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Kurzfassung

Die Simulation unterschiedlicher Arbeitsmedien — auch innerhalb eines Simulations-
modells — erfordert in ATHLET entsprechende Programmerweiterungen. Der vorlie-
gende Bericht zu F&E-Vorhaben RS1191 dokumentiert die durchgefihrten Arbeiten
und erzielten Ergebnisse zur Erweiterung von ATHLET hinsichtlich der Auswahl des
Arbeitsmediums. Es wurde in ATHLET die Moglichkeit geschaffen, ber den Eingabe-
datensatz das Arbeitsmedium im Simulationssystem oder in Teilen davon auswéhlen
zu kénnen. Der lokal im Simulationsgebiet vorliegende Typ des Arbeitsmediums wird
nicht nur dem Stoffwertpaket, sondern auch im gesamten Simulationsmodell (ein-
schlieBBlich Warmeleitmodul) zur Verfiigung gestellt. Als erstes neues Arbeitsmedium
wurde schweres Wasser bereitgestellt. Dazu wurden die Leichtwasser-Stoffwerte an-
gepasst, die sich am deutlichsten von denen des schweren Wassers unterscheiden
(Dichte, Enthalpie, Viskositat und Warmeleitfahigkeit). Die kritischen Massenstromdich-
ten fur das Ausstrommodell werden weiterhin fur leichtes Wasser bestimmt, der in der
ATHLET-Rechnung verwendete kritische Massenstrom jedoch mit dem Dichteverhalt-
nis (1,11) multipliziert. Ablauffahigkeit und Plausibilitat der Simulation von Kreislaufen
mit schwerem Wasser wurden an Hand von Kihlmittelverluststorféallen Gberprift. Dazu
wurden Rechenergebnisse mit schwerem bzw. leichtem Wasser im Primarkreis eines

Druckwasserreaktors verglichen.

Mit der Wahl des Arbeitsmediums wurde eine ATHLET-Version geschaffen, die den
Entwicklern (auch externen) den Einbau weiterer Arbeitsmedien erheblich erleichtert.
Der Einbau kann in der ATHLET-Standardversion erfolgen, so dass diese Erweiterun-
gen allen Anwendern zur Verfugung gestellt werden konnen. Die durchgefuhrten Ver-
gleichsrechnungen fihrten zu &hnlichen Ergebnissen, auch hinsichtlich des Pro-

grammverhaltens.



Abstract

The simulation of different working fluids within a given ATHLET simulation model re-
quires appropriate extensions to the ATHLET system code. The present report docu-
ments the respective development carried out in ATHLET and presents obtained re-

sults.

ATHLET has been extended such that the working fluid in the whole simulation system
or parts of it can be chosen in the input data set. The working fluid is known in every
part of the simulation system including the heat conduction module. The working fluid
implemented first is heavy water. To this aim, the light water properties differing most
from heavy water (i.e. density, enthalpy, viscosity and heat conductivity) have been ad-
justed to those of heavy water. The critical mass flow densities of the discharge model
are still determined for light water; the critical mass flow used in ATHLET, however, is
multiplied by the density ratio (1.11). The calculation procedure and physical plausibility
of simulations with heavy water have been checked with loss of coolant accidents prob-

lems by comparing results for heavy or light water in a PWR primary loop.

The newly implemented ATHLET capability of choosing the working fluid significantly
simplifies future extensions of ATHLET to account for other working fluids by (also ex-
ternal) code developers. By implementing into the ATHLET standard version, the ex-
tensions are made available to every ATHLET users. Comparison calculations show

similar results, regarding also the code running behaviour.
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1 Einleitung

Derzeit werden weltweit neue Typen von Kernreaktoren der 4. Generation (sog. GEN-

IV-Reaktoren) entwickelt, die z.T. neue Stoffe als Kiihlmittel verwenden:

(V)HTR: (Very) High Temperature Reactor Helium

-  SFR: Sodium Cooled Fast Reactor Natrium
- LFR: Lead Cooled Fast Reactor Blei-Wismut
- MSR: Molten Salt Reactor Salzschmelzen

Haufig werden auch unterschiedliche Arbeitsmedien in einem Reaktor verwendet, z. B.
Natrium im Primarkreis und LW auf der Sekundérseite. Um ATHLET zur Simulation
von Transienten und Storfallen in diesen Reaktoren einsetzen zu kdnnen, muss das
Programm in vielfaltiger Hinsicht erweitert werden. Die in dieser TN beschriebenen Ar-

beiten stellen einen ersten Schritt auf diesem Wege dar. Sie beinhalten vor allem
— die Wahl des Arbeitsmediums utber Eingabedaten,

— die Bereitstellung des Arbeitsmediums an jedem Punkt des Simulationsnetzwerkes

fur alle Modelle,

— die Schaffung von Schnittstellen im Stoffwertprogramm fiir den Einbau weiterer

Stoffwertpakete.

Zur Vorbereitung von ATHLET fur unterschiedliche Arbeitsmedien mussten mehr als
hundert Unterprogramme geadndert werden. Nach diesen Erweiterungen der Pro-
grammstruktur wird sich der Einbau weiterer Arbeitsmedien nun erheblich einfacher

gestalten.

Als erstes neues Arbeitsmedium wurde Schweres Wasser implementiert, obwohl die-
ses Kihlmittel in keinem der neuen Reaktoren verwendet wird. Ausschlaggebend fur
diese Entscheidung war der geringe Aufwand, da lediglich die LW-Stoffwerte modifi-
ziert werden mussten, die Modelle jedoch unverédndert blieben. AuRRerdem kann
ATHLET auch fur Analysen von Transienten und Stoérfallen in Schwerwasserreaktoren

eingesetzt werden.



2 Wah! des Arbeitsmediums

Uber die Eingabedaten kann der ATHLET Anwender nun das Arbeitsmedium fiir sein
Simulationsmodell oder Teile davon bestimmen. In der Regel wird ein Arbeitsmedium
fur ein vollstandiges Thermofluidsystem (TFS) gewahlt. Unter einem TFS versteht man
einen abgeschlossenen Teil des Simulationsmodells, der mit den anderen Teilen keine
hydraulische Verbindung hat. In einem DWR bilden der Primarkreis und die Sekundar-
seiten solche TFS (auch wenn z. B. beim Dampferzeugerheizrohrleck dann doch eine
hydraulische Verbindung entsteht). Dartber hinaus kann auch fur einzelne Thermoflu-
idobjekte (TFO) das Arbeitsmedium festgelegt werden. Ob das sinnvoll ist, hangt vom

zu simulierenden Fall ab und obliegt der Entscheidung des Anwenders.

Jedem Arbeitsmedium wird eine SteuergréfRe (IFLUID) zugeordnet. Kenngréfzen wie
Druck und Temperatur am kritischen Punkt wurden in fluidspezifischen Feldern abge-

legt, ebenso die Grenzen der Stoffwertapproximationen.

Wahrend der Eingabe wird jedem Kontrollvolumen (KV), das zum jeweiligen TFS bzw.
TFO gehort, dieser Index zugewiesen. Dieser wird dem Stoffwertprogramm durchge-
reicht und steuert dort die Wahl der Stoffwertkorrelationen. Zusatzlich wurde eine glo-
bale Variable geschaffen, die den Index des im Programmablauf aktuell verwendeten
Fluidindex fur untergeordnete Unterprogramme bestimmt. Fur die parallele Ausfihrung
von ATHLET wurde diese als ,thread-private' deklariert.

Die Leitungselemente holen sich den Fluidindex von den benachbarten KVs und geben
ihn an die Leitungsmodelle (z. B. Wandreibungsmodell) weiter. Diese missen dann
entscheiden, ob von LW abweichende Korrelationen herangezogen werden, oder es

genlgt, die LW-Korrelationen mit den neuen Stoffwerten anzuwenden.

Fur die Berechnung der Warmeulbergangskoeffizienten (HTC) im Modul HECU wird
ahnlich verfahren. Jedes Warmeleitelement kennt den Index des angrenzenden KVs
und damit den Fluidindex. Auch hier wird innerhalb der HTC-Programme tber die Wahl
der geeigneten HTC-Korrelation entschieden.

Im Leit- und Regelmodul GCSM kbénnen eine Reihe von Stoffwerten als Funktion von
Druck und Temperatur bestimmt werden. Der Programmteil wurde modifiziert, so dass

nun jedes in ATHLET vorhandene Arbeitsmedium ausgewahlt werden kann.



3 Arbeitsmedium Schweres Wasser

Als erstes neues Arbeitsmedium wurde Schweres Wasser bereitgestellt. Griinde hierfir
waren zum einen der vergleichsweise geringe Arbeitsaufwand, zum anderen der Um-
stand, dass ATHLET in naher Zukunft auch fur Analysen zum argentinischen Schwer-

wasser-Reaktor CNA-II eingesetzt werden soll.

3.1 Stoffwerte fir Schweres Wasser

Auf der Website des National Institute of Standards and Technology /NIST1/ wird ein
Online-Rechner bereitgestellt, mit dem man die thermo-physikalischen Eigenschaften
zahlreicher Stoffe — u.a. fur HW — bestimmen kann. Fir die Daten werden Referenzen
/LEM69, LIN99, NIST2/ empfohlen.

Das Programm berechnet fir einen vorzugebenden Druck und einen Temperaturbe-
reich die Stoffwerte in Form von Tabellen. Ein im Rahmen dieser Arbeit entwickeltes
Treiberprogramm berechnet zu den in den NIST-Tabellen enthaltenen Stutzwerten fir
Druck und Temperatur die HW-Stoffwerte mit dem modifizierten LW-
Stoffwertprogramm von ATHLET und legt die NIST- und die ATHLET-Werte in Plot-

Dateien ab, so dass Vergleichsplots erstellt werden kdnnen.

Da die Stoffeigenschaften von HW denen von LW ahnlich sind, wurde kein neues
Stoffwertpaket entwickelt. Es wurden im LW-Stoffwertprogramm an geeigneten Stellen
die Stoffwerte modifiziert. Fir Enthalpie und spez. Volumen wurden im Unterprogramm
(UP) MPPS die LW-Sattigungswerte (als Funktion des Drucks) sowie deren partielle

Ableitungen nach dem Druck an HW angepasst:

HLSI yw  =0.968 * HLSI w h'

HLSPI yw = 0.968 * HLSPI | odh*/ &P
HVSI pw = 0.933 * HVSI |y h*
HVSPI yw =0.933 * HVSPIl v ®h" /0P
VLSl pw  =0.900 * VLSI V'

VLSPI ypw =0.900 * VLSPI |y ov'/ dP
VVSI pw  =0.900 * VVSI |y Ve
VVSPl yw =0.900 * VVSPI v 0V*/0P



Die Delta-Funktionen fur die von der Sattigung abweichenden Phasenzustande wurden
mit den gleichen Faktoren multipliziert (UP MPPT). Sattigungswerte und Delta-
Funktionen werden auch flir die partiellen Ableitungen verwendet. Die Stoffwerte fir

Uberkritisches HW wurden in analoger Weise angepasst (UP MPPTSC).

Von den TransportgréRen wurden die Viskositat von Flissigkeit und Dampf sowie die
Warmeleitfahigkeit von Flissigkeit modifiziert (UP MPZUS1).

3.2 Weitere Modellanderungen

Zur Berechnung von kritischen Ausstromraten am Leck wird in ATHLET in der Regel
das Programmmodul CDR1D eingesetzt. Dieses Programm berechnet flr vorzugeben-
de Eintrittszustande Tabellen mit kritischen Massenstromdichten, in denen dann wah-
rend der ATHLET-Rechnung fiir aktuelle Fluidzustande kritische Massenstrome inter-
poliert werden. CDR1D enthélt ein eigenes Stoffwertpaket fur LW in p und h (ATHLET:
p und T), so dass die Programméanderungen aus ATHLET nicht Gbernommen werden
konnten. Eine Anpassung des CDR1D-Stoffwertprogrammes wurde wegen des damit
verbundenen Aufwands nicht vorgenommen. Das Programm berechnet also weiterhin
kritische Massenstromdichten fir LW. Um der héheren Dichte von HW Rechnung zu
tragen, werden die kritischen Massenstrome nach der Interpolation in ATHLET mit dem
Dichteverhaltnis (1.11) multipliziert (UP M1KRIM).

Weitere Modellanderungen wurden nicht vorgenommen.

3.3 Vergleich der ATHLET HW-Stoffwerte mit den NIST Daten

Das NIST-Programm berechnet u.a. folgende von ATHLET benétigte Stoffwerte:
Sattigungstemperatur TS, spez. Volumen v, spez. Enthalpie h, spez. Warmekapazitat
cp, dynamische Viskositat n, Warmeleitfahigkeit A, Oberflachenspannung o an der Sat-
tigungslinie sowie die Schallgeschwindigkeit. Die folgenden Bilder vergleichen HW-
Sattigungsstoffwerte von ATHLET mit Daten des NIST-Programms. Die letzten drei
Plots zeigen die Relationen der ATHLET-Werte zu den NIST-Daten.

_ ProparyLer
Propysr
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Die folgenden Plots vergleichen die Stoffwerte von Wasser und Dampf im Temperatur-
bereich von 10 °C bis 500 °C fiir verschiedene Driicke (die Uberschriften beziehen sich
auf jeweils vier Plots). Fiur jeden Druck werden acht Bilder gezeigt, wobei das jeweils
achte die Relation der ATHLET-Werte zu den NIST-Daten darstellt. Die Bilder enthal-
ten auch Vergleiche fir tberkritisches HW (230 bar).

Die von ATHLET berechneten thermodynamischen Stoffwerte weichen in der Regel
nicht mehr als 5 % von den NIST-Daten ab. Lediglich die Enthalpie von kaltem Wasser
(< 50°C) liegt bis zu 10 % zu niedrig. Vergleicht man die von ATHLET berechnete Ent-
halpie fir LW mit den LW-Werten von NIST, kommt man zu dhnlichen Differenzen, d.h.

auch die LW-Stoffwerte von ATHLET sind in diesem Bereich ungenau.
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Heavy Water Props. 10 bar
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Heavy Water Props. 50 bar
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Heavy Water Props. 150 bar
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34 Testrechnungen mit Schwerem Wasser als Arbeitsmedium

Zur Uberpriifung der Programmerweiterungen standen weder Versuchsdaten noch Da-
ten aus Schwerwasserreaktoren (z. B. Atucha I) zur Verfiigung. Deshalb wurden fir
vorhandene LW-Druckwasserdatenséatze fur die Primarseite HW gewahlt und damit
KahImittelverluststorfalle simuliert. Der Vergleich der Rechenergebnisse von LW und
HW zeigte einige generische Unterschiede auf, die vor dem Hintergrund, dass in den
Datensatzen keine weiteren Anpassungen an HW vorgenommen wurden (z. B. Erho-

hung der stationdren Massenstréme), so auch zu erwarten waren:
— Das Kuhlmittelinventar der Primarseite erhdhte sich, ebenso die Leckrate.

— Die von der Startrechnung automatisch korrigierten Stromungsverlustkoeffizienten
in geschlossenen Kreislaufen waren wegen der geringeren Strémungsgeschwin-

digkeit kleiner.

— Aus dem gleichen Grunde mussten die Warmetauscherflachen der Dampferzeuger
starker nach oben korrigiert werden (schlechterer Warmeutibergang auf der Primér-

seite der U-Rohre).
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— Auch die von der Startrechnung iterierten Drehzahlen der Hauptkihlmittelpumpen

lagen wegen des geringeren Volumenstroms niedriger.

Neben dem Vergleich der physikalischen Simulationsergebnisse war auch das numeri-

sche Verhalten der Rechnungen mit HW von Interesse. Bei allen durchgefiihrten

Rechnungen zeigte sich ein einheitlicher Trend:

— Die HW-Rechnungen waren etwas langsamer. Es waren mehr Zeitschritte, Jacobi-

Matrizen und Jacobi-Teilupdates erforderlich.

— Dervon ATHLET ausgewiesene Massenfehler fur HW lag etwa im Verhaltnis der

Dichten hoher als mit LW.

Im Grol3en und Ganzen waren die LW- und die HW-Ergebnisse sehr &hnlich. Die fol-
genden Bilder vergleichen fiir den LOFT-Versuch LP-LB-1 (2F-Bruch im kalten Strang)

die Rechenergebnisse.
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LOFT LP-LB-1: Comparison Light / Heavy Water
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4 Zusammenfassung und weiteres Vorgehen

Im Hinblick auf den geplanten Einsatz fir GEN-IV Reaktoren wurde in ATHLET die
Maoglichkeit geschaffen, neben Leichtwasser weitere Arbeitsmedien zu simulieren. Das
Uber Eingabedaten gewdahlte Arbeitsmedium wird tUber einen Fluidindex den ATHLET-
Modellen mitgeteilt. Damit wurde eine Struktur geschaffen, die den Einbau weiterer Ar-

beitsmedien unterstitzt und deutlich erleichtert.

Als erstes neues Arbeitsmedium wurde Schweres Wasser bereitgestellt. Die Arbeiten
hierfir beschrankten sich im Wesentlichen auf die Anpassung der LW-Stoff-
wertprograme an HW. Diese Erweiterung ist Voraussetzung fur den Einsatz von
ATHLET fur den argentinischen Schwerwasserreaktor CNA-Il. Da weder Versuchs-
noch Reaktordaten zur Verfligung standen, wurden zur Validierung und zum Nachweis
der Ablauffahigkeit KihImittelverluststérfalle in Druckwasserreaktoren berechnet, fir
die der Primarkreis mit Schwerem Wasser geflllt war. Die Ergebnisse wiesen, wie er-

wartet, nur geringe Unterschiede zu LW-Rechnungen auf.

Die nachsten Entwicklungsarbeiten werden die Implementierung von Helium als Ar-
beitsmedium zum Thema haben. Dazu soll zunachst das Inertgasmodell um Helium
erweitert und untersucht werden, ob dieser Ansatz erfolgversprechend ist. Der Vortell
dieser Methode wére, dass das Arbeitsmedium weiterhin Wasser bliebe und damit

auch Wassereinbriiche in den Heliumkreislauf simuliert werden kdnnten.

Als weiteres Arbeitsmedium soll Blei-Wismut (LBE) hinzugefiigt werden. Bereits 2005
wurden vom Forschungszentrum Karlsruhe entsprechende Arbeiten in ATHLET durch-
gefuihrt. Die dabei erweiterten ATHLET-Programme werden an die aktuelle ATHLET-
Version angepasst.
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