und
transparent mdglich sein. Die Auswahl erfolgt zunachst (wie bisher) fiir ein be-
stimmtes Warmeubergangsphdnomen (z. B. Kondensation). Zusatzlich soll die
Auswahl der Heat-Transfer-Korrelation zuklinftig auch anhand des Stromungsbil-

des bzw. auf Basis geeigneter dimensionsloser Kennzahlen maglich sein.

Die Ziele umfassen somit nicht nur die rein technische Uberarbeitung des WU-Pakets,
sondern bilden auch die Basis fiir die Nutzung von Synergieeffekten bei der Entwicklung
der verschiedenen AC2-Programmteile, fir die flexiblere Anwendbarkeit von ATHLET auf
neue Fragestellungen und Anwendungen aus der Reaktorsicherheit, sowie flir eine um-
fangreiche modelltechnische Erweiterung des Warmeubergangs durch eine gemein-
same Betrachtung von WU-Regime einerseits und Strémungseigenschaften anderer-

seits.

Weitere durchgefuhrte Arbeiten des Refactorings betreffen das HECU-Modul. Dieses
beinhaltet verschiedene sog. Pool-Arrays, in denen einen Vielzahl globaler Variablen
zusammengefasst sind. Einige dieser Arrays wurden aufgeldst, um Lesbarkeit und Er-
weiterbarkeit des HECU-Moduls zu verbessern.

8.4 Programmdokumentation

Zur Benutzerfuhrung beinhaltet ATHLET eine detaillierte und umfassende Programmdo-
kumentation. Diese umfasst neben einem Benutzerhandbuch mit zahlreichen Empfeh-
lungen fiir eine erfolgreiche Programmanwendung auch eine umfangreichen Modellbe-
schreibung, ein Programmierhandbuch zur Erlauterung programmtechnischer Details
und einen Validierungsband mit der Dokumentation des aktuellen Validierungsstands.

Die Programmdokumentation wurde kontinuierlich aktualisiert und allen Anwendern
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zusammen mit dem ATHLET-Rechenprogramm zur Verfiigung gestellt. Mit der Freigabe
der ATHLET-Version 3.2 wurden neue Kapitel u. a. zu neuen Software-Werkzeugen
(ATHLET Input Graphic, AC2-GUI), zur Entwicklung und Verwendung von Plug-ins, zu in
ATHLET verwendeter Drittanbietersoftware sowie zu Hinweisen der Programmanwen-

dung erganzt.

Da das bisherige Tool zur Dokumentation, das Programm Quicksilver, nicht mehr allen
aktuellen Anforderungen an ein Dokumentationsprogramm gerecht wird, wurde mit der
Migration der ATHLET-Dokumentation hin zu anderen Formaten begonnen. Das Benut-
zerhandbuch wie auch die Modellbeschreibung werden zukiinftig in MS Word® erstellt.

Dieser Umstieg soll nach Mdglichkeit bis zur ndchsten Release abgeschlossen sein.

8.5 Releasemanagement

Ein zentrales Element einer qualitdtsgesicherten Programmentwicklung ist eine Versi-
onsverwaltung mit einem transparenten Releasemanagement. Durch die Versionsver-
waltung, die fur AC2? innerhalb des Projekts von Subversion auf das modernere Git
/GIT 21c/ umgestellt wurde, wird sichergestellt, dass zu einem friiheren Zeitpunkt erzielte
Ergebnisse jederzeit auf eine bestimmte Programmversion zuriickgefiihrt und somit
auch reproduziert werden koénnen. Unter Versionsverwaltung steht nicht nur der
ATHLET-Quellcode, sondern auch alle weiteren Programmteile, die fur eine Reproduk-
tion friiherer Entwicklungszustdnde und Ergebnisse wichtig sind. Dies umfasst z. B. das
CMake-file, alle Tools zum Pre- und Postprocessing bin hin zu versionsspezifischen Ein-
gabedatensatzen der Programmvalidierung und fur die Testfélle der Continuous Integra-

tion unter Jenkins.

Das Releasemanagement tragt wiederum daflir Sorge, dass nur Programmversionen
mit einem festgelegten und validierten Modellumfang freigegeben und anschlie3end fur
Anwendungsrechnungen eingesetzt werden. Im Rahmen des vorliegenden Vorhabens
wurden, jeweils nach einer umfangreichen Programmvalidierung, folgende Programm-

versionen offiziell freigegeben und an die Programmnutzer verteilt:
— ATHLET 3.2 (enthalten in AC2-2019)

— ATHLET 3.2.1 (enthalten in AC?-2019.1)
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ATHLET 3.2 als letzte Major Release enthalt gegeniiber der vorangegangenen Pro-
grammversion ATHLET 3.1A zahlreiche Programmweiterentwicklungen, die erstmals
allgemein verteilt und somit allen Programmanwendern zuganglich gemacht wurden.

Hierzu zé&hlen insbesondere thermohydraulische Neuentwicklungen:
— Neue Arbeitsmedien fur ein erweitertes Anwendungsspektrum

— Natrium als zweiphasiges Arbeitsmedium

—  Uberkritisches CO; (Erstimplementierung durch IKE)

— Salzschmelze (FLINAK, FLIBE)

— Nutzer-definiertes Arbeitsmedium (ber Plug-in-Schnittstelle (beschrankt auf

nicht-siedende Zustande)
— 3D-Modell kombiniert mit Gemischspiegelmodell zur Simulation von Wasserpools

— Erweitertes Bortransportmodell zur Simulation unterschiedlicher geléster Stoffe,

z. B. Natriumpentaborat als Neutronengift in SWR

— Verbessertes Warmestrahlungsmodell zur Erfassung der Warmeverluste an die

Umgebung (insbesondere fiir HTR)

— Modifiziertes Kriterium zur Detektion von DNB/Dryout, ausschlief3lich auf Basis der
kritischen Heizflachenbelastung ohne Berlicksichtigung der minimalen Filmsiede-

temperatur

— Zahlreiche neue Plug-in-Schnittstellen: XL-Korrelation (MASL), CHF-Korrelation,

HTC-Korrelation flr tberkritisches Wasser

Weiter Programmverbesserungen in ATHLET 3.2 zielen insbesondere auf eine erhdhte
Benutzerfreundlichkeit:

— Gemeinsames AC2-Installationspaket (Windows, Unix) (siehe Kapitel 6.7)
— Neue, gemeinsame graphische Benutzeroberflache fir AC2? (siehe Kapitel 6.6)
— Neue, skalierbare Loser mittels Numerical Toolkit

— Neue ATHLET Input Graphics (AlG-2) erstmals flr externe Anwender freigegeben
(siehe Kapitel 6.5.1)

— HDF-5 Format (offener Standard fir wissenschaftliche Anwendungen) als neues
Ausgabedatenformat
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— Zahlreiche neue Ausgabegrof3en (Print- und Plotdaten)

— Neue Beispieldatensatze, u. a. generischer VVER-1000 (siehe Kapitel 6.9)

Der zuletzt freigegebene Programmpatch ATHLET 3.2.1 enthalt im Wesentlichen ver-
schiedene Korrekturen nicht-kritischer Programmfehler der Version 3.2, einige neue
Ausgabevariablen, sowie als wichtiges neues Feature eine erleichterte Initialisierung ei-
ner asymmetrischen Leistungsverteilung im Reaktorkern durch den Programmanwen-

der.

8.6 User Area und Codetransfer

Die freigegebenen ATHLET Programmversionen wurden tber die User Area an alle Be-
nutzer mit entsprechender Programmlizenz weitergegeben. Seit dem Releasezeitpunkt
der Programmversion ATHLET 3.2 (AC2-2019) im Sommer 2019 konnte das Programm

an knapp 40 Organisationen verteilt werden.

Die User Area dient der Kommunikation zwischen dem AC2-Entwicklungsteam und den
GRS-externen Anwendern. Neben zugriffsbeschrankten Bereichen zur Programmwei-
tergabe oder zum Dateiaustausch bietet sie u. a. ein Ticketsystem und Diskussionsforen
zum Erfahrungsaustausch. Da ATHLET ausschlief3lich als Bestandteil von AC2 bereitge-
stellt wird, wurde die urspriinglich fir ATHLET aufgesetzte User Area nun fur alle Pro-
grammteile des AC2 Pakets ausgebaut und regelmafiig gepflegt. Diese Arbeiten umfass-
ten u. a. die standige Aktualisierung von Inhalt und Struktur der Webseiten und die
Weiterfilhrung der zentralen Nutzer- und Rechteverwaltung. Die Vero6ffentlichungen der
Entwickler und Anwender von ATHLET wurden gesammelt und auf der User Area zu-
sammengestellt, um eine gréRere Transparenz hinsichtlich Leistungsfahigkeit und An-
wendungsspektrum des Programms zu erreichen und den gegenseitigen Erfahrungs-

austausch — nicht zuletzt auch unter den Programmnutzern — zu intensivieren.

Die User Area ist auf Basis der Software Open Atrium umgesetzt, fir die in 2021 der
Support eingestellt werden wird. Vor diesem Hintergrund ist die Migration auf eine an-
dere geeignete Plattform — voraussichtlich MS Sharepoint® — geplant, die im Rahmen

eines Nachfolgevorhabens umgesetzt werden soll.
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9 Zusammenfassung und Ausblick

Die GRS entwickelt, validiert und verteilt zur Bearbeitung aktueller Fragestellungen der
Reaktorsicherheit das Programmpaket AC2?, bestehend aus den Systemrechenprogram-
men ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS sowie der Simulatorsoftware ATLAS. Es
dient der Analyse des Normalbetriebs und des anomalen Betriebs, von Stérfallen wie
auch von Unféallen in Reaktoranlagen und anderen kerntechnischen Einrichtungen. Im
Rahmen des BMWi-Vorhabens RS1565 zur Weiterentwicklung des AC2 Thermohydrau-
lik-Moduls ATHLET zur Simulation komplexer, zweiphasiger Strémungsphanomene wur-
den insbesondere Modelle und Methoden fiir die realistische Simulation von Kernkraft-
werken nach dem internationalen Stand von Wissenschaft und Technik fur das

thermohydraulische Systemrechenprogramm ATHLET entwickelt und verbessert.

Im Zentrum des Vorhabens standen die Weiterentwicklung und die Ertlichtigung von
ATHLET zur Untersuchung bestehender und zukiinftiger Reaktoren. Weitere Projekt-
schwerpunkte waren die Unterstiitzung nationaler und internationaler Programmnutzer,
die Kooperation im Rahmen internationaler Arbeitsgruppen sowie die Weiterentwicklung
bestehender und Etablierung neuer Methoden zur Qualitatssicherung der ATHLET-
Programmentwicklung. Entsprechend der in Kapitel 1.2 dargestellten Gliederung des Ar-
beitsprogramms werden die in den drei technisch-wissenschaftlichen Arbeitspaketen er-
Zielten Ergebnisse und Erkenntnisse nachfolgend in separaten Abschnitten zusammen-

gefasst. Eine Bewertung mit Ausblick auf zukunftige Arbeiten schlief3t den Bericht ab.

9.1 Modellierung komplexer, zweiphasiger Stroémungsphanomene im
Kuhlsystem nukleartechnischer Anlagen

Eine wichtige Zielstellung des vorliegenden Projekts war die Entwicklung neuer ther-
mohydraulischer Modelle, die eine verbesserte Simulation zweiphasiger Stromungspha-
nomene im Reaktorkuhlkreislauf ermdglichen. Vor diesem Hintergrund wurde ein 3-Fel-
der-Modell in ATHLET implementiert, das neben den kontinuierlichen Phasenanteilen
von Wasser und Dampf auch ein Tropfenfeld mittels separater Bilanzgleichungen be-
schreibt. Auch wenn aktuell noch Weiterentwicklungsbedarf besteht, um das 3-Felder-
Modell zuverlassig und flexibel fur unterschiedliche Anwendungssituationen einsetzen
zu konnen, so wird das Modell in der Zukunft die Mdglichkeit bieten, insbesondere Stro-
mungsvorgange im Reaktorkern von DWR und SWR wie bspw. die Siedekrise oder das
Wiederbenetzen der Brennstabe detaillierter als bisher zu simulieren. In diesen
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Situationen liegt die fliissige Phase sowohl als kontinuierlicher Anteil (z. B. Wasserfilm)
wie auch in Form von Tropfen vor, wobei sich beide Anteile im mechanischen und ther-
mischen Ungleichgewicht befinden. Letzteres kann durch das 3-Felder-Modell, nicht
aber durch ein 2-Fluid-Modell, erfasst werden. Durch dedizierte Schlie3ungsgleichungen
fur Tropfen kann das 3-Felder-Modell auch in anderen Anwendungssituationen, die
hauptsachlich von einer Tropfenstromung bestimmt werden, zukiinftig eine hdhere Er-
gebniszuverlassigkeit liefern als die bisherige Modellierung. Mehrfeldermodelle werden
aktuell in verschiedenen, international eingesetzten Rechenprogrammen implementiert.
Sie gelten nach den derzeit als Standard zu betrachtenden 2-Fluid-Modellen mit 6-Glei-
chungen als nachste Entwicklungsstufe der Systemcodes. Die Implementierung des
3-Felder-Modells in ATHLET stellt somit auch sicher, dass mit der internationalen Ent-
wicklung Schritt gehalten wird und ATHLET auch zukinftig ein konkurrenzfahiges Pro-
dukt bleibt.

AulRerdem wurden zahlreiche Teile der bestehenden 2-Fluid-Modellierung erweitert und
verbessert. Besondere Bedeutung kommt hierbei den Stromungsbildkarten zu, auf deren
Basis anhand lokaler Stromungsparameter das vorliegende Stromungsbild bestimmt
und automatisiert im Programm geeignete SchlieBungsgleichungen ausgewéhlt werden.
Als zusatzliches Stromungsbild wurde die Ringstromung aufgenommen und durch ent-
sprechende Schlielungsgleichungen fiir die Berechnung und phasenspezifische Vertei-
lung der Wand- und Zwischenphasenreibung erganzt. Mit Blick auf vertikale Geometrien
ist diese Erweiterung fir eine detaillierte Simulation der Vorgdnge im Reaktorkern wah-
rend eines Storfalls von besonderer Bedeutung. Fur horizontale Geometrien wurde dar-
Uber hinaus auch die Modellierung des Entrainments sowie der Wand- und Zwischen-
phasenreibung flr stratifizierte und wellige Stromung Uberarbeitet. Die Entwicklung
konnte im Rahmen eines internationalen Benchmarks innerhalb der FONESYS-Gruppe
erfolgreich verifiziert werden und bietet Potential fir eine deutliche Verbesserung der
Stréomungssimulation in horizontalen Rohren. Fiur diese Arbeiten hat sich erneut die
grof3e Bedeutung internationaler Kooperation gezeigt, durch die vorher unzugangliche
experimentelle Daten verfligbar wurden und somit verborgene Programmdefizite aufge-

deckt und behoben werden konnten.

Als Systemrechenprogramm mit einer tberwiegend generischen, nicht anlagenspezifi-
schen Modellbasis wird ATHLET nicht nur fir Leistungsreaktoren, sondern auch zur
Analyse von Forschungsreaktoren eingesetzt. Aufgrund der sich signifikant unterschei-

denden Betriebsbedingungen und Kerngeometrie ist jedoch eine eigene Validierung und
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in Teilen auch Modellentwicklung fuir Forschungsreaktoren erforderlich. Im Rahmen des
vorliegenden Projekts wurden insbesondere die beiden Aspekte der Strémungsinstabili-
tat und des DNB (Departure from Nucleate Boiling) in engen Kihlkanalen naher betrach-
tet. Es konnte gezeigt werden, dass ATHLET im Bereich typischer Warmestromdichten
im Kern das Eintreten einer Stromungsinstabilitdt zuverlassig vorhersagen kann. Fir
sehr hohe Warmestromdichten hat sich jedoch gezeigt, dass das komplizierte Zusam-
menspiel von Wandverdampfung und Kondensation im unterkiihlten Fluid von der be-
stehenden Modellierung nicht vollstandig erfasst wird. Neu entwickelte und in ATHLET
implementierte Modelle erzielen hier eine deutliche Ergebnisverbesserung, gleichwonhl
eine finale Implementierung, die generell an alle Nutzer freigegeben werden kann, noch
gefunden werden muss. Hinsichtlich der kritischen Heizflachenbelastung, die Ublicher-
weise durch brennelementspezifische CHF-Korrelationen beschrieben wird, wurde eine
speziell fur plattenférmige Brennelemente und niedrige Driicke geeignete Korrelation in
ATHLET implementiert, die das Auftreten von DNB fiir die Bedingungen in Forschungs-
reaktoren genauer erfasst. Die durchgefiihrten Arbeiten liefern somit einen wichtigen
Beitrag, um die Sicherheit von Forschungsreaktoren mit ATHLET zuverlassig bewerten

zu konnen.

Daruber hinaus wurden zahlreiche neue Modelle bereitgestellt, die den Einsatzbereich
von ATHLET erheblich erweitern. So wird das neue, mafdgeblich von HSZG entwickelte
Wasser-Dampf-Stoffwertpaket insbesondere fiir niedrige Druckbereiche, die z. B. fir die
Simulation passiver Systeme von Bedeutung sind, genauere Stoffwerte liefern. Durch
die Kopplung externer Stoffwertbibliotheken stehen dem Anwender zukuinftig weitere Ar-
beitsmedien zur Verfligung. Dartber hinaus wurden mit CO und CO, zwei neue Gas-
komponenten in ATHLET implementiert, die eine detailliertere Simulation von Unfallen
insbesondere bei Kopplung mit COCOSYS ermdglichen. Ebenfalls mit Blick auf die
Kopplung mit COCOSYS wurde insbesondere die Schnittstelle an Strukturoberflachen
mit Warmeubergang erweitert und anwenderfreundlicher gestaltet. Die Schnittstelle ist
nicht auf COCOSYS beschréankt, so dass zukiinftig auch andere externe Programme fir
neue Einsatzbereiche von ATHLET gekoppelt werden kdnnen. Fir die Anwendung von
ATHLET fur flussigmetallgekuhlte Reaktoren wurden weitere inharente Rickwirkungen
auf die Neutronenkinetik, die durch thermische Ausdehnung von Strukturen und Kuhl-
mittel zustande kommen, implementiert. Damit kdbnnen derartige Systeme nun deutlich

realistischer simuliert werden.
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Fur unterschiedliche Anwendungen wurden neue WAarmeibergangskorrelationen in
ATHLET implementiert. So stehen dem Anwender spezielle Korrelationen fiur die Kon-
densation in vertikalen Warmetauscherrohren, die bspw. in passiven Sicherheitssyste-
men zum Einsatz kommen, neu zur Verfiigung. Auch existiert im Programm nun die
Mdglichkeit, von der Reynoldszahl abhangige, nicht konstante Formverluste abzubilden.
Dies ist nicht zuletzt fur die genauere Simulation von passiven Systemen von Bedeutung,
da diese von nur geringen Kréften angetrieben werden. Die Programmerweiterung bietet
aulRerdem eine Basis fur die Vorgabe spezifischer Formverluste von neuen, auch passi-
ven Komponenten. So kommen z. B. in verschiedenen fortschrittlichen Reaktordesigns
Plattenwarmetauscher zum Einsatz, deren Formverluste durch spezielle Korrelationen
unter Eingang der Oberflachenstrukturierung der Platten beschrieben werden. Mit der
vorgenommenen Programmerweiterung kdnnen diese Komponenten zukinftig einfa-

cher und genauer mit ATHLET simuliert werden.

Daruber hinaus konnten im Rahmen des Projekts zahlreiche Modelle, die fir Sicherheits-
analysen von Leichtwasserreaktoren von besonderer Bedeutung sind, verbessert wer-
den. Dies umfasst bspw. die Simulation der kritischen Ausstrémung, die Berechnung der
Warmestrome und ihre Verteilung auf die beiden Phasen bei Filmsieden bei gleichzeiti-
ger starker Dampfuberhitzung, die Modellierung der Wiederbenetzung und die Abbildung
des Bortransports. Durch die vorgenommene Modellpflege wird die Leistungsfahigkeit

von ATHLET kontinuierlich erhéht und neuen Anforderungen angepasst.

9.2 Unterstitzung der Programmanwender und Verbesserung der Pro-
grammhandhabung

Ein wichtiger Arbeitspunkt des abgelaufenen Projekts betrifft die enge Kooperation mit
den Programmanwendern und den GRS-externen Programmentwicklern, um deren Er-
fahrungen in die laufende und zukunftige Programmentwicklung einflieRen und allen
Nutzern zuganglich machen zu kdnnen. Zur Sicherstellung eines intensiven Austauschs
und zur effektiven Nutzbarmachung externer Erkenntnisse wurden neben einem inter-
nationalen AC2 Anwendertreffen in den Raumlichkeiten der GRS Garching im Jahr 2019
zahlreiche bilaterale Kontakte insbesondere zu deutschen Forschungseinrichtungen
(z. B. IKE und HZDR) gepflegt, in deren Rahmen Programmanwender vielféltig beraten
wurden. Fur GRS-externe Modellentwicklungen wurden auf Anfrage verschiedenen Uni-
versitaten und Forschungseinrichtungen, bspw. TUM und KIT, bedarfsgerechte Schnitt-

stellen auf Basis der Plug-in-Technik bereitgestellt. Dartiber hinaus wurden externe
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Entwicklungen zum neuen Stoffwertpaket (HSZG) oder zur Simulation von Drucksto3en
(RUB), die im Rahmen anderer vom BMWi gefdrderter Projekte erfolgen, umfangreich
unterstitzt mit dem Ziel, diese nach Abschluss der Entwicklung in die Hauptentwick-
lungslinie von ATHLET zu integrieren und allen Programmnutzern zur Verfigung zu stel-
len. Die kontinuierliche Unterstiitzung der verschiedenen Programmnutzer liefert daher
einen wichtigen Beitrag zum zielfiihrenden und erfolgreichen Einsatz von ATHLET im
Rahmen verschiedener Projekte und Fragestellungen und tragt somit zum deutschen

Kompetenzerhalt in der Reaktorsicherheit bei.

Die korrekte Anwendung von ATHLET fir komplexe, sicherheitstechnische Fragestel-
lungen stellt hohe Anforderungen an den Nutzer. Es ist daher ein kontinuierlicher, die
Programmentwicklung begleitender Prozess, die Programmeingabe zur Einbindung spe-
zieller Modelle méglichst einfach und transparent zu gestalten und an neue Anwendun-
gen und Anforderungen anzupassen. So sind z. B. Anlagensimulationen sehr an-
spruchsvoll, da das Reaktorregelsystem zusammen mit dem Reaktorschutzsystem sehr
umfangreich ist und in GCSM haufig mehrere Zehntausend Einzelregler zur Abbildung
des gesamten Systems erfordert. Trotz der Bereitstellung grafischer Softwarewerkzeuge
hat sich gezeigt, dass es fir den Benutzer nicht immer einfach ist, alle Regler einschliel3-
lich Rickkopplungen in der (im Sinne von ATHLET) richtigen Struktur und Reihenfolge
zu definieren. Um den Benutzer bei der Erstellung der Eingabedaten besser zu unter-
stiitzen und die Simulation des Regelsystems zu erleichtern, wurde ein Algorithmus ent-
wickelt, der die Anordnung der Regler automatisch durchfiihrt und der zuklnftig in
ATHLET integriert werden soll. Eine weitere Herausforderung fiir den Anwender, insbe-
sondere mit Blick auf Analgenrechnungen mit massiver Parallelkanalnodalisierung des
Reaktorkerns, war bisher die Vorgabe einer asymmetrischen Leistungsverteilung zu Be-
ginn einer Transiente. Hierfur wurde eine neue Methode implementiert, die den Start aus
einem symmetrischen Zustand und die einfache Einstellung der Asymmetrie wahrend
einer Nulltransiente ermdglicht. Weitere Erleichterungen fur den Anwender betreffen die
Vorgabe von Randbedingungen in sog. Time-Dependent-Volumes oder auch die Pri-
fung der Eingabedaten fur Verzweigungsstellen. Insgesamt konnte die Programmbhand-
habung durch die vorgenommenen MalRnahmen deutlich vereinfacht und weniger feh-

leranfallig gestaltet werden.

Fur eine erfolgreiche Durchfihrung und Bewertung von Sicherheitsanalysen spielt ne-
ben einem korrekt arbeitenden Simulationsprogramm auch die Anleitung und Fihrung

des Nutzers durch die einzelnen Analyseschritte eine zentrale Rolle. Zu diesem Zweck
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wurden zum einen der ATHLET-Distribution neue Beispieldatensatze und Tutorials hin-
zugefugt, die sowohl neuen Programmanwendern die erstmalige Arbeit mit ATHLET er-
leichtern als auch erfahrenen Anwendern konkrete Hilfestellung bei der Modellierung von
Reaktoren, bspw. von VVER, bieten. Zum anderen beinhaltet das ATHLET-
Rechenprogramm Werkzeuge des Pre- und Postprocessings, die den Anwender bei der
Vorbereitung, Durchfiihrung, Analyse und Visualisierung einer Storfallsimulation unter-
stutzen. Die Werkzeuge werden gemeinsam mit ATHLET verteilt. Im Rahmen des abge-
schlossenen Projekts konnte die umfangreich Uberarbeitete ATHLET Input Graphics
erstmals an alle Programmnutzer verteilt werden. Dariiber hinaus konnte der AC? Input
Editor, der den Anwender zukuinftig bei der Erstellung von Datensatzen unterstitzen soll,
weiterentwickelt werden. Ein Python-basiertes Plotprogramm wurde neu entwickelt und
soll im Zuge der fir 2021 geplanten Release von AC? an die Programmnutzer verteilt
werden. Dieses Werkzeug nutzt die von ATHLET neuerdings im HDF5-Format erzeug-
ten Ausgabedaten. Mit HDF5 wurde ATHLET um ein modernes, flexibles und vor allem
fur wissenschaftliche Anwendungen geeignetes Ausgabedatenformat erweitert, das von
vielen Programmen gelesen und interpretiert werden kann, was dem ATHLET-Nutzer
grol3e Freiheiten bei der Auswahl seiner bevorzugten Postprocessing-Werkzeuge ein-

raumt.

Darluber hinaus wurde eine neue, fir alle Komponenten von AC? einheitliche grafische
Benutzeroberflache (GUI) entwickelt und mit der Freigabe von AC2-2019 erstmals an alle
Programmanwender verteilt. Die plattformunabhangige Benutzeroberflache ermdéglicht
das einfache Starten von (gekoppelten) AC2-Simulationen und bietet einen komfortablen
Zugriff auf die unterschiedlichen Software-Werkzeuge wie auch die Programmdokumen-

tation.

Alle Programmteile von AC2 — dies umfasst u. a. die vier Programme ATHLET,
ATHLET-CD, COCOSYS und ATLAS, das Numerical Toolkit (NuT), Software-Werk-
zeuge, GUI und Plug-ins — werden in Form eines gemeinsamen Installationspakets, des-
sen Strukturierung und technische Umsetzung im Rahmen von RS1565 erfolgte, fir MS
Windows und Linux-Betriebssysteme an die Programmanwender verteilt. Die Installati-
onspakete bertcksichtigen nicht nur Abh&ngigkeiten unter den AC2-Komponenten, son-
dern auch Abhéngigkeiten zu externen Bibliotheken. Der Nutzer kann bei der Installation
diejenigen Programmteile auswahlen, die er verwenden méchte, und erhalt eine voll-
standig lauffahige Umgebung fir seine Analysen mit AC2 bzw. einzelnen Komponenten
von AC2.
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9.3 Qualitatssicherung, Releasemanagement und internationale Zusam-
menarbeit

Als wichtiger Baustein der Programmentwicklung hat sich die Kooperation in internatio-
nalen Arbeitsgruppen gezeigt. Neben der Mitarbeit in der FONESYS-Gruppe hat sich die
GRS im Rahmen des Projekts RS1565 innerhalb verschiedener Arbeitsgruppen der
OECD/NEA beteiligt. Hierzu z&hlen SAPIUM, 3DSYSTH sowie der RBHT-Benchmark.
Die enge Zusammenarbeit mit internationalen Partnern ermdglichte hierbei den Erfah-
rungsaustausch zu und die kritische Prifung von aktuellen Entwicklungsarbeiten sowie
die Initiierung zukinftiger, gemeinsamer Projekte zu Themen der Reaktorsicherheitsfor-
schung. Sowohl FONESYS als auch der RBHT-Benchmark erlaubten der GRS den Zu-
gang zu zuséatzlichen experimentellen Daten und damit eine erweiterte Programmvali-
dierung, hier hinsichtlich der Strémungsformen in horizontalen Rohren und zum Fluten
des Kerns nach einem KuhImittelverluststorfall. Die durchgefiihrten Versuchsnachrech-
nungen konnten Verbesserungspotential in ATHLET aufzeigen und Programmertiichti-
gungen anstolRen. Die aktive Beteiligung in den verschiedenen Gruppen ermdglichte der
GRS einerseits die Mitgestaltung und Ausrichtung internationaler Forschungsschwer-
punkte. Andererseits diente sie der Spiegelung der internationalen Entwicklungsfort-
schritte auf die ATHLET-Programmentwicklung, womit Aktualitét der eigenen Arbeiten
sichergestellt und ATHLET als zeitgeméaRes und konkurrenzfahiges Werkzeug etabliert

wird.

Darlber hinaus wurden die MaRnahmen zur Qualitatssicherung der Programmentwick-
lung durch den Wechsel zu Git und GitLab erheblich ausgebaut. Die durchgdngige Nut-
zung eines Issue-Trackers dokumentiert alle Anderungen im Quellcode und macht diese
nachvollziehbar. Durch die verbindliche Integration von Merge Requests in den Entwick-
lungsprozess wird das Vieraugenprinzip umgesetzt. Dies dient neben der Qualitatssi-
cherung auch dem Know-How-Erhalt und -Transfer, da Programmerweiterungen von
mindestens einem weiteren Mitglied des Entwicklungsteams Uberprift und bewertet wer-
den. Nach dem erfolgreichen Aufbau einer Continuous Integration Umgebung fir auto-
matisierte Programmtests zur Qualitatssicherung konnte der Umfang an Testdatensat-
zen wahrend der Projektlaufzeit von RS1565 kontinuierlich ergdnzt werden. Ziel ist,
maoglichst viele Modelle und Schnittstellen von ATHLET regelmé&Rig automatisiert zu pri-
fen. Die enge Verzahnung von Programmentwicklung einerseits und Prifung durch Con-
tinuous Integration andererseits macht den Einfluss von Codeanderungen transparent,
deckt mégliche Progammdefizite friihzeitig im Entwicklungsprozess auf und erhéht somit

die Effizienz und Qualitat der Codeentwicklung.
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In Abhangigkeit vom Entwicklungsfortschritt und Anwenderbedarf werden in unregelma-
Bigen Abstanden neue ATHLET-Programmversionen bereitgestellt und verteilt. Dabei
wird fur abgestimmte Releases neuer AC2-Versionen ein Zeitraum von etwa 2 Jahren
angestrebt, mit wenigen Patches in der Zwischenzeit. Im Rahmen von RS1565 wurde
die Version ATHLET 3.2 (enthalten in AC2-2019) sowie der erste Patch ATHLET 3.2.1
(AC2-2019.1) offiziell freigegeben. Die fur die Qualitdtssicherung wichtige, systematische
Archivierung der ATHLET-Programmversionen erfolgte automatisch durch das Versi-
onskontrollsystem Subversion (mittlerweile nach GitLab migriert). Die Portabilitdt der
neuen ATHLET-Version wurde mit den in der GRS verfligbaren Rechnerarchitekturen,
Betriebssystemen und Compilern geprift. Um die Kompatibilitdt der einzelnen Pro-
grammmodule der neuen Version zu gewahrleisten, wurden Regressionstests mit stan-
dardisierten Datensétzen sowie zahlreiche Validierungsrechnungen durchgefiihrt. Die
derart qualitatsgesicherten Programmversionen wurden schlief3lich tiber die standig ge-
pflegte AC2 User Area an alle Programmanwender mit giltiger Programmlizenz verteilt.
Insgesamt haben bisher etwa 40 Organisationen aus 15 Landern Zugang zur aktuellen

Programmversion erhalten.

9.4 Fazit und Ausblick

Die im Projekt RS1565 zur Weiterentwicklung des AC2 Thermohydraulik-Moduls
ATHLET zur Simulation komplexer, zweiphasiger Stromungsphdnomene vorgesehenen
Themen und Arbeitsschwerpunkte konnten innerhalb der Projektlaufzeit von knapp drei
Jahren erfolgreich bearbeitet werden. Alle wichtigen Vorhabensziele wurden in wesent-
lichen Punkten erreicht, gleichwohl nicht alle Entwicklungen abgeschlossen sind und da-
her in einem Nachfolgevorhaben weiterverfolgt werden sollen. Im Rahmen des Projekts
wurden zahlreiche thermohydraulische Neuentwicklungen gestartet und Modellverbes-
serungen umgesetzt, um Leistungsfahigkeit und Zuverlassigkeit von ATHLET mit Blick
auf ein standig wachsendes Anwendungsspektrum fur die Zukunft zu gewahrleisten. Die
weitere Intensivierung der Zusammenarbeit und Unterstiitzung der Programmanwender
wie auch die Kooperation in internationalen Arbeitsgruppen hat wichtige Impulse fur die
Weiterentwicklung von ATHLET gegeben, die im Projektverlauf aufgegriffen und umge-
setzt werden konnten. Einige der Programmverbesserungen konnten im Zuge der Frei-
gabe neuer Programmversionen bereits an alle Anwender von ATHLET verteilt werden,
andere werden mit der sich in Vorbereitung befindenden nachsten Release folgen. Die
Maflinahmen zur Qualitatssicherung der Programmentwicklung wurden durch fortschritt-

liche Werkzeuge und Uberarbeitete Arbeitsablaufe signifikant erweitert, wodurch die
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Effizienz und Qualitat der Codeentwicklung wie auch der Know-How-Transfer gefordert
werden, so dass ATHLET auch langfristig als qualitidtsgesichertes Analysewerkzeug be-

reitgestellt werden kann.

Die Entwicklung von ATHLET wird auch nach dem Projektende von RS1565 fortgesetzt,
um neuen Anforderungen seitens der Programmanwendung zu begegnen und beste-
hende Modellliicken auch mit Blick auf neue und evolutiondre Reaktordesigns zu schlie-
Ben. Die im Rahmen von RS1565 begonnenen Entwicklungsarbeiten werden im Rah-
men eines Nachfolgevorhabens aufgegriffen und konsequent fortgefiihrt. So soll das
3-Felder-Modell weiter ertiichtigt und validiert werden, um schlief3lich an alle Programm-
nutzer auch fur Produktivrechnungen freigegeben werden zu kdénnen. Es ist ebenfalls
geplant, ATHLET fir den Einsatz fir Forschungsreaktoren durch geeignete neue Mo-
delle weiter zu qualifizieren. Aufbauend auf den in diesem Vorhaben geleisteten Arbeiten
ist ein wesentlicher Aspekt der zukinftigen Entwicklung die Vereinheitlichung der ver-
schiedenen, innerhalb der Fluiddynamik und des Warmeubergangs eingesetzten Stro-
mungsbildkarten, um konsistente Annahmen und Schliel3ungsgleichungen in allen Mo-
dellen zu nutzen. Auf dieser Basis sollen auf3erdem zusétzliche Stromungsbildkarten,
bspw. fur Post-CHF-Zusténde, mit entsprechenden SchlieRungsgleichungen in ATHLET
implementiert werden, um die Vorhersagefahigkeit von ATHLET fir verschiedene An-
wendungen zu erhéhen. Mit Blick auf die Codepflege soll das Warmelubergangsmodul
von ATHLET restrukturiert werden, um es zukunftsfahig und fur unterschiedliche neue
Anwendungen besser nutzbar zu machen. Hierfliir wurden im Rahmen von RS1565 ein

Konzept erstellt und erste Vorarbeiten durchgefiihrt.

Dartuber hinaus wird die Arbeit in internationalen Gruppen fortgefuihrt. Dies betrifft den
OECD/NEA-RBHT-Benchmark zum Reflooding und die Aktivitdten innerhalb der
FONESYS-Gruppe, die sich zuletzt auf Stromungsregime und Ubergangskriterien in ho-
rizontalen Rohren konzentrierten. Das hierbei aufgedeckte Weiterentwicklungspotential,
bspw. hinsichtlich der Kondensation bei unterkihltem Fluid oder der Modellierung des

Entrainments, wird bericksichtigt und im Nachfolgeprojekt aufgegriffen.

Die allgemeine Freigabe einer neuen AC2-Programmversion AC2-2021, die die neue
ATHLET-Version 3.3 enthalten wird, ist fir Sommer 2021 avisiert. Viele der im Rahmen
des vorliegenden Vorhabens RS1565 durchgefiihrten Modellentwicklungen, aber auch
Entwicklungen aus anderen Forschungsprojekten, werden damit fir alle Programman-
wender verfligbar werden. Mit diesen Programmverbesserungen wird sichergestellt,

dass den zahlreichen im Umgang mit ATHLET geschulten Anwendern auch zukinftig
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ein leistungsstarkes, zuverlassiges und anwenderfreundliches Werkzeug zur Verfliigung
stehen wird, das die Durchfihrung von Sicherheitsanalysen nach dem aktuellen Stand

von Wissenschaft und Technik erlaubt.
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