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Kurzfassung

Seit vielen Jahren beteiligt sich die GRS an der Entwicklung, Validierung und Anwen-
dung von CFD-Methoden fiir Reaktorsicherheitsanalysen mit dem Ziel, Aussagefahigkeit
zu einem breiten Spektrum von Fragestellungen fiir die gangigen (Generation Il — IlI+)
und zuklnftigen (Generation IV und SMR) KKW-Technologien sicherzustellen. Ziel die-
ses Projektes war die Weiterentwicklung, Validierung und Bereitstellung von qualitats-
gesicherten OpenFOAM-Referenzsolvern fur Containment-Fragestellungen fur LWR.
Diese Arbeiten erfolgen im Rahmen eines Verbundvorhabens mit dem Forschungszent-
rum (FZ) Julich. Der folgende Bericht umfasst die von der GRS durchgefuhrten Arbeiten,

das FZ Jilich hat einen eigenen Abschlussbericht erstellt.

OpenFOAM zur Berechnung der Gasverteilung

Der vom FZ Jilich entwickelte Solver containmentFOAM bildete den Ausgangspunkt fir
die Erstellung eines Referenzsolvers zur Berechnung von Gasverteilungen fur Contain-
ment-Anwendungen. Zu Beginn des Projekts wurde anhand unterschiedlicher Versuche
(CONAN, PANDA 4bis, OECD/NEA-Benchmark zur Schichtungsauflésung, SETH
ST2.1, THAI TH-24) containmentFOAM mit dem von der GRS entwickelten Solver cht-
MultiRegionSchmidtFOAM verglichen. AnschlieBend wurde ContainmentFOAM fiur die
Simulation der Strdmung in komplexen Mehrraumgeometrien validiert. Im THAI-Versuch
TH-35 wurde eine Gegenstrdomung in einem Verbindungsrohr untersucht und in den
OECD-PANDA-Experimenten P1A1-3 und P1A1-4 wurde die Stromung in einer Konfi-
guration betrachtet, die an eine Freisetzung in einen Dampferzeugerturm im Sicherheits-
behalter angelehnt ist. Anhand von Versuchen aus der OECD-PANDA-Versuchsreihe
P1A2 wurde die Warmestrahlungsmodellierung mit unterschiedlichen Strahlungsmodel-
len untersucht. Ein weiterer Schwerpunkt war die Modellierung von Gebaudekondensa-
toren. Es wurden die HYMERES-2-Versuche H2P6-1 und H2P6-2 mit unterschiedlicher

Modellierung von Gebdudekondensatoren nachgerechnet.

Einsatz von OpenFOAM bei H; bzw. H2/CO Verbrennung

Der von der TU Minchen entwickelte Solver xDynFOAM wurde von der GRS fir die
Simulation von Hz-Verbrennung validiert. Langsame Verbrennungsvorgange wurden an-
hand der THAI-Experimente HD-7, HD-8, HD10 und HD-12 nachgerechnet. Anhand ei-
nes ENACCEF-2-Experiments mit 13 Vol.-% H- in Luft wurde ein Experiment mit schnel-

ler, turbulent-beschleunigter Verbrennung simuliert. Anhand eines GraVent-Experiments



wurde die Simulation von DDT und Detonation getestet. Zur Durchflihrung von Multi-
Physik-Analysen zur Fluid-Struktur-Interaktion (FSI) wurde eine Kopplung von Open-
FOAM mit LS-DYNA entwickelt. Dazu wurde ein Kopplungsprogramm, FS-Converter,
von der GRS erstellt. Es ermdglicht, die mit OpenFOAM berechneten lokalen Druckver-
laufe als rdumlich verteilte Last-Zeit-Funktionen in LS-DYNA zu verwenden. Der FS-
Converter wurde anhand unterschiedlicher Versuche erprobt (HySEA-Experiment, Of-

fermann-Versuche und ein GraVent-Experiment).

Anwendbarkeit von OpenFOAM fiir komplexe Containment-Analysen

Durch die Simulation der Gasverteilung eines Kuhimittelverluststorfalls (Surge-Line-
Bruch) in einem generischen Containment angelehnt an einen DWR vom Typ KONVOI
wurde die Leistungsfahigkeit von containmentFOAM fir reale Anwendungen untersucht

und Weiterentwicklungsbedarf aufgezeigt.

Nationale und internationale Zusammenarbeit

Die GRS hat sich an nationalen und internationalen Treffen/Konferenzen aktiv beteiligt.
Das jahrliche CFD-Verbund-Treffen wurde von der GRS organisiert und dabei wurden
regelmafig GRS-Arbeiten zu Containment-Fragestellungen vorgestellt. Die GRS hat an
den Treffen des PRG des OECD/NEA-PANDA-Projekts teilgenommen und ausgewahlte
Arbeiten mit Bezug zu diesem Versuchsprogramm vorgestellt. Des Weiteren hat sich die
GRS mit xDynFOAM-Simulationen am ETSON-AMHYCO-Verbrennungsbenchmark zur

Verbrennung von H2/CO-Gemischen beteiligt.

Koordination von OpenFOAM-Aktivititen (Containment)

Die GRS hat einen passwortgeschitzten GitLab-Server eingerichtet, auf den nationale
CFD-Verbund-Partner zugreifen kénnen, um Modelle und Solver (z. B. containment-
FOAM, xDynFOAM; GRS-PAR-Modell) herunterzuladen sowie eigene Modelle den Part-
nern zur Verfigung zu stellen. Die GRS hat bereits eine Reihe von Validierungsfallen
auf diesen Server hochgeladen. Die GRS hat das GRS-PAR-Modell, das auf modifizier-
ten AREVA-Gleichungen basiert, an containmentFOAM gekoppelt und an neue Open-
FOAM-Versionen angepasst. Zudem wurde eine verbesserte Implementation am THAI-
Experiment HR-5 validiert. Die GRS hat das FZ Jilich bei der Portierung von contain-

mentFOAM in neue OpenFOAM-Versionen mit Validierungsrechnungen unterstitzt.



Abstract

For many years, GRS has been involved in the development, validation, and application
of CFD methods for reactor safety analyses with the goal of ensuring their validity for a
broad spectrum of applications for current (Generation Il - llI+) and future (Generation IV
and SMR) nuclear power plant technologies. The goal of this project was the further
development, validation and provision of quality-assured OpenFOAM reference solvers
for containment applications for LWRs. This work is being carried out as part of a joint
project with the Jilich Research Centre (FZ). The following report covers the work con-

ducted by GRS; the Julich Research Centre has prepared its own final report.

Simulation of gas distribution with OpenFOAM

The OpenFOAM-Solver containmentFOAM developed by Research Centre Jilich
formed the starting point for the creation of a reference solver for simulating gas distri-
butions for containment applications. At the beginning of the project, containmentFOAM
was compared with the solver chtMultiRegionSchmidtFOAM developed by GRS using
various experiments (CONAN, PANDA 4bis, OECD/NEA benchmark for the erosion of a
stable light gas layer, SETH ST2.1, THAI TH-24). Subsequently, containmentFOAM was
validated for simulating flow in complex multi-compartment geometries. In the THAI ex-
periment TH-35, counterflow in a connecting pipe was investigated, and in the OECD-
PANDA experiments P1A1-3 and P1A1-4, the flow was considered in a configuration like
a release into a steam generator tower in the containment vessel. Thermal radiation
modelling was investigated using different radiation models based on experiments from
the OECD-PANDA test series P1A2. Another focus was the modelling of building con-
densers. The HYMERES-2 tests H2P6-1 and H2P6-2 were simulated using different

modelling of building condensers.

OpenFOAM for H; and H2/CO combustion

The xDynFOAM solver, developed by the Technical University of Munich, was validated
by GRS for the simulation of hydrogen combustion. Slow combustion processes were
simulated using the THAI experiments HD-7, HD-8, HD10, and HD-12. An experiment
with fast, turbulence-accelerated combustion was simulated using an ENACCEF-2 ex-
periment with 13 vol.-% hydrogen in air. The simulation of deflagration-to-detonation
(DDT) and detonation was tested using a GraVent experiment. To conduct multi-physics
analyses of fluid-structure interaction (FSI), a coupling of OpenFOAM with LS-DYNA was



developed. For this purpose, a coupling program, FS-Converter, was developed by GRS.
It enables the use of the local pressure curves calculated with OpenFOAM as locally
distributed load-time functions in LS-DYNA. The FS converter was tested in various ex-

periments (HySEA experiment, Offermann experiments and a GraVent experiment).

Applicability of OpenFOAM for complex containment analyses

By simulating the gas distribution of a loss-of-coolant accident (surge line break) in a
generic containment based on a KONVOI PWR, the performance of containmentFOAM
for real applications was investigated and the need for further development was identi-
fied.

National and international cooperation

GRS has actively participated in national and international meetings and conferences.
The annual CFD-Network meeting was organized by GRS, and GRS work on contain-
ment issues was regularly presented there. GRS participated in the PRG meetings of the
OECD/NEA-PANDA project and presented selected work related to this experimental
program. Furthermore, GRS contributed xDynFOAM simulations to the ETSON-

AMHYCO combustion benchmark for the combustion of H2/CO mixtures.

Coordination of OpenFOAM activities (containment)

GRS has set up a password-protected GitLab server that national CFD network partners
can access to download models and solvers (e.g., containmentFOAM, xDynFOAM,;
GRS-PAR model) and to make their own models available to the partners. GRS has
already uploaded several validation cases to this server. GRS has coupled the GRS-
PAR model, which is based on modified AREVA equations, to containmentFOAM and
adapted it to new OpenFOAM versions. Furthermore, an improved implementation was
validated on the THAI experiment HR-5. GRS supported the Jilich Research Centre in

porting containmentFOAM to new OpenFOAM versions with validation simulations.
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1 Einleitung

1.1 Zielsetzung

Zur Untersuchung von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitsbehalter von Kernkraft-
werken erlangen CFD-Simulationstechniken eine immer starkere Bedeutung /OEC 24/.
Insbesondere zu Fragestellungen, in denen lokale GréRen wie Gaszusammensetzung
oder Temperatur sicherheitstechnisch relevant sind, oder zur Simulation von Verbren-
nungsvorgangen ist der Einsatz von CFD zur Erganzung von Analysen mit Systemcodes
sinnvoll /SCH 21a/.

Seit vielen Jahren beteiligt sich die GRS an der Entwicklung, Validierung und Anwen-
dung von CFD-Methoden fur Reaktorsicherheitsanalysen. Dabei verfolgt die GRS die
Zielsetzung, mit den bereitgestellten Methoden ihre Aussagefahigkeit zu einem breiten
Spektrum von Fragestellungen fir die gangigen (Generation Il — IlI+) und zukinftigen
(Generation IV und SMR) KKW-Technologien sicherzustellen und zu erweitern. Der
deutsche CFD-Verbund hat hierfiir das Open-Source CFD-Programm OpenFOAM als
einen geeigneten Baustein identifiziert. Im Rahmen einer Strategiediskussion des Pro-
jektkomitees ,Transienten und Unfallablaufe® am 10.10.2017 wurde beschlossen, dass
zukunftig fur Containment-Fragestellungen unter Federfuhrung der GRS verstarkt der
frei verfligbare Open-Source-Code OpenFOAM erprobt und fir Containment-Anwen-
dungen ertlchtigt werden soll. Dabei wurde der GRS die koordinierende Funktion im
Bereich der zuklnftigen Nutzung von CFD-Programmen fur Containment-Analysen
Ubertragen. OpenFOAM wurde als geeignetes Werkzeug identifiziert, weil es ein Open-
Source-Programm mit frei zuganglichem Quellcode ist, in dem die Implementierung der
einzelnen Modelle genau nachvollzogen und auch Uberarbeitet werden kann. Dieses ist
bei kommerziellen Programmen nicht der Fall. Weiterhin fallen keine Lizenzgebuhren an

und die Aufnahme von Modellen ist unabhangig von kommerziellen Interessen.

Ziel der durchgefuhrten Arbeiten war die Weiterentwicklung, Validierung und Bereitstel-
lung von qualitatsgesicherten OpenFOAM-Referenzsolvern fir Containment-Fragestel-
lungen fur LWR. Im Rahmen dieses Verbundvorhabens erfolgte die Validierung und Er-
weiterung des containmentFOAM-Pakets als Basis fur das Themenfeld Gasverteilung in
enger Zusammenarbeit mit dem Forschungszentrum Jilich (FZJ). Ein weiterer Schwer-
punkt war die Validierung des Referenzsolvers fiir die Simulation von Verbrennungsvor-
gangen explosionDynamicsFOAM (abgekirzt xDynFOAM) /ZIV 23/, der von der TU

Minchen entwickelt wurde. Des Weiteren wurden Multi-Physik-Analysen zur Fluid-



Struktur-Interaktion (FSI) bei Verbrennungsvorgangen mit explosionDynamicsFOAM
und LS-DYNA durchgefiihrt. Das Projekt hat Bezug zum Fdérderprogramm im Hinblick
auf das FuE-Feld A2.3: ,Containment und angrenzende Gebaude®, insbesondere zur
Analyse der Containmentintegritat im Hinblick auf die Kihlung und Druckbegrenzung

sowie das Verhalten inerter und explosiver Gase.

1.2 Einzelzielsetzungen

Im Forschungsprojekt RS1603A waren funf Gibergeordnete Arbeitspakete (AP) definiert,

deren technische Arbeitsziele nachfolgend erlautert werden.

AP 1 Weiterentwicklung und Validierung von OpenFOAM zur Berechnung der
Gasverteilung fur containment-typische Anwendungen

Ziel dieses Arbeitspunkts war die Validierung und punktuelle Weiterentwicklung eines
OpenFOAM-Referenzsolvers, der in der Lage ist, die Gasverteilung bei einem Stor- oder
Unfall in einem DWR-Reaktorsicherheitsbehalter mit Kiihimittelfreisetzung realistisch zu
berechnen. Dazu musste neben allen relevanten physikalischen Phdnomenen (z. B. Tur-
bulenz, Kondensation, Warmetransport) auch der Einfluss technischer Systeme (z. B.
PAR, Gebaudekondensatoren etc.) simuliert werden. Der vom FZ Julich entwickelte Sol-
ver containmentFOAM diente als Basis fur den Referenzsolver zur Simulation von Gas-
verteilungen. Zu verschiedenen physikalischen Fragestellungen (Gasverteilung, Schich-
tungsauflésung, Wandkondensation) wurden containmentFOAM-Modelle mit Modellen
des von der GRS erstellen OpenFOAM-Solvers chtMultiRegionSchmidtFOAM anhand
unterschiedlicher Modelle verglichen und eine Modellauswahl fir den Referenzsolver
und die weiteren Arbeiten getroffen (AP1.4, Abschnitt 2.5). Weitere Schwerpunkte die-
ses Arbeitspunkts waren die Anwendung des Solvers auf komplexe Strémungen in
Mehrraumgeometrie. Dazu wurde containmentFOAM zur Simulation der Gegenstro-
mung im THAI+-Experiment TH-35 /FRE 23/ eingesetzt und es wurden PANDA-
Experimente aus der Versuchsreihe 1 /CHA 24a/ berechnet, in denen die Stromung in
einem Dampferzeugerturm und die Gasverteilung im umgebenden Containment nach-
gebildet wurden. (AP 1.1, Abschnitt 2.22.1). Weiterhin wurden die Arbeiten zur Warme-
strahlungsmodellierung aus RS1652 /SCH 22a/ anhand neuer Versuche aus dem
PANDA-Projekt /RIV 24/ fortgeflihrt. Dabei wurde auch das in containmentFOAM imple-
mentierte Warmestrahlungsmodell Monte-Carlo-SNBCK validiert (AP1.2, Abschnitt 2.3).

In AP 1.3 (Abschnitt 2.4) wurden unterschiedliche Ansatze zur Modellierung von



Gebaudekondensatoren anhand von zwei Versuchen aus dem HYMERES2-
Versuchsprogramm (H2P6-1, H2P6-2 /KAP 21a/) getestet.

AP 2 Einsatz von OpenFOAM bei H;-Verbrennungsvorgangen

Ziel dieses Arbeitspunkts war die Bereitstellung eines validierten OpenFOAM-Solvers
zur Simulation von H»-Verbrennungsvorgangen. Der von der TU Minchen erstellte
OpenFOAM-Solver explosionDynamicsFOAM (abgekirzt xDynFOAM) wurde als Basis
ausgewahlt. Der Solver wurde flr unterschiedliche Verbrennungsregimes validiert. Es
wurden langsame Hx-Verbrennungsexperimente in der THAI-Anlage (HD-7, HD-12)
/KAN 08/ simuliert. Zur Validierung der schnellen, turbulenten Hz-Verbrennung wurde ein
an der ENACCEF2-Anlage durchgeflihrter Versuch nachgerechnet /BEN 18/. Die Mo-
dellierung von DDT/Detonationen wurde durch Simulation eines GraVent-Versuchs
/ETT 13/ einem ersten Test unterzogen. Weiterer Schwerpunkt dieses Arbeitspunkts war
die Durchfihrung von Multi-Physik-Berechnungen zur Simulation der Auswirkungen von
durch Verbrennungen erzeugten Druckbelastungen auf Strukturen. Hierzu wurde ein
Konverterprogramm erstellt, das den lokalen, zeitabhangigen Druck aus OpenFOAM-
Simulationen als lokale Druck-Lastfunktionen LS-DYNA-Simulationen zur Verfliigung
stellt. Hiermit wurde eine Multi-Physik-Analyse mit xDynFOAM und LS-DYNA fir einen
HYSEA-Versuch /PIN 17/ und einen GraVent-Versuch durchgefiihrt.

AP3 Untersuchungen zur Anwendbarkeit von OpenFOAM fiir komplexe Contain-
ment-Analyse

Durch die Simulation der Gasverteilung eines ausgewahlten Kuhimittelverlustunfalls mit
H>-Freisetzung in einem generischen Containment wurde die Leistungsfahigkeit des in
AP 1 definierten, erweiterten und abgesicherten Referenzsolvers an einem Beispiel aus

der Anwendungspraxis durch die GRS Uberprtift.

AP4 Nationale und internationale Zusammenarbeit bzgl. CFD-Anwendung

Die nationale und internationale Zusammenarbeit bzgl. CFD-Anwendung ist ein zentraler
Punkt bei der Ermittlung und Weiterentwicklung des Stands von Wissenschaft und Tech-
nik. Im Rahmen dieses Arbeitspunkts hat die GRS den nationalen CFD-Verbund organi-
siert und regelmaRig Arbeitsergebnisse aus RS1603A vorgestellt sowie an internationa-
len Treffen (insbesondere Teilnahme und Vortrage beim OECD-PANDA PRG)
teilgenommen. Des Weiteren hat sich die GRS an der offenen und blinden Phase des
AMHYCO-Verbrennungsbenchmarks beteiligt.



AP 5 Koordination der OpenFOAM-Aktivititen zu Containmentfragestellung

Ziel dieses Arbeitspunkts war die Entwicklung und Bereitstellung von qualitatsgesicher-
ten OpenFOAM-Referenzsolvern fir Containmentfragestellungen (nationales CFD-
Referenzpaket) und die fachliche Koordinierung der entsprechenden Aktivitaten im deut-
schen CFD-Verbund. Neben der Bereitstellung der Solver containmentFOAM und xDyn-
FOAM auf einem passwortgeschitzten Server stellt die GRS auch Validierungsfalle zu
unterschiedlichen Fragestellungen den Partner im CFD-Verbund zur Verfugung. Im Rah-
men diese Arbeitspunkts hat die GRS weiterhin das FZ Julich mit Validierungsrechnun-
gen bei der Aktualisierung von containmentFOAM auf die neuen Releases 9 und 11 un-
terstitzt. Des Weiteren wurde das in RS1562 in den GRS-Solver
chtMultiRegionSchmidFOAM implementierte PAR-Modell fir containmentFOAM verfig-
bar gemacht und anhand von THAI HR-5 validiert.

1.3 Zusammenarbeit

Die Arbeiten in RS1603A wurden im Rahmen eines Verbundprojekts mit dem FZ Jilich
(,CFD-ContainmentFOAM: Unterstitzung bei der Integration und Anwendung von Con-
tainmentFOAM im nationalen CFD-Referenzpaket fir das Forschungsfeld Sicher-
heitseinschluss® FKZ1501633B) durchgefiihrt. Im Folgenden werden die von der GRS
durchgeflihrten Arbeiten beschrieben, fliir das Teilprojekt des FZ Jilich wurde ein sepa-
rater Abschlussbericht erstellt /KEL 25/. Neben der sehr engen Zusammenarbeit mit dem
Verbundpartner FZ Julich hinsichtlich der Weiterentwicklung und Validierung von con-
tainmentFOAM fand eine enge Zusammenarbeit mit der TU Munchen hinsichtlich der
Ubernahme und Nutzung des Verbrennungssolvers xDynFOAM statt. Weiterhin bestand
ein reger Austausch mit dem Paul Scherrer Institut (PSI) hinsichtlich der Durchfuhrung
und Auswertung von PANDA-Experimenten (z. B. PANDA- Serie P1A1 und P1A2 sowie
HYMERES-2 H2P6-Serie) sowie mit Becker Technologies bezlglich THAI-
Experimenten (z. B. TH-35). Weiterhin fand ein regelmaRiger fachlicher Austausch mit
nationalen und internationalen Partnern im Rahmen der CFD-Verbundtreffen und der
PANDA-PRGs statt.

1.4 Stand von Wissenschaft und Technik

CFD-Simulation von Gasverteilungen: Die Entwicklung der lokalen Gasverteilung und

thermo-fluiddynamischen Bedingungen im Sicherheitsbehalter ist Grundlage flur die



weitergehende Untersuchung der Effektivitat passiver Sicherheitssysteme (z. B. PARs,
Gebaudekondensatoren) und NotfallschutzmalRnahmen. Zudem bestimmen sie die lo-
kale Brennbarkeit des Gasgemischs und das Potential einer Flammbeschleunigung oder
Detonation. In der Vergangenheit wurden Uberwiegend kommerzielle Mehrzweck-CFD-
Pakete (z. B. ANSYS CFX, FLUENT) genutzt, um die relevanten Phdnomene abzubil-
den. Seit 2015 wird am FZ Julich das maRgeschneiderte CFD-Paket containmentFOAM
/KEL 21a/ mit dem Ziel entwickelt, alle relevanten Phanomene und Sicherheitssysteme
mit einem ausgewogenen Detaillierungsgrad zu berticksichtigen. Dazu wurden/werden
unter anderem Modelle zur Diffusion (,effective binary diffusion einschlief3lich ,cross-
diffusion®), zur Turbulenz (k-w SST-Modell mit ,buoyancy terms*, ,simple and generali-
zed gradient diffusion hypothesis formulation®), zur Warmestrahlung (Monte-Carlo Mo-
dell mit unterschiedlichen Spektralmodellen, insbesondere ,Statistical narrow band cor-
related-k model” (SNBCK)) und Aerosoltransport in containmentFOAM implementiert
/LIU 22/, /LIU 23. In containmentFOAM ist ein einphasiges Wand- und Volumenkonden-
sationsmodell implementiert, das in Zusammenarbeit u. a. mit der RWTH weiterentwi-
ckelt wird (z. B. Verbesserung der Wandfunktionen) /CAM 23/. Ein zweiphasiges Wand-
und Volumenkondensationsmodell wird gegenwartig in Zusammenarbeit mit dem KIT
weiterentwickelt /GEO 23/, /GEO 25/. Es wurden Modelle fiir eine Reihe von technischen
Systemen entwickelt/implementiert (z. B. fir PARs (REKODIREKT), Modell fir Turen
und Berstscheiben)). Eine Kopplung von containmentFOAM mit OpenModelica ist vor-
handen. Dies ermdglicht dem Nutzer, eigene Modelle fiir technische Systeme zu imple-
mentieren. In Zusammenarbeit mit der TU Minchen (KEK-Projekt /ZIV 23/ ) wurden in
einer prototypischen Rechenkette COCOSYS / containmentFOAM / xDynFOAM Ver-
brennungslasten untersucht. An der Universitdt der Bundeswehr Minchen (UniBW,
Prof. Klein) wurden CFD-Modelle zur Beschreibung des Ablaufverhaltens von Flissig-
keiten und dem resultierenden Abwaschverhalten von Spaltprodukten auf Oberflachen
entwickelt. Weiterhin wurden in Zusammenarbeit mit dem FZ Jilich zwei Methodiken zur
Sensitivitats- und Unsicherheitsanalyse entwickelt und auf Auftriebsstromungen ange-
wandt /JIR 24/, /WEN 24/.

International gibt es einige OpenFOAM-Aktivitaten mit Bezug zu den geplanten Arbeiten.
Untersuchungen zur Problematik der Schichtungsbildung und deren Auflésung bei Gas-
verteilungsrechnungen wurden unter anderem durch /ABE 20/ durchgeflhrt, der insbe-
sondere auf die Relevanz der Turbulenz durch Auftriebseffekte hinweist. Auch /WIL 13/
vom NRG beschéftigte sich mit Gasverteilungsrechnungen mittels OpenFOAM. Dabei

wurden z. B. Experimente im Battelle-Model-Containment nachgerechnet.



Einen guten Uberblick tber die aktuellen Probleme in der Thermohydraulik und Gasver-
teilung gibt unter anderem /STU 20/. Hier wird auch auf die bestehenden Probleme bei
der Simulation der passiven Warmeabfuhr mit Hilfe von Gebaudekondensatoren einge-
gangen. Auch /WIL 13/ vom NRG beschéftigt sich mit Gasverteilungsrechnungen mittels
OpenFOAM. Dabei wurden z. B. Experimente im Battelle-Model-Containment nachge-
rechnet. Das Korea Atomic Energy Research Institute (KAERI) hat sich u. a. mit einer
OpenFOAM-7-Simulation am HYMERES-2-Benchmark zur Auflésung einer stabilen
Leichtgasschichtung beteiligt /AND 19/. Weitere Entwicklungen am KAERI betreffen
Sprays /JUN 18/. In einer anwendungsorientierten Arbeit wurde untersucht, wie mit einer
aerodynamischen Barriere die Ausbreitung von Spaltprodukten im Falle eines Contain-
ment-Versagens verringert werden kann /ULL 20/. Am PSI fanden FLUENT-Arbeiten zur
Wandkondensation /DEH 20/, zur Warmestrahlungsmodellierung /DEH 23/ sowie zur Si-
mulation von Gebaudekondensatoren und deren Wechselwirkung mit einer stabilen Leit-
gasschichtung /DEH 24/ statt.

H>/CO-Verbrennung: H>-Explosionen bei Unféllen wie z. B. in Fukushima zeigen das
Gefahrdungspotential durch Hzx-Ansammlungen. Im Fall von schneller turbulent-be-
schleunigter Verbrennung, DDT und Detonationen treten sehr hohe Driicke auf, die die
Integritat von Strukturen gefahrden kdnnen. Da Flammenbeschleunigung durch Turbu-
lenz erzeugt wird, ist hier die Verwendung von CFD-Codes empfehlenswert. Die TU
Minchen hat den OpenFOAM-Loser xDynFOAM zur Berechnung der H./CO-
Verbrennung entwickelt /ZIV 23/. Mit diesem Loser kénnen unterschiedliche Verbren-
nungsregimes (von langsamen Verbrennungsvorgangen bis hin zur Detonation) simu-
liert werden. Im Lo&ser sind unterschiedliche Modelle implementiert, die die Flammge-
schwindigkeit beeinflussen und teilweise auch in Kombination miteinander genutzt
werden kénnen. Diese umfassen z. B. ein Modell zum Einfluss von Darrieus-Landau-
Instabilitaten, die Dinkelacker-Korrelation zur Beschreibung des Einflusses der Turbu-
lenz und zum Einfluss der Lewis-Zahl (thermo-diffusive Flammeninstabilitadten) sowie un-
terschiedliche Detonationsmodelle. In diesem Loéser und Modellpaket sind wichtige Ent-
wicklungen friiherer Arbeiten der TU Miinchen zusammengeflihrt worden, insbesondere
die DDT/Detonationsmodellierung fir CO/H.-Luft-Gemische. Hierflir wurde vormals der
spezialisierte ddtHyCoCentralFoam-Loser entwickelt /BAR 22/, /BAR 23/. Aulierdem
gibt es frihere Arbeiten zu unterschiedlichen Aspekten der H,-Verbrennung/Detonation
/ETT 13/, IHAR 17/. In enger Abstimmung zu der OpenFOAM-Entwicklung der TU Min-
chen wurde an der Universitat der Bundeswehr Minchen (Prof. Klein) an der Modellie-
rung von Stol3-Flamme-Interaktionsvorgangen geforscht /BAM 20/. Ziel dieses Vorha-

bens war die Erstellung eines Subgittermodells der Richtmyer-Meshkov-Instabilitat



(RMI), welche maRgeblich zur Vorhersage der Flammenbeschleunigung und des sicher-
heitskritischen Deflagrations-Detonations-Ubergangs beitrégt. Sie beschreibt die Auffal-
tung der Flammenoberflache, welche bei der Interaktion einer StoRwelle und einer

Flamme auftritt.

International wird OpenFOAM von zahlreichen Instituten zur Simulation von Hz- bzw.
H2/CO-Verbrennung eingesetzt. Am Lithuanian Energy Institute (LEIl) wird der
OpenFOAM-Loéser flameFOAM zur Simulation turbulenter vorgemischter Verbrennung
entwickelt und validiert /POV 21/. Im Rahmen einer Zusammenarbeit zwischen der Hefei
University of Technology und der Universitat Warwick wurden mit dem OpenFOAM-Sol-
ver explosion-FOAM die Flammenbeschleunigung und DDT in H/Luftgemischen mit
Konzentrations-Gradienten durchgefiihrt /WAN 17/. Am Korea Atomic Energy Research
Institute (KAERI) wurde mit OpenFOAM der Einfluss der Warmestrahlungsmodellierung
bei der Verbrennung von Hy/Luft/Dampf-Gemischen untersucht /KIM 22/, /KIM 22/ und
OpenFOAM zur Simulation von Detonationen genutzt /KIM 19/.

Hochwertige Versuchsdaten sind fir die Modellentwicklung und Validierung von zentra-
ler Bedeutung. An der THAI-Versuchsanlage wurden in verschiedenen nationalen und
internationalen Projekten Versuche zu unterschiedlichen containment-relevanten Pha-
nomenen durchgeflihrt. Flr dieses Projekt sind vor allem die Versuche zur Gegenstro-
mung /FRE 23/ zur H>-Verbrennung /KAN 08/ sowie zu PARs /KAN 09/ relevant. An der
SETCOM-Versuchsanlage durchgefiihrte Versuche zur Kondensation waren wichtiger
Bestandteil der Modellentwicklung und Validierung der Wandkondensationsmodellie-
rung bei containmentFOAM /CAM 23/.

An der PANDA-Versuchsanlage am PSI wurden im Rahmen mehrerer OECD-Projekte
Versuche zu verschiedenen containment-relevanten Fragestellungen durchgefuhrt. In
diesem Projekt wurden unter anderem Versuche aus dem Projekt OECD-HYMERES-2
/KAP 21a/ und dem OECD-PANDA-Projekt /CHA 24b/, /RIV 24/ zur Validierung genutzt.
Im Rahmen von SARNET-2 hat die Universitat Pisa Versuchsdaten der CONAN-
Versuchsanlage verfugbar gemacht /AMB 09/. Diese leisten einen wichtigen Beitrag zur

Validierung der Wandkondensationsmodellierung.






2 AP 1 Weiterentwicklung und Validierung von OpenFOAM
zur Berechnung der Gasverteilung fur containment-typi-
sche Anwendungen

21 AP 1.1 Nachrechnung mehrerer Versuche zur Mehrraumgeometrie mit
OpenFOAM
211 Einleitung

Ziel der Arbeiten in AP1.1 ist es, containmentFOAM fir Strdmungen in komplexer Mehr-
raumgeometrie zu validieren. Ein untersuchtes Phanomen war die Gegenstromung in
der Verbindung zwischen zwei Raumen (THAI TH-35). Bei Mehrraumgeometrien kann
es bei einer entsprechenden Dichteverteilungen zu einer Gegenstrémung in der Verbin-
dung zwischen zwei Rdumen kommen. Eine solche Gegenstrdimung wurde bereits in
Experimenten wie Panda 4bis simuliert, aber bei diesen Experimenten wurde die Ge-
genstromung nicht detailliert experimentell untersucht. Beim THAI-Experiment TH-35
wurde dagegen die lokale Strdmungsgeschwindigkeit im Verbindungsrohr gemessen.
Zusatzlich wurde auch die Temperatur im Verbindungsrohr an zahlreichen Punkten ge-
messen, so dass sich ein detailliertes Bild von der Geschwindigkeit und der Tempera-

tur/Dichte der Gegenstréomung ergibt.

Die andere untersuchte Konfiguration war die Strémung in einer Geometrie angelehnt
an einen Dampferzeugerturm im Sicherheitsbehalter. In der OECD-PANDA P1A1-Serie
wird in vereinfachter Form die Stromung durch einen Dampferzeugerturm in einem ge-
nerischen DWR nachgebildet, die zu einer Schichtung im umgebenden Sicherheitsbe-
halter fuhrt. Dazu wurde im unteren Bereich des PANDA-Behélters eine Kammer mit
Offnungen eingebaut, die den Dampferzeugerturm vereinfacht nachbilden soll. In diese
Kammer wurde Dampf und spater Helium eingespeist. Es kam zur Ausbildung einer
Schichtung heiRen Gases im oberen Teil des PANDA-Behalters. Wichtige Phanomene

waren Gasvermischung, Kondensation und Warmeleitung.

21.2 Nachrechnung des THAI-Experiments TH-35

21.21 Versuchsbeschreibung TH-35

Ziel des Experiments war es, eine Gegenstromung im unteren Verbindungsrohr zwi-

schen den beiden THAI+-Behaltern TTV und PAD zu erzeugen und die lokale



Stréomungsgeschwindigkeit in der Gegenstromung zu messen (Abb. 2.1, Abb. 2.2). Um
die Gegenstromung zu erzeugen, wurden alle drei Heizmantel des TTV auf ca. 411 K
geheizt. Die elektrische Heizung am TTV-Deckel und die untere elektrische Heizung im
TTV waren mit einer Solltemperatur von 413 K eingeschaltet. Die Wande des TTV-
Sumpfs, des Verbindungsrohrs und des PAD wurden nicht beheizt; bei ihnen gab es
kleine Warmeverluste durch die Isolation. Durch ein senkrechtes Rohrim TTV (Héhe der
Rohréffnung 6 m) wurde Luft eingespeist (Tab. 2.1). Durch ein Ventil im PAD (Héhe
9,015 m) wurde der Druck konstant auf 1,3 bar gehalten. Die Messung der Geschwin-
digkeit im Verbindungsrohr erfolgte Gber das METUSA-System (Minimal Encroaching
TUrnable Stream-wise Anemome) und Uber HDA (hot-wire aneometer). Zusatzlich wur-
den an verschiedenen Messtellen die Gas- und die Wandtemperatur gemessen. Eine
genaue Versuchsbeschreibung kann dem Bericht /FRE 22/, /[FRE 23/ entnommen wer-

den.

Auslassig Elektr. Heizung

f——"":m

Elektr. Heizung

Abb. 2.1  Schematischer Versuchsaufbau TH-35
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Positioned in PAD flange

1325 ZTW0900_PAD
1326 ZTF0875_PAD
1323 ZTF0800_PAD
1153 ZTFO725_PAD
1147 ZTF0650_PAD
1089 ZTFO575_PAD
1150 ZTF0500_PAD

Positioned in TTV flange
118 ZTWO0900_TTV
237 ZTFOB7S_TTV
233 ZTFO800_TTV
232ZTFO725_TTV
065 ZTFO850_TTV
052 ZTFO575_TTV
053 ZTF0500_TTV

1152 ZTF0425_PAD 28 S8 120 ZTF0425_TTV
1057 ZTW0400_PAD == = 011 ZTWO0400_TTV
- —

Movable
HDA

1210 ZVT_HDA )
1211 ZTF_HDA Motor with gear unit

Abb. 2.2  Verbindungsrohr mit Messinstrumentierung /FRE 22/

Tab. 2.1 Lufteinspeisung in TH35

Phase 1 Phase 2 Phase 3
Startzeit [s] 0 5820 11760
Endzeit [s] 5820 11760 17520
Massenstrom [g/s] 10,1 19,9 29,8
Mittlere Temperatur [K] | 365,0 390,5 397,5

21.2.2 Simulation mit OpenFOAM

Bei den im Folgenden beschriebenen Simulationen kamen die standardmafigen Mo-
delle und numerischen Einstellungen zum Einsatz, wie sie den Voreinstellungen im con-
tainmentFOAM-GUI entsprechen. Die Turbulenz wurde mit dem SST-Modell einschliel3-
lich der Auftriebsterme (cfKOmegaSST+SGDH) modelliert. Luft wurde als ideales Gas
modelliert. Die PANDA-Versuchsreihe H2P2 /KAP 21b/ aus dem HYMERES-2-Projekt
hat gezeigt, dass selbst kleine Dampfanteile (z. B. durch Luftfeuchtigkeit) dazu fiihren
kdnnen, dass thermische Strahlung einen Einfluss auf die Temperaturverteilung hat.
Deshalb wurde die Warmestrahlung mit dem P1-Modell simuliert. Fir Luft wurde ein klei-
ner Absorptionskoeffizient von 0,1 (m bar)'angenommen. Die Emissivitat der Behalter-

wande wurde mit 0,4 abgeschatzt. Um den Einfluss dieser Annahmen auf das
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Rechenergebnis abzuschatzen, wurde zusatzlich eine Simulation durchgefuhrt, bei der

Warmestrahlung vernachlassigt wurde.

Ein wichtiger Punkt bei der Simulation des Experiments ist die Modellierung der Rand-
bedingungen an den beheizten Wanden. Es wurden eine Reihe von Rechnungen durch-
gefuhrt, bei denen unterschiedliche Randbedingungen fir die beheizten Wande getestet
wurden. An allen Heizsystemen wurde von den Experimentatoren der integrale War-
mestrom flr die einzelnen Versuchsphasen bestimmt /FRE 22/. Dieser Warmestrom
fuhrt neben der Erwarmung der Wande zu einer Energieabgabe in das Gas und auch in
die Isolierung. Am Ende der Aufwarmphase andern sich die Wandtemperaturen nur noch
geringfligig. Ist das an den Wandbereich angrenzende Gas ahnlich heill wie die Wand,
so flieBt trotz der guten Isolierung der THAI-Behalter ein groRer Teil der eingespeisten
Energie nach auf3en. Deshalb kann die gemessene Heizleistung in den meisten Fallen
nicht als Randbedingung verwendet werden. Stattdessen wurde die gemessene Tem-
peratur an den Olmanteln als fester Wert an der AuRenseite der Stahlwande vorgege-
ben. Ebenso wurde der Sollwert der oberen elektrischen Heizung (413 K) als fester Wert
an der Aullenseite als Randbedingung gewahlt. Mit diesen Randbedingungen zeigt sich,
dass sich in den Simulationen nach kurzer Zeit ein Warmestrom in die Wande einstellt,
der deutlich niedriger ist als die mittlere gemessene Heizleistung (siehe Abb. 2.3). Bei
der unteren elektrischen Heizung ist diese Vorgehensweise nicht erfolgreich. Wird auch
hier die Temperatur an der AulRenseite der Wand fest vorgegeben, so ergibt sich in der
Simulation ein integraler Warmestrom, der zu einer Heizleistung deutlich oberhalb des
gemessenen Wertes flhrt. Grund flr dieses unterschiedliche Verhalten ist, dass es zu
einer signifikanten Warmestromung innerhalb des Stahls hin zum kalten, ungeheizten
Sumpf kommt. AuRerdem ist die Temperatur des Gases in diesem Bereich niedriger als
im oberen Teil des Behalters, so dass auch mehr Energie ins Gas abgegeben wird. Des-
halb wurde fir die untere elektrische Heizung als duflere Randbedingung der Wand ein
Warmestrom vorgegeben. Dieser entspricht der gesamten gemessenen Heizleistung.
Da hierbei nicht die Warmeverluste an der isolierten AuRenflache berlcksichtigt werden,
fihrt diese Modellierung tendenziell zu einer Uberschatzung der eingespeisten Energie.
In einer Parametervariation wurde der mogliche Fehler abgeschatzt. An den unbeheizten
Wanden wurden die Warmeverluste an der Isolierung mit einem Warmeubergangskoef-

fizienten von 1,29 W/(m?K) abgeschatzt.

Die initialen Temperaturen werden fir die drei Raumbereiche, TTV, PAD und Verbin-
dungsrohr unabhangig voneinander gewahlt. Im TTV- und PAD-Behalter wird die Gas-

und Wandtemperatur entsprechend der Messwerte bei t = 0 s in Abhangigkeit von der
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Hohe gewahlt. Im Verbindungsrohr wird zwischen der Halfte, die an den TTV- und die
an den PAD-Behalter angrenzt, unterschieden. Es werden jeweils 3 Zonen in Abhangig-
keit von der Hohe gebildet. Die obere und die untere Zone werden entsprechend den
Messwerten gesetzt, die mittlere wird durch Interpolation bestimmt (Abb. 2.5).

Die Simulationen wurden mit einem strukturierten CFD-Gitter bestehend aus 1,25 Milli-
onen Hexaedern durchgefiihrt (Abb. 2.6). Im Verbindungsrohr, am Einspeiserohr und in
der Nahe der beheizten Wande wurde das CFD-Gitter lokal verfeinert. Der Einfluss des
CFD-Gitters wird im Rahmen einer Gitterstudie in Abschnitt 2.1.2.4 untersucht.

5000
4500

4 000

3500 —Exp. elek. Heiz. oben

—Exp. Mantel unten

—Exp. Mantel Mitte

—Exp. Mantel oben

Heizleistung [w]
N N w
o v o
© o o
& o o

Sim. elek. Heiz. oben

1500

Sim. Mantel unten
1000 /\\_,___,

—Sim. Mantel Mitte

500
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L
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Abb. 2.3 Gemessene mittlere Heizleistung und berechneter integraler Warmestrom

an der AuRenseite der Wande in der Simulation
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Abb. 2.4 Berechnete Heizleistung der unteren elektrischen Heizung bei fest vorge-
gebener WandauRentemperatur von 413 K

— 2.9e+02

Abb. 2.5 Vorgegebene initiale Temperatur
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Abb. 2.6 Verwendetes CFD-Gitter bestehend aus 1,25 Millionen Zellen

21.2.3 Diskussion der Simulationsergebnisse

Vergleich der Gastemperaturen

In Abb. 2.7 ist die Temperaturverteilung im THAI+-Behalter und im Verbindungsrohr
nach 2000 s dargestellt. Im TTV liegt die Temperatur bei Uber 400 K, im PAD liegt die
Temperatur unterhalb von 310 K. Im TTV-Sumpf und im Verbindungsrohr ist eine sehr
starke Temperaturschichtung erkennbar.

Die Temperatur im TTV oberhalb des Sumpfes wird von der Simulation in guter Uber-
einstimmung mit dem Experiment berechnet (Abb. 2.8). Da die gewahlten Startbedin-
gungen nicht exakt dem Experiment entsprechen, kommt es in der Anfangsphase zu
etwas grolkeren Abweichungen. Nach ca. 400 s wird die Temperatur bis auf Abweichun-
gen von maximal 1 — 2 K richtig berechnet. Dies zeigt, dass die Modellierung der Heiz-
mantel und der Lufteinspeisung erfolgreich war.
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Im TTV-Sumpf liegt im Experiment eine starke Schichtung vor. Uber eine Héhe von
60 cm nimmt die Temperatur um 75 K — 80 K ab (Abb. 2.10). Auch in der Simulation
kommt es zu einem starken Gradienten im Sumpf. Die Temperatur in 1 m Hohe wird in
der Simulation etwas Uberschatzt (bis zu 6 K). Bis ca. 3000 s wird die Temperatur in
40 cm Hohe mit nur geringen Abweichungen vom Experiment simuliert. Die Temperatur
steigt an diesem Messpunkt in der Rechnung allerdings schneller an als im Versuch, so
dass sich nach 7500 s gréfRere Abweichungen (~ 11 K) ergeben. Grund flir den starke-
ren Temperaturanstieg ist die héhere Temperatur der rickstrémenden Luft vom PAD in
den TTV (Abb. 2.11). Beim Gradienten der Temperaturschichtung zeigen sich aber Un-
terschiede zwischen Rechnung und Versuch. In der Hohe von 80 cm wird in der Simu-
lation eine deutlich héhere Temperatur berechnet. In 60 cm Hohe wird zu Beginn eine
zu tiefe Temperatur vorhergesagt. Da an diesem Messpunkt — &hnlich wie in 40 cm Hoéhe
— die Temperatur in der Simulation starker ansteigt als im Experiment, wird die Tempe-

ratur am Ende der Simulation Uberschéatzt.

Im Verbindungsrohr wird an zwei Positionen auf verschiedenen Hohen die Temperatur
gemessen. Die erste liegt in der Nahe des TTV (y = 1,1 m). An dieser Messposition wird
von der Simulation eine ahnliche Temperaturverteilung vorhergesagt. In der ersten Ver-
suchsphase (bis 5850 s) wird am obersten Messpunkt (87,5 cm Hohe) die Temperatur
um ~10 K Uberschatzt. An den tiefer liegenden Messstellen, die noch in der Stromung
vom TTV zum PAD liegen (bis 65 cm Ho6he) wird die Temperatur in der ersten Versuchs-
phase in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Die Temperatur der
Ruckstromung (vom PAD zum TTV) ist sowohl im Experiment als auch in der Simulation
niedriger als die Stromung vom TTV zum PAD. Die Temperatur in 57,5 cm Hohe wird
mit geringen Abweichungen richtig berechnet. Allerdings ist der Temperaturanstieg in
der Rechnung starker, so dass sich die Temperaturliberschatzung im Lauf der Simula-
tion vergroRert. Am untersten Messpunkt (42,5 cm Hohe) ist die Temperatur im Versuch
niedriger (5 K — 6 K) als in 57,5 cm Hohe. In der Simulation ist der Unterschied mit 1 K
— 2 K geringer.

An der Messposition in der Nahe des PAD ist die Ubereinstimmung zwischen Simulation
und Experiment deutlich schlechter (Abb. 2.12) als in TTV-Nahe. Die Temperatur der
Hinstromung wird insgesamt deutlich Uberschatzt. Am obersten Messpunkt (87,5 cm
Hohe) wird die Temperatur um teils mehr als 25 K Uberschatzt. Auch an den tiefer gele-
genen Messstellen in 80 cm — 65 cm Hohe) wird die Temperatur noch deutlich (Gber
10 K) Uberschatzt. Dies ist bemerkenswert, da auf diesen Hoéhen die Temperatur im Ver-

bindungsrohr in 2,3 m Entfernung noch in guter Ubereinstimmung berechnet werden
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konnte. Die Ursache fur diese Abweichung konnte nicht eindeutig bestimmt werden. Als
wahrscheinlichste Ursache wurden geometrische Vereinfachungen bei der Simulation
identifiziert. In der Simulation wird von einem glatten Verbindungsrohr ausgegangen. Im
Experiment liegen aber hiervon Abweichungen vor. Es befinden sich im Verbindungsrohr
Flansche, die beiden Kompensatoren und eine umfangreiche Messinstrumentierung
(Abb. 2.2). Diese kdnnen die Strdmung lokal beeinflussen und Turbulenz generieren,
was letztendlich zu einer starkeren Vermischung und zu einer Anderung des Strémungs-
profils fuhren kann. Neben geometrischen Vereinfachungen kommt auch die Modellie-
rung der Turbulenz mit dem 2-Gleichungsmodell SST in Betracht, die zum Bespiel die
Richtungsabhangigkeit der Turbulenz nicht modellieren kann. Untersuchungen in den
Abschnitten 2.1.2.5 und 2.1.2.6 zeigen, dass die initiale Wandtemperatur des Verbin-
dungsrohrs, die Modellierung der unteren elektrischen Heizung und die Warmestrah-
lungsmodellierung nicht die Hauptursache fur die Abweichungen der Temperatur im Ver-
bindungsrohr sind. Im unteren Teil des Verbindungsrohres nahe dem PAD ist sowohl im
Experiment als auch in der Simulation die Temperatur an den Messtellen in 57,5 cm und
in 42,5 cm Hohe sehr ahnlich. In der Simulation ist die Temperatur allerdings hoher als
im Experiment, bei 1000 s liegt die Uberschatzung bei ~ 6 K und steigt dann auf 8 K —

10 K.am Ende der ersten Versuchsphase (5850 s) an.

Im PAD wird die Temperatur an den Messtellen in 8,4 m und 5,6 m Hohe um 5 K- 7 K
(Abb. 2.9) Uberschatzt. Im Laufe der Zeit nimmt dabei der Unterschied zwischen Simu-
lation und Experiment leicht zu. Diese Abweichung ergibt sich aus der Uberschatzung
der Temperatur der in den PAD strdmenden Luft. Auch im unteren Bereich des PAD wird
die Temperatur Uberschatzt (Abb. 2.13). Dies flhrt zu einer zu hohen Temperatur des

durch das Verbindungsrohr in den TTV zurlickstromenden Gases.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass die Temperaturverteilung qualitativ
richtig berechnet wird. Quantitativ werden die Temperaturen zufriedenstellend berech-
net. Die Hauptabweichung ist, dass die Temperatur an den obersten Messtellen im Ver-
bindungsrohr insbesondere in PAD-Nahe deutlich Gberschatzt wird. Dies flhrt im Weite-
ren auch zu einer moderaten Uberschatzung der Temperatur im PAD und in der

Ruckstromung vom PAD zum TTV.
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Abb. 2.9 Gastemperatur im PAD, oben: 8,4 m Hbhe, unten: 5,6 m Hohe
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Geschwindigkeit im Verbindungsrohr

Im Versuch wurde die Geschwindigkeit im Verbindungsrohr detailliert gemessen. Die
Berechnung der Gegenstromung im Verbindungsrohr ist eine wichtige Zielgréie. In der
Simulation dauert es 1000 s — 1500 s, bis sich das Geschwindigkeitsfeld im THAI+-
Behalter eingestellt hat (Abb. 2.16). Danach gibt es zwar noch zeitliche Oszillationen,
wahrend der ersten Versuchsphase ist aber kein Trend einer Veranderung des Mittel-
wertes erkennbar (Abb. 2.16).

Deshalb wurde die berechnete Geschwindigkeit Gber den Zeitraum 1500 s — 5750 s ge-
mittelt und der Mittelwert mit dem Experiment verglichen Abb. 2.17.

Das Geschwindigkeitsfeld nach 2000 s ist in den Abb. 14 und Abb. 15 dargestellt. Die
Gegenstrémung wurde von der Simulation berechnet. Die Position des Umschlags der
Strémungsgeschwindigkeit wird in Ubereinstimmung mit dem Experiment bei 65 cm
Hohe berechnet (Abb. 2.17). Dies lasst sich auch dem Vergleich der Temperaturen im
Verbindungsrohr ableiten. Die Strdomungsgeschwindigkeit im oberen Teil des Rohres ist
bei der Simulation allerdings in der Nahe der Wande deutlich héher als im Experiment.
Das Geschwindigkeitsmaximum liegt bei 86,6 cm Hohe relativ nahe bei der Rohrwand.
Im Experiment wird dagegen ein deutlich flacheres Strémungsprofil gemessen. Die
Starke der Riickstromung wird deutlich besser vorhergesagt, aber auch hier ist die Stro-
mung in der Simulation in Wandnahe etwas starker. Auch bei den Abweichungen bei der
Stromungsgeschwindigkeit kénnen die geometrischen Vereinfachungen im Verbin-
dungsrohr eine wichtige Rolle spielen. Die Untersuchung in Abschnitt 2.1.2.5 zum Ein-
fluss der Warmestrahlungsmodellierung zeigt, dass Abweichungen bei der Temperatur
im unteren Bereich des THAI+-Behalters zu einer signifikanten Anderung der Strémung
im Verbindungsrohr fiihren kénnen. Daher kénnen die Abweichungen bei der berechne-
ten Gegenstromung nicht getrennt von den Unterschieden bei der Temperatur betrachtet

werden.
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Abb. 2.15 y-Komponente vy der Geschwindigkeit im Verbindungsrohr nach 2000 s
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Abb. 2.17 Geschwindigkeit im Verbindungsrohr

Fur die Simulation ist die Standardabweichung der zeitlichen Schwankung (1500 s — 5850 s)

eingezeichnet.
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21.2.4 Einfluss des CFD-Gitters

Im Folgenden wird der Einfluss des CFD-Gitters auf das Simulationsergebnis untersucht.
Die Referenzrechnung (1,25e+6 Zellen) (siehe Abschnitt 2.1.2.3) wird mit einer Rech-
nung verglichen, bei der ein feineres Gitter (4,63e+6 Zellen) verwendet wurde. Das fei-
nere Gitter besteht ebenfalls aus strukturierten Zellen (Hexaedern). Es wurde im gesam-
ten Rechengebiet verfeinert. Laut OpenFOAM-Tool checkMesh erflllt auch das feine
Gitter die Qualitatsanforderungen von OpenFOAM. So ist die maximale Nicht-Orthogo-
nalitat 69, die mittlere 12. Die Gitterstudie wurde mit denselben physikalischen Modellen
und numerischen Einstellungen wie die Referenzrechnung durchgefihrt. Lediglich die
Einstellung fur laplacianSchemes und snGradSchemes wurde von 1 auf 0,4 abgesenkt.

Ohne diese Anderung konnte keine konvergente Lésung gefunden werden.

Im TTV-und im PAD-Behalter oberhalb des Verbindungsrohres hat das verwendete Git-
ter keinen nennenswerten Einfluss auf die Temperatur (Abb. 2.18). Im TTV-Sumpf zeigt
sich an der Messtelle in 0,8 m Hohe ein Einfluss des Rechengitters (Abb. 2.19). Ober-
halb (1 m H6he) und unterhalb des Punktes (0,6 m und 0,4 m Héhe) ist der Gittereinfluss
gering. In diesem Bereich liegt ein sehr starker Gradient vor (~ 80 K Uber eine Hohe von
0,6 m). Im Verbindungsrohr zeigt sich ebenfalls insbesondere bei 0,8 m Hohe ein schwa-
cher Einfluss des Rechengitters auf die Temperatur (Abb. 19, Abb. 20). Die berechnete
Temperaturschichtung ist bis auf punktuelle Abweichungen allerdings nahezu identisch.
Ein feineres Rechengitter flhrt nicht zu einer Absenkung der Temperatur an den obers-
ten Messtellen und damit zu einer Verbesserung der Ubereinstimmung mit dem Experi-
ment (siehe Abb. 2.11, Abb. 2.12). Insgesamt zeigt die Studie zur Gittersensitivitat eine
gute Ubereinstimmung der Simulationen mit unterschiedlich feinem Gitter. Die berech-
nete Temperaturverteilung ist nahezu gleich, es treten nur punktuell Abweichungen auf.
Daher ist davon auszugehen, dass Abweichungen zwischen Experiment und Simulation

nicht hauptsachlich auf ein zu grobes CFD-Gitter zurtickzuflhren sind.
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Abb. 2.18 Temperatur im TTV (oben) und im PAD (unten) in 5,6 m Héhe bei unter-
schiedlich feinem CFD-Gitter
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Abb. 2.21 Temperatur im Verbindungsrohr nahe PAD bei unterschiedlich feinem
CFD-Gitter

21.25 Untersuchung zum Einfluss der Warmestrahlung

In den bisherigen Simulationen wurde unterstellt, dass Luft Warmestrahlung mit einem
Absorptionskoeffizienten von 0,1 (m bar)' absorbiert/emittiert. Dies entspricht einer Luft-
feuchtigkeit von 1 % Dampf mit einer Dampfabsorptionskonstanten von 10 (m bar)™'. Die
Wande emittieren/absorbieren ebenfalls Warmestrahlung, die Wandemissivitat wurde
entsprechend Untersuchungen in HYMERES-2 mit 0,4 gewahlt /SCH 22b/. Da der
Dampfgehalt der Luft sowie die Annahme einer wellenlangenunabhangigen Absorptions-
konstanten von 10 (m bar)" mit Unsicherheiten behaftet ist, wird untersucht, welchen
Einfluss die Warmestrahlung hat. Dazu wurde eine zusatzliche Simulation ohne Warme-

strahlungsmodellierung durchgefihrt.

Im TTV oberhalb des Verbindungsrohres hat die Warmestrahlungsmodellierung einen
geringen Einfluss. Lediglich im oberen Bereich des Behalters (8,4 m Hbhe, Abb. 2.22)
dauert es deutlich langer, bis die etwas zu hohe Initialisierungstemperatur den experi-
mentellen Wert erreicht. Ansonsten stimmen die Temperaturen beider Simulationen gut
mit dem Experiment Uberein. Bei 0,8 m Hohe stimmen beide Simulationen ebenfalls
noch gut Gberein, die gemessene Temperatur wird aber deutlich Gberschatzt (Abb. 2.23).

An den tiefer gelegenen Messstellen im TTV-Sumpf flhrt die Berlcksichtigung der

29



Warmestrahlung zu einer héheren Temperatur (P20 bei 2000 s ~ 16 K, Abb. 2.23). Die
Berlicksichtigung von Warmestrahlung filhrt zu einer guten Ubereinstimmung mit dem
Experiment, der Temperaturanstieg in dieser Simulation ist allerdings etwas starker als
gemessen (Abb. 2.23).

Fir die Temperatur im PAD einschlie3lich des unteren Bereiches spielt die Warmestrah-
lungsmodellierung keine signifikante Rolle (Abb. 2.24, Abb. 2.25). Unabhangig vom
Warmestrahlungsmodell wird die Temperatur im PAD etwas Uberschatzt. Im Laufe der
Simulation steigt die Temperatur ohne Warmestrahlungsmodell etwas schwacher an, so

dass sich nach 6000 s ein Unterschied von 1 K- 2 K ergibt.

Im Verbindungsrohr gab es zwei Positionen, an denen die Temperatur auf unterschied-
lichen H6hen gemessen wird (Abb. 2.2). Die erste Position befindet sich in der Nahe des
TTV (y = 1,104 m). Am dem obersten Messpunkt hat die Warmestrahlungsmodellierung
keinen Einfluss (Abb. 2.26), an den tiefergelegenen Punkten (Abb. 2.26, Abb. 2.27) fuhrt
die Berucksichtigung von Warmestrahlung zu einer teilweise deutlichen Erhdhung der
Temperatur (auf 0,725 m Héhe (P2) 13 K). Die zweite Position befindet sich nahe dem
PAD (y = 3,45 m). Auch an dieser Position flhrt die Vernachlassigung von Warmestrah-
lung zu geringeren Temperaturen (Abb. 2.28). Der Vergleich mit gemessenen Tempera-
turen zeigt, dass unabhangig vom Warmestrahlungsmodell die Abweichungen zum Ex-
periment (deutlich zu hohe Temperaturen an den obersten Messstellen, Uberschatzung

der Temperatur im unteren Rohrbereich) bestehen bleiben.

An den meisten Messpunkten zeigt die Simulation mit Warmestrahlungsmodellierung
eine etwas bessere Ubereinstimmung, aber solange noch grofie Abweichungen im Ver-
bindungsrohr zwischen Simulationen und Experiment unabhangig von der Warmestrah-
lungsmodellierung vorliegen, ist eine Bewertung der Warmestrahlungsmodellierung we-
nig sinnvoll. Die Warmestrahlungsmodellierung ist aber nicht Hauptursache fir die

Abweichungen der Simulationen vom Experiment.

Wie schon in Abschnitt 2.1.2.3 diskutiert, wird auch hier das uber die erste Versuchs-
phase (ab 1000 s) gemittelte Geschwindigkeitsprofil verglichen. Es zeigt sich ein deutli-
cher Einfluss der Warmestrahlungsmodellierung auf das Geschwindigkeitsprofil. Sowohl
bei der Stromung vom TTV zum PAD in der oberen Rohrhalfte als auch bei der Riick-
stromung (PAD zum TTV) im unteren Teil des Rohrs ist die Geschwindigkeit bei Ver-
nachlassigung von Warmestrahlung deutlich niedriger. Die Form des Profils fir die Hin-

stréomung ist in beiden Simulationen sehr ahnlich, das Geschwindigkeitsmaximum ist in
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beiden Rechnungen bei einer Hohe von etwa 0,87 m. In der Messung ist dagegen kein
ausgepragtes Maximum erkennbar und die Strémung ist in Wandnahe deutlich langsa-
mer. Der Nullpunkt der Geschwindigkeit liegt in beiden Simulationen etwa in der Rohr-
mitte und stimmt gut mit dem Experiment Uberein. Bei der Simulation mit Warmestrah-
lung wird auch in Wandnahe die hdochste Geschwindigkeit gemessen. Bis auf den
Bereich des Maximums wird die Geschwindigkeit der Riickstrémung in guter Uberein-
stimmung mit dem Experiment gemessen. In der Simulation ohne Warmestrahlungsmo-
dellierung wird dagegen ein flacheres Stromungsprofil gemessen, was dem im Experi-
ment entspricht. Die Geschwindigkeit wird allerdings deutlich (~40 % rel. Fehler)

unterschéatzt.
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Abb. 2.22 Temperaturim TTV, oben: 8,4 m Hohe, unten: 5,6 m Héhe
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Abb. 2.29 Mittlere Geschwindigkeit (vy) im Verbindungsrohr
21.2.6 Untersuchung zum Einfluss der elektrischen Heizleistung und der ini-

tialen Temperatur im Verbindungsrohr

Bei den Simulationen wird die Temperatur im oberen Bereich des Verbindungsrohrs teil-
weise deutlich Uberschatzt. Im Folgenden wird untersucht, ob die Modellierung der un-
teren elektrischen Heizung und die Anfangstemperaturen des Verbindungsrohrs und des
TTV- Sumpfs eine Ursache fiir diese Abweichung sein kénnen. Im Experiment wurden
als mittlere Heizleistung in der 1. Versuchsphase 1740 W gemessen. In den bisherigen
Simulationen wurde dieser Wert als Randbedingung fir den Warmestrom in die Behal-
terwand vorgegeben. Dieser Wert wird die Wand zu stark erwarmen, da nicht berlck-
sichtigt wird, dass ein Teil der eingespeisten Warme Uber die Isolierung nach aulien
verloren geht. Um den Einfluss dieses Fehlers abschatzen zu kénnen, wurde eine zu-
satzliche Simulation (S174W) durchgeflihrt, bei der die Heizleistung auf 174 W verringert
wird. Es kann davon ausgegangen werden, dass der Anteil der iber Warmeverluste ver-
lorengegangen Leistung kleiner sein wird als bei der oberen elektrischen Heizung (siehe
Abb. 2.3), da hier Uber Warmeleitung im Stahl der kalte Sumpf aufgeheizt wird. Deshalb
stellt die Verringerung der unteren elektrischen Heizung auf 10 % eine untere Schranke

dar, die die eingespeiste Energie unterschatzt.

In den Simulationen wird die Temperatur im oberen Bereich des Rohres deutlich tiber-
schatzt (Abb. 2.11, Abb. 2.12). Eine mdgliche Ursache konnte eine zu hohe
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Anfangstemperatur sein. Um zu untersuchen, ob die Anfangstemperatur im Verbin-
dungsrohr ein sensitiver Parameter ist, wurde eine Simulation (S174Wini) durchgefiihrt,
bei der nicht nur die Heizleistung der unteren elektrischen Heizung reduziert wurde, son-
dern bei der auch die Anfangstemperatur auf maximal 303 K reduziert wurde. Fir die am
PAD angrenzende Halfte des Rohres wurde am unteren Messpunkt zum Zeitpunkt
t = 0 s eine niedrigere Temperatur von 296 K gemessen. Dieser niedrigere Wert wurde

beibehalten.

Der Vergleich der Temperaturen im Verbindungsrohr zeigt, dass die beiden untersuch-
ten Parameter nur einen geringen Einfluss auf die Gastemperatur haben (Abb. 2.30).
Die auf 174 W verringerte Heizleistung der unteren elektrischen Heizung zeigt sich nur
langfristig in einer etwas niedrigeren Gastemperatur im oberen Bereich des Verbin-
dungsrohres (1 — 2 K nach 6000 s, am obersten Messpunkt in TTV-Nahe). An tiefer ge-
legenen Messstellen sind die Abweichungen der Gastemperaturen noch geringer und

liegen im Bereich der Temperaturoszillationen.

An der obersten Messstelle nahe dem PAD fuhrt die Verringerung der initialen Wand-
temperatur zu einer schwachen Temperaturabsenkung bis ca. 1000 s von maximal 3 K.
Danach liegen die Abweichungen aufgrund der Absenkung der initialen Wandtemperatur
(Vergleich S174W/S174WiIni) innerhalb der Schwankungen. Die verringerte initiale Tem-
peratur insbesondere im oberen Rohrbereich flihrt zu einer schnelleren Erwarmung des
Verbindungsrohres. Bis 3000 s ist aber die Wandtemperatur an den beiden oberen
Messpunkten niedriger als im Experiment. Trotzdem wird die Gastemperatur an den bei-
den obersten Messpunkten (PO und P7) deutlich Gberschatzt. Eine zu hohe Wandtem-
peratur des Verbindungsrohrs kann daher als Hauptursache fir die zu hohen Gastem-
peraturen im oberen Teil des Verbindungsrohres ausgeschlossen werden.
Erwartungsgemal hat die verringerte initiale Wandtemperatur im Verbindungsrohr nur

einen vernachlassigbaren Einfluss auf die Gastemperatur im TTV und PAD.

Wie schon die geringen Unterschiede bei den Gastemperaturen vermuten lassen, ist
auch die Stromungsgeschwindigkeit im Verbindungsrohr in allen drei Simulationen sehr
ahnlich (Abb. 2.33). Im oberen Bereich, bei dem das Gas vom TTV zum PAD strémt, gibt
es geringfligige Abweichungen bei den drei Simulationen. Die Abweichungen liegen im
Bereich der Schwankungen zwischen den Strémungsgeschwindigkeiten an den ausge-
werteten Zeitpunkten (Abb. 2.33). Bei der Rickstrdmung (PAD zum TTV) sind nahezu

keine Unterschiede erkennbar.
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Die Zusammenfassung dieser Untersuchung ist, dass die Temperaturinitialisierung des
Verbindungsrohres nur einen geringen Einfluss auf die Gastemperaturen und die Stro-
mungsgeschwindigkeit hat. Auch bei einer Unterschatzung der Wandtemperatur im obe-
ren Bereich des Verbindungsrohrs kann die Uberschatzung der Gastemperatur nicht sig-
nifikant verringert werden. Ebenso hat eine verringerte Heizleistung der unteren
elektrischen Heizung nur einen geringen Einfluss. Diese beiden GréRen sind nicht die
Hauptursache fur die Abweichungen zwischen Simulation und Experiment in Abschnitt
2.1.2.3.
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Abb. 2.30 Temperatur im Verbindungsrohr an der obersten Messstelle (Hohe
0,875 m), oben in TTV-Nahe, unten in PAD-Nahe
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Abb. 2.33 Mittleres Geschwindigkeitsprofil (vy) mit Standardabweichung im Verbin-

dungsrohr

21.2.7 Untersuchung zur Auswahl der Wandfunktion fiir die turbulente Tem-
peraturleitfahigkeit

In OpenFOAM muss der Nutzer die Randbedingung fiir die turbulente Temperaturleitfa-
higkeit a; auswahlen. Bei den bisherigen Simulationen wurde fir Wande die Kader-
Wandfunktion ausgewahlt. Bei der Kaderwandfunktion kann zusatzlich die turbulente

Prandtl-Zahl Pry in Wandnahe vorgegeben werden.

%

Pr,. =
r a’t

wobei y: die turbulente kinematische Viskositat ist.

In den bisherigen Rechnungen wurde Pr; = 0,85 im Fluid und in der ar-Wandfunktion an-
genommen, was der Empfehlung fir containmentFOAM-Nutzer entspricht. In Open-
FOAM stehen noch andere Wandfunktionen fir a: zur Verfigung (z. B. Jayatilleke-
Wandfunktion) und die Pri kann fir die Kader-Wandfunktion vom Nutzer vorgegeben
werden. Im Folgenden wird untersucht, ob sich durch eine andere ar-Wandfunktion eine
Verbesserung des Simulationsergebnisses ergibt. Deshalb wurden zwei weitere Simu-

lationen durchgefuhrt. In einer Simulation wurde die Jayatilleke-Wandfunktion getestet,

45



in einer weiteren Simulation wurde Pr; = 0,7 in der Kader-Wandfunktion vorgegeben, was
der unteren Grenze der Empfehlung fir die Wahl dieser Gré3e entspricht (Empfehlung
0,7 <Pri<1).

An fast allen Messstellen hat die Wahl der ai-Wandfunktion einen sehr geringen Einfluss
auf die berechneten Temperaturen an den Messstellen (Abb. 2.34, Abb. 2.35). Am
obersten Messpunkt im Verbindungsrohr (Abb. 2.36) nahe dem PAD wird mir der Jayatil-
leke-Wandfunktion und mit verringertem Pr; in der Kader-Wandfunktion eine um 1 -2 K
niedrigere Temperatur berechnet. Verglichen mit der Abweichung vom Experiment ist

die Verbesserung aber gering.
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Abb. 2.34 Temperaturim TTV in 5,6 m Hohe
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21.2.8 Zusammenfassung THAI TH-35

Der Versuch THAI TH-35 wurde mit containmentFOAM simuliert. Beim TH-35 werden
die Wande des TTV-Behélters geheizt und heille Luft Gber ein vertikales Rohr in den
TTV eingespeist. Der PAD-Behalter und das Verbindungsrohr sind unbeheizt. Uber ein
Ventil im oberen Bereich des PAD wird der Druck im Behalter konstant gehalten. Uber
das Verbindungsrohr strémt hei3es Gas in den PAD. Im unteren Teil des Verbindungs-
rohres stromt kaltes Gas vom PAD in den TTV. Die Geschwindigkeit der Gegenstromung
wurde im Experiment gemessen. Im Laufe des Versuchs wurde die Lufteinspeisung
zweimal stufenweise erhéht. Der Fokus der Versuchsnachrechnung lag auf der ersten
Versuchsphase. Dabei kamen die Standardmodelle zum Einsatz (Turbulenz (SST), War-
mestrahlung (P1)) und es wurden die vom containmentFOAM-GUI empfohlenen nume-
rischen Einstellungen verwendet (numerische Schemata, Konvergenzkriterium etc.).
Das standardmafRig verwendete strukturierte CFD-Gitter besteht aus 1,25 Millionen He-
xaedern. Eine Gitterstudie zeigt, dass das verwendete CFD-Gitter ausreichend fein ist
und dass eine unzureichende Gitterauflésung als Hauptgrund fir die Abweichungen aus-
geschlossen werden kann. An den Heizmanteln und der oberen elektrischen Heizung
wurde eine Temperaturrandbedingung vorgegeben, an der unteren elektrischen Heizung
ein Warmestrom an der aufleren Behalterwand. Mit diesen Einstellungen konnten die
Temperaturverteilung und die Strdmung (insbesondere die Gegenstrémung im Verbin-
dungsrohr) qualitativ richtig berechnet werden. Quantitativ kommt es aber stellenweise
zu Abweichungen. Die Temperatur im TTV oberhalb des Verbindungsrohrs wird in guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Die Heizung der Wande und die Luf-
teinspeisung wurden erfolgreich modelliert. Im Verbindungsrohr zwischen TTV und PAD
wird im Experiment eine Gegenstromung berechnet, bei der oben heilde Luft in den PAD
stromt. Die Temperatur am obersten Messpunkt wird allerdings in der Simulation deutlich
Uberschatzt. Wahrend in TTV-Nahe die Abweichung in etwa 10 K betragt, steigt die Ab-
weichung in PAD-N&he auf 25 K an. Die Uberschatzung der Temperatur der Strémung
in den PAD ist dafiir verantwortlich, dass auch die Temperatur im PAD und in der Rlck-
stromung vom PAD in den TTV etwas Uberschatzt wird. Die Geschwindigkeit der Ge-
genstréomung im Verbindungsrohr wird qualitativ richtig vorhergesagt. Die Position des
Ubergangs der Strémungsrichtung wird in Ubereinstimmung mit den experimentellen
Daten vorhergesagt. Allerdings ist die Strémung in Wandnahe insbesondere bei der Hin-
stréomung in der Simulation héher als im Experiment, bei der ein flacheres Strémungs-

profil berechnet wird.
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Der Grund fir die Abweichungen konnte bisher nicht abschlieRend geklart werden. Eine
Untersuchung zum Einfluss der Warmestrahlung zeigt, dass Warmestrahlung einen mo-
deraten Einfluss auf die Temperatur und auf die Gegenstrémung hat. Allerdings ist der
Einfluss der Warmestrahlung auf die Temperatur der beiden obersten Messpunkte im
Verbindungsrohr gering; Warmestrahlung kann als Grund fur deren Abweichung ausge-

schlossen werden.

Eine Untersuchung zum Einfluss des Warmestroms der unteren elektrischen Heizung
zeigt, dass sie keinen signifikanten Einfluss auf die Temperatur und die Strémungsge-
schwindigkeit im Verbindungsrohr hat. Auch eine Absenkung der initialen Wandtempe-
ratur im Verbindungsrohr konnte die Temperaturiberschatzung an den obersten Mess-

punkten im Verbindungsrohr nicht signifikant verringern.

Als wahrscheinlichste Ursache fir die zu hohe Temperatur im oberen Verbindungsrohr
wird angenommen, dass das Verbindungsrohr in der Simulation ein glattes Rohr ist. Im
Experiment gibt es aber eine Reihe von Abweichungen hiervon. Es gibt Strémungshin-
dernisse wie die beiden Kompensatoren, Flansche und Messinstrumentierung wie
METUSA oder HDA. Die genaue Geometrie dieser Bauteile ist teilweise nicht bekannt
und ihre Abbildung im CFD-Gitter ist sehr aufwendig. Deshalb konnte im Rahmen dieses
Vorhabens hierzu keine Untersuchung vorgenommen werden. Es kann aber davon aus-
gegangen werden, dass auch kleine Strdmungshindernisse an der Wand die Vermi-
schung verstarken und dafur sorgen, dass die Temperaturschichtung abgeschwacht

wird.

Eine weitere Quelle fur Fehler ist die Turbulenzmodellierung. In den Simulationen wird
das (U)RANS Zweigleichungs-Modell SST verwendet. Es geht von einer isotropen Tur-
bulenzverteilung aus, was in einer Gegenstromung nicht der Fall ist. Das SST-Modell
wurde primar flr erzwungene Stromungen angepasst und validiert, im Experiment liegt
dagegen eine Mischform vor, bei der neben der erzwungenen Stromung durch die Luf-
teinspeisung eine freie Konvektion bei der Riickstrémung vom PAD in den TTV gegeben

ist.

2.2 Nachrechnung der PANDA-Versuche P1A1_3 und P1A_4

In der P1A1-Serie wird in vereinfachter Form die Stromung durch einen Dampferzeuger-
turm in einem generischen DWR nachgebildet, die zu einer Schichtung im umgebenden

Sicherheitsbehalter fiihrt. Dazu wurde im unteren Bereich des PANDA-Behalters eine
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Kammer mit Offnungen eingebracht, die den Dampferzeugerturm vereinfacht nachbilden
soll. Die erste und zweite Versuchsphase des OECD-PANDA-Versuchs P1A1-3 (Dampf-
und Helium-Einspeisung) sowie die erste Versuchsphase von P1A1-4 (Dampfeinspei-
sung) wurden erfolgreich mit containmentFOAM-11 nachgerechnet. Dabei kamen die
Referenzmodelle zur Anwendung. Die Simulationen wurden mit einem CFD-Gitter be-
stehend aus ca. 2,5 Millionen Zellen nachgerechnet. Eine Gitterstudie flr die ersten
230 s zeigt, dass keine gitterunabhangige Lésung gefunden wurde und dass mit dem
feineren Gitter eine starkere Wandkondensation berechnet wird, die zu einer besseren
Ubereinstimmung beim Druck fihrt. Aufgrund der hohen Rechenzeit von ca. 3 Monaten
auf 60 CPUs bei dem gréberen Gitter kann gegenwartig das feinere Gitter nicht mit ver-
tretbarem Aufwand genutzt werden. Da im Experiment die Messung der Gaskonzentra-
tion wegen starker Volumenkondensation fehlgeschlagen ist, konnten nur Druck und
Temperaturen verglichen werden. Es zeigt sich flr beide Experimente eine gute qualita-
tive Ubereinstimmung bei Druck und Temperaturen. In der Anfangsphase (ca. 2500 s)
werden der Druck und die Temperatur in Kammer und PANDA-Behélter in guter Uber-
einstimmung mit dem Experiment berechnet. Danach steigen die Temperaturen im Gas
sowie der Druck in der Rechnung schneller an als im Experiment. Dabei spielt sicherlich
die starkere Aufheizung der PANDA-Behalterwande im Experiment eine Rolle. Diese
fuhrt zu einer schwacheren Wandkondensation und weniger Warmetransfer in die Struk-
tur. Ein Grund fur die starkere Erwarmung der Wande ist die Unterschatzung der Behal-
termasse um ca. 24,5 % aufgrund geometrischer Vereinfachung (Vernachlassigung von
Flanschen etc.) sowie die Nichtberlcksichtigung von Warmeleitung in verbundene Struk-

turen (Verbindungsrohr, Stiitzkonstruktion).

Zum Zeitpunkt der Berichtserstellung waren die experimentellen Daten der OECD-
PANDA-Versuche nicht frei zuganglich. Daher kann im Rahmen dieses 6ffentlichen Be-
richts nur eine Zusammenfassung der Ergebnisse erfolgen. Im nicht-6ffentlichen zeiten

Teil des Abschlussberichts erfolgt eine ausfihrliche Dokumentation der Arbeiten.

2.3 AP 1.2: Weiterentwicklung und Validierung der Warmestrahlungsmo-
dellierung in OpenFOAM (gekiirzt)

Anmerkung: Zur Zeit der Berichtserstellung waren die Versuchsdaten nicht éffentlich
verfiigbar. Deshalb erscheint im offentlichen Teil (Teil 1) des Abschlussberichts nur eine
gekirzte Fassung. Eine ausfiihrliche Beschreibung der Arbeiten ist im nicht-6ffentlichen
Teil des Abschlussberichts (Teil 2) zu finden.
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Arbeiten in vorhergehenden Projekten haben gezeigt, dass Warmestrahlung in Contain-
mentanwendungen einen signifikanten Einfluss auf die Temperatur, aber auch die Gas-
verteilung (z. B. auf die Auflésungsgeschwindigkeit von stabilen Leichtgasschichtungen)
haben kann /SCH 22b/, /SCH 17/. In OpenFOAM und auch in kommerziellen CFD-
Codes, wie ANSYS CFX, gibt es eine Reihe von unterschiedlichen Warmestrahlungs-
modellen, bei denen der Nutzer Modellparameter wie die Absorptionskonstanten fur
Spezies (insbesondere H,O und CO) wahlen muss. In RS1562 /SCH 22b/ wurden zu
dieser Fragestellung bereits Untersuchungen anhand von HYMERES-2 Versuchen
/KAP 21b/ durchgefiihrt. Bei Nachrechnungen dieser Versuche wurde sowohl von
ANSYS CFX als auch von OpenFOAM der Druckanstieg signifikant Gberschatzt. Auch
bei Nachrechnungen anderer Organisationen (z. B. PSI mit FLUENT /DEH 23/ ) wurde
der Druckanstieg ahnlich stark Uberschatzt. Der Grund fur die Abweichung zwischen
Experiment und Simulationen konnte nicht eindeutig identifiziert werden. Da die Kom-
pression des Gases Ursache fiir die Temperaturerhéhung in den Versuchen war, ist da-
von auszugehen, dass eine Abweichung beim Druck auch die Temperaturverteilung be-
einflusst. Deshalb waren diese Experimente nur bedingt zur Auswahl und Kalibrierung
der Warmestrahlungsmodellierung geeignet. Daher werden in diesem Vorhaben zwei
PANDA-Experimente mit anderer Versuchsdurchfihrung (P1A2_3 und P1A2_4) nach-
gerechnet. Zu Beginn lag in den Experimenten P1A2_3 und P1A2_4 Luft mit einem
Dampfanteil von 0,7 Vol.-% bzw. 5 Vol.-% vor. Im oberen Bereich des PANDA-Behalters
lag eine stabile Heliumschichtung von bis zu 47 Vol.-% vor, im unteren Teil des Behalters
war der Heliumanteil ca. 30 Vol.-%. Die Anfangstemperatur betrug etwa 300 K, der An-
fangsdruck ca. 1 bar. In der ersten Versuchsphase wurde das Gas komprimiert, indem
durch eine abwarts gerichtete Strémung in 0,84 m Hbhe Luft mit einem Massenstrom
von ca. 74 g/s eingespeist wurde. Dadurch erhdhte sich die Temperatur abhangig von
der lokalen Gaszusammensetzung unterschiedlich stark. Nach ca. 1200 s endete die
Lufteinspeisung, durch Warmeverluste an der Behalterwand kiihlte sich das Gas insge-
samt ab und der Druck nahm wieder ab. Die Simulationen dieser beiden Experimente

fuhren zu folgenden Schlussfolgerungen:

Simulationen, welche die Warmestrahlung mit dem P1- und dem fvDOM-Modell berech-
nen und die vom mittleren Planck’schen Absorptionskoeffizienten fir Dampf oder einem
festen Wert von 10 (m bar)1 ausgehen, sind in der Lage, die Experimente P1A2_3 und
P1A2_4 mit moderaten Abweichungen bei der Temperatur zu berechnen. Auffallig ist
hierbei, dass verglichen mit dem Experiment der Temperaturanstieg raumlich starker
verteilt ist. Der Druck und die Gaszusammensetzung konnten in guter Ubereinstimmung

mit dem Experiment bestimmt werden. Insgesamt ist keine der Modellierungen mit dem
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P1- und dem fvDOm-Modell in Bezug auf die Ubereinstimmung mit dem Experiment ein-
deutig den anderen uberlegen. Das P1-Modell bendtigt allerdings deutlich weniger Re-
chenzeit. Die Strahlungsmodellierung mit dem Monte-Carlo-SNBCK-Modell ist fur die
meisten Containmentanwendungen (momentan) zu rechenzeitaufwendig. Obwohl die-
ses Modell die Warmestrahlungsmodellierung am physikalisch genauesten simuliert,
zeigt sich eine schlechtere Ubereinstimmung mit dem Experiment. Die Ursache hierfur
konnte nicht gesichert festgestellt werden. Ein Vergleich von Simulationen mit contain-
mentFOAM-9 und containmentFOAM-11 zeigt aber eine gute Ubereinstimmung (6.4.1),
so dass davon ausgegangen werden kann, dass die Portierung des Modells in die neue
containmentFOAM-Version erfolgreich und nicht Ursache fur die Abweichung zum Ex-

periment war.

24 AP 1.3 Simulation von Gebaudekondensatoren mit OpenFOAM

241 Einleitung

Gebaudekondensatoren kommen als passive Sicherheitssysteme in verschiedenen Re-
aktordesigns (z. B. WWER-1200, HPR1000) zum Einsatz. Ziel dabei ist die passive War-
meabfuhr und die Begrenzung des Drucks im Sicherheitsbehalter. An der kalten Ober-
flache des Gebaudekondensators wird aus der Gasphase Warme abgeflhrt und es
findet je nach Gaszusammensetzung verstarkt Kondensation statt. CFD-Simulationen
kénnen zum Nachweis der Wirksamkeit von Sicherheitskonzepten eingesetzt werden.
Ein wichtiger Punkt ist hierbei der Einfluss von stabilen Leichtgasschichtungen auf die
Wirksamkeit von Gebaudekondensatoren. Im Folgenden werden zwei Versuche
(H2P6_1 und H2P6_2) aus dem OECD-HYMERES2-Versuchsprogramm simuliert, bei
denen die Wechselwirkung von aktiven Gebaudekondensatoren mit einer stabilen Heli-

umschicht untersucht wurde.
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Abb. 2.37 Links: Schematische Darstellung der Experimente H2P6_1 und H2P6 2

In H2P6_2 ist nur der Gebaudekondensator 2 vorhanden. Mitte, rechts: Detaillierte Darstel-

lung eines Gebaudekondensators /KAP 21a/.

242 Das Experiment H2P6-2

Das Experiment H2P6-2 wurde am Paul-Scherer-Institut an der PANDA-Versuchsanlage
durchgefuhrt (Abb. 2.37). Es nimmt nur ein PANDA-Behalter am Versuch Teil. Zu Beginn
des Experiments lag ein Dampf/Luft-Gemisch mit einem Verhaltnis von 60:40 vor. Im
oberen Bereich des Behalters befand sich eine stabile Heliumschicht mit einem Molen-
bruch von ca. 0,18. Der Anfangsdruck betrug etwa 2,5 bar, die initiale Temperatur ca.
385 K. In H2P6-2 befand sich nur ein Gebaudekondensator im PANDA-Behalter. Der
Kondensator bestand aus 2*9 Kihlrohren und war etwa 1,5 m hoch (Abb. 2.37). Die
Temperatur des in den Kondensator einstromenden Kuhlwassers betrug etwa 291 K,
wobei sie zu Beginn des Experiments einige K héher war. An der kalten Oberflache des
Kondensators kuhlte sich das Gas ab und es kam zu Wand- und auch zu Volumenkon-
densation. Dadurch nahm der Druck ab und der Helium-Molenbruch stieg lokal an. Auf-
grund der geringeren Dichte sank das Gas unterhalb des Kondensators ab. Dieser nach
unten gerichtete Plume konnte allerdings nicht die Heliumschichtung verlassen, da das
darunter liegende Gasgemischt eine hdhere Dichte besal3. Im Laufe der Zeit vermischte
sich das Gas und der Plume drangt weiter nach unten. Nach ca. 2700 s lag im gesamten

Bereich um und unterhalb des Kondensators in etwa der gleiche Helium-Molenbruch vor.

243 Modellierung in OpenFOAM

Das H2P6-2-Experiment wurde mit containmentFOAM-9 simuliert. Dampf, Helium und

Luft wurden als ideale Gase mit temperaturabhangigen Stoffeigenschaften modelliert.
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Es wurde das Wilke-Mischungsmodell verwendet. Die Wandkondensation wird mit dem
containmentFOAM-Wandkondensationsmodell /KEL 21a/ simuliert. Volumenkondensa-
tion wird mit dem Vyskocil-Schmid-Macek-Modell /VYS 14/ berechnet. In den ersten Si-
mulationen zum Experiment H2P6_2 (,Sim. detail“, Sim. skal., Sim. Quader und Sim. 2
Platten) wurde als Zeitkonstante im Vyskocil-Schmid-Macek-Modell der aktuelle Zeit-
schritt der Simulation verwendet. Es kann aber z. B. bei ,Sim. skal. Tw* zu numerischen
Problemen in der Berechnung der Fog-Gleichung kommen. Deshalb wurde vom FZ JU-
lich eine zusatzliche Option eingeflgt, in der der Nutzer die Zeitkonstante explizit wahlen
kann. Die Ubrigen Simulationen zu H2P6_2 und alle Simulationen zu H2P6_1 wurden
mit einer fest vorgegebenen Zeitkonstante von 0,01 s durchgefiihrt. Die Brownsche Dif-
fusion der Nebeltropfchen wird mit dem Stokes-Einstein-Modell simuliert und das Drrift-
Model von Maninen/ARZ 19/, IMAN 96/ wird verwendet. Als mittlerer Trépfchendurch-
messer wird 2,5e-5 m angenommen. Die Turbulenz wurde mit dem cfKOmegaSST-Mo-
dell einschlieBlich der Auftriebsterme (SGDH-Modell) berechnet. Die Warmestrahlung
wurde mit dem P1-Modell simuliert. Die Absorptionskonstante von Dampf wurde zu

10 (m bar)' gewahlt, die Emissivitat der Wande zu 0,3.

In allen Simulationen wurde die Warmeleitung in der Behalterwand und den Gebaude-
kondensatorrohren von containmentFOAM berechnet (Solid-Region). Fir die isolierte
Aullenflaiche des Panda-Behélters wurde ein Warmelbergangskoeffizient von
0,5 W/(m?K) angenommen. In einigen Simulationen mit detaillierter Gebaudekondensa-
torgeometrie wurde die Stromung des Kihlwassers ebenfalls mit containmentFOAM si-
muliert, ahnlich wie dies schon bei den CONAN-Experimenten getestet wurde (siehe
2.5.4). Dabei wurde auch hier das cfKOmegaSST-Turbulenzmodel verwendet. Bei an-
deren Simulationen wird fur die Kondensatorrohre eine mittlere zeitabhangige Tempera-
tur entsprechend den Messwerten angenommen. Die Steuerung des Zeitschritts erfolgt
anhand der maximalen Courant-Zahl von 5. Dies fUhrt zu Zeitschritten von typischer-

weise 1 ms —2 ms.

244 Simulationen mit detaillierter Gebaudekondensatorgeometrie

2441 CFD-Gitter bei Simulationen mit detaillierter Gebdudekondensatorge-
ometrie

In den folgenden Simulationen wurde der Gebdudekondensator im Gitter detailliert nach-
gebildet (Abb. 2.38). Im Bereich des Gebaudekondensators ist ein sehr feines Gitter no-

tig, um die Geometrie mit den dinnen Rohren abbilden zu kdnnen und das Interface
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Gas/Kondensatorwand ausreichend fein aufzulésen (Abb. 2.39), so dass die Wandkon-
densationsrate hinreichend genau berechnet wird (sieche CONAN, 2.5.4). Ein mit Point-
wise erzeugtes CFD-Gitter, bei dem der Gebaudekondensator hinreichend genau auf-
geldst wurde und bei dem nur strukturierte Zellen verwendet wurden, hatte Gber 17
Millionen Zellen. Testrechnungen haben gezeigt, dass hiermit eine Simulation von
H2P6_2 aufgrund des zu hohen Rechenaufwands (Rechendauer mehr als ein halbes
Jahr auf 60 CPUs) nicht mdglich ist. Deshalb wurden unterschiedliche Vernetzungsstra-
tegien (arbitrary mesh interface AMI, Einsatz des Tools stitchMesh, Schicht von unstruk-
turierten Zellen) untersucht, bei denen nur der Bereich des Gebaudekondensators mit
einem feinen Gitter vernetzt wurde. Tests haben gezeigt, dass die Verbindung der bei-
den Bereiche Uber eine Schicht von unstrukturierten Zellen am erfolgversprechendsten
ist. Das mit diesem Ansatz erzeugte Gitter besteht aus insgesamt 6,8 Millionen Zellen,
die sich wie in Tab. 2.2 aufgelistet auf die Raumbereiche aufteilen. Bei Simulation des
Versuchs mit diesem Gitter (Sim. detailliert) ergibt sich ein mittleres y* von 3,5 an der
Grenzflache Gas/Kondensatorwand und y*max < 20. Bei diesen niedrigen y*-Werten kann
davon ausgegangen werden, dass die Fehler bei Berechnung der Wandkondensations-
rate aufgrund von unzureichender Gitterauflosung gering sind (siche CONAN-
Simulationen, Abschnitt 2.5.4). Bei den CFD-Gittern wurden die Zufluss- und Abflusslei-
tungen des Gebaudekondensators nicht berlcksichtigt, da deren exakte Lage nicht be-
kannt ist und sie das Gitter verkomplizieren und weiter vergréf3ern wirden. An der Ober-
flache der Zufluss- und Abflussleitungen des Kiihlwassers kann aber auch Kondensation
sattfinden. Deshalb wurde eine zusatzliche Simulation durchgefihrt, bei der die Gréle
des Gebaudekondensators so skaliert wurde (Faktor 1,07), dass die Flache der gekuhl-
ten Oberflache im Experiment und in der Simulation gleich ist (Sim. skaliert). Fir dieses
CFD-Gitter wurden im Bereich des Gebdudekondensators noch einige Verfeinerungen
vorgenommen, um die Genauigkeit zu erhdhen (Tab. 2.3). Aufgrund des hohen Rechen-
zeitbedarfs von mehr als 3 Monaten auf 40 — 60 CPUs fur die Simulation Sim. detailliert
war es nicht méglich, das Gitter systematisch zu verfeinern, um eine Studie zur Gitter-

abhangigkeit der Ergebnisse durchzuflhren.

Tab. 2.2 CFD-Gitter fiir Simulation (Sim. detailliert) des Versuchs H2H6_2

Gas Strukturierte Zellen: 3,9 Millionen
Unstrukturierte Zellen: 1,2 Millionen

Wasser Strukturierte Zellen: 0,6 Millionen Zellen

Solid Strukturierte Zellen: 0,6 Millionen Zellen
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Tab. 2.3  CFD-Gitter fur Simulation (Sim. skaliert) des Versuchs H2H6_2

Gas Strukturierte Zellen: 5,1 Millionen
Unstrukturierte Zellen: 1,9 Millionen

Wasser Strukturierte Zellen: 1,1 Millionen Zellen

Solid Strukturierte Zellen: 0,7 Millionen Zellen

Abb. 2.38 Geometrie bei detaillierter Abbildung des Gebaudekondensators

Abb. 2.39 CFD-Gitter bei detaillierter Abbildung des Kondensators (Sim. detailliert),
rechts: Ausschnitt im Bereich des Kondensators (rot: Gas, blau: Wasser
und Rohrwande)
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2442 Simulationsergebnisse fiir H2P6_2 mit detaillierter Gebdudekonden-
satorgeometrie

Durchgefiihrte OpenFOAM-Simulationen

Im Folgenden werden drei Simulationen mit detaillierter Abbildung der Gebaudekonden-
satorgeometrie mit experimentellen Daten verglichen. Bei der Simulation ,Sim. detail®
entspricht die GréRe des Gebaudekondensators der im Experiment, was aufgrund von
fehlenden Zu- und Abflussleitungen des Kuhlwassers die gekuihlte Oberflache unter-
schatzt. Bei der Simulation ,Sim. skal.“ wurde der Kondensator so skaliert, dass die ge-
kiihlte Oberflache der im Experiment entspricht. Bei diesen beiden Simulationen wurde
die Stromung des Kuhlwassers und seine Erwarmung mit containmentFOAM simuliert.
Diese beiden Simulationen waren allerdings sehr aufwendig, so bendétigte ,Sim. detail.”
auf einem Cluster mit 40 — 60 CPUs mehr als 3 Monate. Als erste Vereinfachung wurde
in der Simulation ,Sim. skal. Tw* eine aus experimentellen Daten abgeleitete mittlere
Temperatur des Kihlmittels als Randbedingung an der Innenseite der Kondensatorrohre

gesetzt. Mit dieser Vereinfachung konnte die Rechenzeit um ca. 20 % verringert werden.

Druck und Kondensation

Die Simulation ,Sim. detail“ berechnet einen etwas schwacheren Druckabfall als ,Sim.
skal.“ (Abb. 2.40). Durch die vergrofRerte gekuhlte Oberflache ist die durch Wandkon-
densation angefallene integrale Wandkondensationsrate bei ,Sim. skal.“ groRer
(Abb. 2.41). Die Simulationsergebnisse von ,Sim skal“ und ,Sim.skal. Tw* sind hinsicht-
lich des Drucks (Abb. 2.40) und hinsichtlich der integralen Wandkondensationsrate
(Abb. 2.41) nahezu identisch. In H2P6_2 ist die Annahme einer mittleren Kuhlwasser-
temperatur ausreichend genau. Hier spielt vermutlich auch eine Rolle, dass sich der Sat-
tigungsdampfdruck von Wasser fiir T ~ 20 °C bei einer Anderung um wenige °C nur

schwach andert.

Alle Simulationen berechnen einen etwas schwacheren Druckabfall als im Experiment
gemessen. Dabei fallt auf, dass ein Grofdteil der Abweichung vom Experiment in den
ersten 200 s entsteht. Im Experiment kommt es zu Beginn zu einem schnellen Druckab-
fall. Der Grund hierflr ist unklar, eigentlich ist zu erwarten, dass der Gebaudekondensa-
tor in den ersten Sekunden weniger kondensiert, da warmes Wasser aus den Rohren
verdrangt werden muss und sich die Kondensatorrohre erst abkihlen mussen. Im Expe-
riment H2P6-1 tritt auch kein solches Verhalten auf. Im Experiment fallt der Druck im
Zeitraum 0 s — 2500 s um 0,517 bar ab, im Zeitraum 200 s — 2500 s um 0,427 bar. In

57



»oim. detail* betragt der Druckabfall 0,404 bar bzw. 0,355 bar, fur ,Sim. skal. Tw"
0,450 bar bzw. 0,393 bar. Dies entspricht fir ,Sim. detail“ einem relativen Fehler von

22 % bzw. 17 %. Fur ,Sim skal. Tw“ ergeben sich relative Fehler von 13 % bzw. 8 %.

Im Experiment wurde das durch Wandkondensation am Gebaudekondensator anfal-
lende Wasser in Eimer geleitet und gewogen. Diese Messung war ungenau und auch
nicht Teil der offiziellen experimentellen Daten. Auf Anfrage wurde die Messung der GRS
zur Verfigung gestellt. Die gemessene Kondensatmasse kann zum direkten Vergleich
der Wandkondensation im Experiment und in der Simulation herangezogen werden. In
der Simulation findet nur am Gebdudekondensator Wandkondensation statt. Im Experi-
ment gibt es ebenfalls keine Daten, die auf eine signifikante Wandkondensation am
PANDA-Behalter hindeuten.

Der Vergleich der angefallenen Kondensatmassen (Abb. 2.42) zeigt, dass die in den Si-
mulationen angefallenen Kondensatmassen etwas geringer sind als im Experiment. Dies

ist konsistent mit dem etwas geringeren Druckabfall in den Simulationen.

2.7

—Exp.

1.9 —Sim. detail.
—Sim. skal. Tw

L7 —Sim. skal.

1.5
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
t[s]

Abb. 2.40 Druck bei detaillierter Geometrie der Gebaudekondensatoren
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Abb. 2.41 Integrale Wandkondensationsrate
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Abb. 2.42 Angefallenes Kondensat

Helium-Molenbruch

In den Experimenten der H2P6-Versuchsserie gab es zwei Effekte, die den Helium-Mo-
lenbruch in entgegengesetzte Richtungen beeinflussen. Zu Beginn der Versuche lag
eine stabile Helium-Leichtgasschichtung vor. An der kalten Oberflache des Gebaude-
kondensators kihlte sich das Gas ab (Abb. 2.43) und es kam zur Kondensation. Die
Dichte des Gasgemischs stieg an und das Gas sank ab. Die Dichte des Gases unterhalb
der Heliumschicht war allerdings noch hdher als die des absinkenden kalten Gases, so

dass das absinkende Gas die Heliumschicht nicht verlassen konnte (Abb. 2.44). Der
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absinkende Plume des kalten Gases fuihrte an der Grenze der Heliumschichtung zu einer
Vermischung und die Heliumschicht breitete sich weiter nach unten aus. Dieser Prozess
verringerte den mittleren Helium-Molenbruch der Schichtung. Durch die Dampfkonden-
sation dagegen verringert sich der Dampfanteil des Gases im Bereich des Kondensators

und damit stieg der Helium-Molenbruch an.

Der qualitative Verlauf der Heliumverteilung im Experiment und in den Simulationen ist
ahnlich (Abb. 2.45 — Abb. 2.47). Oberhalb des Gebaudekondensators (A20 — C20,
Hohe = 6,93 m, Abb. 2.48 ) ist die Vermischung sehr schwach, bei diesen Messpunkten
verbleibt der Helium-Molenbruch im betrachten Zeitraum auf einem hohen Niveau. Die
darunter liegenden Messpunkte (F20 — H20, 6 m = HOhe = 4,98 m) haben von Beginn
an einen ahnlichen Helium-Molenbruch. Dieser nimmt im Laufe des Experiments bis
etwa 2500 s — 2700 s ab, wahrend die darunter liegenden Punkte sich mit zunehmender
Ausdehnung der Heliumschicht nach unten den Werten von F20 — H20 nach und nach
annahern. Nachdem im gesamten Bereich unterhalb von C20 ein sehr ahnlicher Helium-
Molenbruch vorliegt, steigt dieser wieder langsam an, da die Vermischung auch langsam
nach oben erfolgt (siehe C20) und da durch die Verringerung des Dampfanteils durch

Kondensation sich der Helium-Molenbruch erhohte.

Die Gaszusammensetzung an den einzelnen Messstellen wurde nur in gro3en zeitlichen
Abstanden gemessen. Der Zeitpunkt der Messung ist in den Abbildungen Abb. 2.48 —
Abb. 2.56) als Symbol gekennzeichnet.

An den obersten Messstellen B20 (Abb. 2.48) und C20 (Abb. 2.49), die oberhalb vom
Gebaudekondensator liegen, wird der nahezu konstante Helium-Molenbruch richtig vor-
hergesagt. An den Messstellen, die auf Héhe des Gebaudekondensators liegen F20
(Abb. 2.50) und GH20 (Abb. 2.51), erfolgt in den Simulationen ab 400 s ein leichter kon-
tinuierlicher Abfall des Helium-Molenbruchs, wahrend er im Experiment bis 1800 s kaum
abfallt und danach ein deutlicher Abfall auftritt. Nach 2500 s liegen die Simulationser-
gebnisse nur geringfiigig unterhalb des Experiments. Bei den weiter unten liegenden
Messtellen L20 — T20 (Abb. 2.53 — Abb. 2.56) erfolgt die Vermischung in den Simulatio-
nen deutlich schneller als im Experiment. Teilweise sinkt im Experiment vor dem Anstieg
der Helium-Molenbruch sogar noch etwas ab (Abb. 2.52, Abb. 2.53). Je tiefer der Mess-
punkt gelegen ist, desto geringer ist der Unterschied zwischen Experiment und Simula-
tionen. Bei den untersten Messtellen R20 und T20 erfolgt bei der Simulation ,Sim. detail.”
eine etwas langsamerer Vermischung, allerdings ist auch bei dieser Simulation die Ver-

mischung noch schneller als im Experiment.
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Abb. 2.44 Vertikalgeschwindigkeit (links) und Dichte (rechts) in ,Sim. detail.“ nach
50 s
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Abb. 2.45 Helium-Molenbruch im Experiment H2P6-2
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Abb. 2.46 Berechneter Helium-Molenbruch in Sim. detail.
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Abb. 2.47 Berechneter Helium-Molenbruch in Sim. skal. Tw
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Abb. 2.48 Helium-Molenbruch an der Position B20 (Mitte, 7,48 m Hohe)
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Abb. 2.49 Helium-Molenbruch an der Position C20 (Mitte, 6,9 m Hohe)
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Abb. 2.50 Helium-Molenbruch an der Position F20 (Mitte, 6 m Hohe)
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Abb. 2.51 Helium-Molenbruch an der Position GH20 (Mitte, 5,3 m Hohe)
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Abb. 2.52 Helium-Molenbruch an der Position K20 (Mitte, 4,0 m Hohe)
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Abb. 2.53 Helium-Molenbruch an der Position L20 (Mitte, 3,68 m H6he)
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Abb. 2.54 Helium-Molenbruch an der Position M20 (Mitte, 3,03 m Hohe)
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Abb. 2.55 Helium-Molenbruch an der Position O20 (Mitte, 2,1 m Hohe)
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Abb. 2.56 Helium-Molenbruch an der Position T20 (Mitte, 0,54 m Héhe)
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Temperatur

Die Rechnungen ,Sim. skal.” und ,Sim. skal. Tw" berechnen sehr dhnliche Temperatur-
verlaufe. Diese Simulationen mit skaliertem Gebaudekondensator sagen tendenziell et-
was niedrigere Temperaturen voraus als die Rechnung ,.Sim. detail®. Die Abweichung ist
aber fast Uberall kleiner als 1,5 K. Diese etwas niedrigere Temperatur ist konsistent mit
der etwas hoheren Kihlleistung des skalierten Gebaudekondensators. An den Messstel-
len oberhalb von 5 m (Abb. 2.57 — Abb. 2.59) wird der Temperaturverlauf von den Simu-
lationen in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Die Abweichungen
sind meist nicht deutlich gréRer als der Messfehler von 0,7 K. Unterhalb des Gebaude-
kondensators ergibt sich die Hauptabweichung zwischen Experiment und Simulation
dadurch, dass in den Simulationen die Vermischung im unteren Bereich schneller ver-
lauft. Der prinzipielle Verlauf der Temperatur und ihre Hohe vor / nach der Schichtungs-
ablésung wird mit moderaten Fehlern von meist nicht mehr als 2 K berechnet. Die grofite
Abweichung ergibt sich bei K20 (4 m Hbéhe). Hier wird die Temperatur durchgehend
Uberschatzt, die groRte Abweichung tritt dabei zu Beginn der Simulation t < 700 s auf,

danach ist die Ubereinstimmung insbesondere von ,Sim. skal. Tw* besser.
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Abb. 2.57 Temperatur an der Position C20 (Mitte, 6,93 m Hohe)
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Abb. 2.58 Temperatur an der Position GH20 (Mitte, 5,3 m Hbhe)
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Abb. 2.59 Temperatur an der Position H20 (Mitte, 4,98 m Hohe)
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Abb. 2.60 Temperatur an der Position K20 (Mitte, 4,0 m H6he)
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Abb. 2.61 Temperatur an der Position L20 (Mitte, 3,68 m Hohe)
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Abb. 2.62 Temperatur an der Position M20 (Mitte, 3,03 m Hohe)
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Abb. 2.63 Temperatur an der Position T20 (Mitte, 0,54 m Hohe)
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245 Simulationen mit vereinfachter Gebaudekondensatorgeometrie

2451 Einleitung

Die Simulationen mit detaillierter Gebaudekondensatorgeometrie konnten zwar die Kon-
densation gut beschreiben, allerdings betrug die Rechenzeit mehrere Monate, was fir
praktische Containmentanwendungen zu aufwendig ist. Grund fir die hohe Rechenzeit
ist die komplizierte Geometrie des Gebaudekondensators und die feine Vernetzung, die
an der Oberflache bendtigt wird, um die Wandkondensation richtig zu simulieren. Des-
halb wird im Folgenden versucht, den Gebaudekondensator mit einer vereinfachten Ge-

ometrie zu simulieren.

2.4.5.2 Geometrie und CFD-Gitter der Rechnungen mit vereinfachter Geomet-
rie

Es wurden drei unterschiedliche vereinfachte Geometrien fur den Gebaudekondensator
getestet: ein Quader, zwei senkrecht stehende Platten und ein Bindel mit 21 Rohren
(Abb. 2.64). Bei allen vereinfachten Geometrien wurden die Flache der gekihlten Ober-
flache und die Hohe und die Position des Kondensatormodells — soweit mdglich — ent-
sprechend dem Experiment gewahlt. Durch die vereinfachte Geometrie verringert sich
die Anzahl der Zellen insbesondere im Gasraum deutlich (Tab. 2.4), zudem ist die mini-
male ZellgréRe bei den vereinfachten Geometrien deutlich gréRer, so dass bei gleicher
maximaler Courant-Zahl (max. 5) grolere Zeitschritte verwendet werden konnen.
Dadurch ergibt sich eine signifikante Rechenzeitersparnis um einen Faktor von etwa 20
beim Quader, ca. 15 bei 2 Platten und um einen Faktor von ca. 7 bei der Geometrie ,21
Rohre". Bei den Simulationen mit vereinfachter Geometrie wurden die gleichen Modelle
und Randbedingungen verwendet wie bei den Simulationen mit detaillierter Gebaude-
kondensatorgeometrie. An den gekuhlten Kondensatorwanden wurde als Temperatur-
randbedingung die mittlere Kiihlwassertemperatur aus dem Experiment verwendet. Die

Kondensatorwand wurde im Gegensatz zu ,Sim. skal. Tw® nicht simuliert.

69



Abb. 2.64 Vereinfachte Geometrien: Oben links: Quader, oben rechts: 2 Platten, un-
ten: 21 Rohre
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Tab. 2.4  Vergleich der CFD-Gitter mit vereinfachter Gebaudekondensatorgeometrie

Geometrie Gaszellen Wandzellen

Sim skaliert Tw 7,01e+6 0,74e+6

Quader 2,43e+6 0,21e+6

2 Platten 2,86e+6 0,23e+6

21 Rohre 3,44e+6 0,24e+6
2453 Simulationsergebnisse mit vereinfachter Geometrie

Bei der Diskussion der Simulationsergebnisse mit vereinfachter Gebaudekondensator-
geometrie erfolgt neben dem Vergleich mit dem Experiment auch ein Vergleich mit der
Simulation ,Sim. skal. Tw*, bei der der Gebaudekondensator detailliert modelliert wurde.
Da die gleichen Modelle verwendet werden, sollte im Idealfall, wenn die geometrische
Vereinfachung keinen zusatzlichen Fehler verursacht, das gleiche Ergebnis wie mit
»oim. skal. Tw* erzielt werden. Liegt die Simulation mit vereinfachter Geometrie naher
am Experiment, so liegt das daran, dass der Fehler durch die geometrische Vereinfa-

chung andere Fehler/Ungenauigkeiten in der Simulation teilweise kompensiert.

Alle Simulationen mit vereinfachter Geometrie berechneten einen deutlich schwacheren
Druckabfall als ,Sim. skal. Tw* und das Experiment (Abb. 2.65). Im Zeitraum 200 s —
2500 s fallt der Druck im Experiment um 0,427 bar, in ,Sim. skal. Tw* um 0,393 bar. Bei
»oim. Quader® betrug der Abfall dagegen nur 0,274 bar, bei ,Sim. 21 Rohre* 0,342 bar,
was einem relativen Fehler von ca. 36 % bzw. 20 % entspricht. Die Simulation
»oim. ,Platten” wurde nach 812 s abgebrochen, da sie dhnlich hohe Abweichungen wie
»oim. Quader” gezeigt hat. Der geringere Druckabfall ist mit der geringeren integralen
Kondensationsrate (Abb. 2.66) und der entsprechend geringeren Menge an Kondensat
zu erklaren (Abb. 2.67). Die bessere Ubereinstimmung bei der vereinfachten Geometrie
»21 Rohre® kann damit erklart werden, dass die Wandkondensation an einer gekrimm-

ten Flache starker ist als bei einer entsprechenden ebenen Flache /DEH 20/.

Das Experiment und alle Simulationen zeigten qualitativ einen ahnlichen Verlauf bei den
Helium-Molenbrichen (Abb. 2.45, Abb. 2.47, Abb. 2.68, Abb. 2.69), quantitativ gab es
aber Abweichungen. Hauptunterschied war die Geschwindigkeit, mit der sich die Heli-
umschichtung durch den aktiven Gebaudekondensator nach unten ausbreitete. Bei
»oim. skal. Tw* erfolgte die Schichtungsausbreitung durch die Vermischung mit dem un-

terhalb der Schichtung liegenden Gas am schnellsten, bei der vereinfachten Geometrie
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~,Quader* erfolgte sie am langsamsten. Das korreliert mit der Starke der Kondensation

am Gebaudekondensator.

Oberhalb des Gebaudekondensators in 7,48 m Hohe (B20) wurde von allen Simulatio-
nen richtig eine weiterhin intakte Heliumschichtung berechnet (Abb. 2.70). In Héhe des
unteren Bereichs des Gebaudekondensators (H20, 4,98 m Hohe, Abb. 2.71) wurde von
allen Simulationen ein um 0,01 bis 0,03 zu geringer Helium-Molenbruch berechnet. Am
Messpunkt M20 (3,03 m Hoéhe, Abb. 2.72), der etwa 2 m tiefer als der Gebaudekonden-
sator liegt, berechneten alle Simulationen einen schnelleren Anstieg des Helium-Molen-
bruchs. Der Anstieg erfolgte bei ,Sim skal. Tw* am frihesten, bei ,Sim. Quader* am spa-
testen. An den weiter unten liegenden Messpunkten (z. B. T20, 0,54 m Hoéhe) naherte
sich die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Heliumschichtung dem Experiment an. Wah-
rend ,Sim. skal. Tw* den Zeitpunkt der Vermischung bei T20 zu frih berechnete, so
berechnete ,Sim. 21 Rohre“ den Zeitpunkt in guter Ubereinstimmung mit dem Experi-

ment und ,.Sim. Quader® sogar einen zu spaten Zeitpunkt.

Die Temperaturen wurden von den containmentFOAM-Simulationen insgesamt in guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet (Abb. 2.74 — Abb. 2.78). Je nach geo-
metrischer Vereinfachung ergaben sich aber lokal Abweichungen um wenige K — wobei

keine der Simulationen durchweg eine bessere Ubereinstimmung erzielen konnte.

% 21 —Exp.
19 —Sim. skal. Tw
Sim. Quader
1.7 —Sim. 2 Platten
—Sim. 21 Rohre
1.5
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

t[s]

Abb. 2.65 Druckverlauf bei den Simulationen mit vereinfachter Geometrie
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Abb. 2.67 Angefallenes Kondensat
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Abb. 2.68 Helium-Molenbruch bei ,Sim. Quader*
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Abb. 2.69 Helium-Molenbruch bei ,Sim. 21 Rohre*
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Abb. 2.70 Helium-Molenbruch an der Position B20 (Mitte, 7,48 m Hohe)
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Abb. 2.71 Helium-Molenbruch an der Position H20 (Mitte, 4,98 m Hbéhe)
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Abb. 2.72 Helium-Molenbruch an der Position M20 (Mitte, 3,03 m Héhe)
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Abb. 2.73 Helium-Molenbruch an der Position T20 (Mitte, 0,54 m Hohe)
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Abb. 2.74 Temperatur an der Position C20 (Mitte, 6,93 m Hohe)
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Abb. 2.75 Temperatur an der Position C26 (6,93 m Héhe, Radius 1,43 m)
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Abb. 2.76 Temperatur an der Position H20 (Mitte, 4,98 m Hohe)
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Abb. 2.77 Temperatur an der Position H26 (4,98 m Hoéhe, Radius 1,43 m)
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Abb. 2.78 Temperatur an der Position M20 (Mitte, 3,03 m Hohe)

246 Das Experiment H2P6_1

Das Experiment H2P6_1 unterschied sich im Wesentlichen von H2P6_2 dadurch, dass
alle drei Gebaudekondensatoren aktiv waren. Dadurch erfolgten eine schnelle Abkih-
lung und eine starkere Kondensation, was dazu fuhrte, dass die relevanten Effekte wie
Druckabfall und Auflésung der Heliumschicht deutlich schneller eintraten. Bis auf die
Anzahl der Gebaudekondensatoren unterschieden sich die Start- und Randbedingungen

der beiden Experimente nur unwesentlich.

24.7 Simulation H2P6_1

In den Nachrechnungen von H2P6_1 wurden die gleichen Modelle verwendet wie in
»oim. skal. Tw*. Einzige Ausnahme war die Temperaturrandbedingung fir die gekuhlten
Rohre in den 3 Gebaudekondensatoren. In H2P6_2 wurde in Simulationen, bei denen
die Kuhlmitteltemperatur modelliert wurde, eine mittlere Temperatur angenommen, die
aus den experimentellen Temperaturen am Zu- und Abfluss des Gebaudekondensators
berechnet wurde. Fir die im Versuch H2P6_ 2 vorliegenden Bedingungen war diese
starke Vereinfachung ausreichend. In H2P6_1 wurde in der Simulation ,Sim. Tw linear®
eine Modellverbesserung vorgenommen. Am Auslass oben am Kondensator und am
Einlass unten wurden die zeitabhdngigen Temperaturen aus dem Experiment gesetzt,
fur den dazwischen liegenden Bereich erfolgte eine lineare Interpolation abhangig von
der Hohe. Fir jeden Gebaudekondensator erfolgte die Interpolation unabhangig, da die

Erwarmung des Kihimittels flr jeden Gebaudekondensator unterschiedlich sein kann.
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Das Wandtemperaturmodell aus ,Sim. Tw linear” hat aber genauso wie das aus
»oim. skal. Tw" eine Schwache; es bendtigt als Eingabegroie die Kiihlwassertemperatur
am Kondensatoraustritt. Diese GroRe ist in realen Anwendungen nicht bekannt und sollte
ein Ergebnis der Simulation sein. Deshalb wurde das Modell weiterentwickelt, so dass
es die fur die Interpolation benétigte Temperatur am Kondensatorauslass aus der Ener-

giebilanz berechnet:

Uber die gesamte gekiihlte Flache wird der Warmestrom j(x,y,z) (von den Rohren nach
aulen) integriert und ergibt die gesamte uUbertragene Warmeenergie AQ(t). Im Modell
wird angenommen, dass das in den Gebaudekondensator einflieRende Wasser mit der

Masse Am sich wie folgt erwarmt:

A
AT = Y
Am Cp

Wobei ¢, die Warmekapazitat des Wassers ist. Bei diesem Modell wird die Tragheit des
Gebaudekondensators vernachlassigt. Im Modell fihrt eine Anderung der Temperatur
am Kondensatoreinlass unmittelbar zu einer Anderung der Temperatur am Auslass,
wahrend in realen Gebaudekondensatoren eine gewisse Zeit bendtigt wird, bis das Was-
ser den Kondensator durchflossen hat. Im realen Gebaudekondensator befindet sich
auflerdem ein nicht zu vernachlassigendes Wasservolumen, insbesondere im Einlass-
und Auslassbereich. Das einflieRende Wasser vermischt sich mit diesem Wasser, so
dass sich Temperaturanderungen nur mit Verzdégerung am Rohr bemerkbar machen.

Dieses vereinfachte Modell wurde in der Simulation ,mod. Tw* getestet.

24.71 Geometrie und CFD-Gitter

In den Simulationen von H2P6_ 1 wurden flr alle drei Gebaudekondensatoren die detail-
lierte Kondensatorgeometrie (Abb. 2.79) und die Vernetzung des umgebenden Gases
aus Abb. 2.39 verwendet. Das resultierende CFD-Gitter bestand aus etwa 13 Millionen
Zellen (Tab. 2.5). Laut OpenFOAM-Tool CheckMesh erflllte das Gitter die Qualitatsan-
forderungen (insbesondere non-orthogonality < 70). Wie schon in den Simulationen von
H2P6_2 wurden die Schlauche zur Zu-/Ableitung des Kuhlwassers nicht ins Gitter inte-
griert, sondern die korrekte GroRe der Kondensationsflache wurde durch eine Skalierung
(Skalierungsfaktor 1,03) der Gebaudekondensatoren erreicht (siehe Abschnitt 2.4.4.1).
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Tab.2.5 CFD-Gitter H2P6_1

Gas | Strukturierte Zellen: 7,77 Millionen
Unstrukturierte Zellen: 3,41 Millionen

Solid | Strukturierte Zellen:1,79 Millionen

— ——
— TN

ui

Abb. 2.79 Anordnung der Gebaudekondensatoren in H2P6_1

2.4.7.2 Vergleich mit experimentellen Daten

Kiihlwassertemperatur in Sim. ,,Tw mod.“

Bei der Simulation ,Tw mod.“ wurde die Temperatur des Kiihlwassers am Austritt aus
dem Gebaudekondensator aus der Warmebilanz berechnet. Erwartungsgemag traten in
der Anfangsphase (t < 60 s) groflere Abweichungen auf (Abb. 2.80), da im Modell die
durch die beiden Wasserkammern und die Verweildauer in den Rohren verursachte
Tragheit vernachlassigt wird. Im weiteren Verlauf stimmte die Austrittstemperatur in der
Simulation mit dem Experiment gut Gberein, die Abweichung war kleiner als 1,5 K. Be-
rucksichtigt man, dass die Wassereintrittstemperatur vorgegebene experimentelle Werte
sind, so ergibt sich bei der Interpolation im Durchschnitt nur eine halb so gro3e Abwei-

chung. Aulerdem ist die Dampfdruckkurve fir Temperaturen unterhalb von 313 K
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deutlich weniger sensitiv als flr hdhere Temperaturen. Dies erklart, warum die beiden
Simulationen ,Tw linear und ,Tw mod.“ nahezu identische Werte lieferten (siehe fol-

gende Abschnitte).

—Exp.

360 —Sim. Tw mod.

0 200 400 600 800 1000
t[s]

Abb. 2.80 Kuihlwassertemperatur des ersten Gebaudekondensators bei Austritt aus

Kondensator im Experiment und in Sim. ,Tw mod.®

Druck

Der Druckverlauf wurde von beiden Simulationen in sehr guter Ubereinstimmung mit
dem Experiment berechnet. Der Unterschied zwischen beiden Simulationen war ver-
nachlassigbar. Im Gegensatz zu H2P6_2 (ein aktiver Gebaudekondensator) zeigte sich
im Experiment kein starkerer Druckabfall zu Beginn des Experiments und die Uberein-
stimmung mit den Simulationen war bei dem Versuch mit drei Gebdudekondensatoren
deutlich besser. Der geringfligig schnellere Abfall des Drucks am Ende der Simulation
kann mit einer etwas starkeren Kondensation erklart werden. Diese war darauf zurtick-
zufihren, dass aufgrund der schnelleren Vermischung (siehe unten) mehr Dampf zu den

Gebaudekondensatoren transportiert wurde.
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Abb. 2.81 Druckverlauf im Experiment und bei den Simulationen

Kondensation

In Abb. 2.82 ist die gesamte Kondensationsrate aller drei Kondensatoren aufgetragen.
In der Anfangsphase (t < 30 s) waren Unterschiede zwischen den beiden Simulationen
zu sehen. Danach war kein signifikanter Unterschied mehr vorhanden. Im Experiment
wurde die angefallene Kondensatmasse mit Eimern gemessen. Die so bestimmte Kon-
densatmasse liefert nur eine grobe Abschatzung. Der zeitliche Anstieg der Kondensat-
masse wurde von den Simulationen in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment be-
rechnet. Das zeigt, dass die berechnete und die experimentelle Wandkondensation
zumindest integral gut Gbereinstimmen. Im Experiment dauerte es etwa 40 s bis die Kon-
densatmasse ansteigt, was daran lag, dass das Kondensat Zeit benétigt, bis es die Ei-
mer erreicht. Aufgrund des verzogerten Eintreffens des Kondensats lag die gemessene

Kondensatmasse fast immer etwas unterhalb der berechneten.
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Abb. 2.82 Gesamte Kondensationsrate aller drei Gebaudekondensatoren in den bei-

den Simulationen
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Abb. 2.83 Zeitlicher Verlauf der angefallenen Kondensatmasse
Helium-Molenbruch

Qualitativ stimmte der Verlauf der Helium-Molenbriiche an den unterschiedlichen Mess-
tellen in der Simulation (,Tw linear”) gut mit dem Experiment Uberein (Abb. 2.84,
Abb. 2.85). Quantitativ fallt auf, dass in der Simulation die Vermischung unterhalb des
Gebaudekondensators schneller erfolgte (ca. 850 s gegenuber ca. 1050 s im Experi-
ment). Beim Vergleich ist zu berlcksichtigen, dass zwischen den Messungen im Expe-
riment mehrere 100 s liegen; dadurch kdnnen Gradienten nicht exakt gemessen werden.
Der deutlich langsamere Anstieg an Messpunkten im unteren Bereich (z. B. T20) kann

auch darauf zurtckzufuhren sein. Der deutlich schnellere Abfall der Temperatur im
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Experiment am Messpunkt T20 (Abb. 2.102), der vergleichbar war mit dem in der Rech-

nung, gab darauf einen Hinweis.

In Bezug auf die Heliumverteilung waren die Ergebnisse in den Simulationen und dem
Experiment sehr ahnlich mit denen in H2P6_2, sofern berucksichtigt wird, dass die drei
Gebaudekondensatoren zu einer ungefahr dreifachen Geschwindigkeit der Vermischung
fihrten (Abb. 2.45, Abb. 2.47, Abb. 2.84,Abb. 2.85).

Die Simulationsergebnisse der beiden Rechnungen ,Tw linear” und ,Tw mod.“ waren
sehr ahnlich (Abb. 2.86 — Abb. 2.94), deshalb werden die beiden Simulationen nicht ge-
trennt diskutiert. Die gute Ubereinstimmung der Simulationen zeigt, dass die Berech-

nung der Kihlwasseraustrittstemperatur in , Tw mod.“ erfolgreich war.

Oberhalb des Gebaudekondensators bis zu einer Héhe von 7 m (B20, Abb. 2.86, C20,
Abb. 2.87) fand nur eine schwache Vermischung der Heliumschicht statt, was von den
Simulationen richtig berechnet wurde. In Hohe der Gebaudekondensatoren wurde der
Helium-Molenbruch mit geringfligigen Abweichungen berechnet (F20, Abb. 2.88, GH20,
Abb. 2.89). Tendenziell war der Helium-Molenbruch etwas zu niedrig und die Vermi-
schung erfolgte etwas schneller. Die grofte Abweichung bestand bei den Messstellen
auf einer Héhe unterhalb der Kondensatoren bis ca. 3,5 m Héhe (K20, Abb. 2.90, L20,
Abb. 2.91). Der Anstieg und anschlieBende Abfall des Helium-Molenbruchs erfolgte
deutlich schneller als im Experiment. An den darunter liegenden Messtellen nahm die
Abweichung zwischen Experiment und Simulationen ab, am untersten Messpunkt T20
(Abb. 2.94) betrug die Abweichung etwa 125 s, wenn man die Temperaturmessung
(Abb. 2.102) berucksichtigt.
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016 C20.
F20

0.14 GH20
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0.00 = —020
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Abb. 2.84 Helium-Molenbruch im Experiment H2P6-1
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Abb. 2.86 Helium-Molenbruch an der Position B20 (Mitte, 7,48 m Hohe)
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Abb. 2.87 Helium-Molenbruch an der Position C20 (Mitte, 6,93 m Hohe)
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Abb. 2.88 Helium-Molenbruch an der Position F20 (Mitte, 6 m Hbhe)
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Abb. 2.89 Helium-Molenbruch an der Position GH20 (Mitte, 5,03 m Hohe)
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Abb. 2.94 Helium-Molenbruch an der Position T20 (Mitte, 0,54 m Héhe)
Temperatur

Der berechnete Temperaturverlauf stimmte qualitativ mit dem Experiment (berein
(Abb. 2.95 — Abb. 2.102). Wenn berticksichtigt wird, dass die fortschreitende Vermi-
schung unterhalb des Gebaudekondensators mit einem Temperaturabfall einherging
und dass die Vermischung im Experiment langsamer ablief, so wurde die Temperatur
meist bis auf weniger als 2 K richtig berechnet. GrofRere Abweichungen waren lokal und
temporar begrenzt. Die gréfite Abweichung ergab sich, wie schon beim Helium-Molen-
bruch, unterhalb des Kondensators in 4 m Hohe (K20, Abb. 2.100).
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Abb. 2.95 Temperatur am Messpunkt C20 (Mitte, 6,93 m Hohe)
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248 Schlussfolgerungen aus den Simulationen zu H2P6

Das Experiment H2P6_2 wurde erfolgreich mit containmentFOAM-9 berechnet. Im ers-
ten Schritt wurde der Gebaudekondensator detailliert abgebildet und die Strémung des

Kihlwassers wurde ebenfalls mit containmentFOAM simuliert.

Die gekuhlte Oberflache des Zu- und Ablaufs zum/vom Gebaudekondensator darf nicht
vernachlassigt werden. Dies wurde dadurch erreicht, dass der Gebaudekondensator so
skaliert wurde, dass die gekuhlte Oberflache im Experiment mit der in der Simulation
Ubereinstimmt. Der Rechenaufwand dieser Simulationen war allerdings sehr hoch (tber
3 Monate fur ,Sim. detail“ auf 40 — 60 CPUs). Deshalb wurde in einer weiteren Rechnung
die Simulation des Kihlwassers mit containmentFOAM durch eine mittlere Wandtempe-
ratur an der Rohrinnenseite ersetzt. Dadurch kam es zu einer moderaten Rechenzeiter-
sparnis von ca. 20 %. Es zeigte sich, dass diese Vereinfachung keinen signifikanten Ein-
fluss auf das Simulationsergebnis hatte. Der Druckabfall und die integrale
Kondensationsrate waren nahezu gleich und auch die Gaszusammensetzung und Tem-

peratur unterschieden sich fast nicht.

Die Simulation mit skaliertem Gebaudekondensator war in der Lage, den Druckabfall in
guter Naherung zu berechnen. Der Druckabfall wurde um ca. 8 % unterschatzt (200 s —
2500 s). Entsprechend wurde auch die anfallende Kondensatmenge von der Simulation
leicht unterschatzt. Der Verlauf der Gaszusammensetzung und der Temperatur wurde
qualitativ richtig vorhergesagt. Die gréte Abweichung zum Experiment ergab sich dar-

aus, dass die Vermischung in den Simulationen schneller erfolgte als im Experiment.
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Maogliche Ursachen fur die Abweichung sind u. a.:

— Die Zu- und Abflussleitung des Gebaudekondensators wurde nicht detailliert ab-
gebildet, sondern durch Skalierung des Gebaudekondensators berlicksichtigt.
Dadurch erfolgten die Abkuhlung und Kondensation nur im Bereich des Gebau-

dekondensators, was die lokale Strémung beeinflusst.

— Am Gebaudekondensator herrschte eine stark fluktuierende 3-dimensionale
Stromung. Es ist unklar, wie genau das URANS-2-Gleichungsmodell SST diese

Stromung modellieren kann.
— Experimentelle Unsicherheiten:

o Temperatur am obersten Messpunkt A20 ist kalter als an darunter liegender
Position B20 (sowohl in H2P6_1 als auch H2P6_2)

e In H2P6_2 schneller Druckabfall zu Beginn des Experiments

e (Druck in H2P6_2 wird mit gréRerer Abweichung berechnet als in H2P6_1)

Die Simulationen mit detaillierter Gebaudekondensatorgeometrie konnten zwar die Kon-
densation gut beschreiben, allerdings betrug die Rechenzeit mehrere Monate, was fur
praktische Containmentanwendungen zu aufwendig ist. Um Rechenzeit zu sparen
wurde untersucht, ob Gebdudekondensatoren mit einer vereinfachten Geometrie hinrei-
chend genau simuliert werden kénnen. Als vereinfachte Geometrien fir den Gebaude-
kondensator wurden getestet: ein Quader, zwei senkrecht stehende Platten und ein Bln-
del mit 21 Rohren. Alle Simulationen mit vereinfachter Geometrie berechneten einen
deutlich schwacheren Druckabfall als ,Sim. skal. Tw* und das Experiment. Der relative
Fehler bei der vereinfachten Geometrie ,Quader betrug ca. 36 %. Die Simulationen mit
der Geometrie ,2 Platten® zeigte eine dhnlich hohe Abweichung und wurde deshalb nicht
bis zu Ende gefiihrt. Mit der vereinfachten Geometrie ,21 Rohre*“ konnte die beste Uber-
einstimmung beim Druck und der Wandkondensationsrate erzielt werden. Aber auch bei
dieser Simulation betrug der relative Fehler noch ca. 20 %, wahrend er bei einer detail-
lierten Abbildung des Gebaudekondensators nur 8 % betragt. Die Rechenzeitersparnis
bei vereinfachter Geometrie ist ca. ein Faktor 20 bei ,Sim. Quader® und ein Faktor 7 bei
»oim. 21 Rohre*.

Der Versuch H2P6_1 mit drei Gebdudekondensatoren wurde mit einer detaillierten, ska-
lierten Kondensatorgeometrie nachgerechnet. Die Wasserkuhlung wurde durch eine

Temperaturrandbedingung an der Innenseite der Kihlrohre modelliert. Als
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Weiterentwicklung gegentiber H2P6_2 wurde linear zwischen Eintritts- und Austrittstem-
peratur des Kuhlmittels interpoliert. In der Simulation “Tw linear” wurden fir die Was-
seraustrittstemperatur experimentelle Daten verwendet. In der Simulation ,Tw mod*®
wurde die Wasseraustrittstemperatur aus der Warmebilanz berechnet. Aufgrund von
Modellvereinfachungen wich die Wasseraustrittstemperatur in der Anfangsphase
(t <60 s) bei ,Tw mod*“ deutlich vom Experiment ab, danach wurde eine gute Uberein-
stimmung erzielt. Deshalb unterschieden sich die Ergebnisse der beiden Rechnungen
im Hinblick auf den Druck, die Gastemperatur und den Helium-Molenbruch kaum. Im
Gegensatz zu H2P6_2 trat bei diesem Versuch kein schneller Druckabfall in der An-
fangsphase auf. Der Druck wurde von den Simulationen in sehr guter Ubereinstimmung
mit dem Experiment berechnet. Wie schon bei H2P6_2 wurde auch bei diesem Experi-
ment die Geschwindigkeit der Vermischung Uberschatzt, wobei die grofiten Abweichun-
gen in etwa 4 m Hobhe aufgetreten sind. Sofern berlcksichtigt wird, dass die Vermi-
schung mit einem Abfall der Temperatur an den unterhalb der Gebaudekondensatoren
gelegenen Messstellen einherging, wurde die Temperatur in guter Ubereinstimmung mit

dem Experiment berechnet.

Insgesamt kann geschlussfolgert werden, dass bei einer detaillierten Abbildung der Ge-
baudekondensatoren der Druckabfall, und mit etwas groReren Abweichungen, auch der
Helium-Molenbruch und die Temperatur simuliert werden konnen. Allerdings ist die Re-
chenzeit von mehreren Monaten (gegenwartig) noch zu hoch fir praktische Anwendun-
gen. Mit geometrischen Vereinfachungen konnte die Rechenzeit zwar drastisch reduziert

werden, aber die Abweichungen nahmen auch deutlich zu.

25 AP 1.4 Erstellung eines Referenzsolvers zur Berechnung der Gasver-
teilung bei Containmentfragestellungen

251 Einleitung

Ziel dieses Arbeitspunktes war es, zu Beginn des Projekts einen Referenzsolver zur Be-
rechnung der Gasverteilung zu erstellen, mit dem die Arbeiten in diesem Projekt durch-
gefuhrt werden kdnnen und der den Partnern im deutschen CFD-Verbund zur Verfigung
gestellt werden kann. Der vom FZ Jilich entwickelte Solver containmentFOAM sollte als
Basis fur den Referenzsolver dienen. Anhand des Vergleichs mit dem von der GRS in
RS1562 erstellten OpenFOAM-Solver chtmultiRegionSchmidtFOAM /SCH 22b/ sollte

geprift werden, inwieweit die Ubernahme von GRS-Modellen sinnvoll erscheint. Dazu

wurden im  Folgenden Versuche zu unterschiedlichen  Fragestellungen
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(Schichtungsauflésung, (Wand-)Kondensation, ...) mit containmentFOAM und chtMulti-
Region-SchmidtFOAM nachgerechnet und die Ergebnisse miteinander verglichen. Vor-
zugweise wurden dabei Versuche ausgesucht, die bereits in RS1562 mit chtMultiRegi-
onSchmidtFOAM simuliert wurden, so dass nur noch die containmentFOAM-Simulation

im Rahmen von RS1603A zu erstellen war.

2.5.2 Nachrechnung des OECD/NEA-PSI Benchmarks zur Auflésung einer
stabilen Leichtgasschichtung

25.21 Kurze Versuchsbeschreibung

Der Versuch fand in einem Behalter des PANDA-Versuchsstands statt (Abb. 2.103)
/AND 13/. Im oberen Bereich (bis ca. 5,3 m Héhe) wurde eine stabile Heliumschichtung
mit einer maximalen Heliumkonzentration von 37 Vol.-% erzeugt. Diese wurde durch ei-
nen Luftstrahl erodiert, der durch ein vertikales Rohr (Héhe der Offnung 2,995 m) austrat.
Das Rohr war um 0,648 m von der Zylinderachse versetzt. Der Massenstrom der Luft-
einspeisung betrug 21,53 g/s und deren Temperatur 23 °C — 29 °C. Durch eine Venting-
Leitung im unteren Bereich des Behalters (H6he 0,16 m) wurde der Druck konstant auf
0,994 bar gehalten.

95



4000 mm

:
g Helium+air
layer

iy . LY -

Helium + air

o — | Venting line
| Helium-+air
[
& Funnel

2995 mm

o

2,000 (m)

- e
~1333 mm  ~648 mm 1.000
Ay 1 0

Abb. 2.103 Links: Schematische Darstellung des Experiments /AND 19/, /AND 13/

Rechts: Position der im Bericht aufgefiihrten Konzentrations- und Temperaturmesspunkte.
2.5.2.2 CFD-Gitter

Das fur die Simulationen verwendete CFD-Gitter bestand aus ca. 1,3 Millionen struktu-
rierter Zellen (Hexaeder) (Abb. 2.104). Gegenliber dem Versuch wurden geometrische
Vereinfachungen vorgenommen. Die wichtigste ist die Modellierung des Einlassrohres,
bei dem nur der gerade Teil berlcksichtigt wurde. Die Venting-Vorrichtung wurde eben-
falls vereinfacht, so wurde die Offnung vergréRert und nach unten verlegt. Dies verein-
fachte zum einen die Generierung eines CFD-Gitters mit hoher Qualitat, zum anderen
wurden durch die Modifikationen hohe Stromungsgeschwindigkeiten unmittelbar am
Auslass vermieden, die den Zeitschritt, der Uber die maximale Courant-Zahl gesteuert
wird, begrenzen. Diese Vereinfachung beeinflusste nur die lokale Strémung im unteren
Bereich des Behalters, nicht aber die Schichtungsauflésung, auf der der Fokus der Un-
tersuchung lag. Die Stahlwand des Behalters wurde nicht im Gitter berlcksichtigt, da im
Experiment nur sehr geringe Temperaturunterschiede vorlagen und deshalb die An-

nahme einer konstanten Wandtemperatur hinreichend genau war.
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Ausgangspunkt fir das beschriebene CFD-Gitter war ein Gitter, das im Rahmen von
RS1526 zur Teilnahme am OECD/NEA-PSI-Benchmark flir ANSYS-CFX-Simulationen
erzeugt wurde /SCH 17/. Die Erfahrungen mit OpenFOAM-6 haben gezeigt, dass die
OpenFOAM-Numerik weniger gut mit stark nicht-orthogonalen Zellen zurechtkommt als
die von CFX. Deshalb wurde das Gitter Uberarbeitet. So wurden alle nicht-strukturierten
Zellen durch Hexaeder ersetzt, und auch in anderen Bereichen wurde das Gitter so mo-
difiziert, dass eine geringe Nicht-Orthogonalitat erzielt wurde. Die maximale Nicht-Ortho-

gonalitat konnte damit auf 65,8 reduziert werden. Laut Uberprifung durch das Open-

FOAM-Tool checkMesh erfilllte das modifizierte Gitter alle Qualitadtsanforderungen von
OpenFOAM.

0,000 2000 (m)
|

Abb. 2.104 Links: CAD-Daten, die zur Erzeugung des CFD-Gitters genutzt werden,
rechts: Schnitt durch CFD-Gitter

2.5.23 Konvergenz der OpenFOAM-Simulationen

Der Versuch wurde mir dem von der GRS entwickelten Solver chtMultiRegionSchmidt-
FOAM (mrs) und mit containmentFOAM (cont.) nachgerechnet, die beide auf der Open-
FOAM Version-6 basieren. Die numerischen Einstellungen bei mrs beruhten auf den in
RS1562 /SCH 22b/ gewonnenen Erkenntnissen, bei der containmentFOAM-Simulation
wurde das vom FZJ vorgeschlagene ,accurate scheme® (Stand Anfang 2022) verwen-

det. Bei der Simulation mit mrs wurde die Turbulenz mit dem k-w-SST-Modell
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einschlieBlich Auftriebstermen verwendet, bei containmentFOAM kam das cfKOmega-
SST-Modell (erweitertes (k-w-SST-Modell) zum Einsatz, die Auftriebsturbulenz wurde
mit dem SGDH-Modell simuliert. Warmestrahlung wurde bei den Simulationen vernach-
I&ssigt, da im Experiment kein Dampf vorlag und die Temperatur nur wenig von der

Raumtemperatur abwich.

Bei beiden Solvern wurden dabei folgende Einstellungen verwendet:

laplacianSchemes

{

default Gauss linear limited 1.0;
}

snGradSchemes

{

default limited 1.0;

}

Mit diesen Diskretisierungsschemata sturzten die Simulationen mit beiden Solvern nach
wenigen Zeitschritten ab. In anschlieBenden Untersuchungen zeigte sich, dass wenn in
laplacianSchemes und snGradSchemes statt dem Wert 1,0 der Wert 0,5 gewahlt wurde,
mit beiden Solvern die Simulationen numerisch stabil durchgefiihrt werden konnten. Al-
lerdings konnte mit diesen Einstellungen keine konvergente Losung erzielt werden. Auch
eine Erhdéhung der Iterationsanzahl z. B. durch Erhéhung des nNonOrthogonalCorrec-
tors oder anderer Grofien flihrte zu keiner Verbesserung, da die Residuen insbesondere
fur die Druckgleichung nicht weiter absanken. Das Ergebnis dieser Simulation (cont nicht
konvergiert) ist in Abb. 2.105 fiur die oberste Konzentrationsmessstelle MS9 dargestellt.
Wurde in cont und mrs fir beide Schemata limited 0,4 gesetzt, so wurde mit beiden
OpenFOAM-Solvern eine konvergente Losung gefunden. Vergleicht man die Simulati-
onsergebnisse der konvergenten mit denen der nicht konvergierten Losung, so zeigt sich
bei der nicht-konvergenten Losung eine schnellere Schichtungsauflésung. Auch ist die

Form des Abfalls der Heliumkonzentration anders.
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Abb. 2.105 Helium-Molenbruch am obersten Messpunkt MS9

25.2.4 Vergleich mit experimentellen Daten

Im Folgenden werden die Ergebnisse der beiden OpenFOAM-Solver (mrs, cont) mit ex-
perimentellen Daten und einer CFX-Simulation verglichen. Der Vergleich erfolgt anhand
der konvergierten Simulationen, bei denen laplacianSchemes und snGradSchemes 0,4

gesetzt wurden.

Die mit den zwei unterschiedlichen OpenFOAM-Solvern berechneten Helium-Molenbri-
che sind sehr ahnlich, sowohl was den Zeitpunkt der Schichtungsauflésung betrifft als
auch den Verlauf des Abbaus (Abb. 2.106 — Abb. 2.111). Fur die weiter oben liegenden
Messpunkte (6,71 m — 7,99 m, Abb. 2.106 — Abb. 2.108) berechnete OpenFOAM eine
etwas zu schnelle Schichtungsauflésung. Am obersten Messpunkt ist die Abweichung
am grofdten. Sie betragt ca. 600 s, was einem relativen Fehler von 11,5 % entspricht.
Eine mit CFX durchgefuhrte Simulation berechnete einen etwas langsameren Abbau als
OpenFOAM, der aber noch immer ca. 200 s schneller als das Experiment ist. An den
weiter unten liegenden Punkten ist die Abweichung der Simulationen vom Experiment
geringer (Abb. 2.109 — Abb. 2.111.). Hier liegen alle Simulationen fast immer im Bereich
der experimentellen Unsicherheiten. Aber auch hier sind geringe Abweichungen der O-

penFOAM-Simulationen von der Berechnung mit CFX zu sehen.
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Die Temperaturen der beiden OpenFOAM-Simulationen sind ebenfalls sehr dhnlich, die
maximale Abweichung an den Messtellen ist kleiner als 0,3 °C. An der Messtelle TC3,
die 0,68 m oberhalb des Einspeiserohres lag, ist die von beiden OpenFOAM-Simulatio-
nen berechnete Temperatur wahrend des gesamten Versuchs um ca. 2 °C niedriger als
im Experiment (siehe Abb. 2.112). Als wahrscheinliche Ursache hierfur wurde die Tem-
peraturrandbedingung der Rohrwand des Einlasses identifiziert. Fir sie wurde wie flr
die AuRenwande der Wert 21 °C vorgegeben. Es kann davon ausgegangen werden,
dass dadurch die Warmeverluste des Gasstrahls an die Rohrwand Uberschatzt werden.
In der CFX-Simulation wurden fiur die Rohrwand adiabate Randbedingungen gewahlt.
Die Temperatur am Messpunkt TC3 ist bei CFX héher und passt gut zu den experimen-
tellen Daten. Die Abweichungen liegen im Bereich der Messungenauigkeit. Da der Fokus
dieses Arbeitspunkts auf dem Vergleich der beiden OpenFOAM-Solver liegt, wurde auf
die erneute Simulation des Versuchs mit mrs und cont und geanderter Temperatur-
Randbedingung verzichtet. Die Messtelle TC5 liegt seitlich des Einspeiserohres auf der-
selben Hohe wie TC3. Auch bei TC5 ist die Temperatur der CFX-Simulation um ca. 2 °C
héher als die der OpenFOAM-Simulationen (siehe Abb. 2.113). Bis ca. 2000 s unter-
schatzen die OpenFOAM-Simulationen die Temperatur am Messpunkt. Danach liegen
sie unterhalb des gemessenen Werts, aber noch innerhalb der Bandbreite der experi-
mentellen Unsicherheit. Bei Bewertung der Simulationsergebnisse ist auch zu bertick-
sichtigen, dass Warmestrahlung vernachlassigt wurde. Bericksichtigt man, dass keine
komplett trockene Luft im Versuch vorlag, und beriicksichtigt man die Erkenntnisse aus
der Analyse der HYMERES-2-Serie H2P2 in RS1562 /SCH 21b/, die eine mittlere Ab-
sorptionskonstante von Dampf in der GroRRenordnung von 10 m™ bar” als geeignet er-
scheinen lassen, so ist die Annahme einer Absorptionskonstante flir die Luft in diesem
Versuch von 0,1 — 0,2 m™ bar" plausibel. In zuklinftigen Untersuchungen sollte deshalb

auch fir diesen Versuch die Warmestrahlung bertcksichtigt werden.

Vergleicht man die Vertikalgeschwindigkeiten entlang einer vertikalen Linie oberhalb der
Einspeisung, so sind die Geschwindigkeiten der beiden OpenFOAM-Simulationen sehr
ahnlich; CFX berechnet entlang dieser Linie nur geringfiigig héhere Vertikalgeschwin-
digkeiten (Abb. 2.114). Die gemessenen Geschwindigkeiten liegen dagegen deutlich ho-

her.

In Abb. 2.115 ist die Vertikalgeschwindigkeit zum Zeitpunkt ~1213 s entlang einer hori-
zontalen Line in Héhe von 5,9 m dargestellt. Alle Simulationen (CFX, cont, mrs) berech-

nen ein sehr &hnliches Geschwindigkeitsprofi. Es ist breiter und die
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Maximalgeschwindigkeit ist deutlich niedriger als die gemessene. Es fallt ebenfalls auf,

dass es gegeniber dem Experiment zu kleineren x-Werten seitlich leicht verschoben ist.

Neben der Turbulenzmodellierung ist die wahrscheinlichste Ursache fir die Abweichung
bei den Geschwindigkeiten die Modellierung der Gaseinspeisung. Es wurde im CFD-
Gitter nur der gerade Teil des Rohres berlcksichtigt. Als Eintrittsrandbedingung wurde
ein Blockprofil fur die Geschwindigkeit angenommen, die unbekannte turbulente kineti-
sche Energie an dieser Position wurde mit 1,0e-3 m%s? abgeschatzt. In RS1525
/SCH 17/ und RS1562 /SCH 22b/ wurde die Modellierung des Einlassrohres im Hinblick
auf geometrische Vereinfachungen und Turbulenzmodellierung detailliert untersucht und
eine Sensitivitat aufgezeigt. Es wird davon ausgegangen, dass bei Vorgabe des tatsach-
lich vorhandenen Geschwindigkeitsfeldes und der Turbulenz am Ende des Einspeise-
rohres eine bessere Ubereinstimmung mit den gemessenen Geschwindigkeiten erzielt
werden kann. Aufgrund der deutlichen Abweichung von Simulationen und Experiment
ist es nicht unwahrscheinlich, dass dies auch einen Einfluss auf die Geschwindigkeit der

Schichtungsauflésung haben wird.
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Abb. 2.106 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS9 (Behaltermitte in 7,99 m Hbhe)
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Abb. 2.107 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS1 (oberhalb der Einspeisung in
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Abb. 2.108 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS2 (oberhalb der Einspeisung in
6,71 m Hohe)
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Abb. 2.109 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS4 (oberhalb der Einspeisung in
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Abb. 2.110 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS12 (nahe der Behalterwand in
6,0 m Hohe)
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Abb. 2.115 Vertikalgeschwindigkeit entlang einer horizontalen Linie auf der Hohe
5,9 m zum Zeitpunkt ~1213 s

25.25 Untersuchung zum Wilke-Mischungsmodell fiir TransportgroRen

In OpenFOAM erfolgt genauso wie in CFX die Berechnung der Transportgrof3en (z. B.
Viskositat, Warmeleitung) standardmafiig massenbruchgemittelt aus den Werten der
einzelnen Spezies. In containmentFOAM ist zusatzlich noch das Wilke-Mischungsmodell
implementiert, bei dem die Gewichtung entsprechend der Molenbriiche vorgenommen
wird /KEL 21b/. Im Folgenden werden die Ergebnisse unter Nutzung des Wilke-Mi-
schungsmodells mit denen des in den vorhergehenden containmentFOAM-Rechnungen
verwendeten Modells multiComponentMixture verglichen. Es zeigt sich, dass die Wahl
des Mischungsmodells keinen Einfluss auf die Heliumverteilung und den Schichtungs-
abbau in diesem Versuch hatte (Abb. 2.116, Abb. 2.117). Auch die Strémungsgeschwin-
digkeit im Bereich des Gasstrahls wurde nicht beeinflusst (Abb. 2.120). Die Temperatu-
ren wurden dagegen durch die Wahl des Mischungsmodells merklich beeinflusst
(Abb. 2.112, Abb. 2.113). Bei Wahl des Wilke-Mischungsmodells erfolgt der Anstieg der
Temperaturen an den Messstellen TC3 und TC5 schneller als mit multiComponentMix-
ture, was besser mit dem Experiment Ubereinstimmt, wobei bei der Bewertung der Ver-
besserung auch noch andere Verbesserungsmoglichkeiten (Temperaturrandbedingung

am Einlassrohr und die Berlcksichtigung von Warmestrahlung) zu bertcksichtigen sind.
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Abb. 2.117 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS4 (oberhalb der Einspeisung,
6,0 m Hohe)
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5,9 m zum Zeitpunkt ~1213 s

2.5.2.6 Einfluss der Diffusionskonstante

In containmentFOAM wurde die Diffusionskonstante von Helium in Luft mit der Fuller-
Korrelation modelliert. Im Solver chtMultiRegionSchmidtFOAM (mrs) muss eine Kon-
stante vom Nutzer vorgegeben werden, die Ublicherweise ebenfalls mit Fuller berechnet
wurde, wobei fur die Temperatur ein mittlerer Wert angenommen wird. Da die Tempera-
tur im Experiment nur schwach variierte, ergab sich in diesem Versuch kein merklicher
Unterschied bei den verwendeten Diffusionskonstanten, bei anderen Versuchen mit gro-
Reren Temperaturunterschieden wird die Ubereinstimmung schlechter sein. Zur Unter-
suchung des Einflusses der Diffusionskonstante D wurden zwei Simulationen mit dem
Solver mrs durchgeflhrt. Bei einer wurde der Wert von 7,25e-5 m?/s angenommen, der
der Fuller-Formel entspricht, und einer mit einer deutlich kleineren Konstante von
D = 3,49 m?/s. Es zeigte sich, dass die Wahl der Diffusionskonstante einen signifikanten
Einfluss auf den Schichtungsabbau hat (Abb. 2.121, Abb. 2.122). Die Simulation mit der
grolieren Diffusionskonstante berechnet einen um ca. 350 s schneller Abbau (MS9,
Abb. 2.121). Auch der Verlauf des Abbaus ist unterschiedlich. Bei der kleineren Diffusi-
onskonstante verharrte der Helium-Molenbruch langer auf dem urspriinglichen Wert, da-

nach erfolgte eine schnellere Abnahme des Helium-Molenbruchs. Der Einfluss der
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Diffusionskonstante war bei den oberen Messpunkten grof3er als bei den weiter unten
liegenden.
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Abb. 2.121 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS9 (Behaltermitte in 7,99 m Hohe)
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Abb. 2.122 Helium-Molenbruch an der Messstelle MS2 (oberhalb der Einspeisung in
6,71 m Hohe)
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25.2.7 Zusammenfassung

Die OpenFOAM-Solver containmentFOAM und chtMultiRegionSchmidtFOAM wurden
erfolgreich anhand des OECD/NEA-PSI-Benchmarks getestet. Laut Uberpriifung durch
das OpenFOAM-Tool checkMesh erfillt das verwendete CFD-Gitter alle Qualitatsanfor-
derungen von OpenFOAM. So betrug die maximale“ Non-Orthogonality“ des Gitters
65,8. Trotzdem mussten in den numerischen Schemata laplacianSchemes und snGrad-
Schemes die Werte von 1 auf 0,4 verringert werden, um eine konvergente Losung erzie-

len zu kbnnen.

Beide OpenFOAM-Simulationen nutzten sehr dhnliche physikalische Modelle und liefer-
ten sehr dhnliche Simulationsergebnisse. Die Geschwindigkeit des Schichtungsaufbaus
wurde von den OpenFOAM-Simulationen etwas Uberschatzt (relative Abweichung
~11,5 %). Es fallt auf, dass alle Simulationen (cont, mrs, CFX) ein deutlich anderes Ge-
schwindigkeitsprofil oberhalb der Gaseinspeisung als im Experiment gemessen berech-
neten. In den Simulationen war die Maximalgeschwindigkeit im Strahl deutlich geringer
(rel. Abweichung ~20 %), dafir war die Geschwindigkeit seitlich héher. Neben Fehlern
durch das Turbulenzmodell wurde als wahrscheinliche Ursache die vereinfachte Model-
lierung der Gaseinspeisung identifiziert. Dies flihrte dazu, dass das Geschwindigkeits-
profil und die Turbulenz am Ende des Einspeiserohrs nicht der im Experiment entspre-
chen. Es erscheint plausibel, dass diese Abweichung auch die Geschwindigkeit des

Schichtungsabbaus beeinflusst.

Das Wilke-Mischungsmodell in containmentFOAM wurde erfolgreich getestet. Gegen-
Uber dem Standardmodell ergab sich bei der Temperatur ein signifikanter Einfluss, bei
den Helium-Molenbrichen und den Geschwindigkeiten konnte kein signifikanter Unter-

schied festgestellt werden.

253 Nachrechnung des PANDA-Experimentes SETH-2 ST2_1

2.5.31 Beschreibung des experimentellen Aufbaus

Abb. 2.123 zeigt eine schematische Darstellung der PANDA-Versuchsanlage. Diese be-
steht aus zwei groRen Metallbehaltern sowie einem geknickten Verbindungsrohr. Im Be-
halter 1 besteht die Moglichkeit, Helium und Dampf einzuspeisen, im Behalter 2 ist ein
Ablassventil zur Druckentlastung angebracht. Beim Versuch ST2_1 /MIG 09/ wurde zu-

nachst eine Heliumschichtung in Behalter 1 erzeugt, die dann in diesem Versuch durch
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eine horizontale Dampfeinspeisung aufgeldst wurde. Als Startbedingung lag eine Heli-
umkonzentration (in der Schicht) von etwa 25 Vol.-% Helium vor, ansonsten waren beide
Behalter vollstandig mit Dampf gefllt. In den Behaltern lag eine mittlere Temperatur von
108 °C sowie ein Druck von 1,3 bar vor. Das Auslassventil in Behalter 2 wurde so gere-
gelt, dass der Druck konstant bei diesen 1,3 bar gehalten wurde. Tab. 2.6 enthalt die in

der Simulation verwendeten Start- und Randbedingungen.

Vessel | VIT Yessel 2

Layer with decreasin
helium concentration

Venting

1.3 bar; 108 °C
Injection

L~

4.2 m

100% steam at t= 0 4

100% steam att=0s

1.2 m

Abb. 2.123 Versuchsfihrung beim SETH-2-Versuch ST2_1 (Bild: /MIG 09/)

Tab.2.6 Verwendete Start- und Randbedingungen

Druck 1,3 bar
Einspeisemenge 40,1 g/s
Einspeisetemperatur 150,3 °C
Warmetransfer Auf3enwand 0,43 W /m2K

25.3.2 Setup mit containmentFOAM

Ziel der Arbeiten war ein Vergleich des Solvers containmentFOAM des FZ Julich (Stand
2022, basierend auf OpenFOAM Version 6) mit dem Solver chtMultiRegionSchmidt-
FOAM der GRS /SCH 22b/. Im Folgenden wird fur die Rechnung mit dem containment-
FOAM-Solver des FZJ die Abkulrzung ,cont* und fir die Rechnung mit dem Solver cht-
MultiRegionSchmidtFOAM der GRS die Abkurzung ,mrs“ verwendet.
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Die fur die cont-Rechnung verwendeten Parameter sind in Tab. 2.7 dargestellt. Sowohl
in der cont- als auch in der mrs-Rechnung wurde das buoyantkOmegaSST-Turbulenz-
modell verwendet. Alle Rechnungen wurden ohne Kondensationsmodell durchgefiihrt,
da bei den gegebenen Bedingungen nicht mit einer Dampfkondensation gerechnet wer-
den muss. Weiterhin wurden beide OpenFOAM-Simulationen mit Version 6.0 durchge-
fuhrt. Als Strahlungsmodell wurde genau wie bei der mrs-Rechnung das P1-Modell ver-
wendet. Die beiden OpenFOAM-Rechnungen verwendeten einen Kkonstanten
Absorptionskoeffizienten von 10 m™ bar’ fir H,O. Die cont-Rechnung verwendete im
Gegensatz zur mrs-Rechnung flr den Diffusionskoeffizienten die Fuller-Korrelation. Die
mit der Korrelation berechneten Werte liegen nahe an einem konstanten Wert von
1,0e-4 m?/s. Dieser wurde als konstanter Wert in der mrs-Rechnung verwendet. Die ma-
ximale Courant-Zahl in der cont-Rechnung betrug 5. In der mrs-Rechnung konnten ho-
here Werte bis zu 200 verwendet werden. In Abb. 2.124 wird die verwendete Geometrie
und die Heliumkonzentrationen zum Zeitpunkt t = 10 s dargestellt. Abb. 2.125 zeigt die

Position der verwendeten Monitorpunkte.

Tab. 2.7  Berechnungsparameter fir Versuch SETH-2 ST2_1

Versuch Panda SETH-2 ST2 1

Phanomene Gasverteilung, Schichtungsauflésung
Solver containmentFOAM
Kondensationsmodell Ohne

Strahlungsmodell P1 (Abs. H20 = 10 m-1)
Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST

Diffusionsmodell twoSpecies / Fuller

Max. Courant-Zahl 5,0

Elementzahl 1 034 610 (atmosphere), 161 020 (wall)
Software / Version OpenFOAM 6.0
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Abb. 2.124 PANDA-Geometrie und molare Helium-Konzentration zum Zeitpunkt
t=10s
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Abb. 2.125 Position der Monitorpunkte (und Temperatur zum Zeitpunkt t = 500 s)

2533 Vergleich der Helium-Molenbriiche

In Abb. 2.126 bis Abb. 2.128 wird der Verlauf der Helium-Molenbriiche in unterschiedli-
chen Héhen miteinander verglichen. Die beiden OpenFOAM-Rechnungen (mrs und
cont) zeigen relativ ahnliche Verlaufe. Nur am obersten Messpunkt (MCG_D1A) zeigen
sich ab dem Zeitpunkt 2700 s leichte Abweichungen bei der Schichtungsauflésung, wo-
bei cont etwas besser mit dem Experiment Ubereinstimmt. Mdgliche Griinde dafir sind

unterschiedliche Einstellungen fir die Numerik:

Maximale Courant-Zahl: 200 (mrs) und 5 (cont)

ddtScheme: CrankNicolson 0,3 (mrs) und CrankNicolson 0,5 (cont)

nCorrectors/nNonOrthogonalCorrectors: 3 (mrs) und 2 (cont)

relaxationFactors: p_rgh 0,9 (mrs) und 1,0 (cont)
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Bei den anderen Messpunkten sind sich die beiden OpenFOAM-Rechnungen sehr dhn-
lich. Die mit cont berechnete Abbauzeit der Heliumschicht passt weiterhin sehr gut zu

den experimentellen Werten (siehe insbesondere Abb. 2.126).
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Abb. 2.126 Helium-Molenbruch am Monitorpunkt MCG_D1A (H6he: 8,03 m)
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Abb. 2.127 Helium-Molenbruch am Monitorpunkt MCG_D1C (H6he: 6,926 m)
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Abb. 2.128 Helium-Molenbruch am Monitorpunkt MCG_D1F (Héhe: 6,0 m)

2534 Vergleich der Temperaturen

In Abb. 2.129 bis Abb. 2.131 werden die Temperaturverlaufe miteinander verglichen.
Wieder sind die Verldufe von mrs und cont sehr ahnlich. Fir die betrachteten Mess-
punkte steigen die Temperaturen bei den Rechnungen anfangs zu schnell an, danach

wird die Temperatur mit meist moderaten Abweichungen richtig berechnet.

117



120

118

116

—_—
—
N

—Experiment

mrs

—cont

RN
N
N

N
N
o

N
o
oo

Temperatur [°C]

I

104 l;JJrﬂl

102

100

0 500

1000

1500

2000
Zeit [s]

2500 3000

3500

4000

Abb. 2.129 Verlauf der Temperaturen am Monitorpunkt MTG_D1A (Héhe: 8,03 m)
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Abb. 2.131 Verlauf der Temperaturen am Monitorpunkt MTG_D1H (H6he: 4,976 m)

25.35 Zusammenfassung und Fazit

Der Versuch SETH ST2_1 zum Abbau einer Heliumschicht durch einen horizontal ein-
gespeisten Dampfstrahl wurde mit containmentFOAM nachgerechnet. Hierbei zeigen
sich sehr ahnliche Ergebnisse wie bei den Berechnungen mit dem GRS-Solver chtMul-
tiRegionSchmidtFOAM, trotz leichter Unterschiede in der Numerik. Beide OpenFOAM-

Rechnungen zeigen eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment.

254 Simulation von CONAN-Versuchen ohne Modellierung der Kiihimittel-
stromung

2.5.41 Einleitung

Ziel der Arbeiten war es, das Wandkondensationsmodell in containmentFOAM zu testen
und es mit dem GRS-Modell in chtMultiRegionSchmidtFOAM zu vergleichen. Die
CONAN-Versuche sind hierzu gut geeignet, weil bei ihnen einfache wohldefinierte Stro-
mungsbedingungen und Temperaturrandbedingungen vorliegen. Die einfache Geome-
trie und die stationaren Versuchsbedingungen ermdglichen es, eine Vielzahl von Simu-

lationen mit vertretbarem Aufwand durchzufiihren. Neben der Wandkondensations-
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modellierung spielten bei diesem Versuch auch Vermischungsvorgange (Transport von

Dampf zur Wand) und Warmeleitung eine Rolle.

Es wurden drei CONAN-Versuche nachgerechnet, die sich hinsichtlich ihrer Wandkon-
densationsrate unterscheiden. Anhand eines Versuchs (P20-V25-T30, mittlere Konden-
sationsrate) wurde der Einfluss der Gitterfeinheit auf die berechnete Wandkondensati-

onsrate untersucht.

2542 Beschreibung der CONAN-Versuche

Bei den CONAN-Experimenten wurde ein Dampf/Luft-Gemisch in einen Kanal mit quad-
ratischer Grundflache von oben eingespeist. Der Dampfgehalt entsprach einer hundert-
prozentigen Sattigung und war damit direkt an die Eintrittstemperatur des Gases gekop-
pelt. In Abb. 2.132 ist der Versuchsaufbau fur die CONAN-Experimente dargestellt. Eine
Seitenwand wurde von aufien gekuhlt und dadurch auf einer konstanten Temperatur
gehalten; an ihr fand Wandkondensation statt. An den anderen drei Seitenwanden lagen
naherungsweise adiabate Randbedingungen vor. Das dampfarmere Gasgemisch trat
unten aus dem Kanal aus. Die Randbedingungen blieben wahrend eines Versuchs kon-
stant und es stellte sich ein stationarer Zustand ein. Im Experiment wurde u. a. die rdum-
lich-integrierte Kondensationsmasse gemessen. Sie war bei dem hier durchgeflihrten
Vergleich der Wandkondensationsmodelle die wichtigste VergleichsgroRe. Es wurden
unterschiedliche Versuche durchgefihrt, bei denen die Stromungsgeschwindigkeit durch
den Kanal, der Dampfgehalt und die Temperatur des eintretenden Gases sowie die Tem-
peratur des KihiImittels variiert wurden. Aus den zahlreichen CONAN-Versuchen wurden
exemplarisch drei Versuche ausgewahlt (siehe Tab. 2.8), die sich hinsichtlich des
Dampfgehalts und damit auch der Eintrittstemperatur unterschieden, was zu einer un-
terschiedlich starken Wandkondensation fuhrte. Weitere Informationen zu den CONAN-

Versuchen sind u. a. in /AMB 09/ zu finden.
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Abb. 2.132 Versuchsaufbau fur die CONAN-Experimente (SARNET-2-Benchmark
Bild: /AMB 09/)

Tab. 2.8 Randbedingungen bei den nachgerechneten CONAN-Versuchen
Tein Vein Twand Molenbruch H.Og
P10-V25-T30 75,6 °C 2,57 m/s 31,0°C 0,39
P20-V25-T30 91,5°C 2,59 m/s 32,2°C 0,732
P30-V25-T30 97 °C 2,62 m/s 37,1 °C 0,897
2543 Simulation mit OpenFOAM

Sowohl bei den Simulationen mit containmentFOAM (cont), als auch mit chtMultiRegi-

onSchmidtFOAM (mrs) wurden die in friheren Arbeiten als geeignet identifizierten Mo-

delle und numerischen Einstellungen verwendet /KEL 20/, /SCH 21b/. Bei den contain-

mentFOAM-Simulationen wurden dabei die numerischen Einstellungen entsprechend

den ,testcases setcom2D bzw. setcom2d_cht" (Stand Marz 2022) gewahlt. Diese Re-

chenbeispiele wurden zusammen mit dem containmentFOAM-Solver als Tutorial bereit-

gestellt. Die in beiden Solvern implementierten Wandkondensationsmodelle wurden ge-

nutzt, Volumenkondensation wurde in beiden Fallen nicht berticksichtigt. Ebenso wurde

Warmestrahlung bei den beiden Versuchsnachrechnungen vernachlassigt.
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Es wurden transiente Simulationen durchgefuhrt. Als Startwerte im Strémungskanal wur-
den die Einspeisebedingungen gewahlt. Die Wahl der Startbedingung beeinflusst, wie
schnell sich der stationdre Zustand einstellt; der hier zu bestimmende Gleichgewichts-
zustand war unabhangig von ihrer Wahl. Die Simulationen wurden so lange durchge-
fuhrt, bis sich der stationare Zustand eingestellt hatte. Insbesondere war sicherzustellen,
dass die Wandkondensationsrate konstant blieb. Ein Zeitraum von 200 s hatte sich dabei
als ausreichend lang herausgestellt (Abb. 2.133). Die Strémung der Kuhlflissigkeit
wurde in den folgenden Simulationen nicht modelliert. Als Randbedingung fiir die Au-
Renflache der gekuhlten Wand wurde stattdessen die gemessene mittlere Temperatur
des Kihlmittels und ein Warmeulbergangskoeffizient entsprechend /AMB 09/ vorgege-

ben.

Beide Solver waren mit den gewahlten numerischen Einstellungen in der Lage, die Ver-
suche ohne numerische Probleme nachzurechnen, insbesondere konnte eine konver-
gente LOsung (Residuen im Pimple-Loop < 1,0e-4; bei Turbulenzvariablen (k, omega)
< 1,0e-3) erzielt werden. Eine Variationsrechnung mit einem um einen Faktor 10 verrin-
gerten Grenzwert lieferte nahezu identische Ergebnisse fir die Kondensationsrate. Da-
her kann davon ausgegangen werden, dass das Konvergenzkriterium hinreichend ge-

nau war.

Im Experiment wurde die Turbulenz am Kanaleingang nicht gemessen. Bei den folgen-
den Untersuchungen wurde von einer Turbulenzintensitat von 10 % am Einlass ausge-

gangen. In Abschnitt 2.5.4.6 wird der Einfluss dieser Annahme untersucht.
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Abb. 2.133 Zeitlicher Verlauf der Wandkondensationsrate bei der containmentFOAM-

Simulation unter Verwendung des feinsten CFD-Gitters

2544 Untersuchung zum Einfluss des CFD-Gitters auf die Wandkondensati-
onsmodellierung

Bei der Erstellung des CFD-Gitters wurde die Vereinfachung gemacht, dass an den Sei-
tenwanden Symmetrie-Randbedingungen angenommen wurden. Deshalb wurden in
dieser Richtung nur zwei Zellen berticksichtigt. Das Rechengebiet wurde am Einlass er-
weitert, so dass die Strémung schon vor der gekihlten Wand berechnet wird. Damit
wurde verhindert, dass im Einlassbereich an der gekihlten Wand ein unrealistisches
Stromungsprofil herrscht. Die Erweiterung des Rechengebiets am Auslass diente dazu,

eine Rickstromung von Gas an der Randbedingung zu verhindern.

Im Folgenden wurde untersucht, wie sich die Gitterfeinheit im Gas (siehe Abb. 2.134,
gruner Bereich) an der geklhlten Wand auf die berechnete Wandkondensationsrate bei
den beiden OpenFOAM-Solvern auswirkt. Im Gas wurde das Gitter im Bereich der ge-
kUhlten Wand adaptiv verfeinert. Mit d wird die Dicke der ersten Gaszelle unmittelbar an
der Wand bezeichnet. Es wurden Simulationen mit sechs unterschiedlich feinen Gittern
durchgeflhrt (siehe Tab. 2.9). Dabei wurde d = 2 cm bis zu d = 0,2 mm untersucht, was
im stationaren Zustand mittleren y*-Werten von 88 bis 1,1 entsprach. Die Vernetzung in

der gekuhlten Wand wurde senkrecht zur Grenzflache bei den Simulationen nicht
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modifiziert. Es wurde ein aquidistantes Gitter mit einem Abstand von 1,3 mm verwendet.
Die Gitterstudie wurde anhand des Versuchs P20-V25-T30 durchgefiihrt.

Sowohl der GRS-Solver chtMultiRegionSchmidtFOAM (mrs) als auch containment-
FOAM (cont) waren in der Lage, die Kondensationsrate mit dem feinsten Gitter in guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment zu berechnen (Abb. 2.135). Im Experiment wurde
eine Kondensationsrate von 5,77 g/s gemessen. Der Solver mrs berechnete eine Rate
von 5,84 g/s, containmentFOAM von 5,93 g/s. Mit dem etwas groéberen Gitter 2
(d = 0,5 mm) berechneten beide Solver sehr dhnliche Kondensationsraten. Bei weiterer
Gittervergroberung (Gitter Nr. 3 d = 1 mm) wurde in beiden Simulationen die Kondensa-
tionsrate etwas Uberschatzt (mrs: 6,07 g/s, cont: 6,46 g/s), dabei wurde mit dem Kon-
densationsmodell in mrs eine etwas bessere Ubereinstimmung erzielt. Bei weiterer Ver-
gréberung des CFD-Gitters nahm die von beiden Solvern berechnete Kondensationsrate
ab. Bei Verwendung des grébsten Gitters (Nr. 6, d = 2 cm) berechneten beide Simulati-
onen eine deutlich zu niedrige Kondensationsrate. Die Abweichung war bei containment-
FOAM (4,67 g/s) allerdings deutlich geringer als bei chtMultiRegionSchmidtFOAM
(3,53 g/s). Wegen der Implementation von verbesserten Wandfunktionen flr Wandkon-
densation konnte containmentFOAM eine bessere Ubereinstimmung bei gréberer Git-

terauflésung erzielen.

Tab. 2.9 In den Simulationen verwendete CFD-Gitter

Nr. d [m] Anzahl der Zellen | y+ (mittel)
1 2,0e-4 194168 1,06

2 5,0e-4 124248 2,6

3 0,001 106768 5,4

4 0,002 84918 10,5

5 0,005 80548 24

6 0,02 76754 88
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b

Gekihlte Wand "

Abb. 2.134 Bei der Nachrechnung von CONAN verwendetes CFD-Gitter (Nr. 3)

Oben: gesamter Kanal, unten: Gitter in der Nahe der gekihlten Wand. Gas: griin, Wand:

blau.
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Abb. 2.135 Kondensationsrate bei Verwendung unterschiedlich feiner CFD-Gitter

Oben: Simulation mit Solver mrs, unten: Simulation mit containmentFOAM.
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2.54.5 Nachrechnung von CONAN-Versuchen mit unterschiedlicher Wand-
kondensationsrate

Im Folgenden werden die Nachrechnungen von zwei weiteren CONAN-Versuchen mit
dem GRS-Solver chtMultiRegionSchmidtFOAM und containmentFOAM diskutiert. Bei
den Versuchen P10T30V25 und P30T30V25 wurde die eingespeiste Dampfkonzentra-
tion verringert (P10T30V25) bzw. erhéht (P30T30V25). Die genauen Einspeisebedin-
gungen konnen Tab. 2.8 entnommen werden. Fur die im Folgenden diskutierten Nach-
rechnungen wurde das feinste CFD-Gitter verwendet. Damit wurde sichergestellt, dass

bei den CFD-Simulationen der raumliche Diskretisierungsfehler minimiert wurde.

Wie schon beim Versuch mit mittlerer Kondensationsrate wurde auch beim Versuch mit
niedriger Kondensationsrate (P10T30V25) die experimentell gemessenen Kondensati-
onsrate von 2,07 g/s von beiden Solvern in guter Ubereinstimmung berechnet (mrs:
2.06 g/s, cont: 2.05 g/s) (siehe Abb. 2.136). Bei einer hohen Kondensationsrate wurde
dagegen von beiden Solvern die gemessene Kondensationsrate von 8,86 g/s deutlich
Uberschatzt (mrs: 10,86 g/s, cont: 11,31 g/s). Ein mdglicher Grund fiir diese Abweichung
war die Wahl der unbekannten Einlassturbulenz. Dies wurde im folgenden Abschnitt
2.5.4.6 naher untersucht. Weitere mégliche Grinde fur die schlechtere Ubereinstim-
mung waren, dass bei hohen Kondensationsraten der Einfluss des abflielenden Kon-
densats nicht mehr vernachlassigt werden kann und die Annahme einer mittleren Tem-
peratur an der Aulenflache der gekuhlten Wand eine zu starke Vereinfachung darstellt.
Dies wurde in Abschnitt 2.5.5 untersucht. Die hier auftretenden Effekte spielen auch bei
der Modellierung von Gebaudekondensatoren eine wichtige Rolle (siehe AP 1.3, Ab-
schnitt 2.4).
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Abb. 2.136 Kondensationsrate bei Simulation unterschiedlicher CONAN-Versuche

2.5.4.6 Einfluss der Einlassturbulenz

Im Experiment wurde die Turbulenz am Kanaleingang nicht gemessen. In den bisherigen
Simulationen wurde eine hohe Turbulenz am Einlass (Intensitat 10 %) unterstellt. Im Fol-
genden wird der Einfluss dieser Annahme anhand der Experimente P20T30V25 und
P30T30V25 mit containmentFOAM untersucht. Dazu wurde die Turbulenzintensitat am
Einlass variiert (1 %, 5 %, 10 %). Es zeigte sich bei beiden Experimenten, dass die Tur-
bulenz am Einlass einen signifikanten Einfluss auf die Kondensationsrate hat
(Abb. 2.137, Abb. 2.138). Eine héhere Turbulenz fuhrte zu einer starkeren Wandkonden-
sation. Im Fall einer hohen Einlassturbulenz von 10 % wird das Experiment P20T30V25
in sehr guter Uberstimmung mit den Versuchsdaten berechnet, bei P30T30V25 fiihrt
eine Turbulenzintensitat von 10 % zu einer Uberschatzung der Kondensationsrate. Bei
einer geringeren Einlassturbulenz von 5 % wird das Experiment P30T30V25 in guter
Ubereinstimmung simuliert, bei P20T30V25 wird dagegen die Kondensation unter-
schatzt. Bei der niedrigsten Einlassturbulenz (1 % Intensitat) wird dagegen in beiden
Fallen eine deutlich zu geringe Kondensationsrate berechnet. Da in allen Versuchen die
Einstromgeschwindigkeit ahnlich ist, wird davon ausgegangen, dass auch die Turbulenz
am Einlass vergleichbar war. Mit einer Intensitat der Turbulenz von 5 % — 10 % koénnen

die betrachteten CONAN-Experimente am besten simuliert werden.
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Abb. 2.137 Wandkondensationsrate bei unterschiedlicher Turbulenzintensitat am Ein-
lass fur das Experiment P20T30V25
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Abb. 2.138 Wandkondensationsrate bei unterschiedlicher Turbulenzintensitat am Ein-
lass fur das Experiment P30T30V25
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2.5.5 Simulation der CONAN-Versuche einschlieBlich der KiihImittelstro-
mung

2.5.51 Einleitung

Bei der Nachrechnung der CONAN-Versuche im Abschnitt 2.5.4 wurde das Kihimittel
nicht mit CFD simuliert, sondern fir die AuRenflache der gekihlten Wand wurden die
gemessene mittlere Temperatur des Kuhlmittels und ein Warmeubergangskoeffizient
entsprechend /AMB 09/ vorgegeben. Bei hherem Dampfgehalt und damit auch hdéherer
Kondensationsrate wurden bei den Versuchsnachrechnungen mit feiner Gitterauflésung
die Kondensationsraten Uberschatzt, sofern die Einlassturbulenz eine Intensitat von
10 % betrug. Eine mogliche Erklarung war, dass sich die Temperatur des KuhImittels bei
Kontakt mit der Kanalwand lokal deutlich erhéht und dass die Annahme einer mittleren
Kahimitteltemperatur nicht mehr hinreichend genau ist. Deshalb wurden im Folgenden
Simulationen durchgefihrt, bei denen die Stromung des KihImittels ebenfalls mit Open-
FOAM simuliert wurde.

Die Simulation der CONAN-Versuche einschlieRlich der Kihlmittelstrdmung stellte eine
Vorstufe zur Simulation von Gebaudekondensatoren dar. Das an einer gekuhlten Ober-
flache ablaufende Kondensat und der Warmeulbergang Gas/Wand und Wand/KihImittel
entsprechen der bei einem Gebaudekondensator. Die Strémung des Wassers erfolgte
aber durch eine erzwungene Konvektion mit einem konstanten Massenstrom. Dies ent-
spricht der Vorgehensweise bei den HYMERES-2-Versuchen der H2P6-Versuchsserie.
Aufgrund der einfachen Geometrie eignen sich die CONAN-Versuche gut dafir, die

OpenFOAM-Modellierung der Wasserstromung und der Warmeubertragung zu testen.

255.2 Modellierung mit OpenFOAM

An die in Abschnitt 2.5.4 verwendeten CFD-Gitter wurde noch der mit Wasser durch-
stromte KlhImittelkanal angefugt (siehe Abb. 2.139). Damit sich ein realistisches Stro-
mungsprofil einstellt, wurde der Kanal am Einlass verlangert. Damit auch die Auslass-
randbedingung die Kuhlung der Platte nicht beeinflusst, wurde auch beim Auslass das
Rechengebiet etwas erweitert. Auch fur den Bereich des Wassers wurde ein strukturier-
tes Gitter verwendet. Die GroRe der Zellen senkrecht zur Wand betrug 0,625 mm, damit
bestand diese Region aus 8224 Zellen. In einer Gitterstudie wurde die Verfeinerung des

Gitters im Bereich des KuhImittels untersucht. Eine Simulation mit einem feineren Gitter
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(0,2 mm ZellgréRe senkrecht zur Wand) lieferte nahezu identische Ergebnisse (siehe
Abb. 2.140, Vergleich Simulationen d = 0,5 mm, Kihlm. 0,625 mm und Kihim. 0,2 mm).

Die folgenden Simulationen wurden mit containmentFOAM-9 durchgefuhrt. Die Modelle
und numerischen Einstellungen fir den Bereich des Gases und der Wand entsprechen
denen aus Abschnitt 2.5.4.3. Fur Wasser wurde eine temperaturabhéngige Dichte ange-

nommen:

thermoType

{
type heRhoThermo;

equationOfState ;

}
equationOfState

{
C (0.001278 -2.1055e-06 3.9689¢e-09 4.3772e-13 -2.0225e-16),

Mit diesem Ansatz ist es auch moglich, freie Konvektion aufgrund von Temperaturunter-
schieden zu simulieren. Die Randbedingungen fur die Druckgleichung p_rgh wurden

analog zum Gas gesetzt. Fur den Einlass und die Wande wurde die Randbedingung

type fixedFluxPressure;

gradient uniform 0;

gewahilt.

Es wurde auch eine Simulation mit einer konstanten Dichte durchgeflhrt:

equationOfState rhoConst;

In diesem Fall wurde als Randbedingung flir die p_rgh-Gleichung bei Einlass und Wan-
den die Randbedingung zeroGradient verwendet. Mit diesen Einstellungen wird nahezu

die gleiche Wandkondensationsrate berechnet (relative Abweichung ~ 0,05 %).
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Abb. 2.139 CFD-Gitter bei Nachrechnung der CONAN-Versuche einschlief3lich der

Stromung der Wasserkiihlung

Griin: Gasraum, blau: gekuhlte Wand, rot: Kiihlkanal.
2553 Vergleich mit experimentellen Daten

Der Vergleich der berechneten Kondensationsrate der Simulationen mit und ohne Be-
rechnung der Kihlwasserstromung zeigt eine gute Ubereinstimmung bei gleicher Git-
teraufldsung. Beim Experiment mit mittlerer Kondensationsrate P20V25T30 wurde bei
Simulation der Wasserstromung fur beide Gitterauflésungen eine nur geringfligig hdhere
Kondensationsrate berechnet (Abb. 2.140). Beim Experiment mit der héchsten Konden-
sationsrate wurde bei Berechnung der Wasserstromung ebenfalls eine etwas hdéhere
Kondensationsrate berechnet, hier sind die Unterschiede etwas deutlicher ausgepragt
(Abb. 2.141). Die Berechnung der Kuihlwasserstromung flhrte damit zu einer Vergrofie-
rung des Abstands von Simulation und Experiment bei der vorgegebenen Einlassturbu-

lenz von 10 %.

In Tab. 2.10 und Tab. 2.11 ist die Erwarmung des Wassers im Kuhlkanal zu sehen. Die
Temperatur am Kuhlkanalauslass war eine mittlere Temperatur. Es zeigte sich in
Abb. 2.142, dass im Kanal die Temperatur inhomogen war. An der zu kihlenden Wand
war am Ende des Kanals die Wassertemperatur um etwa 4 K warmer als an der adiaba-

tischen Wand.

132



Die berechnete Erwarmung des Kuhlwassers korrelierte mit der berechneten Konden-
sationsrate. Die Simulationen mit groberem Gitter im Gasraum berechneten eine gerin-
gere Wandkondensation, entsprechend war auch die Erwarmung des Wassers etwas
geringer. Ebenso war sowohl im Experiment als auch in der Simulation die Erwarmung
im Experiment P30V25T30 deutlich hdher.

Die Simulation mit feinem Gitter im Gasraum (d = 0,5 mm) war bei P20V25T30 in der
Lage, die Kondensationsrate in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu berech-
nen. Auch die Erwarmung des Wassers stimmte gut Uberein, allerdings wurde die Kon-
densationsrate leicht Uberschatzt, wahrend die Temperaturerhéhung um etwa 0,2 K un-
terschatzt wurde. Bei der Bewertung sind aber die Messungenauigkeit (nicht bekannt)

und auch die unterschiedliche Bestimmung der Temperatur zu bertcksichtigen.

Beim Experiment mit hdherer Kondensationsrate P30V25T30 wurde von den Simulatio-
nen mit feinem Gitter im Gasraum die Kondensationsrate etwas lUberschatzt. Entspre-

chend war auch die Temperaturerh6hung des Kihlwassers héher (5,56 K zu 4,6 K).

P20T30V25
0.007000
0.006000
0.005000
)
£ 0.004000
Q
I
S 0.003000
o
x
0.002000
0.001000
0.000000
Exp. d=0,5 mm d=0,5 d=0,5 d=5 mm d=5
mm,Kthlm. mm,Kihlm. 0,2 mm,KihlIm.
0,625 mm mm 0,625 mm

Abb. 2.140 Kondensationsrate beim Versuch P20V25T30 mit und ohne Simulation des

Kihlwassers bei unterschiedlicher Gitterverfeinerung
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Abb. 2.141 Kondensationsrate beim Versuch P30V25T30 mit und ohne Simulation des

Klhlwassers bei unterschiedlicher Gitterverfeinerung

Tab. 2.10 Wassertemperatur am Auslass (Twasser,Ausiass) Und Erwarmung des Wassers
(dTwasser) im Experiment P20T30V25

P20T30V25 Twasser,Ausiass [K] dTwasser [K]
Experiment 306,95 3,10
d = 0,5 mm, Kihim. 306,74 2,89
d =5 mm, Kiuhim. 306,35 2,50

Tab. 2.11 Wassertemperatur am Auslass (Twasser,Auslass) Und Erwarmung des Wassers
(dTwasser) im Experiment P30T30V25

P30T30V25 TWasser,AusIass [K] dTWasser [K]
Experiment 312,55 4.6
d = 0,5 mm, Kihim. 313,51 5,56

134



— 3.0e+02

— 3.1e+02

— 309

— 3.0e+02

Abb. 2.142 Oben: Temperatur beim CONAN-Experiment P20V25T30, unten: Tempe-
ratur am Ende des Kihlwasserkanals

2.5.54 Einfluss von Volumenkondensation

In den CONAN-Versuchen war die Wandkondensation das dominierende Phanomen,
das zur Verringerung der Dampfkondensation fihrte. Entsprechend haben die Experi-
mentatoren die Wandkondensation gezielt untersucht, eine mdglicherweise zusatzlich
auftretende Volumenkondensation wurde nicht messtechnisch erfasst. Im Folgenden
soll analytisch untersucht werden, ob und in welchem Ausmaf mit Volumenkondensa-
tion zu rechnen ist und welche Auswirkungen die Berucksichtigung von Volumenkon-
densation auf die berechnete Wandkondensationsrate hat. Es kam das in containment-
FOAM-9 implementierte Volumenkondensationsmodell zum Einsatz, dabei wurden die
Modelle und Parameter aus dem Testbespiel ,Setcom2D“ verwendet:

solveBulkCondensation on;
bulkCondensationModel VyskocilSchmidMacek;
BrownianDiffusionModel StokesEinstein;
driftModel  Stokes;
fog {

d 25e-06; // droplet diameter

rho 1000; // droplet density }
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Da die Volumenkondensation nicht messtechnisch erfasst wurde, ist eine Uberpriifung
der berechneten Kondensationsraten nicht méglich. Die Simulationen mit Volumenkon-
densationsmodell zeigten, dass die Volumenkondensationsrate um 1 — 2 GréRenord-
nungen kleiner war als die Wandkondensationsrate (Abb. 2.144). Bei Berucksichtigung

von Volumenkondensation verringerte sich die Wandkondensationsrate sehr geringfu-
gig. (Abb. 2.143).
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0.010000
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0.000000

Exp. mit Vol. ohne Vol. Exp. mit Vol. ohne Vol.
P20V25T30 Kond. Kond. P30V25T30 Kond. Kond.

Abb. 2.143 Wandkondensationsrate mit und ohne Berucksichtigung von Volumenkon-

densation in den Simulationen
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Abb. 2.144 Berechnete Wand- und Volumenkondensationsrate in den Experimenten
P20T25V30 und P30V25T30

2.5.5.5 Zusammenfassung CONAN-Simulationen

Sowohl mit dem GRS-Solver chtMultiRegionSchmidtFOAM (mrs) als auch mit dem vom
FZJ erstellten Solver containmentFOAM (cont) konnten die CONAN-Versuche erfolg-
reich nachgerechnet werden. Mit beiden Solvern konnte eine konvergente Losung erzielt
werden. Unter der Annahme einer Turbulenzintensitat von 10 % am Einlass waren beide
Solver in der Lage, die Wandkondensationsrate in guter Ubereinstimmung mit den Ex-
perimenten P10T30V25 und P20T30V25 zu berechnen. Bei dem Versuch mit starkster
Kondensation Uberschatzten beide Solver die Kondensation; in diesem Fall wurden mit
einer niedrigeren Einlassturbulenz von 5 % gute Ergebnisse erzielt. Das ablaufende
Kondensat wurde nicht simuliert. Insbesondere bei hohen Kondensationsraten kann dies

zu Abweichungen fuhren.

Eine Vergréberung des CFD-Gitters hatte einen deutlichen Einfluss auf die Wandkon-
densation. Fir eine mittlere Gitterauflésung (d = 1 mm, y+~5,4 Uberschatzten beide Sol-
ver die Kondensation leicht (mrs etwas weniger stark), bei grobster Gitterauflésung
(d =2 cm, y+~88) wurde die Kondensationsrate deutlich unterschatzt. Hier war die Un-
terschatzung bei der containmentFOAM-Simulation aber geringer, da bei diesem Solver

verbesserte Wandfunktionen verwendet werden.
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Die Turbulenz am Einlass hatte einen signifikanten Einfluss auf die Wandkondensations-
rate. Eine hdhere Turbulenz flhrte zu einer starkeren Wandkondensation. Mit einer In-
tensitat der Turbulenz von 5 % — 10 % konnten die betrachteten CONAN-Experimente
am besten simuliert werden, mit keiner Einlassturbulenz konnte aber fir alle Experi-

mente die Wandkondensationsrate genau simuliert werden.

Zwei CONAN-Versuche (P20V25T30 und P30V25T30) wurden erneut mit containment-
FOAM-9 nachgerechnet. Dabei wurde auch die Strdmung des Kuhlwassers mit open-
FOAM simuliert. Mit dem Materialmodell rPolynomial wurden die Temperaturabhangig-
keit der Dichte von Wasser berlcksichtigt und geeignete Randbedingungen und
numerischen Einstellungen identifiziert. Der hier getestete Ansatz konnte spater auch in
komplexeren Anwendungen wie der Wasserstromung in Gebdudekondensatoren (Ab-
schnitt 2.4) zum Einsatz kommen. Es zeigte sich eine gute Ubereinstimmung mit friihe-
ren Simulationen, insbesondere beim Versuch mit der geringeren Kondensationsrate
(P20V25T30). Tendenziell fuhrte die Simulation der Kuhimittelstromung zu etwas héhe-
ren Kondensationsraten als die Modellierung Uber Warmeubergangskorrelationen, wie

sie von den Experimentatoren vorgeschlagen wurde.

Erwartungsgemal zeigten Simulationen bei Beriicksichtigung von Volumenkondensa-
tion, dass deren Rate um 1 — 2 GréRRenordnungen kleiner war als die der Wandkonden-
sation. Bei Bertcksichtigung von Volumenkondensation verringerte sich die Wandkon-

densation sehr geringfugig.

2.5.6 Nachrechnung des Panda 4bis Experiments

2.5.6.1 Einleitung

Der Vergleich von containmentFOAM (cont) mit dem GRS-Solver chtMultiRegionS-
chmidtFOAM (mrs) erfolgte auch anhand des Panda-4bis-Experiments. Der Fokus des
Vergleichs lag bei diesem Versuch auf den Kondensationsmodellen. Es wurden drei Si-
mulationen (cont, mrs, CFX) miteinander verglichen, bei denen Volumenkondensation
vernachlassigt wurde. In einer Variationsrechnung mit containmentFOAM (cont Vol.)
wurde Volumenkondensation berucksichtigt. Bei der Simulation mit mrs wurde auf die
Rechnung aus RS1562 /SCH 22b/ zurtckgegriffen. Alle OpenFOAM-Simulationen wur-
den mit der Version 6 durchgefuhrt. Die CFX-Simulation wurde im Rahmen der Untersu-
chung zum Einfluss unterschiedlicher Wandfunktionen in RS1525 /SCH 17/
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durchgefuhrt. Bei der hier verwendeten Rechnung kamen die Standardwandfunktionen

aus CFX zu Einsatz.

2.5.6.2 Beschreibung des Experimentes

In Abb. 2.145 ist der Aufbau des Panda-4bis-Experimentes /ZBO 06/ schematisch dar-
gestellt. Das Experiment bestand aus zwei Behaltern, die Uber ein gekrimmtes Rohr
(110°) miteinander verbunden sind. Am Anfang waren beide Behalter mit Luft gefullt, sie
hatten einen Druck von 1,3 bar und eine Gastemperatur von 76 °C. Der Druck wurde
Uber ein Venting-Ventil im 2. Behalter (DW2) konstant gehalten. Uber ein horizontales
Rohr wurde in den 1. Behalter (DW1) Dampf eingespeist (107,8 °C / 54,16 g/s). Die
Dauer der Einspeisung betrug 7200 s. Die Dampfkonzentration und die Temperaturen
wurden an mehreren Stellen im Behalter gemessen. Weitere Details zum Experiment
finden sich in /ZBO 06/.

PIV Measurement area VEW
\/1;«’1\\ DW?2

—

Injection 100% airat t=0sec 1.3 bar; 76 C

108 C - o
—

=
54 g/sec o
(steam) i Internal piping o

Abb. 2.145 Darstellung des Experimentes Panda 4bis /ZBO 06/

25.6.3 Setup der Simulationen

Der Versuch wurde u. a. mit dem Solver containmentFOAM basierend auf OpenFOAM-6
nachgerechnet. Fur die Turbulenz wurde das cfKOmegaSST-Modell einschlief3lich Auf-
triebs-Turbulenzmodell SGDH verwendet. Dabei handelt es sich um eine erweiterte Ver-
sion des k-w-SST-Turbulenzmodells. Die Strahlung wurde mit dem P1-Modell berech-

net. Die Absorptionskonstante von Dampf betrug 10 m™" bar™, fir Luft wurde 0,1 m™" bar™’
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gewahlt. In den containmentFOAM-Simulationen wurde das Wilke-Mischungsmodell ge-

wahlt und es wurden temperaturabhangige Materialeigenschaften angenommen.

Das containmentFOAM-Wandkondensationsmodell, welches mit diesem Versuch vali-

diert werden sollte, wurde bei dieser Berechnung wie folgt verwendet:

velocityScale blendedUStar;
DtWallFunction DtKader;
Sct_wall 0,7

In /KEL 21b/ ist eine detaillierte Beschreibung des Wandkondensationsmodell zu finden.
In der containmentFOAM-Simulation cont Vol. war das Volumenkondensationsmodell

aktiviert, bei den Ubrigen Simulationen wurde Volumenkondensation vernachlassigt:

solveBulkCondensation on;
bulkCondensationModel VyskocilSchmidMacek;

BrownianDiffusionModel StokesEinstein;

constantBrownianCoeffs

{
D 3e-10; /diffusion coefficient;
}
driftModel  Stokes;
fog
{

d 25e-06; / droplet diameter
rho 1000; // droplet density

In der mrs-Simulation wurden ahnliche physikalische Modelle verwendet. Die Turbulenz
wurde mit dem buoyantkOmegaSST-Modell berechnet; auch bei dieser Simulation
wurde die Warmestrahlung mit dem P1-Modell berechnet. Im Gegensatz zu den contain-
mentFOAM-Simulationen wurde bei der mrs-Simulation die Mischung mit dem Open-
FOAM-Standardmodell multiComponentMixture berechnet. Die Wandkondensation
wurde in dieser Rechnung mit dem GRS-Wandkondensationsmodell berechnet. Weitere
Details zu der Simulation mit dem Solver mrs kdnnen dem Abschlussbericht /SCH 22b/

entnommen werden. Bei der CFX-Simulation kamen die Standardmodelle zum Einsatz.
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Die Turbulenz wird mit dem SST-Modell einschlief3lich buoyancy-Terme berechnet. Bei
der Warmestrahlung wurde das Discrete-Transfer-Modell genutzt. Details kdbnnen dem
Abschlussbericht /SCH 17/ entnommen werden.

Alle vier Simulationen wurden mit demselben CFD-Gitter durchgefiihrt. Das Gitter wurde
mit Pointwise erstellt und hatte insgesamt 958.278 strukturierte Elemente. Die Dicke der
1. Gaszelle an der Wand betrug ca. 2 cm. Gegenlber der Geometrie im Experiment wur-

den geometrische Vereinfachungen vorgenommen; so wurden die Behalterdecken ver-
einfacht abgebildet. Das Gitter ist in Abb. 2.146 dargestellt.

Abb. 2.146 Verwendete CFD-Gitter (rechts: Behalter 1 mit Einspeiserohr, links: Behal-
ter 2)

25.6.4 Vergleich der Simulationsergebnisse

Die containmentFOAM-Simulationen konnten ohne Konvergenzprobleme durchgefihrt
werden. Es wurde ein adaptiver Zeitschritt gewahlt, der Uber die maximale Courant-Zahl
gesteuert wurde. Zu Beginn der Simulation wurde eine maximale Courant-Zahl von 0,2
vorgegeben, die schrittweise erhéht werden konnte. Nach wenigen Sekunden konnte die
maximale Courant-Zahl auf 20 erhéht werden, was einem Zeitschritt von ~0,01 s — 0,02 s
entsprach.
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Die Simulation mit dem Solver mrs konvergierte bis ca. 350 s gut. Danach konnte keine
konvergente Losung mehr gefunden werden — aulRer der Zeitschritt wurde auf sehr kleine
Werte (~1.0e-6 s) reduziert, was aber nicht praktikabel war. Wegen der fehlenden Kon-
vergenz sind die erzielten Ergebnisse mit Unsicherheiten behaftet. Zudem fuhrten die
Konvergenzprobleme dazu, dass die Rechenzeit um ein Vielfaches hoher als bei den
containmentFOAM-Simulationen war. Deshalb wurde auch keine Variationsrechnung

zum Einfluss des Volumenkondensationsmodells durchgeflihrt.

Kondensationsrate

Im Experiment wurde die Kondensation nicht gemessen, deshalb erfolgt fir diese Grdlie
lediglich ein Code-zu-Code-Vergleich. Alle vier Simulationen berechneten einen ahnli-
chen Verlauf der Wandkondensationsrate (Abb. 2.147). Die containmentFOAM-Simula-
tionen unterschieden sich nur geringfligig voneinander. Dies lasst sich darauf zurlckfih-
ren, dass die integrale Volumenkondensation um mehr als eine GréRenordnung kleiner
war als die integrale Wandkondensationsrate (Abb. 2.148). Die containmentFOAM-Si-
mulationen stimmten hinsichtlich der Wandkondensationsrate auch gut mit ANSYS CFX
Uberein. Lediglich von 650 s — 1200 s ist die mit containmentFOAM berechnete Wand-
kondensationsrate etwas hdher. Die Simulation mit dem OpenFOAM-Solver mrs zeigte
von den anderen Simulationen die grofite Abweichung. Bis ca. 1200 s war die von mrs
berechnete Wandkondensationsrate héher. Danach stimmte bis ca. 3300 s die mit mrs
berechnete Wandkondensationsrate gut mit den Ubrigen Simulationen Uberein, aller-
dings waren die mit mrs berechneten Oszillationen starker. Ab ca. 3300 s sank die mit
mrs berechnete Wandkondensationsrate starker ab. Bei Betrachtung der integralen Vo-
lumenkondensationsrate (Abb. 2.149) ist zu berlicksichtigen, dass neben Volumenkon-
densation auch die Verdunstung von Nebeltrépfchen auftreten kann, sobald diese in Ge-
biete mit hoher Temperatur und niedriger Dampfkonzentration gelangen. Dies erfolgte
zum einen durch turbulenten Transport des Nebels mit der Strémung als auch durch die

Sedimentation der Trépfchen.

Dampfkonzentration

Der Dampfgehalt wurde im Behalter mit der Dampfeinspeisung DW1 von allen Simulati-
onen ahnlich hoch berechnet (Abb. 2.150, Abb. 2.151). Der berechnete und der gemes-
sene Dampf-Molenbruch stimmte gut mit dem Experiment Uberein. Bei der Simulation
mit dem Solver mrs war der Dampf-Molenbruch in den ersten 2500 s am Messpunkt

DW1B20 und auch bei DW1R20 etwas kleiner als in den dbrigen Simulationen und

142



stimmte damit noch besser mit dem Experiment tberein. Die Berlcksichtigung von Vo-
lumenkondensation/Verdunstung hatte in DW1 keinen signifikanten Einfluss auf den
Dampf-Molenbruch. Die Werte fir die Simulationen cont und cont Vol. unterscheiden
sich kaum. Im 2. Behalter wurden gréRere Abweichungen zwischen Experiment und Si-
mulation beobachtet. An der Messstelle DW2 B20 (Abb. 2.152), die im oberen Bereich
des zweiten Behalters lag, verlangsamte sich der Anstieg des Dampf-Molenbruchs von
1000 s bis 2200 s signifikant. Dieses Verhalten wurde von keiner Simulation vorherge-
sagt, alle Simulationen berechneten deutlich héhere Dampf-Molenbriiche. Es wird davon
ausgegangen, dass in den Simulationen nicht alle relevanten Prozesse und Randbedin-
gungen ausreichend genau abgebildet wurden. So ist unklar, ob die Annahme gleicher
initialer Wandtemperaturen und gleicher Warmeverluste ausreichend genau war oder ob
es Bereiche gab, in denen kaltere Wandbereiche bzw. héhere Warmeverluste zu einer
starkeren Wandkondensation fuhrten und damit die Dampfkonzentration verringerten.
Am Messpunkt DW2 R20 (Abb. 2.153) im unteren Bereich des 2. Behalters zeigte sich
eine etwas andere Vermischung bei der CFX-Simulation gegentiber den OpenFOAM-
Simulationen mrs und cont. CFX berechnete an diesem Punkt einen sehr kleinen Dampf-
Molenbruch, wahrend bei den OpenFOAM-Simulationen der Dampfgehalt hoher war und
damit besser zum Experiment passte. Er war verglichen mit dem Experiment aber immer
noch deutlich zu niedrig. Bei Bericksichtigung der Volumenkondensation/Verdunstung
(cont Vol.) konnte dagegen der Dampf-Molenbruch in guter Ubereinstimmung mit dem
Experiment berechnet werden. Ab ca. 2500 s verdunsteten die in diesen Bereich trans-
portierten Nebeltropfchen. Dies erhéhte den Dampf-Molenbruch, wobei gleichzeitig die

Temperatur verringert wurde.

Temperatur

Durch die Beriicksichtigung der Volumenkondensation (cont Vol.) wurde die Uberein-
stimmung mit dem Experiment auch an Messtellen im DW1 verbessert. Bis ca. 3000 s
berechneten alle Simulationen ohne Volumenkondensationsmodell (CFX, mrs, cont) an
der Messstelle DW1 C20 (Abb. 2.154) eine etwas zu niedrige Temperatur. Die Berick-
sichtigung von Volumenkondensation fuhrte zu einer leichten Temperaturerhohung und
zu einer sehr guten Ubereinstimmung mit dem Experiment. Dasselbe galt auch fiir die
Temperatur im oberen Teil des 2. Behalters DW2. Im unteren Bereich der beiden Behal-
ter DW1/DW2 R20 (Abb. 2.155, Abb. 2.157) berechnete CFX etwas unterschiedliche
Temperaturen als OpenFOAM. In DW1 R20 war die Temperatur bei der CFX-Simulation
etwas geringer als bei den OpenFOAM-Simulationen. Sie stimmte damit etwas besser

mit dem Experiment Uberein. An diesem Punkt spielte Volumenkonden-
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sation/Verdunstung eine vernachlassigbare Rolle, die Simulationsergebnisse fir cont
und cont Vol. waren sehr ahnlich. Am Messpunkt DW2 R20 berechnete CFX einen deut-
lich starkeren Temperaturanstieg als die OpenFOAM-Simulationen cont und mrs, die
einen ahnlich leichten Temperaturanstieg berechneten. Erst bei Berlcksichtigung von
Volumenkondensation/Verdunstung in cont Vol. konnte der Abfall der Temperatur im Ex-

periment berechnet werden.

Wandkond. [kg/s]
0.000 -

t[s]

1000 2000 3000 4000 5000 6000

-0.005 -
-0.010 -

-0.015 —CFX

-0.020 4 —mrs

-0.025 1 —cont

-0.030 - ——cont Vol.

-0.035 -

-0.040 -+

-0.045 -

Abb. 2.147 Integrale Wandkondensationsrate bei den Simulationen CFX, mrs, cont

und cont Vol.
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Abb. 2.148 Integrale Wand- und Volumenkondensationsrate bei der Simulation cont
Vol.
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Abb. 2.149 Integrale Volumenkondensationsrate bei der Simulation cont Vol.
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2.5.6.5 Zusammenfassung Panda 4bis

Durch Nachrechnung des Panda-4bis-Experiments konnte der OpenFOAM-Solver con-
tainmentFOAM erfolgreich validiert werden. Der Fokus der Validierung lag auf der Kon-
densationsmodellierung. Eine containmentFOAM-Simulation wurde mit dem Wandkon-
densationsmodell und eine andere mit dem Wand- und dem Volumenkonden-
sationsmodell durchgefiihrt. Beide Simulationen zeigten eine gute Konvergenz; im Ge-
gensatz zur Simulation mit dem OpenFOAM-Solver chtMultiRegionSchmidtFOAM. Die
fehlende Konvergenz ist auch ein Grund dafir, dass die Rechnung mit diesem Solver
um ein Vielfaches langer gedauert hat als die Simulationen mit containmentFOAM, die
auf 48 CPUs etwa 1 Woche bendtigt hatten. Die beiden Simulationen ohne Volumen-
kondensationsmodell berechneten einen sehr ahnlichen Temperaturverlauf und auch die
Dampfkonzentrationen wichen nur wenig voneinander ab. Die kleinen Abweichungen
lassen sich durch die etwas schwachere Wandkondensation bei containmentFOAM er-
klaren, die einer entsprechenden CFX-Simulation entspricht. Im ersten Behalter wurde
bei beiden Simulationen meist eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment erzielt,
im 2. Behalter wurde dagegen teilweise eine Abweichung vom Experiment beobachtet.
Bei zusatzlicher Bericksichtigung von Volumenkondensationen konnte eine deutliche
Verbesserung insbesondere flr die Dampfkonzentration und die Temperatur im unteren

Bereich des zweiten Behalters erzielt werden.

2.5.7 Nachrechnung des TH-24-Experimentes mit containmentFOAM

Anhand des THAI-Versuchs TH-24 sollte containmentFOAM — insbesondere das Wand-
kondensationsmodell — validiert und mit friheren Rechnungen verglichen werden. Im
Folgenden wird flir die Rechnung mit dem containmentFOAM-Solver (Stand 2022) des
FZJ die Abkirzung ,cont“ und fur die Rechnung mit dem Solver chtMultiRegionSchmid-
tFOAM der GRS die Abklrzung ,mrs* verwendet.

2.5.71 Versuchsbeschreibung

Das TH-24-Experiment stellt eine Fortfihrung der Experimente TH-21 (Naturkonvektion)
und TH-22 (Naturkonvektion und Auflésung einer Heliumschicht) dar. Im Experiment
TH-24 kommt zusatzlich noch der Effekt der Kondensation hinzu. Abb. 2.158 zeigt die
Konfiguration des TH-24-Experiments. Der untere und mittlere Teil wurden mit einem
Warmemantel auf etwa 100 °C erhitzt, wahrend der Kiihimantel im oberen Bereich auf

eine Temperatur von 60 °C eingestellt wurde. Nachdem sich der Behalter aufgeheizt
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hatte, wurde Dampf im oberen Bereich (in 6,8 m Hohe) eingespeist. Dadurch kam es im
oberen Bereich zur Ausbildung einer stabilen Dampfschichtung. Diese Dampfschicht
wurde anschlielend wieder durch den sich herausbildenden Naturumlauf im THAI-
Behalter verteilt (Abb. 2.159). Weitere Details zum Versuch finden sich in /GUP 12/.
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Abb. 2.158 Konfiguration des TH-24-Experimentes (Bildquelle: /GUP 12/)
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Abb. 2.159 Abbau einer Dampfschicht im TH-24-Experiment (Ergebnis einer CFX-

Simulation)
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25.7.2 OpenFOAM-Setup

In Abb. 2.160 ist das fir den Versuch erstellte CFD-Gitter dargestellt. Im Bereich der
Dampfeinspeisung ist das Gitter unstrukturiert. Ansonsten handelt es sich um ein struk-
turiertes Gitter, das in Wandnahe verfeinert wurde. Das Gitter hat insgesamt ca. 1,3 Mil-
lionen Elemente. Der Versuch wurde in den aktuellen Arbeiten mit OpenFOAM-6 und
containmentFOAM nachgerechnet. Als Turbulenzmodell wurde das cfKOmegaSST-Mo-
dell verwendet. Die Wandkondensation an den gekuhlten Wanden wurde berucksichtigt,

aber es wurde kein Volumenkondensationsmodell verwendet. FUr die Warmestrahlung
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wurde das P1-Modell verwendet. Weitere Details zu den Modellen und der Numerik fin-
den sich in Tab. 2.12.

H
HH
a8
H

L

Abb. 2.160 CFD-Gitter flir den TH-24 Versuch

Der rote Pfeil zeigt die Richtung der Dampfeinspeisung an.

Tab. 2.12 Infobox THAI-Experiment TH-24

Experiment THAI-Experiment TH-24
Phanomene Gasverteilung / Naturkonvektion / Schichtungsauf- und
-abbau / Wandkondensation
Materialien Luft (AIR)und Dampf (H20)
Software / Version OpenFOAM 6
Solver Neue Rechnung: containmentFOAM (cont)
(Alte Rechnung: chtMultiRegionSchmidtFOAM (mrs))
Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 10
Turbulenzmodell cfKOmegaSST / SGDH
Kondensation Mit Wandkondensationsmodell /Ohne Volumenkondensation
Strahlungsmodell P1, Absorptionskonstante Dampf: 10 (m bar)™
Diffusionsmodell twoSpecies / Fuller
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 1 343 666

154



25.7.3 Diskussion der Ergebnisse

Druck

In Abb. 2.160 ist der Druckverlauf beim TH-24-Experiment dargestellt. Der mit contain-
mentFOAM (cont) berechnete Druck passt in den ersten 500 s bis 700 s sehr gut zu den
bisherigen Rechnungen mit dem GRS-OpenFOAM-Solver chtMultiRegionSchmidt-
FOAM (mrs) und der CFX-Rechnung. Danach entspricht der Druck in etwa der CFX-
Rechnung, wahrend es von der GRS-Rechnung eine moderate Abweichung gibt. Aller-
dings liegen alle berechneten Druckwerte bei 500 s ca. 5 % unterhalb des experimentel-
len Drucks. Insbesondere der Druckanstieg wird durch alle Simulationen nicht richtig
wiedergegeben. Moéglicherweise wird die Kondensation des Dampfes an den kalten
Wanden in den Simulationen Uberschatzt. Dieser Punkt wird weiter unten noch unter-
sucht. Eine weitere mdgliche Ursache fir die Abweichungen zum Experiment ist, dass
es experimentelle Unsicherheiten hinsichtlich der Menge des eingespeisten Dampfes
gibt.

1.55
1.50 v/,."‘
1.45 /w
§1 40 /
2.1, -~ I —
3 / /Q\ SN — .
jut -\
01.35
[/
E} ,
§ 1.30 -/ —Experiment
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v cont
1.20
1.15
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Abb. 2.161 Druckverlauf beim TH-24-Experiment
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Dampfkonzentrationen

In Abb. 2.162 bis Abb. 2.165 ist die Dampfkonzentration an unterschiedlichen Mess-
punkten dargestellt. Es zeigt sich, dass die mit containmentFOAM (cont) berechnete
Dampfkonzentration an den meisten Messpunkten etwa in der Mitte zwischen der CFX-
Rechnung und der GRS-OpenFOAM-Rechnung (mrs) liegt. Die containmentFOAM-
Rechnung Uberschatzt zu Beginn den Dampfanstieg im oberen THAI-Behalter (siehe
Abb. 2.162 und Abb. 2.163). Bei den weiter unten liegenden Messpunkten wird der
Dampfanstieg unterschatzt (Abb. 2.164 und Abb. 2.165). Die von containmentFOAM be-
rechnete Abbauzeit fur die Schichtung passt gut zu den experimentellen Werten (siehe
Abb. 2.162). Allerdings liegt nach dem Schichtungsabbau die Dampfkonzentration an
allen Messpunkten unterhalb des Experimentes. Dies kdnnte ein Hinweis auf eine Uber-
schatzung der Kondensationsrate an den kalten Wanden sein. Insgesamt passen die mit
containmentFOAM berechneten Werte aber von allen Simulationen am besten zum Ex-

periment.
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Abb. 2.162 Dampfkonzentration am Monitorpunkt DCH87MO00 (H6he: 8,7 m)
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Abb. 2.164 Dampfkonzentration am Monitorpunkt DCH70MOO (H6he: 7,0 m)
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Abb. 2.165 Dampfkonzentration am Monitorpunkt DCH63MO00 (H6he: 6,3 m)

Temperaturen

In Abb. 2.166 bis Abb. 2.169 sind die Temperaturverldufe an unterschiedlichen Mess-
punkten dargestellt. Die mit containmentFOAM berechneten Temperaturen passen ins-
gesamt von allen Rechnungen am besten zu den experimentellen Werten. Hier gibt es
oft nur geringe Abweichungen von wenigen Grad. Die Verbesserungen kdnnten unter
anderem darauf beruhen, dass bei der cont-Rechnung die Warmestrahlung bertcksich-

tigt wurde. Bei der mrs-Rechnung wurde sie noch nicht bertcksichtigt.
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Abb. 2.166 Temperaturverlauf am Monitorpunkt DTF87MO00 (H6he: 8,7 m)
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Wandkondensationsrate

In Abb. 2.170 ist der berechnete Verlauf der Wandkondensationsrate dargestellt. Hierflr
gibt es keine experimentellen Vergleichswerte. Die cont-Rechnung berechnet ahnliche
Werte wie die anderen beiden Simulationen. Sie liegt dabei etwas naher an der CFX-
Rechnung als an der mrs-Rechnung. Wird hieraus die integrale Kondensatmasse be-
rechnet, so ergibt sich der in Abb. 2.171 dargestellt Verlauf. Dieser ist wieder mit der im
Experiment aufgefangenen Kondensatmasse vergleichbar. Hier zeigt sich, dass in allen
Simulationen das Kondensat Uberschatzt wird. Es ist allerdings beim Vergleich zu be-
ricksichtigen, dass es im Gegensatz zu den Simulationen eine nicht bekannte Zeit dau-
ert, bis im Experiment entstandenes Kondensat aufgefangen und gemessen wird. Auch
verbleibt ein Teil des Kondensats an Wanden als Trépfchen/dinner Flussigkeitsfilm.
Eine Uberschatzung der Wandkondensation in den Simulationen kénnte auch die Ursa-

che fir die Unterschatzung des Drucks in den Simulationen sein (Abb. 2.161).
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Abb. 2.170 Verlauf der Wandkondensationsrate
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Abb. 2.171 Integrale Kondensatmasse beim TH24-Experiment

25.7.4 Zusammenfassung TH-24

Das Experiment TH-24 mit Gasverteilung, Naturkonvektion und Dampfkondensation
konnte erfolgreich mit containmentFOAM nachgerechnet werden. Die hierbei erzielten
Werte flir Dampfkonzentrationen zeigen moderate Abweichungen, die Temperaturen
passen dagegen gut zum Experiment. Die von containmentFOAM berechneten Werte
fur die Kondensationsrate und den Druck passen gut zu friheren Simulationen mit dem
GRS-OpenFOAM-Solver und mit CFX. Die berechnete Kondensatmasse hingegen tber-
schatzt das Experiment. Dies kann ein Hinweis auf eine Uberschatzung der Wandkon-
densationsrate sein. Der Druck bei der containmentFOAM-Rechnung liegt unterhalb der
experimentellen Werte. Die Ursache hierflr kénnte in der Uberschatzung der Wandkon-
densation liegen. Eine weitere Ursache fur Abweichungen von Experiment und Simula-
tionen liegt in einer ungenauen Versuchsspezifikation (Dampfeinspeisung, Wandtempe-
raturen ...). Es gibt die Aussage von Becker Technologies, dass die tatsachlich
eingespeiste Dampfmenge mdglicherweise von der Versuchsspezifikation abweicht. Pri-
mares Ziel dieses Arbeitspunkts war der Vergleich containmentFOAM / chtMultiRegion-
SchmidtFOAM zur Auswahl eines Solvers bzw. von Modellen fir die Arbeiten in
RS1603A. Deshalb wurde auf vertiefte Untersuchungen zu experimentellen Unsicher-

heiten und Modellierungsfragestellungen verzichtetet.

162



2.5.8 Zusammenfassung und Schlussfolgerungen aus AP1.4

Es wurden die Simulationsergebnisse aus unterschiedlichen Versuchen von contain-
mentFOAM mit denen von chtMultiRegionSchmidtFOAM verglichen Die Vergleichsrech-
nungen haben gezeigt, dass containmentFOAM gut zur Simulation unterschiedlicher
containment-relevanter Anwendungen geeignet ist. In den meisten Fallen stimmen die
grundlegenden Modellannahmen fur die vom FZJ und von der GRS implementierten Mo-
delle (Wand- und Volumenkondensation, Diffusion) Uberein, die in containmentFOAM
implementierten Modelle gehen aber oft Gber die in chtMultiRegionSchmidtFOAM imple-
mentierten Modelle hinaus. In beiden Solvern sind mit dem Fick’schen Gesetz die grund-
legenden Modellannahmen fir die Diffusion gleich und beide Solver kénnen Gemische
aus zwei Stoffen konsistent beschreiben. In containmentFOAM besteht mit dem ,effec-
tive Diffusivity“ Modell aber auch die Méglichkeit, Gemische aus drei oder mehr Kompo-
nenten effizient und hinreichend genau zu simulieren. Des Weiteren besteht die Mog-
lichkeit, den Soret- und Dufour-Effekt zu bericksichtigen. Der Ansatz zur Beschreibung
von Wandkondensation ist in beiden Solvern sehr ahnlich. Entsprechend weichen die
Simulationsergebnisse bei sehr feiner Gitterauflosung (Low Reynolds, y+ 1) nur wenig
voneinander ab. In containmentFOAM wurden allerdings basierend auf mehreren Pro-
motionen an der RWTH Aachen/FZ Julich verbesserte Wandfunktionen bei Wandkon-
densation implementiert. Deshalb kann mit containmentFOAM eine bessere Uberein-
stimmung bei groben Gittern erzielt werden. Beim Volumenkondensationsmodell kann
in containmentFOAM zusatzlich der Transport von Nebel einschliellich der Sedimenta-
tion modelliert werden. Deshalb wird darauf verzichtet, die GRS-Modelle fur Wand-, Vo-
lumenkondensation und Diffusion in containmentFOAM zu implementieren. Das GRS-
PAR-Modell unterscheidet sich grundlegend vom PAR-Modell des FZ Jilich RekoDirekt.
RekoDirekt verfolgt einen mechanistischen Ansatz, bei dem der Ho/CO-Abbau des PARs
durch physikalische Prozesse wie die Warmebilanz, den Antrieb der auftreibenden Ka-
minstromung, die Diffusion von H2/CO zu den katalytischen Platten etc. bestimmt wird.
Das GRS-PAR-Modell beruht dagegen auf modifizierten AREVA-Gleichungen, bei de-
nen die Abbaurate und Effizienz eines PARs durch Korrelationen beschrieben werden.
Da es sich beim GRS-Modell um einen komplementaren Ansatz handelt, wurde das
PAR-Modell an containmentFOAM gekoppelt (siehe Abschnitt 6.2).
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3 AP 2 Einsatz von OpenFOAM bei Hz bzw. Hz/CO-
Verbrennungsvorgangen

3.1 AP 2.1 Auswahl/Erstellung und Validierung eines OpenFOAM-Solvers
zur Simulation der Hz/CO/Dampf/Luft-Verbrennung (GRS)

Ziel dieses Arbeitspunktes ist die Erstellung und Validierung eines OpenFOAM-Refe-
renzsolvers zur Simulation von Ho/CO/Dampf/Luft-Verbrennung. Hierzu wird auf einem
Solver der TU-Munchen (xDynFOAM) aufgesetzt. Die GRS hat mit diesem Solver meh-
rere unterschiedliche Versuche (THAI-Versuche HD-Serie (HD-7, HD-8, HD-10, HD-12),
ENACCEF-2 und GraVent) nachgerechnet. Diese Validierungsrechnungen werden im
Folgenden diskutiert. Des Weiteren hat sich die GRS mit xDynFOAM-Simulationen am
Etson-AMHYCO-H2/CO-Verbrennungsbenchmark beteiligt. Die experimentellen Daten
waren zum Zeitpunkt der Berichtserstellung noch nicht frei verfigbar, deshalb kénnen
die Ergebnisse nur im nicht-6ffentlichen zweiten Teil des Berichts ausfuhrlich diskutiert

werden.

3141 THAI Experiment HD-7

Innerhalb der THAI-Anlage wurden mehrere Versuche zur Hz-Deflagration durchgefihrt
(HD-Serie). Ein Versuch dieser Serie ist der Versuch HD-7 /KAN 08/, der im Folgenden
zur Validierung des Verbrennungssolvers genutzt werden soll. Beim Versuch HD-7
wurde der THAI-Behalter mit einer homogenen Mischung von 9,93 Vol.-% Hz und Luft
gefullt. Der Startdruck lag bei 1,48 bar und die Starttemperatur bei 17 °C. Die Ziindung
des Gemisches erfolgt in einer Hohe von 0,5 m. Abb. 3.1 zeigt die Ausbreitung der Flam-
men, wie sie im Experiment gemessen wurden. Die Flamme breitet sich langsam nach
oben hin aus. Im unteren Bereich des Behalters ist die Ausbreitung symmetrisch, im
oberen Bereich ist eine Asymmetrie zu erkennen. Neben der Flammenankunft wurde

auch der Druckverlauf im Behalter gemessen.
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Abb. 3.1 Ausbreitung der Flammen im THAI-Experiment HD-7 /KAN 08/

3.1.2 OpenFOAM-Setup

Die OpenFOAM-Rechnungen wurden mit dem Solver xDynFOAM der TU-Minchen
durchgefihrt. Dieser basiert auf OpenFOAM Version 10. Die ersten Rechnungen wurden
mit dem Darrieus-Landau-Modell zur Flammenfaltung durchgefihrt. Neben diesem Mo-
dell gibt es in xDynFOAM auch noch das Dinkelacker-Modell zur Flammenfaltung. Zu
einem spateren Zeitpunkt wurde zusatzlich noch die Mdglichkeit zur Kombination der
beiden Modelle (im sogenannten Coupled-Modell) im Solver xDynFOAM von der TU-
Munchen eingefugt. In der in RS1603A verwendeten Version des Coupled-Modells wird
die Verbrennungsgeschwindigkeit des Darrieus-Landau-Modells mit dem des Dinkel-
acker-Modells verglichen und der gréRere Wert fur die Berechnung verwendet. Es wur-
den mehrere Rechnungen durch die GRS durchgefihrt, um den Einfluss verschiedener
Parameter (Zeitschritte, Gitter, Flammenfaltungsmodell etc.) zu untersuchen. Dieses

wird in den folgenden Abschnitten erlautert.
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Weiterhin wurden Rechnungen des HD-7-Experimentes mit den OpenFOAM-Solvern
ddtHyCoFOAM und XiFOAM durchgefuhrt. ddtHyCoFOAM ist ein Verbrennungssolver
der TU-Minchen, basierend auf OpenFOAM Version 2. Dieser ist eher fir schnelle Ver-
brennungen (DDT) geeignet und zeigte beim HD-7-Experiment keine plausiblen Ergeb-
nisse. Die Rechnung war instabil und brach nach kurzer Zeit ab. Die Ergebnisse dieser
Rechnungen werden hier deshalb nicht gezeigt. Der Solver XiFOAM ist ein frei verfug-
barer Verbrennungssolver. Getestet wurde er in OpenFOAM Version 10. Grundsatzlich
ist er fur langsame Verbrennungen geeignet. Es fehlen jedoch Material- bzw. Modellpa-
rameter speziell fir Ho-Verbrennungen. Auch die Ergebnisse mit diesem Solver werden

deshalb hier nicht gezeigt bzw. weiter erlautert.

Tab. 3.1 Infobox zum THAI-Experiment HD-7

Experiment THAI-Experiment HD-7

Phanomene H2-Verbrennung

Materialien Ha / Luft

Software / Version OpenFOAM 10

Solver xDynFOAM

Flammenfaltung Darrieus-Landau-Modell oder

Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker)

Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 0,25 oder 1,0

Turbulenzmodell kOmegaSST oder kOmegaSSTSAS

Strahlungsmodell fvDOM

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 0,4 bis 1,2 Mio. / Strukturiert oder unstrukturiert
3.1.21 Einfluss der Zeitschrittweite (maximale Courant-Zahl)

Es wurden zwei Rechnungen mit unterschiedlicher maximaler Courant-Zahl und damit
unterschiedlicher Zeitschrittweite durchgefuhrt. Eine Rechnung hatte die maximale
Courant-Zahl 1,0 und die andere Rechnung die maximale Courant-Zahl 0,25. In Abb. 3.2
ist der Druckverlauf fur beide Rechnungen dargestellt. Beide Kurven liegen exakt tber-
einander, insofern kann fir die weiteren Arbeiten eine maximale Courant-Zahl von 1,0

verwendet werden. Durch die groBere Zeitschrittweite ist diese Rechnung schneller.
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Abb. 3.2 Einfluss der Zeitschrittweite auf den Druckverlauf

3.1.2.2 Einfluss der Runge-Kutta-lterationen

Der Solver xDynFOAM basiert auf dem Runge-Kutta-lterationsverfahren. Innerhalb ei-
nes Rechenfalls kann die Zahl der Runge-Kutta-lterationsstufen gewahlt werden. Dieser
Parameter wurde variiert und es wurden Rechnungen mit 3 und mit 6 lterationen durch-
gefuhrt. Das Ergebnis istin Abb. 3.3 dargestellt. Der Unterschied zwischen beiden Rech-
nungen ist sehr klein. Da die Rechnung mit 6 Iterationen deutlich langer dauert, werden

im Folgenden fur die weiteren Rechnungen nur 3 Iterationen verwendet.
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Abb. 3.3  Einfluss der Runge-Kutta-lterationen auf den Druckverlauf

3.1.2.3 Einfluss des Turbulenz-Modells

Neben dem kOmgaSST-Modell wurde auch das (von der TU-Minchen vorgeschlagene)
kOmegaSSTSAS-Modell fur die Turbulenz verwendet. Beim Druckverlauf des HD-7 Ex-
perimentes zeigte sich aber nur ein geringer Einfluss (siehe Abb. 3.4). Im Folgenden

wird weiterhin das kOmegaSST-Modell verwendet.
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Abb. 3.4 Einfluss der Turbulenzmodells auf den Druckverlauf

3.1.24 Einfluss des Flammenfaltungs-Modells

Es wurden drei unterschiedliche Rechnungen durchgefiihrt, eine mit dem Darrieus-
Landau-Modell, eine mit dem Dinkelacker-Modell und eine mit dem Coupled-Modell. Das
Ergebnis ist in Abb. 3.5 dargestellt. Es zeigen sich kaum Unterschiede zwischen den
Modellen Darrieus-Landau- und Coupled. Aufgrund der langsamen Verbrennung und
der relativ schwachen Turbulenz wird auch beim Coupled-Modell fast ausschlieflich die
Verbrennungsgeschwindigkeit durch das Darrieus-Landau-Modell berechnet. Die xDyn-
FOAM-Simulation mit dem Dinkelacker-Modell berechnet eine viel zu langsame Ver-
brennung. Das Dinkelacker-Modell, welches die Erhéhung der Verbrennungsgeschwin-
digkeit durch Turbulenz beschreibt, ist bei den hier untersuchten THAI-
Verbrennungsversuchen nicht geeignet, die Verbrennung zu simulieren, da bei diesen
Versuchen wenig Turbulenz vorliegt und Flammeninstabilitdten, wie die Darius-Landau-

Flammeninstabilitat, wichtig fir die korrekte Simulation der Verbrennung sind.

170



700000

600000

500000

T
£ 400000
S
2 / Darrieus-Landau
[a]
—Dinkelacker
300000
/ —Coupled
200000 /
I B
100000
1 15 2 25 3 35 45
Zeit [s]
Abb. 3.5 Einfluss der Flammenfaltungsmodellierung auf den Druckverlauf
3.1.25 Untersuchung des Gittereinflusses

Um den Einfluss des Gitters zu untersuchen, wurden sechs Rechnungen mit jeweils un-
terschiedlichen Gittern durchgeflihrt. Die verwendeten Gitter sind in Tab. 3.2 aufgelistet,
in Abb. 3.6 sind drei der Gitter dargestellt. Rechnung Nr. 3 mit dem ganz feinen struktu-

rierten Gitter (5,0 Mio. Elemente) lief so langsam, dass sie nicht zu Ende geflihrt werden

konnte.
Tab. 3.2  Gitterstudie THAI-Experiment HD-7
Rechnung Gittererstellung Gittertyp Elementzahl
1 GRS Strukturiert 0,4 Millionen
2 GRS Strukturiert 1,2 Millionen
3 GRS Strukturiert 5,0 Millionen
4 GRS Unstrukturiert 0,4 Millionen
5 GRS Unstrukturiert 1,0 Millionen
6 TU-Minchen Unstrukturiert 1,0 Millionen
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GRS / strukturiert / 0,4 Mio. GRS / strukturiert / 1,2 Mi TUM / unstrukturiert / 1,0 Mio.

Abb. 3.6  Vergleich der unterschiedlichen Rechengitter (Ausschnitt unterer THAI-
Behalter / Zundort)

Die Ergebnisse der Berechnungen finden sich in Abb. 3.7. Es zeigt sich, dass bei allen
Simulationen der Druckverlauf ahnlich ist, allerdings variieren die Starke des Druckan-
stiegs und der erreichte Maximaldruck. Bei den Simulationen wird keine Flammenverl6-
schung (Quenching) simuliert. Deshalb kommt es nach ausreichend Zeit in allen Simu-
lationen zu einer vollstadndigen Verbrennung. Ohne Warmeverluste wird sich deshalb in
allen Rechnungen der AICC-Druck einstellen. Warmeverluste fihren zu einer Druckver-
ringerung, wobei bei einer langsameren Verbrennung die Warmeverluste bis zur kom-

pletten Verbrennung tendenziell gréf3er sind als bei einer schnellen Verbrennung.

Es konnte also in der Gittersensitivitatsstudie keine gitterunabhangige Lésung gefunden
werden. Der Einfluss der Gitterverfeinerung auf den Druckverlauf ist nicht eindeutig. Bei
den strukturierten Gittern fuhrt eine Gitterverfeinerung zu einem langsameren Druckan-
stieg und einem niedrigeren Maximaldruck, bei den unstrukturierten Gittern ist es umge-
kehrt. Mit dem unstrukturierten Gitter der TUM konnte die beste Ubereinstimmung erzielt

werden. Es wurde deshalb fur die weiteren Arbeiten verwendet.
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Abb. 3.7 Einfluss des Gitters auf den Druckverlauf

3.1.2.6 Vergleich mit dem Experiment und CFX

In Abb. 3.8 werden die xDynFOAM-Rechnungen mit dem Gitter der TUM mit dem Expe-
riment und einer CFX-Rechnung verglichen. Bei der CFX-Rechnung wird die modifizierte
Dinkelackerkorrelation aus RS1562 /SCH 22a/ mit den Modellparametern A =2 und
B = 3 verwendet. Dieses Modell wird bei allen CFX-Rechnungen in diesem Kapitel ver-

wendet.

Es zeigt sich bei xDynFOAM ein etwas zu langsamer Druckanstieg und auch der Maxi-
maldruck wird nicht ganz erreicht. Der Druckabfall nach der vollstandigen Verbrennung
des Hz wird aber gut getroffen, was zeigt, dass die Modellierung der Warmeverluste in

guter Ubereinstimmung mit dem Experiment erfolgt.

In der CFX-Rechnung findet der Druckanstieg in der Anfangsphase etwas zu schnell
statt, spater wird der Druckanstieg etwas unterschatzt und der Maximaldruck wird besser

getroffen.
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Abb. 3.8  Vergleich von simulierten und experimentellem Druckverlauf

In Abb. 3.9 werden die berechnete und die gemessene Flammenausbreitung entlang der
Mittelachse miteinander verglichen. Bis zu einer Héhe von 4 m entspricht die Flammen-
ausbreitung in xXDynFOAM gut dem Experiment, danach ist sie etwas zu langsam. Bei
der CFX-Rechnung wird die Ausbreitungsgeschwindigkeit im mittleren Behalter etwas
Uberschatzt, im oberen etwas unterschatzt. Insgesamt stimmt die CFX-Rechnung mit

dem modifizierten Dinkelacker-Modell (A = 2, B = 3) besser mit dem Experiment Gberein.
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Abb. 3.9  Vergleich von simulierter und experimenteller Flammenausbreitung

3.1.3 THAI-Experiment HD-8

Das THAI-Experiment HD-8 hat ahnliche Startwerte wie das Experiment HD-7:
e H2:9,91 Vol.-%
e Druck: 1,487 bar

e Temperatur: 21,5 °C

Allerdings fand bei HD-8 die Ziindung oben im Behalter (Héhe: 9,1 m) statt, und es liegt
hier eine Flammenausbreitung nach unten vor. Fir die xDynFOAM-Simulation der fol-
genden THAI-Experimente wurde das Coupled-Modell mit dem Maximum-Kriterium wie
schon in HD-7 verwendet. Aufgrund der schlechten Ubereinstimmung in HD-7 wurde auf
die Anwendung des Dinkelacker-Modells verzichtet. Fur die Nachrechnung mit xDyn-
FOAM wurden die in Tab. 3.3 dargestellten Modellparameter verwendet. Diese hatten

sich bei den Berechnungen zum HD-7 Experiment als gut herausgestellit.
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Tab. 3.3  Infobox zum THAI-Experiment HD-8

Experiment THAI-Experiment HD-8

Phanomene H>-Verbrennung

Materialien H, / Luft

Software / Version OpenFOAM 10

Solver xDynFOAM

Flammenfaltung Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker, Maxi-
mum-Kriterium)

Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 1,0

Turbulenzmodell kOmegaSST

Strahlungsmodell fvDOM

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 1,0 Mio. unstrukturiert (TU-Munchen)

Abb. 3.10 zeigt den Vergleich von berechnetem und gemessenem Druckverlauf. Im Ex-
periment zeigt sich eine langere Phase der langsamen (laminaren) Flammenausbrei-
tung, erst dann erfolgt ein deutlicher Druckanstieg. In der xDynFOAM-Rechnung erfolgt
der Druckanstieg schneller. Von diesem Unterschied abgesehen ist der Druckanstieg in
xDynFOAM ahnlich zum Experiment. Auch der Maximaldruck wird gut getroffen. Da die-
ser Versuch nicht mit CFX gerechnet wurde, kann an dieser Stelle auch kein Vergleich
dazu durchgefihrt werden. In Abb. 3.11 werden die berechnete und simulierte Flammen-
ausbreitung entlang der Mittelachse miteinander verglichen. Insbesondere im oberen
Bereich ist die Flammenausbreitung bei xDynFOAM deutlich schneller als im Experi-
ment. Die Phase der langsamen Flammenausbreitung im oberen Bereich (9 m — 7 m
Hohe) wird also nicht gut wiedergegeben. Fir die tieferliegenden Messpunkte wird eine

bessere Ubereinstimmung erzielt.
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Abb. 3.10 Vergleich von simulierten und experimentellem Druckverlauf beim HD-8-
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Abb. 3.11 Vergleich von simulierter und experimenteller Flammenausbreitung (HD-8)
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314 THAI-Experiment HD-10

Das Experiment HD-10 hatte eine hdhere H.-Startkonzentration von 11,84 Vol.-% Ha,
einen Anfangsdruck von 1,498 bar und eine Anfangstemperatur von 30,0 °C. Es wurde
auch oben (in 9,1 m Héhe) im THAI-Behalter geziindet und die Flamme breitete sich von
oben nach unten aus. In Tab. 3.4 finden sich die verwendeten Parameter flir die xDyn-
FOAM-Rechnung.

Tab. 3.4 Infobox zum THAI-Experiment HD-10

Experiment THAI-Experiment HD-10

Phanomene H2-Verbrennung

Materialien Ha / Luft

Software / Version OpenFOAM 10

Solver xDynFOAM

Flammenfaltung Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker, Maxi-
mum-Kriterium)

Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 1,0

Turbulenzmodell kOmegaSST

Strahlungsmodell fvDOM

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 1,0 Mio. unstrukturiert (TU-MUnchen)

Abb. 3.12 zeigt den Vergleich von simuliertem und gemessenen Druckverlauf. Hier fallt
auf, dass in den Rechnungen (xDynFOAM und CFX mit modifiziertem Dinkelacker-Mo-
dell) wie beim Versuch HD-8 die anfangliche Phase der langsamen Verbrennung und
des langsamen Druckanstieges nicht richtig wiedergegen wird. Insbesondere in der
xDynFOAM-Rechnung kommt es zu einer schnelleren Flammenbeschleunigung und ei-
nem schnelleren Druckanstieg. Dieses fuhrt auch zu einem etwas héheren Maximal-
druck bei der xDynFOAM-Rechnung. Die CFX-Rechnung trifft den experimentellen Ver-
lauf hier besser. Entsprechend zeigt sich auch beim Flammenfortschritt (siehe
Abb. 3.13), dass die xDynFOAM-Rechnung eine zu schnelle Ausbreitung berechnet und

dass die CFX-Rechnung hier besser zum Experiment passt.
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Abb. 3.13 Vergleich von simulierter und experimenteller Flammenausbreitung
(HD-10)
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315 THAI-Experiment HD-12

Beim Experiment HD-12 handelt es sich um ein weiteres Experiment mit einer Ziindung
unten (in 0,5 m Héhe), genau wie beim Experiment HD-7. Allerdings ist bei HD-12 die
Anfangskonzentration von H, etwas geringer (hier: 7,98 Vol.-%). Der Startdruck lag bei
1,485 bar und die Starttemperatur bei 18 °C. Es gab ein weiters Experiment, das mit
sehr ahnlichen Bedingungen startete (HD-2R). Die Ergebnisse dieses Experimentes
werden im Folgenden zusatzlich gezeigt. In Tab. 3.5 finden sich die Parameter fir die
xDynFOAM-Berechnung. Hier wurden wieder die gleichen Einstellungen wie bei den bis-
herigen Rechnungen gewahlt (Coupled-Modell, kOmegaSST-Turbulenz, fvDOM-Strah-
lungsmodell, Max. Courant 1,0). Dieser Versuch wurde bisher nicht mit dem in RS1562
ISCH 22a/ entwickelten modifizierten Dinkelacker-Modell simuliert. Deshalb entfallt der
Vergleich mit CFX.

Tab. 3.5 Infobox zum THAI-Experiment HD-12

Experiment THAI-Experiment HD-12

Phanomene H2-Verbrennung

Materialien H, / Luft

Software / Version OpenFOAM 10

Solver xDynFOAM

Flammenfaltung Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker), Maxi-
mum-Kriterium

Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 1,0

Turbulenzmodell kOmegaSST

Strahlungsmodell fvDOM

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 1,0 Mio. unstrukturiert (TU-Munchen)

In Abb. 3.14 wird der berechnete Druckverlauf mit den experimentellen Werten vergli-
chen. Der Druckanstieg beginnt etwas friher, ist aber insgesamt etwas langsamer als
im Experiment. Dieses ist ahnlich wie beim Experiment HD-7, welches auch unten ge-
zlindet wurde und aufwarts brannte. Abb. 3.15 zeigt den Vergleich der Flammenausbrei-
tung. Hier sieht man auch eine etwas langsamere Ausbreitung in der Simulation. Insge-
samt passen aber sowohl Druckverlauf als auch Flammenausbreitung gut zu den

experimentellen Werten.
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Abb. 3.15 Vergleich von simulierter und experimenteller Flammenausbreitung
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3.1.6 ENACCEF-2-Experiment

3.1.6.1 Experimenteller Aufbau

ENACCEF-2 /BEN 18/ ist ein vertikales Beschleunigungsrohr mit einer Héhe von 7,65 m
und einem Durchmesser von 0,23 m (siehe Abb. 3.16 links). Es enthalt 9 ringférmige
Hindernisse mit einer Blockage-Ratio von 0,63 (siehe Abb. 3.16 rechts). Das verwendete
Experiment hatte eine Startkonzentration von 13 Vol.-% H: in Luft, einen Anfangsdruck
von 1,0 bar und eine Anfangstemperatur von 20 °C. Gezlindet wurde unten im Rohr. Im

Bereich der Hindernisse kommt es zu einer Beschleunigung der Flammenausbreitung

durch Turbulenz.

<7

T

=SisE==s

Abb. 3.16 Links: ENACCEF-2-Rohr, rechts: ringférmige Hindernisse
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3.1.6.2

Der ENACCEF-2-Versuch wurde wieder mit xDynFOAM nachgerechnet. Dabei wurde
fur die Flammenfaltung sowohl das Dinkelacker-Modell als auch das Coupled-Modell
verwendet. Das Gitter war ein strukturiertes Gitter mit ca. 2,3 Millionen Elementen. Die-

ses wurde im Bereich der Stromungshindernisse verfeinert (siehe Abb. 3.17). Weitere

CFD-Gitter und Setup

Details zum Setup finden sich in Tab. 3.6.

Tab. 3.6  Infobox zum ENACCEF-2-Experiment
Experiment ENACCEF-2
Phanomene H>-Verbrennung
Materialien H2 / Luft
Software / Version OpenFOAM 10
Solver xDynFOAM

Flammenfaltung

Dinkelacker-Modell oder
Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker)

Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 1,0
Turbulenzmodell kOmegaSST
Strahlungsmodell fvDOM

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl

2 251 264 strukturierte Elemente

Abb. 3.17 CFD-Gitter(-Verfeinerung) an einem Hindernis
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3.1.6.3 Vergleich mit CFX und experimentellen Werten

In Abb. 3.18 bis Abb. 3.21 wird der simulierte Druckverlauf an unterschiedlichen Mess-
positionen mit den experimentellen Werten verglichen. Vom Experiment werden zwei
unterschiedliche Kurven (RUN63 und RUNG64) gezeigt, die identische Wiederholungsex-
perimente darstellen. Beim ersten Messpunkt in 1,2 m Hohe zeigt sich ein zu langsamer,
etwas zu schwacher erster Druckanstieg (siehe Abb. 3.18). Ansonsten passen die
Druckverlaufe insgesamt gut zu den experimentellen Werten. Die Rechnung mit dem
Coupled-Modell zeigt teilweise etwas hdhere Druckpeaks als die Rechnung mit dem Din-
kelacker-Modell (siehe z. B. Abb. 3.20 oder Abb. 3.21), was etwas besser zu den expe-
rimentellen Werten passt. Die Druckverlaufe sind ahnlich zu den mit CFX (modifiziertes
Dinkelacker-Modell A = 2, B = 3) berechneten Verlaufen. Insgesamt ist der Druck in den
xDynFOAM-Rechnungen aber ab ca. 0,05 s etwas hdher als der von CFX berechnete
Druck.

600000 —Exp. RUN63
550000 —Exp. RUN64
—CFX
500000
—xDynFoam Dinkelacker
450000
—xDynFoam Coupled
400000 |
g
T 350000 |
o
2
a 300000
250000
200000
150000 ’
100000 - !
0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08
Zeit (s)

Abb. 3.18 Druckverlaufin 1,2 m H6he
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Abb. 3.19 Druckverlauf in 5,527 m Hohe
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Abb. 3.20 Druckverlauf in 6,377 m Hohe
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Abb. 3.21 Druckverlauf in 7,65 m Hbhe

In Abb. 3.22 wird die Entwicklung der Flammengeschwindigkeit Gber der Hohe gezeigt.
Der erste Anstieg in einer Hohe zwischen einem und zwei Metern wird besser von der
Rechnung mit dem Coupled-Modell wiedergegeben. Beim Dinkelacker-Modell ist die
Flammenbeschleunigung deutlich langsamer als im Experiment. Die berechnete Maxi-
malgeschwindigkeit wird deutlich unterschatzt und die Position des Maximums ist etwas

verschoben.

Beide xDynFOAM-Simulationen berechnen zu hohe Flammenausbreitungsgeschwindig-
keiten im Bereich 3 m — 4 m. Die Verlangsamung der Flammenausbreitung nach den
Hindernissen wird von beiden Simulationen unterschatzt. Die CFX-Simulation mit dem
modifizierten Dinkelacker-Modell zeigt in Hinblick auf die Beschleunigung der Flamme
an den Hindernissen und im Hinblick auf die Verlangsamung der Flamme nach den Hin-
dernissen eine etwas bessere Ubereinstimmung als die xDynFOAM-Simulation mit dem
Coupled-Modell. Die xDynFOAM mit dem Dinkelacker-Modell zeigt die schlechteste

Ubereinstimmung.

186



700 [ [

-=Exp. RUNG3
600 Exp. RUN64
/\ ~+CFX
500 o -~xDynFoam Dinkelacker
/')(‘ | N -—xDynFoam Coupled
400 ' /

300 == \ %

RS -

100 1 :
&

0

Flammengeschwindigkeit (m/s)

-_—
N
w
N
(S}
(o}
~
©

Hoéhe (m)

Abb. 3.22 Entwicklung der Flammengeschwindigkeit

31.7 GraVent-Experiment

Bei den GraVent-Experimenten /ETT 11/ wurden Hz-Verbrennungen in einem rechtecki-
gen Kanal durchgefiihrt. Unterschiedliche Hinderniskonfigurationen sorgten fur Turbu-

lenz- und Flammenbeschleunigung.

3.1.71 Experimenteller Aufbau

Der prinzipielle Aufbau der Anlage ist in Abb. 3.23 dargestellt. Abb. 3.24 zeigt eine sche-
matische Darstellung des Explosionskanals mit den Hindernissen. Nach der Hindernis-
strecke (2 m) kommt noch die Hauptkammer. Insgesamt hat der Kanal die Dimensionen
6 cm x 30 cm x 540 cm (Breite x Hohe x Lange). Untersucht wird hier das Experiment
BR30hS100_25H2. Es handelt sich um ein Experiment mit anfanglich 25 Vol.-% H, und
einer Blockage-Ratio von 30 % durch die Hindernisse. Diese hatten voneinander einen
Abstand von 100 mm. Die Trennplatte zur Uberstrémkammer war vollstandig geschlos-

sen.
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Abb. 3.23 Ansicht der GraVent-Anlage /DON 25/
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Abb. 3.24 Schematische Darstellung des Explosionskanals /VOL 15/

3.1.7.2 GraVent: CFD-Gitter und Setup

Die wichtigsten Berechnungsparameter fir die Simulation mit xXDynFOAM sind in
Tab. 3.7 dargestellt. Es wurde, wie bei ENACCEF-2, das Coupled-Modell fir die Flam-
menfaltung verwendet. Fur die Turbulenz wurde das kOmegaSST-Modell verwendet und
fur die Strahlung das fvDOM-Modell. DDT wurde mit dem Heat-Release-Modell von Ett-
ner /ETT 13/ simuliert.
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Tab. 3.7  Infobox zum GraVent-Experiment

Experiment GraVent BR30hS100_25H2
Phanomene H>-Verbrennung
Materialien H, / Luft
Software / Version OpenFOAM 10
Solver xDynFOAM
Flammenfaltung Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker)
DDT DDT-Modell an
Heat-Release-Modell: Ettner, Barfuss
Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 0,3
Turbulenzmodell kOmegaSST
Strahlungsmodell fvDOM
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 96 000 bis 797 000 strukturierte Elemente

Zur Untersuchung des Gittereinflusses wurden drei Rechnungen mit 96 000, 265 000
und 797 000 Elementen durchgefiihrt. Das Ergebnis ist in Abb. 3.25 dargestellt. Zwi-
schen der Rechnung mit 96 000 und der Rechnung mit 265 000 Elementen gibt es noch
einen deutlichen Unterschied. Dieser wird kleiner beim Vergleich der Rechnungen mit
265 000 Elementen und 797 000 Elementen. Fur alle weiteren Rechnungen wurde das
feinste Gitter verwendet, hier ist der Diskretisierungsfehler am kleinsten. Bei dieser Git-
terstudie wurde allerdings ein falscher Startdruck (70 bar statt 1 bar) angenommen. Die
Aussagen uber den Gittereinfluss sollten aber ahnlich sein. Im Folgenden wird dieser

falsche Startdruck korrigiert, was aber zu niedrigeren Flammengeschwindigkeiten fuhrt.
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Abb. 3.25 Einfluss der Gitterfeinheit auf die Flammengeschwindigkeit

3.1.7.3 Einfluss des Heat-Release-Modells

In xDynFOAM gibt es die Option, zwischen unterschiedlichen Heat-Release-Modellen
zu wahlen. Fir einen Vergleich wurde einmal mit dem Modell nach Ettner gerechnet und
einmal mit dem Modell nach Barfuss. Diesmal wurde mit dem korrekten Startdruck von
1 bar gerechnet. Die Ergebnisse werden in Abb. 3.26 miteinander verglichen. Es zeigt
sich nur ein sehr geringer Unterschied zwischen den beiden Modellen. Allerdings erfolgt
bei den Simulationen im Gegensatz zum Experiment kein Ubergang zu einer Detonation,
so dass diese Simulationen nur bedingt geeignet sind, das Heat-Release-Modell zu tes-

ten.
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Abb. 3.26 Einfluss des Heat-Release-Modells auf die Flammengeschwindigkeit

31.74 Vergleich mit experimentellen Werten

Die Berechnung mit dem feinsten Gitter und dem korrigierten Startdruck (1 bar) wird in
Abb. 3.27 mit den experimentellen Flammengeschwindigkeiten verglichen. Bis zur Posi-
tion von ca. 500 mm stimmt der Verlauf gut mit dem Experiment Gberein. Danach be-
rechnet xDynFOAM zu niedrige Flammengeschwindigkeiten. Insbesondere wird auch
der Ubergang zu detonativen Geschwindigkeiten zwischen 1000 und 2000 mm von der
Simulation nicht wiedergegeben. Nach dem Ende der Beschleunigungsstrecke bei

2000 mm fallt die Flammengeschwindigkeit in der xDynFOAM-Berechnung ab.
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Abb. 3.27 GraVent: Vergleich mit experimentellen Werten

3.1.8 Zusammenfassung AP2.1 (OpenFOAM-Solver fiir H-Verbrennungen)

Ziel dieses Arbeitspunktes war die Erstellung und Validierung eines OpenFOAM-Refe-
renzsolvers zur Simulation von Hy/CO/Dampf/Luft-Verbrennung. Hierzu wird auf einem
Solver der TU-Munchen (xDynFOAM) aufgesetzt. Die GRS hat mit diesem Solver meh-
rere unterschiedliche Versuche (THAI-Versuche HD-Serie (HD-7, HD-8, HD-10, HD-12),
ENACCEF-2 und GraVent) nachgerechnet, die unterschiedliche Verbrennungsbereiche
abdecken (langsame Verbrennung (THAI), schnelle turbulent-beschleunigte Verbren-
nung, (ENACCEF-2) und DDT/Detonation (GraVent)).

Insgesamt findet sich eine zufriedenstellende Ubereinstimmung mit den experimentellen
Werten fir langsame und turbulent-beschleunigte Verbrennung. Hierbei gibt es aber
auch noch Bedarf fur weitere Verbesserung, z. B. im Hinblick auf langsame abwarts ge-
richtete Verbrennung und turbulente Flammenbeschleunigung. Zudem konnte fir die
THAI-Experimente keine gitterunabhangige Losung gefunden werden. DDT konnte fir
den ausgewahlten GraVent-Versuch nicht berechnet werden, da die Flammenbeschleu-
nigung unterschatzt wurde. Nachrechnungen mit einem deutlich héheren Druck zeigen

aber, dass der Code prinzipiell in der Lage ist, DDT bzw. Detonation zu berechnen.
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3.2 AP 2.2 Kopplung von CFD und CSM

3.21 Zielsetzung

Fur die Durchfiihrung von Multi-Physik-Analysen zur Fluid-Struktur-Interaktion (FSI) sind
geeignete Kopplungen von OpenFOAM zu einem CSM-Programm erforderlich. In die-
sem Arbeitspaket wird eine Kopplung von OpenFOAM mit LS-DYNA durchgefihrt.

Hierzu sind die folgenden Arbeiten notwendig:
e Erstellung von Rechenmodellen fir OpenFOAM und LS-DYNA
o Kopplung der beiden Rechenmodelle

e Uberpriifung der Schnittstelle anhand von Versuchsnachrechnungen

Fir die Versuche wurden ein HySEA-Experiment, Offermann-Versuche und ein Gra-
Vent-Experiment verwendet. Die durchgefiihrten Arbeiten werden im Folgenden — be-

ginnend mit dem HySEA-Experiment — erlautert.

3.2.2 Erstellung von Rechenmodellen fiir OpenFOAM und LS-DYNA

3.2.21 Versuchsbeschreibung

Zur Untersuchung der Fluid-Struktur-Wechselwirkung werden die sogenannten HySEA-
Experimente verwendet /FIN 17a/, /FIN 17b/. Diese wurden im Rahmen des EU-
Projektes “Improving Hydrogen Safety for Energy Applications (HySEA) through pre-nor-
mative research on vented deflagrations®, (Projektnummer 671461) durchgefihrt. Dabei
wurden unter anderem Hz-Verbrennungen in einem kleinen Behalter durchgefiihrt und
die Reaktion der Strukturen darauf untersucht. Der Behalter ist in Abb. 3.28 dargestellt,
fur ihn wird der Name ,,Small-scale enclosure (SSE)“ verwendet. Er hat die MalRe 2,0 m
x 0,92 m x 0,62 m (HOhe x Breite x Tiefe). Er soll damit einem typischen Behalter ent-
sprechen, in dem einige Hx-Flaschen deponiert werden, z. B. als Flaschengehause, bei
H2-Zapfsaulen oder bei Notstromanlagen. An den vorderen zwei Platten wurde an unter-
schiedlichen Positionen mit Hilfe eines Lasers die Auslenkung der Platten wahrend der
H>-Verbrennung im Inneren des Behalters gemessen. Im Inneren des SSE-Behalters
wurde an zwei Positionen der Druckverlauf gemessen. Entsprechend der gedachten An-
wendung wurden Versuche mit und ohne H»-Flaschen im Inneren des Behalters durch-
gefuhrt. Diese wirken als Strdomungshindernisse. An der oberen Seite gab es eine Berst-

scheibe, die bei zu hohem Druck offnete.
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Abb. 3.28 Behalter ,Small-scale enclosure (SSE)” fuir die HySEA-Experimente
/FIN 17a/

In Tab. 3.8 werden die Parameter zu einem der HySEA-Experimente aufgefihrt. Bei die-
sem Experiment (TP37) wurden 14,1 Vol.-% H. geziindet (in 0,5 m H6he tber dem Bo-
den). Im Inneren des SSE gab es drei Gasflaschen als Hindernisse. Die Auslenkung der
oberen Probeplatte wurde in deren Mitte gemessen. Diese Probenplatte war eine Stahl-
platte mit einer Dicke von 5 mm. Bei diesem Experiment 6ffnete die Berstscheibe bei
einem Druck von 225 mbar (gemessen am seitlichen Druckfuhler), danach fiel der Druck
im Behalter wieder ab. Der experimentelle Druckverlauf ist in Abb. 3.29 dargestellt. In

Abb. 3.30 ist die daraus resultierende Auslenkung der Stahlplatte zu sehen.

Im Folgenden werden Rechenmodelle fiir die Hz-Verbrennung (mit OpenFOAM) und die
Reaktion der Stahlplatte (mit LS-DYNA) erstellt.

Tab. 3.8  Parameter fur das HySEA-Experiment TP37

Test-ID H2>-Kon- Venting Ziindung Hinder- Dicke Laser-
zentration nisse Test- messung
platte
TP37 14,1 Vol.-% Oben Unten 3 Flaschen 5 mm Platten-
(0,5 m Héhe) mitte
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Abb. 3.29 Gemessener Druckverlauf beim HySEA-Experiment TP37
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Abb. 3.30 Gemessene Auslenkung der Stahlplatte beim HySEA-Experiment TP37
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3.2.2.2 Modellierung der H.-Verbrennung mit OpenFOAM

Die Hz-Verbrennung im SSE wurde mit Hilfe des Solvers xDynFOAM der TU-Miinchen
(basierend auf OpenFOAM-10) berechnet. In Abb. 3.31 sind die hierflr erstellte Geo-
metrie und das zugehdrige OpenFOAM-Gitter dargestellt. Die beim Versuch TP37 ver-
wendeten Gasflaschen wurden vereinfacht in die Geometrie eingebracht. Das darge-
stellte Gitter hat ca. 46 000 Elemente.

Abb. 3.31 HySEA-Experiment: OpenFOAM-Geometrie fur das SSE mit drei Flaschen
(links) und das zugehoérige OpenFOAM-Gitter (rechts)

Im Solver xDynFOAM wurde fir die Flammenfaltung das sogenannte Coupled-Modell
(Kopplung der Modelle Darrieus-Landau und Dinkelacker) verwendet. Die Turbulenz
wurde mit dem kOmegaSST-Modell und die Warmestrahlung mit dem fvDOM-Modell
berechnet. Die Zeitschrittweite war variabel mit einer maximalen Courant-Zahl von 0,2.
Weitere Details zum Modell finden sich in Tab. 3.9. In Abb. 3.32 ist die Ausbreitung der
Reaktion — berechnet mit OpenFOAM — im SSE-Volumen dargestellt. In Abb. 3.33 findet
sich ein Vergleich des mit xDynFOAM berechneten Druckverlaufs mit den experimentel-
len Werten. Insgesamt steigt der Druck in xDynFOAM etwas schneller an als im Experi-
ment. Bei ca. 225 mbar 6ffnete im Experiment die Berstscheibe. Beim Erreichen dieses

Drucks wurde die xDynFOAM-Rechnung abgebrochen.
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Tab. 3.9  Infobox zum HySEA-Experiment zur Fluid-Struktur-Wechselwirkung

(OpenFOAM)
Experiment HySEA-Experiment TP37
Phanomene H.-Verbrennung / Fluid-Struktur-Wechselwirkung
Materialien Hz / Luft
Software / Version OpenFOAM 10
Solver xDynFOAM
Flammenfaltung Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker)
Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 0,2
Turbulenzmodell kOmegaSST
Strahlungsmodell fvDOM
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 46 162

Zeit = 0.02 s Zeit = 0.06's

Abb. 3.32 Ausbreitung der Reaktionsfortschrittsvariable im SSE-Volumen (Iso-
Surface 0,5)
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Abb. 3.33 Vergleich von (mit OpenFOAM) simuliertem und experimentellem Druck-

verlauf

3.2.23 Modellierung der Stahistruktur mit LS-DYNA

Die Stahlplatte, deren Auslenkung betrachtet werden soll, wurde mit dem ANSYS-Solver
LS-DYNA modelliert. Dazu wurde die Stahlplatte mit Shell-Elementen vernetzt (siehe
Abb. 3.34). Fir die Shell-Elemente wurde die Element-Formulation 16 gewahlt und Gber
die Dicke der Stahlplatte (5 mm) gab es 5 Integrationspunkte. Der Stahl (Typ S235)
wurde mit dem Materialmodell 001_ELASTIC modelliert. Zusatzlich wurde eine Hour-
glass-Damping und ein GLOBAL_DAMPING verwendet (Details siehe Tab. 3.10). Das
Hourglass-Damping zeigte keinen Einfluss auf die Rechenergebnisse, der Einfluss des
GLOBAL_DAMPING wird weiter unten diskutiert. Bei den in diesem Abschnitt vorgestell-

ten Ergebnissen wurde der experimentell gemessene Druck als Lastannahme verendet.
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Abb. 3.34 Modellierung der Stahlplatte in LS-DYNA

Zunachst wurde mit einer numerischen Analyse der Einfluss der Gitterfeinheit unter-
sucht. Dazu wurden drei Rechnungen mit unterschiedlicher Gitterfeinheit durchgefuhrt
(siehe Tab. 3.11). Als Last-Zeit-Kurve wurde zunachst der experimentelle Druckverlauf
verwendet (siehe Abb. 3.29). Der Einfluss der Elementzahl auf die berechnete maximale
Auslenkung der Stahlplatte ist in Abb. 3.35 dargestellt. Zwischen dem groben und dem
mittleren Gitter ist der Unterschied sehr gro3. Zwischen dem mittleren und dem feinsten
Gitter gibt es immer noch einen Unterschied, dieser ist jedoch kleiner. Fir die weiteren

Arbeiten wird das feinste Gitter verwendet, um den numerischen Einfluss klein zu halten.

Tab. 3.10 Infobox zum HySEA-Experiment zur Fluid-Struktur-Wechselwirkung (LS-

DYNA)
Experiment HySEA-Experiment TP37
Phanomene H.-Verbrennung / Fluid-Struktur-Wechselwirkung
Software / Version ANSYS 2023 R1
Solver LS-DYNA
Material Stahl (Typ S235)
Materialmodell 001_ELASTIC
Elementformulation ELFORM 16 (Fully integrated shell element)
Integration points NIP =5
Hourglass IHQ =8
Global Damping VALDMP = 0.1
Elementzahl 864, 2262, 22816 (Shell elements)
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Tab. 3.11 Durchflihrung einer Gitterstudie

Rechnung

Kantenlange der
Elemente [mm]

Anzahl der
Elemente

Max. Auslenkung der
Stahlplatte [mm]

26

864

8,12

16

2262

2,60

5

22816

2,33

9.00

8.00

7.00

6.00

5.00

4.00

3.00

2.00

Max. Auslenkung Stahlplatte [mm]

1.00

0.00

5000

10000 15000

Anzahl der Elemente [ ]

20000 25000

Abb. 3.35 Einfluss der Gitterfeinheit auf die maximale Auslenkung der Stahlplatte

In einer weiteren Parameterstudie wird der Einfluss des Keywords GLOBAL_ DAMPING

untersucht. Dieses wurde eingefuhrt, da im Zeitverlauf der berechneten Auslenkung eine

zusatzliche Schwingung zu erkennen war, die im Experiment nicht beobachtet wurde.

Diese Schwingung ist wahrscheinlich ein numerischer Effekt des expliziten Solvers. Eine

Rechnung wurde mit einem globalen Dampfungsfaktor (VALDAMP = 0,1) durchgeflhrt,

die zweite Rechnung ohne eine Dampfung (siehe Tab. 3.12). Der Zeitverlauf der Plat-

tenauslenkung istin Abb. 3.36 dargestellt. Es zeigt sich, dass der Dampfungsfaktor zwar

die Schwingungen reduziert, allerdings verringert er auch die maximale Auslenkung der

Stahlplatte. In den folgenden Rechnungen wird die Dampfung weggelassen.
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Tab. 3.12 Parameterstudie ,Dampfung®

Rechnung Dampfungsfaktor Max. Auslenkung der Stahl-
(VALDAMP) platte [mm]
3 0.1 2,33
4 Ohne Dampfung 2.45
3.0
25 LS-Dyna ohne Dampfung

—LS-Dyna Déampfung 0.1

2.0

Auslenkung [mm]
o &

o
3

1.05 1.07 1.21 1.23 1.25

Zeit [s]

Abb. 3.36 Vergleich zweier LS-DYNA-Rechnungen mit und ohne Dampfung

Bei den bisherigen Rechnungen wurde die Einspannung der Stahlplatte vereinfacht, in-
dem der ganze Rand der Platte festgehalten wurde (siehe Abb. 3.37, links). In einer wei-
teren Rechnung wurde die Modellierung der Einspannung verbessert, indem die Stahl-
platte (wie im Experiment) an den Positionen der Schrauben festgehalten wurde (siehe
Abb. 3.37, rechts und Abb. 3.28). Im Fall ,ganzer Rand“ betragt die maximale Auslen-
kung der Stahlplatte 2,45 mm, im Fall ,mit Schrauben® betragt die maximale Auslenkung
2,79 mm.

Tab. 3.13 Parameterstudie ,Einspannung*“

Rechnung Art der Einspannung | Max. Auslenkung der Stahlplatte [mm]

4 Ganzer Rand 2,45

5 Mit Schrauben 2,79
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Abb. 3.37 Modellierung der Einspannung der Stahlplatte in LS-DYNA

Im Folgenden wird die Rechnung mit dem feinsten Gitter (5 mm Elementbreite), ohne
Dampfung und mit einer Einspannung durch Schrauben mit dem Experiment verglichen.
Die Auslenkung ist in Abb. 3.38 dargestellt. Der zeitliche Verlauf ist bei der Simulation
bis ca. 1,175 s ahnlich wie im Experiment. Allerdings gibt es in der Rechnung — wie schon
erwahnt — Schwingungen, die im Experiment nicht beobachtet werden. In der Rechnung
geht die Auslenkung ab 1,175 s zurlick. Das ist der Zeitpunkt des maximalen Drucks. Im
Experiment geht die Auslenkung noch etwas weiter (bis ca. 1,185 s) und erst ab dann
geht sie wieder zuriick. Neben der etwas langeren Auslenkphase ist auch die maximale

Auslenkung im Experiment etwas grof3er (3,2 mm) als in der Simulation (2,8 mm).

Eine ahnliche Simulation wurde auch schon von Pini durchgefiihrt /PIN 17/. Hierbei
wurde jedoch ein anderer FE-Solver (IMPETUS Afea) verwendet. Das Ergebnis ist in
Abb. 3.39 dargestellt. Pini kommt auf einen ahnlichen Zeitverlauf und eine ahnliche ma-

ximale Auslenkung (2,9 mm) wie die hier vorliegende Arbeit mit LS-DYNA.

In Abb. 3.40 ist der Zusammenhang zwischen dem maximalen Uberdruck und der ma-
ximalen Auslenkung dargestellt. Hier wurden nur Experimente ausgewahlt, die den glei-
chen Messpunkt (Mittelpunkt der oberen Probeplatte) und die gleiche Anzahl an Hinder-
nissen (drei Gasflaschen) hatten. Nimmt man einen linearen Zusammenhang an und
legt fest, dass die Gerade durch den Nullpunkt (0, 0) gehen muss, so ergibt sich aus den
experimentellen Punkten die orange Trendlinie. Neben dem genannten Experiment mit
einem max. Uberdruck von 225 mbar wurde noch ein weiteres Experiment mit einem
max. Uberdruck von 79 mbar mit LS-DYNA nachgerechnet. Die beiden Ergebnisse sind
in Abb. 3.40 als griine Punkte eingetragen. Hieraus ergibt sich die grine Trendlinie.
Diese ist ahnlich zu der experimentellen Geraden, liegt aber etwas niedriger, d. h., die

Auslenkungen werden etwas unterschatzt.
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Abb. 3.38 Vergleich der berechneten und experimentellen Auslenkung der Stahlplatte

durch die Ho-Verbrennung
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Abb. 3.39 Berechnung des Zeitverlaufs nach Pini mit dem IMPETUS Afea-Solver
(Bild: /PIN 17/)
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Abb. 3.40 Zusammenhang zwischen dem max. Uberdruck und der max. Auslenkung

3.2.3

der Stahlplatte

Kopplung von OpenFOAM und LS-DYNA

Im nachsten Schritt sollen mdgliche Kopplungen zwischen dem CFD-Programm Open-
FOAM und dem FE-Programm LS-DYNA untersucht werden.

In einem einfachen Fall kann eine einfache Last-Zeit-Funktion mit OpenFOAM
ermittelt und an LS-DYNA weitergegeben werden. Dieses Vorgehen wurde flr
das HySEA-Experiment durchgefuhrt und ist im folgenden Kapitel 3.2.4 beschrie-
ben.

In einem komplizierten Fall, z. B. bei komplexen Geometrien und unterschiedli-
chen Last-Zeit-Verlaufen an verschiedenen Orten innerhalb der Geometrie ist die
Zuordnung der Last-Zeit-Verlaufe zu Oberflachenelementen nicht mehr einfach
mdglich und muss automatisiert werden. Die GRS hat hierflir deshalb das Kopp-
lungsprogramm ,FS-Converter® (Fluid-Struktur-Konverter) entwickelt, das Uber
eine einfache Bedieneroberflache gesteuert wird. Der FS-Converter berechnet
den Zusammenhang zwischen OpenFOAM-Druckverlaufen (Pressure-Probes)
und LS-DYNA-Oberflachen-Segmenten (Segment-Sets). Die Ausgabe besteht in
LS-DYNA-Keyword-Files, in denen die Oberflache einer Geometrie in Segment-

Sets aufgeteilt ist, denen Last-Zeit-Kurven aus OpenFOAM-Berechnungen
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zugeordnet sind. Ein Test des FS-Converters an einem Experiment wurde mit
den Rohrdetonationsversuchen von Offermanns (siehe Kapitel 3.2.5) und mit ei-

nem GraVent-Experiment (siehe Kapitel 3.2.6) durchgeflhrt.

3.24 Uberpriifung der Schnittstelle anhand von Versuchsnachrechnungen
(HySEA-Experiment)

Statt des experimentellen Druckverlaufs — wie flur die Berechnung der Auslenkung der
Stahlplatte im HySEA-Experiment (siehe Abb. 3.38) verwendet — kann auch der mit
OpenFOAM berechnete Druckverlauf (siehe Abb. 3.33) genutzt werden. Statt der expe-
rimentellen Werte kann nun diese Kurve in den LS-DYNA-Preprocessor eingelesen wer-
den. Dieses geschieht im Datenblatt zum Keyword DEFINE_CURVE. Die Daten werden

aus einer Datei eingelesen, die ein bestimmtes Format voraussetzt.

Nach Durchflihrung der LS-DYNA-Berechnung ergibt sich der in Abb. 3.41 dargestellte
Verlauf (grune Kurve fur OpenFOAM + LS-DYNA). Hier ist die Auslenkung etwas anders
als beim experimentellen Druck. Der Unterschied erklart sich aber leicht aus den Abwei-

chungen zwischen experimentellem und simuliertem Druckverlauf.

3.5
3
TP37 Experiment
25
—Experimenteller Druck + LS-Dyna
2
—Kopplung OpenFOAM + LS-Dyna
€ 15
E
2
32 1
C
<
E
< 05
0
1.05 1.07 1.21 1.23
-0.5

Zeit [s]

Abb. 3.41 Vergleich des Zeitverlaufs der Auslenkung
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Fir eine einfache Last-Zeit-Funktion, die sich aus einer OpenFOAM-Rechnung ergibt,
ist dieses Vorgehen so gut durchfihrbar. Im Fall einer komplexen Geometrie mit unter-
schiedlichen Last-Zeit-Verlaufen an unterschiedlichen Orten kann so nicht vorgegangen
werden. Es kann gerade auch bei komplexeren Geometrien nicht so leicht der rdumliche
Zusammenhang zwischen den einzelnen Oberflichensegmenten und den Orten der
Druckmessung (Pressure Probe) aus OpenFOAM ermittelt werden. Hierzu ist die Ent-
wicklung eines automatisierten Berechnungsprogramms notwendig. Darauf wird im fol-
genden Kapitel eingegangen. Als Beispiele flr kompliziertere 3D-Geometrien werden

Experimente von Offermanns und GraVent-Experimente verwendet.

3.25 Uberpriifung der Schnittstelle anhand von Versuchsnachrechnungen
(Offermanns-Experiment)

Bei den Offermanns-Experimenten handelt es sich um Untersuchungen zum Verhalten
von dunn- und dickwandigen Rohren bei Wasserstoff-Sauerstoff-Detonationen. In
Abb. 3.42 ist der prinzipielle Versuchsaufbau der Offermanns-Versuche dargestellt.
Abb. 3.43 zeigt die Verformungsfiguren von zwei unterschiedlichen Versuchen. Im Ver-
such V80ES3 hat sich im rechten Bereich eine Aufweitung des Rohres ergeben, im Ver-
such V60E1 kam es zu einer Zerstorung des Rohres im rechten Bereich. Im Folgenden
wird der Versuch V80E3 als Grundlage fir die Arbeiten verwendet, weil dieser Versuch
in der Arbeit von Offermanns besonders ausfuhrlich beschrieben wird. Es handelt sich
um einen Versuch mit einem Anteil 2 H> + Oz von 80 Vol.-% und einem N2-Anteil von
20 Vol.-%. Damit weicht das O2/N2-Verhaltnis von dem in normaler Umgebungsluft ab.
Das Rohr hatte bei diesem Versuch eine Lange von 3817 mm, einen Auliendurchmesser
von 113,86 mm und eine Rohrwanddicke von 5,88 mm. Die Rohrwand bestand aus ei-
nem austenitischen Stahl mit der Bezeichnung X10CrNiTi18-9 (Werkstoff-Nr.: 1.4541).
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Abb. 3.43 Verformungsfiguren bei den Offermanns-Versuchen V80E3 (oben) und
V60E1 (unten)

Dieser Versuch wurde mit Hilfe von xDynFOAM und LS-DYNA nachgerechnet. Bei der
xDynFOAM-Berechnung wurde erstmalig das neu erstellte DDT-Modell verwendet, da-
bei wurde das Heat-Release-Modell von Ettner verwendet. Hierbei wurde ein Hz-Anteil
von 53,33 Vol.-% H. (2/3 von 80 Vol.-%) eingestellt (in der Datei YH2u, Angabe dort im
Massenanteil = 0,073907652). In der Datei physicalProperties wurde der Anteil O2 in Luft
(YO2inAir) zu 0,566371352 (Massenbruch) gewahlt. Allerdings kénnen die Flamelet-Ta-
bellen (Li2015_H2 und tignTableH2CO) nicht so einfach an das veranderte O2/N2-Ver-

haltnis angepasst werden. Dieses erfordert eine komplette Neuerstellung/-berechnung
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der Tabellen mit einem entsprechenden Chemie-Simulationsprogramm (z. B.
CANTERA, CHEMKIN), was den Rahmen der vorliegenden Arbeit Uberschreiten wirde.
In der vorliegenden Arbeit soll der Fokus auf der Kopplung von OpenFOAM und LS-
DYNA liegen. Da nur die Flamelet-Tabellen fur Hz/Luft verwendet werden kdnnen, wird

bei dieser Berechnung eine Abweichung vom Experiment erwartet.

In Tab. 3.14 sind die weiteren Berechnungsparameter fir die OpenFOAM-Rechnung
dargestellt. Neu bei dieser Simulation ist die Verwendung eines DDT-Modells. Dieses
wurde Anfang 2024 von der TU-Munchen fur xDynFOAM fertiggestellt und an die GRS

Ubergeben.

Tab. 3.14 Infobox zum Offermanns-Experiment zur Fluid-Struktur-Wechselwirkung

(OpenFOAM)
Experiment Offermanns-Experiment VB0E3
Phanomene H.-Verbrennung / Fluid-Struktur-Wechselwirkung
Materialien H2/ 02/ N2
Software / Version OpenFOAM 10
Solver xDynFOAM
Flammenfaltung Coupled-Modell (Darrieus-Landau und Dinkelacker)
DDT Autoignition: on

HeatReleaseModel: Ettner

Zeitschritte Variabel / Max. Courant: 0,5
Turbulenzmodell kOmegaSST
Strahlungsmodell fvDOM
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 468 160

Abb. 3.44 zeigt den mit xDynFOAM berechneten Reaktionsfortschritt bei dem Versuch
V80E3. Innerhalb von ca. 2 ms ist die Reaktion durch das komplette Rohr gewandert. In
Abb. 3.45 ist der berechnete Druckverlauf an unterschiedlichen Monitorpunkten darge-
stellt. In der Abbildung ist zu sehen, wie die Druckwelle nacheinander an den unter-
schiedlichen Positionen im Rohr ankommt. Nach dem Durchlaufen der Druckwelle flacht
der Druck zunachst ab. Ein weiterer Druckanstieg erfolgt dann bei der zurticklaufenden
reflektierten Welle. Zu den Druckverlaufen liegen der GRS keine experimentellen Daten
als Vergleich vor. Es gibt in der Arbeit von Offermanns nur die Angabe eines experimen-
tell bestimmten Maximaldrucks, dieser lag bei 1480 bar (= 1,48E+08 Pa). Dieses ent-

spricht auch dem theoretisch ermittelten Wert fir den Chapman-Jouguet-Druck
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(1455 bar). Bei der Messstelle bei 0,01 m (siehe Abb. 3.45) liegt der von xDynFOAM
berechnete Druck in einer dhnlichen Gré3enordnung.

Abb. 3.44 Mit xDynFOAM berechneter Reaktionsfortschritt beim Offermanns-Experi-

ment VB0OE3
2.50E+08
—0.01m
2.00E+08
0.5m
—1.0m
—2.0m
1.50E+08
= —3.79m
o
x
[}
=
a
1.00E+08
5.00E+07
0.00E+00
0 0.001 0.002

0.003 0.004 0.005
Zeit [s]

Abb. 3.45 Mit xDynFOAM berechneter Druckverlauf beim Offermanns-Experiment
V80E3

Aus der Ankunftszeit der Druckwelle an den unterschiedlichen Messpunkten lasst sich
eine Druckwellengeschwindigkeit berechnen. Das Ergebnis ist in Abb. 3.46 dargestellt.
Im Experiment werden zwei Bereiche unterschieden. Von 0 mm bis 500 mm werden an-

steigende Geschwindigkeiten beobachtet, hier liegt aber noch eine Deflagration vor. Bei
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500 mm wurde im Experiment ein sprunghafter Anstieg der Druckwellengeschwindigkeit
beobachtet, danach liegt eine Detonation vor. Die experimentell bestimmte Detonations-
geschwindigkeit wird im Mittel mit 2720 m/s angegeben. In der xDynFOAM-Rechnung
gibt es auch einen Anstieg der Geschwindigkeiten, hier liegen jedoch schon ab der
Zundstelle hohe Geschwindigkeiten (> 2500 m/s) vor. Nach dem schnellen Anstieg lie-
gen dann Geschwindigkeiten von etwa 3500 m/s vor, dieses liegt deutlich oberhalb des
Experimentes. Eine Fehlerquelle bei der xDynFOAM-Rechnung ist die Verwendung der
falschen Flamelet-Tabellen und der falschen Detonationstabellen. Hier mussten neue
Tabellen mit dem korrekten O./N2-Verhaltnis erstellt und verwendet werden. Dieses

wlrde aber den Rahmen der vorliegenden Arbeit Ubersteigen.
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N
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-+—Experiment Deflagration

1000
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Abb. 3.46 Vergleich von experimentellen und mit xDynFOAM berechneten Druckwel-

lengeschwindigkeiten

Bei diesem Experiment von Offermanns liegt nun eine dreidimensionale Geometrie mit
unterschiedlichen Last-Zeit-Verlaufen an verschiedenen Orten vor (siehe Abb. 3.45). Die
Ergebnisse der OpenFOAM-Rechnung soll nun mit Hilfe des FS-Converters mit LS-
DYNA gekoppelt werden.
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Abb. 3.47 Benutzeroberflache des von der GRS entwickelten FS-Converters

Abb. 3.47 zeigt die Benutzeroberflache des von der GRS entwickelten FS-Converters
(Fluid-Structure-Converter) Die einzelnen Buttons entsprechen den unterschiedlichen

Schritten bei der Konvertierung:

e Load OpenFOAM pressure file: Hier kann ein OpenFOAM postProcessing-File
mit Pressure-Probes eingeladen werden. Der FS-Converter speichert die Posi-
tion der Pressure-Probes und die Last-Zeit-Funktionen des jeweiligen Druckver-

laufs.

e Load old LS-DYNA keyword file: In diesem LS-DYNA-File muss ein Segment-
Set mit allen Oberflachensegmenten vorliegen. Der FS-Converter speichert alle

Segmente mit den zugehdérigen Knoten und deren Positionen.

e Reverse segment orientations: Durch die Reihenfolge der Knoten wird jedem
Segment eine Orientierung vorgegeben. In dieser Richtung soll die Last wirken.
In einigen Fallen muss die vorhandene Richtung umgedreht werden (z. B. bei
dem Offermanns-Experiment mit Innendruck). Das kann mit diesem Button be-

wirkt werden.

e Calculated FS-coupling: Hier berechnet der FS-Converter eine Zuordnung von
(LS-DYNA) Oberflachensegmenten zu (OpenFOAM) Pressure-Probes. Dazu

sucht der FS-Converter fiur jedes Oberflachensegment die rdumlich
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nachstgelegene Pressure-Probe-Position. Die jeweils zu einer Probe gehdrigen

Segmente werden zu Segment-Sets versammelt.

¢ Save new LS-DYNA keyword file: Hier wird zuerst das alte LS-DYNA-Keyword-
File aufgerdumt (das vorhandene Segment-Set und evtl. vorhandene Last-Zeit-
Funktionen werden geléscht). Dann werden die neuen Segment-Sets mit den je-
weiligen Last-Zeit-Funktionen aus OpenFOAM in das File geschrieben und das

File unter neuem Namen (mit dem Anhang ,new“) abgespeichert.

Die mit xDynFOAM berechneten Druckverlaufe entlang des Rohres im Offermanns-Ver-
such wurden mit Hilfe des FS-Converters der Rohrgeometrie in LS-DYNA zugeordnet.
In Abb. 3.48 werden zwei unterschiedliche Segment-Sets (weil® markiert auf dem roten
Rohr) mit den jeweils zugehdrigen Last-Zeit-Funktionen im LS-DYNA-Preprocessor ge-
zeigt. Insgesamt wurden den 40 Pressure-Probes bei dieser OpenFOAM-Simulation 40
Segment-Sets mit jeweiligen Last-Zeit-Funktionen zugeordnet. Die raumliche Zuordnung
mit dem FS-Converter hat hier gut funktioniert. Mit dem erstellten Keyword-File kann

eine LS-DYNA-Simulation gestartet werden.

In Tab. 3.15 finden sich die weiteren verwendeten Berechnungsparameter fiir die LS-
DYNA-Simulation. Als Materialmodell wird hier ein vereinfachtes Johnson-Cook-Modell
verwendet. Offermanns hatte in seiner Arbeit die dazu notwendigen Materialparameter
ermittelt. Das Rohr wird durch Schalenelemente reprasentiert. Uber die Dicke (von

5,88 mm) gibt es jeweils 5 Integrationspunkte.
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Abb. 3.48 Zwei unterschiedliche Segment-Sets mit den zugehdrigen Last-Zeit Funkti-
onen im LS-DYNA-Preprocessor (Offermanns-Experiment V80E3)
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Tab. 3.15 Infobox zum Offermanns-Experiment zur Fluid-Struktur-Wechselwirkung

(LS-DYNA)
Experiment Offermanns / VBOE3
Phanomene H.-Verbrennung / Fluid-Struktur-Wechselwirkung
Software / Version ANSYS 2023 R1
Solver LS-DYNA
Material Edelstahl
Materialmodell 098_SIMPLIFIED_JOHNSON_COOK

RO: 7,838, E: 2,12E8, PR: 0.28
A: 2,4E5, B: 1,22E6, N: 0,0298, PSFAIL: 1,0E17

Elementformulation ELFORM 16 (Fully integrated shell element)

Integration points NIP =5
Hourglass IHQ =8
Elementzahl 5356 (Schalenelemente)

Abb. 3.49 zeigt die Aufweitung des Rohres zum Zeitpunkt 5 ms als Ergebnis der LS-
DYNA-Simulation. Das Rohr wurde insbesondere am rechten Ende deformiert. Hier wur-
den die Schalenelemente maximal ca. 12 mm nach aul3en verschoben. Das entspricht
einer Durchmesseraufweitung von ca. 24 mm und damit einer Tangentialdehnung von
etwa 21 %. In Abb. 3.50 werden die experimentellen und simulierten Tangentialdehnun-
gen miteinander verglichen. In der Simulation liegen die berechneten Dehnungen unter-
halb der experimentellen Werte. Nur am Rohranfang liegt die Dehnrate oberhalb des
Experimentes. Ursache hierflr ist, dass im Experiment erst ab ca. 500 mm eine Detona-
tion berechnet wurde, in der xDynFOAM-Simulation aber direkt vom Zindort an. Auf-
grund der fehlerhaften Berechnung der Hy-Detonation kann keine quantitative Uberein-
stimmung erwartet werden. Es kann lediglich das Ergebnis im Hinblick auf Lauffahigkeit

und Plausibilitat gepruft werden.

R S ————— e ———r— I

Abb. 3.49 Aufweitung des Rohres zum Zeitpunkt 5 ms, berechnet mit LS-DYNA

214



N
o

w
O

w
o

N
(63}

—-+Experiment

-e-xDynFoam + LS-Dyna

RN
o

Tangentialdehnung [%]
N
o

10

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Position [mm]

Abb. 3.50 Vergleich von experimenteller und simulierter Tangentialdehnung

3.2.6 Uberpriifung der Schnittstelle anhand von Versuchsnachrechnungen
(GraVent-Experiment)

Aufbauend auf den Detonationsrechnungen zur GraVent-Anlage sollte weiterhin eine
FSI-Analyse durchgeflihrt werden, in der die Strukturbelastung und Verformung der Hin-
dernisse im Beschleunigungsrohr untersucht wird. Der experimentelle Aufbau der Gra-
Vent-Anlage und die durchgefihrten OpenFOAM-Rechnungen mit xDynFOAM werden
in Kapitel 3.1.7 beschrieben. Fir die GraVent-Anlage wurde mit der ANSYS-Workbench
eine LS-DYNA-Geometrie der Strukturen erstellt. In Abb. 3.51 ist eine Ubersicht der Ge-
ometrie mit den Hindernissen dargestellt, Abb. 3.52 zeigt ein Vernetzungsdetail der Gra-
Vent-Struktur mit zwei Hindernissen. Die Hindernisse sind geometrisch korrekt abgebil-
det (Dicke 12 mm), da der Einfluss der Hx>-Explosion auf sie untersucht werden sollte.
Die auRere Wand ist vereinfacht als 30 mm dicke Stahlplatte abgebildet, hier fehlen ge-

ometrische Details aus dem Experiment.
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Abb. 3.51 Ubersicht zur GraVent-Geometrie

Abb. 3.52 Vernetzungsdetail der GraVent-Strukturen

Zunachst wurden die Druckwerte an 33 Positionen in der xDynFOAM-Simulation berech-
net (20 Messpunkte jeweils zwischen den Hindernissen und weitere 13 in der Auslauf-
strecke). Diese wurden dann mit dem FS-Converter auf die Strukturen Ubertragen (Seg-
ment-Sets an der GraVent-Innenseite). Abb. 3.53 zeigt den Druck an der Innenseite der
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GraVent-Strukturen zum Zeitpunkt 10 ms. In Abb. 3.54 ist die sich daraus ergebende
Verschiebung der Hindernisse (in Strdomungsrichtung) dargestellt. Diese ist das Ergebnis
der Berechnung mit LS-DYNA. In Abb. 3.55 ist exemplarisch der Zeitverlauf der Auslen-
kung des ersten Hindernisses dargestellt. Zunachst erhoht sich die Auslenkung mit dem
ansteigenden Druck bis ca. 13 ms, danach kommt es zu einer Schwingung bzw. Vibra-
tion des Hindernisses. Rucklaufende Druckwellen und Reflektionen haben hier weiteren
Einfluss auf die Auslenkung. Insgesamt sind die Auslenkungen jedoch sehr klein und es
kommt zu keiner plastischen Verformung der Hindernisse. Experimentelle Messwerte

hierzu gibt es nicht, die Ergebnisse erscheinen aber zumindest plausibel.

Als weitere Parameterstudie wurde die Anzahl der Pressure-Probes von 33 auf 95 er-
hoht. Hier ergaben sich jedoch nahezu identische Ergebnisse in der LS-DYNA-

Rechnung.
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Abb. 3.53 Druck auf der Innenseite der GraVent-Strukturen (t = 10 ms)

Abb. 3.54 Verschiebung der Hindernisse (t = 10 ms)
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Abb. 3.55 Zeitverlauf der Auslenkung des ersten Hindernisses berechnet mit LS-
DYNA

3.2.7 Zusammenfassung AP2.2 (Kopplung CFD und CSM)

Fuar die Durchfuihrung von Multi-Physik-Analysen zur Fluid-Struktur-Interaktion (FSI) sind
geeignete Kopplungen von OpenFOAM zu einem CSM-Programm erforderlich. In die-
sem Arbeitspaket wurde eine Kopplung von OpenFOAM mit LS-DYNA entwickelt. Dazu
wurde ein Kopplungsprogramm (FS-Converter) von der GRS erstellt. Dieses wurde an-
hand unterschiedlicher Versuche erprobt (HySEA-Experiment, Offermanns-Versuche
und ein GraVent-Experiment). Anhand der HySEA-Experimente konnte zudem gezeigt
werden, dass mit Hilfe dieses Kopplungsansatzes der Einfluss von Drucklasten auf
Strukturen quantitativ mit moderaten, erklarbaren Abweichungen berechnet werden
kann.

Mit Hilfe des FS-Converters konnten auch raumlich verteilte Last-Zeit-Funktionen auf
komplexere Geometrien wie z. B. die Innenseite der GraVent-Anlage Ubertragen wer-
den. Die sich aus den Belastungen ergebenden Strukturdeformationen wurden mit LS-
DYNA erfolgreich berechnet.
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4 AP3 — Untersuchung zur Anwendbarkeit von OpenFOAM
fur komplexe Containment-Analysen

Ziel des AP3 ist die Uberpriifung des in AP1 definierten Referenzsolvers an einem Bei-
spiel aus der Anwendungspraxis. Hierzu soll die Gasverteilung eines ausgewahlten

Kuhlmittelverluststorfalls in einem Konvoi-adhnlichen DWR simuliert werden.

4.1 Erstellung eines Rechenmodells mit OpenFOAM

Zunachst musste ein Rechengitter fur die OpenFOAM-Rechnung erstellt werden. Hierzu
wurde als erstes versucht, das von der GRS in RS1562 fir CFX-Rechnungen genutzte
Rechengitter zu verwenden. Dieses Gitter ist in Abb. 4.1 dargestellt. Es enthalt sowohl
strukturiert vernetzte Bereiche sowie unstrukturierte Bereiche. Unstrukturiert sind insbe-
sondere Bereiche mit komplexer Geometrie (wie z. B. im Reaktorsumpf) wie auch Uber-
gange zwischen Zonen. Die unstrukturiert vernetzten Bereiche enthalten Zellen mit ho-
her Nicht-Orthogonalitat. Bei ersten Tests mit OpenFOAM fiihrte das zu regelmafigen
Programmabstirzen, da OpenFOAM héhere Anforderungen an die Netzqualitat hat als
CFX. Hier wurde der Versuch unternommen, mit Hilfe von Pointwise die Gitterqualitat zu
verbessern und an die Qualitdtsanforderungen von OpenFOAM anzupassen. Dieses er-

wies sich aber aufgrund der Komplexitat der Geometrie als nicht praktikabel.
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Abb. 4.1 CFX-Rechengitter fur ein Konvoi-ahnlichen DWR

Alternativ zur Verwendung eines (angepassten) CFX-Gitters wurde ein eigenes Open-

FOAM-Gitter mit Hilfe von SnappyHexMesh erstellt. Hierzu waren folgende Schritte not-
wendig:

e Zunachst wurden die Oberflachen der (CFX-)Geometrie mit Hilfe von Pointwise
in STL-Oberflachen umgewandelt. Dabei gab es vier Bereiche: Atmosphare, Be-
ton, Stahlschale und Primarkreislauf (mit RDB, Dampferzeuger, Rohrleitun-
gen ...). Weiterhin wurden die Flachen fir die Gaseinspeisung am Leck
(HKL(Hauptkuhimittelleitung)-Inlet und DH(Druck-Halter)-Inlet) definiert.

o Fir SnappyHexMesh wurde ein Hintergrundgitter mit 1 x 1 x 1 m grof3en Blécken
mit Hilfe von BlockMesh (OpenFOAM-Funktion) erstellt.

e Entlang der STL-Oberflachen wurden dann die Zellen des Hintergrundgitters ge-
teilt. In Wandnahe fand eine Gitterverfeinerung statt.

o Weitere Gitterverfeinerungen wurden durch Definition von refinementRegions in

ausgewahlten Bereichen erstellt (z. B. in schmalen Durchgéngen wie an den
Dampferzeugertirmen).
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Grundsatzlich gibt es das Problem, dass in SnappyHexMesh keine richtungsabhangige
Verfeinerung mdglich ist. Deshalb ist immer eine Verfeinerung in drei Raumrichtungen
notwendig. Dies fuhrt teilweise zu grof3en Elementzahlen. Die Lésung hierbei war ein
Kompromiss zwischen notwendiger Verfeinerung (z. B. in Wandnahe) und zu grof3en
Elementzahlen. Das aktuelle Gitter hat folgende Elementzahlen:

e Atmosphare: 7 288 292 Elemente / Freies Volumen: 70231 m?
e Beton: 4 693 910 / Wandflache: 26734 m?

e Stahlschale 1 441 842 / Wandflache: 7695 m?

Trotzdem ist das Netz (in Wandnahe) teilweise noch relativ grob. Das Gitter fur die At-
mosphare ist in Abb. 4.2 dargestellt. Weitere Informationen zu den verwendeten Model-

len finden sich in Tab. 4.1.

Abb. 4.2 Mit SnappyHexMesh erstelltes Gitter fur die OpenFOAM-Rechnungen
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Tab. 4.1 Infobox zur DWR-Unfall-Rechnung
Szenario DWR Surge-Line-Bruch
Phanomene Gasverteilung / Schichtungsauf- und -abbau / Wandkonden-
sation
Materialien Luft (AIR), Dampf (H20), Wasserstoff (H2)

Software / Version

OpenFOAM 11

Solver

containmentFOAM

Zeitschritte

Variabel / Max. Courant: 5

Turbulenzmodell

cfKOmegaSST / SGDH

Kondensation

Mit Wandkondensationsmodell /
Ohne Volumenkondensation

Diffusionsmodell

Effective Diffusivity / Fuller

Gittererstellung

SnappyHexMesh

Elementzahl Atmosphare: 7 288 292, Beton: 4 693 910, Stahlschale:
1441 842
4.2 Unfall-Szenario

In der vorliegenden Untersuchung wird exemplarisch das Szenario eines generischen

Surge-Line-Bruchs betrachtet. Hierbei stromen Wasserdampf und Wasserstoff tiber den

Bruch der Surge-Line in den Sicherheitsbehalter. Es wird unterschieden zwischen der

Druckhalter-(DH)-Seite und der Hauptkihimittelseite (HKL) des Bruchs. Die eingespeis-

ten Massenstrome und Temperaturen stammen aus einer MELCOR-Analyse und sind
in Abb. 4.3 bis Abb. 4.7 dargestellt.
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Abb. 4.3 Eingespeiste Dampfmenge aus dem Druckhalter (Randbedingung)
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Abb. 4.4 Temperatur des eingespeisten Druckhalter-Dampfes (Randbedingung)
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Abb. 4.7 Einspeisetemperaturen der HKL-Seite (Dampf und Wasserstoff)

Die hohen Einspeiseraten unmittelbar nach dem Bruch flhrten zu hohen Strémungsge-
schwindigkeiten und sehr kleinen Zeitschritten. Eine Erh6hung der maximalen Courant-
Zahl (Uber den Wert von etwa 5) flhrte zu Programmabstiirzen und war nicht moglich.
Da die Rechnung dadurch (zu) langsam fir eine Simulation mit Variationsrechnungen
(z. B. zur Wandkondensationsmodellierung) wurde, wurden als Losung die Einlassfla-
chen am Druckhalter (DH) und an der Hauptkihimittelleitung (HKL) kiinstlich vergréRert
(dieses ist in Abb. 4.8 dargestellt). Hierdurch werden der Impuls und die Richtung der
eingespeisten Gase nicht korrekt wiedergegeben, daflir aber die eingespeisten Massen-
strome und die Gaszusammensetzung. Dieses ist vergleichbar mit der Einspeisung bei
einem Lumped-Parameter-Code. Durch die kiinstliche Vergrélierung konnte die Berech-
nung in einem sinnvollen Zeitrahmen weitergeflhrt werden. Bei Durchfuhrung der Simu-
lation hat sich allerdings gezeigt, dass ein gleichmaRigeres Gitter im Einspeisebereich
sinnvoll ist. In zukunftigen Simulationen sollte das Gitter im Einspeisebereich verbessert
werden. Alternativ kommt auch eine Volumenquelle — wie sie vom FZJ in den

AMYHY CO-Simulationen verwendet wurde — in Betracht.
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Abb. 4.8 Kunstliche VergroRerung der Einspeisestellen

Im weiteren Verlauf der Rechnung kam es wiederum zu neuen Programmabstiirzen.
Hierbei traten unrealistisch (hohe) Temperaturen an den Betonwanden auf. Als Ursache
konnte identifiziert werden, dass es bei hohen Kondensationsraten und bei reinem
Dampf (Konzentration bei nahezu 100 %) an der Wand zu numerischen Problemen beim
Kondensationsmodell kam. Als pragmatische Lésung wurde dem eingespeisten Dampf-
strahl eine kleine Menge Hz (0,1 Mass.-%) beigemischt, so dass kein reiner Dampf an
den Wanden vorlag. Diese Lésung ermdglichte es weiterzurechnen, ohne dass es erneut
zu Programmabstirzen kam. Allerdings entsteht hierdurch ein Fehler bei der eingespeis-
ten Hx-Menge. Im Gesprach mit der GRS wurden vom FZJ verschiedene Ldsungsan-
satze flr dieses numerische Problem beim Wandkondensationsmodell entwickelt. (z. B.
Begrenzung der lokalen Wandkondensationsrate). Als am erfolgreichsten hat sich eine
Neu-Implementation des Wandkondensationsmodells gezeigt. Bis dahin wurde eine
Pseudo-Konzentration (Dirichlet BC) an der Wand berechnet, um den Nettomassen-
strom der nicht-kondensierbaren Gase durch die Wand auf null zu setzen. Damit gab es
bei hohen Kondensationsraten numerische Probleme. Dies erfolgt nun (bei Auswahl der
Option ,latentHeatToSolidVolume true“ in der neuen containmentFOAM-Version) implizit
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als Gradient und die Randbedingung nonCondensableGasMassFraction ist nun eine
echte Neumann-Randbedingung. Bei Testfallen mit dem AMHYCO-Containment durch
das FZJ hat sich gezeigt, dass die Probleme damit behoben wurden. Da die neue Ver-
sion erst kurz vor Ende des Projektes (April 2025) vorlag, konnte sie nur zu einer weite-
ren Berechnung des Unfall-Szenarios genutzt werden. Weitere Tests und Parameterstu-
dien waren nicht mehr maéglich. Die Ergebnisse dieser Rechnung sollen im Folgenden

diskutiert werden.

Abb. 4.9 zeigt im Uberblick, wie sich das H, im Laufe der Zeit in den unterschiedlichen

Raumen des Containments verteilt. Insgesamt erscheint diese Verteilung plausibel.
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Abb. 4.9 Verteilung der H>-Konzentration zu unterschiedlichen Zeitpunkten (die

Farbskala geht jeweils von 0 — 7 Vol.-%)

4.3 Vergleich mit CFX und COCOSYS

In Abb. 4.10 wird der mit containmentFOAM berechnete Druckverlauf mit den Druckver-
ldufen von CFX und COCOSYS verglichen. Der anfangliche Peak ist etwas niedriger als
bei CFX und COCOSYS, danach passt der Verlauf zunachst gut. Ab etwa 1500 s liegt
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der mit containmentFOAM berechnete Druck unterhalb der CFX- und der COCOSYS-
Werte. Mdégliche Ursache flr die Unterschiede zwischen containmentFOAM und CFX
bzw. COCOSYS ist insbesondere eine unterschiedliche Wandkondensationsrate.
Abb. 4.11 zeigt die integrale Dampfmasse im Containment. Hier ist zu sehen, dass der
niedrigere Druck (in Abb. 4.10) mit einer niedrigeren Dampfmasse korreliert. Durch das
grébere Gitter kann es in der containmentFOAM-Rechnung zu einer unterschiedlichen
Wandkondensationsrate kommen. Damit SnappyHexMesh keine richtungsabhangige
Verfeinerung maéglich war, ist insbesondere das Gitter in Wandnahe (im Gas und in der
Wand) gréber. Dies fuhrt zu unterschiedlichem Warmetransfer und zu unterschiedlichen
Kondensationsraten. Dadurch &ndert sich wahrscheinlich auch die Verteilung des Damp-
fes im Containment. Weiterhin flhrt ein unterschiedliches Gitter in engen Durchlassen
(z. B. Ringspalt im Dampferzeugerraum) zu einer unterschiedlichen Durchstromungs-

rate. Das kann die globale Gasverteilung beeinflussen.
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Abb. 4.10 Druckverlauf im Containment
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Abb. 4.11 Integrale Dampfmasse im Containment

Anhand zweier Monitorpunkte im Dampferzeugerturm wird in Abb. 4.12 gezeigt, dass in
einzelnen Raumen zeitweise H>-Schichtungen auftreten kénnen. Hier ist eine dreidimen-

sionale Bewertung mit CFD-Programmen sinnvoll.
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Abb. 412 H,-Konzentration im Dampferzeugerturm
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Um einzelne Zonen (vergleichbar mit COCOSYS) im Containment auszuwerten und die
Werte mit anderen Rechnungen (CFX, COCOSYS) zu vergleichen, missen fir die ent-
sprechenden Bereiche mit OpenFOAM cellZones erzeugt werden. Im folgenden Beispiel
werden die mittlere Temperatur, die Ho- und die Dampfkonzentration im Dom bestimmt
(entspricht in COCOSYS Zone D50). Hierzu sind folgende Schritte notwendig:

1. Erstellung einer STL-Oberflache fur die Dom-Zone mit Pointwise (Cadence). Her-

ausschreiben in eine Datei D50.stl. Kopieren in das Fallverzeichnis.

2. Erstellung eines cellSets mit Hilfe von topoSet (Datei ,topoSetDict® im Verzeichnis

system/Atmosphere anlegen). Start Gber Kommandozeile mit ,topoSet -region

Atmosphere™.
{
name Dom;
type cellsSet;

action new;
sourcesurfaceToCell;
sourcelInfo
{
file “/GRS/sys/data/user/stw/OpenFOAMRuns/Konvoi/
Konvoi Rechnung 13/constant/triSurface/D50.stl”;
outsidePoints ((0 0 30));
includeCutfalse;
includeInside true;
includeOutside false;
nearDistance -1;
curvature 0.9;

}

3. Umwandlung des cellSets in eine cellZone (Eingabe Uber Kommandozeile):

.SetsToZones -region Atmosphere*

4. Auswertung als function im controlDict:

type volFieldValue;
functionObjectLibs (“MibfieldFunctionObjects.so”);
region Atmosphere;
enabled true;

log false;
writeFields false;
executeControl 230imestep;
executelInterval 1;
writeControl outputTime;
writeInterval 1;

operation volAverage;
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fields

regionType
name

(H2 H20 T);
cellZone;
Dom;

Im Folgenden werden die so ermittelten Werteverlaufe mit den Ergebnissen aus CFX

und COCOSYS verglichen. In Abb. 4.13 wird der Temperaturverlauf im Dom verglichen.

Der erste Anstieg passt gut zur CFX-Rechnung. Danach liegen die Werte insgesamt bis
etwa 3500 s hoher als die CFX- (und COCOSYS-Rechnung). Die méglichen Griinde fir
die Abweichung wurden schon weiter oben beim Druckverlauf diskutiert. Der Verlauf der

Dampfkonzentration wird in Abb. 4.14 dargestellt. Hier steigt die Konzentration zunachst
schneller an als in CFX und in COCOSYS. Zu einem spateren Zeitpunkt (etwa ab 2500 s)

liegt die Dampfkonzentration unterhalb der anderen Simulationen. Hier scheint bei con-

tainmentFOAM durch die héhere Kondensationsrate und dem integral niedrigeren

Dampfgehalt auch lokal weniger Dampf vorzuliegen.

Temperatur [°C]

Abb. 4.13 Temperaturverlauf im Dom
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Abb. 4.14 Verlauf der Dampfkonzentration im Dom

Bei der Ho-Konzentration im Dom (siehe Abb. 4.15) gibt es eine starke Abweichung zu
den anderen Rechnungen. Integral stimmt die Ho-Masse im Containment mit der einge-
speisten Menge bis ca. 3500 s Uberein, dieses wird in Abb. 4.16 gezeigt. Zum Teil kann
die Abweichung im Dom dadurch erklart werden, dass es eine andere Kondensations-
rate und einen anderen Dampfgehalt im Dom gibt (siehe Abb. 4.14). Eine weitere mog-
liche Ursache flr die Abweichung kann eine andere Verteilung des H, auf die Rdume

des Containments sein.
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4.4 Zusammenfassung und Fazit

In dem vorliegenden AP3 wurde durch die Simulation eines Kihimittelverluststérfalls die
Leistungsfahigkeit von containmentFOAM Uberprift. Hierzu wurde ein Rechenmodell er-
stellt und am Fall eines Surge-Line-Bruchs getestet. Die Rechenzeit des gesamten Un-
fallszenarios betrug bei Verwendung von 96 CPUs etwa drei bis vier Wochen. Bei der
Rechnung traten unterschiedliche Probleme auf. In Tab. 4.2 wird nochmals ein Uberblick
Uber diese Probleme und die (kurzfristig) entwickelten Losungen gegeben. Mit der neuen
Implementation des Wandkondensationsmodell konnte der Storfall mit containment-
FOAM erfolgreich simuliert werden. Es wurde aber auch noch weitergehender Entwick-
lungsbedarf bzw. weitere Entwicklungsmdglichkeiten abgeleitet. Vorschlage hierzu sind
in der rechten Spalte von Tab. 4.2 beigefligt. Die Berechnungsergebnisse mit contain-
mentFOAM wurden mit alteren CFX- und COCOSYS-Ergebnissen verglichen. Es ergibt

sich ein plausibler qualitativ ahnlicher Verlauf, es wurden aber auch Unterschiede iden-

tifiziert.

Tab. 4.2  Uberblick tiber die Problemstellungen und Ableitung von Weiterentwick-
lungsbedarf
Problem Lésung (kurzfristig) Zukiinftiges Weiterent-

wicklungspotential

Zu schlechte Gitterqualitat
(Nicht-Orthogonalitat) des
CFX-Gitters

Erstellung eines neuen (or-
thogonalen) Gitters mit Hilfe
von SnappyHexMesh

Zu grobes Gitter in Wand-
nahe

Kompromiss zwischen not-
wendiger Gitterfeinheit und
Elementzahl

Testen weiterer Vernet-
zungssoftware, z. B.:

ESI-Version von Snap-
pyHexMesh: ermdglicht
richtungsabhangige Gitter-
verfeinerung /VIL 19/

cfMesh /CRE 25/: ermég-
licht bessere Vernetzung
von Gittern in Wandnahe

Zu kleine Zeitschritte wegen
hoher Strdomungsgeschwin-
digkeiten in der Anfangs-
phase

Klnstliche Erweiterung der
Einlassquerschnitte

Evil. gezielte Gitterver-
gréberung in Strahlrichtung
(mit Pointwise)

Numerische Probleme des
Wandkondensationsmo-
dells bei hohen Kondensati-
onsraten und hoher Dampf-
konzentration an der Wand

Problem durch neue Imple-
mentation des Wandkon-
densationsmodells gelost

Weitere Tests des verbes-
serten Wandkondensations-
modells des FZJ

Numerische Probleme
durch Gitterqualitat im Ein-
lassbereich

Verbesserung der Vernet-
zung

Verwendung einer Volu-
meneinspeisung
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5 AP 4 Nationale und internationale Zusammenarbeit bzgl.
CFD-Anwendung

Die nationale und internationale Zusammenarbeit bzgl. CFD-Anwendung ist ein zentraler
Punkt bei der Ermittlung und Weiterentwicklung des Stands von Wissenschaft und Tech-
nik. Im Rahmen dieses Arbeitspunkts hat sich die GRS an nationalen und internationalen
Treffen/Konferenzen aktiv beteiligt. Die GRS hat das jahrliche CFD-Verbund-Treffen or-
ganisiert. Dabei wurden regelmafRig GRS-Arbeiten zu Containment-Fragestellungen vor-

gestellt. Themen der vorgestellten Arbeiten waren:

e Koordination von OpenFOAM-Aktivitdten (Containment)

e Gasverteilung in einem generischen Containment

e Passive Warmeabfuhr bei SMRs (THAI VIl SMR)

e Wandkondensationsmodellierung mit unterschiedlichen OpenFOAM-Solvern
(CONAN, PANDA 4bis)

e Simulation einer Gegenstromung mit containmentFOAM (THAI TH-35)

e Simulation von Hz-Verbrennung mit OpenFOAM (THAI HD-7, ENACCEF-2, Hy-
SEA TP-37)

e Simulation von Gebaudekondensatoren (PANDA H2P6-1 und H2P6-2)

Die GRS hat an den Treffen des PRG des OECD/NEA-PANDA-Projekts teilgenommen.
Bei den Treffen wurden die Versuchsdurchfiihrung und Messinstrumentierung mit den
Experimentatoren abgestimmt. Dadurch konnte sichergestellt werden, dass alle fiir die
Validierung bendétigten Daten verfugbar waren. Nach Abschluss der Versuche wurden
die experimentellen Ergebnisse diskutiert. Es bestand auch die Moglichkeit, analytische
Arbeiten auf den PRG-Treffen vorzustellen und mit den Experimentatoren und anderen
Organisatoren zu besprechen. Dies war teilweise Ausgangspunkt fur weitere Experi-
mente, um noch experimentelle Unsicherheiten zu beseitigen (z. B. gemessener Druck
in den HYMERES H2P2- Experimenten) oder es konnten Simulationen verbessert wer-
den, in dem realistischere Randbedingungen oder Modelle gewahlt wurden. In diesem
Rahmen hat die GRS ausgewahlte Arbeiten mit Bezug zu diesem Versuchsprogramm

vorgestellt:

e Simulation von Warmestrahlung mit OpenFOAM und CFX (H2P2)
e Simulation von Gebaudekondensatoren (H2P6-2)

e Simulation der Gasstrémung in Mehrraumgeometrie (P1A1-3)
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Die GRS hat sich mit offenen (Step 0) und blinden Simulationen (Step 1 und Step 2) am
ETSON-AMHYCO-Verbrennungsbenchmark beteiligt. Im Rahmen des AMHYCO-
Projekts wurde der ETSON-AMHYCO-Benchmark /BEN 24/ organisiert. In ihm wurde
die H2/CO-Verbrennung bei Bedingungen untersucht, die denen in der spaten Phase
(Ex-Vessel-Phase) eines schweren Unfalls entsprechen. In der ersten Phase des Bench-
marks (Step 0) hatten die Teilnehmer Gelegenheit, anhand offener Nachrechnungen ih-
ren Code an einer generischen Mischung zu testen (Tab. 5.1). In der blinden Phase
(Step 1 und Step 2) wurde die Verbrennung in der ENACCEF-Versuchsanlage flr Be-
dingungen simuliert, die denen im AMHYCO-Projekt berechneten kritischen Gasgemi-
schen entsprechen (Tab. 5.1). Die GRS hat sich an beiden Versuchsphasen mit xDyn-
FOAM-Simulationen beteiligt. Dabei kam das in AP2.1 (Abschnitt 3.1) getestete
Coupled-Modell erstmals fur Ho/CO-Verbrennung zum Einsatz. Offene Nachrechnungen
zu Step 1 und Step 2 konnten im Rahmen von RS1603A nicht mehr durchgefliihrt wer-
den. Es zeigte sich, dass die Flammenbeschleunigung teilweise signifikant unterschatzt
wird, was dann auch zu einer Unterschatzung der Druckpeaks flhrte. An verschiedenen

Stellen wurde Weiterentwicklungsbedarf identifiziert:

o Berechnung der laminaren Flammengeschwindigkeit bei Ho/CO-Gemischen

¢ Modellierung / Validierung des Einflusses von Flammeninstabilitdten bei H,/CO-
Verbrennung

e Berlcksichtigung von CO; im unverbrannten Gas

o Warmestrahlungsmodellierung und konvektive Warmeverluste an den Wanden.

Eine detaillierte Darstellung der Ergebnisse im zweiten nicht 6ffentlichen Teil des Ab-

schlussberichts zu finden.

Tab. 5.1 Startbedingungen im ETSON-AMHYCO Verbrennungsbenchmark
H: co H-0 CO: T P
[Vol.-%] | [Vol.-%] | [Vol.-%] | [Vol.-%] [C°] [bar]
Step 0 12,6 12,58 30 0 100 1
Step 1 7,9 7,45 20,3 16,05 88 2,47
Step 2 9,92 1,3 21,9 0 83 1,71
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6 Koordination der OpenFOAM-Aktivitaten zu Containment-
fragestellungen

6.1 Bereitstellung einer Plattform zum Austausch von Code und Daten

Eine gemeinsame und koordinierte Entwicklung und Validierung von OpenFOAM-Sol-
vern bzw. Modellen ist wichtig, um Doppelentwicklungen zu vermeiden und die qualitats-
gesicherte Entwicklung mdéglichst effizient durchzufiihren. Deshalb ist es notwendig, Mo-
delle / Solver anderen Instituten zur Verfiigung zu stellen und sie langfristig verfigbar zu
halten. Dazu hat die GRS einen passwortgeschutzten GitLab-Server eingerichtet. Nati-
onale Partner des CFD-Verbunds erhalten nach Zustimmung zu den Nutzungsbedingun-
gen des Servers Zugang zum passwortgeschutzten Server und kénnen dort Daten her-
unterladen. In Abstimmung mit der GRS besteht die Méglichkeit, eigene Solver / Modelle

der Community Uber den GitLab-Server zur Verfugung zu stellen.

Die containmentFOAM-Entwicklung (Solver, Testbeispiele, Dokumentation) wird als

Spiegel des entsprechenden Servers des FZ Jilich verfligbar gemacht.

Mitte 2024 hat die GRS den Verbrennungs-Solver xDynFOAM von der TU Muanchen
Ubernommen, nachdem das entsprechende Forschungsvorhaben /ZIV 23/ und die Dok-
torarbeit von Herrn Zivkovic abgeschlossen waren und keine unmittelbar anschlieRende
Weiterentwicklung an der TU-Miinchen vorgesehen war. xDynFOAM sowie das GRS-
PAR-Modell sind ebenfalls Uber GitLab verfigbar. xDynFOAM wurde im Rahmen dieses
Projekts in AP 2.1 (Abschnitt 3.1) einer Validierung unterzogen. Arbeiten zur Software-
pflege des GRS-PAR-Modells sind im Abschnitt 6.2 zu finden. Des Weiteren werden
Uber einen GitLab-Server ausgewahlte Validierungssimulationen zu unterschiedlichen
Fragestellungen verfigbar gemacht (TH-35, CONAN, THAI-HR-5, H2P2-5). Diese Vali-

dierungsmatrix soll schrittweise erweitert werden.

6.2 Softwarepflege des GRS-PAR-Modells

6.2.1 Motivation

Im Rahmen des Vorhabens RS1181 /SCH 10/ wurde ein Modell flir passive, autokata-
lytische Rekombinatoren fur ANSYS CFX entwickelt und im Rahmen von Nachfolgevor-
haben weiterentwickelt und validiert /SCH 14/, /SCH 17/. Das Modell basiert auf AREVA-
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Gleichungen, die die Rekombination von Wasserstoff fur AREVA-PARs beschreiben.
Die Korrelationen wurden von der GRS anhand von Versuchsdaten weiterentwickelt (zu-
satzliche Korrelation fur Effizienz, Modifizierung im Fall von Sauerstoffarmut). Dieses
Rekombinator-Modell wurde nach OpenFOAM-6 portiert und an den GRS-Solver cht-
MultiRegionSchmidtFOAM gekoppelt /SCH 22/. Mit dem vom FZ Julich entwickelten Mo-
dell REKO-DIREKT steht ein mechanistisches Rekombinator-Modell in containment-
FOAM zur Verfugung. Da Modelle, die auf den AREVA-Gleichungen basieren, weite
Anwendung insbesondere bei Lumped-Parameter-Codes finden, wurde entschieden,
das GRS-PAR-Modell neben REKO-DIREKT als weiteres Modell an den in AP1.4 aus-
gewahlten Referenzsolver containmentFOAM zu koppeln. Dies ermdglicht eine detail-
lierte Untersuchung zum Einfluss der unterschiedlichen PAR-Modellierungen auf das Si-

mulationsergebnis.

6.2.2 Vorgehensweise bei der Pflege des GRS-PAR-Modells

Das GRS-PAR-Modell wurde Uber ,codedFixedValue“-Randbedingungen flr Grolen am
Patch fir den PAR-Einlass, den PAR-Auslass und die PAR-Wand implementiert. Es wird
dabei auf gemittelte GréRen am PAR-Einlass (Temperatur, Druck, Gaszusammenset-
zung) und an der PAR-Wand auf den integralen Warmestrom zurickgegriffen. Diese
GroRen sind unabhangig vom verwendeten Solver, da keine solverspezifischen Funkti-
onen oder Variablen genutzt werden. Deshalb war es problemlos mdglich, das Modell
auch mit dem Solver containmentFOAM zu nutzen. Bei Umstellung von containment-
FOAM-6 auf containmentFOAM-9 waren bis auf allgemeine, nicht PAR-Modell spezifi-
sche Anderungen in den Setup-Dateien, keine gréBeren Anderungen notwendig. An-
hand eines generischen Testbeispiels (Ein PAR in einem abgeschlossenen Raum mit
initialer H.-Konzentration) kann die Implementation des PAR-Modells im Hinblick auf
Lauffahigkeit, Plausibilitat und Abweichung bei einer neuen Code-Version getestet wer-
den. Bei der Umstellung von containmentFOAM-6 auf containentFOAM-9 wurde aller-
dings die Implementation des Modells tUberarbeitet. Deshalb wurde das PAR-Modell mit
dem uUberarbeiteten Modell anhand des THAI-Versuchs HR-5 weitergehend validiert.
Diese Validierung wird in den folgenden Abschnitten detailliert dokumentiert. Die Open-
FOAM-Bibliotheken der Version 9 und der Version 11 unterschieden sich stark, da von
der OpenFOAM-Foundation zwischenzeitlich der Code umstrukturiert wurde. Deshalb
waren auch bei der Umstellung von containmentFOAM-9 auf containmentFOAM-11 An-
derungen im PAR-Modell notwendig, da sich der Zugriff auf Gré3en wie den integralen
Warmestrom durch die PAR-Wand geandert hat.
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6.2.3 Versuchsbeschreibung THAI HR-5

Die Implementation des PAR-Modells soll auch anhand des THAI-Versuchs HR-5
/KAN 09/ validiert werden. Zu Beginn des Experiments (Abb. 6.1) war der THAI-Behalter
mit Luft geflllt und es lag ein Startdruck von 2,934 bar vor. Die Starttemperatur des Ga-
ses betrug ca. 305 K. Im Zeitraum O min bis 34,7 min und 102 min bis 145 min wurde
Uber eine ringférmige Einspeise-Geometrie im unteren THAI-Behalter H; injiziert
(Abb. 6.3). Der Innenzylinder hat bei diesem Experiment eine Hohe von 2 m und an ihm
ist der PAR angebracht. Es handelt sich um einen halben PAR von AREVA vom Typ FR-
380 (Abb. 6.2). Fur diesen PAR-Typ wurden von AREVA die Koeffizienten flr die
AREVA-Korrelation mit dem Versuchsbericht bereitgestellt /KAN 09/. Am bzw. im PAR
wurden die Temperatur, die Gaszusammensetzung und die Stromungsgeschwindigkeit
gemessen. Daraus lasst sich die Rekombinationsrate und die Effizienz des PARs be-
stimmen. Weiterhin wurden im THAI-Behalter an verschiedenen Positionen die H2-Kon-
zentration und die Temperatur gemessen, um die sich bei aktivem PAR einstellende
Schichtung zu bestimmen. Im Versuch HR-5 beginnt die Wasserstoffrekombination, so-
bald am PAR-Einlass eine H,-Konzentration von ca. 0,1 Vol.-% erreicht wird. Dies ist viel
frGher als der von AREVA als konservativ angegebene Wert von 2 Vol.-%. Um dieser
Abweichung Rechnung zu tragen, wurden zwei Simulationen durchgefiihrt. Bei einer
startet die Rekombination wie im Experiment bei 0,1 Vol.-% (containmentFOAM-9), bei

der zweiten werden 2 Vol.-% (containmentFOAM-11) angenommen.

PAR-Ausslass

PAR-Einlass

Abb. 6.1  Experimenteller Aufbau des THAI-Versuches HR-5
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Abb. 6.2 Aufbau des PARs (Typ: AREVA / Siemens: 0.5*FR-380 size)
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Abb. 6.3  Hx-Einspeiserate, Rekombinationsrate und Druck im Experiment /KAN 09/

6.2.4 Modellierung mit OpenFOAM

Die Nachrechnungen von HR-5 erfolgten mit containmentFOAM-9 bzw. containment-
FOAM-11. Die Modellierung des PARs erfolgt mit dem zu validierenden GRS-PAR-

Modell. Es wurden die Standardmodelle fur Gasverteilungssimulationen verwendet, wie

240



sie auch in containmentFOAM-GUI den Voreinstellungen (Stand 2023) entsprechen. Die
Turbulenz wird mit dem SST-Modell cfKOmegaSST-SGDH modelliert. Die Diffusion wird
mit dem ,effective Diffusivity“-Modell berechnet, da vier Komponenten (H2, Oz, H20, N»)
vorliegen. Warmestrahlung wird mit dem P1-Strahlungsmodell berticksichtigt. Der Ab-
sorptionskoeffizient von Dampf betragt 10 (m bar)'. Um Warmeverluste an der Isolie-
rung zu bericksichtigen, wird ein Warmelbergangskoeffizient von 1,5 W / (m?K)™" bei
einer Aulientemperatur von 304,15 K angenommen. Dies entspricht der Temperatur des
Gases im THAI-Behalter zu Beginn des Experiments. Es wurde ein CFD-Gitter beste-
hend aus 445000 strukturierten Zellen verwendet. Es basiert auf dem in RS1562
ISCH 22b/ verwendeten Gitter, das aber noch im Bereich des PARs verfeinert wurde.
Die H,-Einspeisung erfolgt im Experiment Uber einen Ring mit 58 Offnungen. In den Si-
mulationen wird die Einspeisegeometrie vereinfacht, indem gleichmafig tber den ge-
samten Ring eingespeist wird. Das primare Ziel dieser Arbeiten ist zu zeigen, dass das
PAR-Modell korrekt implementiert wurde. Deshalb wurde auf eine Studie zum Einfluss
des CFD-Gitters und auf eine Variation von Modellen verzichtet, lediglich der Startwert
fur die Rekombination bei kaltem PAR wurde variiert (2 Vol.-% bzw. 0,1 Vol.-%, (xstart2,
xstart0.1).

6.2.4.1 Vergleich der Simulationsergebnisse mit dem Experiment
Hz-Abbau des PARs

Die Rekombination des PARs wird insgesamt gut von den Simulationen wiedergegeben
(Abb. 6.7, Abb. 6.8). Beim Vergleich der Rekombinationsrate aufgetragen tber dem Ha-
Molenbruch am PAR-Eintritt ist eine gute Ubereinstimmung zwischen Experiment und
Simulationen zu erkennen (Abb. 6.8). Die H-Eintrittskonzentration ist bei diesem Ver-
such in der betrachteten ersten und zweiten Versuchsphase die entscheidende GroRe,
die die Rekombinationsrate bestimmt. Vergleicht man die Anderung der Rekombinati-
onsrate aufgrund des Druckanstiegs (Abb. 6.5), so betragt sie im Experiment laut
AREVA-Korrelation weniger als 12 %. Die im PAR-Modell implementierte Korrelation
und die Modellkonstanten fir den im Versuch genutzten Rekombinator sind in der Lage,
den Hx-Abbau in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu beschreiben. Bei Be-
trachtung des zeitlichen Verlaufs der Rekombinationsrate ist die Abweichung zum Expe-
riment etwas groRer, da die H..Konzentration am PAR-Eintritt auch etwas vom experi-
mentellen Wert abweicht (Abb. 6.4). Sobald der PAR in der Simulation mit der
Rekombination beginnt, wird der H.-Molenbruch am PAR-Eintritt Gberschatzt, was zu

einer etwas starkeren Rekombination fihrt. Durch die Hz-Einspeisung nimmt der H.-
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Molenbruch am Eintritt weiter zu. Nach ca. 1400 s ist der H>-Anstieg in den Simulationen
schwacher als im Experiment, so dass eine geringere maximale Eintrittskonzentration
erreicht wird. Dadurch erreichen die Simulationen eine etwas geringere maximale Ab-
baurate als das Experiment. Nach ca. 2300 s stimmen der Hx-Molenbruch am PAR-
Eintritt und auch die Rekombinationsrate wieder gut mit dem Experiment Uberein. Die
Abweichungen bei der Rekombinationsrate sind also im Wesentlichen auf Abweichun-
gen bei der Berechnung der H»>-Verteilung zurtickzufiihren. Als eine mogliche Ursache
hierflr ist dabei die geometrisch vereinfachte Modellierung der Hz-Einspeisung zu nen-

nen (siehe unten).

Die vom Modell berechnete Effizienz des PARs stimmt gut mit dem Versuch Uberein
(Abb. 6.9). Beim Vergleich der Effizienz ist nur der Bereich relevant, bei dem auch ein
H.-Abbau stattfindet, fir niedrige H.-Konzentrationen kénnen sie vernachlassigt werden.
In der zweiten Phase des Experiments (nach 2100 s) ist die Effizienz in den Simulationen
tendenziell etwas zu niedrig. Ursache ist die Uberschatzung des Drucks, der zu einer

etwas niedrigeren Effizienz flhrt.
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Abb. 6.4 H,-Molenbruch am PAR-Eintritt
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Abb. 6.10 Temperatur am PAR-Auslass

Wasserstoff- und Temperaturverteilung

Sowohl im Experiment als auch in den containmentFOAM-Simulationen bilden sich drei
unterschiedliche stabile Schichten heraus (Abb. 6.11). Oberhalb vom PAR befindet sich
eine Zone mit warmerem Hz-armen Gas, da sich hier das aus dem PAR austretende
heiRe Gas sammelt. Oberhalb der H2>-Einspeisung und unterhalb vom PAR befindet sich

ein Bereich mit kaltem H.-reichen Gas. Unterhalb der H:-Einspeisung befindet sich
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kaltes H>-armes Gas. Insbesondere die Simulation xstart0.1 mit dem im Experiment ge-
messenen Start fir die H.-Rekombination zeigt eine gute Ubereinstimmung fir die Ho-
Konzentrentation oberhalb des PARs (3,8 m, Abb. 6.12 — Abb. 6.15). Der spatere Start
des H,-Abbaus bei xstart2 filhrt in diesem Bereich zu einer leichten Uberschatzung des
H>-Molenbruchs fur den Zeitbereich (600 s — 2400 s). Die Hz-Konzentration in 3,5 m
Hoéhe innerhalb des Innenzylinders wird in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment
berechnet. Lediglich das H>-Maximum wird etwas unterschatzt (Abb. 6.16). Der Hx-Mo-
lenbruch am PAR-Einlass (Abb. 6.4) und in 1,7 m Héhe (Abb. 6.17) wird in der Anfangs-
phase leicht Uberschatzt. Der maximale Hz.-Molenbruch bei t ~ 2100 s wird an beiden
Messtellen unterschatzt (bis zu 0,4 Vol.-%). Ab t = 2400 s wird am PAR-Eintritt der H»-
Gehalt in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. In 1,7 m Héhe ist der
H2-Molenbruch allerdings um ca. 0,4 Vol.-% niedriger als im Experiment. Die grof3te Ab-
weichung zwischen Simulation und Experiment besteht im Bereich des Sumpfes (0,7 m
Hohe, Abb. 6.18). Im Experiment wird nur sehr langsam H: in diesen Bereich transpor-
tiert, wahrend in den Simulationen an dieser Messtelle nur unwesentlich weniger H- als
in 1,7 m Hohe zu finden ist. Die groRere Abweichung beim Hz-Gehalt im unteren THAI-
Behalter ist vermutlich auf die vereinfachte Modellierung der Hz-Einspeisung (Einspei-
sung Uber einen Ring statt 56 Disen) zurlckzuflihren. AuRerdem sollte im unteren Be-
reich das CFD-Gitter verbessert werden und untersucht werden, inwieweit die unbekann-
ten Randbedingungen fur die Turbulenz der Einspeisung eine Rolle spielen. Diese
Untersuchungen gehen aber Uber die in diesem Projekt vorgesehene Anbindung des
GRS-PAR-Modells an containmentFOAM hinaus und missen zu einem spateren Zeit-

punkt erfolgen.

Die qualitative Temperaturverteilung stimmt in den Simulationen mit dem Experiment
Uberein (Abb. 6.19 — Abb. 6.24). Oberhalb vom PAR ist die Gastemperatur héher als im
unteren Bereich, da sich das leichtere heile Gas, das aus dem aktiven PAR ausstromt,
im oberen Teil des Behalters sammelt. Allerdings steigt — sobald der PAR aktiv wird —
die Temperatur in der Simulation starker an als im Experiment. Dies ist gut bei der Si-
mulation xstart0.1 zu sehen. Bei xstart2 erfolgt der Beginn der Rekombination deutlich
spater als im Experiment. Deshalb ist die Temperatur in der Anfangsphase deutlich nied-
riger als im Experiment. Nach ca. 1500 s unterscheiden sich die Temperaturen der bei-
den Simulationen nur noch wenig. Oberhalb des PARs stimmt die maximale Temperatur
(t ~ 2100 s) gut mit dem Experiment Uberein (Abb. 6.19, Abb. 6.20), allerdings wird die
H.-Konzentration am PAR-Eintritt in dieser Phase unterschatzt, so dass die Abbauleis-
tung und damit auch die Warmefreisetzung niedriger ist, somit kompensieren sich Ab-

weichungen.
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Unterhalb des PARs wird auch in diesem Zeitraum die Temperatur Uberschatzt
(Abb. 6.17, Abb. 6.18). Nach Ende der H>-Einspeisung fallt die Temperatur im Experi-
ment mit sinkender Abbauleistung des PARs aufgrund von Warmeverlusten ab. In den
Simulationen erfolgt ebenfalls ein Temperaturabfall, dieser ist allerdings deutlich langsa-
mer als im Experiment. Da die Temperatur des Gases am PAR-Auslass gut mit dem
Experiment Ubereinstimmt (Abb. 6.10), sofern man die H»-Eintrittskonzentration
(Abb. 6.4) beriicksichtigt, ist die Ursache fir die Uberschatzung der Gastemperaturen
vermutlich die Unterschatzung der Warmeverluste in die Wande. Ursache hierfir kénnen
die Initialisierung der Wande mit derselben Temperatur wie das Gas (305,6 K) sein, was
tendenziell zu hoch ist. Die Annahme von 305,6 K als Aufientemperatur ist ebenfalls
relativ hoch. Diese Grofie geht bei der Berechnung der Warmeverluste durch die Behal-
terisolierung in die Simulation ein. In der Warmestrahlungsmodellierung wird die Emis-
sivitat der Wande mit 0,4 abgeschatzt. Um die Temperaturen in den Simulationen zu
verbessern, sollte der Einfluss dieser unbekannten Grélke auf die Gastemperatur eben-
falls untersucht werden. Auflierdem sollte auch die Gesamtmasse des THAI-Behalters in

der Simulation gepruft und gegebenenfalls angepasst werden.

Die Uberschatzung der Temperatur korrespondiert mit einem etwas héheren Druck in
den Simulationen (Abb. 6.5). Dies hat auch einen moderaten Einfluss auf den berechne-
ten Ho-Abbau und die Effizienz des PARs.
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Abb. 6.11 Simulationsergebnisse der Simulation xstart0,1 nach 2000 s. Links: Tem-

peratur, rechts Hx-Molenbruch (Maximum auf 0,06 begrenzt)
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Abb. 6.12 H,-Molenbruch in 8,4 m Hohe in der Behaltermitte
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Abb. 6.13 H.-Molenbruch in 6,3 m Hohe in der Behaltermitte
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Abb. 6.14 H:-Molenbruch in 5,3 m Hohe bei einem Radius von 1,2 m auf E-Line
(oberhalb des PARSs)
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Abb. 6.15 H,-Molenbruch in 5,3 m Héhe bei einem Radius von 1,2 m auf H-Line (ge-
genluber vom PAR)
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Abb. 6.16 H:-Molenbruch in 3,1 m Hohe in der Behaltermitte
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Abb. 6.17 H,-Molenbruch in 1,7 m Hohe in der Behaltermitte
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Abb. 6.18 H>-Molenbruch in 0,7 m Hohe in der Behaltermitte
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Abb. 6.19 Temperatur in 8,4 m Héhe in der Behaltermitte
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Abb. 6.20 Temperaturin 6,3 m Héhe in der Behaltermitte
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Abb. 6.21 Temperatur in 4,2 m Hohe bei einem Radius von 1,2 m auf der E-Line
(oberhalb des PARs
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Abb. 6.22 Temperaturin 4,2 m Héhe bei einem Radius von 1,2 m auf der H-Line (ge-
genluber vom PAR)
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Abb. 6.23 Temperatur in 3,1 m Héhe in der Behaltermitte
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Abb. 6.24 Temperaturin 1,7 m Héhe in der Behaltermitte

6.2.5 Zusammenfassung zu Nachrechnung HR-5

Das PAR-Modell wurde anhand des THAI-Versuchs HR-5 erfolgreich validiert. Der Ver-
such wurde mit zwei unterschiedlichen Startwerten fir die Rekombination bei kaltem
PAR nachgerechnet (experimenteller Wert von 0,1 Vol.-%, und Defaultwert von 2 Vol.-%
nach AREVA)
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Die Ho-Abbaurate und die Effizienz des PARs stimmen insgesamt gut dem Experiment
Uberein. Das zeigt, dass das Modell erfolgreich an containmentFOAM-9 und contain-
metnFOAM-11 angebunden wurde und dass die modifizierten AREVA-Gleichungen in
der Lage sind, die Rekombination in diesem Versuch zu beschreiben. Allerdings wird die
maximale Abbaurate etwas unterschatzt, was auf den etwas niedrigeren H>-Molenbruch
am PAR-Eintritt zurlickzufiihren ist. Die Ausbildung von drei stabilen Schichtungen im
THAI-Behalter wird von den Simulationen richtig vorhergesagt. Im unteren THAI-
Behalter wird die Hz-Konzentration mit moderaten Abweichungen zum Experiment be-
rechnet. Wahrscheinliche Ursache ist die geometrisch vereinfacht modellierte H.-Ein-
speisung (Ring, statt 56 Einzeldisen). Der H>-Molenbruch oberhalb des PARs wird in
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment vorhergesagt. Insbesondere in der 2. Halfte
des Experiments wird die Temperatur Uberschatzt. Als wahrscheinliche Ursache wurde
eine Unterschatzung der Warmeverluste an die Behalterwande identifiziert, die u. a. auf
einen zu hohen Initialwert der Wandtemperatur zurtickgefuihrt werden kann. Im Rahmen
dieses Projektes waren keine vertieften Untersuchungen zur Simulation von PAR-
Experimenten vorgesehen, daher mussen die verbesserte Modellierung der H2-Einspei-
sung oder Untersuchungen zu Warmeverlusten bei HR-5 zu einem spateren Zeitpunkt

durchgeflihrt werden.

6.3 Portierung des Gebaudekondensatormodells von containmentFOAM-
9 nach containmentFOAM-11

Bei der Simulation von Gebaudekondensatoren besteht neben der Simulation des Kuhl-
wassers mit OpenFOAM die Mdéglichkeit, das Kihlwasser zu modellieren. Dazu wurde
im Rahmen von AP1.3 (siehe Abschnitt 2.4) ein Modell erstellt, das die Funktion eines
aktiven Gebaudekondensators Uber eine Temperaturrandbedingung an der Wand der
Kuhlrohre simuliert. Dabei erfolgt eine lineare Interpolation zwischen Eintritts- und Aus-
trittstemperatur des Kihlwassers abhangig von der Hohe beim vertikalen Gebaudekon-
densator. Die Temperatur am Austritt wird dabei anhand der Energiebilanz berechnet.
Die Versuchsnachrechnung erfolgte mit containmentFOAM-9, das Modell wurde auch
nach containmentFOAM-11 portiert. Dazu musste der Zugriff auf die im Modell benétig-
ten Warmestrome an der Grenze Kondensatorrohr / modelliertes Kiihlwasser modifiziert
werden. Die Anfangsphase des Experiments H2P6-1 wurde mit containmentFOAM-11
erneut simuliert und es zeigt sich eine gute Ubereinstimmung beim Druckabfall, der maR-

geblich von der Modellierung des Gebaudekondensators abhangt.
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Abb. 6.25 Simulation von H2P6-1 mit containmentFOAM-9 und containment-
FOAM-11

6.4 Unterstiitzung des FZ Jiilich bei der Softwarepflege

Anhand zahlreicher Testfalle zu verschiedenen physikalischen Phanomenen erfolgt eine
Uberpriifung neuer containmentFOAM-Versionen durch das FZ Jiilich. Daneben hat die
GRS das FZ Julich durch Nachrechnung von Validierungsversuchen mit unterschiedli-
chen containmentFOAM-Versionen bzw. durch das Testen neuer/modifizierter Modell-
versionen (z. B. Wandkondensationsmodell oder Volumenkondensationsmodell) unter-
stutzt. Ein Uberblick Uber die Validierungsversuche, die mit unterschiedlichen Versionen
simuliert wurden und die jeweiligen containmentFOAM-Versionen ist in Tab. 6.1 zu fin-
den. In den meisten Fallen wurde eine gute Ubereinstimmung fir die unterschiedlichen
Codeversionen erzielt. In Fallen mit grolReren Abweichungen wurden die Unterschiede
zusammen mit dem FZ Jilich analysiert. In einigen wenigen Fallen wurde die contain-
mentFOAM-Version angepasst. Anhand des PANDA-Versuchs P1A2-4 wird die Vorge-

hensweise im Folgenden aufgezeigt.
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Tab. 6.1 Versuche, die mit unterschiedlichen containmentFOAM-Simulationen

nachgerechnet wurden

Versuch cf-6 cf-9 | cf-11
CONAN X X

OECD/NEA-Benchmark X X

THAI HR-5 X X X

THAI-TH35 X X X

PANDA H2P2_5 X X

PANDA H2P6-1 X X

PANDA P1A2-4 X X

6.4.1 Test der Portierung des Monte-Carlo-SNBCK-Warmestrahlungs-

modells von der containmentFOAM-Version 9 zur Version 11

Die OpenFOAM-Version 9 unterscheidet sich grundlegend von der Version 11. Deshalb
waren umfangreiche Anpassungen bei der Ubertragung von Modellen zur Codeversion
11 notwendig. Im Rahmen einer Doktorarbeit /LIU 23/ wurde das Monte-Carlo-SNBCK-
Warmestrahlungsmodell in containmentFOAM-9 implementiert und anhand von Validie-
rungsrechnungen erfolgreich getestet. Die Simulation der PANDA-Experimente P1A2-3
und P1A2-4 mit diesem Modell in containmentFOAM-11 zeigte deutlich grolRere Abwei-
chungen als erwartet (AP1.2, Abschnitt 2.3). Deshalb sollte geprift werden, ob die Ab-
weichungen auf Fehler bei der Portierung des Modells nach der Version-11 zurtickzu-
fuhren sind. Deshalb wurde die Anfangsphase des Versuchs P1A2-4 mit
containmentFOAM-9 erneut nachgerechnet. Es zeigte sich an den meisten Messpunk-
ten eine sehr gute Ubereinstimmung der Simulationen (z. B. D20 Abb. 6.27 oder K20
Abb. 6.28). An einigen Messpunkten gab es kleinere Abweichungen (z. B. B20,
Abb. 6.26). Diese Abweichungen lassen sich mit dem stochastischen Charakter der
Monte-Carlo-Methode erklaren. Die gute Ubereinstimmung der Code-Versionen mitei-
nander zeigt, dass eine fehlerhafte Portierung des Monte-Carlo-SNBCK-Modells nicht

die Ursache fiir die Abweichung von der Temperatur im Experiment war.
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Abb. 6.26 P1A2-4: Temperatur am Messpunkt B20 (mittig, 7,48 m Hohe) bei Simula-
tion mit containmentFOAM-9 und containmentFOAM-11
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Abb. 6.27 P1A2-4: Temperatur am Messpunkt D20 (mittig, 6,28 m Héhe) bei Simula-
tion mit containmentFOAM-9 und containmentFOAM-11
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Abb. 6.28 P1A2-4: Temperatur am Messpunkt K20 (mittig, 4,0 m Hohe) bei Simula-

tion mit containmentFOAM-9 und containmentFOAM-11
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7 Zusammenfassung und Fazit

Zur Untersuchung von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitsbehalter von Kernkraft-
werken erlangen CFD-Simulationstechniken eine immer starkere Bedeutung. Seit vielen
Jahren beteiligt sich die GRS an der Entwicklung, Validierung und Anwendung von CFD
fur Reaktorsicherheitsanalysen. In Abstimmung mit den Partnern im CFD-Verbund wird
hierfir OpenFOAM eingesetzt. Ziel der im Vorhaben durchgefuhrten Arbeiten war die
Weiterentwicklung, Validierung und Bereitstellung von qualitatsgesicherten OpenFOAM-

Referenzsolvern fir Containment-Fragestellungen fir LWR.

Die Validierung von containmentFOAM wurde in AP1.1 auf Versuche mit einer komple-
xen Mehrraum-Geometrie erweitert. Bei Nachrechnung des THAI-Versuchs TH-35
wurde u. a. die Simulation einer Gegenstromung validiert. Bei der Nachrechnung mit
containmentFOAM kamen die Standardmodelle zum Einsatz und es wurden die vom
containmentFOAM-GUI empfohlenen numerischen Einstellungen verwendet. Das stan-
dardmalig verwendete strukturierte CFD-Gitter besteht aus 1,25 Millionen Hexaedern.
Eine Gitterstudie zeigt, dass das verwendete CFD-Gitter ausreichend fein ist. Mit con-
tainmentFOAM konnten die Temperaturverteilung und die Strdmung (insbesondere die
Gegenstréomung im Verbindungsrohr) qualitativ richtig berechnet werden. Die Tempera-
tur im TTV oberhalb des Verbindungsrohrs wird in guter Ubereinstimmung mit dem Ex-
periment berechnet. Die Heizung der Wande und die Lufteinspeisung wurden erfolgreich
modelliert. Im Verbindungsrohr zwischen TTV und PAD wird im Experiment eine Gegen-
stromung berechnet, bei der oben heile Luft in den PAD strémt. Die Temperatur am
obersten Messpunkt wird allerdings in der Simulation deutlich Gberschatzt. Die Uber-
schatzung der Temperatur der Strémung in den PAD ist daflir verantwortlich, dass auch
die Temperatur im PAD und in der Rickstromung vom PAD in den TTV etwas Uber-
schatzt werden. Die Geschwindigkeit der Gegenstromung im Verbindungsrohr wird qua-
litativ richtig vorhergesagt, allerdings ist die Strémung in Wandnahe etwas héher als im
Experiment. Es wurden verschiedene Parameterstudien (Warmestrahlungsmodellie-
rung, Modellierung der Heizung etc.) durchgefiihrt. Der Grund fir die Abweichungen
konnte bisher aber nicht abschlieliend geklart werden Als wahrscheinlichste Ursache fir
die zu hohe Temperatur im oberen Verbindungsrohr wird angenommen, dass das Ver-
bindungsrohr in der Simulation ein glattes Rohr ist. Im Experiment gibt es aber Stro-
mungshindernisse wie die beiden Kompensatoren, Flansche und Messinstrumentierung.
Die genaue Geometrie dieser Bauteile ist teilweise nicht bekannt und ihre Abbildung im
CFD-Gitter ist sehr aufwendig. Deshalb konnte im Rahmen dieses Vorhabens hierzu

keine Untersuchung vorgenommen werden. Eine weitere Quelle fur Fehler ist die
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Turbulenzmodellierung mit dem (U)RANS-2-Gleichungsmodell. Es geht von einer isotro-

pen Turbulenzverteilung aus, was in einer Gegenstrdmung nicht der Fall ist.

In der P1A1-Serie wird in vereinfachter Form die Strémung durch einen Dampferzeuger-
turm in einem generischen DWR nachgebildet, die zu einer Schichtung im umgebenden
Sicherheitsbehalter fuhrt. Dazu wurde im unteren Bereich des PANDA-Behalters eine
Kammer mit Offnungen eingebracht, die den Dampferzeugerturm vereinfacht nachbilden
soll. Die erste und zweite Versuchsphase des OECD-PANDA-Versuchs P1A1_3
(Dampf- und Helium-Einspeisung) sowie die erste Versuchsphase von P1A1_4 (Dampf-
einspeisung) wurden erfolgreich mit containmentFOAM-11 nachgerechnet. Dabei ka-
men die Referenzmodelle zur Anwendung. Die Simulationen wurden mit einem CFD-
Gitter bestehend aus ca. 2,5 Millionen Zellen nachgerechnet. Eine Gitterstudie zeigt,
dass keine gitterunabhangige Lésung gefunden wurde und dass mit dem feineren Gitter
eine starkere Wandkondensation berechnet wird, die zu einer besseren Ubereinstim-
mung beim Druck fuhrt. Aufgrund der hohen Rechenzeit kann gegenwartig das feinere
Gitter nicht mit vertretbarem Aufwand genutzt werden. Da im Experiment die Messung
der Gaskonzentration wegen starker Volumenkondensation fehlgeschlagen ist, konnten
nur Druck und Temperaturen verglichen werden. Es zeigt sich fir beide Experimente
eine gute qualitative Ubereinstimmung bei Druck und Temperaturen. In der Anfangs-
phase wird der Druck in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Danach
steigen die Temperaturen im Gas sowie der Druck in der Rechnung schneller an als im
Experiment. Dabei spielt sicherlich die starkere Aufheizung der PANDA-Behalterwande
im Experiment eine Rolle. Diese fiihrt zu einer schwacheren Wandkondensation und
weniger Warmetransfer in die Struktur. Ein Grund fir die starkere Erwarmung der Wande

ist die Unterschatzung der Behaltermasse aufgrund geometrischer Vereinfachung.

In AP1.2 wurde die Warmestrahlungsmodellierung mit OpenFOAM untersucht. Arbeiten
in vorhergehenden Projekten haben gezeigt, dass Warmestrahlung einen signifikanten
Einfluss auf die Temperatur, aber auch die Gasverteilung haben kann. In OpenFOAM
gibt es unterschiedliche Warmestrahlungsmodelle, bei denen der Nutzer teilweise Mo-
dellparameter wie die Absorptionskonstanten wahlen muss. Durch Simulation der
PANDA-Experimente P1A2_3 bzw. P1A2_4 wurden geeignete Modelle ausgewahlt und
validiert. Zu Beginn befand sich in den Experimenten P1A2_3 und P1A2_4 Luft mit ei-
nem Dampfanteil von 0,7 Vol.-% bzw. 5 Vol.-% vor. Im oberen Bereich des PANDA-
Behalters lag eine stabile Heliumschichtung vor. In der ersten Versuchsphase wurde das
Gas komprimiert, indem Luft eingespeist wurde. Dadurch erhéhte sich die Temperatur

abhangig von der lokalen Gaszusammensetzung unterschiedlich stark. Nach ca. 1200 s
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endete die Lufteinspeisung. Es zeigte sich, dass Simulationen, welche die Warmestrah-
lung mit dem P1- und dem fvDOM-Modell berechnen und die vom mittleren Planck’schen
Absorptionskoeffizienten fir Dampf oder einem festen Wert von 10 (m bar)™* ausgehen,
in der Lage sind, die Experimente mit moderaten Abweichungen bei der Temperatur zu
berechnen. Insgesamt war keine der Modellierungen mit dem P1- und dem fvDOm-Mo-
dell in Bezug auf die Ubereinstimmung mit dem Experiment eindeutig den anderen (iber-
legen. Das P1-Modell benétigte allerdings deutlich weniger Rechenzeit. Die Strahlungs-
modellierung mit dem Monte-Carlo-SNBCK-Modell ist fur die meisten Containment-
anwendungen (momentan) zu rechenzeitaufwendig. Obwohl dieses Modell die Warme-
strahlungsmodellierung am physikalisch genauesten simuliert, zeigte sich eine schlech-
tere Ubereinstimmung mit dem Experiment. Die Ursache hierfiir konnte nicht gesichert

festgestellt werden.

In AP1.3 wurde die Modellierung von Gebaudekondensatoren mit OpenFOAM unter-
sucht. Gebaudekondensatoren kommen als passive Sicherheitssysteme in verschiede-
nen Reaktordesigns (z. B. WWER-1200, HPR1000) zum Einsatz. Ziel dabei ist die pas-
sive Warmeabfuhr und die Begrenzung des Drucks im Sicherheitsbehalter. An der kalten
Oberflache des Gebaudekondensators wird aus der Gasphase Warme abgefihrt und es
findet je nach Gaszusammensetzung verstarkt Kondensation statt. In den PANDA-
Experimenten H2P6_1 bzw. H2P6_ 2 wird der Einfluss dreier Gebaudekondensatoren
bzw. eines aktiven Gebaudekondensators auf eine stabile Heliumschichtung untersucht.
Das Experiment H2P6 2 (ein Kondensator) wurde erfolgreich mit containmentFoam-9
berechnet. Im ersten Schritt wurde der Gebaudekondensator detailliert abgebildet und
die Stromung des Kihlwassers wurde ebenfalls mit containmentFOAM simuliert. Die ge-
kiihlte Oberflache des Zu- und Ablaufs zum/vom Gebdudekondensator darf nicht ver-
nachlassigt werden. Dies wurde dadurch erreicht, dass der Gebaudekondensator so
skaliert wurde, dass die gekuhlte Oberflache im Experiment mit der in der Simulation
Ubereinstimmt. Der Rechenaufwand betrug allerdings mehrere Monate, deshalb wurde
die Simulation des Kihlwassers mit containmentFOAM durch eine mittlere Wandtempe-
ratur an der Rohrinnenseite ersetzt. Es zeigte sich, dass diese Vereinfachung keinen
signifikanten Einfluss auf das Simulationsergebnis hatte. Dadurch kam es zu einer mo-
deraten Rechenzeitersparnis von ca. 20 %. Die Simulation mit skaliertem Gebaudekon-
densator war in der Lage, den Druckabfall in guter Naherung zu berechnen. Der Verlauf
der Gaszusammensetzung und der Temperatur wurde qualitativ richtig vorhergesagt.
Die grofite Abweichung zum Experiment ergab sich daraus, dass die Vermischung in
den Simulationen schneller erfolgte als im Experiment. Mogliche Ursachen fiir die Ab-

weichung sind u. a. die geometrischen Vereinfachungen (z. B. Zu- und Abflussleitung
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wurden nicht detailliert abgebildet), Turbulenzmodellierung mit dem URANS-2-
Gleichungsmodell SST sowie experimentelle Unsicherheiten. Die Simulationen mit de-
taillierter Gebaudekondensatorgeometrie konnten zwar die Kondensation gut beschrei-
ben, allerdings betrug die Rechenzeit mehrere Monate, was fur praktische Anwendun-
gen zu aufwendig ist. Deshalb wurde untersucht, ob Gebaudekondensatoren mit einer
vereinfachten Geometrie (Quader, senkrechte Platten, Biindel mit 21 Rohren) hinrei-
chend genau simuliert werden kdnnen. Zwar konnte mit vereinfachter Geometrie die Re-
chenzeit teilweise auf 1/20 reduziert werden, allerdings wurde die Kondensation deutlich
unterschatzt. Hier besteht noch Weiterentwicklungsbedarf. Der Versuch H2P6_1 mit drei
Gebaudekondensatoren wurde mit einer detaillierten, skalierten Kondensatorgeometrie
nachgerechnet. Die Wasserkiihlung wurde durch eine Temperaturrandbedingung an der
Innenseite der Kihlrohre modelliert. Als Weiterentwicklung gegenltiber H2P6_2 wurde
linear zwischen Eintritts- und Austrittstemperatur des Kihimittels interpoliert. Die Was-
seraustrittstemperatur wurde aus der Warmebilanz berechnet. Aufgrund von Modellver-
einfachungen wich die Wasseraustrittstemperatur in der Anfangsphase (t < 60 s) deut-
lich vom Experiment ab, danach wurde eine gute Ubereinstimmung erzielt. Der Druck
wurde in sehr guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Wie schon bei
H2P6_2 wurde auch bei diesem Experiment die Geschwindigkeit der Vermischung Uber-
schatzt. Sofern bertcksichtigt wird, dass die Vermischung mit einem Abfall der Tempe-
ratur an den unterhalb der Gebaudekondensatoren gelegenen Messstellen einherging,

wurde die Temperatur in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet.

In AP1.4 wurden zu Beginn des Projektes ein Referenzsolver bzw. -modelle zur Berech-
nung der Gasverteilung ausgewahlt. Hierfir wurden neben dem von der GRS in RS1562
erstellten OpenFOAM-Solver chtMultiRegionSchmidtFOAM insbesondere der vom FZJ
erstellte Solver containmentFOAM, der als Basis fiir den Referenz-Solver dienen soll,
bertcksichtigt. Es wurden die Simulationsergebnisse der Solver zu unterschiedlichen
Versuchen (OECD/NEA Benchmark, PANDA ST2.1, CONAN, Panda 4bis, THAI TH-24)
verglichen. Es zeigte sich, dass containmentFOAM gut zur Simulation unterschiedlicher
containment-relevanter Anwendungen geeignet ist. In den meisten Fallen stimmen die
grundlegenden Modellannahmen fiir die vom FZJ und von der GRS implementierten Mo-
delle (Wand- und Volumenkondensation, Diffusion) Uberein, die in containmentFOAM
implementierten Modelle gehen aber oft Uber die in chtMultiRegionSchmidtFOAM imple-
mentierten Modelle hinaus. So besteht mit dem ,effective Diffusivity“-Modell in contain-
mentFOAM die Moglichkeit, Gemische aus drei oder mehr Komponenten effizient und
hinreichend genau zu simulieren. Bei der Wandkondensation sind in containmentFOAM

verbesserte Wandfunktionen implementiert, die bei gréberen Gittern eine genauere
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Berechnung der Wandkondensation ermdglichen. Deshalb wird darauf verzichtet, die
GRS-Modelle fur Wand-, Volumenkondensation und Diffusion in containmentFOAM zu
implementieren. Das GRS-PAR-Modell unterscheidet sich grundlegend vom PAR-
Modell RekoDirekt des FZ Julich. RekoDirekt verfolgt einen mechanistischen Ansatz, bei
dem der H/CO Abbau des PARs durch physikalische Prozesse bestimmt wird. Das
GRS-PAR-Modell beruht dagegen auf modifizierten AREVA-Gleichungen, bei denen die
Abbaurate und Effizienz eines PARs durch Korrelationen beschrieben werden. Da es
sich beim GRS-Modell um einen komplementaren Ansatz handelt, wurde das PAR-

Modell an containmentFOAM gekoppelt.

Ziel des Arbeitspunktes AP 2.1 war die Erstellung und Validierung eines OpenFOAM-
Referenzsolvers zur Simulation von H,/CO/Dampf/Luft-Verbrennung. Ausgangspunkt
war der von der TU-Mlnchen entwickelte Solver xDynFOAM. Die H,-Verbrennungsmo-
dellierung mit xDynFOAM wurde anhand mehrerer Versuche zu unterschiedlichen Ver-
brennungsbereichen (langsam (THAI-HD-Versuche HD-7, HD-8, HD-10, HD-12),
schnelle turbulent-beschleunigte Verbrennung (ENACCEF-2) und DDT/Detonation (Gra-
Vent)) validiert. Insgesamt wurde eine zufriedenstellende Ubereinstimmung mit den ex-
perimentellen Werten fur langsame und turbulent-beschleunigte Verbrennung erzielt. Es
gibt aber auch noch Bedarf fir weitere Verbesserung z. B. im Hinblick auf langsame
abwarts gerichtete Verbrennung und turbulente Flammenbeschleunigung. AuflRerdem
konnte fur die THAI-Experimente keine gitterunabhangige Losung gefunden werden. Fir
den ausgewahlten GraVent-Versuch wurde kein DDT simuliert, da die Flammenbe-
schleunigung unterschatzt wurde. Nachrechnungen mit einem deutlich héheren Druck
zeigten aber, dass der Code prinzipiell in der Lage ist, DDT bzw. Detonation zu berech-

nen.

Ziel des AP2.2 war die Durchfiihrung von Multi-Physik-Analysen zur Fluid-Struktur-Inter-
aktion (FSI). Dazu ist eine Kopplung von OpenFOAM zu dem CSM-Code LS-DYNA ent-
wickelt worden. Es wurde ein Kopplungsprogramm (FS-Converter) von der GRS erstellt
und anhand unterschiedlicher Versuche erprobt (HySEA-Experiment, Offermann-Versu-
che und ein GraVent-Experiment). Anhand der HySEA-Experimente konnte zudem ge-
zeigt werden, dass mit Hilfe dieses Kopplungsansatzes der Einfluss von Drucklasten auf
Strukturen quantitativ mit moderaten, erklarbaren Abweichungen berechnet werden
kann. Der FS-Converter kann auch lokale zeitabhangige Dricke aus OpenFOAM als
raumlich verteilte Last-Zeit-Funktionen fir komplexere Geometrien wie z. B. die Innen-
seite der GraVent-Anlage Ubertragen. Die sich aus den Drucklasten ergebenden Struk-

turdeformationen wurden mit LS-DYNA erfolgreich berechnet.
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In AP3 wurde durch die Simulation eines KuhImittelverluststorfalls (Surge-Line-Bruch) in
einem generischen Containment (angelehnt an KONVOI) die Leistungsfahigkeit von
containmentFOAM Uberpruft. Hierzu wurden ein CFD-Gitter und containmentFOAM-
Setup erstellt. Bei der Rechnung traten unterschiedliche Probleme auf, die in Zusam-
menarbeit mit dem FZ Julich geldst wurden. Mit der neuen Implementation des Wand-
kondensationsmodell konnte der Stdrfall mit containmentFOAM erfolgreich simuliert wer-
den. Die Berechnungsergebnisse mit containmentFOAM wurden mit alteren CFX- und
COCOSYS-Ergebnissen verglichen. Es ergibt sich bei containmentFOAM ein plausibler
qualitativ ahnlicher Verlauf, es wurden aber auch Unterschiede identifiziert. Es wurde
aber noch weitergehender Entwicklungsbedarf bzw. weitere Entwicklungsmadglichkeiten

insbesondere hinsichtlich der Gittererstellung abgeleitet.

Im Rahmen von AP 4 hat sich die GRS an nationalen und internationalen Treffen/Kon-
ferenzen aktiv beteiligt. Die GRS hat das jahrliche CFD-Verbund-Treffen organisiert und
an den Treffen des PRG des OECD/NEA-PANDA-Projekts teilgenommen. Dabei wurden
regelmalig eigene Arbeiten vorgestellt. Die GRS hat sich mit offenen (Step 0) und blin-
den Simulationen (Step 1 und Step 2) am ETSON-AMHY CO-Verbrennungsbenchmark
beteiligt, in dem die H,/CO-Verbrennung bei Bedingungen untersucht wurde, die denen
in der ,ex-vessel“-Phase eines schweren Unfalls entsprechen. Bei den xDynFOAM-Si-
mulationen kam das in AP2.1 getestete Coupled-Modell erstmals fir H2/CO-
Verbrennung zum Einsatz. Es zeigte sich, dass die Flammenbeschleunigung teilweise
signifikant unterschatzt wird, was dann auch zu einer Unterschatzung der Druckpeaks
fuhrte. Weiterentwicklungsbedarf wurde u. a. fur die Berechnung der laminaren Flam-
mengeschwindigkeit bei Ho,/CO-Gemischen, die Modellierung von Flammeninstabilitadten
bei H,/CO-Verbrennung sowie die Méglichkeit, CO» im unverbrannten Gas zu simulieren,

identifiziert.

In AP 5 erfolgte die Koordinierung von OpenFOAM-Aktivitaten flr Containment-Anwen-
dungen. Dazu hat die GRS einen GitLab-Server bereitgestellt, auf den nationale Partner
aus dem CFD-Verbund zugreifen kénnen, um die Referenzsolver containmentFOAM
und xDynFOAM einschlief3lich von Testbeispielen herunterzuladen. AulRerdem besteht
die Moglichkeit, OpenFOAM-Modelle Uber den Server auszutauschen. Weiterhin sind
ausgewahlte Validierungsfalle der GRS auf dem Server verfugbar. Die GRS hat die Im-
plementation ihres PAR-Modells verbessert und an containmentFOAM gekoppelt. Es er-
folgte eine Validierung anhand von THAI HR-5. Das GRS-PAR-Modell wurde an neue
containmentFOAM-Versionen angepasst. Die GRS hat das FZ Jiilich bei der Portierung
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von containmentFOAM in neue OpenFOAM-Versionen durch Nachrechnung von Vali-

dierungsfallen mit unterschiedlichen Versionen unterstitzt.

Insgesamt konnten die Vorhabensziele erfolgreich erreicht werden. Mit containment-
FOAM steht ein fur zahlreiche Anwendungen getesteter Solver zur Berechnung von Gas-
verteilungen und Aerosoltransport zur Verfigung, der auch fir komplexe Anwendungs-
beispiele erfolgreich getestet wurde. Die GRS hat den Verbrennungssolver xDynFOAM
erfolgreich fur die langsame und die schnelle turbulent-beschleunigte H2-Verbrennung
getestet. Bei der Teilnahme am ETSON-AMHYCO-Verbrennungsbenchmark zeigte sich
aber, dass im Hinblick von Ho/CO-Verbrennung noch Verbesserungsbedarf besteht. Die
GRS hat das Kopplungsprogramm ,FS-Converter® entwickelt, mit dem lokale, zeitabhan-
gige Druck-Zeit-Verlaufe aus OpenFOAM als lokale Last-Zeit-Funktionen LS-DYNA-
verfugbar gemacht werden kdénnen. Mit Hilfe des FS-Converters konnten Multi-Physik-
Analysen zur Fluid-Struktur-Interaktion fur verschiedene Verbrennungsversuche mit
xDynFOAM und LS-DYNA durchgefuhrt werden.
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