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Kurzfassung

Im Rahmen der Bereitstellung von Werkzeugen fur die Bewertung von Stér- und Un-
fallablaufen und von MalRnahmen eines anlageninternen Notfallschutzes in Kernkraft-
werken wurde vom Bundesministerium flr Wirtschaft und Technologie (BMWi) in die-
sem Vorhaben die Weiterentwicklung des Systemcodes COCOSYS (Containment
Code System) und des deutsch-franzésischen Integralcodes ASTEC (Accident Source

Term Evaluation Code) gefordert.

COCOSYS wird fur umfassende Simulationen von Stér- und Unfallablaufen (inklusive
Auslegungsstorfalle) in einem Sicherheitsbehalter (Containment) eines Leichtwasser-
reaktors entwickelt und validiert. Dabei sollen auch alle wesentlichen Wechselwirkun-
gen zwischen den auftretenden verschiedenen Phanomenen bericksichtigt werden.
Zielsetzung daruber hinaus ist die analytische Begleitung von Experimenten, die zu-

meist auch flr die Erstellung und Validierung neuer Modelle durchgefiihrt werden.

ASTEC wird gemeinsam von IRSN und GRS mit dem Ziel entwickelt, einen schnell lau-
fenden Code zur Berechnung des gesamten Ablaufs von Unfallen in einem Leichtwas-
serreaktor vom auslésenden Ereignis bis einschlief3lich der Spaltproduktfreisetzung in
die Umgebung zur Verfigung zu stellen. Anwendungsfelder sind probabilistische Si-
cherheitsanalysen der Stufe 2 (PSA level 2), Untersuchungen von Stér- und Unfallse-
quenzen, Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen sowie ebenfalls die analytische Be-

gleitung von Experimenten.

Wesentliche Arbeitsergebnisse lassen sich anhand des in vier Arbeitspunkten geglie-

derten Arbeitsprogramms wie folgt zusammenfassen:

Modellverbesserungen zum Aerosol- und Spaltproduktverhalten in COCOSYS

In diesem Vorhaben wurde das Konzept des neuen Modells AULA entwickelt. Dieses
beschreibt das Abwaschen von Aerosolpartikeln von Wand- und Bodenstrukturen im
Sicherheitsbehalter (SB) in Abhangigkeit von der Strémungsgeschwindigkeit eines vor-
handenen Kondensatfilms oder -rinnsals und der Léslichkeit der Aerosole. Losliche Ae-
rosole und lod kénnen i. d. R. gut abgewaschen werden, unldsliche Aerosole tendenzi-
ell wesentlich schlechter. Die drei verfligbaren Teilmodelle (,Abwaschen* flir unlésliche
Aerosole, 16sliche Aerosole und lod) sollen im nachsten Entwicklungsvorhaben unter
Berticksichtigung von mdglichen unterschiedlichen Strémungsformen in allen drei Mo-

dellen verbessert, zusammengefihrt und in COCOSYS kodiert werden. Zur Beschrei-



bung des lodverhaltens wurde das Modell fiir die Ablagerung von lod auf trockenen
Stahlflachen Uberarbeitet sowie ein Modell fir die Ablagerung von lod auf Farbanstri-
chen unter nassen Bedingungen erganzt. Weitere Erkenntnisse zu diesem Thema
werden aus dem Projekt OECD-BIP2 (,Behaviour of lodine Project®) erwartet und sol-
len zukunftig in die Modellierung einflieRen. Ferner wurde in diesem Vorhaben eine
Umstrukturierung des Moduls fur die Simulation des Aerosol- und Spaltproduktverhal-
tens AFP in COCOSYS durchgefuhrt, mit der Zielsetzung, eine konsistente Bilanzie-
rung von Aerosolen und Spaltprodukten einzurichten, deren Verhalten innerhalb des
SB durch unterschiedliche physikalische Vorgange bestimmt wird. Die Umsetzung der
Programmkodierung entsprechend des erarbeiteten Konzeptes muss im Nachfolgevor-

haben vervollstandigt werden.

Modellverbesserungen fur das Schmelzeverhalten im Containment in COCOSYS

Zur Simulation der Vorgange beim Schmelzeaustrag unter hohem Druck im RDB (Di-
rect Containment Heating — DCH) steht in COCOSYS aus vorlaufenden Entwicklungs-
arbeiten eine spezielle Modellerweiterung zur Verfiigung. In diesem Vorhaben wurde
eine Korrelation entwickelt, mithilfe derer der Austrag von Schmelze aus der Reak-
torgrube in andere Bereiche des SB mit dem DCH-Modell in COCOSYS berechnet
werden kann. Das Modell wurde anhand von Experimenten in der DISCO-Anlage beim
Karlsruher Institut fir Technologie (KIT) erfolgreich Gberprift. Zur Interpretation der ak-
tuellen Versuche zur Schmelze-Beton-Wechselwirkung wurden in COCOSYS-
MEDICIS verschiedene Modelloptionen getestet und mit internationalen Experten dis-
kutiert. Die von der GRS aus den Experimenten ermittelten effektiven Warmelber-
gangszahlen fir den Warmeubergang zwischen Schmelze und Beton ergeben in Nach-
rechnungen mit MEDICIS akzeptable Ubereinstimmungen mit den experimentellen Er-
gebnissen. Die Methodik von ASTEC-ELSA fir die Freisetzung von Spaltprodukten
aus einem Schmelzepool wurde kirzlich von VEIKI, Ungarn, auf die Freisetzung wah-
rend der Schmelze-Beton-Wechselwirkung erweitert. Dieses Modell ist in diesem Vor-
haben in COCOSYS-MEDICIS Ubernommen und getestet worden. Zur Simulation des
Warmeubergangs zwischen Schmelze und Wasser im Falle einer mdglichen Flutung
der Schmelze in der Reaktorgrube von oben ist ein Verdampfungsmodell, basierend
auf der Siedekurve von Wasser, in MEDICIS eingebaut und getestet worden. Das Mo-
dell bertcksichtigt auch das Anwachsen einer Kruste eines Schmelzepools und ist er-
folgreich auf Experimente mit Flutung einer Schmelze in der Reaktorgrube von oben

angewandt worden.



Modellentwicklung fir ASTEC

In ASTEC ist begonnen worden, DCH-Modelle in Anlehnung an COCOSYS zu erwei-
tern. Der Entwicklungsstand erlaubt bereits jetzt die erfolgreiche Simulation eines Ex-
perimentes zur Schmelzedispersion aus der Reaktorgrube mit einer kalten Schmel-
zesimulation (Wasser), durchgefuhrt an der Karlsruher DISCO-Anlage. Weiterhin ist
das Flammenfrontmodell FRONT (H,-Flammenfrontvorgange) fur ASTEC insbesonde-
re im Hinblick auf Bedingungen in Reaktoranlagen weiterentwickelt worden. Eine au-
tomatische Ziindung eines Wasserstoff-Gas-Gemisches ist jetzt méglich, wenn gemafn
des Dreistoffdiagrammes ziindfahige Gasgemische in einzelnen Raumbereichen vor-
liegen. Zusatzlich wurden wiederholte Verbrennungsvorgange ermdoglicht, wenn z. B.
infolge anhaltender Einspeisevorgange von Wasserstoff aus dem Reaktorkreislauf die
H.-Konzentration wieder angestiegen ist. Im Rahmen von Untersuchungen der An-
wendbarkeit von ASTEC auf die frilhe Phase eines Stoérfalls in SWR bis zum Beginn
der Kernaufheizung wurden mit den ASTEC-Modulen CESAR fir den Kihlkreislauf
und CPA fir den Sicherheitsbehalter erste Testrechnungen am Beispiel eines SWR
der Baulinie 69 durchgefiihrt. Dabei zeigte sich einerseits die prinzipielle Anwendbar-
keit beider Module auch in gekoppelter Fahrweise, andererseits konnte mit Blick auf
die Verzogerung bei IRSN bei der Weiterentwicklung von CESAR und ICARE insbe-
sondere mit Blick auf die Modellierung der bei SWR typischen Kernstrukturen kein
Fortschritt bei der Erweiterung und Verifikation von ASTEC auf die Kernzerstérungs-
phase bei SWR erzielt werden. Fir eine vereinfachte Integritatsbewertung von Rohrlei-
tungsbereichen im Falle von quasistatischen Belastungen bei Stor- und Unfallablaufen
wurde die vereinfachte Methodik ASTOR (Approximated Structural Time of Rupture)
weiterentwickelt. Fir die vereinfachte Integritatsbewertung der Hauptkdhlmittelleitung
(HKL) und der Volumenausgleichsleitung (VAL) eines DWR vom Typ Konvoi wurde je-
weils ein Berechnungsverfahren erstellt. Die beiden Berechnungsverfahren fur HKL
und VAL sollen in dem Nachfolgevorhaben an ASTEC angebunden werden. Die Vor-
zige des GRS-Programms ATLAS zur Visualisierung der Rechenergebnisse von Stor-
fallberechnungen sind international anerkannt. In diesem Vorhaben wurde die Ankopp-
lung von ATLAS an ASTEC verbessert und aktualisiert. Die Entwicklung befindet sich
damit in einem Zustand, der es gestattet, die Kopplung von ATLAS an ASTEC in der
nachsten Version von ASTEC auch interessierten externen Anwendern offiziell verflig-

bar zu machen.

Querschnittsaktivitaten
Neben den Aktivitaten in internationalen Gruppen bzw. Gremien sowie dem Aufwand

fur Qualitatssicherung wurde in diesem Arbeitspunkt vor allem die Verbesserung von



einzelnen Modellen in COCOSYS, die sich als Ergebnis der intensiven Anwendung als
noch nicht ausreichend genau fiir die sichere Wiedergabe von Vorgangen im Sicher-
heitsbehalter herausgestellt haben, geleistet: Fir eine verbesserte Simulation der Wir-
kungsweise von passiven autokatalytischen Rekombinatoren (PAR) wurde die Reakti-
onskinetik des Rekombinatormodells (fir PAR der Typen AREVA und AECL) in
COCOSYS von dem urspringlichen Arrhenius- auf einen Diffusionsansatz umgestellt.
Die Nachrechnungen der hierzu aus dem OECD-THAI-Vorhaben (HR-Versuchsserie)
vorliegenden Versuche zeigen mit dem gednderten Rekombinatormodell in COCOSYS
sehr gute Ergebnisse. Konventionelle Brande kénnen eine ernsthafte Gefahr der Si-
cherheit von Reaktoranlagen darstellen. Aus diesem Grund nimmt die GRS am expe-
rimentellen Vorhaben OECD-PRISME und -PRISME?2 teil. Die Erkenntnisse hieraus
wurden genutzt, um das vorhandene COCOSYS-Modell zur Berechnung der Pyrolyse-
Rate im Hinblick auf die Berilicksichtigung von Sauerstoffarmut sowie der Riickstrah-

lung heilder Gasschichten in geschlossenen Raumen zu verbessern.



Abstract

In connection with the provision of tools for the assessment of incident and accident
sequences and of accident management measures in nuclear power plants, the Feder-
al Ministry of Economics and Technology (BMWi) sponsored in this project the further
development of the COCOSYS (Containment Code System) code system and the

Franco-German ASTEC (Accident Source Term Evaluation Code) integral code.

COCOSYS is being developed and validated for the comprehensive simulation of inci-
dent, accidents (including design basis accidents) and severe accidents in light-water
reactor (LWR) containments. This is also to include the consideration of all relevant in-
teractions between the various phenomena. A further objective is the analytical evalua-

tion of experiments used for model development and validation.

ASTEC is being jointly developed by IRSN and GRS with the aim to provide a fast run-
ning code for the calculation of the entire sequence of a severe accident in a lightwater
reactor, starting from the initiating event up to the release of fission products into the
environment. The code's fields of application are level-2 probabilistic safety analyses,
the analysis of accident and severe accident sequences, uncertainty and sensitivity

analyses as well as the analytical evaluation of experiments.

Main work results are described in the following according to the program of work

which is organized in four working packages:

Model improvements for aerosol and fission product behaviour in COCOSYS

Within this project the concept of the new model AULA has been developed, which de-
scribes the wash-down of aerosol particles from surface structures (walls, floors) in the
containment in dependency of the flow velocity of an existing condensate water film or
rivulet on the surface structure and of the solubility of the aerosols. For soluble aero-
sols and iodine the wash-down efficiency is in general large, while a clear trend indi-
cates that insoluble aerosols are washed-down much less efficiently. The three now
available specific models for the wash-down phenomena (wash-down of insoluble aer-
osols, soluble aerosols and iodine) are planned to be improved, merged and coded in
the follow-up COCOSYS development project under consideration of the particular flow
conditions and the characteristics of the surface structure. For the improved description
of the iodine behaviour the model for the deposition of iodine on dry steel surfaces has

been revised and a model for the deposition of iodine on painted surfaces under wet
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conditions has been supplemented. New findings related to this topic are expected
from the new OECD BIP2 (“behaviour of iodine) project and shall be incorporated in fu-
ture model improvements. Furthermore the AFP module for the simulation of aerosol
and fission product release in COCOSYS has been re-structured with the objective to
be able to obtain consistent balances of aerosols and fission products, the behaviour of
which is governed by a variety of physical processes. The implementation work accord-
ing to the elaborated concept for the new data structures must be finished in the follow-

up COCOSYS development project.

Model improvements for the melt behaviour in the containment in COCOSYS

Based on preceding development work a dedicated model for the simulation of phe-
nomena related with the melt release from the RPV under elevated pressure (direct
containment heating — DCH) is available in COCOSYS. In this project a correlation is
developed by which the dispersal and transport of corium from the reactor pit into other
compartments within the containment can be calculated with the DCH model in
COCOSYS. The model has been successfully tested on the basis of DISCO experi-
ments performed at Karlsruhe Institute for Technology (KIT). For the interpretation of
recent experiments on molten corium concrete interactions (MCCI) several model op-
tions in COCOSYS-MEDICIS have been tested and the results were discussed with in-
ternational experts. The use of effective heat transfer coefficients between melt and
concrete in MEDICIS as derived by GRS leads to acceptable agreements between
MEDICIS calculations and experiments. The methodology of ASTEC-ELSA for the cal-
culation of fission product release from a molten pool had recently been adapted by
VEIKI, Hungary, to the situation of an ex-vessel MCCI pool. This model has been trans-
ferred to COCOSYS-MEDICIS and tested by GRS. For the simulation of heat transfer
between corium in the reactor cavity and water in case of top flooding of such a corium
pool a boiling model based on a Nukiyama diagram has been supplemented to
COCOSYS-MEDICIS and tested. This model can be used in combination with the GRS
options for effective heat transfer and considers the growth of a simplified crust on top
of the melt in the cavity. The model has been successfully tested for experiments with

top flooding of the melt.

Model development for ASTEC

The work of supplementing DCH models in ASTEC according to the methodology in
COCOSYS-DCH has been started. The development progress so far enables the suc-
cessful calculation with ASTEC of a melt dispersion experiment with a cold model fluid

(water), performed at the DISCO facility at Karlsruhe Institute of Technology. Moreover,
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the flame front model FRONT (H, combustion processes) in ASTEC is further devel-
oped with regard to real plant conditions. An automatic ignition of a hydrogen-gas mix-
ture is possible in case that the mixture is ignitable based on the corresponding three-
phase diagram. In addition, subsequent deflagrations are enabled for situations, where
a continued injection of hydrogen from the primary circuit leads to increasing hydrogen
concentrations. In the frame of testing the applicability of ASTEC for the early phase of
a severe accident in BWR up to the beginning of core heat-up some first test calcula-
tions with the ASTEC modules CESAR (for the cooling circuit thermal hydraulics) and
CPA (for the containment thermal hydraulics) were performed for a German BWR of
the 69 series. With these test calculations the applicability of both modules in coupled
mode was shown in principle, but with regard to the delay at IRSN for the further de-
velopment of CESAR and ICARE (of which the latter is dedicated to the simulation of
core degradation phenomena) no progress has been achieved for the extension and
verification of ASTEC to the core degradation phase in BWR. For a simplified assess-
ment of the integrity of pipe sections in case of quasi-statical loads during incidents and
severe accidents the simplified methodology ASTOR (Approximated Structural Time of
Rupture) has been further developed. Dedicated procedures have been provided for
the simplified integrity assessment of the reactor coolant line and of the surge line of a
PWR of type Konvoi. Both procedures shall be coupled to ASTEC in the frame of the
follow-up development project. The benefits of the GRS code ATLAS for the visualiza-
tion of severe accident calculations are internationally well-known. In this project the
coupling of ATLAS to ASTEC has been improved and updated. The status of the de-
velopment has thus achieved a level which allows an official provision of this coupling

to external users in the next ASTEC version.

Cross section activities

Besides the activities in international groups and boards and the efforts for quality as-
surance this working package comprehends also necessary model improvements for
phenomena, for which the available models in COCOSYS were identified as not suffi-
cient during the intensive validation/application work performed with COCOSYS: For an
improved simulation of the efficiency of passive autocatalytic recombiners (PAR) the
reaction kinetics in the available PAR models in COCOSYS of type AREVA and AECL
were switched from an Arrhenius approach to an approach based on mass diffusion.
The calculations of available experiments from the HR test series within the frame of
the OECD THAI project show good results if using the modified PAR models. Fires can
be a severe hazard to the entire safety of a nuclear power plant. For this reason GRS
takes part in the OECD PRISME and PRISME2 projects. The scientific findings from

VI



these projects were used for improving the COCOSYS model for the pyrolysis rate with
respect to oxygen starvation and radiation feedback from heated gas layers in closed

rooms.
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1 Einleitung

Zum sicheren Einschluss der im Kernkraftwerk vorhandenen radioaktiven Stoffe ist ein
in die Tiefe gestaffeltes Sicherheitskonzept realisiert, welches die Einhaltung der radio-
logischen Sicherheitsziele mit dem mehrfachen Einschluss der radioaktiven Stoffe
durch Barrieren verbindet. Dies wird durch verschiedene Rickhaltefunktionen sowie
gezielte MaRnahmen und Einrichtungen zum Schutz dieser Barrieren und Ruckhalte-
funktionen auf mehreren, gestaffelten Sicherheitsebenen /GRS 09/ unterstitzt. Vor
dem Hintergrund der Reaktorunfalle von Harrisburg (1979) und Tschernobyl (1986)
sowie jungst in Fukushima (2011) hat sich folgerichtig der Schwerpunkt der Forschung
und Entwicklung seit ca. 2 Jahrzenten von Auslegungsstérfallen hin zu auslegungs-
Uberschreitenden Stér- und Unfallen (Ereignisablaufe mit Kernschmelzen) verlagert.
Dabei sind der Sicherheitsbehalter als letzte und wichtigste Barriere zur Vermeidung
oder Begrenzung der Freisetzung radioaktiver Stoffe in die Umgebung sowie die darin
ablaufenden Vorgange und Phanomene bei Stér- und Unfallablaufen von zentralem In-

teresse.

Fur die Simulation dieser Vorgange werden bei der GRS Analysewerkzeuge entwickelt,
welche nicht nur in der Lage sind, wichtige Einzelphanomene realitatsnah zu beschrei-
ben, sondern insbesondere auch ihre Wechselwirkungen untereinander und das Ge-

samtverhalten der Anlage.

Das Containment-Code-System (COCOSYS) wird von der GRS fir die umfassende
Simulation von Stér- und Unfallen in Sicherheitsbehaltern bzw. generell dem Reaktor-
gebaude von Leichtwasserreaktoren kontinuierlich entwickelt /SPE 09, KLE 10a/. Ziel-
setzung ist die Simulation der wesentlichen Phanomene, Prozesse und Zustande im
Sicherheitsbehalter bzw. Reaktorgebaude, die wahrend solcher Ereignisablaufe auftre-
ten kénnen. Darlber hinaus sollen auch Auslegungsstorfalle simuliert werden. Ein
Schwerpunkt in COCOSYS ist neben der Verwendung moglichst mechanistischer Mo-
delle eine weitgehende Berlcksichtigung von Wechselwirkungen zwischen den ver-
schiedenen Phanomenen, wie z. B. zwischen der Thermohydraulik, der Wasserstoff-
verbrennung und dem Aerosol- und Nuklidverhalten oder der Schmelze-Beton-

Wechselwirkung und der Thermohydraulik.



Gemeinsam mit IRSN entwickelt die GRS den Integral-Code ASTEC (Accident Source
Term Evaluation Code) /REI 11, DOR 06, DOR 09/. Der Anteil der GRS an der ge-
meinsamen Entwicklung von ASTEC als integrales Analysewerkzeug flir Untersuchun-
gen zu Stor- oder Unfallablaufen beziglich des gesamten Anlagenverhaltens von LWR
ist auf die Zustdnde und Vorgange im Sicherheitsbehalter sowie Erweiterungen fir
SWR fokussiert. Derzeit wird im Rahmen von SARNET2 und in Vorhaben der GRS die
Version ASTEC V2.0 genutzt. ASTEC dient als Referenz-Programm im internationalen
Netzwerk SARNET2 im 7. EU-Forschungsrahmenprogramm /ALB 08/.

Auf nationaler und internationaler Ebene wurden intensive experimentelle Untersu-
chungen zu einigen wichtigen Phanomenen im Zusammenhang mit schweren Unfallen
in Reaktoranlagen durchgefiihrt. Diese Experimente waren darauf ausgerichtet, den
Kenntnisstand Uber die beteiligten physikalischen Vorgange zu verbessern und vor-
handene Unsicherheiten zu reduzieren. Hierbei sind in erster Linie folgende Vorhaben
zu nennen, die fir die Vorgange im Sicherheitsbehalter als letzte Barriere im ,Defense-
in-Depth“-Sicherheitskonzept moderner Reaktoranlagen von besonderer Relevanz

sind:

— Das im nationalen und internationalen Rahmen gefiihrte Versuchsprogramm in der
THAI-Anlage bei Becker Technologies, Eschborn. Bei diesen Experimenten stan-
den Experimente zur Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter (besonders auch bei
Siedewasserreaktoren), zu Phanomenen des H,-Abbaus und der Ziindung durch

Rekombinatoren sowie zum lod- und Aerosolverhalten im Mittelpunkt.

— Das Ende 2010 ausgelaufene MCCI2-Vorhaben im Rahmen der OECD. Hier wur-
de die experimentelle Datenbasis zu dem mehrdimensionalen Erosionsverhalten
von oxidischen Schmelzen in Abhangigkeit vom Betontyp der Reaktorgrube sowie
zu den Mechanismen bei der Kihlung einer Kernschmelze in der Reaktorgrube

durch Zufuhr von Wasser von oben/unten erweitert.

— Die bei AREVA Erlangen durchgefuhrten Versuche zur Schmelze-Beton-
Wechselwirkung in der Reaktorgrube. Hier standen besonders die Phdnomene der
Mischung und Entmischung von Oxid und Metall im Blickpunkt sowie zur Wech-
selwirkung zwischen Schmelze und Beton an Seiten- und Bodenwanden in einer
Kaverne (2D-MCCI).

— Die im Arbeitspaket WP6 MCCI im Rahmen von SARNET2, eines Netzwerkes fih-
render europaischer Forschungseinrichtungen, durchgefuhrten Untersuchungen

zum Ex-Vessel-Verhalten von Kernschmelzen. Zielsetzung war bzw. ist hier, das



Verstandnis des Erosionsverhaltens einer Ex-Vessel-Kernschmelze in Abhangig-
keit vom Betontyp der Reaktorgrube zu verbessern (2D-Erosion, Stratifikation,
Kihibarkeit).

— Die beim Karlsruher Institut fir Technologie in der DISCO-Anlage durchgefihrten
Versuche zum Eintrag fein fragmentierter und gasgetragener Schmelze aus dem
RDB in den Sicherheitsbehalter von Konvoi-Anlagen sowie zur Wasserstoffver-

brennung unter Direct Containment Heating (DCH)-Bedingungen.

— Die bei CEA in Frankreich durchgefuhrten MISTRA-Versuche zur druckabsenken-

den Wirkung von Spruhsystemen im SB.

— Das OECD-Projekt PRISME mit Experimenten zur Auswirkung von (konventionel-
len) Branden und zur Rufausbreitung in der Mehrraumversuchsanlage DIVA in

Cadarache.

Mit den in diesem Vorhaben durchgefiihrten Arbeiten wurde die Zielsetzung erreicht,
die in all diesen Forschungsvorhaben gewonnenen Erkenntnisse in den jeweiligen
Stand der Modellentwicklung von COCOSYS und ASTEC einflielen zu lassen, und
damit den aktuellen Stand von COCOSYS und ASTEC entsprechend des Standes von
Wissenschaft und Technik fortzuschreiben. Dies betrifft besonders den Arbeitspunkt 1
(lod- und Aerosolverhalten, vgl. Kapitel 2) und Arbeitspunkt 2 (Ex-Vessel-
Schmelzeverhalten, vgl. Kapitel 3) fur die Weiterentwicklung von COCOSYS.

Entsprechend der Zielsetzung fir die Weiterentwicklung des Rechenprogramms
ASTEC wurden bei der GRS (z. B. in COCOSYS) verfugbare und bewahrte Modelle
und Methoden flir ASTEC bereitgestellt bzw. nach ASTEC Ubertragen sowie auch ein
Beitrag geleistet, ASTEC fur die Anwendbarkeit auf existierende Anlagen, insbesonde-
re SWR, zu erweitern. Dies betrifft den Arbeitspunkt 3 (Kapitel 4). Hier waren Verbes-
serungen bei der Simulation der Vorgange im Primarkreis und in der Kopplung zwi-
schen Primarkreis und Sicherheitsbehalter bei SWR ndétig. Weiterhin sind Kriterien far
das Versagen von Rohrleitungen bereitgestellt und Modelle fiir die Wasserstoffver-
brennung und das Direct Containment Heating (DCH) erweitert worden. Ferner wurde
in diesem Arbeitspunkt die Anbindung des Visualisierungswerkzeuges ATLAS an
ASTEC weiter geflihrt.

Neben den drei oben genannten Schwerpunkten (Aerosol- und lodverhalten, Ex-

Vessel-Schmelzeverhalten und ASTEC) umfasst der Arbeitspunkt 4 sogenannte Quer-



schnittsaktivitaten (Kapitel 5). Neben den Aktivitdten in internationalen Gruppen bzw.
Gremien wurde in diesem Arbeitspunkt vor allem die Verbesserung von einzelnen Mo-
dellen in COCOSYS geleistet, die sich als Ergebnis der intensiven Anwendung von
COCOSYS - gerade auch im Rahmen der Validierung (Vorhaben RS1170/RS1195) —
als noch nicht ausreichend genau fiur die sichere Wiedergabe von Vorgangen im Si-

cherheitsbehalter herausgestellt haben.



2 Neuformulierung des Moduls AFP fir das Aerosol und
Spaltproduktverhalten in COCOSYS

Das Containment-Code-System (COCOSYS) wird von der GRS fir die umfassende
Simulation von Stér- und Unfallen in Sicherheitsbehaltern bzw. generell dem Reaktor-
gebaude von Leichtwasserreaktoren entwickelt /SPE 09, KLE 10/ Zielsetzung ist die
Simulation aller wesentlichen Phdnomene, Prozesse und Zustande im Sicherheitsbe-
halter bzw. Reaktorgebaude, die wahrend solcher Ereignisabldufe auftreten konnen.
Abdeckend sollen auch Auslegungsstorfalle simuliert werden. Ein Schwerpunkt in
COCOSYS ist neben der Verwendung moglichst mechanistischer Modelle eine weitge-
hende Berlcksichtigung von Wechselwirkungen zwischen den verschiedenen Phano-
menen, wie z. B. zwischen der Thermohydraulik, der Wasserstoffverbrennung und dem
Aerosol- und Nuklidverhalten. Das Programmsystem ist in mehrere so genannte
Hauptmodule aufgeteilt, die in Abb. 2-1 dargestellt sind.

Nachfolgend werden die einzelnen Arbeiten im Vorhaben beschrieben.

THERMOHYDRAULIK AEROSOL-SPALT- BETON-SCHMELZE-
Zonenmodelle PRODUKT WECHSELWIRKUNG
Verbindungsmodelle Aerosolverhalten Betonerosion

H,- Deflagration Jodchemie Schmelzechemie
Druckabbausysteme Spaltprodukttransport Gasfreisetzung
Pyrolyse Nuklidverhalten Aerosol- und

Sicherheitssysteme
Nachzerfallsleistung
HPME/DCH

‘pool scrubbing’
Ruftransport

Spaltproduktfreisetzung

THY AFP CClI
COCOSYS TREIBER
Synchronisation, Datenmanagement
COCOSYS

ATHLET-CD DET3D ATLAS
Primarkreis H,-Detonation CFX 5 LAVA Vlsual|3|erung
(integral) H.-Deflagration, { Schmelzeum-
Verteilung, Jets verlagerung
Abb. 2-1 Struktur von COCOSYS



2.1 Abwaschmodellierung fur Aerosole und lod

In einem Containment ist zwischen den Bedingungen bei bestimmungsgemaliem Be-
trieb und den Zustanden bei Stér- und Unfallen zu unterscheiden. Unter Stér- und Un-
fallbedingungen werden wahrend eines Kernzerstérungsvorganges losliche und unlés-
liche Aerosolpartikel aus dem Reaktorkreislauf in das Containment freigesetzt. Durch
verschiedene Vorgange lagern sich die Aerosole auf Strukturen (Bdden, Einbauten,
Wande, etc.) ab. Dominierend ist zumeist die gravitationsbedingte Ablagerung auf hori-
zontalen Strukturen, also z. B. Bdden in den Rdumen. Gleichzeitig werden im Stor- und
Unfallablauf groe Mengen Dampf und auch nicht kondensierbare Gase ins Contain-
ment freigesetzt. Der Dampf kondensiert an kalteren Strukturen und fuhrt zu den hier
naher betrachteten Abwaschvorgangen, die fur Idsliche und unldsliche Aerosole sowie

elementares, gasformiges lod unterschiedlich sind.

211 Konzeptionelle Neuformulierung des Abwaschmodells fir l6sliche

Aerosole

Das Kernstlick der konzeptionellen Neuformulierung des Abwaschmodells mit I6slichen
Aerosolen sollte urspringlich die Modellierung des dynamischen Abwaschverhaltens
unter Berlicksichtigung des Losungsvorganges flr bereits abgelagertes (altes) und flr
frisch hinzukommendes (neues) Aerosol sein. Mit den beiden THAI Abwaschversuchen
AW-1 (Juli 2009) /GUP 09/ mit I6slichem Aerosol und AW-2 (Mai 2011) /GUP 11/ mit
einem Gemisch aus loslichem und unloslichem Aerosol stellte sich aber heraus, dass
eine detaillierte Modellierung des Losungsvorgangs nicht notwendig ist. In beiden Ver-
suchen wurde |8sliches Csl eingesetzt. Das Csl wurde dort, wo es in Kontakt mit dem
Kondensat kam, nahezu vollstandig abgewaschen. Nicht der Lésungsvorgang sondern
der Grad der Benetzung der Ablaufflache und damit die Stromungsform des Konden-

sats stellte sich als relevanter Prozess heraus.



Abb. 2-2 Rinnsale auf geneigten Stahl- (links) und Farbflachen (rechts), aus /GUP
09/. Die Flachen sind mit hygroskopischem Csl beladen. Jeder Sektor ist

etwa 120 cm lang und in der Mitte ca. 30 cm breit.

In beiden THAI-Abwaschversuchen wurde beobachtet, dass ein Grofteil des Wand-
kondensats in Form von stochastisch auftretenden, schmalen Rinnsalen sowohl die
vertikalen als auch die leicht geneigten horizontalen Farboberflachen hinablauft. Diese
ca. 5 mm breiten Rinnsale bilden sich an gréReren Kondensattropfen und laufen mit
erheblicher Geschwindigkeit (einige 10 cm/s) ab. Sie wurden in Laborversuchen naher
untersucht (Abb. 2-2). Nur unter bestimmten Bedingungen (Vorhandensein von hygro-
skopischem Aerosol in groflerer Menge, schwach geneigte Ablaufflache) bildet sich
aus den Rinnsalen ein flachendeckender Wasserfilm. Dieser ist diinner (etwa 0,1 mm)

und viel langsamer als die Rinnsale.

Mit COCOSYS wurde das Abwaschen der |6slichen Aerosole in den beiden THAI-
Versuchen korrekt nachgerechnet /HOE 10/. Im Modell nicht erfasst war die nur teil-
weise Bedeckung der Ablaufflache mit Kondensat (Rinnsalbildung), vor allem am An-
fang des Abwaschprozesses. Dies flihrte in der Rechnung im Vergleich zum Experi-
ment zu einem gréleren zeitlichen Verzug bis zum Einsetzen des Kondensatablaufes
von der Ablaufflache (nach deren vollstandiger Bedeckung) und damit zu einem spate-
ren Beginn des Abwaschens, das im Experiment nur im Falle von ablaufendem Kon-

densat detektiert wird.

Es wurde daher die urspriinglich vorgesehene Verbesserung der Beschreibung des

Lésungsvorgangs fur I6sliche Aerosole nicht weiter verfolgt und das Schwergewicht auf



die Neumodellierung des Abwaschens unloslicher Aerosole gelegt. Das Grundkonzept
des neuen Abwaschmodells, namlich die nicht abwaschbare Aerosolbelegung (Masse
pro Flacheneinheit) flir jede Elementgruppe und fiir jede Wand separat zu ermitteln
und dann das gel6ste bzw. erodierte Aerosol fir den Abwaschvorgang zu aktivieren,

bleibt aber aufrecht.

2.1.2 Konzeptionelle Neuformulierung des Abwaschmodells fur unldsliche

Aerosole

Das Abwaschen von unldslichen Aerosolen kann mit COCOSYS bisher nur grob ver-
einfacht simuliert werden. Fr alle Oberflachen, unabhangig von ihrer Orientierung (ho-
rizontal, vertikal, geneigt), wird pauschal eine einheitliche Flachenbelegung (kg pro m?
Kondensat auf der Oberflache) definiert, die nicht abgewaschen werden kann. Weiter
wird angenommen, dass die Aerosolmenge, die die vorgegebene Mindestbelegung
Ubersteigt, instantan suspendieren und mit dem Kondensat in die darunterliegende
bzw. angrenzende Zone und schlielich in den Sumpf abgewaschen wird. In diesem
einfachen Modell missen die abzuwaschende Aerosolmenge und die gebundenen

Spaltprodukte vorgegeben werden.

Fir COCOSYS wurde daher ein neues Abwaschmodell fur unldsliche Aerosole
(AULA) entwickelt /WEB 11/. Es basiert auf einem Ansatz aus der Geologie, der den
Transport von Sedimenten in flieRenden Gewassern beschreibt. Demzufolge beginnt
die Erosion abgelagerter Partikel, wenn die Strdomungsgeschwindigkeit direkt iber dem
Partikelbett einen kritischen Wert Ubersteigt (Shields-Kriterium). Dieses Kriterium gilt

fur einen weiten Bereich von Partikelgrofien und Strémungsgeschwindigkeiten.

Dieser Ansatz wurde urspringlich fir Wasserstromungen auf leicht geneigten Flachen
entwickelt. Durch die Bericksichtigung von Adhasions- und Kohasionskraften, die die
Partikel an vertikalen Wanden halten, kann der Ansatz auch flir diese Geometrie ver-
wendet werden. Damit lasst sich auch die Erosion von Partikeln, die auf vertikalen Fla-

chen haften, beschreiben.

Shields-Kriterium

Die Erosion eines Partikel beginnt, wenn der Auftrieb (Fa) und die Krafte des flieRen-
den Wassers (Fs), die auf die Partikel wirken, gréRer sind, als die Krafte, die es am Ort

halten. Letztere sind die Schwerkraft (Fg), die Reibungskraft (FR) und die Kohasion



(Fk). Abb. 2-3 zeigt schematisch die auf ein Partikel wirkenden Krafte in einer horizon-
talen Stromung. u ist die mittlere Stromungsgeschwindigkeit des Wassers. Auf einer
vertikalen Wand &ndert sich die Richtung von Schwerkraft und Aufrieb. Kleine Partikel
(< 50 um) werden in diesem Fall durch Adhasionskrafte (zwischen Partikel und Wand-

oberflache) und Kohasionskraften (zwischen den Partikeln untereinander) gehalten.

Abb. 2-3 Die auf ein abgelagertes Partikel im Wasserstrom wirkenden Krafte (Fa
Auftrieb, Fs hydraulische Kraft, Fg Schwerkraft, Fr Reibungskraft und Fg

Kohasionskraft)

Nach A. Shields ist die kritische Sohlschubspannung, bei der nicht-kohasive Partikel
mit gleicher GréRe zu erodieren beginnen, eine Funktion der dimensionslosen soge-
nannten Reynolds Zahl der Partikel /SHI 36/. Die Sohlschubspannung ist die Stro-
mungskraft des Wassers am Boden (Sohle) des Gerinnes, die pro Flacheneinheit auf
ein Partikel wirkt. In dimensionsloser Form ist die kritische Sohlschubspannung 6,

(Shields-Parameter) durch die folgende Gleichung bestimmt:

Tc

0. =
“ (pp—pw)gds

(2-1)

7. ist die kritische Sohlschubspannung, dp bezeichnet den Durchmesser des Partikels,
g steht fur die Gravitationsbeschleunigung, p,, fur die Dichte der Partikel, p,, flr die

Dichte des Wassers und v,, fir die kinematische Viskositat des Wassers.

Sie hangt mit der Sohlschubspannungsgeschwindigkeit, das ist die Flielgeschwindig-
keit des Wassers direkt Uber dem Partikelbett, zusammen. Mit dem Dichteverhaltnis

Partikel/Wasser s = p,/p,, wird die kritische Sohlschubspannungsgeschwindigkeit w,



Ui = Qc(s - 1)9 dp (2-2)

Die Shields-Gleichung lasst sich nur mit einigem Aufwand iterativ 16sen. Eine oft ver-

wendete, gute Naherung ist die von Rouse-Guo /GUO 02/.

3 0’1 (R*)O,SZ
@C = W+0,054[1—8Xp(— 10 (2-3)

mit dem dimensionslosen Parameter (Rouse-Reynolds-Zahl)

R - dp\/0,1(s — 1)gd,

vW
In Abb. 2-4 ist die Naherung fir kleine PartikelgroRen dargestellt.
Critical Shields parameter
1,0E+01

g \ ——Shields-Rouse-Guo 1992

£

< LOE+00 \

g 1,0E-01 \\

3 1,0E-02

1 10 100 1000
Particle diameter, um

Abb. 2-4 Shields-Parameter als Funktion des Partikeldurchmessers; Naherung

nach Rouse-Guo

In AULA wird das Loslosen eines Partikels aus dem Verband oder von der Oberflache
durch die Bedingung
u, > u,. (dp) (Partikel erodieren) (2-5)

gegeben. Die Sohlschubspannungsgeschwindigkeit u, ist selbst bei dinnen Wasserfil-
men nur ein Bruchteil der mittleren Strémungsgeschwindigkeit. Sie muss aus der mitt-

leren Stromungsgeschwindigkeit berechnet werden.
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Kondensatstrémung

Unter Storfallbedingungen lauft das Kondensat am Farbanstrich in Form von Wasser-
filmen und Rinnsalen ab. Wahrend sich an den hohen vertikalen Wanden eines Con-
tainments Uberwiegend Wasserfilme ausbilden, sind auf flachen Béden mit Kondensa-
tionsbeginn zuerst Rinnsale wahrscheinlich, die spater in Filme Ubergehen kdnnen.
Dies wurde im Abwaschversuch OECD-THAI AW-1 beobachtet /GUP 09/. Die Wasser-
filme sind dunn (ca. 0,1 mm). Ihre langsame Ablaufgeschwindigkeit hangt von der
Filmdicke bzw. der Kondensationsrate sowie von der Orientierung der Ablaufflache ab.
Die Rinnsale bilden sich an Kondensattropfen und laufen schnell auf willkirlichen We-
gen ab. Sie sind meist nur einige mm breit, aber deutlich dicker als Filme. Wegen ihrer
héheren FlieRgeschwindigkeit ist die Effektivitat der Rinnsale beim Abwaschen unldsli-
cher Partikel erheblich héher. Allerdings wird oft nur ein Teil der Flache von den Bah-

nen der Rinnsale erfasst.

In AULA werden die Stromungsgeschwindigkeiten von Wasserfilm ug und Rinnsal nach
der gleichen Formel berechnet, nur die Breite der Stromungsformen ist unterschiedlich.
Die mittlere Strémungsgeschwindigkeit des Wasserfilms auf einer geneigten oder verti-

kalen Flache ist.

82 g cos
" :%vﬁ (2-6)

6r ist die Dicke des Wasserfilms, cos 3 der Neigungswinkel der Ablaufflache zur Verti-

kalen, g die Erdbeschleunigung und v die kinematische Viskositat des Wassers.

Die Dicke des Wasserfilms wird anhand der Kontinuitatsbedingung direkt aus dem

Kondensatmassenstrom my,, berechnet. By ist die Breite des Wasserfilms.

5 _3 3vmW (2-7)
o 9 Br pw cosp

Die mittlere Strémungsgeschwindigkeit und die Dicke eines Rinnsals werden analog

zum Film berechnet. Die Breite des Rinnsals B muss vorgegeben werden.

Teile der Aerosolschicht, die durch Adhasion und Chemisorption (chemische Reaktio-
nen mit dem Farbmaterial) stark an die Oberflache gebunden sind und gar nicht abge-

waschen werden kénnen, missen in AULA anhand von Versuchsdaten vorgegeben
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werden. Chemisorption kann durch Einwirkung von radioaktiver Strahlung (Radiolyse)
verstarkt werden. Dies wurde in den PHEBUS-Versuchen beim Abwaschen des soge-
nannten elliptischen Bodens beobachtet. Trotz heftigem Spriihen konnte nur ein Teil

der Spaltprodukte abgewaschen werden /KLE 08/.

Das Shields-Kriterium gilt streng genommen nur fir nicht kohasive, monodisperse, ku-
gelférmige Partikel aus unléslichem Material mit einheitlicher Dichte. Bei Uberschreiten

des Kriteriums werden diese idealen Partikel gleichzeitig freigesetzt.

Reale Spaltproduktaerosole bestehen aus unterschiedlichen, I6slichen und unldslichen
Materialen. Die Partikel sind kohasiv, wie ihre Haftung an vertikalen Wanden zeigt. Die
PartikelgréRenverteilung ist polydispers und die Partikel sind meist nicht kugelférmig.
D.h., die realen Aerosole weichen erheblich von den idealisierten Partikeln, die dem
Shields-Kriteriums zu Grunde liegen, ab und der Erosionsprozess dauert langer. In
AULA werden diese Abweichungen durch eine Massenerosionsrate nach Ariathurai
(1974, zitiert in /ESM 06/), die von der Stromungsgeschwindigkeit am Partikelbett ab-
hangt, pauschal berlcksichtigt. Die dafir notwendige Erosionskonstante kg, be-
schreibt im Wesentlichen die Geschwindigkeit des Abwaschprozesses und muss aus
Versuchsdaten (z.B. /GUP 11/) ermittelt werden. Je gréRer kg, ist, desto mehr nahert
sich der Abwaschprozess dem idealen Verlauf nach Shields an. Der Beginn der Erosi-
on ist nach wie vor durch das Shields-Kriterium gegeben. Die Erosion dauert aber, je
nach GroRe der Erosionskonstante, eine bestimmte Zeit, Die Erosionsrate ist nicht
konstant, sondern steigt mit der Sohlschubspannung bzw. quadratisch mit der Sohl-

schubspannungsgeschwindigkeit u, an.

w.2-u, 2 ..
krp = kE,O (u—ZC) fur u, > U, ¢
*,C

(2-8)

krp =0 far u, <wu,.

Die Erosionskonstante muss aus Experimenten mit reaktorrelevanten Bedingungen
gewonnen werden. Dazu steht der Abwaschversuch AW-2 mit unldslichem und 16sli-
chem Aerosol, der bei Becker Technologies gefahren wurde, zur Verfliigung. Die Erosi-
onskonstante ist die Erosionsrate bei dem /2 —fachen der kritischen Sohlschubspan-

nungsgeschwindigkeit.

12



In AULA wird in jedem Zeitschritt die Erosionsrate der abgelagerten Aerosole in Ab-
hangigkeit der mittleren Partikelgrofle und der Strémungsgeschwindigkeit des ablau-
fenden Kondensats berechnet. Fir jeden Aerosolzeitschritt wird dann die Konzentrati-
on des suspendierten unléslichen Aerosols im ablaufenden Kondensat bestimmt und
durch Integration (Routine AFEBE) die aktuelle Menge des abgelagerten unldslichen

Aerosols berechnet.

Die Zeitableitung der Konzentration des abgelagerten Aerosols cgeqep in €iner Zone

lautet

dCAe,dep
T = —kg Cae,dep + kgeq Cae,F (2_9 )

ks.q ist die Sedimentationsgeschwindigkeit der Partikel im Wasserfilm und c,,  ist die

Konzentration unloslicher Aerosole im Wasserfilm.

Die fur AULA bendétigten EingabegréfRen sind groRtenteils bereits in anderen
COCOSYS-Modulen vorhanden, wie z. B. geometrische Daten, Temperatur, Konden-
sations- und Drainagerate. Folgende Daten missen vom Anwender vorgegeben wer-
de:

— nicht abwaschbare Aerosoloberflachenkonzentration, ggf. fur jede in AERIKA

definierte Aerosolkomponente; aus Versuchsdaten
— das Film/Rinnsal-Massenstromverhaltnis flir Bodenflachen, ggf. zeitabhangig

— Rinnsalbreite, abhangig von der Orientierung der Abwaschflache. Die Filmbrei-

te ist durch die Wandgeometrie gegeben.

— empirische Erosionskonstante kg
Ein Defaultwert fur die Erosionskonstante ke o soll aus dem Versuch THAI AW-
2 /GUP 11/ abgeleitet werden.

AULA ist erst konzipiert aber noch nicht flir COCOSYS programmiert. Daher wurde mit
Daten in Anlehnung an den OECD-THAI-Abwaschversuch AW-2 zur ersten Uberprii-
fung des Modells eine Handrechnung durchgefiihrt. In AW-2 wurde abgelagertes
Mischaerosol aus Csl und SnO, von einer 2%-geneigten (quasi horizontalen) und mit
einem Dekontaminationsanstrich versehenen Flache abgewaschen. Das AULA-
Rechenergebnis zeigt, dass Rinnsale am schwach geneigten Boden schnell genug

sind, das abgelagerte Aerosol zu erodieren (Tab. 2-1). Die ausgedehnteren Wasserfil-
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me sind dagegen zu langsam und erfiillen das Shields-Kriterium nicht. Sie kénnen kein

Aerosol abwaschen. Letzteres deckt sich mit den Messergebissen.

Tab. 2-1 Mit AULA berechnete Stromungsgeschwindigkeiten am Behalterboden
im Versuch AW-2

Wasserfilm Rinnsal
Mittlere Stromungsgeschwindigkeit, m/s 6,0 E-3 0,21

Sohlschubspannungsgeschwindigkeit, m/s 6,9 E-4 1,31 E-2

Kritische Sohlschubspannungsgeschwin- 94 E-3
digkeit nach Shields, m/s ’
Erosion nein | ja

Fazit

Das neue Modell AULA fiir COCOSYS hat das Potential, Abwaschvorgange fir unlés-
liche Aerosole sowie fur Mischaerosole von horizontalen oder vertikalen Strukturen im
Sicherheitsbehalter unter Unfallbedingungen realitdtsnah zu beschreiben. Vor einem
Einbau in COCOSYS muss AULA aber noch weiter gepriift und gegebenenfalls an ei-
nigen Stellen verbessert werden. Dazu gehoért das Auftreten von Rinnsalen und deren
Ubergang zu Wasserfilmen, die Berechnung der mittleren Strémungsgeschwindigkei-
ten von Wasserfilmen und Rinnsalen aus den in COCOSYS zur Verfligung stehenden
Daten und die Uberprifung der sohlschubspannungsabhangigen Erosionsrate unter

Reaktorbedingungen.

Da in AULA der Transport von Kondensat, Aerosolen und Spaltprodukten nicht nur
zwischen Zonen, sondern auch zwischen einzelnen Strukturen (Wanden, Béden) mo-
delliert werden muss, ist ein Einbau in COCOSYS generell erst nach Abschluss der

Neustrukturierung des AFP-Teils (vgl. Kapitel 2.3) sinnvoll.

2.1.3 Verbesserung des Abwaschmodells fir lod

2.13.1 Uberpriifung des vorhandenen Modells

Gasférmiges lod I5(g) in der Atmosphéare des SB wird von allen Farboberflachen (Wan-
de und Bdden) besonders stark absorbiert. In AIM-3 wird dies durch ein zweistufiges

Absorptionsmodell modelliert /WEB 09/. Kommt es nun zu Kondensation an der Ober-
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flache, kann das zuvor abgelagerte lod abgewaschen werden. Zudem finden auch un-
ter Kondensationsbedingungen Absorptions- und Resuspensionsvorgange an der
Wand/Oberflache statt.

Im Unterschied zum oben beschriebenen Abwaschmodell fiir Aerosole spielt hier auch
die Ablagerung/Absorption von lod an vertikalen Wanden und das Abwaschen von
Wanden eine wesentliche Rolle, da Wandoberflachen oft grofier sind als Bodenflachen
in einem Raumbereich. Das bisherige lod-Abwaschmodell (Abb. 2-5 am Beispiel einer
Wand) nimmt bei kondensierenden Randbedingungen an Farboberflachen in der Gas-
phase konstante Absorptions- und Resuspensionsraten an, die sich von den Raten bei
trockenen Bedingungen unterscheiden (Nr. 4 und 62 in Abb. 2-5). Mit konstanter Ab-
waschrate (Nr. 9) wird zuvor physisorbiertes lod abgewaschen; und ein Teil des in der
Gasphase befindlichen I(g) wird direkt in den Zonensumpf transportiert (Nr. 44). Alle

Raten sind unabhangig von der Kondensationsrate modelliert.

Sammelt sich auf farbbestrichenen Bodenflachen Wasser in Folge von Kondensations-
vorgangen an, so muss im derzeitigen AIM-3 die Farboberflache und das darauf abge-
lagerte lod manuell vom Nutzer aus der Gas- in die Wasserphase (den Zonensumpf)

des entsprechenden lod-Kontrollvolumens Uberflihrt werden.

paint 4, fraction (1 - F444)
I2(dep.p.g) 62

/ fraction F444

IChS(dep!p’g) 44

9
\4 V}
I(w) lo(w)
water

Abb. 2-5 lllustration des bisherigen Abwaschmodells in AIM-3

Das bisherige lod-Abwaschmodell erwies sich bei der Nachrechnung des THAI-lod-21
Versuches (siehe Abb. 2-6) als unzulanglich. In diesem Versuch wurden in der THAI-
Anlage vier mit Farbe bestrichene Kihlkorper mit einer Oberflache von insgesamt

9,1 m? eingefiihrt (senkrecht hangend) /LAN 09/. Nach der Einspeisung von l,(g) fand
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im THAI-Behalter zunachst vier Stunden lang eine Ablagerung/Absorption von lod auf
den senkrecht hangenden Farboberflachen (und in geringerem MalRe den Stahlwanden
des Behalters) unter trockenen Bedingungen statt. Danach wurden die Kuhlkdrper ge-
kihlt und die Dampfeinspeisung erhéht, sodass Kondensation an den Farboberflachen

stattfand. Das Kondensat tropfte in den Sumpf ab.

v’

externer
Kiihler

i

| I—

DurchfluB- V:I
messer

flachen

S —

.

Dampf

Abb. 2-6 Aufbau von THAI-lod-21

Wahrend der Kondensationsphase wurde keine Abnahme der lodkonzentration auf der
vertikal hangenden Farboberflache festgestellt (Abb. 2-7). Es fand auch keine spurbare
Erhéhung der I,(g)-Reduktion durch die beginnende Kondensation statt (kein ,Knick"
der ly(g)-Konzentration in Abb. 2-8). Die COCOSYS-Rechnung mit dem derzeitigen
Modell (griin in Abb. 2-7 und Abb. 2-8) erwies sich als unzureichend; beste Uberein-
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stimmung wurde erzielt, wenn sowohl Reaktion 9 als auch 44 in Abb. 2-5 ,ausgeschal-
tet wurden (rot in Abb. 2-7 und Abb. 2-8)'.
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Abb. 2-7 Abgelagertes lod auf der Farboberflache in THAI-lod-21 (schwarz: Expe-
riment; farbig: COCOSYS-Rechnungen)

Aibome lodine in R31

O Exp_GW3

O Exp_I2_Maypack2.1

O |2_gas_def
12_gas_k9=0_k4—

0.00010
0.00005

_1.00e-005
5.00e-006

o

1.00e-006
5.00e-007

O
On
/

oLl bbbl o Lol 11Tl
o
(o]
o
=)

1.00e-007
5.00e-008

Z

12 concentration in gas (g/I

1.00e-008
5.00e-009

1.00e-009
5.00e-010

PO 1Y 1 111 A T

IO 07~ ol 0 By e I L I I L L B B
0 5 10 15 20 25
Time (h)

Abb. 2-8 I,(g)-Konzentration im Experiment THAI-lod-21 (schwarz: Experiment;
farbig: COCOSYS-Rechnungen)

' Zudem wurde die Absorptionsrate auf trockener Farbe in den ersten 4 Stunden von 4-10° m/s auf
0,9 -10° m/s erniedrigt. Diese Variation liegt innerhalb der Unsicherheitsbandbreite fir diese Reaktion
(vgl. Unsicherheitsstudie zur lodmodellierung im Validierungsvorhaben RS1190).
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Die vorgenommene Weiterentwicklung des lod-Abwaschmodells enthélt nun eine Kon-
densationsratenabhangigkeit, wie sie z. B. schon das bisherige Abwaschmodell an
Stahloberflachen besitzt. Das neue Abwaschmodell sollte auch den Wasserfilm, der
sich auf der Oberflache bildet, beachten: In der Interpretation von Phebus-FPT1 durch
Loic Bosland, IRSN, /BOS 12/ zum Beispiel spielt die Radiolyse im Wasserfilm eine

Schlusselrolle bei der Entstehung von gasformigem lx(g).

2.1.3.2 Filmmodell

Fir jede vertikale Wand in einer Zone wird ein Wasserfilm auf dieser Wand wie ein
weiterer Zonensumpf behandelt. Horizontale Bodenflachen befinden sich bei Konden-
sationsvorgangen automatisch im Zonensumpf. Bei Kondensation auf der Wand flillt
sich der ,Wandsumpf‘ mit Wasser auf; und je nach vom Nutzer vorgegebener bzw.
Uber Nusseltsche Wasserhauttheorie berechnete Wasserfilimdicke rinnt das Wasser
aus diesem Wandsumpf dann uber vordefinierte Pfade (DRAIN_WALL oder
DRAIN_BOTTOM) in angrenzende Wandsumpfe / Zonensimpfe, wenn die maximale

Fallhéhe (Schichtdicke des Kondensatfilms) erreicht ist.

> Wwater film * Gas

e

Depends on condensation rate

d—

ledine in
water phase Airborne iodine
Mass transfer l

mmersed surf:
N
Physisorbed |,, |

Chemisorbed I, | X

N

-

Abb. 2-9 Schematische Darstellung des Filmmodells
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Innerhalb dieses Wasserfilmes (,Wandsumpfes“7) wird nun ebenfalls die lodchemie
betrachtet: lodspezies kdnnen im Wasserfilm geldst sein und werden mit dem abflie-
Renden Wasserfilm auch in angrenzende Zonen transportiert. Sie unterliegen densel-
ben Reaktionen wie im ,Hauptsumpf* einer Zone bzw. des Containments, und zwar (in
erster Annahme) mit denselben Reaktionsraten. In Zukunft kdnnen auch hier ggf. be-
grundet einzelne Modifikationen an den Reaktionsraten nur fur den Wasserfilm vorge-

nommen werden.

Die Reaktionen an der Wandoberflache im Wasserfilm entsprechen den Reaktionen an
Oberflachen, die sich unter Wasser im Zonensumpf/Containmentsumpf befinden: lod
kann absorbiert werden; sich aber auch von der Wand ins Wasser 16sen und z. B. mit

dem herabflieRenden Kondensat ,abgewaschen® werden.

An der Oberflache des Wasserfilms findet der ,normale“ Massentransfer an der Pha-
sengrenze mit der Gasphase statt’. Nur eine Ergénzung ist notwendig: Die kondensie-
renden Dampftropfchen ,reiRen“ lodmolekile mit sich und tragen sie somit zusatzlich
zum ,normalen* Massentransfer in den Wasserfilm ein. Dieser zusatzliche Eintrag ist

unabhangig von der Oberflache und wird beschrieben durch /BIR 60/:

R
k= ——kg (2-10)

¢ 1—eR
k. ist der ,normale” Massentransferkoeffizient fir die Diffusion an die Wand. k¢, ist der
Massentransfer bei Unterstlitzung durch eine aufgezwungene Strémung. R gibt das
Verhaltnis zwischen der aufgezwungenen Stromung und dem ,normalen” Massen-
transferkoeffizienten k; an. Im Falle von Kondensation ist die Geschwindigkeit der

»<aufgezwungenen® Stromung durch die Stefan-Geschwindigkeit gegeben:

G
Vster = — (2-11)
PsTEAM

2 Gdf. kénnte es sinnvoll sein, einen eigenen ,wasserseitigen“ Massentransferkoeffizienten KMTWAS filr

den Wasserfilm einzufiihren: Dieser Massentransferkoeffizient beschreibt den Transport von lodmole-
kilen im Wasser von dem ,Hauptteil* der Wasservorlage an die Grenzflache. Da es im Wasserfilm qua-
si ,nur” eine Grenzflache gibt und der Wasserfilm deutlich bewegter als ein groRer Sumpf ist, sollte ein
héherer Massentransferkoeffizient als flir den Zonensumpf/Containmentsumpf (derzeit KMTWAS =
1-10-5 m/s) angenommen werden. Ein mdglicher Wert ware 3-10-4 m/s, der im Versuch THAI-lod-23
als Wert fur einen ,bewegten® Sumpf ermittelt wurde.
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Hierbei ist Gxonp der Kondensationsmassenstrom (kg/m?s) und pgrgay die Dampfdich-

te in der Atmosphére (kg/m?). Damit ist dann R = viﬂ
G

Fir k. lasst sich der KMTGAS-Wert (Default: 1,410 m/s) in AIM-3 verwenden, denn

er stellt den Diffusions-Massentransferkoeffizienten an der Sumpfoberflache dar.

Der Massentransferkoeffizient k; wird bei geringen Kondensationsraten (vg.r <<
ks = 1,4:10° m/s; das entspricht einer Kondensationsrate von etwa 0,7 g/m3s) vom dif-
fusiven Massentransfer bestimmt und somit ist k; = k; = 1,4-10° m/s (Abb. 2-10). Da
in diesem Bereich der lodeintrag konstant ist, steigt sogar die lodkonzentration im

Wasserfilm bei sinkender Kondensationsrate.

Nur bei hoheren Kondensationsraten (vg..r = k) ist der lodeintrag bei Kondensation
hoher als bei Diffusion; bei sehr hohen Kondensationsraten (vs..r >> k) wird der lod-
eintrag dann schlieflich durch die Kondensationsstromung bestimmt und k¢ = vg.f. In
diesem Fall ist die lodkonzentration im Wasserfilm unabhangig von der Kondensations-
rate, da der lodeintrag mit zunehmender Kondensationsrate wachst aber dabei eben

auch der Wassereintrag in den Wasserfilm zunimmt.

Depositionsrate in Abhangigkeit von v_STEFAN

p [m/fs]
& &
\

S~

0,E+00
1,E-05 1E-04 1E-03 1E-02
V_STEFAN [m/s]

Abb. 2-10 Zusatzlicher lodeintrag in den Wasserfilm bei Kondensation in Abhan-

gigkeit von der Stefan-Geschwindigkeit
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Das vorgestellte Filmmodell bendtigt mehrere thermodynamische Groflen wie die
Wasserfilmtemperatur oder die Wandkondensationsrate, welche durch das THY-Modul
zur Verfugung gestellt werden. Die Wasserfilmdicke wird vom Anwender vorgegeben

oder konnte alternativ mit der Nusseltschen Wasserhauttheorie berechnet werden.

Die Berechnung bzw. Vorgabe des pH-Wert im Wasserfilm sollte Gegenstand weiterer
Untersuchungen sein, da einige lodreaktionen (Hydrolyse-Gleichgewicht zwischen lo-
did und elementarem lod sowie die lodid-Absorption an Farboberflachen) sensitiv ge-
genlber einer pH-Wert-Veranderung reagieren. Inwieweit das pH-Wert-Modell (Kapitel
2.4) auch auf die spezielle Situation des Wasserfilms anwendbar ist, muss geklart wer-

den.

Im Filmmodell ist auRerdem vorgesehen, auch eine teilweise Bedeckung der betrachte-
ten Wandflache mit dem Wasserfilm zuzulassen, um der Inhomogenitat der Kondensa-
tionsvorgadnge (Auftreten von Rinnsalen, kein flachiger Wasserfilm) bei geringen Kon-

densationsraten Rechnung zu tragen.

Im Rahmen der Implementierung des Filmmodells erfolgte zudem eine Neubewertung
der Chemisorptionsraten an Farboberflachen in Gas- und Wasserphase basierend auf
Ergebnissen der THAI-Versuche. Es wird angenommen, dass chemisorbiertes lod
nicht mehr abgewaschen werden kann. Wie aus Abb. 2-7 aus dem THAI-Versuch er-
sichtlich wird, ist diese Chemisorption offenbar ein schnellerer Prozess (schwarz), als
bisher angenommen (griin), da de facto bereits nach 4 Stunden kein weiteres lod mehr
abgewaschen wird. Zudem mussen die Chemisorptionsraten in Gas- und Wasserpha-

se im Modell harmonisiert® werden.

Das Filmmodell gilt fur alle Typen von Oberflachen (Farbe, Stahl, Beton). Da I, von
Stahl in der Gasphase absorbiert wird, wahrend es sich unter Wasser nicht anlagert
und in der Gasphase abgelagertes lod durch fortwahrende Kondensationsvorgange
vollstandig abgewaschen werden kann, muss eine ,Ldsungsrate” von in der Gasphase
angelagertem lod an Stahloberflachen bei Benetzung durch einen Wasserfilm einge-

fugt werden.

® So wurde z. B. im bisherigen AIM-3 im Gegensatz zur Gasphase Uberhaupt keine Chemisorption von
lo(dep,p,w) an Strukturen in der Wasserphase angenommen. Diese Chemisorption wurde mit einer Ra-
te von 1,110 s™ erganzt; sie ist z. B. in den OECD-BIP-Versuchen auch explizit nachgewiesen wor-
den.
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2.1.3.3 Anwendung des Filmmodells auf THAI-lod-21

Abb. 2-11und Abb. 2-12 zeigen die Ergebnisse einer Rechnung mit dem Filmmodell
(Wasserfilmdicke: 1 mm) fur THAI-lod-21 (rot) im Vergleich mit der Rechnung mit dem
bisherigen AIM-3 bei abgeschalteten Reaktionen 9 und 44 (griin) und dem Experiment
(schwarz). In beiden Rechnungen wurde die lod-Absorptionsrate auf trockener Farbe in

den ersten vier Stunden erniedrigt.

Die Ergebnisse des Filmmodells sind in zufriedenstellender Ubereinstimmung mit dem
Experiment und deutlich besser als die Ergebnisse mit dem bisherigen AIM-3 Modell
(vgl. insb. Abb. 2-7 und Abb. 2-8 bei Standardeinstellung von Reaktionen 9 und 44).
Trotzdem zeigt auch die Rechnung mit dem Filmmodell eine Abnahme der lodbele-
gung auf der Farboberflache wahrend der Kondensationsphase (Abb. 2-12, im linearen
Malstab). Bezlglich dieser Fragestellung ist die Einstellung der Chemisorption von

hoher Bedeutung, da chemisorbiertes lod im Modell nicht mehr abgewaschen wird.

Das Filmmodell wurde ferner anhand des Versuchs THAI-lod-24 im Rahmen von
RS1190 validiert und hieraus wurden Hinweise fir die weitere Verwendung bzw. Modi-
fikationen des Filmmodells gewonnen. Der Versuch THAI-lod-24 befasste sich eben-
falls mit Abwaschvorgangen an Farboberflachen mit unterschiedlichen Kondensations-
raten, jedoch ohne vorherige trockene Beladephase. Auch die Rechnungen zu dem
Versuch THAI-lod-12 (Stahloberflachen, die Kondensation ausgesetzt waren) im Rah-
men des SARNET2-WP 8.3 THAI-Benchmarks wurden zur Validierung des Filmmo-

dells herangezogen.

Insgesamt konnte nachgewiesen werden, dass das neue Filmmodell eine bessere
Ubereinstimmung mit den Versuchsergebnissen zeigte als das bisherige Modell in
AIM-3, und sich insbesondere besser an spezielle Bedingungen (z. B. stehende oder
verbleibende Wasserfilme auf Oberflachen nach dem Ende von Kondensationsphasen)
anpassen lasst. Zudem zeigte sich, dass die Rechenergebnisse insensitiv gegentber

der Nutzer-EingabegroRe ,Wasserfiimdicke* sind.

Nichtsdestotrotz ergaben sich auch Differenzen zwischen berechnetem und gemesse-
nem lodverhalten. Die Rechnung reagiert recht sensitiv gegeniiber Anderungen im
Gleichgewicht zwischen lodid und elementarem lod im Wasserfilm, da die Absorption
von I'(w) an Farboberflachen anders als von |;(w) ist. Gute Ergebnisse lassen sich nur

erzielen, wenn das Gleichgewicht ,gut® eingestellt ist. Leider kann das Gleichgewicht
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nicht direkt im Wasserfilm gemessen werden. Das I-I,-Gleichgewicht kann durch den
pH-Wert (unsichere EingabegroRe) oder durch Annahme zusatzlicher Reduktionsmittel
(deren Austritt aus Farboberflachen ist in Laborversuchen beobachtet worden
/HEL 96/) stark verschoben werden.

Airborne lodine in R30
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Abb. 2-11 I,(g)-Konzentration in THAI-lod-21
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Abb. 2-12 Konzentration abgelagerten lods auf der Farboberflache in THAI-lod-21
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2.2 lodverhalten

2.2.1 lod/Stahl- und lod/Farbe-Modelle

Im Rahmen des OECD-BIP-Programmes /GLO 09/ wurden Labortests zur lodabsorpti-
on an Stahloberflachen in der Gasphase mit Stahlcoupons des in der THAI-Anlage
verwendeten Stahles durchgefiihrt. Anhand dieser Tests konnte das im Rahmen des
vorhergehenden COCOSYS-Weiterentwicklungsprojektes RS 1159 /SPE 09/ imple-
mentierte lod-Stahl-Modell /LUD 08/ Giberprift werden.

Dieses lod-Stahl-Modell in AIM-3 (Abb. 2-13) sieht einen zweistufigen Absorptionspro-
zess vor: Nach einem relativ schnellen und reversiblen ersten Anlagerungsprozess
(,Physisorption“) wird das lod in einem nachgelagerten, langsameren Prozess starker
an den Stahl als Fel, gebunden (,Chemisorption®). Diese Chemisorption wurde zu-
nachst als irreversibel angenommen (d. h. k(75) = 0 in Abb. 2-13) und stellt damit eine

permanente und endgiiltige lodsenke im Modell dar.

l2(8)

Iz(des,s,g)

k(5 1) ki T4) \

L) —=— Lidep.sg) —=— Irp (dep,s.g) lealdep,s€)
K(B3) ki 75)

Abb. 2-13 Ursprungliches zweistufiges lod-Stahl-Modell in AIM-3 /WEB 09/

Einerseits konnte nun aus den OECD-BIP-Versuchen die Adsorptionsrate fir die Phy-
sisorption k(51) von l(g) direkt aus dem anfanglichen Anstieg der lodbeladung auf dem
Stahlcoupon abgelesen werden. Sie erwies sich um eine Groflenordnung geringer als
bisher angenommen. Entsprechend musste dann auch die Resuspensionsrate k(63)
anhand der relevanten THAI-Versuche (lod-6, -7, -9, -16, -18) analog zu /LUD 08/ an-

gepasst werden.

Ebenfalls wurde in diesem Rahmen die Feuchteabhangigkeit der Chemisorptionsrate
anhand der aufgefihrten THAI-Tests Uberprift (Abb. 2-14). Die bisher implementierte

Feuchteabhangigkeit (rot) unterschatzt hierbei die lodablagerung fiir hohe relative Luft-
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feuchten in den THAI-Versuchen (blaue Messpunkte). Daher wurde die Feuchteab-

hangigkeit durch

k(74) = BAS17,40,1206*EXP(0,0328*rF) (2-12)

ersetzt (grin).

Feuchteabhingigkeit von k(74) fiir rF > 40% in den ThAI-Versuchen
35
s /
orrigiertes Modell /
25
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Abb. 2-14 Feuchteabhangigkeit der Chemisorptionsrate k(74).

Abb. 2-15 zeigt nun die gemessene lod-Ablagerung auf zwei identischen Stahl-
Coupons im OECD-BIP-Labortest G-1.

Die Stahlcoupons (5,07 cm? Oberfliche) wurden in diesem Test zunéchst einer 1:10®
molaren l,-haltigen Atmosphare ausgesetzt, sodass sich |, an den Stahloberflachen
anlagern konnte (Oh — 20h). AnschlieRend werden die Coupons mit einem reinen Luft-
strom gespllt, wobei lod teilweise wieder von den Couponoberflachen freigesetzt wird
(20h - 45h). Beladung und Spulung wurden daraufhin wiederholt (Beladephase 45h —
65h, Spulphase 65h — 140h). In Abb. 2-15 fallt zunachst der grofe Unterschied zwi-
schen dem Verhalten der beiden eigentlich identischen Coupons auf. Dieser Unter-
schied illustriert die Schwierigkeit, aus Labortests relevante Aussagen fir die lod-
Modelle in COCOSYS-AIM-3 abzuleiten, welche dann ,gemittelt” flr die gro’en Ober-
flachen eines Containments bzw. einer Testanlange gelten sollen. Letztlich unter-
streicht dies die Notwendigkeit der Durchfuhrung von Sensitivitats- und Unsicherheits-
analysen mit einem realistisch groflen Unsicherheitsband fur die lod-

Reaktionskonstanten bei der Anwendung von COCOSYS. Eine beispielhafte Studie
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wird im Rahmen des Vorhabens RS1190 anhand des Versuches Phebus FPT1 durch-
geflhrt.
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Abb. 2-15 Gemessene lod-Ablagerung auf THAI-Stahl-Coupons im OECD-BIP-
Test G-1 /GLO 09/

Angesichts der Experimentalergebnisse (Abb. 2-15) erweist sich nun das zweistufige

Modell zur I-Absorption an Stahloberflachen in AIM-3 als unzureichend:

e In der Spllphase (20— 40h) findet Uber einen langen Zeitraum lod-
Wiederfreisetzung statt. Im bisherigen zweistufigen Modell wird das physisorbierte

lod jedoch schon innerhalb von 2-3 Stunden vollstandig wieder freigesetzt. Ein
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langsamer Freisetzungsprozess des chemisorbierten lods ist also zu bertcksichti-

gen.

e Trotzdem verbleibt auch trotz langanhaltender Spulung ein ,Restsatz“ lod an der
Stahloberflache, der nicht wieder freisetzbar ist. Es gibt also irreversibel gebunde-

nes lod.

e Am zweiten Coupon (Abb. 2-15, unten) wird deutlich, dass die gesamte lodauf-
nahme einer Oberflache ,beschrankt® zu sein scheint: Es gibt eine maximale Auf-
nahmekapazitat fir lod, da die von der Oberflache aus erreichbaren Eisenatome
.beschrankt” sind. Das unterschiedliche Verhalten der beiden Coupons lie3e sich
vielleicht mit einer unterschiedlichen maximalen Aufnahmekapazitat (die aus statis-

tischen Grunden variiert) erklaren.

Um diese Unzulanglichkeiten des bisherigen lod-Stahl-Modells zu bereinigen, wurde
das zweistufige Modell um eine weitere Reaktion erweitert: Nach /WRE 01/ reagiert
Fel, mit dem Luftsauerstoff weiter zu ,wirklich“ fest gebundenen Eisen-lod-Oxid
FeloxO,, wobei jedoch auch wieder elementares I(g) an die Atmosphare freigesetzt
wird (Abb. 2-16). Diese Erweiterung wurde in Form des Reaktionsschemas, welches in
Abb. 2-17 dargestellt ist, in AIM-3 Gbernommen.

12(9)

AN

I,(dep,s,g)

\

leep(dep,s,g)

.
-

FIXED-I
(FelOy)

Abb. 2-16 Erweitertes lod-Stahl-Reaktionsschema nach /WRE 01/

k(51) FFE*FSAT*k(74) C*k(75)
IZ[g} ‘_E: |3|:deF':5:g} ':ﬁ IFEQ{dEPJS,g] — FIXED-I
k(63) (1-C)*k(T5)

Abb. 2-17 Erweitertes lod-Stahl-Modell in AIM-3
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k(75) bezeichnet hierbei die Reaktionskonstante fiir die Reaktion von Fel, mit Sauer-
stoff, wobei sich die Reaktion gemall des Anwender-Eingabeparameters C auf die
Weiterreaktion zu Fel,O, (FIXED-I) bzw. die Wiederfreisetzung zu I(g) aufteilt. Der
Sattigungsfaktor

— CFel2 tCFIXED-I
FFE = (1 — e orixep=r) (2-13)
verlangsamt die Chemisorption, wenn sich die Konzentration des insgesamt abgelager-
ten lods (cperz + crixep—;) der maximalen Aufnahmekapazitdt FEMAX (User Eingabe-
parameter) nahert. Hierbei wird eine mogliche Oxidation von Stahl (welche die maxi-

male Aufnahmekapazitat des Stahls herabsetzt) nicht im Modell berticksichtigt.

Die Nachrechnung der OECD-BIP Laborexperimente mit dem erweiterten lod-Stahl-
Modell ist in Abb. 2-18 abgebildet. Die verwendeten relevanten User-Eingabe-
parameter (Reaktionskonstanten k, C, FEMAX) unterscheiden sich nur in der maxima-
len Aufnahmekapazitat FEMAX fiir die beiden Rechnungen (2:10* mol/m? fiir den obe-
ren, 2-10®° mol/m? fiir den unteren Coupon). Das erweiterte Modell reproduziert sogar
das langsamere Absorptionsverhalten im zweiten Beladezyklus (gelbe Linien in Abb.

2-18, unten), da sich die lodbeladung der maximalen Aufnahmekapazitat nahert.

Der OECD-BIP-Test G-13 wurde als Wiederholungstest von G-1 wiederum mit THAI-
lod-Stahl-Coupons durchgefiihrt (Abb. 2-19). In diesem Test konnte alles abgelagerte
lod wieder freigesetzt werden. Die Relevanz und Notwendigkeit der Modellierung der
Weiterreaktion von Fel, zu FelyOy ist also — insb. im Hinblick auf Containmentanwen-
dungen — nicht unbedingt klar. Daher wird die Anwendung des neuen, erweiterten AIM-
3-Modells (Abb. 2-17) in zwei mdglichen Varianten empfohlen: Entweder in der Voll-
version mit Weiterreaktion zu Fel,O, und Modellierung der maximalen Aufnahmeka-
pazitat oder in vereinfachter Form, in der im Gegensatz zum bisherigen Modell (Abb.
2-13) nur die Rickreaktion zur Chemisorption erganzt wurde. Die fUr diese jeweiligen

Varianten empfohlenen Eingabeparameter sind in Tab. 2-2 aufgeflhrt.

Die Anwendung der beiden Varianten des erweiterten lod-Stahl-Modells auf den THAI-
lod-Stahl-Test THAI-lod-18 ist in Abb. 2-20 dargestellt: Die Ubereinstimmung der AlM-
3-Rechnung mit dem Experiment wurde durch die Anpassung der Feuchteabhangigkeit
der Chemisorption nach ( 2-12 ) deutlich verbessert (rot: bisheriges Modell; grin: mit
starkerer Feuchteabhangigkeit). Die Auswirkung der Einfiihrung des erweiterten Mo-

dells sind gering, genauso wie die Unterschiede zwischen den beiden Varianten (volle

28



Erweiterung: blau; nur Rickreaktion: orange). Als Effekt der eingefiihrten Reversibilitat
der Chemisorption schwacht sich in der letzten Versuchsphase nach 30 h jedoch nun
in den Rechnungen mit dem erweiterten Modell die lodabnahme aufgrund leicht sin-

kender Luftfeuchte in Ubereinstimmung mit dem Experiment etwas ab.
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Abb. 2-18 AIM-3 Simulation der OECD-BIP G1 Tests

29



BIP RUN G-13, 70 C, 70 % RH, THAI 304TI STEEL X 2

1.0E-05
+ 1st Loading © 1st Purging ¢ 2nd Loading © 2nd Purging
8.0E-06 {  *, .
D=
3
6.0E-06 - 3{,:::'::.
’Q‘ P S
?044015»06— ;‘ - g%oo ) .o
E :" %00 S e 2 o o > >
= > fa;@o?%%ooo ‘:6‘»:“".::‘ o 20000@0 o : ° ° S0 >
2.0E-06 7 0{ oo ;%9?&’&% “”n“oo‘;;g@oiboogz o 0%0 O:O‘g 00003 ‘o 00 008 ? <
? 0&0&% R WX .80%&%%000@(800 S g 00 00%§8 R
> 00000@0 ."0‘. st © 0%00000800 8%%0800008%%00%00:0 -2 °o 23 ©
- hsats “"‘, S %&Om oowo%<§<§’%9 o ?‘38000%08 ® o8 !
o * owéboog%o @S 0 800 %o O ©8 0580 O
0.0E+00 - | ° Qoooogo%&&ooo 006 & %®<>00<>8832 SQQ 0000 > 050% 2
- - @ © o ?gooo ° goo o %&00000%%00%208 zom
o © >0 < <> 2 3 0900
o o7 ° &0 005 0ol 8§ og 8% PR OOFTE,
00 %8 %o oXial0 o W
2.0E-06 . . : : o ° AR :
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Time (h)
Abb. 2-19 OECD-BIP-Test G-13: Wiederholungstest von G-1 mit THAI-Stahl-
Coupon /GLO 11/
Tab. 2-2 Reaktionskonstanten flir das lod-Stahl-Modell in AIM-3
Parameter Vollerweitertes Erweiterung: Bisheriges
Modell Ruckreaktion Modell
Physisorption auf Stahl k(51) 2,6110° m/s 2,6110° m/s 2,6:10° m/s
Resuspension k(63): BAS1 1,5-10* s 1,5-10* s 1,5-10%s™
k(63): EAKT1 5,4:10™ J/mol 5,4:10* J/mol 5,4-10™ J/mol
Chemisorption k(74) 1,3-10* s 1,3-10% s 1,0 -10%s?
Weiterreaktion von Fel, | k(75) 46-10°s™ 2,110 s 0,0
(Oxidation / Freisetzung)
“Aufteilungsfaktor” C75 0,54 0,0 -
fur die Weiterreaktion
Maximale Aufnahmeka- | FEMAX 2:10"* mol/m? 1-10° mol/m? -
pazitat
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12G — Konzentration in THAI—lod—18
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Abb. 2-20 I2(g)-Konzentration in THAI-lod-18 mit den verschiedenen lod-Stahl-
Modell-Modifikationen.

Da die lod-Stahl-Reaktion die Randbedingung der lodchemie im THAI-Behalter dar-
stellt, wurden die THAI-Versuche, die sich der lodablagerung auf trockenen Farbober-
flachen in der Gasphase gewidmet haben (lod-15, -17 und -20) mit dem erweiterten
lod-Stahl-Modell erneut nachgerechnet und die in AIM-3 hinterlegten Reaktionsraten
fir die lodabsorption an Farbe Uberpriift. Die sich aus der Uberpriifung in Folge der
Anderungen des lod-Stahl-Modells ergebenden leicht variierten Reaktionsraten fiir das
lod-Farbe-Modell sind in Tab. 2-3 zusammengefasst. Abb. 2-21 illustriert beispielhaft
die Unterschiede zwischen dem bisherigen Modell (griin) und den leicht variierten Re-
aktionsraten (rot) fur THAI-lod-20.
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Caseous lodine concentration
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Abb. 2-21 I2(g)-Konzentration in THAI-lod-20

Ebenfalls im Rahmen des OECD-BIP-Programmes /GLO 11/ wurde die Absorptionsra-
te von lod auf trockenen Farboberflachen in der Gasphase in mehr als 25 Laborversu-
chen gemessen. Die gemessenen Absorptionsraten variierten hierbei bei gleichen
thermodynamischen Bedingungen von 1-10 m/s bis 1-102 m/s, wobei sich die Variati-
on nur z. T. durch den unterschiedlichen Farbtyp (Ripolin oder Amerlock) erklaren liel3.
Zudem wurde eine starke Abhangigkeit der Absorptionsrate von der relativen Luft-
feuchte festgestellt. Beriicksichtigt man die in den OECD-BIP gemessene Variations-
breite der gemessenen Adsorptionsraten, erscheinen die in Tab. 2-3 aufgefuhrten An-
passungen marginal. Die OECD-BIP Ergebnisse unterstreichen also auch fir das lod-
Farbe-Modell die unbedingte Notwendigkeit von Unsicherheitsanalysen bei der An-
wendung von COCOSYS-AIM-3, wobei die Unsicherheitsbandbreite flr die lodreakti-

onsraten hier durchaus im Bereich einer GréRenordnung liegen kann.
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Tab. 2-3 Aus den THAI-Versuchen abgeleitete Reaktionsraten fiir das lod-Farbe-

Modell
Neu abgeleitete Werte Bisheriges
Modell
k(4)
[BAS1] 3-10° m/s 410° m/s
[EAKT1] 0 J/mol 0 J/mol
k(62)
[BAS1] 8107 1/s 5.10° 1/s
[EAKT1] 8.22:10* J/mol 8.22-10" J/mol
k(76)
[BAS1] f(rh) 1-10° 1/s
[EAKT1] 0 J/mol 0 J/mol
2-10752 for rh < 40% -
with f(rh) = L s )
{2 . 10‘5;+ 0.15-107%- (rh — 40);f0r rh > 40%
2.2.2 Anlagerungsprozesse von lod an Aerosolen

In COCOSYS-AIM aber auch in anderen vergleichbaren lodmodellen ist die Anlage-
rung von gasférmigem I, an ein Aerosol bzw. die Resuspension von diesem bisher
nicht berucksichtigt. Die Starke des Effekts und damit die Notwendigkeit einer Modellie-
rung waren bisher unklar. In zwei OECD THAI-Versuchen sollten daher die I,-
Anlagerung an ein inertes und ein reaktives Aerosol gemessen werden. Im Rahmen
der vorgesehenen Modellentwicklung wurde zur Unterstlitzung der Auslegung des ers-

ten Versuchs eine Vorausrechnung durchgefihrt /WEB 11b/.

Vorausrechnung

In COCOSYS-AIM ist die |,-Ablagerung auf Aerosol (noch) nicht modelliert. Es wurde
daher unter Verwendung von AIM-Modellen eine Abschatzung anhand von EXCEL-
Rechnungen gemacht. Im Experiment ist es vorgesehen, SnO, als Aerosol einzuset-

zen.

Die I,-Ablagerung am Aerosol steht in Konkurrenz zur Ablagerung auf der Stahloberfla-
che des Behalters. Schliet man Chemisorptionsvorgénge aus, gibt es im Wesentli-
chen drei lodspezies: gasformiges lod Ix(g), auf Stahl physisorbiertes lod l,ad(steel)

und aerosolgebundenes lod l,ad(SnOy,).

Die I,-Verteilung lasst sich unter den folgenden vereinfachenden Annahmen berech-

nen:
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1. Keine Chemisorption von |, auf Stahl und SnO,-Aerosol. Dies ist gut erfillt, da die
relative Feuchte niedrig ist (wichtig fur Stahl). Unter diesen Umstanden sind Stahl
und SnO; nicht-reaktiv gegentiber l,. Es erfolgt nur eine vergleichsweise lose |, Ab-
lagerung auf den Oberflachen (Physisorption). Dies zeigen auch die AREVA La-
borversuche mit SnO, /FUN 11/. — Reaktive Aerosole binden |, durch Chemisorpti-

on fest. Diese sollen in einem spateren Versuch untersucht werden.

2. Die I;-Adsorptionsgeschwindigkeit fir Stahl und SnO, sowie die I,-Desorptionsrate
fur Stahl und SnO; sind gleich gro3. Die Werte flir SnO; sind nicht bekannt, auch
liefern die AREVA-Labortests keine Anhaltspunkte (siehe unten).

3. Die sich einstellende I|,-Gleichgewichtskonzentration zwischen Atmosphare und
SnO,-Aerosol gilt auch fir das am Boden abgelagerte Aerosol, d. h. abgelagertes

Aerosol bindet I, durch Physisorption weiter.

Mit diesen Annahmen gilt fir die lodkonzentration im Gas (cg) und auf den Oberflachen

(Cad):

_ P myo (12)
Cg_Atot+PV (2-14)
12
Mot (12) (2-15)

Cad =4 TPV

Mit(l2) ist die gesamte I,-Menge (1 g), A die gesamte Oberflache im Behalter, d. i. die
Behalterwand plus die Oberflache des luftgetragenen und abgelagerten Aerosols und
V ist das Behaltervolumen. Unter der Annahme eines l,-Konzentrationsgleichgewichts

zwischen Gas, Partikeln und Wand gilt

c k(63
—_9 _ Q (2-16)
Caa k(51)
P ist der Verteilungsfaktor fur I,, Ayt die Wand- und Aerosoloberflache, my die gesam-
te I,-Menge und V das Behaltervolumen. k(51) ist in AIM der Adsorptionskoeffizient und
k(63) ist der Desorptionskoeffizient fiir I, auf Stahl. Der Desorptionskoeffizient und der

Verteilungsfaktor P sind temperaturabhangig.

Eingespeistes SnO,-Aerosol erhdht die Adsorptionsflache. Die Stahloberflache im
THAI-Behalter ohne Einbauten betragt 95 m?.
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Es sind zwei Aerosol-Einspeisungen geplant, ein spontane Freisetzung bei t = 6 h and

eine kontinuierliche Einspeisung ab t = 10 h.

Spontane Aerosolfreisetzung

Bei der angestrebten SnO,-Aerosolkonzentration nach der spontanen Freisetzung von

2 g/m® betragt die Gesamtoberflache aller Partikel im Behalter
Aze ot = 96,6 m? (kugelférmig),

Tatsachlich ist die effektive Flache wegen der quallenartigen Partikelform (Abb. 2-22)

gréRer. Es werden daher hier 145 m? angenommen.

2011-04-0062-37 1if

Abb. 2-22 Aufnahme einer SnO2-Partikel aus /FUN 11/

Kontinuierliche Aerosoleinspeisung

Mit der zweiten, Kkontinuierlichen Einspeisung soll die Iluftgetragene SnO,-
Aerosolkonzentration nach dem Abbau der ersten Einspeisung auf ca. 1,5 g/m® ange-
hoben und dann eine Stunde konstant gehalten werden. Der Zuwachs an Aerosolfla-

che betragt demnach
AAae,tot = 43,1 mz/h ( 2'17 )

Die damit berechnete Konzentration des gasférmigen I, und des auf dem luftgetrage-

nen Aerosol abgelagerten lods ist in Abb. 2-23 dargestellt.
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Mit den beiden Aerosoleinspeisungen nimmt sowohl die lodkonzentration im Gas als

auch an den Oberflachen ab. Auch wenn die Absenkung der I>(g)-Konzentration durch

das Aerosol relativ gering ist, wird doch ein erheblicher Teil des eingespeisten lods

vom Aerosol physisorbiert (bis zu 50 %).

Anhand dieser Rechenergebnisse konnten die folgenden Empfehlungen zu Optimie-

rung der Fahrweise an die Experimentatoren gegeben werden /WEB 11b/:

1.

Die Behaltertemperatur sollte niedrig gewahlt werden. Vorzugsweise 70 °C statt

der geplanten 120 °C.

Die kontinuierliche SnO2-Arosoleinspeisung sollte deutlich langer als geplant (1 h)

laufen, idealerweise 5 oder 6 Stunden. At=5h

Die I,-Alagerung auf einem SnO,-Coupon sollte gleichzeitig mit dem Stahl-Coupon
gemessen werden. Die Coupons sind vertikale Flachen, an denen sich das gas-
férmige, radioaktiv getracerte |, ablagert. Durch ein Fenster im Behalter wird von
aullen die abgelagerte Menge mit einen Szintillationsdetektor gemessen. Bislang
wurden in THAI nur Stahlcoupons, die aus dem gleichen Material wie die Behal-
terwande sind, eingesetzt. In lod-25 wurde auch ein mit SnO,-beschichteter Cou-
pon eingesetzt, mit dem das Ablagerungsverhalten auf dem gleichen Material, aus

dem auch das Aerosol besteht, gemessen wurde.

Neben den Maypack-Messungen sollten einfache Filtermessungen zur Erfassung

des am Aerosol abgelagerten |, gemacht werden.
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12/aerosol test (THAI lod-25): estimated concentration of gaseous and
adsorbed 12 (on airborne and deposited aerosol and steel)

1,0E-02

- temperature 80 C

1,0E-03 - - no chemisorpticn

- physisorption on 5n02
like on steel

- Maximum total aerosol
surface (airborne and

depos.) 461 m?at=16h

— pASEOUS 12 |
= = gaseous |2 without aerosol |
deposited 12 (steel + Sn02) |
start puff release

Gaseous and adsorbed 12 concentration, g/m? resp. g/m?

gaseous |12 and 12 carried = start contineous release
by aerosol in g/m3. 1 == |2 on airborne aerosol (g/m?) |
T T
1,0E-04 + t t ! 4 | |
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Time after 12 injection, h

Abb. 2-23 Berechnete I,-Konzentrationen im Gas und am luftgetragenen Aerosol

Alle Empfehlungen wurden bis auf Punkt (4), der aus technischen Griinden nicht mog-
lich war, bertcksichtigt und der Versuch wurde im November 2011 erfolgreich durchge-
fuhrt. Zurzeit liegen nur vorlaufige Messergebnisse vor /GUP 12/. Sie erlauben aber ei-

nen ersten Vergleich der Vorausrechnung mit der Messung (Tab. 2-4).

In Anbetracht der Umstande (neuer Effekt, Versuchsbedingungen nur ungenau be-
kannt) ist die Ubereinstimmung zwischen Vorausrechnung und Messung erstaunlich
gut. Wie vorhergesagt, nimmt mit der Aerosoleinspeisung die Konzentration an gas-
férmigem I, deutlich ab. In der Vorausrechnung erfolgt die Abnahme etwas schneller
als im Test. Ein Grund kdnnte der in der Rechnung etwas grofRer angenommene Parti-
keldurchmesser sein. Dies muss im Einzelnen noch analysiert werden. Wesentlich ist,
dass die am Effekt beteiligten Prozesse offensichtlich richtig erkannt und beschrieben

wurden.
Im geplanten Versuch mit reaktivem Aerosol (z. B. CsOH oder Ag) wird ein deutlich

starkerer Effekt erwartet. Erst nach Auswertung der Ergebnisse beider Versuche kann
die I>-Anlagerung in COCOSYS-AIM schlief3lich modelliert werden.
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Tab. 2-4 Vergleich der Vorausrechnung mit den Messergebnissen; die groften

Abweichungen sind grau hinterlegt

Vorausrechnung Messung
Aerosol MMD = 3,3 pm MMD = 1,2 pm
c=1,96 c=2
Spontane Einspeisung Cmax = 2 g/m? Cmax = 2 g/m?
Kontinuierliche Einspeisung Cmax = 1,5 g/m? Cmax = 1 g/m?
I,-Ablagerung auf SnO; wie fiur Fe SnO, > Fe
I2(g)-Konzentration wahrend spontaner 8E-6 -> 5E-6 (- 37 %) 9E-6 -> 7E-6 (- 22 %)
Aerosoleinspeisung Trend anfangs schneller
I2(g)-Konzentration wahrend kontinuierli- | 5E-6 -> 2,5E-6 (- 50 %) 7E-6 -> 5E-6 (- 29 %)
cher Aerosoleinspeisung

2.3 Umstrukturierung des Hauptmoduls AFP

Bereits im Vorlaufervorhaben wurden die Arbeiten zur Umstrukturierung des Hauptmo-
duls AFP begonnen. Diese Arbeiten wurden in diesem Vorhaben fortgesetzt, konnten
aber aufgrund von Kapazitatsengpassen nicht wie geplant im vollen Umfang umgesetzt

werden.

2.3.1 Zielsetzung und Motivation der Umstrukturierung

Die Zielsetzung und Motivation wurde bereits in /SPE 09/ ausfuhrlich dargestellt. Das
Hauptmodul AFP besteht im Wesentlichen aus den Modulen AERIKA zur Simulation
des Aerosolverhaltens, FIPHOST flr den Spaltprodukttransport, AIM zur Simulation
der lodchemie, FIPISO fir das Nuklidverhalten und SPARC zur Simulation des Pool-
Scrubbings. Diese Module basieren auf bereits bestehenden Programme, wie zum
Beispiel IMPAIR fir die lodchemie. Als Folge sind die Module sowohl im Sinne der
Modellierung (z. B. Abwaschen von Spezies) als auch im datentechnischen Sinne (z.
B. separate Bilanzierung der Spezies) nicht vollstandig kompatibel. Auch im Hinblick
auf Eingabedaten missen immer noch abhangige Eingabeparameter separat vorgege-
ben werden. Weiterhin sind manche Abhangigkeiten nicht vollstandig berlcksichtigt.
Als Beispiel ist die fehlende Rickwirkung des Transports von lodspezies (in AIM) auf
den Spaltprodukttransport (FIPHOST) zu nennen. Im Rahmen des Vorhabens RS 1159
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wurde ein Konzept einer gemeinsamen Bilanz aller im Hauptmodul AFP betrachteten
Spezies entwickelt. Die daraus abgeleitete Spezifikation wurde im Rahmen dieses
Vorhabens dokumentiert /KLE 12a/. Anderungen im Programm in Bezug auf die Um-
strukturierung wurden in einem separaten COCOSYS V3.0 User und Reference Manu-
al /KLE 12b / detailliert dokumentiert.

2.3.2 Konzeption

In diesem Abschnitt werden die wesentlichen Merkmale der neuen AFP-Struktur dar-

gestellt.

2.3.2.1 Bilanzierung der Spezies

Im Hauptmodul AFP in der COCOSYS V3.0 Version werden alle Spezies in einer so-
genannten Baumstruktur gespeichert (Abb. 2-24). Diese Struktur stellt die konsistente
Bilanzierung auf allen Ebenen sicher. Im hoéchsten Level werden die sogenannten
~compositions* (Agglomerate) behandelt. Diese werden in aerosolférmige Agglomerate
mit einer GrolRenverteilung der Partikel und homogen vermischte Agglomerate unter-
schieden. Jedes Agglomerat kann aus mehreren chemischen Spezies zusammenge-
setzt sein (z. B. Csl mit angelagertem 1,). In Bezug auf chemische Spezies wird zwi-
schen Verbindungen mit einer definierten Stochiometrie und sogenannten generischen
Verbindungen unterschieden, denen verschieden Elemente zugeordnet werden kon-
nen. In den nachsten beiden Stufen werden die Elemente und Isotope behandelt. Auf-
grund der Zuordnung zu den chemischen Spezies wird z. B. zwischen dem gasférmi-
gen |, zugeordneten | und dem aerosolférmig Csl zugeordneten | unterschieden. Damit
werden automatisch unterschiedliche Transporteigenschaften bertcksichtigt. In der
COCOSYS V2.4 AFP Version konnte dem Element | nur ein Aerosol zugeordnet wer-

den.

39



Species ‘

Aero;;al ‘ Noﬁ;gerosol
Cherﬁ'i;:al ‘ Ch;;nical Generi.c Chemical
Element | .El.;“__ent
Isotc;pe | Isc&ope

Abb. 2-24 Baumstruktur fir die Spezies im Hauptmodul AFP

Um bei Massenanderungen von Spezies (Compositions, chemische Verbindungen,
Elemente und Isotope) die Konsistenz sicherzustellen, werden folgende Gleichungen

verwendet. Die hier betrachteten Massenanderungen kdnnen positiv oder negativ sein.

Composition (Agglomerat)
In diesem Fall wird die Massenanderung Am; zu der Composition i addiert. Weiterhin
bendtigt man flr zugehoérige chemische Verbindungen die Massenanteile f; (Profil). Die

resultierenden Gleichungen sind:

m'l- =m; + Aml-

! —_
m'e; = meg + foidm;

Chemische Masse

In diesem Fall wird die chemische Masse Am. zu der zugehdrigen Composition und der
chemischen Verbindung ¢ hinzu addiert. Falls die chemische Verbindung keine be-
stimmte Stochiometrie hat missen die Massenanteile f.. der zugehoérigen Elemente

zusatzlich angegeben werden. Die verwendeten Gleichungen lauten:
m'; = m; + Am,

!

m. =mg + Am,
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! —
M gci = Mg + fecAmc

Elementmasse

In diesem Fall wird die Elementmasse Am, zu dem zugehdrigen Element e (oder f) ad-
diert. Im Fall, dass die zugehdrige chemische Verbindung eine definierte Stéchiometrie
hat missen im Weiteren die anderen Elemente dieser Verbindung ebenfalls addiert
werden. Beispiel: Wird das Element | in der chemischen Verbindung Csl addiert, muss
auch die entsprechende Menge Cs addiert werden. Mit dem Molekulargewicht M. der
chemischen Verbindung, M. des Elements und den Stochiometriefaktoren n. ergeben

sich die Gleichungen:

m’ me + M Am
Ccl Cl eMe e
Tlfo
m'fa- = mfa- + mAme
M prei = Mpsei + 1 nfoAm
nfci nfci nf neMe e

Im Fall einer sogenannten generischen chemischen Verbindung vereinfachen sich die

Gleichungen zu:
m'; = m; + Am,
m'; = mg; + Am,
M oci = Mee; + Am,

! —
M neci = Mneci + fneAme

Isotopenmasse
In diesem Fall wird die Isotopenmasse Am, zu dem zugehdrigen Isotop n und dem
Element e addiert. In Bezug auf die Anderung der chemischen Masse gilt entspre-

chendes wie oben. Die Gleichung fir Elemente und Isotope sind:
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! —
M pei = Mg + A'mn

! f—
M neci = Mnpeci + Amn

In der Programmiersprache FORTRAN 90 ist es moglich, die Verzweigungen direkt als
sogenannte Pointer (Zeiger) zu realisieren. Zur Dokumentation des neuen Hauptmo-
duls AFP wird DOXYGEN verwendet. Hiermit lassen sich die erstellten FORTRAN 90
Typen graphisch darstellen. Aus Beispiel wird die Datenstruktur des obigen Baums in
Abb. 2-25 dargestellt.

AFP_System_Mod::T_isotop

A

jisotop
|

AFP_System_Mod::T_element

)

| element
|
AFP_System_Mod::T_chemical AFP_System_Mod::T_distribution
W A

~ _ chem p dis

~
~

/!

AFP_System_Mod::T_composition

3

| comp
I

AFP_System_Mod::T_Species

[legend]

Abb. 2-25 Realisierte Datenstruktur zur Darstellung des Baums

Basierend auf dieser Datenstruktur wurden verschiedene Routinen erstellt, welche die-
se Datenstruktur aufbauen (z. B. Define_Composition), eine Kontrolle der Datenstruk-
tur ermoglichen (z. B. Print_Balance_Species_Structure), gewiinschte Daten auslesen
(z. B. Get_Aerosol_Mass), sowie eine Manipulation des Inhalts ermoglichen (z. B.
Add_Mass_to_Species_Tree). Eine detaillierte Beschreibung findet sich im Reference

Manual sowie durch DOXYGEN erzeugten Manual.
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2322 Verfligbare Operatoren

Neben den oben genannten Routinen wurden Operatoren programmiert, die die sehr
komplexen Rechenoperationen in der Baumstruktur in Bezug auf Massenanderungen

einfach realisieren lassen.

Gleichheitszeichen (=)
Mit diesem Operator ist es moglich die gesamte Struktur der Spezies flir eine bestimm-
te Position (Host, siehe unten) oder Verbindung (Transfer-Objekt) zu initialisieren (,Null

setzen®). Das Statement ist dann einfach:

junc_species = init_species

add_f

Die haufig bendtigte Rechenoperation m* = m + f-Am kann mit dieser Routine realisiert
werden. Die Bilanzierung von Massenstromgleichungen der
Atmospharenverbindungen 18Rt sich dann wie in Abb. 2-26 dargestellt, sehr elegant
realisieren. Es sei hier betont, dass mit add_f alle in AFP verwendeten Spezies
behandelt werden. Somit entfallen separate Transferberechnungen so wie sie jetzt in
den Routine fir AERIKA, AIM und FIPHOST separat realisiert sind.

Do j = 1,tr_obj(i)%n_interface
if (tr_obj (i)%interf(j)%¥volume_flow < 0.d0 .and. tr_obj(i)%interf(j)%freegasvol > 1.D-10) then
ex_rate = tr_obj(i)%interf (j)%volume_flow/tr obj (i) %interf(j)3freegasvol
tr_obj (i) %interf(j)%species = init_species
call add_f (tr_obj(i)%interf(j)%¥species,ex_rate,tr_obj(i)%interf(j)ip_to_hostispecies)
call add_f (junc_species,-1.d0,tr_obj (i) %interf (j)¥species
else
tot_flow out = tot_flow out + tr_obj(i)%interf(j)%volume flow
endif
End do

if (vot_flow_out > 0.d0) then
Do j = 1,tr_obj(i)%n_interface
if (tr_obj(i)%interf(j)%volume flow >= 0.d0) then
ex_rate = tr_obj (i)%interf(j)%volume flow/tot_flow_out
tr_obj (i)%interf(j)%species = init_species
call add f (tr_obj(i)%interf(j)%species,ex rate,junc_species)
endif
End do
endif
tr_obj (i) %ldef_species_tree = .true.
endif
End do

Abb. 2-26 Auszug aus der Routine ,tr_objects® zur Berechnung der Massenstrome
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2.3.2.3 Verallgemeinerte Objektstruktur

Die verschiedenen Prozesse in Bezug auf das Aerosol- und Spaltproduktverhalten
hangen im Wesentlichen von der Phase des Hintergrundfluids ab /KLE 12a/. Ziel ist es,
die Gleichungen und Module in AFP so zu gestalten, dass die Modellierung fir jede

Phase einheitlich ist. Dabei werden folgende Phasen unterschieden:

— Gasférmige Volumina
Dies sind z. B. das Atmospharenvolumen der Zonen und der sogenannten eindi-

mensionalen Verbindungen

— Flussige Volumina

Hier sind z. B. die Sumpfvolumina sowie die Wasserfilme zu nennen

— Oberflachen
Dies sind Wandflachen, welche zusatzlich in trockenen und nassen Wanden unter-

schieden werden

Somit sind die im Thermohydraulik-Hauptmodul eingefiihrten Objekte wie Zonen, Ver-
bindungen, 1D-Verbindungen und Wandstrukturen nicht optimal flir die einheitliche
Modellierung in AFP. Daher wird in AFP eine neue Objektstruktur eingefiihrt. Flr jedes
dieser Objekte wurden separate Module implementiert. Dabei werden die Daten zwi-
schen diesen Modulen nur iber Funktionen ausgetauscht. In der FORTRAN 90 Pro-
grammierung ist es notwendig, verschiedene Ebenen einzufihren. Dabei kdnnen von
Routinen in einem Modul nur Funktionen/Routinen und Daten aufgerufen werden, wel-
che aus den Modulen in einer darunter liegenden Ebene implementiert sind. Aus die-
sem Grund wurden Zwischenebenen wie z. B. fur ,Interface-Objekte” eingefuhrt, da sie
von mehreren Modulen benétigt werden. Ein Uberblick mit den Verknlpfungen fir

Gasvolumina und Verbindungen (Transfer) ist in Abb. 2-27 gezeigt.
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Abb. 2-27 Struktur und Verknipfung der Objekte im AFP-Hauptmodul

Das Objekt ,Species” enthalt die sogenannte Baumstruktur aller mdglichen Spezies
sowie deren Verknupfung (Abb. 2-24). Fir jeden Ort (z. B. Gasvolumen in einer Zone,
Wasserfilm in einer Wand usw.) wird ein ,Host“ Objekt definiert. Diese sind als soge-
nannte Kette angelegt, so dass es moglich ist zusatzliche Hosts wahrend der Rech-
nung anzulegen. Die jeweiligen Objekte Gasvolumina in Ae_volume sind mit diesen
Host verknlpft. Hier ist festgelegt wie dieser Ort mit den Objekten in der Thermohyd-
raulik verknUpft ist, sowie die entsprechenden Modelle (wie flir Agglomeration) aufgeru-
fen. Fir die Bilanzierung ist es notwendig die Schnittstelle zu den Verbindungen
(Transfer-Objekte) zu kennen. Dies wird Uber spezielle Interfaceobjekte realisiert. Hier
sind die Daten wie z. B. Massenstromdichten flr Aerosole enthalten. Auch diese Inter-
face-Objekte sind als Kette angelegt, da sich die Anzahl wahrend der Rechnung an-
dern kann. Der Inhalt der jeweiligen Objekte istim COCOSYS V3.0 Reference Manual
/KLE 12b/ detailliert beschrieben.

2.3.3 Umgesetzte Modelle

Im Folgenden wird der Stand der Umsetzung kurz beschrieben:

— Kommunikation zwischen den Modulen
In Vorbereitung zum Austausch von PVM durch MPI wurde eine Zwischenebene

zwischen den Schnittstellenroutinen in AFP und PVM realisiert. Damit kann das
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PVM durch MPI ausgetauscht werden, ohne dass die Schnittstellenroutinen modifi-

ziert werden mussen.

— Einlesen der notwendigen Geometriedaten und Randbedingungen
Die Routinen zum Einlesen der notwendigen Geometriedaten und Randbedingun-
gen wurden umgesetzt. Dies gilt im Wesentlichen fir Zonen, Verbindungen und
Wandstrukturen. Ebenso wurden die Einleseroutinen zum Einlesen der Spezies

entsprechend des neuen Konzepts realisiert

— Integrationsroutine FEBE
Das Integrationspaket FEBE wurde ebenfalls umstrukturiert. Dabei werden nun
konsequent FORTRAN 90 Anweisungen verwendet. Weiterhin wurde das Paket so
erweitert, dass es fur andere Module verwendet werden kann, so dass eine mehr-
fache Implementation in AFP (wie jetzt fur AERIKA und FIPHOST) nicht mehr not-

wendig ist und das Paket in AIM ersetzt werden kann.

— Strémung durch Atmospharenverbindungen
Die entsprechenden Routinen wurden realisiert. Wie in Kap. 2.3.2.2 gezeigt, ist die

einheitliche Umsetzung nun maglich.

— Agglomeration
Die Routinen zur Berechnung der Aerosolagglomeration wurden implementiert.
Hierzu gehoren die Berechnung der Koeffizienten sowie deren Integration Uber ein

Gauld-Legendre-Verfahren.

— Darstellung der Aerosolgrofienverteilung mit COCPLOT
Das Programm wurde entsprechend erweitert. Dabei wird die Einteilung der Gro-

Renklassen automatisch tibernommen.

234 Durchfihrung von Testrechnungen

Zur Uberprifung der Umsetzung wurden einfache Testrechnungen durchgefiihrt. In
dem hier dargestellten Test mit 4 verbundenen Riumen mit jeweils 1000 m® (siehe
Abb. 2-28) wurden Aerosole und Spaltprodukte in dem unteren Raum R1 eingespeist.
Zur Uberpriifung des Agglomerationsverhaltens wurde angenommen, dass die einge-

speisten Aerosole sich alle in einer GroRenklasse befinden, also monodispers sind.
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Abb. 2-28

In der folgenden Abbildung wird der Vergleich zwischen dem originalen AFP aus der
Entwicklerversion von COCOSYS V2.4 und dem umstrukturierenten AFP dargestellt.
Da die eigentliche Modellierung nicht verandert wurde, sollten die Ergebnisse zwischen
beiden Programmversionen exakt Ubereinstimmen. Dies wird hier fir die luftgetragene
Aerosolmasse, die Xenon-Masse (gasférmiges Spaltprodukt), die Telur-Masse (aero-

solféormiges Spaltprodukt) und die AerosolgrofRenverteilung im Raum 1, 2 und 4 ge-

zeigt.
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Exemplarische Ergebnisse der Testrechnung

Verbesserung des pH-Wert-Modells in COCOSYS

Fir einen Einsatz in COCOSYS-AIM wurden schon friher pH-Wert-Modelle Uberpriift
und miteinander verglichen /WEB 08, SPE 09/. Es standen zur Verfligung:

net,
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alleinstehendes Modell von F. Funke /FUN 07/, auch als AREVA-Modell bezeich-



—  pH-Modell im Radionuklid-Teil von MELCOR /GAU 05/,

—  Modell aus IMOD/LIRIC von AECL.

Die Wahl fiel auf das pH-Modell von AREVA, welches in diesem Vorhaben in die Struk-
tur von COCOSYS-AIM integriert und im Hinblick auf seine Funktionalitdt anhand eines
sogenannten Basisfalls Uberprift wurde. Die Entscheidung fir das Modell von AREVA
ist u. a. auch dadurch begriindet, dass ein direkter Kontakt zum Entwickler moglich ist.
Das MELCOR-Modell wirde prinzipiell auch die Anforderungen erfillen. Das AECL-
Modell ist aus mehreren Griinden nicht fir den Einbau in COCOSYS geeignet, da u. a.

weder Borsaure noch Spaltprodukte berlicksichtigt werden.

Im Folgenden wird das zugrunde liegende Modell beschrieben und die jetzige Pro-
grammstruktur in COCOSYS erlautert. Aulerdem werden die Ergebnisse des Basis-
falls im Vergleich zum MELCOR-Modell gezeigt und es wird der pH-Wert flr das
PHEBUS FPT-1 Containment mit COCOSYS berechnet. Hier werden offene Fragestel-
lungen im Zusammenhang mit der Bildung von Salpetersaure thematisiert. Fir eine de-
taillierte Darstellung des pH-Wert-Modells in COCOSYS, s. a. /ECK 11b/.

24.1 AREVA-Modell

In Tab. 2-5 sind die wesentlichen Merkmale des AREVA-Modells dargestellt. Die erfas-

sten Substanzen (Elektrolyte), die den pH im Sumpf beeinflussen, sind:

— Borsaure (H3BO3)

—  Lithiumhydroxid (LiOH)

— Ammoniak (NH3;)

— Casiumhydroxid (CsOH)

— Kohlendioxid (CO,).
Mit der Spezie CsOH kann auch in guter Naherung implizit die alkalisierende Wirkung
anderer Substanzen wie Rb, D oder Ba berucksichtigt werden. Die Herkunft der Sub-

stanzen im Sumpfwasser als Beispiel fur einen DWR und typische Konzentrationen

sind in Tab. 2-5 naher beschrieben.
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Tab. 2-5

Im pH-Wert Modell erfasste Substanzen (Beispiel DWR)

Geldste Sub- Herkunft Effekt Typische Kon-
stanz auf pH | zentration
H3BO3s Zusatz im Primarkiihlmittel zur Bindung von Uber- l 0 — 2500 mg/l
Borsaure schussreaktivitat bei frisch beladenen Kernen
LiOH Zusatz im PrimarkuihImittel zur Alkalisierung zur (Kor- 1 0-6 mg/l
Lithiumhydroxid | rosionsschutz, Kompensation der sauren Borsaure
NH3 Entsteht im Primarkihlmittel aus Hydrazin (N2Hs4), das 1 0,5-1,5mg/l
Ammoniak zur Sauerstoffbegrenzung eingesetzt wird.
CsOH Das Spaltprodukt Cs wird als Aerosol (Csl, CsOH und T 0-10 mgl/l
Casiumhydroxid | Cs2MoO,) ins Containment freigesetzt, abgelagert und

in den Sumpf abgewaschen. Nur CsOH wird berlick-

sichtigt.
HNO3 - Entsteht bei der Radiolyse der Containment- ! 1-100 mgl/l
Salpetersaure atmosphéare und wird von dort in den Sumpf ge-

waschen (dosisabhangig)
- Entsteht auch und bei der Radiolyse geldster Luft
im Sumpf

CO» Entsteht bei der Schmelze-Beton-Wechselwirkung. l 0 - 1000 mg/l
Kohlendioxid - Ein Teil wird direkt in den Sumpf freigesetzt

- Der andere Teil gelangt zuerst in die Atmosphéare (abhangig von Be-

und von dort Uiber Massentransfer in den Sumpf ton-Erosion)
und die Pools

Zum Vergleich der pH-Wert-Modelle von AREVA und in MELCOR wurden zuerst
Rechnungen zum sogenannten Basisfall (s. Abschnitt 2.4.3) gemacht. Danach wurden

der Temperatureffekt und die Effekte einzelner Elektrolyte auf den pH-Wert untersucht.

Das pH-Wert-Modell ist in den Berichten /FUN 07/ und /CRU 95/ detailliert beschrie-
ben.

2.4.2 Modellerweiterung und Umsetzung in COCOSYS

Als wesentliche Erweiterung des AREVA Modells wird in /WEB 10/ der Einbau von
Radiolyse in der Gasphase einer Zone sowie der Transport des entstandenen HNO4
von der Gasphase direkt in den Sumpf bzw. Uber Ablagerung an der Wand in den

Sumpf vorgeschlagen.

Die Bildung von HNO5; durch Radiolyse in der Wasserphase wird durch das Beahm-
Modell /BEA 91/ beschrieben und die entsprechende Differentialgleichung fiir die Kon-

zentration von HNOj3, Cypo, (in mol/l),
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Cuno,w = 6,24+ 10 - gD =20, (2-18)

wird in afpjdimpa.f gelést. Hierbei ist D die Dosisrate in kGy/h, py,, die Dichte des

Sumpfs in kg/m?3, g die Zahl der HNO5; Molekile pro 100 eV und N, die Lohschmidt-
Zahl. Im AREVA Modell ist g = 0,007 /kg - Gy, in COCOSYS/AIM ist aufgrund der Un-
tersuchungen in /HOE 10/ g = 0,0097/kg - Gy vorgegeben worden. Der Nutzer kann g
durch Angabe von BAS1(86) bzw. BAS2(86) (bei kondensierenden Randbedingungen)

im Eingabedatensatz verandern.

Die Bildung von HNO; in der Gasphase wird analog zu MELCOR beschrieben durch
die Rate

Cuno,g = kmy, Dy, (2-19)

in mol/(l s) mit m,, der Masse von N, in der Gasphase in kg, D, der Dosisrate in der
Atmosphare in kGy/h und k = 5,43-1073 in entsprechenden Einheiten. Der Nutzer
kann g durch Angabe von BAS1(87) bzw. BAS2(87) (bei kondensierenden Randbedin-
gungen) im Eingabedatensatz veréandern. Die Anderung C'g der HNO5-Konzentration (in
mol/(l s)) in der Atmosphare durch die genannten Transportprozesse wird dann be-

rechnet zu
. . 1
Cg = Cunosg — Cq g(kwAw +kpAyp), (2-20)

mit: I, Volumen der Atmosphare in m3, k,, Transportkoeffizient von der Atmosphére an
die Wand in m/s, 4, Wandoberflache in m?, k, Transportkoeffizient von der Atmo-
sphare in den Pool in m/s, A,Oberflache Sumpf-Atmospharen Trennflache in m?. Fir
die weitere Entwicklung ist zunachst k, = 10~*m/s. Die beiden Transportkoeffizienten
kw, kp konnen vom Benutzer Uberschrieben werden und sollten im Rahmen einer Vali-

dierung eines weiterentwickelten Radiolysemodells anhand eventuell vorhandener Ex-

perimente fixiert werden.

In COCOSYS ist zur Zeit k,, = 0, d. h. es findet nur ein Transport von Salpetersaure
Uber die Sumpfoberflache statt. Um das Radiolysemodell signifikant weiterzuentwi-

ckeln, ist eine genauere Kenntnis der beteiligten Transportprozesse notwendig. Dies
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soll in der weiteren Entwicklung in einem verfeinerten Radiolysemodell umgesetzt wer-
den, was wiederum die abgeschlossene Umstrukturierung des AFP-Hauptmoduls er-
fordert.

Das Modell ist im Unterprogramm afpjdph.f implementiert und wird innerhalb jedes AFP
Zeitschrittes fir jede lod-Zone innerhalb von afpjdcalc.f aufgerufen und berechnet an-
hand der Konzentrationsverteilung flir den Sumpfanteil den pH-Wert. Das grobe Kon-
zept ist in /WEB 10/ dargestellt. Dieser pH-Wert bestimmt dann die H* Konzentration
und geht so in verschiedene Reaktionen in AIM ein. Die bisherige Vorgabe eines zeitli-
chen Verlaufs des pH-Wertes flir den Sumpfanteil einer Zone ist damit nicht mehr not-

wendig, kann aber weiterhin optional erfolgen.

Das AREVA Modell ist insbesondere in Verknipfung mit dem stark vereinfachenden
Beahm Modell nicht fir alle méglichen Sumpfzusammensetzungen gliltig. Fallt der pH
Wert unter einen Wert von 0,4, so bricht die Programmausfiihrung ab und dem Nutzer
wird empfohlen, fir die betreffende Zone das pH Modell zu deaktivieren und den zeitli-

chen Verlauf des pH-Wertes fiir diese Zone in Tabellenform vorzugeben.

Die in COCOSYS/AIM verwendeten Reaktionskonstanten flr die Ablagerung von I~
auf Oberflachen /WEB 09/ sind abhangig vom pH Wert und verlieren fir kleine pH-
Werte ihre Gultigkeit. Wird der pH-Wert zu klein, werden die entsprechenden Reaktio-
nen nicht weiter berlcksichtigt und es wird in der Ausgabe eine Warnung verzeichnet.

Auch hier kann der Nutzer den pH-Wert ggf. wieder in Tabellenform vorgeben.

243 Beispielrechnungen

Fur die Beispielrechnung wurde ein sogenannter Basisfall erstellt. Nacheinander wer-
den die Substanzen Borsdure, CsOH, HNO3; und CO, in den Sumpf freigesetzt, s. a.
Tab. 2-6. Dadurch ist gewahrleistet, dal® die Wirkung jeder einzelnen Substanz auf den
pH-Wert erfasst wird. Mit dem alleinstehenden AREVA-Modell konnten nur konstante
Zusammensetzungen gerechnet werden, durch die Integration in COCOSYS/AIM-3 ist
es nun moglich, transiente Vorgange wahrend der Einspeisung zu berechnen. Es zeigt
sich, da® das pH-Wert Modell von AREVA korrekt in COCOSYS/AIM-3 implementiert

ist, da eine Ubereinstimmung zwischen den beiden gezeigt werden kann.

Als Basisfall wurde ein Reaktorsumpf in einen DWR-Containment unter Unfallbedin-

gungen mit Schmelze-Beton-Wechselwirkung grob angenommen. Das Sumpfvolumen
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betragt 2000 m3, das Containmentvolumen 70.000 m3, die Temperatur T = 100 °C und

der Druck p = 1,06 bar. Die Reihenfolge und die Konzentration, in der die Substanzen

eingespeist werden, entspricht in etwa jener in einem Reaktorunfall.

Tab. 2-6 Einspeisung in den Sumpf und berechneter pH-Wert bei T = 100 °C
. . . Berechneter
Einspeisung in den Sumpf pH-Wert
Substanz Zeit nach | Masse, kg Konzentration, | AREVA- | MELCOR
Einsp., h mol/l Modell
Wasser, Neut- 2-5 2-10° --- 6,144 6,138
ralpunkt bei
100 °C
+ Borsaure 6-8 22,8-103 1,85-1071 4,66 4,94
+ CsOH 13-15 337,2 1,09-1073 6,37 6,9
(+Dosis) HNO3 18 -25 18,3 1,5-10~% 6,34 6,89
+ CO2 28 -30,5 52,6 598-10*% 6,12 6,72
7E : | i | —
|—-—"“-_
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Abb. 2-30 pH-Verlauf im Basisfall fir T = 100 °C

Abb. 2-30 zeigt den berechneten pH-Verlauf fur den Basisfall. Der Neutralpunkt bei
100 °C stimmt in beiden Modellen gut Uberein (AREVA: pHy = 6,144; MELCOR: pHy =

6,138).
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Mit dem AREVA-Modell wird der Sumpf generell saurer berechnet als mit MELCOR. Im
Wesentlichen tragt dazu die unterschiedlich berechnete Wirkung der Borsaure (vgl.
Tab. 2-6 bzw. Abb. 2-30) bei.

AREVA: ApH =4,661-6,144 =-1,48 (Borsaure)
MELCOR: ApH=4,938-6,138 =-1,2 (Borsaure)

Auch die Wirkung der starken Base CsOH (vgl. Tab. 2-6 bzw. Abb. 2-30) ist etwas un-

terschiedlich.

AREVA:  ApH =6,372-4,661=1,71 (337 kg CsOH)
MELCOR: ApH=6,9-4,938 =1,96 (337 kg CsOH)

Im AREVA-Modell und in MELCOR wird die Salpetersauremenge im Sumpf unter-
schiedlich berechnet. Im AREVA-Modell wird pauschal angenommen, dafl HNO3 nur
im Sumpf gebildet wird. Tatsachlich wird HNO; auch in der Gasphase gebildet. Durch
radiolytische Prozesse entstehen in der Luft Stickoxide, die mit der vorhandenen
Feuchtigkeit HNO3-Trdpfchen bilden, die sich ablagern oder durch Massentransfer in
ablaufende Wasserfilme oder direkt in den Sumpf gelangen. In MELCOR sind die
HNOs-Produktion in der Gasphase und der Transport in den Sumpf vereinfacht model-
liert. FUr den Vergleich wurden in beiden Rechnungen die gleichen HNO3;-Menge ein-

gestellt.

Beispiele fur die Temperaturabhangigkeit des pH Modells sind in /ECK 11b/ gezeigt.

24.4 PHEBUS FPT-1

Um das Modell weiter zu Uberprifen wurde der Datensatz zum PHEBUS FPT-1
Experiment in der Fassung vom 22.10.2010 gewahlt. Die Anfangskonzentration im
Sumpf betragt 24,0 g/1 Borsaure und 0,0089 g/l NaOH bei einer Sumpftemperatur von
T =90°C. Experimentell wurde ein pH-Wert von 4,92 bei 27°C ermittelt. Fir die
COCOSYS-Rechnung wurde NaOH durch die AIM Komponente LiOH dargestellt. Bei
Sumpftemperatur ergibt die Rechnung fir die gewahlten Anfangsbedingungen einen
pH-Wert von 4,92 bei Sumpftemperatur bzw. 4,69 bei 27 °C. Hier zeigt sich eine gute

Ubereinstimmung der Rechnung mit dem Experiment.
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Der zeitliche Verlauf des pH-Wertes (kleines Diagramm in Abb. 2-31) stimmt in der
Folge nicht mit dem Experiment Uberein: Dort zeigt sich kein so deutlicher Abfall des
pH-Wertes im dargestellten Zeitraum. Wird das Radiolysemodell in COCOSYS
deaktiviert, so bleibt der pH-Wert auf seinem Anfangswert stehen. Die Bildung von
Salpetersdure im Sumpf und in der Gasphase flihrt dazu, da® der pH-Wert des
Sumpfes viel zu sauer berechnet wird. Dies liegt an der fehlenden Bilanzierung der
Substanzen zwischen dem Thermohydraulik- und dem AFP-Teil in COCOSYS, s. a.
Abb. 2-31. Durch den den fehlenden Umsatz von N, bei der Radiolysereaktion wird
Uber die Zeit zuviel Salpetersaure gebildet und der pH-Wert féallt zu stark ab. Die

fehlende Bilanzierung wird innerhalb der Neustrukturierung des AFP-Teils erganzt.

t/h

Abb. 2-31 Stoffmenge der bei der Radiolyse beteiligten Substanzen. Kleines Dia-
gramm: Zeitlicher Verlauf des von COCOSYS berechneten pH-Wertes
fur das PHEBUS FPT-1 Experiment

55



3 Verbesserungen von Modellen fir das Schmelzeverhalten
im Sicherheitsbehalter in COCOSYS

Ein kurzer Uberblick tiber COCOSYS wurde Eingangs zu Kapitel 2 gegeben. In diesem
Kapitel werden die Arbeiten zu Modellverbesserungen fir die folgenden Phanomene

beschrieben:

— Freisetzung der Schmelze aus dem RDB unter Druck und direkte Beheizung des
Sicherheitsbehalters (engl.: "Direct Containment Heating“ = DCH) durch fragmen-
tierte und suspendierte Schmelze sowie Ablagerung dieser auf3erhalb der Reak-

torgrube,

—  Wechselwirkung einer grofieren Schmelzeansammlung (Pool) mit Wand- und/oder
Bodenstrukturen aus Beton (Schmelze-Beton-Wechselwirkung, engl.: "Molten Co-

rium Concrete Interaction = MCCI) innerhalb des Sicherheitsbehalters,
—  Spaltproduktfreisetzung aus dem Schmelzepool in einer Reaktorgrube,

— Kontakt des Schmelzepools in einer Reaktorgrube mit (von oben) eingespeistem

Wasser (Flutung).

Zielsetzung der durchgefuhrten Arbeiten war es, unter Einbezug aktueller experimen-
teller Forschungsarbeiten die Modelle fir die genannten Phdnomene in COCOSYS zu

vervollstadndigen bzw. zu verbessern.

Far DCH wurde kirzlich die umfangreiche experimentelle Datenmatrix an der Karlsru-
her DISCO-Anlage mit Experimenten flr Konvoi-Verhaltnisse der Reaktorgrubengeo-
metrie erweitert (DISCO-KH-Versuche). Des Weiteren stehen Einzeleffekt-Experimente
zur Wasserstoffverbrennung unter DCH-Bedingungen in zwei unterschiedlichen Lan-
genmalstdben im Vergleich zum Design eines Europaischen Druckwasserreaktors
(EPR) fur Auswertungen zur Verfugung: DISCO-G, Mafstab 1:18 und DISCO-GL,
Malstab 1:7.

Far MCCI stehen neue Erkenntnisse aus dem OECD-MCCI2-Programm fur die Model-
lentwicklung zur Verfugung. Dort wurde speziell die Zerstérung des Betons an Seiten-
wanden und Boden durch einen oxidischen Schmelzepool, also in einer zweidimensio-
nalen Versuchskonfiguration (2D-MCCI) sowie der Einfluss einer Flutung der Schmelze
von oben mit Wasser untersucht. Weitere Versuchsdaten zu 2D-MCCI stehen aus Ex-

perimenten in der VULCANO-Anlage bei CEA Cadarache, Frankreich, zur Verfigung.
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Mit klein-mafstablichen Versuchen wurden Untersuchungen zur Schichtung von

Schmelzen und zu 2D-MCCI in der Versuchsanlage von AREVA Erlangen durchge-
fUhrt.

Weitere Phanomene, die fir die Reaktorsicherheit im Zusammenhang mit dem

Schmelzeverhalten im Sicherheitsbehalter relevant sind, aber in diesem Vorhaben

nicht behandelt werden, sind:

Ausbreitung gréRerer Schmelzeansammlungen im Sicherheitsbehalter. Schmelze-
ausbreitungen kénnen als Teil der Anlagenauslegung (wie z. B. beim EPR) oder
als Konsequenz im konkreten Unfallablauf (z. B. nach weitreichender, seitlicher
Erosion der Schmelze in der Reaktorgrube bis zur Penetration seitlicher Wande)
auftreten. Die zu diesem Phanomen gehoérende ,Issue“ wurde im Rahmen des 5.
EU-Forschungsrahmenprogramms geschlossen. Es stehen ausreichend validierte
Modelle zur Verfligung. COCOSYS beinhaltet eine Schnittstelle zu dem GRS-
Ausbreitungscode LAVA, mit dem Grenzsituationen fiir die Ausbreitung (hohe Vis-
kositat der Schmelze, kleiner Volumenstrom) analysiert werden konnen. Im nachs-
ten Entwicklungsvorhaben fur COCOSYS und ASTEC soll die Anbindung von
LAVA in den beiden Codes verbessert werden, mit der Zielsetzung, das EPR-
Konzept zur Stabilisierung einer Kernschmelze im Kernfanger durchgangig simulie-

ren zu kbnnen.

Absturz der Schmelze in tiefe Wasservorlagen, wie in einigen SWR maoglich (z. B.
in Schweden) oder auch in Anlagen, die auf die RDB-AulRenkiihlung setzen, nach
einem unterstellten Versagen dieser (z. B. AP-1000 und ahnliche). Hierbei sind fol-

gende Einzelvorgange mdglich:
— Dampfexplosion,
— Fragmentierung der Schmelze und Bildung eines Schittbettes,

— Kihlung eines wasserumstromten Schiittbettes.
Fir diese Phanomene hat das Institut fur Kernenergetik und Energiesysteme (IKE)
Stuttgart seit mehreren Jahren detaillierte mechanistische Modelle entwickelt. Eine

Aufbereitung dieser Modelle fiir die zuklinftige Anbindung an COCOSYS ist sei-

tens des IKE in Planung.
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3.1 DCH-Modellierung

Versagt bei einem Unfall der Reaktordruckbehalter (RDB) unter erhéhtem Innendruck,
wird die Kernschmelze (Corium) zusammen mit dem Gasinventar des Reaktorkreislau-
fes aus dem RDB Uber die Reaktorgrube in den Sicherheitsbehalter beschleunigt frei-
gesetzt (Abb. 3-1). Die vom Gas mitgerissenen, fein fragmentierten, heillen metalli-
schen Schmelzeanteile kénnen mit dem ausgetragenen Wasserdampf aus dem Pri-
markreis reagieren und kurzzeitig gréfiere Mengen Wasserstoff bilden. Verbrennungs-
vorgange des so produzierten Wasserstoffs (wenn brennbare Zustéande lokal vorliegen)
und auch die Reaktion von noch nicht oxidierter metallischer Schmelze mit dem Luft-
sauerstoff kdnnen zu betrachtlichen lokalen Energiefreisetzungsraten fiihren. In jedem
Fall gibt es einen betrachtlichen direkten Energietibertrag von der fein verteilten, gas-
getragenen Schmelze an die Atmosphare. Der schnelle Druckanstieg im Containment
hangt u. a. vom Druck im RDB zum Versagenszeitpunkt, von der Menge des Schmel-
zeaustrags, vom transienten Blowdown-Vorgang und von den Zustanden in der Con-

tainment-Atmosphare, wie z. B. der Gaszusammensetzung, ab.

A

n L J it

Abb. 3-1 Schematische Darstellung maéglicher Abstromungswege fir das Gas-
/Schmelzegemisch bei einem Blowdown nach RDB-Versagen in einer

Konvoi-Reaktoranlage *
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*) _ Die Abdichtung in der RDB-Tragkonstruktion behindert den direkten Strémungsweg aus der Reak-
torgrube nach oben, Klappen im Tragschild sowie Wasser im Sumpf behindern diesen im unteren Bereich

(Bildquelle: L. Meyer, Karlsruher Institut fir Technologie)

Zur Simulation der Vorgange bei DCH steht in COCOSYS aus vorlaufenden Entwick-
lungsarbeiten in RS 1152 und RS 1159 eine spezielle Modellerweiterung zur Verfi-
gung /SPE 06/. Diese Modellerweiterung, die sich in wesentlichen Ziigen an dem Mo-
dell des U.S.-amerikanischen Rechenprogramms CONTAIN anlehnt, hat sich in einer
Basisabsicherung sowie in gemeinschaftlich im internationalen Verbund von SARNET
durchgefuhrten Untersuchungen als prinzipiell geeignet fur die Berechnung wichtiger
Grolen wie z. B. des maximalen Druckaufbaus im Sicherheitsbehalter wahrend DCH
oder der resultierenden o6rtlichen Verteilung der Schmelze im Sicherheitsbehalter er-

wiesen.

Die Modellierung setzt auf zwei Kernprozessen fur die Wirkung von DCH auf:

1. Die Beschreibung des Austrags von fein fragmentierter Schmelze aus der engen
Reaktorgrube in gréRere Raumbereiche des Sicherheitsbehalters, wo die Schmel-
zepartikel langere Zeit mit groRem Oberflache-zu-Volumenverhaltnis mit dem

Gasstrom bzw. mit der Behalteratmosphare wechselwirken.

2. Die Verbrennung von mit dem Gas-Schmelze-Gemisch in grole Raumbereiche
einstromendem Wasserstoff bzw. die Verbrennung von bereits vorvermischtem
Wasserstoff in der Behalteratmosphare, der bei Freisetzung der Schmelze geziin-
det wird.

Zu diesen beiden Kernprozessen wurden weitere Untersuchungen in diesem Vorhaben

angestellt.

3.1.1 Modellierung des Schmelzeeintrags in die Gasstromung (Entrain-

ment)

Die zentrale Fragestellung bei der Modellierung des Schmelzeaustrags aus der Reak-
torgrube bezieht sich auf das Entrainment, d. h. die Aufwirbelung und Dispersion von
zunachst am Boden abgelagerter Schmelze durch die Gasstrémung in der Reaktorgru-
be. Als Quelle fir die aufgewirbelte Schmelze berlcksichtigt das Modell den Mitriss
von Schmelze am Boden der Reaktorgrube, d. h. nur im unteren Bereich der Reak-

torgrube gibt es im Modell eine Quelle fur die Feldvariable der atmosphéarisch getrage-
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nen Schmelzemasse mgum, (Abb. 3-2). Entsprechend der Annahmen im Modell wird
Schmelze zunachst einphasig oder zusammen mit dem Gas aus dem RDB freigesetzt
(Annahme: Versagen am tiefsten Punkt des RDB) und in der Reaktorgrube (lower cavi-
ty) am Boden abgelagert. Nach Durchbruch des Gases wird Schmelze durch die Gas-
stromung aufgewirbelt und in den oberen Bereich (upper cavity) der Grube mitgerissen
(entrainment). Dort ist — abhangig von der Konstruktion der Reaktorgrube — ein Austrag
nach oben oder in Seitenrdume der Anlage mdglich. Die Ablagerung von Schmelze
(deposition), die in allen COCOSYS-Zonen simuliert wird, wird auf den Einfluss von

Schwerkraft mit der Gravitationsbeschleunigung g zurtckgefuhrt.

upper
cavity «

// ®
%m
7

o

7, deposition

RPV

\

deposition entrainment

Abb. 3-2 Schematische Darstellung der simulierten Phanomene beziglich des
Transports von Gas und Schmelze in einer Reaktorgrube; Annahme:

zentrales RDB-Versagen am tiefsten Punkt

Wie bereits in /SPE 06/ dargelegt setzt nach derzeitigem Wissen das Entrainment erst
bei bestimmten Bedingungen ein. Hierzu wird in COCOSYS eine kritische Kutateladze-

Zahl Ku gepruft;
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Ku=—29% (3-1)

diese beschreibt das dimensionslose Verhaltnis von dynamischer Kraft der Gasstro-
mung in der Reaktorgrube (als MaR fir die Scherkrafte an der Schmelzeoberflache) im

Vergleich zur Oberflachenspannung o der Schmelze, wenn als charakteristische Lange

die Kapillarlange ( m ) der Schmelze angenommen wird. In der Literatur gibt es
verschiedene Experimente mit stationaren Ringstromungen (mit Wasser/Luft) in verti-
kalen Rohren, bei denen Korrelationen fir die Entrainment-Rate ¢ ( kg/s ) fir den Fall,
dass die kritischen Bedingungen fir das Entrainment erfillt sind, ermittelt wurden.

Hierbei wurde oft der naheliegende Zusammenhang
g ol (3-2)

ermittelt, der die Entrainment-Rate proportional zur Scherkraft an der Schnittstelle zwi-
schen Atmosphare und Schmelze ansetzt. Weitere physikalische Grofien, die in die
verschiedenen, in der Literatur bekannten Entrainment-Raten-Korrelationen eingehen,
sind: die Oberflachenspannung o der Flissigkeit, die Dichten von Flissigkeit bzw. Gas

p1¢ und die Viskositat der FlUssigkeit 7,.

Die bekannten Experimente in der Reaktorsicherheit zum Austrag von Schmelze aus
dem RDB unter hohem Druck bzw. DCH sind aber integrale Experimente (Beispiel:
DISCO beim KIT). Der Vorgang des Entrainments wurde hier nicht isoliert beobachtet
bzw. gemessen, sondern nur das integrale Ergebnis aller beteiligten Phanomene, z. B.
der integrale Austrag von Schmelze aus der Reaktorgrube. Ferner sind die Geometrie
der Versuchsanordnung, die sich an Verhaltnissen in realen Reaktoranlagen orientiert,
und die Strdmungsverhaltnisse in dem Bereich, wo der Vorgang des Entrainments
vermutet wird (Reaktorgrube), sehr viel komplexer als bei den klassischen Ringstré-
mungsexperimenten in vertikalen Rohren. Die folgenden Fragen kdnnen also nach

derzeitigem Kenntnisstand nicht beantwortet werden:

1. Zu welchem Anteil ist das Entrainment, d. h. die Ablosung von Flissigkeitstropfen
aus dem Schmelzefilm an den Wanden, ursachlich flr den Austrag von Schmelze
aus der Grube? Schmelze kann auch auf anderem Weg, namlich in Form der
Filmstrdomung aus der Reaktorgrube ausgetrieben werden. Dies ist insbesondere

fur Experimente relevant, bei denen eine Stromungsverbindung im unteren Bereich
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der Reaktorgrube existiert, z. B. flir die DISCO-Experimente in der Geometrie der
franzosischen P‘4-Reaktoren. Der Teil der Schmelze, der Uber diesen Vorgang in
nicht-fragmentierter (fliissiger) Form aus der Reaktorgrube ausgetragen wird, bildet
in der Folge nur geringes Potential fur DCH und wird vermutlich im angrenzenden

Raum eingefangen werden.

2. Inwiefern kann der tatsachlich vorkommende Entrainment-Vorgang in Reaktoran-
lagen im Bereich der Reaktorgrube auf dieselben Mechanismen wie in den vertika-
len Ringstrémungsexperimenten zurtickgefihrt werden? Hier fehlt sowohl die iso-
lierte Beobachtung wie auch die Messung des Entrainment-Vorgangs als auch ei-
ne ausreichende Parametrierung der Versuchsmatrix im Hinblick auf die Stoffdaten
(z. B. Oberflachenspannung, Viskositat), um die Relevanz einer klassischen Ent-

rainment-Raten-Korrelation auch fiir Reaktorbedingungen nachzuweisen.

3. In der Reaktorgrube gibt es sowohl Entrainment als auch — simultan dazu — Abla-
gerung bzw. Einfang von Schmelze. Moégliche Modelle dazu kénnen nur im Hin-
blick auf ihren kombinierten Effekt, dem Austrag von Schmelze aus der Reak-

torgrube, Uberprift werden.

4. Letztlich spielt auch der Versagensort des RDB — im tiefsten Punkt der Bodenkalot-
te oder seitlich — eine wesentliche Rolle beziiglich der zu betrachtenden Phano-

mene.

Angesichts dieser Unsicherheiten wird fur die Modellierung in COCOSYS auf die fun-
damentale Beziehung ( 3-2 ) zuriick gegangen. Dies ist in Ubereinstimmung mit einem
Vorschlag aus /WIL 96/, bei dem der integrale Anteil F; von wahrend des Blowdown
aus der Reaktorgrube ausgetragener Schmelze (bezogen auf die insgesamt aus dem
RDB frei gesetzte Schmelze) proportional dem Produkt aus Kutateladze-Zahl Ku und

Blowdown-Zeit t;, vermutet wird:
Fg~Kut, (3-3)

In Ubereinstimmung mit diesem Vorschlag wird fiir das Modell in COCOSYS die Hypo-
these aufgestellt, dass das integrale Verhaltnis F; von aus der Reaktorgrube ausgetra-
gener (dispergierter) Schmelze Mg, zur gesamten aus dem RDB freigesetzten
Schmelzemasse M,,; mit dem Integral Uber die quadrierte Gasgeschwindigkeit korre-
liert:
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M i:
Fd=ﬂo<fvgdt (3-4)

tot

Das Entrainment erfolgt im mechanistischen Sinn aufgrund der Scherkraft, die auf die
Flissigkeitsoberflache A; einwirkt. Hierzu ist eine charakteristische Gasgeschwindigkeit

zu ermitteln. Eine weitere Unsicherheit stellt hierbei folgende Frage dar:

Wie ist eine mittlere Gasgeschwindigkeit zu bestimmen, mit der die Gasstromung auf

den Flussigkeitsfilm mit welcher Oberflache A4, effektiv einwirkt?

Diese Unsicherheit wird folgenderweise behandelt: Der von COCOSYS berechnete,
aus der Reaktorgrube abstromende Volumenstrom wird auf die kleinstmogliche Quer-
schnittsflache entlang des Strdmungsweges projiziert. Die dort so ermittelte Geschwin-
digkeit ist fir den Blowdownvorgang eine obere Abschatzung, also konservativ im Sin-
ne eines maximalen Schmelzeaustrages aus der Reaktorgrube, und die Vorgabe flr
den Anwender ist eindeutig, nadmlich die kleinste Flache heranzuziehen. Es verbleibt
die Frage nach der GroRRe A, der Schmelzeoberflache auf die spater zurickgekommen
wird. Die insgesamt ausgetragene Schmelzemasse akkumuliert sich demnach also aus

differenziellen Mengen ~ vgz dt. Dies konnte sehr gut anhand der DISCO-Experimente,

z. B. der Serie DISCO-,D /MEY 06/ mit Wasser als Simulatschmelze, nachgewiesen
werden (Abb. 3-3).
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Abb. 3-3 Der integrale Austrag von Schmelze aus der Reaktorgrube in den

DISCO-Versuchen D04, D05, D06, D07, D08, D11 korreliert mit dem In-

tegral Uber der quadrierten Gasgeschwindigkeit

Auch fir andere ,kalte“ (d. h. mit Flissigkeiten bei Umgebungstemperatur durchgefihr-
te) Versuchsserien am DISCO-Versuchsstand (z. B. mit einer Bismut-Legierung mit
grofer Dichte p = 9104 kg/m3) konnte eine Korrelation derselben Form ( 3-5 ) abgelei-

tet werden.

t Zd '
Fd = Fd,max [1 — exp <_ fongt>] (3'5)

Alle Experimente, die mit ein und demselben Schmelzematerial in derselben Geomet-
rie (z. B. Konvoi, oder fir den franzdsischen P‘4 Reaktor) durchgefiihrt worden sind,
kdnnen hinsichtlich des integral erzielten Austrags von Schmelze aus der Grube mit
diesem Ausdruck mit zwei konstanten Parametern Fy ., und ¢ basierend auf der in
COCOSYS (ohne Berucksichtigung von Entrainment) berechneten Gasgeschwindigkeit
in der Reaktorgrube korreliert werden. Unter Kenntnis des Integrals ( 3-5 ) kann gezeigt
werden, dass flr kleine Zeiten unter vereinfachten Annahmen /SPE 10/ die Entrain-

ment-Rate mit dem Ausdruck

F max
E(t K1) ~ Mgy () dT vZ (3-6)
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angenahert werden kann. Die beiden Parameter F, ,,,, und ¢ variieren hierbei je nach
Geometrie und Schmelzematerial und sollten in der korrelativen Auswertung zu einem
einzigen Parameter zusammengefasst werden. Parametrische Testrechnungen mit
diesem zeitabhangigen Ansatz fir die Entrainment-Rate im COCOSYS-Modell zeigten,
dass der so verbliebene Parameter noch zu einem erheblichen Anteil abhangig von der
Dichte der Schmelze ist. Fir das Entrainment-Modell in COCOSYS wurde daher

schlussendlich der Einfluss der Dichte folgenderweise herausgerechnet:

MCZIV (t)

() ~ K, v2(t) (3-7)

Dieser neu eingefiihrte Parameter K. ist nun im Prinzip mit den oben genannten Unsi-
cherheiten behaftet. Bereits die korrelative Auswertung des maximalen Schmelzeaus-
trags mit ( 3-5 ) zeigt, dass der Parameter prinzipiell abhangig von der Anlagengeomet-
rie und von Stoffwerten ist, wobei in den parametrischen Rechenergebnissen zu ( 3-7 )
nur noch eine schwache Abhangigkeit von der Dichte fest gestellt werden konnte. Die
so fest gelegte Entrainment-Rate (kg/s) skaliert mit dem Volumen der flieBenden
Schmelze in der Reaktorgrube, eine Berechnung der Schmelzeoberflache 4, ist in die-

sem Ansatz nicht notig.

Unter der Annahme, dass ( 3-7 ) eine gute Annaherung an die Versuche erlaubt, ist fur
eine adaquate Berechnung der Entrainment-Rate £(t) eine genaue Berechnung der
Gasgeschwindigkeit v, (t) in der Reaktorgrube nétig, die in dieser Gleichung quadra-
tisch eingeht. Dies wurde anhand der DISCO-Versuche L0O4 und LOS Uberprift. In die-
sen Versuchen wurde nur Gas aus dem RDB ausgeblasen, d. h. es gab keine komple-
xe Wechselwirkung zwischen Schmelze- und Gasstromung. Abb. 3-4 zeigt, dass die
Gasgeschwindigkeiten wahrend des einphasigen Blowdown beim Experiment L0O5 (oh-

ne Ausblasen einer flissigen Schmelze) von COCOSYS korrekt wiedergeben werden.
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Abb. 3-4 Uberpriifung der mit COCOSYS berechneten Gasstrémungsgeschwin-
digkeiten im Ringspalt zwischen RDB und Grubenwand im Vergleich
zum trockenen® Blowdown-Experiment DISCO-L05 (ohne Schmelzesi-

mulation)

Das beschriebene Modell ( 3-7 ) in COCOSYS wurde auf verschiedene integrale DCH-
Experimente (unter Verwendung eines flissigen, heillen Schmelzesimulats und Was-
serdampf) in der Karlsruher DISCO-Anlage angewandt /SPE 10/. In den Experimenten
wurden die Reaktorgruben von Konvoi (DISCO-KH), EPR (DISCO-H) und franzdsi-
schem P‘4-Reaktor (DISCO-FH) nachgebildet. In allen genannten Experimenten wurde
ein Versagen des RDB an der tiefsten Stelle des RDB unterstellt. Dabei wurde der of-
fene Modellparameter K. in der Korrelation flir die Entrainment-Rate ( 3-7 ) empirisch
an die verfiigbaren Experimente (sowohl mit kalten als auch mit heiRen Schmelzesimu-
laten) in den verschiedenen Geometrien angepasst. Insgesamt wurden zufriedenstel-
lende Ubereinstimmungen der integral ausgetragenen Schmelzeanteile F4 und der ma-
ximalen Dricke P, im Vergleich zu den Messdaten erzielt (vgl. Tab. 3-1 und Abb. 3-5
am Beispiel der DISCO-Versuchsserie ,H fir den EPR).
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Abb. 3-5 Zeitabhangig berechnete Driicke in RDB (RPV), Containment und Reak-
torgrube (Cavity) im Vergleich zum Experiment HO2 fur den EPR
Tab. 3-1 Integrale Anteile der aus der Reaktorgrube in andere Anlagenrdume
ausgetragenen Schmelze und maximale Driicke im Containment im
Vergleich zu den DISCO-Experimenten ,H* fir die EPR-Geometrie.
EXperiment Fd,exp (%) Fd,calc (%) Pmax,exp (MPa) Pmax,calc (MPa)
HO1 36 51 0.37 0.40
HO2 61 72 0.44 0.47
HO3 46 74 0.32 0.35
HO4 74 80 0.26 0.27
HO5 38 48 0.29 0.32
HO6 49 63 0.40 0.47

Die an der DISCO-Anlage beim Karlsruher Institut flir Technologie (KIT) zuletzt durch-
gefiihrten DISCO-Versuche KH03-KHO7 fir den Konvoi-Anlagentyp /MEY 11/ sind so-
gar "blind", d. h. ohne Kenntnis der Ergebnisse, mit COCOSYS berechnet worden

(Abb. 3-6). Zur Nachrechnung dieser Versuche wurden Modellparameter verwendet,

die an den verfugbaren EPR-Versuchen in der DISCO-Anlage tberprift worden waren.

In den blinden Rechnungen zeigt sich, dass die ausgetragenen Schmelzemassen und

deren Verteilung auf die RGume in zufriedenstellender Ubereinstimmung mit den Expe-

rimenten prognostiziert wurden. Damit wurde das Entrainment-Modell erfolgreich Gber-

pruft.

Allerdings besteht eine Unsicherheit in dem Einfluss der anfanglichen Wasserstoffkon-

zentration im Containment, die bei den Konvoi-Versuchen um einen Faktor von ca. 2
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hoéher liegt als bei den EPR-Versuchen: Der mit dem Schmelzeaustrag verbundene
maximale Druckanstieg im Containment ist nicht immer genau voraus gesagt worden.
Bei der Wasserstoffverbrennung unter DCH-Bedingungen gibt es eine komplexe
Wechselwirkung von einstromendem Wasserstoff, der als Diffusionsflamme verbrennt,
und der Verbrennung von vorvermischtem Wasserstoff. Hier zeigt sich, dass das einfa-
che Wasserstoffverbrennungsmodell mit den gewahlten Parametern den Einfluss der

anfanglichen Wasserstoffkonzentration in der Anlage nicht ausreichend wiedergibt.

weniger als 10 % Verteilung der Schmelze in der Versuchsanlage
gelangen in den 100%

Dome [ — —
90%
80%
70%
60%
zwischen 30
und 60 % 508
verbleiben in der
Reaktorgrube
30%
20%
10%
0%
KHO2 HO3 KHO5 KHO® KHO7
Cocosys . | Cocosys : . | Cocosys . | Cocosys . |Cocosys
m Containment 7 205 3 3 8 3 5 1 3 1 6 1
® Subcompartment 2 0 1.5 0 1 19 42 0 1 0 1 0 0
® Subcompartment 1| 52 48 39 37 46 26 38 31 30 33 a7 40
B Cavity 41 48 58 61 27 29 57 67 67 66 47 39

Abb. 3-6 Anwendung des DCH-Modells auf DISCO-Experimente fur die Konvoi-
Geometrie (RDB-Druck beim Versagen: 10...26 bar). KH03-KHO07 sind

,blind“ berechnet worden.
Fazit

Fir die Simulation des Schmelzeaustrages in das Containment wurde aus den verflig-
baren Experimenten eine Korrelation fur die Beschreibung der Entrainment-Rate abge-
leitet und in COCOSYS erfolgreich getestet. Als dominanter Effekt fur das Entrainment
werden in dieser Arbeit die von der Gasstromung ausgeubten Scherkrafte gesehen. Es
konnte gezeigt werden, dass der Austrag von Schmelze aus der Reaktorgrube in Expe-
rimenten mit dem Integral der quadrierten Gasgeschwindigkeit (v) iiber den Zeitbe-
reich des Blowdown korreliert. Fur die Berechnung der Entrainment-Rate in COCOSYS
wurde ein Ansatz proportional zum Volumen der Schmelze in der Reaktorgrube und zu

vg (t) vorgeschlagen. Der hierbei im Input vorzugebende Vorfaktor K, ist typisch fur ei-
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ne spezielle Geometrie der Reaktorkaverne (Konvoi und EPR: K. = 20, franz. P‘4:
K. = 1,5). Fur die Ermittlung des integralen Schmelzeaustrags aus der Reaktorgrube
sind eine Auftrennung der Reaktorgrube in zwei Teilbereiche sowie der Einfang von
Schmelze im oberen Bereich der Reaktorgrube von entscheidender Bedeutung. Die
genannten Parameterwerte flr K. sind nur in Verbindung mit dem gewahlten Ablage-
rungsmodell und entsprechenden Parametern (effektive Hohe) in unterem und oberem
Bereich der Reaktorgrube zu verwenden. In Nachrechnungen zeigte sich dieser Ansatz
— kombiniert mit dem gravitationsgetriebenen Ablagerungsmodell — sogar in ,blinden”
Rechnungen erfolgreich bei der Ermittlung des Schmelzetransports aus der Reak-
torgrube in den Sicherheitsbehalter. Fur die Analysen wurde von einem Versagen des
RDB am tiefsten Punkt der Bodenkalotte ausgegangen. Es bestehen aber weiterhin
Unsicherheiten bei der Ubertragbarkeit von klassischen Korrelationen fiir das Entrain-
ment aus Separate Effekt-Versuchen mit idealen Verhaltnissen (vertikale Ring-
stromung, bekannte Stoffwerte, stationdare Strémungen) auf transiente DCH-
Experimente mit reaktortypischen Geometrien und Materialien (Stichworte: Strémungs-
form in komplexer Geometrie, Identifikation und Lokalisierung des Mechanismus, si-
multanes Entrainment und Einfang von Schmelze, Ermittlung der effektiven Gasge-

schwindigkeit), die nicht weiter aufgelést werden kdnnen.

Fir die Anwendung auf die Reaktorsituation wird davon ausgegangen, dass, sofern die
Experimente die Verhaltnisse fur den Transport des Schmelze-Gas-Gemisches in Re-
aktoranlagen gut wiedergeben, das Modell eine gute Prognosefahigkeit beziiglich des
Austrags von Schmelze aus der Reaktorgrube sowie deren Transports im Sicherheits-
behalter besitzt. Der Einfang von Schmelze allerdings weist eine Unsicherheit auf: Das
Gravitationsmodell fiir die Ablagerung ist nicht zutreffend in groRen Raumen, die viele
Einbauten bzw. Umlenkungen im Strémungsweg aufweisen (z. B. die Dampferzeuger
bzw. Pumpenraume), da hier eine Ablagerung durch direkten Aufprall erfolgt. Die gro-
Rere Effektivitat der Ablagerung in solchen Raumen muss zurzeit durch Benutzerein-
fluss mit der Vorgabe von effektiv verklrzten Hohen fiir die Ablagerung erreicht wer-
den. Fraglich ist, wie diese Vorgehensweise auf die Reaktorsituation zu Gbertragen ist.
Ruckflisse werden aus den Arbeiten zur Modellliibertragung nach ASTEC (im Nachfol-
gevorhaben) sowie aus der Anwendung des Modells fir die Reaktorsituation (im ge-

planten Validierungsvorhaben) erwartet.
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3.1.2 Uberpriifung des vereinfachten Hy-Verbrennungsmodells fiir DCH-

Bedingungen / Skalierungseffekte

Das einfache Hx-Verbrennungsmodell in COCOSYS, das auf dem in ASTEC verfligba-
ren Modell COMB beruht, wurde auf die beiden KIT-Versuchsserien G und GL zur
Wasserstoffverbrennung unter DCH-Bedingungen angewandt. Dabei unterscheidet
sich die GL-Versuchsserie durch ihren grofleren Malistab (Langenmalstab 1:7 im
Vergleich zum EPR) von der G-Versuchsserie (Langenmalistab 1:18) /MEY 11b/, Abb.
3-7.

8350

3950

Abb. 3-7 Grofenvergleich der beiden Versuchsstande G (links) und GL (rechts)
(aus /IMEY 11b/)

In diesen Versuchen wurde ein Wasserstoff/Stickstoff-Gemisch unter einem Druck von
ca. 20 bar zentral nach unten (Annahme RDB-Versagen am tiefsten Punkt der Boden-
kalotte) in ein Modell einer Reaktorgrube ausgeblasen. Uber kurze Rohrleitungen wur-
de die Strémung aus der simulierten Reaktorgrube in einen groRen Versuchsbehalter
umgeleitet, der einen grofien offenen Bereich eines Containments einer Reaktoranla-

ge, z. B. oberhalb der Dampferzeuger- / Pumpenraume darstellen soll. Am Ausgang
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von diesen Rohrleitungsansatzen wurde das in den Versuchsbehéalter einstromende
Gemisch gezindet. Hierbei wird der in den groflen Raumbereich des Behalters ein-
stromende Wasserstoff in einer Diffusionsflamme verbrannt (Abb. 3-8, linke Seite).
Solche Flammen sind auch in DCH-Experimenten mit Schmelze und Wasserdampf am
Eintritt in den groflen Behalter-Raum beobachtet worden. Parallel dazu gibt es eine
Vermischung des einstromenden Gasgemisches inkl. von noch unverbranntem Was-

serstoff mit der zuvor vorhandenen Behalteratmosphare (Abb. 3-8, rechte Seite).
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Abb. 3-8 Linke Seite: Wasserstoff-Flamme am Ausgang der Rohrleitungen in den
G-Versuchen (Bildquelle: KIT Karlsruhe). Rechte Seite: Phanomenologie

der Wasserstoffverbrennung unter DCH-Bedingungen (aus /PIL 96/)

In beiden Versuchsserien wurde das Verhaltnis von wahrend des Blowdowns in den
Behalter einstromendem zu bereits vorhandenem, vorvermischtem Wasserstoff variiert,

vgl. die ersten beiden Zeilen in der Versuchsmatrix der G-Versuche, Tab. 3-2.

Die Hy-Verbrennung in dem vereinfachten COCOSY S-Modell simuliert den Prozess der
langsamen Verbrennung von vorvermischtem Wasserstoff (,Deflagration® in Abb. 3-8,
rechte Seite). Das Modell basiert auf dem in ASTEC implementierten COMB-Modell
/SER 05/ und ist fur Situationen geeignet, wo die geometrische Flammenpropagation
von Raum zu Raum nicht im Mittelpunkt des Interesses steht (hierfliir kdme das Flam-
menfront-Modell FRONT zum Einsatz), sondern die Konkurrenz aus der Energiefrei-

setzung durch den Verbrennungsvorgang einerseits und den Warmeubergangen durch
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Strahlung und Konvektion zwischen Atmosphare und Strukturen andererseits. In die-

sem Modell missen zwei Parameter gewahlt werden:
— die Dauer At des Verbrennungsprozesses und
— die verbleibende H,-Konzentration c..s hach Ende des Verbrennungsprozesses.

Ein weiterer Parameter, namlich der Diffusionskoeffizient D, fiir die flissige Schmelze,
nimmt Uber die im DCH-Modell berechnete chemische Reaktion zwischen Metall und
Wasserdampf auf die Wasserstoffproduktion wahrend des Blowdowns (DCH-
Vorgangs) Einfluss, d. h. auf die fur die Wasserstoffverbrennung insgesamt zur Verfu-

gung stehende Menge an Wasserstoff.

Die Reaktionsrate 1y, (kg/s) fur die Verbrennung von Wasserstoff wird in dem soge-
nannten ,linearen® Ansatz mit dem verbleibenden Wasserstoffmassenanteil a,..s (der

aus c..s umgerechnet wird) fur den Fall von Sauerstoffiberschuss aus

Ty = (1- agets) my; (3-8)

berechnet. Dabei wird my, zu Beginn der Verbrennung in der Zone vom Modell abge-
fragt. Alle GroRRen a,.s, my,, At liegen damit bei Beginn der Verbrennung in einer Zone
vor. Durch nachtraglich in die Zone einstromenden Wasserstoffs als Folge der DCH-
Reaktion wird in diesem linearen Ansatz also nicht mehr die Rate flr die Verbrennung

verandert.

Um erste grundlegende Erfahrungen mit dem vereinfachten Verbrennungsmodell unter
DCH-Bedingungen zu sammeln, wurde dieses unter Verwendung der linearen Option

auf verschiedene DCH-Experimente angewandt.

Aus parametrischen Untersuchungen zu dem DISCO-Experiment KHO02 (in derselben
Skalierung der G-Versuche) unter Variation der Modellparameter geht hervor, dass die
Brenndauer At kaum Einfluss auf das Druckmaximum im Sicherheitsbehalter, aber
groBen Einfluss auf dessen Zeitpunkt hat. Dagegen hat die Wasserstoffmenge, die in
der Rechnung insgesamt bei der Verbrennung umgesetzt wird, groen Einfluss auf das
Druckmaximum. GroRRen Einfluss auf das Druckmaximum haben daher die beiden Pa-
rameter residuale Wasserstoffkonzentration c.es und der schmelzeseitige Diffusionsko-
effizient D; im chemischen Modell flir die Reaktionen zwischen Metall und Wasser-

dampf/Sauerstoff. Mit Variation von c..; werden die Menge an verbranntem Wasser-
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stoff und die verbleibende H,-Konzentration verandert. Mit Variation von D; verandern
sich die Mengen des produzierten (und nachfolgend verbrannten) Wasserstoffs. In bei-

den Fallen verschiebt sich der Zeitpunkt fir das Druckmaximum nur geringflgig.

Da die Variation der Brenndauer in dem Parameter-Bereich, wo es gute Ubereinstim-
mungen zu den Experimenten gibt (bei ca. At = 0,5 s), faktisch keinen Einfluss auf das
Druckmaximum hat, erfolgt die Verbrennung unter DCH-Bedingungen also vergleichs-
weise schnell gegentber dem Warmubertrag von der Atmosphare an die Strukturen —
also quasi adiabat —, sodass der Druckanstieg AP nur mit dem Gesamtumsatz bei der

Verbrennung korreliert.

prototypic EPR

0.7 :I T T 17T 1T 11T I T T 1T 11T TrT I T T 1T 11T TrT I T T 17T 1T 11T I:
- G07 ]
06 E G07 COCOSYY
T GO08 ]
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g 05F =
=3 N ]
o o 3
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time (s)
Abb. 3-9 Driicke im Versuchsbehélter fiir die prototypischen* Experimente aus

der Versuchsserie DISCO-G und Vergleich mit COCOSYS.

FUr die Nachrechnung der G-Versuche wurden die Modellparameter
- At=05s

Cres = 2,0Vol.—% H,

4 .Prototypic EPR*: Blowdown erfolgt durch die Reaktorgrube zunéachst in einen Zwischenraum (der die
DE-/Pumpen-Raume beim EPR simuliert) und dann in den grof3en Behalter. In beiden Raumen wird
das Gemisch geziindet.
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ermittelt, die eine akzeptable Ubereinstimmung zu den experimentellen Daten erlauben
(Abb. 3-9).

Mit denselben Parametern wurden die Experimente der GL-Serie berechnet (Abb.
3-10), die bzgl der Anfangskonzentration von H, im Containment in einem ahnlichen
Parameterbereich wie die G-Experimente durchgefiihrt worden sind. In den Nachrech-
nungen fallt auf, dass die Zeitpunkte der Druckmaxima von COCOSYS (= gestrichelt
gezeichnete Linien in Abb. 3-10) zu frih berechnet werden. Wahrend in der Rechnung
die Driicke schon im Zeitbereich t = 0,7 ...1,5 s ihr Maximum erreichen, erfolgt dies im
Experiment erst nach ca. t =3..5s. Der grélere Langenmalistab in der Serie GL
(Faktor 2,6) bendtigt daher eine ungefahr entsprechende Vergrélierung des Modellpa-

rameters fir die Brenndauer At.
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Abb. 3-10 Dricke im Versuchsbehalter flr die Experimente der Versuchsserie
DISCO-GL und Vergleich mit COCOSYS-Rechnungen.

Fazit

Die Ho-Verbrennung in dem vereinfachten COCOSY S-Modell COMB simuliert den Pro-
zess der langsamen Verbrennung von vorvermischtem Wasserstoff in einem Einzel-

raum ohne Flammenausbreitungsprozesse zwischen Raumen, der aber immer noch
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schnell gegentber den Abklhlungsmechanismen der Atmosphéare ist. In den Nach-
rechnungen der Verbrennungsexperimente unter DCH-Bedingungen G und GL zeigt
sich, dass damit der reale Verbrennungsvorgang in den Experimenten, der auf den

zwei komplex interagierenden Prozessen:
¢ Verbrennung eines einstromenden Wasserstoffstrahls als Diffusionsflamme und

e Verbrennung des vorvermischten Wasserstoffs im Behalter

beruht, nur unzureichend erfasst werden kann.

Der erste Vorgang (Diffusionsflamme, durch Schmelzepartikel geziindet) hat aber prin-
zipiell geringere Auswirkung auf den Druckanstieg im Behalter als der zweite Vorgang
(vorvermischte Verbrennung). Um die beiden wichtigen GroRen Druckanstieg im Be-
halter sowie den Abbrand von H, mit dem einfachen Verbrennungsmodell akzeptabel
fur die Versuche zu treffen, missen die Modellparameter so eingestellt werden, dass
der Druckanstieg moglichst moderat ist. Gleichzeitig sollte aber der Gesamtumsatz der
Verbrennung korrekt prognostiziert werden. Wie aus den parametrischen Voruntersu-
chungen bekannt war, hat der Parameter c..s einen grof3en Einfluss auf den Gesam-
tumsatz der Verbrennung und damit auf den Wert des Druckmaximums. Die Nach-
rechnungen der DCH-Verbrennungsversuche zeigen, dass der Beitrag der Diffusions-
flamme am Gesamtumsatz der Wasserstoffverbrennungsprozesse zu grol} ist, als dass
beide Parameter (Druckanstieg im Behalter und Gesamtumsatz der Verbrennung) mit

dem einfachen Modell COMB allein zufriedenstellend getroffen werden kénnen.

Mit den Parametern At = 0,5 s und ¢, = 2,0 % zeigen die Ergebnisse tendenziell eher
eine Unterschatzung des Hxo-Abbrands (= Anteil von verbranntem Wasserstoff bezogen
auf den insgesamt zur Verfligung stehenden Wasserstoff) bei eher Uberschatztem
Druckmaximum im Behalter (Tab. 3-2). Unterschatzt wurde der maximale Druck nur flr
GLO1 (Brennbarkeit in COCOSYS nicht erreicht, weil kein vorvermischter Wasserstoff
prasent) und GLO7 (keine Einspeisung von Wasserstoff, Abbrand von vorvermischtem
Wasserstoff). Fir GLO7 ware ein kleineres c..s notig, was aber flr die Experimente mit

Einspeisung von Wasserstoff zu einem zu groRen Druckanstieg flihren wirde.
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Tab. 3-2 Ubersicht iber die Randbedingungen der GL-Versuche /MEY 11b/ so-
wie die Parameter Wasserstoffabbrand und Druckmaximum im Ver-

gleich zwischen COCOSYS-Rechnung und Experiment

GLO1 GLO02 GLO3 GLO4 GLO05 GLO6 GLO7 GLO8 GL09

\Wasserstoffmasse (g)

e 1476 1375 803 816 827 1378 - 808 1276
Wasserstoffmasse (g) 0 814 700 711 1610 1497 | 2421 1607 1435
Containment

Wasserstoffkonz. (%) 0 282 | 224 | 305 | 679 | 587 | 782 | 543 | 594
Containment

Dampf in Atmosphére ? nein nein nein ja ja ja nein nein ja
Wasserstoffabbrand

(COCOSYS) 0,00 0,50 0,48 0,45 0,61 0,62 0,56 0,55 0,63
Wasserstoffabbrand 0,97 0,91 0,57 0,6 0,76 0,76 0,87 0,76 0,78
(Experiment)

Druckmaximum (bar)

(COCOSYS) 2,1 3,9 3,3 2,7 3,8 42 4,9 42 4,1
DI GLOmEs L {(E20) 3,3 3,5 3,1 2,6 3,5 3,5 54 4,1 3,3

(Experiment)

Fir die korrekte Darstellung des H,-Verbrennungsvorganges unter den im Experiment
angenommenen DCH-Bedingungen ist offensichtlich die gleichzeitige Simulation der
zwei Vorgange 1) Diffusionsflamme (wird in der Anlagensituation beim Austritt aus den
Dampferzeugerrdumen erwartet, wo der Schmelzepartikel/Wasserdampf/Wasserstoff-
Strahl in die sauerstoffhaltige Atmosphéare des Domebereiches eintritt) und 2) vorver-
mischte Verbrennung im offenen Behalterbereich (Dome in der Anlagensituation), die
sich allerdings gegenseitig beeinflussen, erforderlich. Beide Phdnomene waren auch in
den DCH-Experimenten in der DISCO-Anlage unter Verwendung einer zur Modellie-
rung von Reaktorgrube, Pumpen- bzw. Dampferzeugerrdumen und Containmentdome

unterteilten Behaltergeometrie beteiligt.

Eine prazise Simulation der Vorgange bei der Wasserstoffverbrennung geht fiir ein
grolies Spektrum von Randbedingungen Uber die Moéglichkeiten in ,Lumped Parame-
ter‘-Rechenprogrammen hinaus. Daher wurde bis auf weiteres keine gezielte Verbes-
serung der COCOSYS-Modelle fir die Wasserstoffverbrennung mit Blick auf DCH-
Bedingungen durchgefihrt. In dem geplanten Anschlussvorhaben ist eine Modelllber-
tragung des DCH-Modells nach ASTEC vorgesehen. In diesem Zusammenhang wird
geprift, ob durch begrenzte Modellerweiterungen zur Wasserstoffverbrennung eine
verbesserte Simulation dieser Phanomene wahrend DCH ermdglicht werden wiirde. In
diesem Fall werden auch Rickwirkungen auf die COCOSYS-Modelle erwartet. Weitere
Anhaltspunkte von evtl. erforderlichen Verbesserungen — insbesondere unter dem As-

pekt der Anwendung auf die Reaktorsituation und der verbleibenden Unsicherheiten —
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konnen sich durch die Validierung des DCH-Modells im geplanten Validierungsvorha-

ben ergeben.

3.2 Verbesserung MEDICIS

Im Zeitrahmen des Projektes waren Fragestellungen im Zusammenhang mit einer
Schmelze-Beton-Wechselwirkung (englisch: Molten Core Concrete Interaction — MCCI)
ein wichtiges Thema in der internationalen Forschung. Die im Arbeitspaket ,Severe
Accident Research Priorities® in SARNET2 (SARNET2-SARP) fortgefiihrte Liste von
derzeit 21 offenen EURSAFE Research Items (ERI), sieht weiterhin eine hohe Prioritat

von experimentellem Forschungsbedarf auf diesem Gebiet vor:

— ERI-Issue 2,1: MCCI: molten pool configuration and concrete ablation, Prioritat:
hoch,

— ERI-Issue 2,2: ex-vessel corium coolability, top flooding, Prioritat: hoch

Im Vorhaben RS 1159 war das Modell MEDICIS fir die Simulation von MCCI-
Phanomenen in ASTEC verbessert und nach COCOSYS libertragen worden. Im aktu-
ellen Vorhaben sind erganzende Arbeiten, insbesondere auch die Auswertung der ver-
fugbaren experimentellen Daten im Hinblick auf eventuelle Verbesserungen in
MEDICIS zu den Themen:

—  Flutung der Schmelze mit Wasser von oben,
— 2D-Erosionsverhalten und Schichtungsphdnomene und

—  Spaltproduktfreisetzung wahrend MCCI

durchgeflihrt worden. Die Auswertung von experimentellen Daten und die Erganzung
von Modellen erfolgten auf Basis einer neuen MEDICIS-Version, die in einem voraus-
gehenden Arbeitsschritt hierzu aus ASTEC-V2 nach COCOSYS Ubertragen wurde.

3.2.1 Erkenntnisse aus Versuchsprogrammen

Wichtige neuere experimentelle Arbeiten mit nachbeheizten Schmelzen (Simulation der
Nachzerfallsleistung) wurden bzw. werden beim Karlsruher Institut fur Technologie
(MOCKA), bei den Argonne National Laboratories (OECD-CCI), bei CEA Cadarache
(VULCANO) sowie bei AREVA Erlangen durchgeflhrt.
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Die experimentellen Programme sind vor allem auf eine Erweiterung der Datenbasis
fur die zweidimensionale Erosion in radialer und axialer Richtung sowie fir stratifizierte
Schmelzepools (Metall/Oxid) ausgelegt. Aufgrund unterschiedlicher Beheizungstechni-
ken (elektromagnetische Induktion oder direkte elektrische Warme) des Schmelzepools
und der damit verbundenen Einschrankungen sind allerdings nicht alle Versuche ein-

heitlich interpretierbar.

3.2.1.1 Experimente mit homogenen oxidischen Schmelzen

In den CCl-Versuchen des OECD-MCCI-Projektes wurden prototypische, vorwiegend
oxidische Schmelzen (mitunter mit kleinen Anteilen von Fe und Cr) mithilfe einer Ther-
mit-Reaktion erzeugt und mit elektrischem Strom direkt beheizt. In rechteckigen Geo-
metrien der Versuchsanlage (ca. 50 cm x 50 cm) wurde der Strom zwischen zwei sich
gegeniiber stehenden Wanden durch die Schmelze (anfanglich ca. 400 kg) geleitet,
welche an den beiden anderen Seitenwanden sowie mit der Bodenplatte aus Beton
wechselwirkt (s. Abb. 3-11 und Abb. 3-12). Die Beheizung mit direktem elektrischem
Strom setzt eine vorwiegend oxidische Schmelze voraus, eine Schichtung Metall/Oxid
kann hier nicht untersucht werden. Es wurden ein kalksteinreicher Beton (LCS-Typ)

sowie ein silikatischer Betontyp untersucht.
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Abb. 3-11 Schnittbild durch die CCl-Versuchsanlage (Seitenansicht) /FAR 04/

Abb. 3-12 Zusammenbau der Betonkomponenten (Seitenwande und Boden, in Fo-
lie verpackt) und Elektrodenbanke vor dem Hinzuflgen der inerten Sei-
tenwande (aus MgO) hinter den Elektrodenbanken fur die CCI-Versuche
/FAR 06/
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Bei dem thermischen Schock, den die frisch durch die exotherme Thermit-Reaktion
hergestellte Schmelze im Kontakt mit den kalten Betonwanden erleidet, wird aus den
Grenzschichten der Schmelze sehr viel Warme entspeichert und es lagert sich erstarr-
tes Material (Krusten) an der Betonoberflache an. Die Kontakttemperatur zwischen
diesen anfanglichen Krusten und dem Beton ist allerdings immer noch hoch genug, um
den Beton darunter thermisch zu attackieren, die anfanglichen Krusten wirken aber wie
ein Widerstand fur den Warmefluss aus der Schmelze, so dass die Erosionsgeschwin-
digkeit in dieser Phase klein bis vernachlassigbar ist. Es dauert in den Versuchen eine
betrachtliche Zeit (,Inkubations“-Zeit) im Vergleich zur gesamten Versuchsdauer, bis
sich eine Art quasi-stationarer Zustand eingestellt hat und die bei Versuchsbeginn er-
zeugten Krusten wieder aufgeschmolzen worden sind. In diesem quasi-stationaren Zu-
stand werden héhere Warmelbergange bzw. Erosionsgeschwindigkeiten beobachtet
und die mittlere Verteilung der intern frei gesetzten Warme auf die Oberflache der
Schmelze (Wande, Boden, Oberseite) hat sich nahezu stationar ausgebildet. Lokal
stellen sich aber nie wirklich stationare Strémungsgeschwindigkeiten und Temperatu-
ren in der Schmelze ein, da das Problem der Konvektion in beheizten Schmelzen einen
instationaren Charakter hat. Aufgrund dieses instationaren Charakters kénnen der
Zeitpunkt und der Ort von einem lokalen Versagen der Krusten nicht vorausgesagt

werden.

Wenn an Seitenwanden und Boden die Erosion begonnen hat, so zeigt sich bei LCS-
Beton, dass die Erosionsgeschwindigkeit am Boden ungefahr identisch ist mit der Ero-
sionsgeschwindigkeit an der Seitenwand. Bei silikatischem Beton zeigt sich dagegen,
dass die Erosionsgeschwindigkeit des Bodens langsamer ist als die der Seitenwande.
Dieses typische Verhalten zeigt der Versuch CCI-3 (Abb. 3-13, /FAR 05/).
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Abb. 3-13 Unterschiedliche maximale Erosionsfortschritte in den Boden (Rauten:
,Basemat”) und Seitenwande (Quadrate, Dreiecke: ,Sidewall”) im Ver-
such OECD-CCI-3, aus /FAR 05/.

Die spateren Versuchen CCI-5 und CCI-6 mit silikatischem Beton im OECD-MCCI2-

Projekt bestatigten diese Schlussfolgerung.

In den Versuchen CCI-1, CCI-6 und WCB-1 (alle mit silikatischem Beton) zeigte sich
nach einer Phase, wo an der Messstelle (Seitenwand bei CCI-1 und CCI-6, Boden bei
WCB-1) keine nennenswerte lokale Erosion erfolgt, ein plétzlicher, rascher Erosions-
fortschritt. Dies wird von der GRS folgenderweise interpretiert: Auch wenn lokal kein
nennenswerter Erosionsfortschritt erfolgt, z. B. aufgrund einer anfanglichen Kruste, so
wird durch Warmeleitung und das Eindringen der Temperaturfront in den Beton der Be-
ton dennoch vorgeschadigt. Wenn die Kruste versagt, kommt die Schmelze mit einem
nicht mehr intakten Beton in Kontakt. Die Erosion erfolgt an diesen Orten zu diesem

Zeitpunkt daher rascher.

Bezlglich der Warmestromverteilung Seitenwand/Boden wurde prinzipiell ein ahnliches
Verhalten in den Versuchen an der VULCANO-Anlage bei CEA beobachtet. In dieser
Anlage wird die Schmelze mit elektromagnetischer Induktion beheizt. Es wurden auch
Untersuchungen zu geschichteten Konfigurationen angestellt. Die VULCANO-
Versuche sind aufgrund ihres kleineren MalRstabs, d. h. wegen ihrer groRen Oberflache
im Vergleich zum Volumen, aber noch anfalliger fir den Einfluss des thermischen

Schocks bei erstem Kontakt der Schmelze mit dem Beton.
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Erkenntnisse aus den Versuchen bei AREVA zum 2D-Erosionsverhalten in einer Ka-
verne aus silikatischem Beton liegen zurzeit noch nicht in detaillierter Form vor. Aus
den veroffentlichten Informationen (SARNET-Fortschrittstreffen, BMWI-
Fortschrittsberichte) ist zu entnehmen, dass auch dort zunachst eine deutliche Erosion
in radialer Richtung beobachtet wurde, und die Erosion am Boden aufgrund anfangli-
cher Kruste bzw. einer lokalen Anhdufung von erstarrtem Material nicht stark ausge-
pragt war. Es gibt jedoch Anhaltspunkte dafiir, dass nach Auflésung dieses offensicht-
lichen thermischen Widerstandes am Boden das anfangliche grofRe Verhaltnis von ra-
dialer zu axialer Erosion reduziert wird, allerdings unter der Randbedingung einer nied-

rigeren inneren Leistungsfreisetzung.

In vorangegangen Arbeiten /SPE 09/ wurden die vorliegenden experimentellen Daten
aus MCCI-Experimenten zur Betonerosion im Hinblick auf den resultierenden Warme-
Ubergangskoeffizienten zwischen Schmelze und Betonkontur der Reaktorgrube aus-

gewertet.

In dieses Auswertungsschema wurden die aktuell durchgefuihrten Experimente CCI-6,
WCB-1 (beide aus dem OECD-MCCI2-Projekt), die beiden VULCANO-Versuche VB-
U5 und VB-UG6 sowie der bei AREVA durchgefiihrte 1D-Versuch 9e /HEL 11/ hinzuge-
fugt. Die Abb. 3-14 zeigt effektive Warmeilbergangszahlen fir den Warmeilbergang
zur unteren und seitlichen Begrenzung des Pools durch den Boden bzw. die Wande
der Reaktorgrube. Es werden radiale und axiale Warmeubergange unterschieden so-

wie die Betonsorten silikatischer (,siliceous”) und kalksteinreicher (,LCS") Beton.
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Abb. 3-14 Auswertung der effektiven Warmelibergange zwischen homogener oxi-

discher Schmelze und Beton

Aus der Abb. 3-14 ist ersichtlich, dass die Warmelibergange an Boden und Seitenwan-

den flr viele Experimente mit durchschnittlichen Warmelibergangszahlen im Wertebe-

reich ~ 60...300 W/(m?K) angenahert werden kdnnen. Es gibt aber auch einige Aus-

nahmen:

Die Experimente CCI-1 (nérdlicher Seitenwand), CCI-6 (sudliche Seitenwand),
WCB-1* (Bodenplatte nach ca. 60 min moderater Erosion) zeigen plétzlich be-
schleunigte Erosionsfortschritte, die mit um nahezu eine GréRenordnung angeho-
benen, lokalen Warmestromen verbunden sind. Es wird vermutet, dass die bei sehr
langsamer Erosionsrate vorauseilende Temperaturfront im Beton dort, d. h. ein
Stlick weit vor der Erosionsfront, zur Ausdampfung von Wasser aus dem Beton
fuhrt und infolge dieses Vorgangs die Gefligestruktur des Betons lokal vorgescha-
digt wird. In diesen Bereichen kann sich dann die Ercsionsfront plétzlich rascher
ausbreiten als in intakten Bereichen des Betons. Aufgrund der zu vermutenden lo-
kalen Stromungsmuster kann so Warme in verstarktem Mal3e an genau diese Stel-
le herangefuhrt werden, sodass dieser Effekt zeitweilig selbstunterstitzend wirkt.
Bei CCI-6 wurde jedoch beobachtet, dass der lokale Erosionsschub in die Seiten-
wand von selbst abgeschwacht wurde. Es ist noch nicht klar inwiefern der Alte-

rungsprozess des Betons Auswirkungen auf dieses Phanomen hat.

Die VULCANO-Experimente VB-U5 und VB-U6 zeigen in der Auswertung von Abb.
3-14 relative niedrige Warmelbergangszahlen. Diese beruhen aber zu einem gro-

Ren Teil auf einer einzigen verfUgbaren Temperaturmessung in den beiden Expe-
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rimenten, die nach einiger Zeitdauer in beiden Fallen deutlich angehobene Pool-
temperaturen im Vergleich z. B. zur MEDICIS-Nachrechnung signalisiert. In
SARNET2 ist ein internationaler Benchmark zu diesen beiden VULCANO-
Experimenten durchgefihrt worden /JOU 12/. Niedrige Pooltemperaturen, wie von
MEDICIS berechnet, wurden dort auch von einigen anderen Codes bestatigt. Unter
der Annahme, dass die Pooltemperatur in den Experimenten deutlich niedriger lag
als wie von den einzelnen Messungen angegeben (und damit in besserer Uberein-
stimmung zur MEDICIS-Rechnung), lagen die Experimente VB-U5 und VB-UG6 in
besserer Ubereinstimmung zu den vielen anderen Experimenten und stellten dann

keine Ausnahme mehr dar.

Fiar das 1D-Experiment 9e bei AREVA mit homogener oxidischer Schmelze (flr andere
Versuche bei AREVA liegen leider keine verwertbaren Temperaturmessungen in der
Schmelze vor) liegt der Warmetbergang im Bereich der anderen experimentellen Da-
ten fur oxidische Schmelze (Abb. 3-14), wobei offenbar im 1D-Fall, wie auch bei
MACE-M4, der Warmeubergang nach unten gleich groR ist wie im Falle von 2D-

Experimenten zur Seite.

Aus Abb. 3-14 werden fiir die 2D-Experimente ungefahre Warmelbergangskoeffizien-

ten von:

— 80 W/(m?K) fiir die axiale Richtung nach unten im Fall eines silikatischen Be-

tons,
— 300 W/(m?K) fiir die seitliche Richtung im Fall eines silikatischen Betons,

— 200 W/(m?K) sowohl fiir die axiale als auch fiir die seitliche Richtung im Falle
des LCS-Betons,

geschatzt. Die genannten Warmelbergangszahlen wurden erfolgreich in Testrechnun-
gen mit MEDICIS zur Interpretation der Experimente verwendet /SPE 10b/. Es zeigt,
sich, dass die Vorgabe konstanter Warmeulbergangszahlen ausreichend zur Simulation
der wesentlichen Parameter im Verlauf eines gesamten Versuches ist. Unsicherheiten
verbleiben in diesem Punkt allerdings fiir die Ubertragung auf Langzeitsituationen in
Reaktoranlagen, da Uber die genauen Mechanismen des Warmetransports nur unzu-

reichende Erkenntnisse vorliegen.

Zur Abklarung von mdglichen Mechanismen wurden im Validierungsvorhaben RS1190

bei der GRS numerische Untersuchungen zur Konvektion in der Schmelze zu Beginn
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des Experimentes CCI-5 durchgefihrt, bei denen unterstellt wird, dass die Konvektion
in der Schmelze aufgrund von Temperaturgradienten hervorgerufen wird /SPE 10a/.
Diese Untersuchungen zeigen, dass sowohl qualitativ als auch quantitativ die Warme-
Ubergange aufgrund der angenommenen natirlichen Konvektion erklart werden konn-
ten. Die dabei erzielten Warmeubergangszahlen fur den Warmelbergang nach unten
und zur Seite werden quantitativ in guter Naherung durch die Korrelation von Jahn auf
Basis der bei der TU Hannover durchgefuhrten Untersuchungen /JAH 75/ bestatigt.
Der Temperaturverlauf bzw. Viskositatsverlauf in den geklhlten Grenzschichten ist
hierbei eine entscheidende GroRe. Dieser Hinweis zur Erklarung der beobachteten
Warmeubergange wurde von der GRS in die internationale Diskussion eingebracht
/SPE 10a/, er wird aber von internationalen Experten bislang noch kritisch gesehen, da
es Beobachtungen aus Experimenten mit gasdurchsprudelten Flissigkeiten (in der
Regel Wasser/Luft-Gemische) gibt, bei denen der Einfluss des Gases schon bei gerin-
gen Volumenstromen des Gases den Einfluss der natlrlichen Konvektion ausldscht. In
diesem Punkt bestehen aber immer noch Zweifel, da in Experimenten mit prototypi-
schen Schmelzen beobachtet wurde, dass die anfanglichen Krusten gasundurchlassig
sind und daher die natlrliche Konvektion zumindest zu Beginn der Experimente bis
zum Eintritt nennenswerter Erosion die Warmeilibergange und die Stabilitat der anfang-

lichen Krusten bestimmen konnte.

Im Hinblick auf den mdglichen Mechanismus flir die Warmelbergange von der
Schmelze an den Beton werden neben der naturlichen Konvektion in der Schmelze
und dem Einfluss des aufgrund der Betonerosion injizierten Gases auch noch folgende

Phanomene diskutiert:

— Konvektion aufgrund von Konzentrationsgradienten. Diese kdnnte gerade an der
Bodenflache den Einfluss der natlirlichen Konvektion tUberwiegen, da hier mit den
verflissigten Betonzersetzungsprodukten ein spezifisch leichter Stoff im Vergleich

zum Corium eingebracht wird.

— Periodische Kontakterneuerung. Die Annahme ist hierbei, dass Schmelze und Be-
ton periodisch einen idealen Kontakt herstellen und der Warmeilbergang aus der
Schmelze in den Beton durch transiente Warmeleitung in der kurzzeitig als ruhend
angenommenen Grenzschicht der Schmelze erfolgt. Der transiente Warmestrom
sinkt dabei mit der Zeit ab. Nach einer charakteristischen Zeitspanne 7 wird die
Schmelze neu durchmischt — aufgrund lokalen Eintrags von Gas oder flissigen
Zersetzungsprodukten des Betons — und der ideale Kontakt wird mit neuer einheit-

licher Temperatur der Schmelze wiederhergestellt. Je kirzer die charakteristische
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Zeitspanne t ist, desto mehr Vermischung gibt es in der Schmelze und desto gro-
Rer ist der Beitrag des Spitzenwarmestroms direkt nach Herstellung des idealen
Kontaktes zwischen Schmelze und Beton. Je langer diese Zeitspanne ist, desto
weniger Vermischung gibt es und desto gréRer ist der Beitrag des flachen Ab-

schnittes des transientem Warmestroms zum effektiven Warmeubergang.

— Stabile thermische Widerstande im Kontaktbereich zwischen Schmelze und Beton.
Denkbar sind stabile Krusten oder auch eine Ansammlung von an die Struktur an-
gelagerten Feststoffen (z. B. hochschmelzende Aggregate aus dem zersetzten Be-

ton, s. u.).

— Zersetzungsprozess des Betons. Kalksteinreicher und silikatischer Beton weisen
ein unterschiedliches Verhalten bei ihrer Auflésung auf: Bei silikatischem Beton
wird zunachst die Zementmatrix verflissigt und es verbleiben gréRere Aggregate
(Kiesel) in festem Zustand, die in die Schmelze eingetragen werden und dort mak-
roskopisch transportiert werden kénnen, bevor sie schmelzen Es ist auch denkbar,
dass frei gesetztes Gas bevorzugt entlang von Pfaden durch die Zwischenraume
der verbliebenen Kieselmatrix stromt. In kalksteinreichem Beton wird dagegen in
einen scharf abgegrenzten Bereich an der Schnittstelle zwischen intaktem und
aufgelostem Beton nahezu die gesamte Zusammensetzung des Betons aufgeldst

bzw. verflussigt.

Bezuglich der Auswertung des Warmeubergangs nach oben stellt sich aber ein grund-
satzliches Problem in den Versuchen: Unter trockenen Bedingungen ist die Warmeab-
fuhr an der freien Oberflache der Schmelze nicht gut erfasst. Es fehlen Messungen zur
Oberflachentemperatur der Schmelze, und die Aufheizung der Strukturen oberhalb der
Schmelzeoberflache durch Strahlung kann — wenn Uberhaupt — nur sehr ungenau aus
den vereinzelt vorhandenen Temperaturmessungen in den Strukturen rekonstruiert
werden. Zudem beeinflussen in der Atmosphare suspendierte Aerosole die Strah-
lungswechselwirkung zwischen Schmelzeoberflache und Strukturen. Genauere Aussa-
gen lassen sich fur geflutete Bedingungen treffen, da der Warmestrom an der Oberfla-

che aus der Verdampfungsrate des Wassers rekonstruiert werden kann.

Fazit

Bislang gibt es noch keine abgesicherte, mechanistische Erklarung fur die Bevorzu-
gung der seitlichen Erosionsrichtung bei MCCI mit homogener oxidischer Zusammen-

setzung der Schmelze in einer Kaverne aus silikatischem Beton. Die Empfehlungen
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der GRS fir die Erfassung des Warmeubergangs zwischen Schmelze und Beton in
den Modellen sehen daher die Verwendung von empirischen Warmeulbergangszahlen
wie in Abb. 3-22 skizziert vor.

Zu Beginn der Experimente gibt es eine transiente Phase (bzw. ,Inkubationsphase®)
mit einem Ausfrieren von Grenzschichten der Schmelze entlang des Betons und zeit-
weilig vernachlassigbarem bzw. sehr langsamen Erosionsfortschritt. Diese Inkubati-
onsphase wird von vielen Experten als Ursache flr die Anisotropie bei der 2D-Erosion
in den Versuchen gesehen. Die anfangliche Entspeicherung von Warme aus den
Grenzschichten der Schmelze aufgrund des thermischen Schocks ist auch fir die Re-
aktorsituation anzunehmen. In den CCI-Versuchen fehlt aber im Vergleich hierzu die
Warmefreisetzung in den Krusten (wegen der Abhangigkeit der elektrischen Leitfahig-
keit der Schmelze von der Temperatur) sowie die starken Rihreffekte durch den unter
Reaktorbedingungen anzunehmenden Absturz der Schmelze in die Kaverne. Der Ein-
fluss von anfanglichen Krusten ist also — auch aus Skalierungsgrinden — im Experi-
ment dominanter als unter Reaktorbedingungen anzunehmen und er nimmt im Versuch
einen relativ groRen Anteil an der Versuchsdauer ein. Daher wird davon ausgegangen,
dass der Einfluss von anfanglichen Krusten bzw. der Inkubationsphase in der langzeiti-

gen Reaktorsituation geringer ist.

Weil die anfanglichen Krusten vermutlich gasundurchlassig sind, sind seitliche Krusten
aufgrund des Einflusses von sich aufbauender naturlicher Konvektion in der Schmelze
weniger stabil und werden evil. schneller aufgeschmolzen. Die starkere Gasfreisetzung
bei kalksteinreichem Beton (aufgrund des grélieren Massenanteils von Gas in diesem
Beton) miusste ein rasches Versagen der Krusten auch am Boden — d. h. einen eher
gleichzeitigen Erosionsbeginn an Boden und Seitenwanden — unterstitzen. Dies wird
durch die Experimente nahegelegt, da mit Ausnahme von CCI-5 die Experimente mit
silikatischem Beton (CCI-1, CC-3, CCI-6) tendenziell Verzégerungen des Erosionsbe-
ginns am Boden im Vergleich zur Seitenwand aufweisen. Der Versuch CCI-5 ist
schwierig zu bewerten, da die Randbedingungen dort stark asymmetrisch waren. Der
Effekt der anfanglichen Krusten und dem lokal unterschiedlichen Aufschmelzen (je
nach Betontyp) reicht aber zur Erklarung der anisotropen 2D-Erosion bei silikatischem
Beton nicht aus, da die Experimente zeigen, dass — wenn Erosion an Wand- und Bo-
denflache gleichzeitig fortschreitet, d. h. anfangliche Krusten nicht mehr die Erosion
verhindern — die Erosion am Boden im Falle von silikatischem Beton dennoch langsa-
mer ist, als zur Seite, vgl. Abb. 3-13. Zur Erklarung der 2D-Anisotropie reicht also die

Inkubationsphase (transientes Bilden und Abschmelzen von Krusten) in den Experi-
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menten vermutlich nicht aus, d. h. es muss auch im Langzeitbereich der Reaktorsitua-
tion mit dominanter radialer Erosion bei oxidischer Schmelze und silikatischem Beton

gerechnet werden.

3.2.1.2 Experimente mit geschichteten Schmelzen (Metall/Oxid)

Im typischen zu erwartenden Unfallablauf einer Reaktoranlage ist der oben beschrie-
bene Fall eines homogenen Schmelzepools mit oxidischer Charakteristik ein Grenzfall.
Dieser ist zu erwarten, wenn die Durchmischung des Schmelzepools, etwa aufgrund
des starken Ruhreffektes durch die bei der Erosion frei gesetzten Gase in der Schmel-
ze und eines geringen Dichteunterschiedes zwischen Metall- und Oxidschmelze zur
Auflésung und Durchmischung von Schichten flihrt. Eine oxidische Charakteristik ist
dann zu erwarten, wenn die Masse der Metallschmelze klein gegenliber der Oxid-
schmelze ist, die Metallschmelze also als in der oxidischen Schmelze weitgehend dis-

pergiert angenommen werden kann.

Prinzipiell ist eine Schichtung des Pools zu erwarten, da die Metall- und Oxidteil-
schmelzen nicht mischbar sind und betrachtliche Dichteunterschiede aufweisen kon-
nen. Nach Absturz aus dem RDB weist die oxidische Mischschmelze eine viel gréere
Dichte auf als die metallische Schmelze. Mit auch in der Reaktorsituation angenomme-
ner Inkubationsphase gibt es zunachst einen kurzen Zeitabschnitt, in dem anfangliche
Krusten zur Betonoberflache abgeschmolzen werden und die Erosion sehr langsam ist.
Bei dann geringen Gasvolumenstrémen fehlt der Ruhreffekt, um die Schichten aufzuld-
sen. Nach einer moglichen Inkubationsphase erfolgt die Erosion mit hoher Geschwin-
digkeit, also groRen Gasvolumenstromen. Mit fortschreitender Reduktion der oxidi-
schen Dichte durch Eintrag von spezifisch leichten Zersetzungsprodukten fiihren die
starken Ruhreffekte in einer frihen Phase des MCCI zu einer vermutlich homogenen
Poolkonfiguration, bevor die auf den Querschnitt des Pools bezogene Gasgeschwin-
digkeit unter ein kritisches Niveau abféllt und eine Schichtung ermdglicht. Es hangt
jetzt vom Dichteunterschied zwischen Metall- und Oxidschmelze ab, wie sich die
Schichtungsreihenfolge (unten/oben) einstellt. In der Langzeitphase des MCCI ist an-
zunehmen, dass die Oxidschmelze spezifisch leichter ist als die Metallschmelze und

sich oberhalb der Metallschmelze ablagert.

Der experimentelle Kenntnisstand zu MCCI bei Annahme einer geschichteten Schmel-

ze in der Reaktorgrube ist noch unbefriedigend. Dies liegt daran, dass mit der Prasenz
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einer zusatzlichen Schmelze-Schicht zusatzliche Parameter die Fragestellung der
Warmestromverteilung in einer 2D-Konfiguration beeinflussen, die in Experimenten mit
reaktortypischen Schmelzen nur unzureichend bis gar nicht beobachtet oder quantifi-

ziert werden konnten. Dies betrifft die Parameter
— Bedingungen fiir das Einsetzen bzw. Wiederauflésen von Schichtungen
— Temperaturdifferenz zwischen den Schichten

— Warmelbergang zwischen den Schichten

In den Versuchen bei KIT in der COMET-Anlage, wo Hochtemperaturschmelzen aus
einer Aluminiumoxid-basierten Thermit-Reaktion in axialsymmetrischen Tiegeln in Ver-
bindung mit einer induktiven Nachbeheizung zum Einsatz kamen, zeigt sich aufgrund
der starken Dichteunterschiede eine ausgepragte Stratifikation: Eisenschmelze unten,
oxidische Schmelze (Hauptbestandteil: Al,O3) oben. Die Skalierung ist mit einem Tie-
geldurchmesser von 60 cm und ca. 500...600 kg anfanglicher Schmelze ahnlich wie bei
den CCI-Experimenten. Die geschichtete Konfiguration (Metall unten, Oxid oben) re-

prasentiert aber eher die spate Phase von MCCI.
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Schnitt durch den Versuchstiegel nach Ende des Experimentes COMET-
L2 und Projektion der geometrischen GréRen der Versuchsapparatur
/SDO 06/

In diesen Versuchen lasst sich aber (aufgrund technischer Einschrankungen bei induk-
tiver Beheizung) ausschlieB3lich die Eisenschmelze beheizen, was nicht prototypisch
ist, da der Grofteil der Nachzerfallswarme bei Reaktorsituationen typischerweise in der
oxidischen Schmelze entbunden wird. Es gibt keine Temperaturmessungen in den bei-
den Teilschmelzen, aber es liegen Infrarotkamerabilder beim Einlass der Schmelze in
den Tiegel sowie in der Langezeitbeobachtung der Kruste an der freien Oberflache im

Versuch vor. In diesen Versuchen wurden Erosionsraten in der Grofienordnung ~



6 mm/min beobachtet. Mit einer angenommenen Uberhitzung von ca. 50 K gegeniiber
der Erstarrungstemperatur von Eisen werden axiale WarmelUbergangzahlen in der
GroéBenordnung von ca. 1000-2000 W/(m? K) ermittelt (Abb. 3-16). Zu Beginn, in einer
transienten Phase, in der die Eisenschmelze ihre Uberhitzung gegeniiber ihrem Erstar-
rungspunkt verliert, zeigt sich in den COMET-Experimenten eine gleichmaRig starke
Erosion sowohl in die Tiegelseitenwand wie auch in den Boden. In der daran anknlp-
fenden stationaren Phase Ubertrifft die Erosionsgeschwindigkeit am Boden (axial) die-

jenige in die Seite (radial) um ca. Faktor 2.

siliceous. _ _ . . LGS
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Abb. 3-16 Auswertung der effektiven Warmelbergange zwischen metallischer
Schmelze und Beton — Vergleich COMET-Experimente mit anderen Ex-

perimenten

Aus den Versuchen mit Mischschmelzen aus prototypischem oxidischen Corium und
Eisen bei AREVA und bei VULCANO hingegen wurde geschlossen, dass das Phano-
men der Schichtungsausbildung wahrend des MCCI-Vorganges komplexer ist, als bei

COMET beobachtet.
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Abb. 3-17 Schnittbild durch den AREVA-Tiegel /HEL 11/

Die Ausbildung von Schichten konnte bei den AREVA-Experimenten nicht direkt beo-
bachtet werden, sondern wurde aus den Erosionsprofilen nach Ende des Versuches
rickgeschlossen. Dabei wurde im Falle hoher Erosionsgeschwindigkeiten eine Durch-
mischung (Eisen in Oxidschmelze dispergiert, Abb. 3-18 links) vermutet und bei niedri-
gen Erosionsgeschwindigkeiten eine Separation (Eisen am Boden des Tiegels, Abb.
3-18 rechts). Vermutlich spielen die geringeren Dichteunterschiede zwischen Eisen-
schmelze und Oxidschmelze hierbei eine wichtige Rolle. Der 1D-Versuch 8b der
AREVA-Versuchsserie (Abb. 3-17, /HEL 11/), flir den eine Temperaturmessung der Ei-
senschmelze vorlag, wurde in das Auswerteschema zur Ermittlung effektiver Warme-
Ubergange ubernommen. Die Auswertung zeigt einen konsistenten Wert im Vergleich

zu den anderen Experimenten (Abb. 3-16).

92



————— Betonoberkante vor MCCl —————————————

Abb. 3-18 Tiegelquerschnitte durch die AREVA-Versuche 5 (links, mit hoher Erosi-
onsgeschwindigkeit und gleichmaRigem Erosionsprofil) und 8 (rechts,
mit niedriger Erosionsgeschwindigkeit und lokaler Erosion), aus /HEL
11/

In den VULCANO-Experimenten /JOU 12b/ mit Oxid- und Metallschmelze mit silikati-
schem Beton konnte keine eindeutige Stratifikation in zwei Schichten detektiert wer-
den. Metallische Tropfen wurden in der Oxidschmelze gefunden, und es wurde beo-
bachtet, dass sich an der Betonwand akkumulierte Metallschmelze entlang der vertika-
len Kavernenkontur hochzieht und eine Art ,Tiegel* fur die Oxidschmelze bildet. Es
wurde ferner festgestellt, dass die Vermischung von Bereichen unterschiedlicher Zu-
sammensetzungen bzw. Dichten in der Schmelze sehr langsam erfolgt. Die Phanome-

ne sind noch nicht erklarbar.
Fazit

Aufgrund der besseren Warmetransporteigenschaften von flissigem Eisen ist der
Warmelbergang zwischen Eisenschmelze und Beton viel effizienter als zwischen
Oxidschmelze und Beton. Effektive Warmelibergangszahlen fir die Erosion am Boden
einer Kaverne aus silikatischem Beton liegen im Bereich 1000...2000 W/(m? K) im Ver-
gleich zu etwa 80 W/(m? K) fir die Oxidschmelze. Die COMET- bzw. BETA-
Experimente bei KIT zeigen, dass bei Metallschmelzen im Unterschied zu reinen oxidi-

schen Schmelzen die Erosion zur Seite weniger effektiv ist als nach unten. Eindeutige
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Ursachen hierfiir sind noch nicht geklart, da die Phanomene sehr komplex sind und in
den Versuchen nicht getrennt beobachtet werden kénnen. Es spricht vieles dafiir, dass
der an den Seiten aufgeloste Beton udn das frei gesetzte Gas entlang der vertikalen
Kavernenkontur nach oben transportiert wird, wo die Oxidschlacke sich in der spezi-
fisch leichteren Oxidschmelze einmischen kann. Dieser Film aus Betonschlacke
und/oder Gas bildet vermutlich einen thermischen Widerstand fur den Warmeubergang
zur Seitenwand, wohingegen am Boden der Kaverne keine Ausbildung eines solchen
Filmes mdglich ist. Die Auswertung des im Rahmen von SARNET2 bei KIT durchge-
fuhrten grofl3-skaligen MOCKA-Experimentes, in der die Schmelze von innen mit che-

mischer Reaktionswarme in der Oxidphase beheizt wurde, steht noch aus.

3.2.2 Ergénzung eines vereinfachten Modells fir die Simulation der Was-

seriberdeckung eines Schmelzepools

Im Verlauf der Schmelze-Beton-Wechselwirkung kann es zu einer Flutung der Reak-
torkaverne mit Wasser kommen, entweder als Accident-Management-MalRnahme in
Anlagen, wo dies mdglich ist, oder als Folge des Erosionsfortschrittes, wenn z. B. die
Trennwand zu einem Raum mit einer Wasservorlage durchgeschmolzen wird. Zur Be-
urteilung der Effizienz des Wassereinflusses auf die Kihlbarkeit der Schmelze — von
vielen Fachleuten wird fir bestimmte Bedingungen gar ein stabilisierender Einfluss der
Flutung auf den Fortgang der Schmelze-Beton-Wechselwirkung vermutet — wird in
MEDICIS ein Modell fir den Warmetlbergang an der freien Oberflache der Schmelze
unter Wasser verwendet. MEDICIS konnte urspriinglich in der aus ASTEC lbernom-
menen Version die Wasseriberdeckung einer Schmelze ausschliellich mit der soge-
nannten ,detaillierten“ Modelloption fir die Kruste an der Oberseite des Schmelzepools
in Verbindung mit einem Dryout-Heat-Flux-Modell fir den Kontakt zwischen Wasser
und Kruste berechnen (,Water-Ingression“-Modell). Die Annahme ist hierbei, das die-
Wasserfront in Spalte oder porose Bereiche der Kruste bis zu einer bestimmten Tiefe-
eindringt und daher ein effektiv erhdhter Warmestrom nach oben abgefuhrt wird im
Vergleich zur Warmeleitung durch den Festkorper Kruste ohne Eindringen einer Was-
serfront. Dieses Modell ist aber mit groRen Unsicherheiten behaftet und fir den An-
wender mit erhdhtem Aufwand verbunden (Eingabedaten, Behandlung einer zusatzli-
chen Schicht im Pool (Kruste). In Alternative hierzu wurde MEDICIS in COCOSYS von
der GRS um eine Modelloption erweitert, bei denen die Flutung der Schmelze mit
Wasser auch ohne Verwendung des detaillierten Krustenmodells bertcksichtigt werden
kann (Abb. 3-19).
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Im ,Water-Ingression“-Modell wird eine von Darcy vorgeschlagene Beziehung zur Er-

mittlung des Warmestromes bei Austrocknung einer permeablen Struktur verwendet:

_hyklo—ov) g

Qdryout = 2V ( 3-9 )
v

Hierbei hangt der Dryout-Warmestrom von der Permeabilitat k (im Input vorzugeben)
sowie von den Eigenschaften von Wasser bzw. Wasserdampf ab (Verdampfungsent-
halpie h;,, Dichten g,, 0;, kinematische Viskositat v, ). Die Idee hierbei ist, dass es ei-
nen maximalen Warmestrom qg,youc gibt, bei dem im Gegenstrom zugeflihrtes Wasser
und abgefiihrter Dampf sich die Waagschale halten. Ist die Permeabilitat im Input ein-
mal konstant vorgegeben, so ist der berechnete Warmelbergang im Verlauf einer
Rechnung weitgehend konstant, was nicht gut zu den Messdaten von Experimenten
mit Flutung der Schmelze von oben passt. Zwar existiert ein Modellvorschlag zur Be-
rechnung der Permeabilitat x in Abhangigkeit der veranderlichen Krusteneigenschaf-
ten, aufbauend auf dem Mechanismus der Ausbreitung von Rissen in der Kruste durch
thermische Spannungen (Epstein-Lister-Modell). Dieses Modell wird aber aufgrund der
Komplexitat der zugrunde liegenden Theorie, der Schwierigkeiten bei der Ermittlung
von bendtigten Eingabedaten sowie der damit verbundenen Unsicherheiten in Relation
zu den insgesamt verbleibenden Unsicherheiten zu MCCI von der GRS derzeit nicht

empfohlen.
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Abb. 3-19 Erweiterung von MEDICIS durch die GRS fur den Warmeubergang zwi-
schen Schmelze und Wasser unter Umgehung des detaillierten Krus-

tenmodells (,upper crust®).

Im alternativen Modell der GRS ist in Analogie zum U.S. Rechenprogramm CORCON
ein Verdampfungsmodell basierend auf der Siedekurve von Wasser in COCOSYS-
MEDICIS eingebaut und getestet worden /SPE 12/. Das Modell berticksichtigt einen ef-
fektiven Warmeubergangskoeffizienten (im Input vorzugeben) zwischen Schmelze und
Kruste, das Anwachsen einer Kruste zwischen Schmelze und Wasser und die Sie-
debedingungen an der Kontaktstelle zwischen Kruste und Wasser (Abb. 3-20) ohne

Eindringen von Wasser in die Kruste.
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Abb. 3-20 Annahmen fir das Modell zum Warmelbergang Schmelze/Wasser in-

klusive Krustenbildung und Sieden

In diesem Modell entwickelt sich zeitlich eine Krustendicke § unter der Bedingung,
dass der Warmestrom durch die Kruste bis zur Verdampfung auf der AuRRenseite konti-
nuierlich ist. Der effektive Warmeubergang zwischen der Schmelzetemperatur T und

der Schnittstellentemperatur T;,; zwischen Kruste und Wasser ist dann:

1
hegt = T (3-10)
feop * 775

Die Schnittstellentemperatur T;,, wird numerisch so geldst, dass der durch die Kruste
hindurchgefluhrte Warmestrom entsprechend des Nukiyama-Diagramms in eine Ver-
dampfungsleistung konvertiert wird. Dabei wird eine Losung im Blasensiede-Bereich
bevorzugt, was eine gute Ubereinstimmung mit Beobachtungen von Experimenten er-
moglicht. Diese Modell fihrt zwei unbekannte Parameter ein: Den effektiven Warme-

Ubergangskoeffizienten h.,, und die Schnittstellentemperatur Tf.ee, ZWischen Schmel-

ze und Kruste. Unter der Annahme der Solidus-Temperatur der Schmelze als Krusten-
bildungstemperatur, d. h. der maximalen Temperatur, bei der im thermodynamischen
Gleichgewicht einer entsprechenden Mischung aus Corium und Beton keine flissigen

Anteile mehr vorliegen,

sols (3-11 )

Tfreeze
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konnen Experimente zum Effekt der Flutung von Kernschmelzen wie MACE-M3b und
MACE-M4 in guter Naherung auch im Zeitverhalten des Warmeubergangs nach oben
angenahert werden /SPE 12/, Abb. 3-21. Hierflr wurde in parametrischen Rechnungen
ermittelt, dass gute Ubereinstimmungen erzielt werden, wenn ein ahnlich groler War-
meubergangskoeffizient nach oben wie fur die Erosion am Boden der Schmelze ver-
wendet wird: hyop, = hpor = 200 W/(m?K). Unsicherheiten in der Bestimmung von hy,,,
liegen darin begriindet, dass in den verfiigbaren prototypischen Experimenten wie
MACE mit Flutung der Schmelze die Kruste seitlich an der Versuchsanlage verankert
war und zwischenzeitlich die Schmelze keinen direkten Kontakt mit der oberen Kruste
hatte. Fir Reaktorsituationen ist daher auch mit groReren Werten flr h,, zu rechnen,
wie auch bereits eigene Untersuchungen mit dem hier vorgestellten Modell zu den in
den OECD-MCCI Vorhaben durchgefiihrten SSWICS-Experimenten gezeigt haben.

Mit der so durchgeflihrten Abschatzung des nach oben gerichteten Warmeubergangs
aus der Schmelze kann der empirische Ansatz der GRS, sogenannte effektive Warme-
Ubergangskoeffizienten zu verwenden, in der Weise der Abb. 3-22 zusammen gefasst

werden.
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Abb. 3-21 Ergebnisse fur die Nachrechnung von MACE-M3b unter Verwendung

des vereinfachten Modells und einem Warmelbergangskoeffizienten

nach oben von hy,, = 200 W/(m? K)
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Abb. 3-22 Vorschlag fur die Verwendung von effektiven Warmeutbergangskoeffi-

zienten fur die Beschreibung von 2D-MCCI-Phdnomenen in Versuchen

mit der Modelloption der GRS in MEDICIS
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3.2.3 Spaltproduktfreisetzung aus MEDICIS

Gemal Arbeitsprogramm wurde unter diesem Punkt ein Modell zur adaquaten Bertick-
sichtigung der Freisetzung von Spaltprodukten und Aerosolen aus der Schmelze in ei-
ner Reaktorgrube an COCOSYS-MEDICIS angebunden und getestet. MEDICIS war in
COCOSYS im Rahmen des Vorhabens RS 1159 anstelle des urspringlichen Rechen-
codes WECHSL zur Simulation von MCCI eingebaut worden. Zwischenzeitlich ist von
VEIKI, Ungarn, ein Modell fir die Freisetzung von Spaltprodukten in ASTEC V1.3 Rev
2 entwickelt worden /KOS 07/.

Im Rahmen des hier zu berichtenden Vorhabens RS1185 wurde die Modellgrundlage
des VEIKI Modells eingehend studiert und Uberpriift /SPE 11/ und entschieden, das
Modell in COCOSYS-MEDICIS zu tbernehmen. Es wurde anhand eines Versuches
zur Ex-Vessel Freisetzung von Spaltprodukten (ACE-L6) Uberprift. Fur die Anbindung
waren einige technische Arbeiten im Bereich der Schnittstellen zwischen MEDICIS und
COCOSYS fiir die Ubergabe der in einem Zeitschritt berechneten, freigesetzten Spalt-

produktmassen erforderlich.

3.231 Modellannahmen zur Spaltproduktfreisetzung aus der Schmelze

Separat von den Brennstoff- und Strukturmaterialien, aus denen die Kernschmelze
hauptsachlich besteht, kann nun im MEDICIS-Input das Spaltproduktinventar der Kern-
schmelze vorgegeben werden. Dies erfolgt in Form einer Tabelle mit Elementen oder
chemischen Verbindungen, deren Massen (kg) das Inventar zu Beginn der Schmelze-

Beton-Wechselwirkung (i. A. = Versagenszeitpunkt RDB) darstellen.

Die Eingabedatei fir die Zusammensetzung der oxidischen Schmelze inkl. Spaltpro-

dukte sieht flr das Beispiel des Versuches ACE-L6 folgenderweise aus:

SRG MASS !
o2u 219.0
02Zr 18.5
r 21.1
Fe 9.1
CaO 7.3
02si 16.9

TERM

SRG FP
BaO 0.79
La01.5 0.6
OSr 0.5
Ce02 1.3
Ru 0.38
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Ag 1.19

In 0.22
MoO2 0.94
Te 0.15
TERM
SR1 PRESID
-3.7500000 74583.333
70.500000 78333.333
151.50000 75000.000
354.00000 92500.000
387.75000 89583.333
455.25000 100000.00
516.00000 100000.00
529.50000 90416.667
590.25000 88750.000
718.50000 104583.33
833.25000 102916.67
873.75000 96250.000
981.75000 104166.67
1083.0000 102083.33
1170.7500 72916.667
1258.5000 60416.667
1272 .0000 28333.333
1366.5000 28333.333
1380.0000 98750.000
1407 .0000 101250.00
1488.0000 90833.333
1650.0000 90833.333
1704 .0000 107916.67
1758.0000 102083.33
1845.7500 106666.67
1920.0000 102083.33
1947 .0000 118333.33
1987.5000 102500.00
2190.0000 104166.67
2264 .2500 108750.00
2331.7500 105416.67
2392 .5000 107916.67
2824 .5000 102916.67

TERM

Der erste Abschnitt (SRG MASS) reprasentiert die Massen von Kern- und Strukturmate-
rialien. Der zweite Abschnitt (SRG FP) beziffert die Massen von Spaltprodukten. Der
dritte Abschnitt definiert die Nachzerfallswarmeleistung als Funktion der Zeit (s, W). Fr
die Definition der Zusammensetzung der Schmelze stellt das VEIKI-Modell eine erwei-
terte Datenbasis zur Verfliigung /KOS 07/, die die Elemente Ag, Al, B, Ba, C, Ca, Cd,
Ce, Cr, Cs, Eu, Fe, H, Hf, In, K, La, Mg, Mo, Na, Nd, Ni, Np, O, Pr, Pu, Rb, Re, Ru, Sb,
Si, Sn, Sr, Te, Ti, U, W, Zr und Y umfasst sowie die Verbindungen (in ASTEC-Notation)
AlbO;, BaO, BaMoO4 CaO, Ce0O,, Cey;03; CrO;5 CsHO, CsO,, Cs2Mo0O4, EuO,
Eu,03, FeO, FeOq5 HfO, InO;5 KO, LaOi5, MgO, MoO2, MoO;, Na,O, NaTes,
Nd,O3, NiO, O,Pu, O,Rb, O,Si, OSr, O,Te, O,U, O3W, OZr, O3Y;, Re,Y, SnTe (in der
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MDB-Datei ,Poolcav.mdb®). In MEDICIS selbst werden keine weiteren Zerfallsprozesse

in der Schmelze bertcksichtigt.

Fir die Freisetzung von Spaltprodukten wird angenommen, dass der durch die oberste
Schmelzeschicht bzw. durch die Kruste hindurchtretende Gasvolumenstrom aus der
Betonzersetzung (s. Abb. 3-23, kann die Gase H,, H,O, CO oder CO; enthalten) im

vollstandigen Gleichgewicht mit der flissigen Schmelze steht.

Abb. 3-23 Modellskizze fir die Ex-Vessel-Freisetzung von Spaltprodukten

1h; = V;M;Cieq (3-12)

Die Gleichgewichtskonzentration c;., einer Komponente i wird auf den Gleichge-

wichtsdampfdruck P; der flissigen Substanz i zurlickgefuhrt:

N; P
L 3-13
j (3-13)

“iea = = RT

Kern des Modells ist die Berechnung der Gleichgewichtsdampfdricke fur die Substan-
zen der Flussigkeit. Dazu wird zunachst eine thermodynamische Gleichgewichtsrech-
nung fur die Flissigkeit auf der Basis ihrer elementaren Zusammensetzung durchge-
fuhrt, um zu ermitteln, aus welchen Substanzen die Flissigkeit besteht. Fir jede dieser
Substanz wird unter Zugrundelegung weiterer Annahmen der Gleichgewichtsdampf-

druck mit der Gleichung

0 0
Hig—Hil -
Pi=fniiPoe RT (3-14)
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ermittelt. Hierin stehen f,,, ;, fir das molare Stoffmengenverhaltnis der Substanz bezo-
gen auf die gesamte Flissigkeit und ,ugg bzw. #31 fir die chemischen Potentiale der

Substanz i in Flussigkeit bzw. Gasphase unter Standardbedingungen. Die chemischen

Potentiale werden der Materialdatenbank MDB entnommen.

Rechnerische Ergebnisse fir die Spaltproduktfreisetzung bei dem Versuch ACE-L6
zeigt die Abb. 3-24 und Abb. 3-25. Die Abweichungen zu den Messwerten in Abb. 3-25
entsprechen in etwa dem State-of-the-Art bezuglich der allgemein bekannten Unsi-
cherheiten auf diesem Gebiet. Allein die deutliche Unterschatzung der Elemente La
und Mo, evtl. auch Ru, bedarf einer weiteren Untersuchung. Bei der Ruhr-Universitat
Bochum sind weitere Validierungsarbeiten mit ASTEC-MEDICIS zur Spaltproduktfrei-
setzung aus der Ex-Vessel-Kernschmelze geplant, aus denen Rickflisse auch fur
COCOSYS erwartet werden. Diese werden im anschlielenden Vorhaben zur Entwick-
lung von COCOSYS und ASTEC ausgewertet.

(COCOSYS) CCI Module

1 A A A A A A‘ A A
0.5 A s A i - ” i = o
i = R — 5e
== S
. Ba_Ba
005 42 o Ce Ce
A La la
Mo_Mo
0068; ¢ Ru_Ru
_ ) Vv Sr_Sr
w W Te_Te
S 0001 U_U
B 0.00050 & Zr Zr
& A Inln
7
g 0.00010
& 0.00005 - v ———% ————V—
/ |
1.00e-005 I e
| —o0—
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Abb. 3-24 Berechnung der frei gesetzten Massenanteile (bezogen auf das An-

fangsinventar) fir den Versuch ACE-L6.

103



LOOE+00 — "~

1,00E-01 1| wcOCOSYS-MEDICIS

1,00E-02

1,00E-03 -

1,00E-04 -

1,00E-05 -

1,00E-06 -

1,00E-07 -

1,00E-08 -

1,00E-09 -

Abb. 3-25 MEDICIS-Ergebnisse fur die integralen frei gesetzten Massenanteile von
Spaltprodukten, bezogen auf das Anfangsinventar, fir den Versuch
ACE-L6

3.2.3.2 Behandlung der freigesetzten Spaltprodukte in COCOSYS

An COCOSYS werden zwei Informationen weitergegeben:

1. Alle aus der Schmelze freigesetzten Spaltproduktmassen werden flir jeden von
COCOSYS vorgegebenen Zeitschritt von MEDICIS fiur die Bilanzierung getrennt
nach Elementen an COCOSYS (bergeben.

2. Da angenommen wird, dass die Spaltprodukte in der Atmosphare der Reaktorgru-
be kondensieren, werden die Spaltprodukte in der Summe (d. h. mit einem integra-
len Massenstrom) auf ein Aerosol Ubertragen. Dieser integrale Aerosolmassen-
strom aus der Schmelze wird einem in der COCOSYS-Eingabedatei zu benennen-
den Aerosol zugeordnet. Diese Aerosole sind i.d.R. nicht identisch mit Quellen aus
dem Reaktorkreislauf, die mit ATHLET-CD berechnet werden, und werden daher

gesondert behandelt.

Fir das benannte Aerosol gibt es dann also in der Reaktorgrube eine Quelle (kg/s), die
in COCOSYS-AFP bertcksichtigt wird. Zu dieser Aerosolquelle werden die entspre-
chenden Spaltproduktmassen zugeordnet. In diesem so berechneten Massenstrom

geht ausschlieBlich die wie in der Modellbeschreibung oben dargelegte Verdampfung
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von flissigen Spaltprodukten unter Annahme eines Gleichgewichtes mit dem Gasstrom
aus der Betonzersetzung ein. Zum realen Prozess tragt aber noch ein weiteres Pha-
nomen bei, das durch dieses Modell bislang nicht abgedeckt ist: Die mechanische
Suspension von Aerosolen aus der Schmelze durch Mitriss von Trépfchen in der Folge
des Zerplatzens von Gasblasen beim Austritt des Gasstroms aus der Schmelze. Hier-
fur ist bislang kein Modell verfugbar. Um dennoch einen wie z. B. durch diesen Mecha-
nismus erhdhten Aerosolmassenstrom zu bertcksichtigen, kann der Aerosolmassen-
strom von der Kernschmelze an die Atmosphare der Reaktorgrube — nicht aber der da-
rin enthaltene Spaltproduktanteil — durch eine verfigbare Aerosolfreisetzungskorrelati-

on in MEDICIS erhdht werden. In dieser wird Uber die Gleichung

Ceq = coe(_f?_g) (ajg +B) (3-15)

eine Gleichgewichtskonzentration c,, (kg/m®) der Aerosole in dem aus der Kern-
schmelze austretenden Gasvolumenstrom g, = j, A angesetzt. Der Aerosolmas-

senstrom (kg/s) erhdht sich dann um den Beitrag:

Maero = Ceq Jg A- (3-16)
Die Parameter ¢y, AE, a, f werden im Input vorgegeben.coe(_%) stellt einen Arrhenius-
Ansatz dar, wie er ublicherweise fur thermisch aktivierte Vorgange verwendet wird.
Dieser wurde mit einem Faktor (ajg+ﬁ) versehen, um den Einfluss der Gasge-
schwindigkeit zu berlcksichtigen. Die Eignung dieser Korrelation fir den realen Vor-

gang des Blasenzerplatzens muss noch untersucht werden. Hier werden Rickwirkun-

gen aus Arbeiten an der Ruhr-Universitat Bochum erwartet.

3.3 Kopplung MCCI in Unfallablaufen

In diesem Arbeitspunkt wurden technische Arbeiten zur Aktualisierung der Anbindung
des Ex-Vessel-Moduls an COCOSYS durchgefihrt. Die Arbeiten orientierten sich an
den durchgeflihrten Modellanderungen. Dabei standen die Erweiterung von MEDICIS
fur Flutungsbedingungen (vgl. Abschnitt 3.2.2) und zur Freisetzung von Spaltprodukten
(vgl. Abschnitt 3.2.3) im Mittelpunkt.

Die Modellanderungen an MEDICIS machten Anderungen am Datenaustausch zwi-
schen MEDICIS und COCOSYS bzw. dem Thermohydraulikteil THY und dem Spalt-
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produkt- und Aerosolteil AFP notig. Der Datenaustausch zu folgenden physikalischen

Grolien wurde entsprechend des Modellfortschrittes aktualisiert:

— Oberflache und Temperatur der Schmelze in der Reaktorgrube unter trockenen wie

nassen Bedingungen

— in THY berechnete Warmeulbergangszahlen fur Konvektion und Strahlung zwi-
schen Schmelzeoberflaiche und Reaktorgrube (Atmosphéare, Strukturen) flr den

kontinuierlichen Warmeubergang bei trockenen Bedingungen

— in MEDICIS berechnete Verdampfungsleistung aus dem Siedemodell fiir den
Warmelibergang von der Schmelzeoberflache an das Wasser dariiber bei geflute-

ten Bedingungen

— aus der Betonzerstérung (durch die Schmelze) freigesetzte Gasmassenstréome und
integraler Enthalpiestrom der Gase. Unter gefluteten Bedingungen wird angenom-
men, dass der aus der Betonzerstorung freigesetzte Wasserdampf in der Wasser-

vorlage kondensiert.

— aus der Schmelze frei gesetzte Masse an Spaltprodukten (nach Elementen) und in-

tegrale Aerosolmasse

— Grolen, die fur die Restart-Fahigkeit von MEDICIS bendétigt werden

Ferner waren einige Anpassungen an MEDICIS in COCOSYS nétig, um die Restart-
Funktionalitat, die prinzipiell Gber die Einbettung von MEDICIS in ASTEC-Strukturen

gegeben ist, an die speziellen Bedurfnisse von COCOSYS anzupassen.

Die urspringlich im Arbeitsprogramm vorgesehenen weitergehenden Untersuchungen
zur Tauglichkeit im Rahmen bestimmter Anlagenszenarien, speziell fir SWR-69, sind
zuriick gestellt worden. Die Uberpriifung und ggf. Modellertiichtigung fiir deutsche
SWR der Baulinie 69 — wie im Angebot urspriinglich vorgesehen — ist vor dem Hinter-
grund der Abschaltung der SWR-69 entsprechend der Novellierung des Atomgesetzes
in 2011 nicht mehr erforderlich. Andererseits werden im Nachgang zu Fukushima zur-
zeit international konzertierte Aktivitaten zur Klarung von Phanomenen bei schweren
Storfallen fir SWR angestoflRen, an denen sich die GRS zuklnftig z. B. Uber die Mitar-
beit in SARNET beteiligen wird. Im Arbeitspaket WP 6 MCCI von SARNET2 sind hierzu
beispielsweise unter Beteiligung der japanischen Behtérde JNES gezielte Anwendun-

gen von MCCI-Codes zum Fukushima-Szenario in Planung.
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Technische Unterstlitzungen von kleinerem Umfang zur Durchfihrung von Anlagen-
rechnungen unter Beteiligung des neuen Ex-Vessel-Moduls MEDICIS in COCOSYS
sind fir Anlagen vom Typ WWER durchgeflihrt worden. Im Rahmen des BMU-
Vorhabens 10801512 (INT Ost) gab es hierzu eine erste Kooperation zwischen der
GRS und der armenischen Organisation NRSC mit der Zielsetzung, Unfallszenarien fur
Block 2 des KKW Armenien vom Typ WWER-440/V-270 zu untersuchen. Weiterhin ist
im Vorhaben 3611101512 in Kooperation mit ENPRO (Bulgarien) damit begonnen wor-
den, die in den COCOSYS-Code implementierte Version des Modules MEDICIS fir
das KKW Kozloduy 5 (WWER-1000/W-320) anzuwenden. Im Feedback aus diesen An-
lagenrechnungen wurden bereits kleinere Fehler in der Ankopplung von MEDICIS an
COCOSYS behoben sowie die Ausgabe-Erzeugung verbessert. Da die BMU-Arbeiten
zurzeit noch weitergefihrt werden, ist weiteres Feedback zur Anwendung von
COCOSYS-MEDICIS in Anlagenrechnungen zu erwarten, sodass weitere Korrektu-
ren/Verbesserungen am Rechencode MEDICIS auch im nachfolgenden Entwicklungs-

vorhaben eingeplant werden.

4 Modellentwicklung fir ASTEC

Gemeinsam mit IRSN entwickelt die GRS den Integral Code ASTEC (Accident Source
Term Evaluation Code) /REI 11, DOR 06, DOR 09/ mit den Zielen:

— Berechnung des integralen Anlagenverhaltens und Ermittlung radiologischer Frei-

setzungen aus dem Sicherheitsbehalter in die Umgebung,
— Deterministische Analysen als Basis fur PSA der Stufe 2,

— Untersuchungen zu praventiven und mitigativen MaRnahmen des anlageninternen

Notfallschutzes,

— Begleitung und Analyse von Experimenten.

ASTEC liegt aktuell zum Ende des Vorhabens in der Version ASTEC V2.0 Revision 2

vor und besteht im Wesentlichen aus den in Abb. 4-1 dargestellten Modulen.
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Abb. 4-1 Struktur von ASTEC V2

Fir die im Weiteren beschriebenen Arbeiten im Vorhaben sind die beiden Module
CESAR und CPA bedeutend:

e CESAR: Modul zur Beschreibung der zweiphasigen Thermohydraulik im gesamten
Reaktorkuhlkreislauf einschlieRlich Druckhalter (DWR) in der Front-End-Phase. Die
zwei Phasen sind Wasser und Dampf mit weiteren nichtkondensierbaren Gasen
(z. B. Wasserstoff). Mit Beginn des Kernschmelzens wird auf das Modul ICARE
umgeschaltet und die Thermohydraulik im Reaktordruckbehalter von ICARE be-
rechnet. CESAR berechnet dann nur noch die Thermohydraulik im Reaktorkuhl-
kreislauf. ICARE wird z. Zt. fir die Anwendung auf SWR bei IRSN ertlchtigt.

e CPA: Modul zur Beschreibung wesentlicher Vorgange im Sicherheitsbehalter (Syn-
these mit wesentlichen COCOSYS Teilen) fir DWR und SWR mit den folgenden

zwei Untermodulen:

—  THY fur Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter
Dieses Modul beschreibt Prozesse und Phanomene wie Gasverteilung, Druck-

aufbau, Wasserstoffverbrennung, Wassertransport, Wasserstoffrekombination
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mit katalytischen und thermischen Rekombinatoren, Verhalten von Sicher-
heitssystemen und Pumpensystemen usw..
—  AFP fir Aerosol- und Spaltproduktverhalten im Sicherheitsbehalter

Die Modelle fur Aerosol- und Spaltproduktverhalten (Transport und Ablage-
rungsvorgange) basieren auf den entsprechenden Modellen in FIPLOC. Das
neu entwickelte Spaltprodukttransportmodell FIPHOST ist integriert. Der Aero-
soltransport durch Wasservorlagen (Kondensationskammer eines SWR) wird
mit dem Pool-Scrubbing-Modell SPARC-B simuliert.

Nachfolgend werden die einzelnen Arbeiten im Vorhaben beschrieben.

4.1 Modelle fiir SWR

Die Thermohydraulik des Reaktorkihlkreislaufs wird in ASTEC mit Hilfe des Moduls
CESAR simuliert. CESAR ist bisher primar fir die Modellierung eines DWR-
Reaktorkuhlkreislaufs entwickelt, validiert und angewendet worden. Im Vorlaufervorha-
ben waren erstmalig Schritte durchgefiihrt worden, um CESAR fir die Anwendung auf
SWR zu testen. Hier waren z. B. Fragen zum Wasser-Dampf-Separator im RDB zu be-
antworten. Spezielle Fragestellungen z. B. hinsichtlich der Modellierbarkeit von Jet-
pumpen, wie sie z. B. auch noch bei den SWR in Fukushima im Einsatz waren, wurden
auller acht gelassen, da in deutschen Anlagen der Umwalzbetrieb durch interne
Zwangsumwalzpumpen sichergestellt wird. Als Vorlage fur den Datensatz wurde ein
SWR deutscher Bauart des Typs 69 ausgewahlt. Fir die Nodalisierung wurde als Basis
eine Eingabe fur den Integralcode MELCOR verwendet, die ihrerseits auf einer
ATHLET-CD-Eingabe basiert. Die mit diesem Modell erreichten Ergebnisse zeigen die
grundsatzliche Fahigkeit von CESAR, einen SWR-Reaktorkreislauf unter thermohyd-

raulischen Gesichtspunkten abzubilden.

Ziele des aktuellen Vorhabens waren zum einen die weitere Qualifizierung des SWR-
CESAR-Datensatzes und die Durchfuhrung einer Vergleichsrechnung mit ATHLET-CD
sowie zum anderen die Kopplung des CESAR-Datensatzes mit einem bereits verflg-
baren CPA-Datensatz fir ein Containment eines SWR deutscher Bauart der Baulinie
69. Die erfolgreiche Kopplung erméglicht dann eine erste Anwendung von ASTEC auf
Auslegungsstorfalle bei SWR ohne eine detaillierte Modellierung des Reaktorkerns.
Dazu ist die Ertichtigung von ICARE erforderlich. Die Arbeiten sind teilweise in

SARNET2 eingeflossen und dort dokumentiert. Nachfolgend wird eine erweiterte Zu-
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sammenfassung gegeben. Fir weitere, umfangreiche Informationen sei auf die ent-
sprechenden Arbeitsberichte flir SARNET2 verwiesen /CHA 10b, CHA 11c, CHA11e/.

41.1 Ertichtigung des CESAR-Datensatzes

Der im Vorlaufervorhaben erstellte Basis-Datensatz flr einen SWR-Reaktorkreislauf
wurde weiterentwickelt. Dies betraf zunachst die Anpassung des Datensatzes beim
Ubergang von der ASTEC-Version V1 auf die Version V2. Hier waren z. B. bestimmte
Systeme im Datensatz anders abzubilden. Des Weiteren wurde die zunachst bewusst
recht einfach gehaltene thermodynamische Nodalisierung des Reaktordruckbehalters
bzw. der Kernregion sukzessive verfeinert. So wurde die Kernregion axial in 15 statt
der vormals nur 4 Zellen unterteilt, um eine realistischere Simulation des zwei-Phasen
Gebietes zu erméglichen. Der Ubersichtlichkeit halber sind von den 15 Kernzonen nur

die unteren drei und die oberen zwei in Abb. 4-2 dargestellt.

Weiterhin wurde der Wasser-Dampf-Separator mit einem zusatzlichen Volumen noda-
lisiert, um eine bessere Phasentrennung zu erzielen. Schliel3lich musste dann auch die
Simulation der stationaren Phase Uberarbeitet werden um die realen Anlagenparame-
ter besser abzubilden. Dazu wurden alle thermodynamischen Anfangszustande (Druck,
Temperatur) im Bereich von Kern und Bypass Uberarbeitet und mit Werten aus den
Eingaben von ATHLET-CD bzw. MELCOR belegt. Eine weitere Anderung erfolgte bei
der Festlegung der Werte fir die Berechnung des Druckverlustes in verschiedenen
Verbindungen. Die Werte wurden so Uberarbeitet, dass die erwarteten Massenstrome

entsprechend der ATHLET-CD-Rechnung besser erreicht werden konnten.
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Charakteristische thermohydraulische Parameter aus ASTEC fir den stationaren Anla-
genzustand sind in Tab. 4.1 den ATHLET-Daten gegenlbergestellt. In Anbetracht der

relativ einfachen Nodalisierung bei ASTEC ist die Ubereinstimmung zufriedenstellend.

Tab. 4-1 Thermohydraulische Parameter im stationaren Anlagenzustand
Name ATHLET-CD ASTEC

Druck im RDB-Dom DOM 7,04 MPa 7,02 MPa
Massenstrom im Downcomer DC LP 10330 kg/s | 10448 kg/s
Massenstrom in der Frischdampflei- | DOM_MSL 1378 kg/s 1263 kg/s
tung

Massenstrom am Kerneintritt LP_CORE 9411 kg/s 9434 kg/s
Massenstrom durch Kernbypass LP_BYP 924 kg/s 1017 kg/s

Zum Vergleich mit Ergebnissen einer ATHLET-CD-Rechnung wurde eine einfache
Transiente mit ,Totalausfall der Stromversorgung® gewahlt. Die Simulation der Tran-
siente wurde fiir beide Programme fir die ersten 9000 s des Ereignisablaufes durchge-
fuhrt. Bereits ab ca. 6000 s pragen dann zunehmend die Kernaufheiz- und Kernzersto-
rungsvorgange den weiteren Verlauf, die in ASTEC die Aktivierung des Moduls ICARE
bedingen, das fir SWR noch nicht verfligbar war. Das aktivierte CESAR Modul kann
nur rein thermohydraulische Phanomene (Druck, Temperatur, Dampfanteil etc.) simu-

lieren, so dass der Vergleich der Ergebnisse untergeordnete Bedeutung hat.

Beispielhaft ist in Abb. 4-3 der Druckverlauf im Dom des RDB sowie in der Frisch-
dampfleitung fur die Rechnung beider Programme gegenubergestellt. Mit Beginn des
unterstellten kompletten Ausfalls der Stromversorgung fallen die Zwangsumwalzpum-
pen und die Speisewasserversorgung aus. Die Sicherheits- und Entlastungsventile
(S/E-Ventile) wurden ebenfalls als nicht verfugbar angenommen. Die Druckbegrenzung
erfolgt dann Uber die diversitaren Druckbegrenzungsventile und der Dampf wird in die
Kondensationskammer abgegeben. Da das Offnungsverhalten dieser Ventile in den
Programmen nicht identisch modelliert wird, sind hier geringe Abweichungen zu erken-
nen. Zudem erfolgt das Abblasen noch nicht in die Kondensationskammer sondern in
einen fiktiven Raum, der einen konstanten Gegendruck von 10° Pa bildet. Der Con-
tainmentteil CPA von ASTEC wurde erst in einem 2. Schritt aktiviert (siehe Kap. 4.1.2).
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Abb. 4-3 Druckverlauf in RDB (DOM) und Frischdampfleitung (MSL), Vergleich
ASTEC-CESAR und ATHLET-CD

Der prinzipielle Verlauf des Druckes im Storfall in der ersten Stunde wird von ASTEC in
guter Ubereinstimmung mit ATHLET-CD wiedergegeben. Ab diesem Zeitpunkt zeigen
sich dann zunehmend gréRere Abweichungen, die unter anderem auf die grébere axia-
le Unterteilung der Kernregion in ASTEC und die einsetzende Kernaufheizung und —

zerstorung (siehe Abb. 4-4) zurlickzufiihren sind.

Wahrend ATHLET-CD sechs parallele Kernringe definiert, wurde bei ASTEC in CESAR
der Kern nur mit einer mittleren, axial mehrfach unterteilten Kernzone definiert. Eine
radiale Verteilung der Leistung kann somit nicht wie in AHTLET-CD simuliert werden.
Fur prinzipielle Tests der Anwendbarkeit von ASTEC auf SWR ist das ausreichend, da
fur die zuklnftig durchzufihrenden Anlagenrechnungen mit Kernzerstérung auch das
Modul ICARE erweitert und aktiviert werden muss, welches eine eigene Nodalisierung

fur die Kernregion erfordert.

In diesem Sinne sind auch die unterschiedlichen Ergebnisse der Zustande in der Kern-
region zu interpretieren. Diese werden mit zunehmendem Ausdampfen des Kerns of-
fensichtlich. Die Abb. 4-4 zeigt beispielhaft die Temperaturen der Hullrohroberflache
0,92 m oberhalb der Kernunterkante und 3,95 m oberhalb der Kernunterkante. Ent-
sprechend der Nodalisierung sind fir ATHLET-CD sechs Temperaturverlaufe und fir

ASTEC ein Temperaturverlauf gezeigt. Bei qualitativ recht ahnlichen Verlaufen zeigen
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sich jedoch auch deutliche Unterschiede, die insbesondere den zeitlichen Beginn der
Aufheizung betreffen. In den ATHLET-CD-Rechnungen zeigt sich bedingt durch die ra-
diale Leistungsverteilung, dass die Aufheizung am starksten im Kernzentrum ist wah-

rend aulere Kernbereiche deutlich langsamer aufgeheizt werden.

Nach ca. 4000 s errechnet ATHLET-CD die erste Wasserstofferzeugung. Zu diesem
Zeitpunkt fihren Temperaturen von 1300 K zu verstarkter Oxidation des Zirkoniums
(Zr) der Hullrohre und der Brennelementkasten. Aufgrund des exothermen Charakters
der Zr-Dampf-Reaktion wird zusatzliche Energie ins System eingetragen und die Auf-
heizung nachfolgend noch verstarkt (sog. Temperatureskalation). In der ATHLET-CD-
Rechnung kann dies deutlich an der verstarkten Aufheizung ab 4500 s festgestellt wer-
den. Das Fehlen solcher Modellierungsmdglichkeiten in CESAR verhindert eine ent-

sprechende Aufheizung.
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Abb. 4-4 Hullrohroberflachentemperaturen im oberen und unteren Kernbereich,

Vergleich ASTEC-CESAR und ATHLET-CD

In der Abb. 4-5 ist fiir hdher und tiefer gelegene Kernbereiche der Dampfgehalt (void)
dargestellt. In der Stationarphase der Rechnungen (negative Zeiten) nimmt der
Dampfanteil im Kernbereich nach oben stetig zu. Mit Initiierung der Transiente (Reak-
torabschaltung, Pumpenauslauf, etc.) bricht dann der Umlauf im Reaktor zusammen
und zunachst auch aufgrund des dann reduzierten Warmeeintrags auch der Dampf-

gehalt. Der Druck steigt nachfolgend an.
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Nach Offnen der diversitdren Druckentlastungsventile verliert der Kiihlkreislauf stetig
Kihimedium und der Wasserstand im RDB sinkt. Damit steigt der Dampfgehalt in den
einzelnen Kernzonen sukzessive an. Insgesamt zeigt sich ein qualitativ ahnlicher Ver-
lauf in beiden Analysen, jedoch ein deutlich unterschiedlicher zeitlicher Ablauf. Dieser

ist mit den Vereinfachungen in der Kernmodellierung, wie oben erwadhnt, zu begrinden.

Weitere Griinde fir den friheren Beginn des Ausdampfens bei ASTEC im oberen
Kernbereich kdnnten in der unterschiedlichen Nodalisierung des oberen Plenums ein-
schliellich des Wasserabscheiders und Dampftrockners liegen. ATHLET-CD verwen-
det dafir ein eigens entwickeltes Modell. Dieses Separator-Trocknermodell Gbernimmt
die Separation des Wasser-Dampf-Gemisches und die Verteilung des Wasser- und
Dampfmassenstroms ober- und unterhalb des Wasserspiegels in Dampfdom und
Downcomer. Eine entsprechende Modellierung ist in ASTEC nicht vorhanden, wenn-
gleich eine Separation auch in ASTEC vorgegeben werden kann. Eingehende Unter-
suchungen, wie der Separationsprozess im Verlauf der Transiente ablauft, stehen noch

aus.
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Abb. 4-5 Dampfanteil in den oberen und unteren Kernbereichen, Vergleich
ASTEC-CESAR und ATHLET-CD
4.1.2 ASTEC-Testrechnungen mit gekoppelten CESAR-CPA-Modulen

Der in Kap. 4.1.1 verwendete CESAR-Datensatz wurde im nachfolgenden Schritt mit
einem bereits verfugbaren CPA-Datensatz gekoppelt, der den Sicherheitsbehalter ei-
nes deutschen SWR-69 abgebildet. Basis hierflir war ein Datensatz fir COCOSYS, der
fur ASTEC-CPA umgesetzt wurde. Eine vereinfachte Containmentnodalisierung ent-
sprechend Abb. 4-6 wurde verwendet. Farblich unterlegt sind dabei die verschiedenen
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Zonen des Containments. Fur die im Weiteren diskutierte ASTEC-Rechnung sind ins-
besondere die Zone ,Druckkammer” und ,Kondensationskammer (KoKa)“ gekenn-
zeichnet, da hier die Verbindung zwischen Kuhlkreislaufmodul CESAR und Contain-
mentmodul CPA realisiert wird. Die KoKa wird dabei tiber die Zone ,PSS_TOP* mit der
Frischdampfleitung verbunden und stellt die Rohrleitung des Druckentlastungssystems
dar. Der Dampf wird dabei Uber den in Abb. 4-7 dargestellten Stromungspfad
(PSS_TOP) in die Wasservorlage der Kondensationskammer geleitet. Der Beginn des
Stromungspfades schlie3t an die Frischdampfleitung an und stellt somit die Schnittstel-
le zwischen dem CESAR Modul und dem CPA Modul dar.

Umluftsystem im
SB mit Warmetau-

kammer

Anschluss fir Ko-
ka-Ventingsystem

Wasserstand in
Koka und Kond.-
Rohren

Anschluss fir Not-
kahlsysteme

Aval ]| HU'
nlm'ﬂ

Klappen zwischen
DK und SAR

Dichtspalt und
Lining-Raum
um SB

L
0

Abb. 4-6 Nodalisierungsschema eines deutschen SWR 69
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Abb. 4-7 Stromungspfad der diversitaren Druckentlastungsventile zur Kondensa-

tionskammer

Die Kopplung zwischen CESAR und CPA erfolgt prinzipiell immer Gber die in ASTEC
verfligbaren Verbindungen zwischen den Modulen, spezifiziert durch eine Einga-
bestruktur STRU CONNECTI /CHA 11c/. Dabei muss dem Umstand Rechnung getra-
gen werden, dass eine solche Verbindung aufgrund der programmtechnischen Umset-

zung nicht direkt in die Wasservorlage der Kondensationskammer einspeisen kann.

Zur Umgehung dieses Problems wurde das im Wesentlichen aus Rohrstlcken beste-
hende Druckabbausystem in zwei Einzelzonen aufgeteilt. Davon beschreibt die erste
Zone (PSS_TOP in Abb. 4-6) den Anteil der Rohrleitung der oberhalb der Wasserober-
flache liegt und die zweite Zone denjenigen Teil, der in die Wasservorlage eintaucht.
Das CESAR-Volumen ist tUber die bereits erwdhnte STRU CONNECTI direkt mit der
CPA Zone PSS_TOP verbunden. Damit wird sichergestellt, dass die Verbindung zwi-
schen einem CESAR-Volumen des Kuhlkreislaufs und einer CPA-Zone des Contain-
ments immer im Gasraum endet. Die Modellierung des unterhalb der Wasseroberfla-
che liegenden Rohrteils des Druckentlastungssystems wird dann mittels eines speziel-
len Modells (,INSERTION Option®) realisiert. Dieses reduziert die Modellierung auf das
langfristige, nahezu stetige Einbringen von Dampf in die Wasservorlage unter Vernach-

lassigung der hochdynamischen Anfangsphdnomene. Fir eine detaillierte Beschrei-
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bung sei auf /ARN 07/ verwiesen. Fur die Zielsetzung eines Integralcodes ist die Ver-

nachlassigung der Phanomene der kurzfristigen Anfangsphase durchaus gerechtfertigt.

Fir die Tests wird die gleiche Transiente ,Totalausfall der Stromversorgung“ genutzt.
Mit Ereigniseintritt steigt zunachst der Druck im RDB an, bis bei 8,15 MPa die diversita-
ren Druckentlastungsventile (DDE-Ventile) 6ffnen (Begrenzung des RDB-Druckes bei
unterstelltem Versagen aller S/E-Ventile) und der Dampf aus dem Reaktor (ber die
Frischdampfleitung und die DDE-Ventile abgeblasen wird (Abb. 4-8).

BREAK flow rate
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Abb. 4-8 Massenstrom Uber Druckentlastungsventile in die KoKa, ASTEC Rech-
nung mit CPA

Der Druck in der KoKa und der Druckkammer des Containments steigt nur sehr lang-
sam an (Abb. 4-9), da der Dampfmassenstrom gering ist und dieser vollstandig in der
Wasservorlage der Kondensationskammer kondensiert wird. Somit sind die anderen
Zonen im Containment davon nahezu unbeeinflusst, d. h. dort dndert sich der Druck
nur durch Warmeverluste vom RDB und bleibt somit quasi auf den Anfangsbedingun-
gen. Die Modellierung des Druckabbausystems stellt somit eine wesentliche Kompo-
nente der realistischen Abbildung eines SWR-Containments dar. Dank der in CPA ver-
fugbaren ,INSERTION Option® ist die Modellierung unkompliziert und ausreichend, um

die langfristig ablaufenden Phanomene zu berlcksichtigen.
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Abb. 4-9 Druck in ausgewahlten Zonen des Containments (KoKa — K01 und
Druckkammer), ASTEC Rechnung mit CPA

Die Temperatur in der Leitung PSS_TOP des Druckentlastungssystems wird gepragt
von der Dampftemperatur in der Frischdampfleitung des Reaktorkreislaufs. Entspre-
chend der auch in ASTEC einsetzenden Aufheizung steigt sie ab ca. 3000 s deutlich
an und erreicht Temperaturen von 1800 °C. Wiederum muss darauf hingewiesen wer-
den, dass zu diesem Zeitpunkt schon langst Oxidations- und Kernzerstérungsprozesse
den weiteren Verlauf dominieren wirden, CESAR diese aber nicht berechnet. Die
Rechnung hat somit nur orientierenden Charakter und soll die Machbarkeit der Kopp-
lung zeigen. Gleichwohl sei an dieser Stelle erwahnt, dass mit dieser Kopplung ein Ba-
sisdatensatz zur Verfiigung steht, der auch bei spateren Rechnungen unter Einbezie-
hung von ICARE keine wesentlichen Anderungen an der Kopplung von CESAR und
CPA mehr erfordert.

Der eingetragene Dampf erhdht zum einen die Temperatur des Wasserpools in der
Koka (Kurve KO1-P in Abb. 4-11). Gleichzeitig wird auch die Atmosphéare in der Koka
selbst infolge Warmabgabe von der Wasseroberflache sowie in den angrenzenden
Containmentzonen geringfiigig aufgeheizt. Der Siedezustand in der KoKa wird nicht er-

reicht.
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Abb. 4-10 Temperatur in der Zone PSS_TOP des Druckbegrenzungssystems,
ASTEC Rechnung mit CPA
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Abb. 4-11 Temperaturen in verschiedenen Zonen des Containments, ASTEC
Rechnung mit CPA
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Fazit

Mit den durchgefuhrten Arbeiten wurden die Qualifizierung und die Tests der Anwend-
barkeit von ASTEC auf SWR weitergefiihrt. Die Kopplung von CESAR und CPA lasst
nun prinzipiell die Analyse von Auslegungsstorfallen fir SWR zu, wobei dazu der Da-
tensatz weiter ausgebaut und insbesondere die Sicherheitssysteme implementiert wer-
den mussten. Die konsequente Weiterentwicklung wird zukinftig mit hoher Prioritat die
Erweiterung und Anbindung von ICARE fir SWR beinhalten, sobald die neue ICARE
Version einschliellich der neuen Kopplung von CESAR mit ICARE verflugbar ist. Diese
Arbeiten werden malfdgeblich von IRSN durchgefihrt. Das nachfolgend beschriebene
SAPRC-Modell zur Berechnung der Rickhaltung von Spaltprodukten beim Durchstro-
men durch eine Wasservorlage (KoKa des SWR) muss spater ebenfalls in den Daten-

satz integriert werden.

41.3 Harmonisierung der Pool Scrubbing Modelle in ASTEC und
COCOSYS

SPARC ist in verschiedenen Versionen in ASTEC-CPA, ASTEC- SOPHAEROS und in
COCOSYS integriert. Die Versionen in ASTEC-CPA und COCOSYS beruhen beide auf
der von Becker Technologies bearbeiteten Version SPARC-B/98. In SOPHAEROS war
eine friihere Version von SPARC implementiert. Diese sollte z.B. bei Ablaufen mit
Lecks in DE-Heizrohren eingesetzt werden. Hinfallig geworden ist ein Vergleich zwi-
schen den verschiedenen SPARC-Versionen in ASTEC-CPA und SOPHAEROS, da
fur den speziellen Fall eines DE-Heizrohrlecks von IRSN mittlerweile ein vereinfachtes
Modell fir SOPHAEROS entwickelt wurde.

Die testweise Anwendung der beiden SPARC Versionen von ASTEC-CPA und
COCOSYS zeigte, das unerwartet groRe Unterschiede in den Ergebnissen auftreten.
Insbesondere war bekannt, dass CPA sehr niedrige Rickhaltefaktoren mit SPARC be-
rechnet. Daher ist ein Abgleich zwischen den SPARC Versionen in COCOSYS und
ASTEC-CPA durchgefihrt worden. Dazu ist eine vertiefte Einarbeitung in das alte
SPARC Modell erfolgt. Der Ursprung der Unterschiede in COCOSYS und ASTEC-CPA
ist untersucht worden. Dabei sind einige Fehler in der CPA Version von SPARC ent-
deckt worden und ein Modellunterschied zwischen CPA und COCOSYS ist identifiziert
worden, der einen grofien Einfluss auf die Ergebnisse hatte. Der Hauptunterschied bei

der Berechnung des Dekontaminationsfaktors trat im Unterprogramm ,rise1“ auf, die
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die Dekontamination wahrend des Blasenaufstiegs flir einen einzelnen Zeitschritt be-
rechnet. Insbesondere wurde der Einfluss des Grof3blasenzerfalls auf den Dekontami-
nationsfaktor der Kleinblasen unterschiedlich behandelt. Die geanderte Gleichung be-
zieht sich auf Gl. (6-104) in /FIS 98/.

Die Fehlerkorrekturen und eine Modellanpassung sind so in CPA eingepflegt worden,
dass SPARC in COCOSYS und CPA (ASTEC V2.0r2) jetzt wesentlich besser ver-
gleichbare Ergebnisse liefert. Abb. 4-12 zeigt die Dekontaminationsfaktoren fur das
Experiment Poseidon PA-20 und die Berechnungen mit COCOSYS, ASTEC V2.0r1
und ASTEC V2.0r2. Zu erkennen ist, dass mit der alten Version V2.0r1 der Dekontami-
nationsfaktor bei 1 lag. Das bedeutet, dass keine Rickhaltung von Spaltprodukten in
der Wasservorlage erfolgte. In der Version ASTEC V2.0r2 liegt der Wert bei 5 und ist
verglichen mit 4,25 von COCOSYS naher am Experiment, das einen Wert von 5.2 auf-
weist. Die bleibenden Unterschiede beruhen zum einen auf immer noch nicht vollstan-
dig identischen SPARC-Modellen in CPA und COCOSYS. Zum anderen sind die
durchgeflihrten Rechnungen nicht genau gleich. Die COCOSYS-Rechnung ist mit vor-
gegebenen Tabellenwerten Gber die CFX Schnittstelle durchgefiihrt worden. Das ist mit
ASTEC nicht méglich, weshalb dort ein konstantes Stromungsverhalten Gber eine lan-
gere stationare Phase eingestellt worden ist. Damit sind die Randbedingungen fiir das
SPARC-Modell nicht identisch.
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Abb. 4-12 Vergleich des Dekontaminationsfaktors fiir den Versuch PA-20 zwischen
COCOSYS, ASTECv20r1 und ASTECv20r2

Fazit

SPARC ist ein komplexes Modul mit Unterteilung in eine Reihe von physikalischen Ab-
scheidemechanismen. Seit der Einbindung von SPARC-B/98, das von Becker Techno-
logies durchgefiihrte Anderungen /FIS 98/ beinhaltet, sind keine grundlegenden Model-
lerweiterungen mehr durchgefiihrt worden. Um die einzelnen Prozesse innerhalb von
SPARC nachvollziehen und bewerten zu kdnnen, ist eine detaillierte Einarbeitung ei-
nes Mitarbeiters in die Modellbasis ndtig. Dieses ist begonnen worden. Aufbauend auf
dieser Grundlage sind wesentliche Modellfehler- und Unterschiede in CPA und
COCOSYS behoben worden. SPARC liefert nun vergleichbare Ergebnisse in
COCOSYS und CPA. Aufgrund einer nicht vollstandig identischen Code-Basis und Un-
terschieden in den Schnittstellen zu COCOSYS bzw. CPA liefern beide SPARC Versi-

onen keine vdllig identischen Ergebnisse.

Die durchgefuhrten Arbeiten haben eine Relevanz fir die Arbeiten zu Fukushima im
COCOSYS/ASTEC-Validierungsprojekt RS1190. In diesem Projekt erfolgt eine vertief-
te Untersuchung der Anwendbarkeit von SPARC fir Anwendungsrechnungen. Dort

wird insbesondere das Verhalten von SPARC nahe von Siedetemperaturen in der Ko-
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Ka untersucht werden, bei denen SPARC noch oft abstlrzt. Zum jetzigen Zeitpunkt
scheint eine systematische Verbesserung des SPARC-Modells schwer durchzuflihren,
da auch die experimentelle Datenbasis seit vielen Jahren unverandert ist und immer
noch gro3e Unsicherheiten aufweist. Eine substantielle Verbesserung ware nur mit
neuen stark verbesserten Experimenten moéglich. Solche Experimente missten auch
eine genaue Aufschlusselung der Dekontaminationsfaktoren nach der Grofie der Aero-
solpartikel ermdglichen. Dann kdnnte auch gepruft werden, ob die detaillierte Modellie-

rung in SPARC durch die Anwendung einfacherer Korrelationen ersetzt werden kann.

4.2 Kopplung von ASTEC an ATLAS zur Visualisierung von Ergebnissen

421 Kopplungstechnik

Die von der GRS erarbeitete ASTEC-ATLAS Kopplungsstruktur, die bereits fur die Mo-
dule CESAR, CPA und DIVA (jetzt ersetzt durch ICARE) verfugbar war, wurde erwei-
tert und verbessert. Bisher hatte sie den Nachteil, dass die dynamische Datenverwal-
tung von ASTEC, die im Laufe einer Rechnung die ASTEC-Datenbasis modifiziert, eine
besondere Anforderung an die Kopplungsprozedur stellt, da ATLAS von einem statisch
zusammengesetzten Ausgabevektor der berechneten Daten ausgeht. Dies zeigte sich
insbesondere bei den Modulen DIVA und SOPHAERORS. Beide Module werden erst
im Laufe der Rechnung aktiviert. Das Modul SOPHAEROS z. B. erst dann, wenn
Spaltprodukte aus dem Kern freigesetzt und durch den Kiihlkreislauf ins Containment
transportiert werden. Dies fihrt dazu, dass zu Beginn in der ASTEC-Datenbasis keine
entsprechenden Daten verfiigbar sind und ein sich daran orientierender Ausgabevektor
fur ATLAS demzufolge keine Daten vorsieht. Die Lésung bestand zunachst darin,
gleich zu Beginn z.B. fir SOPHAEROS eine fixe dem Datensatz entsprechende Struk-
tur mit entsprechenden Variablen vorzudefinieren, die dann erst spater mit realen
Rechnungswerten belegt werden. Bei der Bearbeitung wurden dann spater andere
Vorgehensweisen bevorzugt. So wurde von IRSN vorgeschlagen, in der ASTEC-
Datenbasis eine neue Struktur (STRU GRAPHICA) zu erzeugen, in der gesondert ent-
sprechende Datenfelder bereitgestellt werden, die dann fur die ATLAS-Dateien ausge-
lesen werden konnen. Dieses Vorgehen hatte den Vorteil, dass die bendtigten Daten-
felder zwar ebenfalls zu Beginn zunachst als ,Platzhalter” fungieren und erst spater mit
aktuellen Rechnungsdaten belegt werden. Diese direkte, explizite Erstellung und Ein-

bindung in die Datenbasis hat Vorteile, so dass GRS diesem Vorschlag zustimmte.
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4.2.2 Einbindung weiterer ASTEC-Module in ATLAS

Derzeit sind die Module CESAR, ICARE, SOPHAEROS, CPA, MEDICIS eingebunden.
Die in ATLAS eingebundenen Module bzw. die Rechnungsdaten dieser Module sind
automatisch in der Struktur GRAPHICA verfugbar, eine Berlcksichtigung zusatzlicher
Parameter oder zukunftiger Module kann nur sehr eingeschrankt (fur den Fall zusatzli-
cher Parameter) oder gar nicht (fur den Fall weiterer Module) vom Anwender realisiert
werden. Prinzipiell besteht die Moglichkeit eine daflr verwendete Datei zu editieren
und weitere Datenpfade zu definieren. Dieses Vorgehen sollte aber nur erfahrenen
Anwendern Uberlassen werden. Die Modifikation des Quellcodes ist prinzipiell nur noch
durch die entwickelnden Organisationen IRSN und GRS mdoglich. Eine Modifikation
zwecks Einbindung weitere Module kann daher auch nur von IRSN und GRS durchge-

fahrt werden.

4.2.3 Online-Kopplung ASTEC - ATLAS

Eine Online-Kopplung zwischen ASTEC und ATLAS kann unter zwei Gesichtspunkten
interessant sein. Im einfachen Fall kann ATLAS wahrend der ASTEC-Rechnung online,
also zeitgleich, auf die Ausgabedaten von ASTEC zugreifen und dynamisch die Grafi-
ken und Diagramme dem Rechnungsfortschritt anpassen. Dies ist prinzipiell schon
moglich, da ATLAS die Verfolgung und Anpassung der Ausgabe ermdglicht. Im erwei-
terten Fall besteht die Moglichkeit, analog z. B. zu ATHLET interaktiv in die Rechnung
einzugreifen, indem z. B. Ventile gedffnet (oder geschlossen) oder Sicherheitssysteme
verfigbar oder nicht-verfligbar geschaltet werden kénnen. Dies kann der Anwender

dann jederzeit durchfihren.

Voraussetzung fir diese Kopplung ist einerseits die Verfligbarkeit von entsprechenden
ATLAS-Grafiken fiur die Datensatze, die als Schnittstelle zum laufenden Programm
auch eine Rickwirkung auf die Rechnung ermoéglichen. Andererseits ist das entspre-
chende Simulationsprogramm dahingehend anzupassen, dass diese Informationen
Eingang in die Datenstruktur des Programms erhalten. Fir ASTEC ist dies prinzipiell
schon jetzt mdglich, da die Datenbank (ASTEC data base) Uber eine grafische Benut-
zeroberflache (engl. Graphical User Interface, Abk. GUI) angesprochen werden kann.
Dazu muss der Rechenlauf pausiert werden und manuell vom Anwender die Daten-
bank verandert werden. Dieses Vorgehen ist allerdings derzeit wenig gebrauchlich,

weil die Datenbank alle Rechnungsdaten abspeichert. Sie ist somit recht umfangreich
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und nicht alle Parameter konnen vom Anwender wahrend der Rechnung modifiziert
werden. Eine direkte, enge Kopplung an ATLAS ist denkbar, wurde aber zunachst nicht
weiter verfolgt. Mit Blick auf die Erweiterung der Anwendbarkeit von ASTEC auch auf
Simulatoren oder als Online-Diagnosewerkzeug kdnnte diese Idee aber wieder aufge-

nommen werden.

4.2.4 Erstellen von ATLAS-Bildern fur den Kihlkreislauf

Die Durchfihrung der geplanten Arbeiten zur Erstellung bzw. Anpassung von Bildern
musste insbesondere der Tatsache Rechnung tragen, dass die Ausgabestruktur fir
ATLAS zwischenzeitlich vollkommen Uberarbeitet wurde (siehe Kap. 4.2.1). Die Prob-
lemstellung hierbei ist, daflir zu sorgen, dass fiir die Erstellung der ATLAS-Grafiken die
korrekten Daten aus der zugehdrigen Datei (mit geanderter Struktur) fehlerfrei heraus-
gelesen werden kdnnen. Problematisch ist auch, dass einige Daten gar nicht mehr ver-
fugbar sind. Mit IRSN wurde diese Problematik diskutiert. Vor dem Hintergrund, dass
mit der Herausgabe der ASTEC Version V2.1 groRere Anderungen insbesondere bei
den Modulen ICARE und CESAR vorgenommen werden und sich laut Aussage von
IRSN auch die interne Struktur der Rechnungsdaten andern wird, wirde auch eine er-
neute Anpassung und Uberarbeitung der Kopplungsprozedur notwendig. Da die derzei-
tige Kopplung prinzipiell nutzbar ist und weitere Arbeiten zur Verbesserung der Kopp-
lung mafldgeblich auch davon abhangigen, ob ATLAS als externes Werkzeug vom An-
wender akzeptiert wird, wurden weitere Arbeiten zur Anpassung der Bilder erst einmal
zurlckgestellt. Es sei hier nochmal vermerkt, dass ASTEC unabhangig davon noch
andere Visualisierungsmoglichkeiten liefert, wenn auch teilweise nicht mit den Moglich-
keiten von ATLAS.

4.2.5 ATLAS-Dokumentation

Far ATLAS wird von Seiten der GRS ein Benutzer-Handbuch sowie ein Dokument zur
Erstellung von ATLAS-Grafiken zur Verfliigung gestellt. Dies beinhaltet derzeit keine In-
formationen zur Kopplung zwischen ASTEC und ATLAS. Fir die Herausgabe von zu-
kinftigen ASTEC-Versionen mit ATLAS ist deshalb ein Dokument erstellt worden, das
einerseits eine kurze Einfuhrung in die Anwendung von ATLAS beinhaltet und anderer-
seits die notwendigen Informationen bereitstellt, um die ASTEC-Eingabedatensatze fur
die Erzeugung der ATLAS-Dateien anzupassen. Es sei angemerkt, dass ATLAS nicht

automatisch mit einer ASTEC-Version an Anwender verteilt wird. Aus Lizenz-
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rechtlichen Griinden muss jeder Interessent eine offizielle Lizenz bei der GRS anfor-
dern, die im Allgemeinen zu Forschungszwecken kostenfrei zur Verfligung gestellt
wird. Das erstellte Dokument soll somit auch den interessierten Anwendern allgemeine

Informationen zu ATLAS liefern.

4.2.6 ATLAS-Training

Da die verfligbare Kopplung mit Beginn des Projekts durch eine komplette Neuentwick-
lung ersetzt worden war, die durch Tests und Weiterentwicklungen stetig modifiziert
wurde, konnte kein umfangreiches Training angeboten werden. Die bislang letzte De-
monstration der Kopplung wurde auf dem ASTEC Users' Club Ende 2010 in Kdln ge-
boten, wobei zu diesem Zeitpunkt noch kein Zustand erreicht war, der eine vertiefte
Nutzung von ATLAS bei ASTEC gestattet hatte. Trotzdem zeigten sich die Teilnehmer
interessiert. Dies ist unter anderem auch dadurch bedingt, dass einige ASTEC-
Anwender auch als Anwender von ATHLET oder COCOSYS schon positive Erfahrun-
gen mit ATLAS gemacht haben. Es ist geplant, im Nachfolgevorhaben die Anwendung
weiter zu verfolgen und explizit auf diese Art des Post-Processings einzugehen. Wei-
terhin ist denkbar, insbesondere deutsche Partner, die bereits Uber Erfahrungen mit
ATLAS verfugen, fur eine Nutzung von ATLAS auch bei ASTEC zu sensibilisieren und
z. B. im Rahmen einer Kurzschulung mit der Kopplung vertraut zu machen und bei der

Anwendung zu unterstutzen.

4.3 Erweiterung der H,-Verbrennungsmodelle

Die Anwendung des bereits existierenden CPA-Moduls COMB aus ASTEC V2.0
/SER 05/ erlaubt die Berechnung von Wasserstoffverbrennung innerhalb einer Con-
tainment-Zone unter Berlicksichtigung der zugrundeliegenden Massen- und Energiebi-
lanzen. Das neue Flammenfrontmodul FRONT berechnet zusatzlich die Flammen-

frontpropagation zwischen angrenzenden Zonen des Sicherheitsbehalters.

Im Folgenden werden eine kurze Modelldarstellung, sowie Testrechnungen zur Uber-
prufung der Korrektheit des implementierten Modells gegeben. Als Beispiel flr eine ge-
lungene Anwendung des FRONT-Moduls wird die Nachrechnung eines Experiments
aus der THAI-Serie gezeigt; in diesem Zusammenhang werden auch die Grenzen der

vorliegenden Modellierung diskutiert. Weiterfihrende Details finden sich in /ECK 11a/.

129



4.3.1 Modellbeschreibung

Die Hauptidee des FRONT-Moduls besteht in der Berechnung der Flammenfrontge-
schwindigkeit Vg, die eine Verfolgung der Flammenausbreitung zwischen den Zonen
eines Systems z. B. eines Sicherheitsbehalters erlaubt. Die Flammenausbreitung findet
in den Verbindungen des System (atmospharische Verbindungen zwischen den Zo-
nen) statt, die Verbrennung selber findet in den Zonen des Systems statt und wird mit
dem COMB-Modul berechnet. Das neue FRONT-Modell erlaubt nun in Ergadnzung zum
bisherigen COMB-Modul die Uberpriifung der Brennbarkeit der Gasmischung innerhalb
einer Zone. Diese Uberpriifung findet anhand des entsprechenden Dreistoffdiagramms
fur jede Zone statt. Innerhalb einer Zone ist weder die Lage der Zindquelle entschei-
dend, noch wird zwischen den Ausbreitungsrichtungen innerhalb der Zone unterschie-
den. Die Randbedingungen fur die Richtungsabhangigkeit einer moglichen Flammen-
ausbreitung werden basierend auf den Dreistoffdiagrammen des DECOR-Modells aus
COCOSYS berechnet, fir Details s. a. /HEI 95/. Die Flammenfront wandert auf Basis
der berechneten Randbedingungen in die entsprechenden Verbindungen der jeweili-
gen Zone und propagiert durch diese mit der dann berechneten Flammenfrontge-
schwindigkeit. Diese setzt sich aus einem laminaren und einem turbulenten Anteil zu-
sammen, fir Details der Berechnung der einzelnen Anteile s.a. /ECK11a/. Wenn die
Flammenfront die entsprechende Verbindung durchquert hat, wird die Gasmischung in
der angrenzenden neuen Zone wieder anhand des Dreistoffdiagramms auf Brennbar-
keit hin Uberpriift. Liegt diese vor, kommt es zur Ziindung und die Flammenfront kann
durch weitere angrenzende Verbindungen propagieren. Liegt keine Brennbarkeit in der
neuen Zone vor, so stoppt die Verbrennung und die Flammenfront endet in der ent-
sprechenden Zone. Die Wiederentzlindbarkeit einer Zone durch zustromenden Was-
serstoff ist moglich und wird in jedem Zeitschritt der Simulation ebenfalls anhand des

Dreistoffdiagramms Uberpraft.

4.3.2 Korrektheit der Implementierung

Um die Korrektheit der Implementierung zu Uberprifen und die Funktionsweise des
FRONT Moduls zu illustrieren, sind Rechnungen mit dem FRONT-Modul fir ein einfa-
ches Modellsystem durchgefiihrt worden. Das System besteht aus funf gleich dimensi-
onierten Zonen (Grundflache 100 m?, Héhe 10 m) verbunden durch einfache atmo-
spharische Verbindungen (Lange 10 m, Querschnittflache 0.2 m?), s. a. Abb. 4-13. Die
Anfangstemperatur betragt T = 373 K und der Druck P = 2 bar. Um ausschliel3lich die
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Funktionsweise von FRONT bewerten zu kdnnen, enthalt das Modellsystem keinerlei

Strukturen.

R2

A

V4 V2
R5 R1 R3
V3

R4

Abb. 4-13 Skizze des Modellsystems

Im hier gezeigten Fall startet die Verbrennung zu einer vom Nutzer vorgegebenen Zeit
t; = 1.0 s in der Zone R5. Alle Zonen des Systems sind anfanglich mit einer zandfahi-
gen Gasmischung beflllt, der Volumenanteil von Wasserstoff in den Zonen R2, R3 und
R4 betragt Cy, = 6,0 Vol.-% und Cy, = 10,0 Vol.-% in R1 und RS. Die Temperatur der
Zundzone steigt aufgrund der langsamen initialen Verbrennung langsam an, s. a. Abb.
4-14. Die Flammenfront propagiert nach der Zindung in R5 durch die Verbindung V4,
s. a. Abb. 4-15 und wird hierbei beschleunigt, was zu einem starken Temperaturanstieg
in der angrenzenden Zone R1 fuhrt. Von dort propagiert die Flammenfront weiter durch
die Verbindungen V1, V2 und V3 und zlindet in den angrenzenden Zonen. Der Tempe-
raturanstieg in diesen Zonen ist kleiner, als in der ersten Zone, da die Energie zwi-
schen den drei Zonen gleich verteilt wird. Weitere illustrierende Beispiele sind in /ECK

11a/ zu finden.

1000

m

0 10 20
tis

Abb. 4-14 Temperaturcharakteristik des Modellsystems
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Abb. 4-15 Flammenfrontposition in den Verbindungen des Modellsystems

433 Nachrechnungen zu Experimenten

Um die freien Parameter des Flammenfrontmodells naher zu bestimmen sind Nach-
rechnungen zu verschiedenen Experimenten durchgefiihrt worden /ECK 11a/. Exemp-
larisch sind hier die Nachrechnungen zu Experimenten der THAI-Anlage gezeigt. Das
HD-22 Experiment zur Wasserstoffverbrennung innerhalb der THAI-Anlage findet in-
nerhalb eines Kessels ohne Strukturen statt, s. a. Abb. 4-16 fir eine Skizze der Anlage
und die in den ASTEC-Rechnungen genutzte Nodalisierung. Die freien Parameter des
Modells wurden gegenuber der vorherigen Version des FRONT-Moduls /LUT 09/ an-
gepaldt und zeigen im Druck- und Temperaturprofil, Abb. 4-17, eine sehr gute Uberein-
stimmung mit den experimentellen Daten. Die Weiterentwicklung des FRONT-Moduls
erlaubt gegeniiber den vorherigen Berechnungen zu ISP49 eine verbesserte Uberein-
stimmung zu den experimentellen Daten. Diese Rechnungen zeigen, dass das
FRONT-Modul eine verldssliche Methode zur Berechnung von Temperatur- und
Druckprofilen in Folge einer Flammenausbreitung als Resultat einer Wasserstoffdeflag-

ration darstellt.
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Abb. 4-16
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4.3.4 Bekannte Grenzen der Modellierung

Das FRONT-Modul beinhaltet modellinharente Grenzen, die bei Anwendung des Mo-
dells auf die Geometrie eines Sicherheitsbehalters nicht vernachlassigt werden durfen
und in die kritische Bewertung der Ergebnisse mit einflieRen mussen. Die im Modell
verwendete Flammenfrontgeschwindigkeit setzt sich aus einem laminaren und einem
turbulenten Anteil zusammen. Der laminare Anteil beruht auf der Liu-McFarlane-
Korrelation und ist giltig fiir ein Gemisch aus Wasserstoff, Luft und Dampf bis zu einer
Dampfkonzentration von ca. 25 Vol.-% /ECK 11a/. Dies ist die generische Situation flr
Unfallablaufe im Sicherheitsbehalter, héhere Dampfkonzentrationen kénnen zu quanti-
tativen Abweichungen flihren und missen in Berechnungen berlicksichtigt werden.
Hierzu sind weitere Entwicklungsarbeiten, die auch die Modellierung anderer Gasge-
mische beinhalten, wiinschenswert. Das Modell ist jedoch als robust in dem Sinne zu
verstehen, dass keine qualitativen Anderungen fiir den laminaren Anteil der Flammen-
frontgeschwindigkeit auflerhalb des verlasslichen Bereiches der Liu-McFarlane-

Korrelation zu erwarten sind.

Als maRgebliche Modellannahme gehen in den turbulenten Anteil die maximale Wirbel-
lange, sowie die Turbulenzintensitat ein. Diese beinhalten zwei freie Parameter und
werden aus Ubereinstimmung zu Experimenten gewonnen, fiir Details s. a. /ECK 11a/.
Vor diesem Hintergrund sind Ergebnisse fir Reaktorgeometrien mit einem Unsicher-
heitsband versehen und kritisch zu bewerten und auf lhre Plausibilitat hin zu Gberpri-
fen. Eine noch ausstehende systematische Unsicherheitsanalyse des Modells soll hier

dem Anwender weitere Bewertungskriterien fur Ergebnisse zur Verfugung stellen.

4.4 Ex-Vessel-Schmelzeverhalten

441 Direct Containment Heating — DCH

Die Arbeiten zum DCH-Modell in ASTEC sind gegen Ende des Vorhabens begonnen
worden, so dass in diesem Bericht ein Uberblick Giber den Stand der Entwicklungsar-
beit gegeben wird. Ein detailliertes Dokument zur Modellentwicklung und entsprechen-
den Testrechnungen ist in Vorbereitung. Der Abschluss dieser Arbeiten ist im Folge-
vorhaben vorgesehen. Grundsatze der DCH-Modellierung wurden bereits in Kap. 3.1
mit Bezug zu COCOSYS gegeben.
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4411 Modell und Test der Implementierung

Ziel der Weiterentwicklung des DCH-Modells in ASTEC ist es, den Schmelzetransport
innerhalb des Systems mit im Programmcode existierenden Datenstrukturen fur Mas-
sen- und Energiebilanz zu beschreiben, im Unterschied zur Implementierung in
COCOSYS /SPE 06/. Der Reaktordruckbehalter (RDB) wird zunachst als Zone inner-
halb des CPA-Moduls beschrieben, in der Zukunft ist eine Ubernahme dieser Funktion
durch andere Programmteile von ASTEC zu Uberlegen. Im Modell wird angenommen,
dass die im RDB befindliche Schmelze nach Versagen des Behalters zuerst in die da-
runter befindliche Grube strémt und sich dort in dem Teil einer CPA-Zone ablagert, der
auch die Wasserphase simuliert. Die Schmelze selber ist in der sog. Phase ,SOLID!
reprasentiert. Weiterhin wird davon ausgegangen, dass erst nachdem die Schmelze
aus dem RDB ausgetreten ist, das unter hohem Druck befindliche Gas/Dampf-
Gemisch aus dem RDB in die Grube ausstréomt und dabei Teile/Partikel von der in der
Grube abgelagerten Schmelze in angrenzende Raumbereiche mitreidt (,Entrainment®).
Die dazu notwendigen Entrainment-Korrelationen sind in COCOSYS implementiert,
vgl. /SPE 10/, und nach ASTEC ubertragen worden. Die mitgerissenen Schmelzeparti-
kel sind nun luftgetragen und werden im anderen Zonenteil in COCOSYS (Zonenteil
zur Simulation der Atmosphare) reprasentiert und zusammen mit dem Gasstrom von
der Grube in weitere Zonen transportiert und dort ggf. abgelagert. Die Energiebilanz
der Schmelze ist in einem neuen Feld angelegt, so dass es zu einem Energielbertrag
an die Stoffe des flissigen bzw. gasférmigen Teils der COCOSYS-Zonen kommt, was

dann zu einer Aufheizung des Systems fuhrt (DCH).

Das von IRSN in ASTEC zur Verfugung gestellte Modell (Methoden und Datenstruktu-
ren) zu DCH ist auf seine Implementierung hin Uberpruft worden. Da die Testbeispiele
von IRSN auch nach eingehender Uberpriifung nicht lauffahig waren, ist ein eigenes
akademisches Testbeispiel entwickelt worden, welches die Funktionalitat des Modells
Uberprift und einen Vergleich der prinzipiellen Mechanismen zu COCOSYS erlaubt.

Details hierzu werden in einem separaten Dokument dargestellt.

Das Beispiel besteht aus zwei Zonen, Cavity und Comp1, die Uber eine atmosphari-
sche Verbindung in Kontakt sind. Beide Zonen haben eine Anfangstemperatur von
T = 310 K und sind mit 80 Vol.-% Stickstoff und 20 Vol.-% Sauerstoff befillt. Zwischen
beiden Zonen herrscht zu Beginn eine Druckdifferenz von Ap = 1,2 bar. Durch den trei-
benden Druck kommt es zwischen beiden Zonen zu einer Druckannaherung, s. a. Abb.

4-18, der Temperaturverlauf ist analog. In der Zone Cavity befinden sich als Anfangs-
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bedingung 1,2 kg luftgetragene Schmelze (hier Zirconium), die sich mit einer vorgege-
benen Rate in dem ,flissigen Zonenteil* bis zur Zeit t, = 10 s ablagert, s. a. Abb. 4-19,

und in Teilen mit dem getriebenen Gas in die angrenzende Zone transportiert wird.

Abb. 4-18 Druckverlauf im Testbeispiel. Symbole: ASTEC; Linien: COCOSYS

— susp_cavity

— dep_cavity
susp_comp1

— dep_comp1

Abb. 4-19 Verlauf der Schmelzemasse (susp: luftgetragen; dep: abgelagert) in bei-

den Zonen

Zum Zeitpunkt t, = 10s wird eine dritte Zone, die unter einem signifikant hdéheren
Druck steht, mit der Zone Cavity verbunden, was das Ausstrdomen des unter hohem
Druck befindlichen Gases nach Schmelzeaustritt aus dem RDB darstellt. Es setzt das
MitreiRen von Schmelze in der Zone Cavity ein, d. h. es kommt rasch zu einem Uber-
gang von abgelagerter Schmelze zu luftgetragener Schmelze, s. a. Abb. 4-19. Durch
die Druckerhdhung kommt es zu einer erhdhten Transportrate luftgetragener Schmelze

in die Nachbarzone Comp1.
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Die sehr gute Ubereinstimmung zwischen der neu implementierten Version in ASTEC
und der existierenden Version in COCOSYS zeigt, dass die prinzipiellen physikalischen
Mechanismen in ASTEC korrekt implementiert wurden, obwohl die informatische Be-
schreibung in beiden Programmen grundverschieden ist. Darauf aufbauend kann nun

eine Modellweiterentwicklung und Validierung in ASTEC erfolgen.

4.4.1.2 Uberpriifung anhand von DISCO-Experimenten

Zur Weiterentwicklung und Validierung des zugrundeliegenden Modells wurden zu-
nachst die kalten Experimente der DISCO-Anlage nachgerechnet, fiir experimentelle
Details, s. IMEY 06/. Das Ausstromen der Schmelze aus dem RDB wird in ASTEC als
Einphasenstrdomung modelliert, d. h. es tritt zunachst die Schmelze getrieben durch
den Druck des RDB aus und nach vollstandigem Austritt der Schmelze tritt dann das
treibende Gas aus dem RDB in die Grube aus und kann die dort abgelagerte Schmelze
mitreiBen. Dies ist eine vereinfachte Annahme und der Vergleich des Druckverlaufs im
RDB in der ASTEC-Rechnung mit dem Experiment D06, Abb. 4-20, zeigt eine gute
Ubereinstimmung und rechtfertigt diese vereinfachende Annahme zunéchst. In der wei-
teren Entwicklung ist zu Uberprifen, ob die Zweiphasenstréomung analog zur Modellie-
rung in COCOSYS wie in /SPE 06/ ausgefuhrt Ubernommen wird.

— RPV (exp) |1
— RPV (calc.)|

" | N
0 0,5 1
t/s

Abb. 4-20 Druckverlauf im RDB fiir das Experiment D06

Als weiterer wichtiger Schritt zur Validierung wurde Uberprift, wieviel Schmelzematerial
aullerhalb der Grube aufgefangen wird. Der berechnete Verlauf der Schmelzemasse
aullerhalb der Reaktorgrube zu D06 ist in Abb. 4-21 gezeigt. Dies stellt eine gute
Uberpriifung der verwendeten Entrainment-Korrelation dar. Der Vergleich zwischen der

Simulation in ASTEC und dem Experiment D06 zeigt eine gute Ubereinstimmung. Der
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Anteil der aus der Grube transportierten Schmelze im Experiment betragt fyexp, = 66 %
und in der Simulation fy.qc = 62 %. Hierbei wurde der empirische Parameter K. so
angepasst, dass gute Ubereinstimmung zu den experimentellen Ergebnissen erzielt
wurde, s. a. /SPE 10/. Im weiteren soll das Modell so weiterentwickelt werden, dass mit
dem empirischen Parameter K. mehrere Experimente nachgerechnet werden kdnnen,

analog zum Vorgehen in /SPE 10/.

4 : :

— entrained mass
— trapped mass

0 ' 05 ' 1
t/s

Abb. 4-21 Verlauf der Schmelzemasse aulderhalb der Reaktorgrube fir die Nach-

rechnung zu D06. Zum Vergleich: Im Experiment wurde ein Anteil von

fa,exp = 66 % =~ 2,2 kg am Ende in abgelagerter Form (“trapped®) vorge-

funden.

4.4.2 Verbesserung des schnell laufenden Ansatzes fir die Bewertung ei-

ner Schmelzeausbreitung nach RDB-Versagen

Fur die Berechnung der Schmelzeausbreitung nach RDB-Versagen in einem Ausbrei-
tungsraum, wie flr den EPR vorgesehen, steht prinzipiell das Modell LAVA zur Verfu-
gung. LAVA beruht auf einer Vereinfachung der Transportgleichungen fir ein Kraf-
tegleichgewicht zwischen Schwerkraft und Reibung. So ist LAVA speziell geeignet,
Grenzfalle von Ausbreitungsszenarien, z. B. bei von Beginn an stark abgekuhlter (und
daher hochviskoser) Schmelze, sicher zu analysieren, wie die Validierung von LAVA
anhand eines blinden Benchmarks (ECOKATS-1 bei Forschungszentrum Karlsruhe)
eindrucksvoll gezeigt hat /SPE 04/.

Die Anlage, in der die Ausbreitung von Corium von groRer Bedeutung ist, ist der EPR.

Fir den EPR wird in ASTEC eine spezielle Strategie zur Entwicklung von Modellen fir
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die Schmelzeausbreitung (Spreading) verfolgt. Entsprechend dieser Strategie ent-
scheidet zunachst ein schnell laufendes analytisches Kriterium (,schnell laufend® im
Hinblick auf die bendtigte Rechenzeit), ob ein ,problematisches Spreading-Szenario*
vorliegt oder nicht. Als ,problematisch® gilt eine Ausbreitung, wenn hierbei die Kern-
schmelze aus der Reaktorgrube nicht in den auslegungsgemafRen Zustand im Kern-
fanger uberfuhrt wird, z. B. wenn der Kernfanger nicht gleichmafig gefullt wird oder ei-
ne unvollstandige Ausbreitung noch andauert, wenn schon Wasser Uber die Schmelze
stromt. Ein detailliertes Simulationsmodell fur die Ausbreitung der Schmelze wie z. B.
LAVA wird also nur in bestimmten Fallen bendtigt bzw. aktiviert. Mit dieser Strategie ist
zunachst der Einbau eines solchen analytischen Kriteriums in ASTEC in den Vorder-
grund getreten. Das entsprechende Modell hatte die GRS bereits im Vorgangervorha-

ben RS1159 zur Verfugung gestellt.

Wie in /SPE 09, SPE 10c/ dargelegt, beruht das GRS-Kriterium zur Beurteilung von
Schmelzeausbreitungsvorgangen auf einem ,Wettbewerb® zwischen Ausbreitung und
Erstarrung. Die Ausbreitung wird hierbei unter idealen Symmetrieannahmen (Kanal
oder axialsymmetrische Ausbreitung in zwei Dimensionen) sowie unter der Annahme
isothermer Bedingungen angenahert. Fir die zugehdrigen Weg-Zeit-Funktionen exis-
tieren analytische Naherungslosungen (Potenzfunktionen) in der Literatur. Diese wer-
den entsprechend der vorliegenden Randbedingung (tragheitsdominierte oder rei-
bungsdominierte Ausbreitung bei konstantem Volumenstrom oder bei konstantem Vo-
lumen) stlickweise kombiniert um die tatsachliche Ausdehnung der Ausbreitung (Lange
oder Radius) als Funktion der Zeit abzuschatzen. Die Erstarrung wird in Form einer auf
der sich ausbreitenden Schmelze anwachsenden Oberflachenkruste verfolgt. Die Kiih-
lung erfolgt durch Abstrahlung von der freien Oberflache der Schmelze. Das von der
GRS betrachtete Kriterium setzt die mittlere Dicke der ausgebreiteten Schmelze (ein
Mal fur die Krafte, die die Ausbreitung vorantreibt) mit der Dicke der anwachsenden
Kruste (ein Mal fur die Krafte, die die Ausbreitung behindert) in Relation. Fallt dieses
Verhaltnis unter einen kritischen Wert wird ein Anhalten der Ausbreitung angenommen.
In der Anwendung Uber einen vergrofierten Parameterbereich, z. B. innerhalb von Un-
sicherheitsanalysen, zeigten sich aber einige Modelldefizite. Z. B. wurden fiir Ausbrei-
tungsszenarien mit hoherer Einstromtemperatur der Schmelze kirzere Ausbreitungen
ermittelt. Anstelle der geplanten Erprobung von LAVA in ASTEC anhand eines Un-
fallszenarios in einer realen Anlage wurde daher hier die dringend nétige Verbesserung
des analytischen Kriteriums fiir die Beurteilung von Schmelzeausbreitungsszenarien
durchgefiihrt.
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Das Kriterium ist bezliglich der folgenden zwei Punkte verbessert worden:
e Die Ubergange der stiickweisen Abschnitte

— tragheitsdominierte Ausbreitung bei konstantem Volumen — reibungsdominier-

te Ausbreitung bei konstantem Volumen sowie

— Ausbreitung bei konstantem Volumenstrom — Ausbreitung bei konstantem Vo-

lumen

werden bei identischer Geschwindigkeit (urspringlich bei identischer Ausbrei-
tungslange) vorgenommen. Dies war noétig, da in einigen Fallen eine unphysikali-
sche Beschleunigung der Schmelzeausbreitung beim Ubergang konstanter Volu-
menstrom — konstantes Volumen erzielt worden war. Eine solche Beschleunigung

wird nun nicht mehr berechnet.

e Das Anwachsen der Kruste aufgrund von Warmestrahlung wird jetzt bei einer neu
eingefiihrten Oberflachentemperatur Ty, (anstelle bei Einstrémtemperatur T,) be-
rechnet. Dies fiihrt zu einem wie bei einer Wurzelfunktion tber der Zeitachse ge-
krimmten Anwachsen der Kruste an der freien Oberflache und einem transienten
Abfall von Oberflachentemperatur und Strahlungsleistung mit der Zeit. Diese Mo-
dellverbesserung vermeidet nun die unphysikalische Reduktion von Ausbreitungs-
langen bei Erhdhung der Einstromtemperatur. Ein solches Verhalten war mit dem
urspringlichen Ansatz in einigen Fallen beobachtet worden, da die Warmeverluste
mit T* anwachsen und in den beobachteten Fallen die bei erhohter Einstromtem-
peratur hoheren Warmeverluste die reduzierte Viskositat im Hinblick auf die erziel-
te Ausbreitungslange mehr als kompensieren. Das Anwachsen der Krustendicke s

wird jetzt durch die Gleichung

A
Z(Ty — Tsyrp) — 60
As = g o surf \4 At (4_1 )

p (1 = f)Hy + max[c, (To — Tyg), 0])

berechnet, d. h. die Geschwindigkeit des Krustenwachstums ds/dt wird durch den
Warmestrom durch die Kruste, abzlglich der volumetrischen Warmeleistung Q,, im
Schmelzefilm der Dicke § und dividiert durch die Summe aus latenter und fuhlba-
rere Warme bestimmt. Fihlbare Warme wird nur far T, > Ty;4 berucksichtigt. In
diesem Fall ist der Feststoffanteil f; = 0 und die volle Latentwarme H; muss abge-

fuhrt werden. Im Falle von T, < Tj;q muss nur ein Bruchteil der Latentwarme
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(1 — f;)H, und keine fihlbare Warme abgefiihrt werden, um das Krustenwachstum

fortzufihren.

Abb. 4-22 zeigt die Methode am Beispiel des Experimentes ECOKATS-V1 /ALS 04/.
Die eindimensionale Bewegung der Schmelzefront im Experiment wird durch die Drei-
ecke angezeigt. Die gestrichelte und gepunktet-gestrichelte Kurve zeigen die isotherme
Ausbreitung fur die beiden Regimes, fir die die Lésung gultig ist (konstanter Volumen-
strom bis zum Ende der Einstromzeit t' = 55s und dann konstantes Volumen). Die
dinne schwarze Linie zeigt die kombinierte Naherung aus beiden Teilen mit dem An-
knlpfpunkt derselben Geschwindigkeit bei t'. Wenn die Ausbreitung bei t = 40 s ge-
stoppt wird, ergibt sich eine gute Ubereinstimmung zum Experiment. Das Verhaltnis
von Krustendicke zu Schmelzedicke s/ betragt zu diesem Zeitpunkt f,.i: = 28 % (Abb.
4-23).
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Abb. 4-22 Analytische Weg-Zeit-Funktionen und Bestimmung von Anknipfpunkten
fur die stlickweise Kombination der Naherungslésung am Beispiel des

Experimentes ECOKATS-V1 (Dreiecke: experimentelle Daten)
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VA1

Tab. 4-1 zeigt Rechenergebnisse des Modells fiir verschiedene Ausbreitungsexperi-
mente (im Kanal und auf einer 2D-Flache) bei Verwendung der genannten Werte flr

den jeweils an dieses Experiment angepassten f...-Parameter. Die so gefundenen

time (s)

100

Berechnung der Krustendicke im Vergleich zum Experiment ECOKATS-

Best-Estimate-Werte flr f..;: hangen von der Experimentreihe ab (Tab. 4-2).

Tab. 4-1 Uberpriifung des Modells an Ausbreitungsexperimenten und Best-
Estimate Parameter-Werte fir fe

Experiment for | Resnnung | ohung | Experiment
ECOKATS-V1 0,28 L=6,19m +1,8 % L=6,3m
COMAS-EU2b 0,12 L=459m +0,9 % L=4,63m
VULCANO-VEU7 0,20 L=0,44m +6,8 % L=0,47m
KATS-14 0,14 L=7,46m -2,8% L=7,25m
COMAS-5a 0,09 L=4,84m 3,1 % L=4,69m
KATS-12 0,15 L=11,67m +0,3 % L=11,70m
KATS-5 0,15 L=7,58m 0,0 % L=7,58m
KATS-17 0,18 A=318m? -1,6 % A=313m’
KATS-16 0,19 A =0,96 m* +5,2 % A=1,01m’
KATS-15 0,22 A=239m? +4,2 % A=249m?
ECOKATS-1 0,26 A=484m’ +0,8 % A=488m’

142




VULCANO-VEU7 0,18 A =0,063 m? +4,8 % A =0,066 m
FARO-L26-S 0,11 A=0,126 m? +7,1 % A=0,135 m?
COMAS-EU4 0,11 A =10,66 m -1,5% A=10,59 m?
Tab. 4-2 Mittlere f.i+-Werte flr die vier behandelten Versuchsserien

Versuchsserie mittlerer ferit

COMAS (Siempelkamp) 0,11

VULCANO (CEA Cadarache) 0,18

FARO (JRC Ispra) 0,11

KATS (KIT Karlsruhe) 0,20

Mit der in diesem Vorhaben fir ASTEC weiterentwickelten, schnell-laufenden Analy-
semethode zur Bewertung der Ausbreitung von Kernschmelzen wurde in einer Auf-
tragsarbeit fur die britische Aufsichts- und Genehmigungsbehérde HSE (Health and
Safety Executive) im Jahr 2011 erfolgreich eine detaillierte Uberpriifung von Szenarien
fur die Schmelzeausbreitung im Kernfanger des EPR durchgefiihrt. In dieser Untersu-
chung konnten wesentliche Parameter identifiziert werden, die auf die Effizienz der

Schmelzeausbreitung im Sinne des Anlagenkonzeptes grof3en Einfluss haben.

4.5 Methode zur Integritatsbewertung von Rohrleitungen

45.1 Einleitung

Bei unterstellten Unfallen mit anstehendem hohen Druck (Kernschmelzszenarien im
HD-Pfad) in einem Druckwasserreaktor (DWR) kénnen in der heillseitigen
HauptkUhimittelleitung (HKL) und in der Volumenausgleichsleitung (VAL)
Temperaturen von Uber 800 °C erreicht werden, bevor der Boden des
Reaktordruckbehalters einen nennenswerten Temperaturanstieg erfahrt und ggf.
versagt /GRE 01/, /GRS 90/. Dabei ist insbesondere die Bestimmung von
Sicherheitsabstanden von HKL und VAL gegeniber Versagen von Interesse, d. h. der
jeweiligen Zeitspanne, die zu einem bestimmten Ablaufzeitpunkt eines Unfalls noch
vorhanden ist, bis die Tragfahigkeit des Bauteils erschopft ist und Versagen nicht
ausgeschlossen werden kann. Ein Versagen von HKL oder VAL unter hohem Druck
vor dem RDB-Versagen im Unfallablauf wirde die Auswirkungen auf den

Sicherheitsbehalter wesentlich reduzieren.
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Derartige Analysen zum Verhalten von Primarkreiskomponenten bei Unfallen werden
in der Regel mit strukturmechanischen Rechenprogrammen basierend auf der finiten
Elemente Methode (FEM) durchgefiihrt und kénnen abhangig vom Detaillierungsgrad
rechenzeitintensiv sein. Sie bendtigen thermodynamische Gréflen aus Integral-
/Systemcodes als Randbedingungen. Aus diesem Grund liegt die Durchfliihrung derar-
tiger Analysen i. A. auRerhalb der gegebenen Mdglichkeiten von thermohydraulischen
Berechnungscodes, die komplette Reaktorsysteme beschreiben (Integral-
/Systemcodes). Um eine vereinfachte und schnelle Erfassung des Strukturverhaltens in
thermohydraulischen Berechnungen mit ausreichender Genauigkeit zu ermdglichen,
wurde die Naherungsmethode ASTOR (Approximated Structural Time of Rupture) zur
Abschatzung von Versagenszeiten von Primarkreislaufkomponenten entwickelt
/EIS 93/.

Abhangig vom Anlagentyp kann bei einem DWR die Fragestellung, ob eine Haupt-
kihlmittelleitung oder die Volumenausgleichsleitung versagt, den Ablauf eines Hoch-
druckszenarios wesentlich verandern /GRE 01/. Daher ist es sinnvoll, dem Anwender
eines Systemcodes wie z. B. ASTEC /DOR 09/ Kriterien fiir das strukturmechanische
Versagen von Komponenten zur Verfigung zu stellen. In Fortsetzung der Arbeiten zur
Abschatzung von Versagenszeiten von Primarkreislaufkomponenten, die von der GRS
bereits in den 90er Jahren begonnen wurden /SCH 90/, wurden weitere Schritte zur

Entwicklung von geeigneten Naherungsmethoden im obigen Sinne unternommen.

45.2 Analysemethodik ASTOR

Die Methode ASTOR wurde durch ein einfach anwendbares FORTRAN-Programm
umgesetzt, das die Abschatzung von Versagenszeiten von Priméarkreislaufkomponen-
ten erméglicht. Die Hauptvorteile der hier prinzipiell dargestellten Methode ASTOR lie-
gen darin, dass sie als ein einfach anzuwendendes Werkzeug fur schnelle Abschat-
zungen von zu erwartenden Versagenszeiten von Strukturen eingesetzt werden kann.
Weiterhin kann sie aufgrund ihres geringen Berechnungsaufwandes vorteilhaft in ther-
mohydraulische Rechencodes eingebunden werden und kann im Rahmen dieser Pro-
gramme schnell und unkompliziert Abschatzungen zum Strukturverhalten liefern, die
fur gekoppelte Berechnungen des thermohydraulischen und strukturmechanischen
Verhaltens von Primarkreiskomponenten bendtigt werden. Ein weiterer Vorteil der Me-
thode besteht darin, dass sie ein Mal fir den aktuellen Schadigungsgrad liefert, der

aus der Belastungsgeschichte einer Struktur bis zum betrachteten Zeitpunkt bestimmt
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werden kann. Damit wird es moglich, mit der Methode ASTOR Zeiten von Komponen-
ten bis zum Eintreten eines Versagenszustandes abzuschatzen, unter der Annahme,
dass die momentanen Belastungszustande zeitlich konstant fortdauern. Die Abb. 4-24

zeigt den externen Datenfluss der Methode ASTOR.

Versagenszeitflache

i Versagenszeit t
Transiente Belastung ASTOR l * 9 F
(Temperatur / Druck) Schadigungsgrad D(t)

Abb. 4-24 Datenfluss der Methode ASTOR

Als Eingabedaten werden die Druck- und Temperaturtransienten (s. Abb. 4-25) bend-
tigt, welche mit einem Integral-/Systemcode berechnet werden. Das Programm ver-
wendet eine Versagenszeitflache in Form von Versagenszeiten bei konstanten Druck-
und Temperaturlasten, die durch Berechnungen mit einem FE-Code (z. B. ADINA
/ADI 10/) ermittelt werden.

Transienter Druck Transiente Temperatur
P(t) T(®)
Zeit t Zeit t ]
Ausschnitt  (PT T Tty )

der Rohrleitung ~ ( \
er Rohrlei ung‘” | l l__ -

Abb. 4-25 Transiente Lasten auf eine Rohrleitung

Durch eine Vielzahl einzelner FE-Rechnungen, welche den erwarteten Druck- und
Temperaturbereich wahrend angenommener Unfallszenarios abdecken, wird eine Ver-
sagensflache festgelegt, die in einem Raum aufgespannt wird, der durch die 3 Koordi-

natenachsen Druck, Temperatur und Zeit beschrieben wird (Abb. 4-26).
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Versagenszeit t¢

dt
b= T, PO

y Tempe_@lt_:r T(°C)

yi— ~

Druck P(MPa)

Lineare Schadensakkumulationshypothese in ASTOR

Abb. 4-26 Versagenszeitflache und lineare Schadensakkumulationshypothese
(ASTOR)

Die Methodik ASTOR verwendet die Versagensflache in Verbindung mit einer linearen
Schadensakkumulationshypothese zur Berechnung der Versagenszeit einer Struktur
unter veranderlichen Lasten. In diesem Fall variieren die Lastparameter (Temperatur
der Innenoberflache und Innendruck) mit der Zeit. Fir jeden Zeitpunkt, der durch eine
spezifische Temperatur und einen spezifischen Druck gekennzeichnet wird, kann ein
Schadensinkrement berechnet werden. Das Ergebnis der Aufsummierung der Scha-
deninkremente ist der Schadigungsgrad D(t) (siehe Abb. 4-26). Ein Versagen kann bei
einem Schadigungsgrad D(t) = 1, oder bei einem geringeren Wert, falls Sicherheitsfak-

toren einbezogen werden, angenommen werden.

4.5.3 Berechnete Versagensflachen

Mit Bezug auf die allgemeine Beschreibung der ASTOR-Methodik (siehe Kapitel 4.5.2)
wird im Folgenden die Erzeugung einer Versagensflache einer Hauptkuihlmittelleitung
(HKL) und einer Volumenausgleichsleitung (VAL) eines DWR beschrieben. Die Ab-
messungen und verwendeten Reaktorstahle sind in Tabelle Tab. 4-3 zusammenge-

stellt.
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Tab. 4-3 Abmessungen und Werkstoff von HKL und VAL

. Innen- AulRen- Wand-
Rohrgeometrie Werkstoff durchmesser durchmesser starke
HKL 20 MnMoNi 5 5 750 mm 874 mm 62 mm
VAL X10 CrNiNb 18 9 360 mm 425 mm 32,5 mm

Die in den Berechnungen verwendeten Werkstoffdaten, in Form wvon Spannungs-
Dehnungskurven und Kriechkurven fiur den hier relevanten Temperatur- und Span-
nungsbereich sowie die Annahmen zu den Versagenskriterien sind in /ARN 12/ be-
schrieben. Das Vorgehen bei der Erzeugung der Versagensflache war fir HKL und
VAL gleich. Es wurden jeweils 740 Berechnungen durchgefiihrt, die sich aus 10 Druck-
stufen von 0,5 MPa bis 18 MPa und 74 Temperaturstufen von 100 °C bis 1300 °C er-
geben. In den Abb. 4-27 und Abb. 4-28 werden ausgewahlte Versagenszeiten der HKL
und VAL dargestellt. Die Spitzen der Balken kennzeichnen jeweils eine spezifische
Versagenszeit, welche auf eine Druck- und Temperaturstufe bezogen ist. Es ist offen-
sichtlich, dass eine Erhéhung des Druck- oder des Temperaturniveaus eine Verringe-
rung der Versagenszeit zur Folge hat. Die Versagensflachen werden in den jeweiligen

Diagrammen durch die Spitzen der Balken aufgespannt.

- 40000
- 30000
- 20000 .
Zeit [s]
+ 10000
Druck [MPa]

Temperatur [°C]

Abb. 4-27 Versagensflache einer HKL (20 MnMoNi 55)
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—1 40000  Zeit|[s]

Druck [MPa]

1300 1.
1260 II. ‘._\..‘ \\ "\_\
1220 R e —
1180 .

Temperatur [°C]

Abb. 4-28 Versagensflache einer VAL (X10 CrNiNb 18.9)

454 Simulation eines GroRversuchs

Zur Validierung der bei den Berechnungen zur Versagensfliche angewandten FE-
Simulationstechnik, insbesondere der Annahmen zu den Versagenskriterien, werden
die Ergebnisse eines Groliversuchs herangezogen. Im Fokus dieser experimentellen
Untersuchungen stand das kurzzeitige Kriechverhalten eines rohrférmigen Behalters
bei hoher Temperatur- und Druckbelastung. Der Prifkérper des Bauteilversuchs war
aus dem Werkstoff 20 MnMoNi 55 hergestellt worden und hatte einen Innendurchmes-
ser von 700 mm, eine Wandstarke von 47 mm und eine Lénge von 2700 mm. An den
eigentlichen Prifabschnitt wurden beidseitig Verlangerungsrohre von jeweils 2700 mm
Lange und 65 mm Wanddicke angeschweilt, um das Prifvolumen zu erhdhen
/MPA 88/. Die Versuchsbedingungen orientierten sich bezuglich Druck- und Tempera-
turbelastungen wie sie bei Kernschmelzszenarien mit anstehendem hohen Druck /GRE
01, GRS 90/ auftreten konnen. Als Druckmedium wurde Luft verwendet. Der Druck
wurde wahrend der Aufheiz- und Haltezeit bei etwa 16,6 MPa nahezu konstant gehal-
ten (siehe Abb. 4-29). Das Versagen erfolgte in Form eines grof3en Bruchs, wobei sich
zunachst ein Langsriss ausbildete, der nach Erreichen der Rundnaht des unteren Ver-

langerungsrohres in Umfangsrichtung umgelenkt wurde und zu dessen Abriss fiihrte.
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Der im Versuch gemessene Unterschied zwischen Innen- und AuRentemperatur wurde
bei den FE-Analysen in Form einer mit ADINA /ADI 10/ berechneten Temperaturvertei-
lung berlcksichtigt. Die Analyseergebnisse zeigen, dass ab etwa 11500 s die
Kriechdehnungen und ab etwa 12 200 s die plastischen Dehnungen stark ansteigen
(siehe /ARN 12/). Unterstellt man in Anlehnung an Untersuchungen zu anderen Versu-
chen /EIS 03/ als maximal zulassige Kriechdehnung 60 % der einachsigen Kriech-

bruchdehnung dividiert durch den Spannungsmehrachsigkeitsfaktor

o to, o

TF = (4-2)

cseffektlve

(nach /JUF 84/) ergibt sich eine Versagenszeit von 12 470 s. Diese stimmt sehr gut mit

der Versagenszeit des Experiments (12 469 s) Uberein.

750 18,0
t=12470s

o0 / N

=4=Temp. 51 -aussen

-m-Temp. S301 - innen

Innendruck

o
w1
(=]

17,0

Druck [MPa]

[=a]
o
(=]

16,5

Temperatur [°C]

Test - Versagen bei t=12469 sec
550 — 16,0

Simulation 34A (60% akk. Kriechdehnkurve , TF = var.,
Temperaturgrad.) Kriechversagen bei t=12470 sec

500 TR . ‘ 15,5
11000 11500 12000 12500 13000

Zeit [s]

Abb. 4-29 Vergleich der Versagenszeiten (Test vs. Simulation)

455 Integritdtsbewertung bei einem Unfallszenario

Im Folgenden wird ein unterstelltes Szenario mit Ausfall der DE-
Speisewasserversorgung in einem DWR-Reaktor vom Typ Konvoi in Hinblick auf die

Integritat der HKL und der VAL untersucht. Die zeitlichen Verlaufe von Temperatur und
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Druck (siehe Abb. 4-30 und Abb. 4-31) wurden mit dem Programm ASTEC ermittelt
/REI 10/. Der berechnete Druckverlauf ist fir HKL und VAL sehr dhnlich. Nachdem die
jeweiligen Driicke auf nahezu 17 MPa steigen, werden bei etwa 9 300 s (ca. 2,6 h) die
Druckhalterventile ge6ffnet und der Druck im Primarkreislauf fallt stark ab und liegt nur
wenig Uber dem Druck im Sicherheitsbehalter. Die berechneten Temperaturverlaufe
der HKL und VAL unterscheiden sich in Hinblick auf die Maximalwerte. Wahrend die
HKL bei etwa 28 300 s durch ein Temperaturmaximum von 936 °C belastet wird, ist die
maximale Temperatur der VAL mit 1283 °C bei etwa 26 900 s signifikant hoher. Die
maximalen Temperaturen liegen etwa 37 % (HKL) bzw. 10 % (VAL) unter den

Schmelzpunkten der jeweiligen verwendeten Werkstoffe.

1400
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800

—\/AL

—HKL
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Temperatur [°C]
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200
0

0 10000 20000 30000 40000 50000 60000 70000
Zeit [s]
Abb. 4-30 Temperaturverlauf in der HKL und VAL
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Abb. 4-31 Druckverlauf in der HKL und VAL

Fir die Integritatsbewertung der HKL und VAL werden sowohl FE-Analysen mit einem

rotationssymmetrischen Analysemodell als auch Berechnungen mit der Naherungsme-
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thode ASTOR herangezogen. Dabei werden sowohl ein sicherheitsgerichtetes Versa-
genskriterium, d. h. Versagen kann ab einem bestimmten Zeitpunkt, nicht ausge-
schlossen werden, als auch ein Versagenskriterium zum sicheren Versagen bertck-
sichtigt. Details dazu sind im Fachbericht /ARN 12/ enthalten.

Abb. 4-32 enthalt den mit ASTOR bestimmten Verlauf des akkumulierten Schadigungs-
faktors D(t) fur HKL und VAL fir das o.g. Berechnungsbeispiel. Zum Vergleich ist der
im Rahmen einer FE-Analyse bestimmte Zeitpunkt eingezeichnet, ab dem ein Versa-
gen der VAL gemall dem angenommenen Versagenskriterium nicht ausgeschlossen
werden kann. Demnach liegt die Versagensgrenze fur eine Integritatsbewertung der
VAL mit der Ndherungsmethode ASTOR im Bereich D = 0.5 - 0.6.

Versagenszeit VAL (47800 s), Run 35a (FE)

P}

\.‘ I|

akk. Schaden][ ]
o
[82]

0,4 /
0,2 }
0 10000 20000 30000 40000 50000 60000 70000
Zeit [s]
—akk. Schaden HKL —akk. Schaden VAL
—Versagensgrenze 1.0 —Versagensgrenze 0.5-0.6

Abb. 4-32 Schadensakkumulation und Versagensgrenzen

Fur eine Integritatsbewertung beziglich eines sicheren Versagens einer Rohrleitung
wird der Grenzwert D = 1 angesetzt. Dieser wurde in der Analyse im betrachteten Zeit-
raum fur HKL und VAL nicht erreicht.

Die Auswertung zeigt auch auf, dass die Analyse ein Versagen der VAL mit einer ge-

wissen Wahrscheinlichkeit prognostiziert, obwohl friihzeitig im Unfallablauf der Reak-

torkreislauf weitgehend druckentlastet wurde. Dies ist insbesondere durch die sehr ho-
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hen Strukturtemperaturen bedingt, deren sichere Prognose eine wesentliche Randbe-

dingung ist.

4.5.6 Zusammenfassung

Im Rahmen des Vorhabens wurde eine Analysemethodik weiterentwickelt und validiert,
welche eine vereinfachte Berechnung von Versagenszeiten von Rohrleitungen bei
transienten Belastungen ermdglicht. Im Zentrum dieser Analysemethodik steht das
Naherungsverfahren ASTOR, basierend auf einer linearen Schadensakkumulationshy-
pothese unter Verwendung von Versagensflachen, die mit Hilfe einer Vielzahl von ein-
zelnen FE-Berechnungen, exemplarisch fir die HKL (Werkstoff 20 MnMoNi 5 5) und
die VAL (Werkstoff X 10 CrNiNb 18 9) vom Typ Konvoi erzeugt wurden.

Die berechneten Versagenszeiten sind stark abhangig von den Annahmen zu den Ver-
sagenskriterien, den Spannungsanderungen wahrend der Lasttransiente, den Materi-
aleigenschaften des Rohrleitungswerkstoffs beziglich Plastifizierung und Kriechen so-

wie den berechneten Temperaturen und Driicken.

Die Simulation eines Behalterberstversuchs bestatigt, dass die FE-Methode mit den
angewendeten Versagenskriterien als “best estimate” Methode angesehen werden
kann. Untersuchungen zu einem unterstellten Speisewasserausfallszenario in einem
DWR vom Typ Konvoi zeigen, dass die Naherungsmethode ASTOR fiir Abschatzun-
gen zur Integritat von HKL und VAL geeignet ist, insbesondere fiir sicherheitsgerichtete
Aussagen, d. h., dass Versagen nicht ausgeschlossen werden kann, sowie flir Aussa-
gen, dass auf jeden Fall mit einem Versagen gerechnet werden muss. Das Software-
modul ASTOR wurde fur die Integration in ASTEC vorbereitet. Fir Anwendungen, die
von den bisher betrachteten Randbedingungen, insbesondere bezlglich Rohrleitungs-
geometrie und Werkstoffeigenschaften wesentlich abweichen, mussten zusatzliche
Versagensflachen bestimmt werden. Details zu der Analysemethodik und den beispiel-
haften Anwendungsrechnungen sind im Fachbericht /ARN 12/ zusammengefasst. Teil-

ergebnisse wurden auf der internationalen Konferenz SMiRT21 /ARN 11/ prasentiert.

4.6 Ubergang von der Version ASTEC V1 nach V2

Der Entwicklungsbedarf fur ASTEC leitet sich aus verschiedenen Quellen ab. Der lang-

fristige Entwicklungsplan wird in den aus Mitgliedern von GRS und IRSN paritatisch
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besetzten Kontroll- und Arbeitsgremien gemeinsam erarbeitet und definiert und basiert
sowohl auf neuen Erkenntnissen aus Wissenschaft und Technik als auch auf eigenen
Analysen der Entwickler. Im Verlaufe des Projektes wurden sieben Treffen der Techni-
cal Review Group (TRG) und vier Treffen des Steering Committee (SC) abgehalten.
Die TRG-Treffen waren meist mit einem technischen Meeting zu speziellen Fragestel-
lungen verknlpft. Hierzu z&hlen speziell Themen mit besonderem Interesse fiir die
GRS, also z. B. die bei GRS entwickelten Modellerweiterungen fir MCCI, die Abstim-
mung der Arbeiten zu DCH unter Einbeziehung der Erfahrungen mit COCOYS, die
Neuformulierung der ASTEC-ATLAS-Kopplung, die Strategie zur Uberprifung und
Verbesserung des SPARC-Modells sowie der Erfahrungsrickfluss aus den KONVOI-
Anlagenrechnungen. Die Ergebnisse der Treffen sind in den entsprechenden Protokol-

len festgehalten.

Insbesondere erwachsen aber auch aus den Arbeiten der ASTEC-Anwender innerhalb
des Exzellenz-Netzwerkes der Europdischen Kommission (Severe Accident Research
Network — SARNET2) zusatzliche Anforderungen an die Entwickler, die oftmals nicht
vorab bertcksichtig werden kdnnen, in der Regel aber eben nicht im langfristigen Ent-
wicklungsplan detailliert vorgesehen sind. Diese zusatzlichen, oftmals kurzfristigen An-
forderungen ergeben sich meist aus der Bearbeitung und Analyse sogenannter
MARCUS-Anfragen. MARCUS (s. auch Abschnitt 4.8) stellt eine WWW-basierte Platt-

form zur Unterstitzung der ASTEC-Anwender dar.

Entsprechend dem langfristigen Entwicklungsplan sind bestimmte Entwicklungsab-
schnitte definiert, zu denen dann jeweils eine neue ASTEC-Version freigegeben und an
die Anwender verteilt oder zum Herunterladen vom SARNET-Portal im Internet bereit-
gestellt wird. Zuséatzlich kénnen nach Bedarf bzw. bei groReren Anderungen im Pro-
gramm, die eine Herausgabe einer neuen Version sinnvoll machen, sog. Revisionen
definiert werden. Die genauen Randbedingungen sind (neben anderen qualitatssi-

chernden MalRnahmen) in /CHA 11/ festgehalten.

Mit dem Abschluss des Projekts im Marz 2012 ist ein Uberblick Uber die wahrend der
Projektlaufzeit freigegebenen Versionen hilfreich, dies verdeutlicht gleichzeitig auch

den Entwicklungsfortschritt und -status.

Freigegebene Versionen ("Release") und Revisionen/Patches seit Beginn von
SARNET:

e ASTEC-V1.3 rev 3 patch 1 (Dezember 2008)

153



e ASTEC-V2.0 (July 2009)
e ASTEC-V2.0 revision 1 (Juni 2010)
e ASTEC-V2.0 revision 1 patch 2 beta (Marz 2011)

e ASTEC-V2.0 revision 2 (Dezember 2011, /CHA 11b/)

Entsprechend der ASTEC-Qualitatssicherung wird eine "Patch"-Version nur unter be-
sonderen Bedingungen erstellt und an solche Anwender ausgeliefert, deren spezielle
Anforderungen eigens die Erstellung einer "Patch"-Version notwendig machen. Dies
gilt z. B. fir geringfiigige Fehler, die nur bei dem betreffenden Anwender bzw. bei dem
von ihm gerechneten Problem auftreten. Vorrangiges Ziel ist die rasche Beseitigung

dieses Einzelfehlers.

Schwerpunkt bei der ASTEC-Entwicklung seitens IRSN war der Ersatz des Kernzersto-
rungsmoduls DIVA durch das Modul ICARE mit Ubergang von ASTEC V1.3 auf
ASTEC V2.0 /CHA 10/, das sich insbesondere durch einige Modelle fir die Spatphase
eines Unfalls auszeichnet, bei der die Brennstabstruktur aufgeldst wird und die Kern-
struktur eher als magmaartige Schmelzeansammlung angesehen werden kann. Neben
der eigentlichen Modellerweiterung, die flir jede neue Version in einem gemeinsam
verfassten Fortschrittsbericht dokumentiert werden, sind auch Anderungen an den Da-
tensatzen zu berlcksichtigen. Weitere wesentliche Entwicklungsschritte durch IRSN
betreffen z. B. den Einbau eines Moduls zur Dosisleistungsberechnung in der Atmo-
sphare des Containments und die Erweiterung von MEDICIS auf die Modellierung
mehrerer nacheinander auftretender Schmelzepools (wie im Falle des EPRs). Die Ent-
wicklung eines neuen Flammenfrontmodells in CPA (vgl. Abschnitt 4.3) sowie die neue
Kopplung von ATLAS mit ASTEC wurden insbesondere durch die GRS oder mit Betei-
ligung der GRS durchgefuhrt. Nicht naher aufgeschlisselt werden an dieser Stelle die
zahlreichen ,kleinen® Modellerweiterungen und Fehlerbeseitigungen, die im Freigabe-
bericht zu jeder neuen Version dokumentiert sind (z. B. /[DOR 08, CHA 11/).

4.7 Anderungen COCOSYS <-> ASTEC-CPA

Im Rahmen des Modellabgleichs von COCOSYS und ASTEC-CPA werden die Modell-
entwicklungen z. B. auch anhand der Regressionstests ausgewertet und hinsichtlich

eines notwendigen Modelltransfers Uberprift. Neben einer Vielzahl von Detailverbesse-
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rungen betraf dies die nachfolgend aufgeflihrten Einzelpunkte, die meist detailliert an

anderer Stelle dieses Berichts erlautert werden:

e Der Transfer des Modells zur trockenen Resuspension ist von COCOSYS zu
ASTEC-CPA durchgefihrt worden. Ein COCOSYS-Datensatz ist auf einen CPA-
Datensatz umgestellt worden. CPA berechnet in den Anwendungsfallen vergleich-
bare Ergebnisse zu COCOSYS.

e Das Flammenfront-Modell FRONT in ASTEC ist nach COCOSYS Ubertragen wor-
den. Intensive Tests filhrten zu zahlreichen Modifikationen und Verbesserungen.
So wurde in COCOSYS die Flammenfrontintegration in die FEBE eingebaut und es
wurden samtliche Arten von atmospharischen Strémungsverbindungen als Mdg-
lichkeit flir die Flammenausbreitung bericksichtigt. Diese Modifikationen des
FRONT-Moduls wurden nach ASTEC zurilick Ubertragen.

e Die Diskussion von Ergebnissen zum Pool-Scrubbing Model SPARC in
ASTEC/CPA hat Fragestellungen zur Leistungsfahigkeit und Konsistenz der
SPARC-Implementationen in ASTEC und COCOSYS aufgeworfen. Bei dem Ver-
gleich der SPARC-Versionen in ASTEC und COCOSYS sind einige Fehler in der
CPA-Version von SPARC entdeckt worden. Ferner ist ein Modellunterschied zwi-
schen CPA und COCOSYS identifiziert worden, der einen groRen Einfluss auf die
Ergebnisse hatte. Die Fehlerkorrekturen und eine Modellanpassung sind so in CPA
eingepflegt worden, dass SPARC in COCOSYS und in CPA jetzt vergleichbare Er-

gebnisse liefert. Die Arbeiten werden fortgefihrt.

e FuUr Vergleichsrechnungen zwischen ASTEC und COCOSYS ist eine automatische
Umstellung der Datensatze fur die beiden Programme sehr hilfreich. Die zu diesem
Zwecke bereits verflgbaren Transferprogramme "ast2coc" und "coc2ast" wurden

aktualisiert und an veranderte Eingabestrukturen angepasst.

4.8 Unterstitzung interner und externer ASTEC-Nutzer

Im Projektzeitraum wurde begleitend zu den Aktivitaten im SARNET2-Rahmen die Un-
terstlitzung externer als auch der ASTEC-Anwender im SARNET2 sichergestellt. Des
Weiteren wurden im Rahmen von SARNET2 sog. "Users‘ Clubs" durchgefiihrt, die eine
Rickmeldung der Aktivitaten der ASTEC-Anwender ermdglichen und ein direktes Dis-
kussionsforum darstellen und somit dem Entwickler eine wertvolle Hilfe bei der Diskus-

sion von Anwenderproblemen geben. Der letzte Workshop wurde im Herbst 2010 in
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Koln von der GRS ausgerichtet. Als zusatzliches Thema wurde auch die Kopplung von
ASTEC mit dem GRS-eigenem Visualisierungswerkzeug ATLAS in zwei Prasentatio-

nen ausfuhrlich vorgestellt.

Unterstitzende Arbeiten seitens der GRS konzentrierten sich im Wesentlichen auf die
Beseitigung von Anwenderproblemen bei der Erstellung korrekter Eingabedatensatze
insbesondere fiir das von der GRS bereitgestellte ASTEC-Modul CPA zur Simulation

von Vorgangen im Containment.
MARCUS

Als fester Bestandteil der Unterstiitzung ist die von Beginn an verfolgte Strategie mit-
tels des Software-Werkzeugs MARCUS etabliert worden. Vor dem Hintergrund stei-
gender Nutzerzahlen muss dem Support hohe Aufmerksamkeit beigemessen werden.
Uber dieses zentrale Werkzeug werden Fehler oder Probleme dem Entwickler direkt
mitgeteilt. Der MARCUS-Zugang steht allen offiziell registrierten Anwendern kostenlos
zur Verfugung. Der Zugriff erfolgt nach Zulassung direkt Uber das World Wide Web

(https://www-marcus.irsn.fr/irsn/irsn/login/). MARCUS stellt eine einheitliche Prozedur

fur die Kommunikation zwischen Benutzer und Entwickler zur Verfugung und verein-
facht somit die Abarbeitung der Anfragen, deren Dokumentation und Problemldsung
und nutzt letztlich auch Synergieeffekte, da allen Nutzern die bereits abgehandelten
Anfragen und Problemlésungen, soweit sie nicht der Geheimhaltung unterliegen, je-
derzeit zur Verfligung stehen. Hier kénnen externer Programmanwender ihre Probleme
(i. a. Programmabstirze oder unlogische Ergebnisse), Fragen zur ASTEC-Anwendung
und Winsche an die Programmentwickler von IRSN und GRS kommunizieren. Nach
Lésung/Bearbeitung der Fragen werden diese Lésungen in MACRUS abgelegt und
sind damit fir alle registrierten ASTEC-Anwender einsehbar. Programmanderungen
flieRen dabei jeweils in die nachste freigegebene ASTEC-Version ein. Unter besonde-
ren Bedingungen werden von IRSN auch Patches zur sofortigen Fehlerkorrektur fiir

einzelne Anwender erstellt.

Die Aktivitaten zur Betreuung externer Nutzer von ASTEC sind nicht genau planbar,
sondern werden mit Offnung von MARCUS-Sheets durch die Anwender angestofen.
Details kénnen unter obiger Adresse nachvollzogen werden. Hierbei sind durch die
GRS schwerpunktmafig relevante Fragen zu dem Modul CPA (Containment Part of
ASTEC) zu bearbeiten. U. a. betraf dies wahrend der Projektlaufzeit Probleme mit dem

DRASYS-Zonenmodell zur Simulation von Druckabbausystemen, zur Pumpensimulati-
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on oder der Aerosolriickhaltung in Wasservorlagen (SPARC). Ein weiterer Problem-
kreis stellte die Anwendung des Verbrennungsmodells PROCO sowie seine Kopplung
mit CPA dar.

Um die Einbeziehung der GRS in den ASTEC User Support zu zeigen, wird im Folgen-
den beispielhaft die Losung des MARCUS Sheets "CAD/2062/PROCQ" genauer erlau-

tert:

— Von dem Institut IVS Trnava wird Gber MARCUS ein Programmabsturz mit der
ASTEC V2.0r2-Version gemeldet. Er trat auf, als das PROCO-Verbrennungsmodell
im generischen Beispiel-Datensatz fir einen WWER-440 aktiviert wurde. Daten-

satz und Ausgabefiles wurden dem MARCUS-Sheet beigefiigt.

— Das Problem wurde vom ASTEC-Maintenance-Team analysiert und als Ursache
eine Division durch Null auf Grund unvollstandiger PROCO-Eingabedaten identifi-
ziert. Dies wurde bei der ASTEC-Rechnung nicht festgestellt, da flir die entspre-
chenden PROCO-Eingabedaten keine Rule-Files zum Check der Daten existierten.
Da das von IRSN entwickelte PROCO-Modell von der GRS modifiziert und dann in
ASTEC implementiert wurde, erfolgte die Weiterleitung des Problems inklusive wei-

terer Hinweise fir die Losung an die GRS.

— Der urspringliche GRS-Bearbeiter ist nicht mehr Mitglied des ASTEC-Teams und
konnte deshalb nicht fir die weitere Bearbeitung herangezogen werden. Als erster
Lésungsschritt wurde das Problem auf Computern der GRS reproduziert. Basie-
rend auf dem PROCO-User-Manual erfolgte die Vervollstandigung des ASTEC-
Datensatzes. Nach Rucksprache mit dem urspringlichen Bearbeiter der GRS
konnte dazu ein von ihm entwickeltes Hilfsprogramm NodalCmp reaktiviert werden.
AnschlielRend wurde der Rule-File proco.rul zum Check der Daten vervollstandigt.
Auf Grund der GRS-Modifikationen nicht mehr bendétigte Daten wurden aus der
PROCO-Einlese-Routine entfernt. Alle Anderungen wurden in das CVS-System
eingespielt. Sie werden damit automatisch in die nachste freigegebene ASTEC-
Version ubernommen. Der vervollstandigte WWER-440-Datensatz, der komplettier-
te Rule-File, das reaktivierte Hilfsprogramm und weitere Hinweise wurden in

MARCUS als Losung abgelegt und der Sheet damit geschlossen.

—  MARCUS sendet eine automatische Information an das IVS Trnava, das auf alle
Informationen und Dateien Zugriff hat. Andere ASTEC Nutzer kénnen bei &hnli-

chen Problemen als Hilfestellung auf den Losungsablauf zugreifen.
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CVS

Das Konfigurationsmanagement von ASTEC, d. h. die Protokollierung aller durch IRSN
und GRS vorgenommenen Anderungen am Quelltext, erfolgt durch die ausschlieRliche
Nutzung von CVS. Das bisherige CVS-System lief auf einem mehr als 10 Jahre alten
Linux-Server. Hier war auf Grund des Umzugs des SfR-Rechenzentrums der Wechsel
auf einen neuen Server notwendig, was einen relativ hohen und ungeplanten Aufwand

erforderte.

Von SfR wurde im Zusammenhang damit die Virtualisierung des CVS-Server ftp.grs.de
vorgeschlagen. Vorteil dieser Losung ist die Moglichkeit, dass dieser virtuelle Linux-
Server jederzeit auf andere Hardware Ubertragen werden kann sowie eine hdhere Si-
cherheit des ASTEC-Repository gegen Angriffe von auRen. Gemeinsam mit SfR wurde
ein Weg erarbeitet, den Wechsel vom alten zum neuen Server ohne jegliche Anderung
auf Seiten der ASTEC-CVS-Anwender durchzufiihren. Vor Freigabe des neuen Ser-
vers waren umfangreiche Tests notwendig, um alle bisherigen CVS-Features auch in
der neuen Umgebung zu konfigurieren und auf Grund der strengeren Zugriffsberechti-
gungen zu gewahrleisten. Der Wechsel zum neuen virtuellen CVS-Server, d. h. dessen

Freischaltung fur alle CVS-Nutzer, erfolgte im August 2011.

Seitens SfR wurde empfohlen, in naher Zukunft von CVS zu einem neueren System
wie SVN zu wechseln. IRSN will gegenwartig allerdings an CVS festhalten, da laut
IRSN ASTEC mit seinen vielen Entwicklungszweigen unter SVN Probleme bereitet. In
Zusammenarbeit mit SfR wurde eine Prasentation fir ein Meeting der ASTEC-
Technical-Review-Group als Diskussionsgrundlage fiir das weitere Vorgehen beim
Konfigurationsmanagement erarbeitet. Eine entsprechende Entscheidung der TRG

steht noch aus.
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5 Querschnittsaktivitaten

51 Ruckwirkungen aus der Validierung

5.1.1 Brandsimulation

Da konventionelle Brande in Kernkraftwerken aufgrund moglicher Redundanziber-
schreitungen ein ernsthaftes Sicherheitsrisiko darstellen kdnnen, hat die Bedeutung
von Brandsimulationen im Rahmen von Sicherheitsanalysen flr Kernkraftwerke zuge-
nommen. Daher wurde COCOSYS in friheren Vorhaben (z. B. /SPE 09/) dahingehend
weiterentwickelt, dass es sich ebenfalls zur Anwendung auf Brandszenarien (sowohl
von flissigen Brennstoffen als auch Kabelbranden) eignet. Zur Validierung von
COCOSYS im Rahmen der Brandsimulation hat die GRS am flinfjahrigen, durch
OECD/NEA/CSNI finanzierten PRISME-Projekt teilgenommen, in dessen Rahmen 22
realmalfdstabliche Brandversuche in Ein- und Mehrraumgeometrie in der DIVA-Anlage
in Cadarache (Frankreich) von IRSN durchgefihrt worden sind (BMU Vorhaben
3607R02577, /KLE 10/).

Eine der grofdten Schwierigkeiten bei der Brandsimulation stellt die Vorhersage der Py-
rolyserate (d. i. die Masse, die pro Zeiteinheit in den gasformigen Zustand Utbergeht —
pyrolisiert) bzw. der Verbrennungsrate (pyrolisierte Masse, die pro Zeiteinheit ver-
brennt) dar. Das sind die wichtigsten Einflussfaktoren auf fast alle interessanten ther-
modynamischen Grélen im betrachteten Gebaude bei Verbrennungsvorgangen /KLE
09/. Fur die Validierung von Brandsimulationsprogrammen anhand von Experimenten
wird Ublicherweise die im Experiment beobachtete Verbrennungsrate direkt vorgege-
ben und nur geprift, inwiefern sich das Simulationsprogramm zur Berechnung der
Thermodynamik des Brandraumes und der Entstehung und Verbreitung der Brandgase

eignet.

In realen Anwendungssituationen oder flir Auslegungsrechnungen von geplanten Ex-

perimenten ist die Vorausberechnung der Pyrolyserate jedoch von grof3er Bedeutung.

Fir Olbrande unter freiem Himmel gelang es Brabauskas, eine Korrelation fiir die Pyro-
lyserate m"'pyg , des voll entwickelten Feuers (stabile Gleichgewichtsphase) abzuleiten
/BRA 03/:
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Tfi”PYR,o = m'yax - (1 — e kAD) (5-1)
fur Ollachen mit Durchmesser D > 20cm

Diese Korrelation hangt nur von bekannten Materialkonstanten (maximale Pyrolyserate

Tﬁ”MAx (kg m?s™), Absorptions-Extinktionskoeffizient k (m™) und der durchschnittlichen

Strahlungslangenkorrektur ) ab.

In diesem Vorhaben wurde ein Modell zur Vorausberechnung der Pyrolyserate flr
Flissigkeitsbrande in geschlossenen Raumen in COCOSYS implementiert und anhand
von verschiedenen OECD-PRISME Versuchen sowie dem Versuch HDR E41.7 erfolg-
reich validiert /PEL 11/ Flissigkeitsbrande stellen den grundlegendsten Fall eines
Brandgutes dar und werden daher in der Literatur besonders intensiv untersucht; zu-
dem beschéftigte sich das OECD-PRISME-Projekt fast ausschlieRlich mit Olbréanden.

Anmerkung: Da die experimentellen Daten des OECD-PRISME-Projekts zurzeit noch
nicht frei verfigbar sind, wurden die Achsenbeschriftungen in den folgenden Abbildun-

gen teilweise entfernt. Die Ergebnisse wurden aber in Berichten separat dokumentiert.

51.1.1 Darstellung des Modells

Die wahrend eines Brandes (Abb. 5-1) pyrolisierte Masse ist durch die Energiebilanz

an der Brandgutoberflache gegeben /BEN 01/:

m”PYR ' AHv 'Asurf = Qconv,ﬂ + Qrad,fl - Qloss,fuel + Qrad,ext ( 5-2 )

Hierbei ist rri”pYR die Pyrolyserate (kgm?s™), AH, die Verdampfungsenthalpie (J/kg)

und Ag,,¢ die Oberflache des Brandgutes (m?). Die aufgefiihrten Warmestréme sind
1. Der konvektive Warmestrom von der Flamme auf das Brandgut Qconvlﬂ

2. Die Strahlung der Flamme auf das Brandgut Qrad,ﬂ

3. Warmeverluste im Brandgut, die nicht zur Pyrolyse beitragen Q'losslfuel

4. Externe Strahlung (z. B. von der Heilgasschicht) auf das Brandgut Q4 ext
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Heilkgasschicht:
/ Tupp, Csoots C02_upp

Hohe der Schicht- ~ o

grenze lber dem S A e
Brandherd e 2 \\ Kaltgasschicht:
TiowsCo2_low, kaum Ruf’
Abb. 5-1 Schematische Darstellung eines Brandraumes

Phanomenologisch gesehen hangt die Pyrolyserate in einem geschlossenen Raum
hauptsachlich von der Sauerstoffkonzentration und der Raumtemperatur ab. Wahrend
eine geringere Sauerstoffkonzentration den Abbrand verlangsamt, kénnen hohe Tem-
peraturen in der HeiBgasschicht den Brand durch die Strahlung Qp.q exc Weiter anfa-

chen.

Die Abbrandrate unter freiem Himmel ( 5-1 ) reduziert sich bei Sauerstoffmangel im

geschlossenen Brandraum gemal der Peatross-Beyler-Korrelation /PEA 97/:

c
Mpyr = Mpyg,o " |(1+a) - COOZZ - a (5-3)
,0

Hierbei ist ¢y, die Sauerstoffkonzentration in der Kaltgasschicht (Vol.-%) (vgl. Abb. 5-1)
und cp,,= 21 Vol.-% die Sauerstoffkonzentration unter freiem Himmel. Die Peatross-
Beyler-Korrelation nimmt fir sich in Anspruch, den kompletten Warmestrom von der
Flamme zum Brandgut Qconv,n + Qraan aus ( 5-2 ) zu beschreiben. Sie konnte fiir die
vergleichsweise ,kalten“ PRISME-SOURCE- und PRISME-DOOR-Versuche und a =
1,1 bestatigt werden (Abb. 5-1).

Im Gegensatz dazu konnte sie fur die PRISME-LEAK- und INTEGRAL-Versuche nicht
bestatigt werden. In diesen Versuchen lag die Temperatur der Heildgasschicht mehrere
hundert K iber der Verdampfungstemperatur des verwendeten Ols. Die von der HeiRR-

gasschicht emittierte Warmestrahlung Q}Mext hat den Brand trotz geringer Sauerstoff-
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konzentration weiter angefacht. Dieser Prozess wird durch die Peatross-Beyler-

Korrelation nicht erfasst.

DOOR:bas
DOOR:fp

LEAK:bas

+ O + O

LEAKFp

f m_PYRo

SOURCE:bas

SOURCE:fp

m_PYR
H
u]

INTEGRAL:bas
+ INTEGRAL:fp

Peatross-Beyler

0o+

02-concentration [Vol3]

Abb. 5-2 Gemessene Gleichgewichts-Pyrolyseraten in den OECD PRISME Expe-
rimenten (normalisiert mit der Pyrolyserate unter freiem Himmel) in Ab-
hangigkeit von der Sauerstoffkonzentration in der Kaltgasschicht (zwei

Messpunkte pro Versuch)

Bei der Berechnung der externen Warmestrahlung Q'mlrext beschrankt sich das in
COCOSYS implementierte Modell auf die Strahlung aus der Heiltgasschicht. Die
Strahlung von den den Brandraum umfassenden Wanden wird vernachlassigt, da die
Wandtemperaturen Ublicherweise und insbesondere in allen PRISME Versuchen un-

terhalb der Verdunstungstemperatur des Ols lagen.

Der Brandraum ist in COCOSYS in (nicht notwendigerweise) aquidistante Layer unter-
teilt (Abb. 5-3). Die vertikale Unterteilung sollte fein sein, da in einem Brandszenario

Ublicherweise hohe vertikale Temperaturgradienten auftreten.

Die vom Layer k in Hoéhe Hy Uber der Ollache emittierte Warmestrahlung wird teilweise
in den darunter liegenden Schichten absorbiert. Diese Absorption hangt hauptsachlich
von der RuRkonzentration in den entsprechenden Schichten ab (Faktor Asgsorg)- Von
der urspringlich von Layer k emittierten Warmestrahlung wird damit letztendlich von

der Ollachenoberfldche absorbiert:
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QRad,k =0, -0 Apan * €fuel " €sootk (1 - AABSORB)

5-4
' (TI? - Te4vap) ( )

&, bezeichnet den Sichtfaktor zwischen Ollache und Layer k (Abb. 5-3), &q,¢ ist die

w
m2K*4

die Stefan-

Emissivitat und A,,, die Oberflache der Ollache und ¢ = 5,67 - 1078

Boltzmann-Konstante. T, ist die Gastemperatur (K) in Layer k und T,y,, die Verduns-

tungstemperatur (K) des Ols.

Layer:k
\'\‘ i
SRR AR
Hohe H, des % i Absorption in allen
Layers Uber der - i 7 | dazwischenliegenden
Brandquelle ~ ‘,' Layern
- ‘L\Al/'/ D« 3

Abb. 5-3 Warmestrahlung von Layer k auf die Brandgutoberflache

Die Emissivitat e5,4¢, von Layer k hangt von der RuRkonzentration und der Dicke Ahy
des Layers ab. Sie wird in COCOSYS zu jedem Zeitschritt berechnet, indem die Bei-

trage aller RuRaerosolklassen i = 1...m gemaR /VDI 88/ aufsummiert werden:

m
1
Esootk — 1—exp <_av * Ahy i Z(né(oot,i ) dL2)> ( 5-5 )

=1

n¥ ot ist die Anzahl-Konzentration der Rufpartikel (m®) in der entsprechenden Gro-
Renklasse und d; der entsprechende geometrische mittlere Durchmesser in Layer k.
Der Emissivitatskoeffizient a, fur Kohle und Ascheteilchen liegt zwischen 0,8 und 1
/VDI 88/. Zu Grunde liegt hierbei das Lambert-Beersche Gesetz.

Die gesamte Absorption (bzw. der Transmissionsfaktor (1 — Aagsorg)) in den Layern

j =1...k-1 zwischen emittierendem Layer k und der Ollache berechnet sich durch:
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U
(1 — Ausors) = []‘[f;{‘(l - Esoot,j)H"] (5-6)

Die mittlere Strahlungslange [, = \/H,% +%(Alayer+Apan) bertcksichtigt, dass ein durch-

schnittlicher Strahlungspfad von der Unterseite von Layer k auf die Ollache lénger als

die orthogonale Entfernung zwischen den beiden Ebenen ist (Abb. 5-4).

Abb. 5-4 Berechnung der mittleren Strahlungslange mit Annahme einer Gleich-

verteilung auf beiden Flachen

Die insgesamt von der Ollache aufgenommene externe Warmestrahlung Q'rad_ext aus
der HeilRgasschicht ergibt sich durch Addition aller Beitrage Q'Rad,k aus allen Layern mit

Ty, > Teyap- Die hierdurch zusatzlich pyrolysierte Olmasse pro Zeiteinheit ist somit:

mu _ Zk QRad,k
PYR,rad — R
AHy * Apan

(5-7)
In COCOSYS wird (in Anlehnung an ( 5-2 )) zunachst die Pyrolyserate gemafl Peat-
ross-Beyler ( 5-3 ) berechnet, und dann der von der emittierten Warmestrahlung aus

der Heillgasschicht verursachte Term ripyg .4 hinzuaddiert.

Das beschriebene Modell ermdglicht einen Gleichgewichtszustand:

Wenn der Brand starker wird (z. B. in der Anfangsphase), steigt auch die Temperatur
der HeilRgasschicht und somit Q'rad,ext, was den Brand weiter anfacht. Andererseits
sinkt bei steigender Abbrandrate die Sauerstoffkonzentration im Brandraum, was ge-
maf der Peatross-Beyler-Korrelation ( 5-3 ) zu einer Abnahme der Pyrolyserate flhrt.

Aufgrund der Abhéngigkeit T* in ( 5-4 ) steigt die Pyrolyserate aber schneller, als ( 5-3 )
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sie reduzieren kann; ferner erfolgt die Reduktion in ( 5-3 ) nur bis zu einer Sauerstoff-

konzentration von 11 Vol.-%.

Bei steigender Pyrolyserate steigt aber auch die Ru3konzentration in der Heildgas-
schicht, wodurch die Emissivitat ( 5-5 ) und daher die Absorption in den zwischen Lay-
er und Ollache befindlichen Schichten gemaR einer Exponentialfunktion zunimmt. Dies
beschrankt letztendlich effektiv eine weitere Erhéhung der Pyrolyserate durch gestie-

gene Temperaturen.

Die hier dargestellte Berechnung der Warmestrahlung aus der HeilRgasschicht hat eine
sehr ahnliche funktionale Gestalt wie die von Nasr /NAS 12/ abgeleitet Formel (genau-
erer Vergleich siehe /PEL 11/).

5.1.1.2 Implementierung in COCOSYS

Um eine Brandsimulation mit von COCOSYS vorausberechneter Pyrolyserate gemaf
dem vorgestellten Modell durchzufiihren, muss der Nutzer zunachst eine zeitabhangige
Pyrolyserate, die den Brandverlauf unter freiem Himmel darstellt, angeben. Diese Rate

kann mit Hilfe von ( 5-1 ) bestimmt werden.

Die jeweils aktuelle Pyrolyserate rpyg ppy gemaRl Peatross-Beyler ( 5-3 ) wird dann zu
jedem Zeitschritt berechnet. Als Sauerstoffkonzentration c,, in der Kaltgasschicht des
Brandraumes wird die Grolte LOWTEM(TREE) des angegebenen TREE im Brandraum
verwendet (zur Konzeption des TREE siehe /KLE 12/). Alternativ kann der User auch
zwei ausgewahlte Kontrollvolumen im Brandraum angeben. Bei der Wahl dieser Zonen
ist zu beachten, dass sie die ,frische Sauerstoffzufuhr, die die Ollache erreicht, repra-

sentieren sollen.

Aus numerischen Griinden wird zudem die Sauerstoffkonzentration gemag einer ein-

zugebenden Glattungszeit T geglattet (empfohlen ist T = 20 s):

- t-tp
Co2 = Co2 + (Coz - ng)e v (5-8)

c82 ist hierbei die Sauerstoffkonzentration zum vorherigen Zeitschritt t.
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Der zusatzliche Beitrag zur Pyrolyserate aufgrund der externen Warmestrahlung aus
der HeiRgasschicht mpyp .q Wird gemaR ( 5-7 ) berechnet und &hnlich ( 5-8 ) geglattet.
Hierflr erwiesen sich Glattungszeiten von 50 — 100 s als sinnvoll. Als Temperatur und
RuRkonzentration jedes Layers wird der entsprechende Wert in dem Kontrollvolumen
auf der entsprechenden Hoéhe im angegeben TREE verwendet. Die gesamte Pyrolyse-

rate ergibt sich dann aus der Summe von mpyg pga UNd Mpyg raq-

5.1.1.3 Anwendung auf den Versuch PRISME-INTEGRAL-D4

Eine detaillierte Darstellung der Versuche OECD-PRISME sowie deren Nachrechnun-
gen mit COCOSYS findet sich in /KLE 10/, die ausfuhrliche Validierung des in den vo-
rangegangenen Abschnitten dargestellten Pyrolysemodels anhand von mehreren
PRISME-Versuchen in /PEL 12/. In diesem Abschnitt werden nur kurz die Ergebnisse
bezlglich des Versuchs PRISME-INTEGRAL-D4 vorgestellt.

Der Versuch PRISME-INTEGRAL-D4 wurde in den drei aneinandergrenzenden Rau-
men (Volumen jeweils 5 x 6 x 4 m®) des Erdgeschosses und dem Korridor (Volumen
15,6 x 2,5 x4 m®) der DIVA-Anlage (Abb. 5-5) durchgefiihrt /PRE 10/. In der Mitte des
Brandraumes (Raum 2) befand sich auf 0,4 m Héhe eine 1m? groRe Schale mit 52 kg
Ol (Typ: TPH, &hnlich Dodekan). Die Wande der Rdume sind aus 30 cm dickem Beton;
der Brandraum, Raum 3 sowie die Decken von Raum 1 und dem Korridor waren zu-
dem mit Isolierwolle bedeckt. Die Raume waren durch offene Turen (2,1 x 0,8 m2) ver-
bunden. Die Ventilation erfolgte durch Frischluftzufuhr in Raum 1 und dem Korridor,

wahrend die Abluft aus Raum 3 abgesaugt wurde (Abb. 5-6).

Der im Versuch beobachtete Brand erwies sich als starker, als allein von der Peatross-
Beyler-Korrelation vorhergesagt (Abb. 5-2). Hieran lasst sich also die Bedeutung der

von der Strahlung aus der Heildgasschicht zusatzlich induzierten Pyrolyse darstellen.
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Abb. 5-5 DIVA-Anlage in Cadarache (links) /AUD 09/

2 I 2600m*/h PRS_INT_4

Inlet

Figure 1 : Configuration of the fire scenario

Abb. 5-6 Ventilationskonfiguration von Versuch PRISME-INTEGRAL D4 (rechts)
/PRE 10/

Die Raume sind in COCOSYS in insgesamt 670 Kontrollvolumen in 10 vertikale Layer
unterteilt. Das Ventilationssystem der Anlage wird mitsimuliert /KLE 10/. Die fur die Be-
rechnung von mpyg .,q Wichtigen Materialeigenschaften sind in Tab. 5-1 angegeben.
Die RuRausbeute der Verbrennung muss ebenfalls vom User tabellarisch in Abhangig-
keit von der Sauerstoffkonzentration angegeben werden. In der dargestellten Rech-
nung wurden Ruflausbeuten vorgegeben, die sich in vorangegangenen Validierungen
an anderen PRISME Versuchen mit vorgegebener Pyrolyserate als zutreffend erwie-

sen hatten. Es wird eine hohe RuRausbeute fir die Anfangsphase (in der die Verbren-
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nung noch nicht so effektiv ist) und eine geringere fiir die Gleichgewichtsphase ver-

wendet.

Tab. 5-1 Materialeigenschaften fiir TPH, wie sie in COCOSYS benutzt werden

EingabegroRle Wert
Verdunstungstemperatur des Ols Tevap 200 °C
Emissivitat erpy 0,95
Koeffizient zur Berechnung der Emissivitat von Rul a,, 0,9

Die vom User vorgegebene Pyrolyserate der Verbrennung unter freiem Himmel ist in
Abb. 5-7 in orange dargestellt. Die von COCOSYS fur das Szenario von LEAK-D1 be-
rechnete Pyrolyserate (rot) ist in guter Ubereinstimmung mit der gemessenen Pyrolyse-
rate (schwarz). Der Beitrag durch die Warmestrahlung (blau) betragt fast 30%. In der
Anfangsphase Uberschreitet die gemessene Pyrolyserate aufgrund des zusatzlichen
Strahlungsanteils sogar die Rate, welche unter freiem Himmel gemessen wurde — ein
Effekt, der durch COCOSYS reproduziert wurde. Kurz vor Brandende wurde eine pl6tz-
liche Verstarkung des Brandes gemessen. Vermutlich war zu diesem Zeitpunkt die
stdhlerne Brandschale so heil geworden, dass die letzte Olpfiitze spontan komplett

verdampfen konnte.

Pyrolysis rate
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Abb. 5-7 Pyrolyserate in INTEGRAL-D4 in Abhangigkeit von der Zeit
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Cdlculated oxygen concentrations in the SE fire room
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Abb. 5-8 Sauerstoffkonzentration in der Kaltgasschicht in Abhangigkeit der Zeit

Gas Temperatures at 3.4m
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Abb. 5-9 Temperaturen in der HeilRgasschicht (3,4 m) in Abhangigkeit der Zeit

Abb. 5-8 und Abb. 5-9 zeigen die gemessene und berechnete Sauerstoffkonzentration
an verschiedenen Punkten in der Kaltgasschicht bzw. die Temperaturen in der Heif3-
gasschicht. Die Ubereinstimmung ist recht gut, auch wenn COCOSYS die Temperatu-
ren deutlich unterschatzt (ist bei den anderen Versuchen (blicherweise nicht der Fall
/PEL 12/).

Die RuRausbeute ist ein Eingabeparameter, der mit hohen Unsicherheiten verknipft
ist. Das Modell zur Berechnung der Pyrolyserate erweist sich jedoch erstaunlich insen-
sitiv hierauf (Abb. 5-10 und Abb. 5-11): Neben der bisher dargestellten Rechnung
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(RuBkonzentration in Abb. 5-10 mit offenen Kreisen dargestellt) wurde eine weitere
Rechnung mit héherer Rufausbeute durchgefiihrt (gefiilite Quadrate in Abb. 5-10). Die
sich jeweils ergebenden Pyrolyseraten (vergleiche gefiillte Quadrate mit offenen Krei-
sen in Abb. 5-11) differieren nur marginal voneinander. Selbstverstandlich hatte aber
eine Anderung der RuBkonzentration von mehreren GréRenordnungen jedoch eine

deutlichere Auswirkung auf die berechneten Pyrolyseraten.
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Abb. 5-10 Zwei Rechnungen mit unterschiedlicher Ruf3konzentration
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Abb. 5-11 Pyrolyseraten fur die zwei Ru3konzentrationen aus Abb. 5-10
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Mit dem neu implementierten Modell zur Vorausberechnung von Pyrolyseraten von
Flissigkeitsbranden in geschlossenen Raumen steht in COCOSYS nun ein leistungs-
starkes Modell fir Anwendungs- und Auslegungsrechnungen zur Verfligung, mit dem
zumindest die ungeféahre Grollenordnung des zu erwartenden Brandes verlasslich ab-

geschatzt werden kann.

5.1.2 Rekombinatormodelle

51.2.1 AREVA Rekombinatoren

Das urspriinglich in COCOSYS verwendete Modell fir Rekombinatoren der Firma
Siemens (heute AREVA) stammt bereits aus dem Vorgangercode RALOC. Zur Be-
rechnung der Reaktionsraten an den katalytischen Platten benutzte es einen Arrheni-
usansatz. Dieses Modell war mit COCOSYS bisher an dem Versuch Gx-4 im Battelle

Model Containment erfolgreich validiert worden.

Nachrechnungen der neueren HR-Versuche in der THAI-Anlage bei Becker Technolo-
gies aus dem OECD THAI Vorhaben zeigen hingegen bei Verwendung des urspringli-
chen Arrheniusmodells eine teilweise starke Uberschatzung der Abbauraten (Arbeiten
aus Validierungsvorhaben RS1170 /KLE 10a/). Aus Arbeiten des Forschungszentrums
Julich /BOH 06, DRI 06/ war bekannt, dass die Abbaurate in Rekombinatoren kein Arr-
heniusverhalten aufweist. Basierend auf diesen Erkenntnissen wird die Abbauleistung

durch die Diffusion des Wasserstoffs an die katalytischen Platten begrenzt.

Aufgrund der schlechten Nachrechnungen der HR-Versuche in dem Validierungsvor-
haben (siehe Abb. 5-12, da die Daten der OECD-THAI-Versuche noch vertraulich be-
handelt werden, sind keine Werte auf der y-Achse eingetragen.) ist der bisherige Arr-
heniusansatz in dem COCOSYS-Modell daher durch einen diffusionskontrollierten An-
satz ersetzt worden. Diese Modellumstellung geht weit tber die im Arbeitsplan vorge-
sehene Modellanpassung flir Sauerstoffarmut hinaus. Bedingungen mit Sauerstoffar-
mut werden von dem neuen Modell auch beriicksichtigt, indem es Diffusionsraten fir
Wasserstoff, Sauerstoff und Kohlenmonoxid berechnet. Ist die Diffusionsrate von Sau-
erstoff kleiner als die fur Wasserstoff, ist auch der berechnete Wasserstoffumsatz ge-

ringer.
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Die Abbauraten eines Rekombinators sind an den REKO-3-Experimenten des FZJ in
Abhangigkeit der Plattenhohe Uberprift worden. Ausgewahlte aktuelle THAI HR-
Versuche sind mit dem neuen Modell jetzt gut nachgerechnet worden (siehe Abb.
5-13), wobei die thermodynamischen Randbedingungen als Tabellenwerte aufbauend
auf den Versuchsdaten fur das Rekombinatormodell vorgegeben wurden. Dort wurden
halbe Rekombinatoren des kleinen Typs FR-380 eingesetzt. Auch die Anwendung auf
den alten Gx4-Versuch liefert plausible Ergebnisse (Abb. 5-14).
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Abb. 5-12 Rekombinationsrate THAI HR-2, Vergleich mit altem Reko-Modell der
GRS (model_BXR) und der Gleichung von AREVA (corr_BXR)
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Abb. 5-13 Rekombinationsrate THAI HR-2, Vergleich mit neuem Reko-Modell der
GRS (COCOSYS) und der Gleichung von AREVA (AREVA correlation)
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Abb. 5-14 Rekombinationsrate Gx-4, Vergleich mit altem (COCOSYS old) und
neuem Reko-Modell der GRS (COCOSYS) und der Gleichung von
AREVA (AREVA correlation)
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Als Modellunsicherheit bleibt die Skalierung auf die RekombinatorgroRen, die in Con-
tainments eingebaut (z.B. FR-1500T) sind. Ein Vergleich des Modells mit der experi-
mentell bei AREVA gewonnenen Korrelation fir die beiden Rekombinatortypen FR-
380half (aus THAI Experiment) und FR-1500T (gréRer Typ in realen Anlagen) lasst
Ruckschlusse Uber das Modell bei einer Skalierung auf groRere Rekombinatoren zu.
Der Vergleich zwischen dem Modell und der AREVA-Korrelation ist in Abb. 5-15) als
relative Abweichung des Modells von der AREVA-Korrelation in Abhangigkeit der Mola-
ren Dichte von Wasserstoff und dem Gesamtdruck dargestellt. Im Bereich kleiner mola-
rer Dichten liefert das Modell hdhere Abbauraten als die AREVA-Korrelation. In diesem
Bereich betragt die relative Abweichung bis zu 120 %. Diese Unterschiede bei niedri-
ger molarer Dichte von Wasserstoff liegen in einem Bereich, in dem auch Experimente
sehr unterschiedliche Ergebnisse fur die Abbaurate ergeben. In dem Bereich mittlerer
Konzentrationen ist flir den FR-380half aus den THAI-Experimenten die Abweichung
sehr gering, wohingegen flir das grof’e Modell FR-1500T Abweichungen bis etwa -
40 % erzielt werden. In diesem Bereich berechnet die AREVA-Korrelation fir den FR-
1500T also groRere Abbauraten als das Modell. Im Bereich hoher molarer Wasser-
stoffdichte bei niedrigem Druck liegt die Rekombinationsrate des Modells deutlich tber
der AREVA-Korrelation. Dieses resultiert auch daher, dass in diesem Bereich die
AREVA-Korrelation auf eine maximale Abbaurate begrenzt wird, die 8 Vol.% H.-
Eingangskonzentration entspricht. Eine solche Begrenzung ist in dem Detailmodell
nicht vorhanden, da eine solche Begrenzung in den HR-Versuchen nicht ersichtlich ist.
In diesem Bereich liegen auch bereits deutlich zindfahige Gemische vor, die beim Ein-

satz von Rekombinatoren nicht erreicht werden sollten.
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Abb. 5-15 Abweichung — Reko-Detailmodell — AREVA-Korrelation - fir FR-380half
und FR-1500T

Das Modell liefert auch Ergebnisse, um die Abbauleistung von Kohlenmonoxid (Frei-
setzung aus Beton-Schmelze-Wechselwirkung) zu berechnen, allerdings ist eine expe-

rimentelle Uberpriifung dieser Werte nicht mdglich, da der GRS keine Experimente mit

Kohlenmonoxid vorliegen.

Méogliche Ziindungen eines Gasgemisches, wie sie in den THAI-Experimenten bei H,-
Konzentration um 8 — 10 Vol.% beobachtet wurden, werden von dem aktuellen Modell
als auch der AREVA Gleichung nicht bericksichtigt.

Um den Rechenaufwand in Anlagenrechnungen zu minimieren, ist zusatzlich zum De-
tailmodell eine einfache, schnell laufende Korrelation zur Beschreibung des neuen dif-
fusionskontrollierten Rekombinatormodells entwickelt worden.

Die Arbeiten und weitere Details Uiber die Modellentwicklung fliir AREVA-Reko’s und

die Anwendung auf ausgewahlte HR-Versuche sind in einem GRS-A-Bericht festgehal-
ten worden /NOW 10/.
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5.1.2.2 AECL Rekombinatoren

In deutschen KKW sind Uberwiegend Rekombinatoren des AREVA-Typs installiert.
DarlUber hinaus werden aber auch Rekombinatoren der Firmen NIS und AECL in KKW
eingesetzt. In den OECD-THAI Experimenten der HR-Reihe sind auch Versuche mit
Rekombinatoren der NIS Ingenieurgesellschaft mbH und der Firma AECL durchgefuhrt
worden. Die NIS-Rekombinatoren verwenden anstelle von beschichteten Platten Kas-
setten gefiillt von mit Palladium beschichteten Kigelchen, durch die die wasserstoffhal-
tige Atmosphére durchstrdmt. Daher ist eine Ubertragung des oben beschriebenen
Modells auf diesen Rekombinatortyp nicht mdglich. In der Literatur ist ein einfaches
Modell von /FIS 95/ fir derartige Rekombinatoren verfligbar, das an Tests validiert
wurde /BLA 99/.

Die AECL-Rekombinatoren verwenden auch Platin-beschichtete Platten als Rekombi-
nationsflachen und sind im Aufbau ahnlich. Damit weisen sie dasselbe Funktionsprin-
zip wie die AREVA-Rekombinatoren auf und unterscheiden sich nur in der Geometrie.
Daher ist das fir die AREVA-Rekombinatoren erstellte und erfolgreich validierte Modell
auch auf die AECL-Rekombinatoren angewendet worden. Abb. 5-16 zeigt einen Ver-
gleich der gemessenen Rekombinationsrate im Versuch THAI HR-22 mit dem
COCOSYS-Modell. Dieses ist ein Versuch bei 1,5 bar und 61,5 Vol.-% Wasserdampf,
womit beinahe gesattigte Bedingungen herrschen. Da die Daten der OECD-THAI-
Versuche noch vertraulich behandelt werden, sind keine Werte auf der y-Achse einge-

tragen.

Wahrend der ersten Einspeisephase von Wasserstoff bis 27 min unterschatzt
COCOSYS die Rekombinationsrate etwas, wahrend in der nachfolgenden Abbauphase
bis 60 min die Rekombinationsrate leicht Gberschatzt wird. Danach wird in dem Expe-
riment eine Abnahme der Rekombinationsrate beobachtet, die nicht vom Modell be-
rechnet wird. Zu diesem Zeitpunkt ist die Wasserstoffkonzentration im Bereich unter
2 Vol.-%. Sauerstoffarmut liegt nicht vor. Das Abnehmen der Rekombinationsrate er-
folgt durch eine Abnahme der Durchtrittsgeschwindigkeit durch den Rekombinator.
Nach 131 min erfolgt die zweite Einspeisephase von Wasserstoff. Der Anstieg der Re-
kombinationsrate wird sehr gut wiedergegeben. Nach etwa 122 min ist ein Abnehmen
der Rekombinationsrate aufgrund von Sauerstoffarmut zu erkennen. Dieser Zeitpunkt
wird von dem Rekombinationsmodell sehr gut wiedergegeben. In der Folge wird die

Rekombination etwas Uberschatzt.
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Die Versuche mit den AECL-Rekombinatoren zeigen eine etwas andere Charakteristik
wahrend der erstmaligen Einspeisung von Wasserstoff als die AREVA-
Rekombinatoren. Wahrend der Einspeisephase bis 27 min werden die Rekombinati-
onsraten eher unterschatzt, wahrend sie bei den AREVA-Versuchen systematisch
Uberschatzt worden sind. Generell wird die Abbauleistung auch fur die AECL-
Rekombinatoren gut berechnet. Sauerstoffarmut wird ebenfalls gut wiedergegeben.
Der Zeitpunkt des Eintritts stimmt mit dem Experiment Gberein. Danach werden die

Rekombinationsraten wie bei den AREVA-Modellen leicht Giberschéatzt.

: : : e e Experiment ||
= COCOSYS

0 20 20 60 80 100 120 140 160
Time [min]

Abb. 5-16 Rekombinationsrate im OECD-THAI-Versuch HR-22

Zusammenfassend zeigen die Rechnungen, dass das fir AREVA-Rekombinatoren
entwickelte Modell genauso gut auch flir AECL-Rekombinatoren anwendbar ist. Eine
Uberprifung fiir andere Rekombinatorgréen, als die im Versuch verwendete, konnte

nicht erfolgen.

5.1.2.3 Zundung an Rekombinatoren

In der Vergangenheit wurde vielfach diskutiert, inwieweit Rekombinatoren selbst zum
Zinder fur Wasserstoffgemische in lhrer Umgebung werden kdnnen und ob diese

dadurch ein erhdhtes Sicherheitsrisiko darstellen. Die HR-Experimente im OECD-THAI
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Projekt haben sich diesem Sachverhalt ausflihrlich gewidmet und experimentell unter-
sucht, ob und unter welchen Bedingungen Rekombinatoren der Hersteller AREVA, NIS
und AECL die Gasgemische im THAI-Behalter ziinden kénnen /KAN 10/. In allen Fal-
len wurden Hy-Vebrennungsvorgdnge bei hoheren H,-Konzentrationen ausgelost,
wenn keine Dampfinertisierung vorliegt. Eine detaillierte Erklarung fur die Zundorte o-

der —-mechanismen war fur die Rekombinatoren von AECL und AREVA nicht mdglich.

Bei IRSN wird der detaillierte CFD-Code SPARK (Simulation for Passive Autocatalytic
Recombiners' Risk) entwickelt, der detailliert auch chemische Reaktionen bericksich-
tigt. Von Meynet /MEY 11c/ wird untersucht unter welchen Bedingungen Wasserstoff in
den Rekombinatoren zindet unter Variation der drei wichtigsten EinflussgréRen Was-
serdampf, Druck und Temperatur. Meynet zeigt auch Vergleiche zwischen mit SPARK
berechneten Zindkriterien und experimentellen Ergebnissen. Diese Ergebnisse kdnn-
ten in COCOSYS verwendet werden, um Zindkriterien festzulegen. Dazu missten die
Zindpunkte in Abhangigkeit der untersuchten Einflussfaktoren Wasserdampf, Druck
und Temperatur jeweils in Dreistoffdiagramme eingetragen werden. Bei dieser Vorge-
hensweise handelt es sich nicht um eine direkte Modellierung in COCOSYS, sondern
um eine Ubertragung aus experimentellen Daten bzw. Daten aus einem CFD-Code un-
ter Berlcksichtigung chemischer Reaktionen in eine COCOSYS-Korrelation. Eine di-
rekte Modellierung in COCOSYS ist aufgrund des hohen Aufwandes zurzeit nicht vor-

gesehen.

5124 Zusammenfassung

Im Folgenden werden die Arbeiten zusammengefasst.

e Analyse der vorhandenen Experimente: Die HR-Versuche der THAI-OECD-
Versuchsreihe stellen eine sehr gute Verbesserung der Datenbasis flir Rekombina-
toren dar und sind ausgiebig genutzt worden, um das Rekombinatormodell auf die

neue Reaktionskinetik umzustellen und zu validieren.

e Erganzung des detaillierten Rekombinator-Modells bezlglich Sauerstoffar-
mut: Durch die Umstellung des Rekombinatormodells auf eine diffusionskontrollier-
te Reaktionskinetik wird im Modell auch Sauerstoffarmut mit bericksichtigt. Weite-

re Arbeiten waren nicht erforderlich

e Untersuchung, inwieweit Zindung an Rekombinatoren modellmaRig erfass-

bar sind: Aufbauend auf den Arbeiten von IRSN /MEY 11c/ konnten verschiedene
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Dreistoffdiagramme in Abhangigkeit von Wasserdampf, Druck und Temperatur er-
stellt und innerhalb von COCOSYS als Ziindkriterien herangezogen werden. Eine

mechanistische Beschreibung erscheint nicht sinnvoll.

e Aktualisierung der GRS-Korrelation fir AREVA-Rekombinatoren und Ent-
wicklung von Korrelationen fiir andere Rekombinatortypen, z. B. das kanadi-
sche Modell der Firma AECL: Aufbauend auf dem neuen Rekombinatormodell
sind Korrelationen fiir die AREVA- (Siemens-) Rekombinatoren hergeleitet worden.
Diese sind aufgrund der ahnlichen Geometrie auch fiir AECL-Rekombinatoren
nutzbar. Fir die Rekombinatoren der Firma NIS existiert in COCOSYS kein detail-
liertes Modell. Bei Bedarf kdnnte ein aus der Literatur /FIS 95/ bekanntes Modell

implementiert werden.

e Durchfuhrung von Testrechnungen anhand der Rekombinatorversuche in der
THAI-Anlage: Das neue Modell ist anhand der HR-Versuche getestet worden. Da-
bei sind meistens die thermodynamischen Randbedingungen als Tabellenwerte
aufbauend auf den Versuchsdaten flir das Rekombinatormodell vorgegeben wor-

den und der Rekombinator ist alleine simuliert worden.

5.1.3 H,-Verbrennung

Das in Abschnitt 4.3 vorgestellte FRONT-Modell ist in gleicher Form in COCOSYS im-
plementiert worden. In allen Stadien der Entwicklung sind mit dem in Kap. 4.3.2 skiz-
zierten Modellsystem Vergleiche zwischen ASTEC und COCOSYS durchgeflhrt wor-
den, um zu garantieren, dass die Ergebnisse aquivalent sind, s. a. /ECK 11a/. Neben
den fur ASTEC gultigen Mdglichkeiten kann das FRONT-Modell in COCOSYS auch
auf den Zonentyp DRASYS (fir Druckabbausysteme) angewendet werden.

51.4 Nasse Resuspension

Unter Entrainment oder Tropfenmitriss versteht man die mechanische Freisetzung von
Tropfen aus Flissigkeiten, die von Gasen oder Dampfen durchstréomt werden. Im Falle
einer Einzelblasenstromung werden die an der Flissigkeitsoberflache beim Zerplatzen
der Gasblasen gebildeten Tropfen mit den austretenden Gasen und Dampfen in den
dariber liegenden Gasraum transportiert. GroRere Tropfen fallen in die Flissigkeit zu-
rick, wahrend die kleinen trocknen und der Feststoffanteil mit den Spaltprodukten als

Aerosol im luftgetragenen Zustand bleibt. Vor allem in der spaten Unfallphase, wenn
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keine Spaltprodukt-Freisetzung aus dem geschmolzenen Kern mehr erfolgt und die Ae-
rosolkonzentration im Containment aufgrund naturlicher Ablagerungsprozesse schon
stark reduziert ist, kann das die Resuspension wegen des teilweise sehr langen Frei-
setzungszeitraumes u. U. einen signifikanten Beitrag zum radioaktiven Quellterm bei
schweren Storfallen leisten. Mogliche Szenarien beinhalten die Freisetzung aus dem
Sumpf beim DWR, die Wiederfreisetzung beim "Pool-Scrubbing" in der Kondensati-
onskammer beim SWR; Freisetzung aufgrund von Schmelze-Beton-Wechselwirkung

sowie aus dem Wasserpool Uber einer Kernschmelze, z. B. EPR).
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Abb. 5-17 Blasen- und Aerosolbildungsmechanismen in Flissigkeitsvorlagen (nicht
malfistablich).

In den Jahren 2005 und 2006 wurden die THAI-Versuche TH14 bis TH17 mit I6slichem
Material durchgefiihrt /KAN 07/. Vom Lehrstuhl Energiesysteme und Energiewirtschaft
an der Ruhr-Universitat in Bochum (LEE-RUB) wurde anhand der Messwerte eine Kor-
relation flir den Tropfendurchmesser und die freigesetzte Tropfenvolumenrate als
Funktion der Leerrohrgeschwindigkeit entwickelt (zitiert in /KLE 10a/). Zielsetzung der

Arbeiten im Projekt war es, diese Korrelation in COCOSYS zu implementieren.

Die nasse Resuspension mit unléslichem Aerosolmaterial unterscheidet sich von der
mit I6slichem Material vor allem durch einen hdheren Freisetzungsanteil und durch
grolere Partikel. Bei I6slichem Material ist die GroRe der eingetrockneten Partikel

durch die Konzentration im Tropfen bestimmt. Bei unléslichem Material hangt dagegen
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die Grolke der Partikel von der Partikelgrofie des suspendierten Aerosols (Hydrosols)
ab. Sind die Partikel grofier als die Tropfen, werden sie gar nicht erst freigesetzt. Klei-
ne unlosliche Partikel wiederum kénnen wegen der Anreicherung an der Sumpfoberfla-

che (,Aufschwimmen®) Gberproportional stark freigesetzt werden.

In drei neuen Resuspensionsversuchen soll im Sommer 2012 unter vergleichbaren
thermohydraulischen Bedingungen wie fir TH14 bis TH17 die Resuspension von un-
I6slichen Aerosolen untersucht werden. Dazu war vorgesehen, im Projekt Auslegungs-
rechnungen mit COCOSYS durchzufuhren /WEB 12/. Die in COCOSYS verfugbare
Korrelation flr das Entrainment I6slichen Materials /DAP 09/ konnte hier nicht einge-
setzt werden, da sich die Freisetzungsprozesse flr I8sliches und unlésliches Material
sehr voneinander unterscheiden. Die zu erwartenden Resuspensionsanteile wurden
daher anhand der REST-Versuche (REsuspension Source Term) abgeschatzt /BUN
92/. In der COCOSYS-Rechnung wird eine Partikelgrofie von 1,0 ym angenommen.

Die wichtigsten Daten fur die Auslegungsrechnung sind in Tab. 5-2 zusammengestellt.

Tab. 5-2 Daten der Auslegungsrechnung
Parameter THAI TH14 bis TH17 COCOSYS-Rechnung
Losliches Material Unldsliches Material
Leerrohrgeschwindigkeit (m/s) 0,018 bis 0,075 0,01 bis 0,1
Tropfchen-Entrainment bzw. Re- 2,0E-5 bis 3,3E-4 1,0E-3 bis 4,5E-3
suspensionsanteil (RA) zurlickgerechnet RA aus REST-Versuchen
TropfchengréRe MMD (um) 0,35 bis 0,82 -
zurlickgerechnet
Trockene PartikelgroRe MMD (um) 0,05 bis 0,1 1,0
gemessen vorgegeben
Aerosolkonzentration (g/l) 1,7E-8 bis 4,1E-6 1,5E-6 bis 2,5E-5

Ziel der Auslegungsrechnungen war vor allem, die Verhaltnisse im Gasraum Uber dem
Sumpf zu untersuchen und gegebenenfalls zu optimieren. Einerseits sollten moglichst
realititsnahe thermohydraulische Bedingungen (Temperaturen, Feuchte, Luftwechsel)
eingestellt werden, anderseits sollten Nebeneffekte, die die Auswertung erschweren

(Agglomeration, Ablagerung), vermeiden werden.

Wie die COCOSYS-Ergebnisse zeigen, ist die Aerosolkonzentration im Behalter weit-
gehend homogen (Abb. 5-18). Sie ist auch um bis zu 2 Grélkenordnungen héher (ma-

ximal 2,5E-5 g/l) als in den THAI-Versuchen mit I6slichem Material. Ein Grund dafur
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sind die jetzt groReren Partikel. Nur bei geringen Leerrohrgeschwindigkeiten (0,01 und
0,04 m/s) macht die Ablagerung einen nennenswerten Anteil am eingespeisten Aerosol
aus (max. 50 %) und muss bei der Auswertung berlcksichtigt werden. Bei hohen Leer-
rohrgeschwindigkeiten ist die Ablagerung wegen des gréfReren Luftwechsels im Behal-

ter deutlich geringer.

THAI,vet resus.,non-solub.,0.01 to 0.15m/s,1um P.,resuA, 15Feb2012

AT
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Time (h)

1.00e-007 —

Abb. 5-18 Aerosolkonzentration in verschiedenen Raumbereichen

Anhand der Vorausrechnung wurden fiir die Auslegung der Versuche die folgenden

Empfehlungen gemacht:

e Das Entrainment sollte stufenweise bei Leerrohrgeschwindigkeiten zwischen
0,01 und 0,2 m/s gemessen werden. Der Bereich ist groBer als in TH14 bis
TH17. Dort lag die Geschwindigkeit zwischen 0,018 und 0,075 m/s.

e Bei der Resuspension léslichen Materials sind vor allem die kleinen Filmtrop-
fen wirksam. In THAI-TH14 bis -TH17 lag die mittlere TropfchengroRe zwi-
schen 0,3 ym und 0,8 um. Die groRReren Jet-Tropfen spielten keine Rolle. Ob
dies auch fir unlésliche Partikel gilt, ist unklar. Es wird daher vorgeschlagen,

beim unléslichen Aerosol zwei Partikelgrofien zu verwenden.

¢ Nach Mdéglichkeit sollte keine Zusatzluft im Dampfstrom durch den Sumpf ver-
wendet werden, da diese das Trépfchen-Entrainment negativ beeinflusst. In
den THAI-Versuchen mit I6slichen Aerosolen war mit Zusatzluft das Entrain-
ment geringer als ohne, was auf eine hdohere Feuchte im Gasraum und ein

langsameres Trocknen der Trépfchen zurlickgefiihrt wurde.
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e Fur die Leerrohrgeschwindigkeiten = 0,1 m/s liegt die relative Feuchte der Be-
halteratmosphare Uber 90 %. Im Hinblick auf ein schnelles Trocknen der
Tropfchen zur Vermeidung von Ablagerungsverlusten muss die Feuchte ge-

senkt werden (z. B. Behaltermantelheizung).

Diese Empfehlungen wurden mit den Experimentatoren von Becker Technologies dis-
kutiert und sollen, soweit dies technisch moglich ist, umgesetzt werden. Da LEE-RUB
in absehbarer Zeit keinen Beitrag zur Auswertung der neuen Versuche leisten kann,
muss anhand der Versuchsergebnisse von der GRS eine einfache Entrainment-
Korrelation fur unlésliche Aerosole erstellt werden. Diese Arbeiten werden im Nachfol-

gevorhaben durchgeflhrt.

515 Beriicksichtigung des Atmospharenmitrisses beim Sprihen

Beim Vergleich von Sprihmodellen in Rahmen des SARNET Projektes zeigte sich,
dass in keinem der Sprihmodelle der verwendeten Lumped-Parameter-Codes der Mit-
riss von Atmosphare durch Spriihstrahlen beriicksichtigt wird. Das bedeutet, dass die
Durchmischung der Containmentatmosphare beim Betrieb von Spriihsystemen zu ge-
ring berechnet wird. Dies trifft auch auf die Modelle in COCOSYS bzw. ASTEC/CPA

ZU.

Im Rahmen des Vorhabens sollten deshalb durch eine Recherche Modelle zum Atmo-
spharenmitriss durch Sprihstrahlen identifiziert und ihre Anwendbarkeit auf die
COCOSYS bzw. ASTEC/CPA Sprihmodelle geprift werden. Anhand von COCOSYS
als Testbett war eine generelle Schnittstelle fur die Implementierung von Entrainment-
Modellen zu schaffen und zu testen. Durch die Teilnahme an den SARNET Projekten
werden zu verschiedenen Versuchsstanden experimentelle Daten verflgbar, die fir die
Testung der Schnittstelle und eines Entrainment-Modells zweckmaRig erschienen. Dies
waren zu Vorhabensbeginn Aktivitdten in der SARNET WP12.2 Arbeitsgruppe "Con-
tainment Atmosphere Mixing" und dort insbesondere der MISTRA MASPn Sprih-

Benchmark.

Weiterhin wird in keinem der Spriihmodelle berlicksichtigt, dass kleine Tropfen nicht zu
Boden fallen, sondern als Nebel in die Atmosphéare Ubergehen (Einfluss auf den Satti-

gungszustand). Hier war eine Modellerweiterung angedacht, die die prinzipielle Be-
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ricksichtigung dieses Effekts ermoglicht. Diese kann nur in Testrechnungen Uberprift

werden, da z.Z. keine passenden Versuche fir eine Validierung vorliegen.

Die im Folgenden dargestellten Arbeiten stellen somit einen ersten Schritt zur entspre-
chenden Erweiterung von COCOSYS dar. Nach erfolgreichem Abschluss der Entwick-

lung sollen spater die Modellerweiterungen nach ASTEC/CPA Ubertragen werden.

Die im Rahmen des Vorhabens erfolgten Aktivitaten zu diesem Arbeitspunkt sind aus-
fuhrlich in /ARN 12a/ dokumentiert.

5.1.5.1 Atmosphéarenentrainment

Die Sprihmodelle in den Programmen COCOSYS und ASTEC/CPA bertcksichtigen
nicht den der Mitriss von Atmosphare durch einen Spruhstrahl (Phanomen ist in Abb.
5-19 illustriert). Dies ist im zugrunde liegenden Lumped-Parameter-Ansatz begrindet,
wodurch in den Modellzonen keine lokalen Geschwindigkeiten und damit kein gerichte-

ter Impulstransport berechnet werden kdénnen.

Entrained gaseous mixture
Induced by the spray \,

R
Gas mixture velocity Hulllllluil

Gas mixture velocity  JJLLEEEELLLLL

Abb. 5-19 Atmospharenentrainment durch einen Sprihstrahl /FIS 02/

Dadurch sind z. B. keine sicherheitsrelevanten Aussagen maoglich zur Problematik des
Betriebes von Spriihsystemen in einer wasserstoffhaltigen Atmosphare: fihrt die Kon-
densation von Dampf und damit die Anreicherung von Wasserstoff zu lokalen brennba-
ren Gemischen oder verbessert das Spriihsystem die Atmospharenmischung im Con-

tainment und verhindert das Auftreten lokal brennbarer Gemische.
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Die Literaturrecherche zu Modellen zum Atmospharenmitriss (Gasmassenstrom) durch
Sprihstrahlen fiihrte zu einer einfachen Korrelation, die von Mc Quaid /MCQ 75/ zum
Atmospharenmitriss fir eine einzelne Dise mit vollem Spriihkegel entwickelt wurde.
Das Entrainment bezieht sich dabei auf die Stelle, wo die Sprihtropfen ihre stationare
Fallgeschwindigkeit erreicht haben und sich der Spruhkegel nicht mehr ausweitet (sie-
he Abb. 5-19). Mit dieser Korrelation wird also der durch den Spruhstrahl hervorgerufe-

ne integrale Atmospharenmitriss beschrieben.

Ein weiterer potentieller Ansatz ist die Liepe Korrelation, auf deren Basis auch die Vor-
schlage zur Nodalisierung von Freistrahlen und Leichtgas-Plumes in COSCOSYS be-
ruhen /SCH 04/. Diese Korrelation beschreibt einen Freistrahl des Fluids O, der aus ei-
ner Offnung mit hoher Geschwindigkeit und groem Impuls in einen mit dem Fliud 1
geflllten Raum austritt. Eine Annahme bei Erstellung dieser Korrelation war, dass bei-
de Fluide vollstéandig ineinander Idslich sind, was bei einem Sprihstrahl aber nicht der
Fall. Vorteil der Korrelation ist, dass sie das Entrainment in Abhangigkeit vom Abstand

von der Offnung ermittelt.

Im Laufe des Vorhabens kam es im Rahmen der COCOSYS Anwendung zu Kontakten
mit der Ruhr-Universitat Bochum (RUB). Dabei stellte sich heraus, dass an der RUB
gegenwartig eine Doktorarbeit zum Atmospharenmitriss durch Sprihstrahlen Iauft. In
Absprache mit dem Doktoranden wurde vereinbart, seitens der GRS keine weiteren
Anstrengungen zu alternativen Korrelationen zu unternehmen und stattdessen auf die
Zuarbeit von RUB zu warten. Die GRS steht dabei als Ansprechpartner zur Verfligung
und gibt insbesondere Unterstlitzung bei der Implementierung von Korrelationen in
COCOSYS sowie ihrer Testung. Auf Anforderung wurde von RUB vorab eine erste als
geeignet angesehene Korrelation bereitgestellt /RIS 12/ und fir den prinzipiellen Auf-
bau einer Schnittstelle in COCOSYS verwendet. Die Korrelation beruht auf Experimen-
ten von Ricou und Spalding /RIC 61/. Dabei wurde ein Freistrahl in einem runden, un-
ten und seitlich geschlossenen Behalter erzeugt und dann der seitwarts durch eine po-
rose Wand angesaugte Gasstrom gemessen. Wie schon bei der Liepe Korrelation
wurde auch in diesen Experimenten ein Gasfreistrahl, aber kein Wassersprihstrahl
verwendet. Quellen oder Senken im Freistrahl wie Kondensation oder Verbrennung
sind ebenfalls nicht berlcksichtigt. Entsprechend /RIS 12/ berechnet sich die Ge-

schwindigkeit der mitgerissenen Atmosphare als:
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Vel = ——— |—= (5-9)

Wahrend der Erstellung des Arbeitsplanes war vorgesehen, den Atmospharenmitriss
durch zum Sprihstrahl gleichgeschaltete Ventilationssysteme (in COCOSYS als FAN
bezeichnet) zu simulieren. In einem ersten Arbeitsschritt wurden deshalb vor der Im-
plementierung einer Schnittstelle Testrechnungen dazu durchgefiihrt. Hierfir wurden
die als Ergebnis der Mitarbeit im SARNET Projekt, WP12.2 "Containment Atmosphere
Mixing", vorliegenden Daten genutzt, d.h. ein Datensatz zum MISTRA Spruhbench-
mark, Phase C, Versuch MASP1 /MAL 06, KLE 10a/. Die MISTRA Anlage ist ein zy-
lindrischer Stahlbehalter von ca. 99,5 m? Im Zentrum des Behalterdeckels ist eine
Sprihdise angebracht, die einen vollen Sprihkegel von 30° generiert. Fir die
COCOSYS Testrechnungen wurde ein 58 Zonenmodell verwendet. Im Folgenden sind
2 Varianten verglichen: V1: Basisfall, d.h. ohne Definition von FANs wahrend des
Sprihens (2000 — 3800 s) und V2: mit aktivierten FANs zwischen 2800 — 3800 s (d.h.
FAN Aktivierung 800 s nach Sprihbeginn, siehe unten). In V2 sind entlang der Pfade
und Sektionen des Spriihstrahls (d.h. zwischen den Zonen) manuell FAN Systeme de-
finiert, deren Volumenstrom in Abhangigkeit vom Abstand von der Sprihdise grob ab-

geschatzt wurde.

Abb. 5-20 zeigt den Vergleich der mit COCOSYS berechneten Massenstrome flr die
Atmospharenverbindungen im inneren Bereich des Sprihstrahls. Positive Massen-
strome bedeuten dabei eine nach unten gerichtete Stromung. Mit Einsetzen des Spru-
hens bei 2000 s wird diese abwarts gerichtete Stromung um eine GréRenordnung ho-
her. Ursache ist das Spriihen, d.h. die Abkihlung der Atmosphare mit starker Volu-
menkondensation und damit einer Dichtednderung. In Variante 2 wurden die FANs erst
800 s nach Spriihbeginn aktiviert (d.h. nach 2800 s), um ihren Einfluss zu verdeutli-
chen. Es ist ersichtlich, dass sich beim Zuschalten der FANs die Stromungen in den
Atmospharenverbindungen innerhalb des Spruhstrahls umkehren. Die bisher nach un-
ten gerichteten Stromungen drehen sich und kompensieren damit teilweise die durch

die FANs aufgepragten Stromungen.
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COCOSYS V2.4dev, MISTRA M5 + MASP1 spray experiment, 54Z_masp1_12
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Abb. 5-20 MISTRA MASP1, Testrechnungen ohne und mit FANs

Nach entsprechenden internen Diskussionen sowie mit RUB wurde deshalb der Ansatz
zur Implementierung von Entrainment-Korrelationen geandert. Jetzt wird direkt in die
Berechnung der Atmospharenstrdomungen durch die entsprechenden Verbindungen,
die parallel zum Spruhstrahl definiert sind, eingegriffen. Dazu mussen geeignete Ent-
rainment-Korrelationen eine Geschwindigkeit bereitstellen, die in der instationaren, in-

kompressiblen Verbindungsgleichung verwendet wird (blau markiert):

A

: Pi .
Gj =l_j]{(Pjs—Pjt) +w; — K;G;| G| +7jve2 ldir} (5-10)

Nach erster Auswertung der bisher ermittelten Entrainment-Korrelationen durch RUB
stellte sich heraus, dass sich diese in 2 unterschiedliche Ansatze gruppieren lassen.
Beide Ansatze sind in Abb. 5-21 verdeutlicht:

e Fall 1: bezogen auf das seitliche Ansaugen von Atmosphare, d.h. senkrecht

zur Mantelflache des Spriihkegels und

e Fall 2: bezogen auf den Sprihstrahlquerschnitt.
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Abb. 5-21 Verschiedene Definitionen der Entrainmentbewegung in der Literatur
/RIS 12/

Fur die Implementierung einer Schnittstelle wurde der Fall 2 gewahlt, da dieser besser
in das gegenwartige Konzept passt. Um das Atmospharenentrainment in einer Rech-
nung zu aktivieren, sind lediglich zwei neue Texteingaben im Datensatz unter C----
SYS_COMP bei der Definition der Sprihdisen erforderlich. Fur Fall 1 wurden nur An-
satze vorbereitet; hier muss von RUB weitergearbeitet werden. Vorschlage dazu sind
in /ARN 12a/ dargelegt.

Die korrekte Implementierung der Schnittstelle sowie die Plausibilitdt der exemplarisch
eingebauten Ricou-Spalding Korrelation wurde anhand eines Testdatensatzes mit 10
Zonen, 14 Atmospharen- und 9 Drainageverbindungen sowie einem Pumpensystem
(Spruhsystem) Uberprift. Die Form der Zonen R1 bis R3 ist dabei an die Form des
Spriihkegels mit 30° Offnungswinkel angepasst (Abb. 5-22). Die Atmosphéarenverbin-
dungen wurden entsprechend der sich ergebenden geometrischen Bedingungen fest-

gelegt (Flachen, Langen).
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Abb. 5-22 Testdatensatz zum Atmospharenentrainment

In Abb. 5-23 sind die Ergebnisse von 2 Varianten verglichen:

— V1 - Basisfall, d.h. ohne Berlicksichtigung von Atmospharenentrainment (Kur-
ven gestrichelt dargestellt) und

— V2 —wie V1, aber mit Berticksichtigung von Atmospharenentrainment.

Auf Basis der Ricou-Spalding Korrelation wird eine Entrainment-Geschwindigkeit von
etwa 6 m/s fur die Verbindung von R1 nach R2 sowie von ca. 3 m/s fur die Verbindung
von R2 nach R3 berechnet. Diese Geschwindigkeit geht dann als Anteil in die Berech-
nung der Ableitung der Massenstréme ein. Sichtbar wird der Einfluss des Entrainments
anhand der berechneten Massenstrome (Abb. 5-23). Die Verbindungen sind dabei mit
positiver Stromungsrichtung nach unter definiert, sodass im Sprihstrahl (Verbindungen
A-R1-2 und A-R2-3) positive Stréme und durch die seitlichen Zonen (A-R1L-2L und A-
R2L-3L) negative Strome auftreten. Nach Aktivierung des Spriuhens werden die Mas-
senstrome in Variante V2 wesentlich groRer als in V1. Eine Strdmungsumkehr wie bei
Anwendung von FANs (siehe Abb. 5-20) tritt nicht auf. Die neue Schnittstelle und das
implementierte Ricou-Spalding Modell liefern also physikalisch logische Werte. Uber

die Werte selbst kann ohne experimentelle Ergebnisse noch nichts ausgesagt werden.
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COCOSYS V2.4dev, atm. entrainment by spray, V1 —no, V2 — with
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Abb. 5-23 Testrechnung Atmosphéarenentrainment, Atmospharenmassenstrome

Wahrend der Implementierung und Uberpriifung der Schnittstelle haben sich einige
Modellgrenzen bzw. als notwendige angesehene Erweiterungen herausgestellt. Diese
sind in /ARN 12a/ aufgelistet Sie sollten soweit moglich in der weiteren Arbeit von
Ruhr-Universitadt Bochum bertcksichtigt bzw. komplementar von der GRS bearbeitet

werden

5.1.5.2 Ubergang luftgetragener Tropfen aus dem Spriihstrahl in die Atmo-

sphéare

Ein weiterer Effekt beim Sprihen ist, dass sehr kleine Tropfen den Sprihstrahl verlas-
sen und in der Atmosphare schweben bleiben. Zur Beriicksichtigung dieses Effektes
wurde in COCOSYS eine Modellerweiterung implementiert, die die Definition eines
"luftgetragenen” Anteils der Spruhtropfen sowie den Ort ihres Entstehens durch den
Nutzer (Zone am Ende der Sprihpfade oder entlang der definierten Sprihpfade) er-
laubt. Eine Abschéatzung dieses Effekts kann auf Basis von Abb. 5-24 und falls verfug-
bar des Dusen-spezifischen Tropfenspektrums erfolgen. Man kann sehen, dass kugel-

formige Partikel und damit in erster Naherung auch Tropfen mit einem Durchmesser
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von 0,1 um in ruhender Atmosphare eine Geschwindigkeit von 0,001 mm/s erreichen,

d.h. sie bleiben praktisch schweben.

CHARACTERISTICS OF PARTICLES AND PARTICLE DISPERSOIDS
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Abb. 5-24 Partikel-Fallgeschwindigkeit in ruhender Umgebung

Entsprechende Modellerweiterungen erfolgten am Quelltext im THY Hauptmodule von
COCOSYS. Die korrekte Implementierung sowie die Ermittlung des Einflusses der De-
finition von luftgetragenen Tropfen wurden in Testrechnungen fur den MISTRA MASP1
Versuch Uberpruft. Der Anteil luftgetragenen Tropfen wurde dabei auf 0,1% vom einge-
speisten Sprihmassenstrom abgeschatzt. Entsprechend der Rechnungen scheint die-
ser Anteil fur die MISTRA Versuche zu gering zu sein. Bessere Ergebnisse liefern An-
teile Gber 1%. Werte Uber 10% sind aber eindeutig zu hoch, d.h. dadurch wird ein gro-
Rer Teil des an den Sprihtropfen kondensierten Dampfes wieder durch Verdampfung
luftgetragener Tropfen kompensiert. Zu einer besseren Bewertung waren umfangrei-
chere Analysen notwendig, um nur auf einen Parameter wirkende Verbesserungen
auszuschlieen. Hier sind aber insbesondere die in /KLE 10a/ aufgelisteten Probleme
und Vorbehalte zu den MASP Spriihexperimenten zu berticksichtigen (z. B. grofder Ein-
fluss der Anfangsbedingungen, keine direkten Messwerte zur Bewertung von Sprih-
systemen). Eine Validierung der Modelloptionen ist mit den z. Z. verfligbaren Experi-

menten nicht méglich.

5.1.6 Ruckflisse von internen und externen Anwendern

5.1.6.1 SWR-Hydrodynamik in THAI-IV

In den korrespondierenden Vorhaben RS1170/1190 werden verschiedene in der THAI-
Versuchsanlage durchgefiihrte Versuche analytisch begleitet. Die in THAI-IV vorgese-

henen Versuche zur SWR-Hydrodynamik stellen fir diese analytische Begleitung ,Neu-
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land“ dar und es war deshalb damit zu rechnen, dass kurzfristig Fehler und einfachere
Modellschwachen vor allem in den COCOSYS-Modulen DRASYS und SPARC-B be-
hoben werden missen. Der Informationsriickfluss aus der Validierung wurde hier aus-
gewertet fur den Fall, dass eine Behebung von Programmierfehlern bzw. eine Anpas-
sung vorhandener Modelle fur die Simulation der SWR-Hydrodynamik-Versuche in

THAI-IV sich als notwendig erweisen sollte.

Das Zonenmodell DRASYS zur Berechnung von Druckabbausystemen in COCOSYS
unterteilt den Druckabbau nach einer Druckspitze in verschiedene Phasen. Nach dem
Freiblasen des Kondensationsrohrs wird in der zweiten Phase der Wasseraufwurf
durch das Ausblasen des Wasserdampf-Inertgas-Gemischs aus dem Kondensations-
rohr berechnet. Dabei wird eine zylinderformige Blase des Gemischs am Austritt des
Kondensationsrohrs angenommen. Die Annahme einer zylinderférmigen Blase basiert
auf Filmaufnahmen zu grof3skalierten Experimenten am Lawrence Livermore Laborato-
ry (USA, 1977, Blowdown Versuche fir BWR Mark 1, Skalierung 1:5). Eine solche Bla-
se ist in Abb. 5-27 schematisch mit einem Radius rex dargestellt. Wahrend der Pool-
Swell Phase bildet sich diese Gasblase am Ende des Kondensationsrohrs und hebt die
Wasseroberflache in dem DRASYS-Modell an, bevor es zum Durchbruch von Gasen
durch die Pooloberflache kommt. Fur die an den Kondensationsrohren auftretenden
Druckspitzen (typische Druckschwingungen zwischen Druck- und Kondensationskam-
mer eines SWR) und die dadurch auftretenden Belastungen ist der Blasenradius als
Modellparameter "Expansionsradius" wahrend dieser Pool-Swell Phase von entschei-
dender Bedeutung. Um diesen Radius experimentell genauer zu bestimmen und mog-
liche Belastungen der Kondensationsrohre wahrend eines Druckabbauereignises ab-
schatzen zu kénnen, sind Versuche zu dieser Thematik in THAI durchgeflihrt worden.
Die Nachrechnung dieser Versuche sollte klaren, ob mdgliche Modellverbesserungen
an DRASYS notwendig sind.
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Abb. 5-25 Darstelllung der Blase mit Radius r, wahrend der ,Pool-Swell“ Phase

In Abb. 5-26 sind der Versuchsaufbau des THAI-Behalters und die gewahlte
COCOSYS-Nodalisierung dargestellt. Aus einem Druckbehalter RPRES auf3erhalb des
THAI-Behalters stromt nach dem Offnen eines Kugelhahns Stickstoff (iber das Kon-
densationsrohr RPIPE in die Wasservorlage POOL innerhalb des THAI-Behalters. Das
Kondensationsrohr hat innerhalb des Wasservolumens einen Durchmesser von
0,21 cm, da allerdings die Zufuhr in den THAI-Behalter nicht gentgend Platz 1asst, hat
das Rohr oberhalb der Wasseroberflache nur einen Durchmesser von 0,11 cm. In die-
sen Versuchen sind Druckmessaufnehmer radial auf der Wasseroberfliche an 9
Messpositionen angebracht worden, um den Radius der Blase abschatzen zu kénnen,
die sich wahrend der Pool-swell Phase bildet. Diese Messungen lassen Riickschlisse
auf die maximalen Belastungen fur die Kondensationsrohre bei Druckabbauereignissen
zu. Zusatzlich sind Hochgeschwindigkeitsaufnahmen von der Blase aufgenommen
worden. Die so gewonnenen Blasenradien sind fir Rechnungen mit COCOSYS ver-

wendet worden. Die erzielten Ergebnisse sind in /NOW 11/ dokumentiert.
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Abb. 5-26 Schematische Darstellung der Wasseraufwurfversuche mit der benutz-
ten COCOSYS-Nodalisierung

Abb. 5-27 zeigt exemplarisch die Messung der Druckaufnehmer an der Pooloberflache
fir einen Versuch mit 2 m Eintauchtiefe des Kondensationsrohrs und 4 bar Uberdruck.
Die oberste Kurve zeigt den Druckaufnehmer bei einem Radius von 0,12 m, also direkt
neben der dulleren Wand des Kondensationsrohrs. Die tieferen Kurven zeigen die
Messungen in radial groRer werdendem Abstand. Die unterschiedlich hohen Ausschla-
ge mit abnehmender Amplitude, je weiter die Messstelle vom Kondensationsrohr ent-
fernt ist, lassen Rickschliisse Uber die GroRe der Gasblase wahrend der Pool-Swell-
Phase zu. In Wirklichkeit tritt natlirlich keine zylinderférmige Blase am Rohrende auf,
wie sie im DRASYS-Modell unterstellt wird, und die Messungen lassen nur eine unge-
fahre Aussage Uber die GroRe der Blase zu. Aus der Auswertung dieser experimentel-
len Ergebnisse wird ein Blasenradius von 0,7 m fir die THAI-Versuche abgeschatzt.
Dieser Wert wird in allen durchgefliihrten COCOSYS-Rechnungen flir das DRASYS-
Modell benutzt.
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Abb. 5-27 Radiale Messungen der Druckaufnehmer in einem Versuch mit 2 m Ein-
tauchtiefe und 4 bar Uberdruck

In Abb. 5-28 ist ein typisches Ergebnis des Vergleichs zwischen COCOSYS und dem-
selben Experiment wie in Abb. 5-27 dargestellt. Die grinen Kurven zeigen die mit
COCOSYS berechnete Druckentwicklung in dem Druckbehalter RPRES und dem
Kondensationsrohr RPIPE. Die blauen Kurven zeigen die dazugehérigen Messkurven.
Die Hohe der Druckschwankungen wahrend der Pool-Swell-Phase bestimmen die ma-
ximalen Belastungen an den Kondensationsrohren. In der Abb. 5-28 (berschatzt
COCOSYS die Druckbelastungen deutlich, d. h. das DRASYS-Modell liefert konserva-
tive Werte fur die Druckbelastungen der Kondensationsrohre. Dieses Verhalten deckt
sich mit friheren Berechnungen des GKSS-M1-Experiments mit der Stand-Alone Ver-
sion von DRASYS /SCH 84/ und innerhalb von COCOSYS /NOW 07/. Dieses Ergebnis
zeigt, dass COCOSYS die THAI-Versuche ahnlich gut nachrechnet wie die GKSS-

Versuche und keine weitere Modellverbesserung nétig ist.
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Abb. 5-28 Vergleich Druckentwicklung COCOSYS — Experiment

Dariiber hinaus sind Rechnungen fiir ein Experiment mit 15 bar Uberdruck durchge-
fihrt worden. Unter diesen Annahmen versagt das DRASYS-Modell, da es eine Anhe-
bung der Wasseroberflache oberhalb des hdchsten Punkts des THAI-Behalters be-

rechnet.

Die durchgeflhrten Versuche liefern wichtige Ergebnisse fir die méglichen Belastun-
gen der Kondensationsrohre in einem Druckabbauszenario. Der experimentell be-
stimmte Blasenexpansionsradius ist ein wichtiger Eingabewert fir DRASYS und kann
in zuklnftigen COCOSYS-Rechnungen benutzt werden. Eine weitere Modell-
Verbesserung anhand der durchgeflihrten THAI-Versuche erscheint nicht notwendig
bzw. mdglich, da die Nachrechnungen vergleichbar gute Ergebnisse wie bei den alten
GKSS Versuchen zeigen. Aulterdem weisen die Versuche eine stark THAI-spezifische
Geometrie auf. Durch das Offnen des Ventils an dem Druckbehélter, der von Beginn
an unter Druck steht, entsteht ein unrealistischer Ausstromvorgang, der viel schneller
als der Druckverlauf wahrend eines Storfalls ablauft. Aulerdem besitzt das verwendete
Rohr einen kleineren Querschnitt als in realen Anlagen, um die Zuleitung durch die Be-
halterflansche zu ermoglichen. Auch die Pool-Geometrie ist unterschiedlich im Ver-

gleich zu den Druckabbausystemen in deutschen SWR. Der kleinere Querschnitt des
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Kondensationsrohrs erleichtert ein Auftreffen der Strémung auf den Grund des Was-
serpools, wodurch eine Umleitung der Stréomung erzielt wird. Auch der Abstand zum
Boden ist geringer als in realen Anlagen. Mit den durchgefiihrten Arbeiten wurden letzt-

lich die aus den THAI-Versuchen verwertbaren Informationen genutzt.

5.1.6.2 Mehrdimensionale Warmeleitung

Die THAI-Versuchsanlage ist mit drei Heiz-/Kiihimanteln ausgestattet, die bei einigen
Versuchen unterschiedlich stark oder auch einzeln beheizt oder gekuihlt werden. Bei
dem Thermohydraulik-Versuch TH9 wurde z. B. der obere Mantel gekuhlt, wahrend die
Ubrigen Mantel ungekuhlt blieben /SPE 09/. Die tatsachlichen mehrdimensionalen
Warmeleitungseffekte in der THAI-Versuchsanlage konnten damals nicht ausreichend
genau und dies auch nur mit erheblichem Mehraufwand auf iterative Weise simuliert

werden, da COCOSYS nur Uber ein eindimensionales Warmeleitmodell verfigt.

Der Einfluss solcher mehrdimensionalen Effekte kann mit dem entwickelten Modell ge-
nauer erfasst werden. In COCOSYS konnen nun Strukturen verbunden werden, so
dass die Warmeleitung entlang der Strukturschichten simuliert wird. Die Simulation er-
folgt dabei nur vereinfacht, da die Warmeleitung durch die Schichten und entlang der
Schichten separat berechnet wird. Da meistens relativ plattenférmige und diinne Struk-
turen simuliert werden, ist diese Vereinfachung akzeptabel. Allerdings muss auch be-
achtet werden, dass die Abstande der Knoten relativ grof ist, und damit das Tempera-

turprofil entlang der Strukturen nur grob abgebildet werden kann.

Meistens kann davon ausgegangen werden, dass die Warmeleitung entlang der Struk-
turschichten fir die gesamte Struktur gilt. In diesem Fall wird vorausgesetzt, dass die
Schichteinteilung fur die verbundenen Strukturen identisch ist, so dass die jeweiligen
Schichten zugeordnet werden kdnnen. In dem unten dargestellten, generellen Konzept
ist es moglich, dass nur ein Teilbereich einer Struktur mit einem Teilbereich der ande-

ren Struktur verbunden werden kann.

Das generelle Konzept ist in Abb. 5-29 dargestellt, das Modell ist detailliert im
COCOSYS Reference und User Manual beschrieben. Im Modell wird eine Warmelei-
tung zwischen den Schichten mit der Tiefe d angenommen, d. h. die Strukturen sind im
Bereich links (davor) und rechts (dahinter) nicht miteinander verbunden. Die linke Seite
der Strukturverbindung ist durch die Offsets x, der oberen und xr der unteren Struktur

definiert. Wichtig ist, dass die jeweiligen Schichteinteilungen in dem Bereich d der Ver-
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bindung identisch ist, so dass die einzelnen Schichten einander zugeordnet werden
kénnen. Zur Berechnung der Warmeleitung ist es notwendig den Abstand I +Igr zwi-
schen den Strukturmittelpunkten vorzugeben. Zur Bestimmung der Kontaktflache muss

noch die Breite b (nicht in der Abbildung dargestellt) angegeben werden.

Nimmt man die Temperatur T an der Schnittflache an, ergeben sich die Warmestrome

. T.—T
15

QL:FAL Und QRzFlR%

Mit der Annahme, dass beide Warmestrome gleich sind, |asst sich daraus die Tempe-
ratur an der Schnittstelle ermitteln:
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Abb. 5-29 Konzept zur Berechnung der Warmeleitung entlang von Strukturen

Das Modell wurde anhand eines einfachen Testbeispiels Uberprift. In diesem Beispiel
werden 2 gleiche quadratische Stahlplatten mit einer Flache von 1 m? und einer Dicke
von 1 cm miteinander verbunden. Beide Platten sind auf der rechten Seite adiabat und
auf der linken Seite mit einer 1000 m*-Zone verbunden. Die Zone R2 mit der Platte

S2S hat eine Starttemperatur von 150 °C, wahrend die untere Zone R1 mit der Platte
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S1S eine Starttemperatur von 20 °C hat. In der Rechnung Uber eine Problemzeit von

10 h kénnen sich die Temperaturen ausgleichen.
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Abb. 5-31 Warmestrome an der Oberflache und zwischen den Platten
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Die Ergebnisse sehen plausibel aus. Im Allgemeinen ist der Einfluss dieses Phano-
mens sehr gering. Beispielhaft wird die Oberflachentemperatur des oberen Kihiman-
tels im THAI-Versuch TH-23 verglichen. Die rote Kurve zeigt die Ergebnisse mit Ver-

wendung dieser Option.
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Abb. 5-32 Vergleich der Rechenergebnisse anhand von THAI-TH23

5.2 Begleitung der CoPool-Entwicklung

Seitens des Fraunhofer-Instituts flir Techno- und Wirtschaftsmathematik (ITWM) wurde
im Rahmen des Vorhabens 1501361 ,CoPool: Mehrdimensionales Containment Pool-
Modell — Entwicklung eines COCOSYS Moduls zur ortsaufgelosten Simulation groRer
Wasservorlagen® ein Simulationsprogramm zur einphasigen (nur Wasser) dreidimensi-
onalen Berechnung von Strémungs- und Warmetubertragungsvorgangen in Wasservor-
lagen (z.B. Sumpf eines DWR oder Kondensationskammer eines SWR) entwickelt.
Dieses Modul soll in einer nachsten Phase in das COCOSYS-Programmsystem einge-
bunden werden, um eine deutlich genauere Berechnung der Vorgénge in grol3en Was-
serpools zu ermdglichen. Bislang kdénnen Vorgange innerhalb solcher Wasserpools
nicht raumlich aufgel6st werden, sondern werden in COCOSYS nur durch mittlere Wer-
te in einer Zone beschrieben. Die GRS war bei dieser Entwicklung beratend téatig, da-
mit sichergestellt ist, dass das Programm CoPool die geforderten Anforderungen ins-

besondere im Hinblick auf die Auflésung, die Rechengenauigkeit und die Rechenge-
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schwindigkeit erfiillt und eine spatere Ankopplung an COCOSYS bereits in der Ent-

wicklungsphase mit in Betracht gezogen wird.

Da ITWM erstmalig in ein Projekt aus dem Bereich Storfallsimulation fiir Kernkraftwer-
ke eingebunden war, wurden zahlreiche Projektgesprache mit ITWM und unter Beteili-
gung von Becker Technologies (Unterauftragnehmer im Projekt von ITWM) durchge-
fuhrt, um die Anforderungen an das Simulationsprogramm zu diskutieren. Im Projekt-
verlauf wurden mehrere Losungsansatze und Vorgehensweisen fur die dreidimensio-
nale Simulation der Vorgange im Wasserpool diskutiert und seitens ITWM mehrere
Prototypen exemplarisch realisiert. Wesentliche Diskussionspunkte waren dabei Ver-
einfachungen in Bezug auf die Simulation der Wasseroberflache (keine Oberflachen-
wellen) sowie der Simulation des Warmeubergangs und der Wandstrukturen. Zur Er-
stellung der Datensatze wurde ein spezieller Praprozessor seitens ITWM entwickelt.
Zur Visualisierung werden frei verfligbare Programme (z. B. Visit oder Paraview) ver-

wendet.

Die GRS nahm an zwei Trainingseinheiten zum Erlernen und zur Erprobung des Werk-

zeugs CoPool inklusive des Praprozessors teil.

Das Vorhaben zur CoPool-Entwicklung wurde Anfang 2012 erfolgreich abgeschlossen.
Die erstellte CoPool-Version 2.5 wurde in der GRS installiert und exemplarisch getes-
tet. Ein Beitrag zur Validierung des CoPool-Programms wurde durch Becker Technolo-
gies geleistet /FRE 12/. Bei den Tests durch die GRS standen Anwendungsrechnun-
gen fur den Sumpf einer Konvoi-Anlage im Vordergrund. Dazu wurde ein vereinfachter
CoPool-Datensatz entwickelt. Als Szenario wurde im Wesentlichen ein Bruch der Vo-
lumenausgleichsleitung am Reaktorkreislauf angenommen. Mit den vergleichsweisen
hohen Wassermassenstromen, die aus dem Leck in den Sumpf (punktuell) einflieRen

und diesen auffiillen sollte die Robustheit von CoPool getestet werden.

Die Abb. 5-33 zeigt exemplarisch die erstellte dreidimensionale Geometrie sowie die
Temperaturverteilung im Sumpf nach ca. 1800 s. In der Abbildung ist der Sumpf im
Schnitt dargestellt. Zu diesem Zeitpunkt hat sich die Wassertemperatur auf3er an der
Einspeisestelle bereits ausgeglichen (griiner Bereich), die umgebenden Wande war-

men sich langsam auf.

Die Arbeiten zur Anbindung an COCOSYS werden in einem geplanten Folgevorhaben

realisiert.

201



Abb. 5-33 Berechnete Temperaturverteilung nach ca. 1800 s, CoPool-Testanalyse

53 SARNET/ISTC

53.1 SARNET?2

Im Rahmen der Mitarbeit in SARNET2 tragt die GRS zu folgenden SARNET-
Arbeitspaketen bei:

¢ WP1: Management (MANAG)

¢ WP3: Information Systems (IS)

e WP4: ASTEC (ASTEC)

o WP4.1: Users' Support and Integration (USI)
e WP4.2: ASTEC Code ASsesment (ACAS)

e WP4.3: ASTEC Model EXtension (AMEX)

e WP5: Corium and Debris Coolability (COOL)

¢ WP6: Molten Corium Concrete Interaction (MCCI)
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e WP7: Containment (CONT)

e WP8: Source Term (ST)

Im aktuellen Entwicklungsvorhaben sind die Arbeiten zu WP4 vorgesehen, da sie the-
matisch nah an die Code-Entwicklung anschlief3en. Die Arbeiten innerhalb der anderen
Arbeitspakete sind im COCOSYS/ASTEC Validierungsvorhaben abgedeckt.

Im Rahmen von WP4.1 (Users' Support and Integration (USI)) wurden verschiedene
Aktivitaten zur Unterstitzung der ASTEC-Anwender sowie zur Herausgabe einer je-

weils neuen Version angesiedelt.
e Vorbereitung und Teilnahme am User-Workshop zu ASTEC (2010 in Kdln)

¢ Teilnahme mit Beitragen an den ERMSAR-Konferenzen (2010 in Bologna und
2012 in Koln)

e Vorbereitung und Teilnahme an einem Training-Course fir ASTEC (2009)

o Beitrage zur Erstellung aktualisierter Dokumente im Rahmen der Freigabe

neuer Versionen

In WP4.2 ACAS beteiligt sich die GRS an der Bewertung und Validierung von ASTEC
speziell durch die Anwendung von ASTEC auf DWR-Anlagen deutscher Bauart (Kon-
voi). Des Weiteren wurde ein Beitrag zur Validierung des ASTEC-Moduls CPA in Form
einer Nachrechnung zu einem Sprihexperiment in der franzdsischen MISTRA-Anlage
erbracht. Die Arbeitsergebnisse sind im SARNET Rahmen in verschiedenen Progress-
und Assessment-Reports dokumentiert worden /CHA 10b, CHA 11d, CHA 11e/. Die
nachfolgende Zusammenfassung konzentriert sich dabei auf die Arbeiten zur Bewer-
tung von ASTEC bei der Simulation von Unfallszenarien in deutschen DWR Anlagen
vom Typ KONVOI.

Mit Freigabe der ASTEC-Version V2.0 Anfang Juli 2009 mussten die bisher fur die
Version 1.33 verwendeten Datensatze insbesondere an die Erfordernisse des von
IRSN neu implementierten Kernzerstérungsmoduls ICARE, das das bis dato verwen-
dete DIVA Modul ersetzte, angepasst werden. Diese betrafen die Uberarbeitung der
Kopplung zwischen ICARE und CESAR durch z. B. die versionsbedingte Umbenen-
nung verschiedener Eingabestrukturen. Weiterhin wurde insbesondere der erweiterten
Modellierung innerhalb von ICARE Rechnung getragen. Dies betraf z. B. die Moglich-

keit neben der bisher verfiigbaren Modellierung eines 1-dimensionalen, abwarts gerich-
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teten Schmelzeabflusses die Moglichkeit der Simulation einer Schmelzeansammmlung
im Kern mit nachfolgend radialer Ausbreitung. Weitere Modifikationen betrafen die ge-

anderte Anbindung von betrieblichen Einrichtungen wie Pumpen und Druckspeichern.

Der so geanderte Datensatz erforderte dann wieder eine Neuqualifizierung der Be-
rechnung des stationaren Anlagenzustands bei Nennbetrieb, wozu spezielle Regelkrei-
se zur Kontrolle von charakteristischen Anlagenparametern angepasst werden muss-
ten. Nach Aussage des Entwicklungspartners IRSN ist die moglichst korrekte Einstel-
lung des Nennbetriebs fur die Stabilitdt und Rechnungsgute der nachfolgenden Unfall-
simulation notwendig, weshalb die Einstellung der verschiedenen Regelparameter mit
besonderer Sorgfalt durchzufihren waren. Diese Regelkreise beinhalten neben be-
trieblichen Systemen wie Druckhalterspriihen und -beheizen auch die Regulierung und
Kontrolle z. B. des Flillstandes der Dampferzeuger (DE), die maRgeblich den War-
metransport von der Primar- zur Sekundarseite beeinflussen. Weitere Parameter sind

die Drehzahl bzw. Massenstrom der Kiihimittel- bzw. Speisewasserpumpen.

Fur die dann durchgefiihrten Unfallrechnungen sind die Module CESAR, ICARE, CPA,
SOPHAEROS, RUPUICUV, CORIUM, MEDICIS, IODE sowie ISODOP aktiviert wor-
den. Damit lassen sich prinzipiell alle wahrend des Unfallszenarios auftretenden Pha-
nomene (In-Vessel sowie Ex-Vessel) beschreiben, einschliellich Kernschmelze-Beton-
Wechselwirkung (MEDICIS) und lodchemie (IODE).

Neben einem Vergleich der verschiedenen ASTEC Versionen untereinander (also V2.0
mit V1.3) wurden im weiteren Verlauf des Vorhabens die jeweils aktuell verfigbaren,
Uberarbeiteten ASTEC-Versionen mit MELCOR-Rechnungen verglichen. Die Auswahl
der Unfallszenarien orientierte sich an den schon verfliigbaren Rechnungen sowohl der
Vorlauferversion ASTEC-V1 als auch der MELCOR-Version 1.8.6. Generell waren die
Szenarien nach deren Eintrittshaufigkeit und der Risikorelevanz basierend auf Ergeb-
nissen einer PSA der Stufe 1 ausgesucht worden und schon in einem anderen BMWi

Vorhaben untersucht worden.

Die ausgewahlten Unfallablaufe waren demzufolge:

e ein kleines Leck (50 cm?) im kalten Strang der Hauptkihlmittelleitung des
Druckhalterstrangs sowie

e eine Transiente infolge Totalausfalls der Speisewasserversorgung (TLFW).
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Bei den ausgewahlten Szenarien mussten Annahmen Uber die Systemverfligbarkeiten
dem Analyseziel angepasst werden. So wurden z. B. schadensverhindernde Mafinah-
men, die Warmeabfuhr Uber die Sekundarseite und aktive Einspeisesysteme (Notkiihl-
systeme) teilweise als unwirksam oder ausgefallen angenommen, um den Bereich von
Unfallabldufen zu erreichen. So wird z. B. bei der Transiente neben dem Ausfall der
Hauptspeisewasserpumpen zum Zeitpunkt t = 0 s gleichzeitig der Ausfall der An- und
Abfahrpumpen sowie der Notbespeisung unterstellt. Im Verlaufe des Stoérfalls wird als
anlageninterne Notfallmallinahme das primarseitige Druckentlasten und Bespeisen
durchgefuhrt bis die Flutbecken entleert sind. Ein unterstelltes Versagen des Umschal-
tens auf Sumpfumwalzbetrieb fuhrt dann zu Ausdampfen des Kerns und nachfolgend

zur Kernzerstorung und schlieRlich zum RDB-Versagen.

Der Reaktorkreislauf besteht in beiden Programmen aus zwei modellierten Schleifen,
einer separaten Abbildung des Druckhalters des angeschlossenen Abblasetanks sowie
malfgeblicher betrieblicher Systeme (Pumpen, Ventile, Behalter). Die Anzahl verwen-
deter Zonen unterscheidet sich etwas zwischen beiden Programmen z. B. im Bereich
des Reaktorkerns und der Dampferzeuger, was unter anderem durch die Art der Mo-
dellierung der Thermodynamik in den beiden Programmen bedingt ist. Auch fir die
Nodalisierung des Sicherheitsbehélters wurde eine weitgehende Ubereinstimmung
beider Modelle angestrebt. In beiden Programmen kénnen die Raumbereiche inner-
und aulderhalb des Sicherheitsbehalters durch eine frei wahlbare Anzahl von Kontroll-
volumen abgebildet werden, die durch zu definierende Strémungsverbindungen ge-

koppelt sind. Diese sind an die realen Gegebenheiten weitestgehend angepasst.

Im Weiteren werden beispielhaft die Ergebnisse der Rechnung von ASTEC flir den Fall
des Speisewasserausfalls den entsprechenden Ergebnissen mit MELCOR gegeniber-

gestellt.

Ein erster Vergleich der transienten Phase lasst sich zunachst auf eine Gegentiberstel-
lung von Zeitpunkten charakteristischer Ereignisse beschranken (oberer Abschnitt der
Tab. 5-4). Anlagenparameter fiir einen derartigen auslegungstiberschreitenden Stor-

fallablauf liegen nicht vor.
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Tab. 5-3 Ereignisablauf und charakteristische Grolien des Szenarios TLFW

Speisewasserausfall 0 0
RESA (DE-Fullstand < 9m) 22 30
Hauptkiahlmittelpumpen ,,Aus” (DE-Fullstand < 4m) 478 687
Erstmaliges Offnen der Druckhalterventile 3100 3557
Einleitung ,primarseitige Druckentlastung” 5504 5817
Beginn Hochdruck-Sicherheitseinspeisung (JND) 6213 6066
Beginn Druckspeichereinspeisung (JNG) 7002 6496
Beginn der Niederdruck-Sicherheitseinspeisung (JNA) 10539 7624
Ende der Hoch- und Niederdruck-Einspeisung 12198 11810
Ende der Druckspeichereinspeisung 10663 12492
Beginn der Strukturmaterial-Freisetzung 20114 17999
Erste Verlagerung von Corium ins untere Plenum 32588 24984
RDB-Versagen 34214 29478
Rechnungsende 150000 150000
Freigesetzte H, Masse wéhrend bis RDB-Versagen 632 kg 671 kg

Insgesamt in die Reaktorgrube verlagerte Coriummasse 179832 kg 174910 kg

Der Unfallablauf lasst sich wie folgt charakterisieren: Mit dem Eintritt des Ereignisses
»1otalausfall der Speisewasserversorgung® wird das das sekundarseitige Wasserinven-
tar reduziert und der Fillstand sinkt rapide ab, da vereinfachend unterstellt wurde, dass
die Reaktorabschaltung (RESA) erst bei einem DE-Fillstand < 9 m erfolgt. Dies erfolg-
te in ASTEC einige Sekunden friher als in MELCOR. Wahrend der heftigen Verdamp-
fung steigt zugleich sekundarseitig der Druck, wodurch bei Erreichen von ~ 8,5 MPa
das Teilabfahren mit 100 K/h auf 7,5 MPa eingeleitet wird.
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Abb.5-34  DE-Fillstand bei ASTEC (blau) und MELCOR (rot)

Die Flllstande in den DE fallen wegen fehlender Zufuhr von Speisewasser standig wei-
ter. Bei einem DE-Fillstand <4 m werden die Hauptkihlmittelpumpen (HKMP) als un-
terstellte HandmalRnahme abgeschaltet, wodurch der Energieeintrag der laufenden
Hauptkihlmittelpumpen entfallt und das verbliebende Inventar der DE fiir einen etwas
langeren Zeitraum zur Warmeabfuhr genutzt werden kann. Die Abb. 5-34 zeigt den
Fallstand fur die Sekundarseite der Dampferzeuger fir ASTEC und MELCOR. In frihe-
ren Rechnungen waren hier bereits deutliche Unterschiede aufgetreten. So errechnete
ASTEC mit der Version V1.3 ein um ca. 2000 s verspatetes Ausdampfen der Dampfer-
zeuger verglichen mit MELCOR. Dieses verspatete Ausdampfen war auf die (unrealis-
tische) Verlagerung von angesammeltem Wasser aus dem oberen Bereich der Dampf-
erzeuger zurlickzufihren. Bei den hier diskutierten Analysen wurde die Nodalisierung
der Sekundarseite der Dampferzeuger komplett Gberarbeitet. Die dann erzielten Er-
gebnisse sind der Abb. 5-34 zu entnehmen und zeigen die Wirksamkeit der gednderten
Nodalisierung auf: Das Ausdampfverhalten wird nun von beiden Codes gleich berech-

net.

Nach Ausdampfen der Dampferzeuger steigt der Druck primarseitig (Abb. 5-35) dann
weiter an, kann aber zunachst durch zyklisches Offnen des Druckhalter-Abblaseventils
begrenzt werden. Durch den fortwahrenden Kuihimittelverlust wird bei Anstehen des
Min-3-Kriteriums (Fullstand unterhalb der Unterkante der Hauptkihlmittelleitung) als

AM-MaRnahme das primarseitige Druckentlasten und Bespeisen angeregt. Dazu wer-
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den alle Druckhalterventile vollstandig geoffnet. Die entsprechenden Massenstrome
durch Abblase- und Sicherheitsventile sind der Abb. 5-36 zu entnehmen. Auch hier
zeigt sich eine akzeptable Ubereinstimmung. Infolge des dann einsetzenden Druckab-
falls kébnnen nachfolgend die Hochdruck-Sicherheitseinspeisesysteme (HPI) ab 11
MPa bzw. die Niederdrucksicherheitseinspeisung (LPI) ab 1,0 MPa einspeisen (Abb.
5-37).
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Abb. 5-35 Druck im Primar- und Sekundarkreislauf bei ASTEC (blau) und
MELCOR (rot)
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Abb. 5-36 Wasser- und Dampf-Massenstrome (ber die Druckhalter Sicherheits-
und Regelventile fiir ASTEC (blau) und MELCOR (rot).
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Abb. 5-37 Massenstrome der Hochdruck- (HPI) und Niederdruck- (LPI) Sicher-
heitseinspeisung, fir ASTEC und MELCOR.
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Mit Leerlaufen der Flutbehalter und unterstelltem Versagen der Sumpfumschaltung fal-
len alle Einspeisesysteme schlielllich aus, das Ausdampfen des Kerns setzt sich fort,
so dass mit Freilegen der Kernstrukturen die Kernaufheizung einsetzt und nun nicht
mehr begrenzt werden kann. Der Fortgang der Kernaufheizung und -zerstérung wird
deutlich anhand der Wasserstofffreisetzung infolge Oxidation des Zirkoniums (Zr) der
Hullrohre sowie der Eisenstrukturen im Kernbereich (Abb. 5-38). In beiden Rechnun-
gen ist der Zeitpunkt des Beginns der Oxidation und der damit verbundenen Tempera-
tureskalation in guter Ubereinstimmung errechnet. Auch dies stellt eine Verbesserung
gegeniber friiheren Rechnungen dar. Unterschiede lassen sich jedoch bei den Entste-
hungsursachen ausmachen. Neben der Freisetzung von Wasserstoff als Folge der Es-
kalation der Hullrohr-Oxidation berechnet ASTEC einen deutlich starkeren Anteil durch
Oxidation der Stahlstrukturen im RDB. Dies ist teilweise auf Unterschiede in den Pro-
grammen selbst zurtickzufihren. ASTEC berticksichtigt auch den Beitrag durch Oxida-
tion der (auleren) Kernumfassung. MELCOR hingegen kann diese auf3ere Kernstruk-
tur (die als ,Objekt im Modellpaket HS-Package definiert wurde) prinzipiell erst oxidie-

ren, nachdem sie geschmolzen ist.
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Abb. 5-38 Integral sowie durch Zr und Fe-Oxidation freigesetzte H2-Masse

Zusammenfassend kann festgehalten werden, dass die Rechnungen mit der Version
ASTEC V2.0 eine deutliche Verbesserung hinsichtlich der Qualitadt der Rechnungser-
gebnisse erfahren haben, dabei wurde das Spaltproduktverhalten inkl. der lodchemie

noch nicht bewertet. Als weiterhin problematisch stellt sich die Stabilitdt der Rechnun-
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gen dar. Hier wird eine Verbesserung mit der Verfligbarkeit der Version V2.1 erwartet,
die sich durch eine Umstrukturierung von ICARE und insbesondere durch eine kom-

plette Neuformulierung der Kopplung CESAR-ICARE auszeichnet.

WP4.3 AMEX hat insbesondere die Erweiterung von ASTEC auf SWR und CANDU-
Reaktoren zum Ziel, bei dem die GRS sich hier allein auf die Erweiterung auf SWR
konzentriert. Diese Arbeiten werden von 4 Partnern IRSN, GRS, KTH und IKE gemein-
schaftlich durchgefihrt, wobei KTH und IKE keine Arbeiten am Quellcode vornehmen
kénnen. GRS leitet gemeinsam mit IRSN dieses Arbeitspaket /CHA 11c/.

Die GRS hat dazu die Erkenntnisse aus ihren Arbeiten mit CESAR und CPA fur die
frihe Phase eines Storfalls eingebracht. Diese sind in Kap. 4.1 eingehend erlautert und
zusatzlich in den entsprechenden SARNET2 Berichten dokumentiert. Die Arbeiten
kommen nicht so schnell voran, wie urspringlich geplant, weil die notwendige Verflg-
barkeit einer neuen ICARE-Version sich verzogert. Hier sind zukunftig weiterhin um-
fangreiche Modifikationen am Modul ICARE selbst sowie an der Kopplung von ICARE
mit dem Thermohydraulikmodul CESAR vorzunehmen, die allein von IRSN durchge-

fuhrt werden kdbnnen.

5.3.2 ISTC

Im April 2002 wurde von der Europaischen Kommission und mehreren internationalen
Staaten das "International Science and Technology Center” (ISTC) in Russland ge-
grundet, dass russischen Wissenschaftlern, die friiher auf dem Gebiet der Waffentech-
nik tatig waren, die Mdglichkeit geboten hat, ihr Wissen in den Dienst der friedlichen
Nutzung der Kernenergie zu stellen. Spater schlossen sich Wissenschaftler des ,Sci-

ence & Technology Center of Ukraine® (STCU) an.

Die "Contact Expert Group on Severe Accident Management* (CEG-SAM®) ist ein von
der Europaischen Kommission ins Leben gerufenes Gremium aus erfahrenen Wissen-
schaftlern auf dem Gebiet der schweren Storfalle, das zu den von den russischen Insti-
tuten gestellten Projektantragen Empfehlungen im Hinblick auf eine Forderung durch
die EU ausspricht. Dabei werden die Projektvorschlage speziell im Hinblick auf das In-

teresse der européischen Forschergemeinschaft bewertet, was sich im Prinzip an den

° http://cegsam.grs.de/default.aspx
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Forschungsprioritdten in SARNET bzw. SARNET2 spiegeln lasst. Uber die laufenden

Aktivitaten in SARNET2 wurde auf den jeweiligen CEG-Sam-Meetings im Gegenzug

ebenfalls berichtet.

Im Rahmen dieses Vorhabens erfolgte die aktive Beteiligung an den Treffen der CEG-

SAM:

Treffen-Nr. 15 in Villigen, Schweiz, 10.-12. Marz 2009

Treffen-Nr. 16 in Moskau, Russische Foderation, 8.-9. September 2009
Treffen-Nr. 17 in Madrid, Spanien, 29.-31. Marz 2010

Treffen-Nr. 18 in St. Petersburg, Russische Fdderation, 28.-30. September,
2010

Treffen-Nr. 19 in Pisa, Italien, 14.-16. Marz 2011

Treffen-Nr. 20 in Moskau, Russische Foderation, 11.-12. Oktober, 2011

Nach Beratungen auf verschiedenen CEG-SAM-Meetings wurden wahrend der Lauf-

zeit des Projektes die folgenden Empfehlungen fir ISTC oder STCU-Projekte ausge-

sprochen:

CEG-SAM Advice A-20 (3936), April 2009, “Study of fuel assemblies with boron
carbide absorber rods under severe accident conditions in the PARAMETER-
SF tests series”

CEG-SAM Advice A-21 (STCU 4758), September 2009, “Natural and calcula-
tion-experimental research of processes of fuel melt interaction with construc-
tion materials for severe radiation accidents on nuclear power plants”

CEG-SAM Advice A-22 (STCU 5243), December 2010, ,Interaction Studies of

Improved VVER Structural Materials at Severe Accident Conditions”

Die nachfolgende Tabelle gibt einen Uberblick Gber wesentliche Projekte, die von der
CEG-SAM beflirwortet und zumeist von ISTC durchgefiihrt wurden.

Tab. 5-4 Von der CEG-SAM befiirwortete ISTC-Projekte

Project Number Project Acronym Project Title

0064 ZirConCatcher Design of a nuclear reactor core melt catcher on
the basis of zirconia concrete

0833 METCOR Investigation of Corium Melt Interaction With NPP
Reactor Vessel Steel

0833.2 METCOR.2 Investigation of Corium Melt Interaction With NPP
Reactor Vessel Steel

1648.2 VVER-QUENCH  Examination of VVER Fuel Behavior Under Se-
vere Accident Conditions. Quench Stage

1950.2 CORPHAD Phase Diagrams For Multicomponent Systems
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Containing Corium and Products of Its Interaction
With NPP Materials

2916 CHESS Development of the Models for Nuclear Fuel Be-
havior During Active Phase of the Chernobyl Ac-
cident

2936 REACTOR CORE Modelling of Reactor Core Behaviour Under Se-

MELTING vere Accident Conditions. Melt Formation, Relo-
cation and Evolution of Molten Pool

3194 PARAMETER Fuel Assembly Tests Under Severe Accident
Conditions

3345 EVAN Source Term Assessment at Ex-Vessel Stage of
Severe Accident

3592 METCOR-P Investigation of Corium Melt Interaction With NPP
Reactor Vessel Steel

3635 VVER-VESSEL Scale Experimental Investigation of the Thermal

and Structural Integrity of the VVER Pressure
Vessel Lower Head in Severe Accident

3690 PARAMETER-2 Study of Fuel Assemblies under Severe Accident
Top Quenching Conditions in the PARAMETER-
SF Test Series
3813 PRECOS Phase Relations in Corium Systems
3831 LARGE SCALE Development and Experiments at Large-Scale
MCCI Installation for Heating and Retention of Corium
3876 THOMAS Thermo-Hydraulics of U-Zr-O Molten Pool under

Oxidising Conditions in Multi-Scale Approach
(Crucible - Bundle - Reactor Scales)

4207 (STCU) CHERNOBYL Long Time Behavior of Chernobyl Fuel
SHELTER
K-1265 INVECOR Experimental Study of the Processes at the Cori-
um Melt Retention in the Reactor Pressure Ves-
sel

Fir das vorliegende Vorhaben war folgender ISTC-Projekte/Projektvorschlag insbe-

sondere von Interesse:

e Large-Scale Installation for Heating and Retention of Corium (Phase 1), #
3831
Dieses Projekt dient zur Vorbereitung eines grolBmalfistablichen Versuches (mit ca.
1200 kg Schmelze) zur 2D-Schmelze-Beton-Wechselwirkung. Die vorgeschlagene
alternative Beheizungstechnik sieht vor, dass die Schmelze durch periodischen
Einwurf von Zirkonium in die Schmelze aufgrund der damit frei gesetzten Reakti-
onsenergie von innen beheizt wird. Dieses Vorhaben wird wegen seiner engen
Verknupfung zu Fragestellungen in SARNET (2D-MCCI) von der CEG-SAM hoch
eingestuft und ist auch fur die Entwicklung von COCOCSYS/ASTEC von groliem
Interesse. Bevor der Grol3versuch aber insgesamt bewilligt werden sollte, wurde

zunachst die Machbarkeit der Beheizungstechnik in einem kleineren Versuch (me-
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dium-scale, ~ 100 kg Schmelze ohne UO,) demonstriert. Es wurde von CEA vor-
geschlagen, in dem Vorversuch zur Demonstration der Machbarkeit einen LCS-
Beton zu verwenden, bei dem das erwartete Ergebnis der Erosion einen isotropen
Charakter hat. Die Phase 1 des Projektes wurde flr 6 Monate bewilligt und lief von
August 2009 - Januar 2010.

Das vorbereitende Experiment in mittlerem Malstab wurde erfolgreich durchge-
fihrt und in einem separaten Bericht dokumentiert. Es trat eine Erosion von 2-3 cm
in axialer und vertikaler Richtung auf. Die Messtechnik hat sich bewahrt. Die ge-
planten grof3skaligen Experimente konnten dennoch aus Kostengrinden nicht

mehr durchgeflihrt werden.

Auf den CEG-SAM Meetings wurden neben den Diskussionen zu den Ergebnissen der
laufenden Projekte auch immer wieder Diskussionen zur Zukunft des ISTC geflihrt.

Generell war die Finanzierung der EU in den letzten Jahren stark riicklaufig:
— 2007: ~25 M€
- 2008: ~15 M€
- 2009: ~8 M€
- 2010: ~8 M€

— 2011: vorr. keine

Insgesamt wurden zwischen 2002 und 2011 14 ISTC Projekte geférdert, von denen 11
Ende 2011 abgeschlossen waren. Ein STCU Projekt wurde von Kanada finanziert. Seit

2009 wurden keine neuen Projekte mehr von der EU finanziert.

In 2011 hat Russland einseitig die Unterstitzung fir ISTC aufgekiindigt, so dass damit
auch die Arbeit des CEG-SAM mit dem 20. Meeting im Oktober 2011 in Moskau quasi
beendet ist. Formen der zukinftigen Zusammenarbeit auch mit STCU wurden disku-

tiert, waren aber nicht abschlief3end festzulegen.

5.4 OECD

Die GRS verwendet fir die in diesem Vorhaben durchgefiihrte Modellentwicklung Da-
ten aus den OECD-Vorhaben OECD-BIP, OECD-MCCI2, OECD-PRISME2, OECD-
THAI, die sie deswegen auch intensiv Uber die Teilnahme an den periodischen Treffen

der Programme Review Groups (PRG) begleitet.
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Die fachlichen Erkenntnisse aus den genannten OECD-Vorhaben und die Verwertung
fur die Modellentwicklung sind in den zugeordneten fachlichen Themenabschnitten

ausfuhrlich diskutiert:
— OECD-BIP: vgl. Abschnitt 2.2.1
— OECD-MCCIZ2: vgl. Abschnitt 3.2.1
— OECD-PRISMEZ2: vgl. Abschnitt 5.1.1

— OECD-THAI: vgl. Abschnitte 2.1, 2.2 und 5.1.2

Der administrative Aufwand fur die Begleitung der genannten OECD-Vorhaben inklusi-
ve des Reiseaufwandes und aller mit der PRG-Teilnahme verbundenen Tatigkeiten
(wie die Erstellung von Beitrdgen in Form von Prasentationen oder zu Berichten) ist
Uber das Validierungsvorhaben der GRS zu COCOSYS und ASTEC (RS1190) abge-
deckt.

55 Herausgabe einer neuen COCOSYS Version

Die in diesem Vorhaben vorgesehenen Programmerganzungen in COCOSYS wurden
abgeschlossen, so dass nunmehr die COCOSYS Anwender-Version V2.4v0 eingefro-
ren und herausgegeben werden kann. Im Unterschied zu V2.3 ist nun auch die Weiter-
gabe des CCIl-Hauptmoduls eingeschlossen. Da im Hinblick auf die Kopplung mit
ATHLET-CD einige Routinen in ATHLET-CD modifiziert werden missen, ist im Konfi-
gurationsmanagement von COCOSYS die gesamte ATHLET-CD Version mit einbezo-
gen. Hier ist zurzeit die aktuelle ATHLET-CD Version 2.2c (noch nicht freigegeben)
enthalten. Im Rahmen des COCOSYS/ASTEC-Validierungsvorhabens RS1190 wurde

die Visualisierung mit der aktuellsten ATLAS-Version 5.1 realisiert.

Vor der Freigabe der neuen COCOSYS-Version sind die festgelegten Regressions-
tests durchgefihrt worden (siehe Kap. 5.6). Zielsetzung dabei war es, auftretende un-
terschiedliche Ergebnisse im Vergleich zu der Version V2.3 zu identifizieren und zu kla-
ren. Um gleichwertige Ergebnisse auf unterschiedlichen Rechnerplattformen bzw. mit
unterschiedlichen Optimierungsstufen fur die Codeerzeugung zu erhalten wird nun im
Intel Visual FORTRAN Compiler V11 bzw. V12 die Compileroption ,/fp:source® ver-
wendet (Einfluss auf die Berechnung von Gleitkommazahlen). Identifizierte Unterschie-

de, z. B. im Hinblick auf den Warmeiibergang oder durch Anderungen/Erweiterungen
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im lodmodell oder fir MCCI wurden geklart und sind im Bericht zum Regressionstesten
dokumentiert. Eine Freigabe der Anwenderversion V2.4v0 erfolgt in engem zeitlichen

Bezug zum Abschluss des Vorhabens.

Das COCOSYS User Manual ist nun vollstandig fir die Verwendung mit MS-Word um-
gestellt und wurde flr die neue Version V2.4 aktualisiert. Ebenso stehen aktuelle Im-
plementation und QA Manuals und ein sogenanntes Assessment-Manual (erstellt im
Rahmen des COCOSYS/ASTEC-Validierungsvorhabens RS1190) zur Verfigung. Die
Umstellung des Referenz-Handbuchs nach MS-Word und seine Komplettierung sind
dagegen noch nicht vollstadndig. Hier werden noch die Reference Manual Version V1.2
sowie in einem separatem Dokument die Erganzungen fur V2.4 verwendet. Die Manu-

als werden im Folgevorhaben laufend aktualisiert bzw. umgestellt und erganzt.

5.6 Qualitatssicherung

Kernpunkte der Arbeiten zur Qualitatssicherung sind das Konfigurations- und Ande-
rungsmanagement sowie das Regressionstesten. Die dazugehdérigen Dokumente wer-
den auf den ASTRID/COCOSYS-Websites veroffentlicht, zu denen registrierte
COCOSYS Nutzer Zugang haben.

Fir die aktuelle COCOSYS-Anwenderversion V2.3 ist ein Anderungsmanagement
durchgefiihrt worden. Zielsetzung des Anderungsmanagements ist es, Nutzer friihzeitig
auf mdgliche Probleme in COCOSYS hinzuweisen und Anderungen nachvollziehbar zu
dokumentieren. Eingehende Fehlermeldungen wurden erfasst und korrigiert. Der aktu-
elle Status kann in der veroffentlichten Fehlerliste auf der ASTRID/COCOSYS-Website

eingesehen werden.

Das Konfigurations- und Anderungsmanagement wurde im laufenden Vorhaben — wie
in /SPE 09/ dargelegt — mittels des Werkzeuges CVS /CED 92/ weiter durchgefiihrt. Al-
le Anderungen im COCOSYS-Programmsystem sind damit nachvollziehbar. Diese In-
formationen werden insbesondere fiir die Ubertragung von Anderungen bzw. Ergan-

zungen nach ASTEC benutzt.

Ziel der Regression-Tests ist es einerseits, Verbesserungen im Programm zu zeigen
(verbesserte oder neue Modelle wie AIM3 oder MEDICIS), und andererseits Software-
Fehler zu identifizieren, die sich durch die Weiterentwicklung von Modellen im Ver-

gleich zu friheren Versionen eingeschlichen haben kdnnen. Diese kénnen in einzelnen
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integrierten Modellen, aber auch erst im Zusammenspiel mehrerer Modelle auffallig

werden.

Um die Qualitdt des Codes zu gewahrleisten, wird fur das Regressionstesten ein Teil
der Experimente genutzt, die auch zur Validierung von COCOSYS herangezogen wer-
den. Es handelt sich um Experimente, die gut geeignet sind, den Uberblick (iber das
entsprechende Themenfeld darzulegen, sowie erganzend um Anwendungen auf Reak-
torszenarios. Dieses Vorgehen hat den Vorteil, dass sich der Modellfortschritt bei Ein-
zel-Modellen in den zugehdrigen Experimentnachrechnungen isoliert Uberprifen lasst,
wahrend mit den Anlagenrechnungen das Zusammenspiel vieler implementierter Mo-
delle untersucht werden kann. Die Gute der Einzelmodelle 1asst sich aber nur an den

Nachrechnungen zu Experimenten beurteilen, da dort Experimentaldaten vorliegen.

Tab. 5-5 gibt einen Uberblick lber die Rechenfélle, die derzeit fir das Regressions-
Testen genutzt werden. Dabei werden die Rechnungen sukzessiv mittels eines Python-
Skriptes gestartet und nach Abschluss der Rechnungen werden die Ergebnisplots au-
tomatisch erstellt und in ein MS Word Dokument verlinkt. Eine ausfuhrliche Dokumen-
tation zum Regressionstesten wird mit COCOSYS V2.4v0 zusammen ausgeliefert
/BAK 12/.

Tab. 5-5 Rechnungen zum Regressions-Testen. Grin beschriftete Experimente

sind erstmals im Bericht, gelb hinterlegte Falle sind neu in die Testmatrix

aufgenommen

Themengebiet Experimente / Anlagen Status

Thermohydraulik BMC F2 v
HDR T31.5 v
HDR E11.4 v)
THAI TH7 v
THAI TH10 Nodalisierung muss optimiert wer-

den

THAI TH13 v

Druckabbausysteme GKSS M1
EREC BC V-213 LB LOCAT1 v
EREC BC V-213 SLB-G02 v

Spriihsysteme HDRE11.1 v
MISTRA MASP1 v

Passive Systeme PANDA BC4 v

Aerosolverhalten BMC VANAM-M3 v
Poseidon PA20 v
KAEVAR K148 v
KAEVAR K187 v
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lod-Chemie THAI lod11

THAI lod 9

ISP41 PHEBUS RTF 1

ANERNERNERN

mccl ACE L6
Anlagen Szenarien KONVOI in Arbeit
SWR-72 v
WWER-1000
WWER-440/213 v
RBMK-1000 v

In /BAK 12/ sind die Testfalle ausfiihrlich dargelegt. Zur Beurteilung des Entwicklungs-
fortschritts wurde die aktuelle COCOSYS-V2.4-Entwicklerversion mit der vorhergehen-
den Anwenderversion (V2.3v9) verglichen. Zum ersten Mal ist mit Linux ein weiteres
Betriebssystem in das Regressionstesten aufgenommen worden, um die Portabilitat
von COCOSYS zu prufen. Die Rechnung unter Linux wurde aber erst fur eine Anlagen-
rechnung (Konvoi) auf die Ubereinstimmung mit der unter Windows durchgefiihrten

Rechnung hin Gberpruft.

Im Unterschied zu alten Versionen werden nun in der COCOSYS-Version 2.4 zu Be-
ginn der Rechnungen (d. h. beim Einlesen der Daten) umfangreichere Tests sowie
Konsistenziberprifungen durchgefiihrt, ob z. B. Eingabewerte des Datensatzes sinn-
voll sind oder ob basierend auf Erfahrungen aus der Anwendung die Wahl von An-
fangs- und Randbedingungen sowie Modellparametern im Datensatz zu unrealisti-

schen Ergebnissen flihren kann.

So wird z. B. eine ,Struktur® in COCOSYS in mehrere Schichten (Layer) unterteilt. Auf
Grund des angewendeten Ldsungsverfahrens sind bestimmte Regeln fir die Wahl der
Schichtdicken einzuhalten, z. B. fir die Ubergénge zwischen verschiedenen Materia-
lien einer Struktur (abhangig von Eigenschaften wie die Warmkapazitat, die Warmeleit-
fahigkeit) oder fur die duReren Schichten, die besonders stark an die thermischen Vor-
gange in der Zone gekoppelt sind. Insbesondere die dulRersten Schichten dirfen weder
zu dinn (numerische Stabilitat der Loésung) noch zu dick sein (Genauigkeit der berech-
neten ersten Schichttemperatur, die zugleich als Oberflachentemperatur verwendet
wird). In vielen Rechnungen externer Anwender hat sich gezeigt, dass hier oftmals zu
grob nodalisiert wird. Deshalb wird jetzt in COCOSYS-V2.4 auf Basis der Materialei-
genschaften die vom Nutzer definierte Schichtdicke tberpriift. Weitere neue Uberprii-
fungen betreffen die Einspeisetabellen (z. B. mogliche Enthalpiewerte von Wasser und

Dampf). Im Hinblick auf die Konsistenz des Eingabedatensatzes sollte z. B. bei einer
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Stromungsverbindung die Flache, die flr den Aerosolslip genutzt wird, nicht gréRer

sein als die Flache, die dem atmosphéarischen Austausch zur Verfligung steht.

Solche Regeln sollen Eingabefehler verhindern und den Nutzer auf den neuesten Er-
kenntnisstand hinweisen. Sie flihren aber auch dazu, dass im Regressionstesten eini-
ge der alten Datensatze im unveranderten Zustand zunachst nicht lauffahig waren. Im
Fall des Konvoi-Datensatzes musste sogar der gesamte Datensatz gegen eine aktuali-
sierte Version getauscht werden, da der mit COCOSYS-V2.3v9 gut funktionierende

Datensatz nach den notwendigen Anpassungen zu numerischen Schwingungen fuhrte.

In einigen Fallen musste zuerst eine aufwendigere Analyse des Datensatzes durchge-
fuhrt werden, um einen erfolgreichen Durchlauf mit der neuen COCOSYS Version zu
gewahrleisten. Hier muss zukinftig noch diskutiert werden, ob diesbezlglich eine Art
Update-Guide notwendig ist oder die Ausgabe von Warnungen durch COCOSYS eine

befriedigende Losung ware.

Nicht alle Probleme, die identifiziert wurden, konnten sich durch Korrekturen im Daten-
satz |6sen lassen. Beispiele sind das Auftreten kritischer Geschwindigkeiten z. B. bei
der Simulation von Leckagen (bei erhdhtem Containmentdruck und einem Druckver-
haltnis Umgebung/Containment kleiner 0,55) und dadurch verursachte kleine Integrati-
onsschrittweiten (d. h. lange Rechenzeiten). Die Probleme der zu hohen Strémungsge-
schwindigkeiten in Leckage-Verbindungen koénnen durch die Verwendung des

ORIFICE-Modells fur die Verbindung umgangen werden.

Der vom Kondensationsmodell berechnete Warmeibergang wurde in der COCOSYS-
Version V2.4 korrigiert. So wird nun flir den Warmeubergang zwischen Film und Wand
fur groBere Kondensationsraten der Ubergang zum turbulenten Film beriicksichtigt.
Dies flhrt dazu, dass der Warmetubergang bei hohen Kondensationsraten und hohen
Dampfgehalten (> 90 Vol.-%) nun deutlich héher ist. Ebenso wurden die Korrekturen
fur die Simulation der Rickverdampfung vorgenommen. Dies flhrt zu Unterschieden in
den Ergebnissen, welche im Regressionsbericht dokumentiert und begriindet werden.
Als Beispiel hierzu aus dem Regressionstesten zeigt der Vergleich, dass die WWER-
1000-Rechenergebnisse mit der aktuellen Entwicklungsversion und der Vorgangerver-
sion nahezu identisch sind. Kleine Unterschiede machen sich nur in den Maximalwer-
ten des Drucks und der Temperatur im Bruchraum bemerkbar (Abb. 5-39). Diese kon-
nen durch die unterschiedlichen Werte der Warmelubertragungskoeffizienten an den

Warmestrukturen erklart werden.
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Abb. 5-39 Dricke (links) und Temperaturen (rechts) im Bruchraum der WWER-
1000-Anlage

Ein weiteres Beispiel sind die Abweichungen zwischen den beiden COCOSYS-
Versionen in Bezug auf die Atmospharen- und Wassertemperatur in der Zone, die die
Kondensationskammer des Storfalllokalisierungssystems von RBMK-1000-Anlagen
simuliert (im Zeitintervall von 50 s bis 1000 s, Abb. 5-40). Der Grund flir die Tempera-
turunterschiede in dieser Zone war ein Programmierfehler bei der Modellierung der
Querstréomung durch die SUMP_BAL-Verbindungen in der vorherigen COCOSYS-
Version V2.3v9. Deshalb war der Massenstrom durch diese Sumpfverbindung wesent-
lich héher, was zu einer besseren Durchmischung des Wassers in den beiden Teilen
des Druckabbausystems fuhrt. Die aktuelle COCOSY S-Entwicklungsversion zeigt eine
geringere Durchmischung des Wassers durch die Konvektionsstrémung in der Verbin-
dung, was zu hdherer Wassertemperatur im linken Teil des Druckabbausystems fuhrt.
Dadurch ist die Verdampfungsrate an der Wasseroberflache des Druckabbausystems

jetzt héher mit entsprechenden Auswirkungen auf die Atmospharentemperatur.

Im Hinblick auf das Aerosolverhalten im Druckabbausystem der RBMK-1000-Anlage
zeigt COCOSYS V2.4 eine grofiere Aerosolmasse im Wasser des Druckabbausystems
und somit eine geringere Aerosolkonzentration in der Atmosphéare der Druckabbausys-
tems (Abb. 5-41). Grund dafir sind Anderungen im SPARC-Modell (Pools Scrubbing)
in der neuen COCOSYS-Version, wodurch jetzt die berechnete Aerosolablagerung im
Wasser grof3er ist (vollstandige Rickhaltung von Aerosol/Spaltprodukten im unterkiihl-

ten Wasserpool bei reiner Dampfstromung).
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Abb. 5-40 RBMK-1000: Vergleich der berechneten Sumpftemperatur im linken

Druckabbausystem
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Abb. 5-41 RBMK-1000: Vergleich der Aerosolmassen in der Atmosphare des

Druckabbausystems
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Zur Uberprifung der Modellierung von Spriihsystemen des Sicherheitsbehalters wurde
der HDR Versuch E11.1 nachgerechnet. Bei diesem Versuch wurde der Einfluss von
Innensprihen auf die Verteilung eines Leichtgasgemisches aus H, und He untersucht.
Im Vergleich zu der alteren COCOSYS-Version V2.3v9 zeigt COCOSYSV2.4 etwas
hohere He/H,-Konzentrationen im oberen Dombereich fir den Zeitraum von 20 bis
24 h. Die neue COCOSYS-Version zeigt hier eine bessere Ubereinstimmung mit den
experimentellen Daten. Im unteren Bereich des Sicherheitsbehalters sind die Abwei-
chungen zwischen den beiden COCOSYS-Versionen etwas groRer. Hier stimmen die
mit der V2.4 berechneten He/H,-Konzentrationen ebenfalls besser mit dem Experiment
Uberein (Abb. 5-42).

| % vz.avo_Esa_cas 2 |
1| @ va.3ve_HEHZ_CAS_R2 |

1| * VZav0_HENKI_GAS_D4BY
2 | + co1os8_-s.6m

ol @ VZavo_MEMe_Gas_kzo_1z | | | I 1 4 2
H Y S_DABW

Abb. 5-42 HDR E11.1: Hy/He-Konzentration in verschiedenen Zonen
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6 Zusammenfassung

Die im abgeschlossenen Projekt RS1185 durchgeflhrten Arbeiten stellen eine Fortfuh-
rung des durch das BMWi geférderten Vorhabens RS 1159 der GRS zur Weiterent-
wicklung der Rechencodes COCOSYS und ASTEC fur die Simulation von Stor- und
Unfallablaufen in LWR dar. Beide Codes verzeichnen eine sehr grof3e fachliche Aner-
kennung und internationale Akzeptanz. Dieser Stand wurde mit dem durchgefuhrten

Arbeiten erhalten und ausgebaut.

In Kapitel 2 des Berichtes wurden die Arbeiten zur Neuformulierung von Modellen im
Modul AFP flir das Aerosol- und Spaltproduktverhalten in COCOSYS beschrieben. Die
in der Projektbeschreibung definierten Entwicklungsziele wurden erreicht. Auf einzelne
Details dieser Modellentwicklung und auch den in Kapitel 3 des Berichtes beschriebe-
nen Arbeiten zur Verbesserungen von Modellen flir das Schmelzeverhalten im Sicher-
heitsbehalter in COCOSYS wird nachfolgend zusammenfassend eingegangen. Dar-
Uber hinaus werden nachfolgend wesentliche Erkenntnisse aus den in Kapitel 4 be-

schriebenen Arbeiten zur Modellentwicklung fliir ASTEC zusammengefasst.

Ein weiterer wesentlicher Teil der Arbeiten im Vorhaben wurde im Kapitel 5 beschrie-
ben und betrifft Querschnittsaktivitaten, wie z. B. die aktive Beteiligung an internationa-
len Projekten, wie SARNET2, experimentellen OECD-Vorhaben (THAI, MCCI, BIP,
PRISME) und ISTC. Insbesondere durch die Beteiligung an den experimentellen
OECD-Vorhaben konnten wertvolle Daten ausgewertet und Erkenntnisse gewonnen
werden, die fir die Modellentwicklung aber auch die Validierung von grofiem Interesse
sind. Durch die aktive Beteiligung an SARNET2, hier im Arbeitspaket WP4 bezlglich
der ASTEC-Weiterentwicklung, wurden auch dort wertvolle Erkenntnisse erzielt, die in
die Projektarbeit eingeflossen sind. Ein nicht zu vernachlassigender Aufwand wurde
auch in die Qualitatssicherung bei der Modellentwicklung fir ASTEC und COCOSYS
gesteckt. Dies zeigt sich in sehr guten Ergebnissen beim Regressionstesten mit den
Codes (siehe Kapitel 5.6).

6.1 Arbeiten zu COCOSYS

COCOSYS ist in mehrere sogenannte Hauptmodule aufgeteilt (siehe Abb. 2-1 auf Sei-
te 5). Jedes Hauptmodul ist ein eigenstandig ausfiihrbares Programm, zustandig fir
einen bestimmten Bereich der Gesamtproblematik. In dem durchgefiihrten Vorhaben

wurden die nachfolgend beschriebenen wesentlichen Projekiziele bezliglich der Wei-
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terentwicklung von COCOSYS erreicht. Die Beschreibung erfolgt zugeordnet zu den
einzelnen Modulen des Programmes zur Charakterisierung des erreichten Standes von

Wissenschaft und Technik.

6.1.1 Modul THY — Simulation der Thermohydraulik

In den Sicherheitsbehaltern deutscher Druckwasserreaktoren sowie in der Druckkam-
mer bei SWR der Baulinie 72 wurden im Rahmen von MafRhahmen des Anlageninter-
nen Notfallschutzes Passive Autokatalytische Rekombinatoren (PAR) installiert, um
bei Ereignisablaufen mit Kernschmelzen den in den Sicherheitsbehalter freigesetzten
Wasserstoff katalytisch zu Wasserdampf abzubauen und Verbrennungsvorgange, die
dessen Integritat gefahrden, zu verhindern. Neuere Erkenntnisse aus Experimenten an
der THAI-Anlage im Vorhaben OECD-THAI sowie aus der Anwendung von Modellen
zeigen, dass die Reaktionskinetik innerhalb von Rekombinatoren nicht nach einem Ar-
rhenius-Ansatz verlauft, sondern durch die Diffusion von Wasserstoff an die katalyti-
schen Platten bestimmt wird. Daher wurde die Reaktionskinetik des Rekombinatormo-
dells (AREVA- bzw. AECL-Typ) in COCOSYS von dem urspriinglichen Arrhenius- auf
einen Diffusionsansatz umgestellt /NOW 10/. Die Nachrechnung der hierzu aus dem
OECD-THAI-Vorhaben (HR-Versuchsserie) vorliegenden Versuche zeigen mit dem
geanderten Rekombinatormodell in COCOSYS sehr gute Ergebnisse. Dies gilt auch fur

die Nachrechnung alterer Versuche, die bisher verwendet wurden /NOW 10/.

Neben diesen Arbeiten erfolgten auch Arbeiten zur Verbesserung der Simulation von
H.-Verbrennungsvorgéangen bzw. insbesondere der Flammenausbreitungsvorgéan-
ge zwischen gekoppelten Raumbereichen im Sicherheitsbehalter. Die Entwicklungsar-
beiten dazu erfolgten unter der ASTEC-Umgebung und sind im Abschnitt 4.3 beschrie-
ben. Das Modell wurde identisch nach COCOSYS Ubertragen. Die Tests dazu wurden
im Validierungsvorhaben der GRS durchgeflhrt.

Konventionelle Brande kénnen eine ernsthafte Gefahr der Sicherheit von Reaktoran-
lagen darstellen. COCOSYS wurde sukzessive fur die Simulation derartiger Brande er-
tlchtigt. Die Beteiligung der GRS am experimentellen Vorhaben OECD-PRISME und -
PRISME2 Vorhaben gestattet es, weitere experimentelle Daten zur Uberprifung des
Pyrolyse-Modells in COCOSYS zur Simulation von Phdnomenen bei Verbrennungs-
prozessen zu bekommen und Erfahrungen dabei auszutauschen /KLE 10/. Die Erfah-

rungen hieraus wurden im Vorhaben genutzt, um das vorhandene COCOSYS-Modell
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zur Berechnung der Pyrolyse-Rate im Hinblick auf die Berlicksichtigung von Sauer-
stoffarmut sowie der Rickstrahlung heiler Gasschichten in geschlossenen Raumen zu
verbessern. Weitere Entwicklungsarbeiten sind z. Zt. nicht vorgesehen, kénnen sich
jedoch aus dem Validierungsvorhaben und der fortgesetzten Beteiligung an OECD-
PRISMEZ2 ergeben.

Zur Simulation der Vorgange beim Schmelzeaustrag unter hohem Druck im RDB in
die Reaktorgrube und die angrenzeden Raumbereiche (Direct Containment Hea-
ting — DCH) steht in COCOSYS aus vorlaufenden Entwicklungsarbeiten eine spezielle
Modellerweiterung zur Verfugung /SPE 06/. Ein zentraler Parameter fur den Einfluss
von DCH-Phanomenen auf die Thermohydraulik im SB ist die Frage der Intensitat der
Ruckhaltung ausgetragener Schmelze in der Reaktorgrube bzw. im Umkehrschluss
des Austrages von Schmelze aus der Reaktorgrube in angrenzende grof’e Raumberei-
che des SB mit der Gefahrdung von dessen Integritat. In diesem Vorhaben wurde eine
Korrelation entwickelt, mit Hilfe derer der Austrag von Schmelze aus der Reaktorgrube
in andere Bereiche des SB mit dem DCH-Modell in COCOSYS berechnet werden
kann. Das Modell wurde anhand von Experimenten in der DISCO-Anlage beim Karls-
ruher Institut fir Technologie erfolgreich Gberprift /SPE 10/. In ASTEC ist begonnen
worden, DCH-Modelle in Anlehnung an COCOSYS zu erweitern. Diese Arbeiten wer-

den im Nachfolgevorhaben fortgesetzt.

6.1.2 Modul AFP - Simulation des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens

In diesem Vorhaben wurde das Konzept flr eine Umstrukturierung des Moduls fir
die Simulation des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens AFP in COCOSYS wei-
terentwickelt und eine detaillierte Spezifikation dazu dokumentiert. Es wurde begon-
nen, dieses Konzept technisch umzusetzen. Es ist in Form von Programmkodierung
und Algorithmen weit fortgeschritten, aber noch nicht abgeschlossen. Eine wesentliche
Zielsetzung dieser Arbeit ist die konsistente Bilanzierung von Aerosolen und Spaltpro-
dukten in einer zukinftigen COCOSYS-Version, deren Verhalten innerhalb des SB
durch unterschiedlichste Vorgange, wie z. B. Ablagerungsprozesse (Sedimentation,
Diffusiophorese und Thermophorese), Transportprozesse wie Abwaschen (Transport
im Wasserfilm, Ablagerung in Wasservorlagen, Transport in Zusammenhang mit Drai-
nage) und Transport in atmospharischen Verbindungen bestimmt wird. Aus diesem
Grund kommen unterschiedlichste Teilmodelle fur die Simulation des Gesamtverhal-

tens zum Einsatz, wobei die Bilanzierung jedoch zentralisiert, d. h. nicht in den Teilmo-
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dellen, vorgenommen werden muss. Im neuen Konzept werden samtliche Spezies in
einer sogenannten Baumstruktur dargestellt und zentralisiert verwaltet. Dieses Konzept
ist ausfuhrlich in einem separaten Fachbericht dargelegt /KLE 12a/. Die Programmko-
dierung muss fur noch fehlende Unterprogramme entsprechend des vorliegenden Kon-

zeptes im Nachfolgevorhaben vervollstandigt werden.

Ein weiterer Arbeitsschwerpunkt lag auf den Modellverbesserungen von quellterm-
relevanten Phanomenen. Ein Grolteil der in den Sicherheitsbehalter freigesetzten
aerosol- und gasférmigen Spaltprodukte wird durch natirliche Prozesse auf Boden-
und Wandflachen abgelagert. Kondensiert Dampf an Wanden oder sammelt sich Was-
ser auf den Bdden an, so kann ein gréRerer Teil der abgelagerten Spaltprodukte von
der Oberflache abgewaschen und mit dem ablaufenden Kondensat in tieferliegende
Wasservorlagen (z. B. Sumpf beim DWR) transportiert werden. Dieser ,Abwaschpro-
zess® hat Einfluss auf die Verteilung/Umverteilung der Nachzerfallswarme der radioak-
tiven Aerosole im Sicherheitsbehalter und somit auf die Konzentration der Spaltproduk-
te in Wasservorlagen. Der Einfluss auf den Spaltprodukt-Quellterm ist z. B. Uber die
Konzentration der Spaltprodukte in Wasservorlagen gegeben, wenn dieses Wasser bei
SB-Versagen in die Umgebung freigesetzt werden kann. Wesentlich ist auch, ob der
Sumpf im SB durch den verstarkten Eintrag von Aerosolen friiher zum Sieden kommt.
Neuere Hinweise dazu hat der Unfallablauf in den Kraftwerken am Standort Fukushima
erbracht. In diesem Vorhaben wurde das neue Abwaschmodell AULA fir COCOSYS
entwickelt. Dieses beschreibt das Abwaschen der Aerosolpartikel in Abhangigkeit von
der Stromungsgeschwindigkeit des Kondensats (Wasserfilm oder Rinnsal), der Orien-
tierung der Strukturen und der Léslichkeit der Aerosole. Losliche Aerosole und lod
werden i. d. R. gut abgewaschen. Unldsliche Aerosole werden tendenziell wesentlich
schlechter abgewaschen. Weitere geplante Experimente an der THAI-Anlage werden
den Wissensstand hierzu noch verbessern und fur die Modellweiterentwicklung und
Validierung genutzt. Fur I6sliche Aerosole wird im Modell angesetzt, dass sie sich
schnell und vollstandig im Kondensat auflésen. Weitere Verbesserungen, insbesonde-
re auch bezlglich des Modells fur nicht-l6sliche Aerosole, sind noétig. Die drei Teilmo-
delle (,Abwaschen® fur unlésliche Aerosole, I6sliche Aerosole und lod) sollen im an-
schlielRenden Entwicklungsvorhaben unter Berlcksichtigung von moglichen unter-
schiedlichen Stromungsformen in allen drei Modellen verbessert und zusammengefihrt
werden. Die neuen Bilanzierungsstrukturen im umstrukturierten Modul AFP sollen da-

bei zur Anwendung kommen.
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Zur Beschreibung des lodverhaltens wurde das Modell fir die Ablagerung von lod auf
trockenen Stahlflachen (berarbeitet sowie ein Modell fiir die Ablagerung von lod auf
Farbanstrichen unter nassen Bedingungen erganzt. Neue Erkenntnisse zu diesem
Thema werden aus dem Projekt OECD-BIP2 (,Behaviour of lodine Project®) erwartet,

an dem die GRS beteiligt ist, und sollen zukunftig in die Modellierung einfliel3en.

6.1.3 Modul CCI — Simulation der Schmelze-Beton-Wechselwirkung

In COCOSYS steht das Modell MEDICIS fir die Simulation der Schmelze-Beton-
Wechselwirkung in der Reaktorgrube zur Verfliigung. Der aktuelle internationale For-
schungsschwerpunkt hierzu liegt auf der Beschreibung von MCCI in 2D (Erosion der
Reaktorgrube in axialer und radialer Richtung) sowie auf Phanomenen im Zusammen-
hang mit der méglichen Abfolge von Schichtungsvorgangen in der Schmelze. Zur In-
terpretation der aktuellen Versuche (OECD-MCCI2, VULCANO) wurden verschiedene
Modelloptionen getestet und Erkenntnisse mit internationalen Experten diskutiert.
Mangels eindeutiger experimenteller Hinweise zur Erklarung der beobachteten Aniso-
tropie bei der Betonerosion im Falle eines silikatischen Betons verlagert sich die inter-
nationale Modellierungsstrategie, wie von der GRS vorgeschlagen, starker auf eine
empirische Beschreibung von Warmeubergangskoeffizienten zwischen Schmelze und
Beton. Die von der GRS in diesem Kontext aus den Experimenten ermittelten Warme-
Ubergangszahlen fir den Warmetbergang zwischen Schmelze und Beton ergeben in
Nachrechnungen mit MEDICIS akzeptable Ubereinstimmungen mit den experimentel-
len Ergebnissen. Ahnliche Warmelibergangszahlen werden auch von anderen Institu-
ten (IRSN, VTT) in ihren Analysen mit gutem Erfolg verwendet, was den von der GRS
eingeschlagenen Weg bestatigt. Die Arbeiten dazu werden fortgesetzt. Als Schlussfol-
gerung des Abschlussseminars zum Projekt OECD-MCCI2 wurde der CSNI-Sitzung
empfohlen, einen State-of-the-Art-Bericht zur Schmelze-Beton-Wechselwirkung zu ver-
fassen. Die Aktivitat wird von der WGAMA aufgegriffen und die GRS wird sich daran im
Anschlussvorhaben aktiv beteiligen und ihre Erfahrungen aus der Modellentwicklung

einbringen.

Fir die Freisetzung von Spaltprodukten aus der Schmelze im Reaktorkern gibt es in
ASTEC bereits das Modul ELSA /PLU 03/. Die Methodik von ELSA fir die Freisetzung
aus einem Schmelzepool wurde kirzlich von VEIKI, Ungarn, auf die Freisetzung wah-
rend der Schmelze-Beton-Wechselwirkung erweitert, da ein derartiges Modell in
MEDICIS fehlte und lediglich die Erosion mit dem ASTEC-Modul MEDICIS gerechnet
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wird. Dieses Modell ist in diesem Vorhaben ebenfalls in COCOSYS-MEDICIS (ber-

nommen worden.

Zielsetzung von MaflRnahmen des Anlageninternen Notfallschutzes ist u. a. die langfris-
tige Kiihlung der Schmelze im SB. Dazu wird u. a. ein Fluten der Schmelze in der Re-
aktorgrube erwogen. Zur Simulation des Warmeulbergangs zwischen Schmelze und
Wasser im Falle einer moglichen Flutung der Schmelze von oben ist in Analogie zum
U.S. Rechenprogramm CORCON ein Verdampfungsmodell basierend auf der Siede-
kurve von Wasser in MEDICIS eingebaut und getestet worden. Das Modell berucksich-
tigt auch das Anwachsen einer Kruste und ist erfolgreich auf Experimente mit Flutung

einer Schmelze von oben angewandt worden.

In allen Punkten zum CCI-Modul sind Rickwirkungen aus den noch laufenden Experi-
mentalprogrammen sowie aus dem parallel laufenden bzw. geplanten Validierungsvor-
haben zu erwarten. Es ist vorgesehen, diese Rickwirkungen im Anschlussvorhaben

aufzugreifen.

6.2 Arbeiten zu ASTEC

ASTEC liegt aktuell in der Version ASTEC V2.0 Revision 2 vor und besteht aus mehre-
ren Modulen (siehe Abb. 4-1, Seite 108). Bezlglich der Entwicklung/Bereitstellung von
Modellen fiir ASTEC wurden von der GRS in diesem Vorhaben Arbeiten zu folgenden

Themen durchgefihrt:
— Ertichtigung/Erweiterung der ASTEC-Modelle fir SWR (Module CESAR/ICARE)

—  Erstellung eines Flammenfrontmodells fir die Ho-Verbrennung (Modul CPA-
FRONT)

— Einbau eines DCH-Modells basierend auf COCOSYS (Module CPA, RUPUICUV)

— Bereitstellung einer Methodik fir die Prognose des Versagens der Hauptkihlmittel-
leitungen (Modul CESAR)

— Verbesserung der Anbindung des Analysesimulators ATLAS

Nachfolgend werden die durchgefiihrten Arbeiten zu den genannten Themen zusam-

mengefasst.
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6.2.1 Modul CPA — Thermohydraulik im Containment

Das COCOSYS-Modell zu DCH (Direct Containment Heating) ist erfolgreich — teils
sogar in blinden Rechnungen — an den DCH-Experimenten in der Karlsruher DISCO-
Anlage uberpruft worden. Mit IRSN ist vereinbart worden, dass die GRS das Modell
nach ASTEC Ubertragt und die im Vergleich zu COCOSYS noch fehlenden physikali-
schen Modelle, die fir die Darstellung von DCH-Effekten in DWR-Anlagen erforderlich
sind, in ASTEC erganzt. Mit diesen Arbeiten ist begonnen worden. Der Entwicklungs-
stand erlaubt bereits jetzt die erfolgreiche Simulation eines Experimentes zur Schmel-
zedispersion aus der Reaktorgrube mit einer kalten Schmelzesimulation (Wasser),
durchgefiihrt an der Karlsruher DISCO-Anlage. Modelle zur Wechselwirkung zwischen
heiBer Schmelze und Atmosphare sowie Arbeiten, die speziell die Schnittstelle zwi-
schen RDB und Reaktorgrube betreffen, also speziell den Austrag von Schmelze und
Gas aus dem RDB in die Reaktorgrube, sollen im nachfolgenden Vorhaben erganzt

werden.

Das Verbrennungsmodell COMB im Thermohydraulik-Modul CPA von ASTEC berech-
net die Wasserstoff-Verbrennung in CPA-Zonen unter Bericksichtigung von Massen-
und Energiebilanz. Dazu missen der Zindzeitpunkt und die Brenndauer vom Anwen-
der im Eingabedatensatz vorgegeben und Annahmen hinsichtlich der Ausbreitungsrich-
tung und der Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flammenfront getroffen werden. Dies ist
fur die Anwendung auf die Nachrechnung bekannter Experimente tolerabel, flr die
Anwendung auf die reale Anlage jedoch nicht brauchbar. In diesem Vorhaben ist daher
das Flammenfrontmodell FRONT fir ASTEC entwickelt worden, das diese aufwandi-
ge Eingaben vom Nutzer nicht bendtigt. Dabei wird, ausgehend von einem Zindort und
ggf. Zundzeitpunkt oder bei Vorliegen eines ziindfahigen Atmospharengemisches (ge-
mal Dreistoffdiagramm) die Ausbreitung der Flammenfront aus diesem in die angren-
zenden Raume berechnet und direkt ins COMB-Modell eingespeist, so dass sich die
Verbrennungsfront sukzessive durch angrenzende Raume fortpflanzen kann. Bei der
Flammenausbreitung wird gemal des Dreistoffdiagrammes geprift, ob zlindfahige
Gasgemische vorliegen. Die Flammenausbreitungsrichtung spielt dabei auch eine Rol-
le. Weiterhin wurden wiederholte Verbrennungsvorgange modelliert, wenn z. B. infolge
anhaltender Einspeisevorgange von Wasserstoff aus dem Reaktorkreislauf die Kon-
zentration lokal wieder angestiegen ist. Das FRONT-Modell wurde erfolgreich flr die
Nachrechnung verschiedener Wasserstoffverbrennungsexperimente angewandt und
aus ASTEC auch in die aktuelle Version (2.4) von COCOSYS Ubertragen. Nach Dis-

kussionen mit dem franzdosischen Partner IRSN flr die ASTEC-Entwicklung werden im
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Nachfolgevorhaben noch kleinere Korrekturen/Verbesserungen in das Modell einge-
baut (zusatzliche Korrelation fir die laminare und die turbulente Flammenfrontge-
schwindigkeit). Dartber hinaus ist kein weiterer Entwicklungsbedarf identifiziert wor-
den. Dieser kann sich dann ergeben, wenn im laufenden Vorhaben OECD-THAI2-
Experimente zur Wasserstoffverbrennung in Kombination mit einem Sprihsystem

durchgefuhrt worden sind und die Nachrechnung nicht erfolgreich verlauft.

6.2.2 Module CESAR/ICARE — Verhalten in Reaktorkreislauf und -kern

Der Hauptanteil der Entwicklung von CESAR und ICARE liegt bei IRSN und betrifft
zurzeit die Neugestaltung bzw. die Vereinheitlichung der Thermohydraulikmodelle fiir
Reaktorkreislauf und -kern. Diese ist z. Zt. fir Ende 2012 angekiindigt. Auch Erweite-
rungen an ICARE flir SWR werden durchgefiihrt. Die im Vorgangervorhaben durchge-
fuhrten Arbeiten bei der GRS konzentrierten sich im Wesentlichen auf die Untersu-
chung der Anwendbarkeit von ASTEC auf die friilhe Phase eines Storfalls in SWR bis
vor Beginn der Kernaufheizung. Mit den ASTEC-Modulen CESAR fiir den Kihlkreislauf
und CPA fir den Sicherheitsbehalter wurden erste Testrechnungen am Beispiel eines
SWR der Baulinie 69 durchgeflhrt. Dabei zeigte sich einerseits die prinzipielle An-
wendbarkeit beider Module auch in gekoppelter Fahrweise, andererseits konnte durch
Verzogerung bei IRSN bei der Weiterentwicklung von CESAR und insbesondere
ICARE fur SWR kein Fortschritt bei der Erweiterung und Verifikation von ASTEC auf

die Kernzerstérungsphase bei SWR erzielt werden.

Im Rahmen dieses Vorhabens wurde die vereinfachte Methodik ASTOR (Approximated
Structural Time of Rupture), die fur quasistatische Belastungen bei Stér- und Un-
fallablaufen insbesondere unter hohen Druck- und Temperaturbelastungen eine verein-
fachte Integritatsbewertung von Rohrleitungsbereichen ermdglicht, weiterentwi-
ckelt. Fur die vereinfachte Integritatsbewertung der Hauptkihimittelleitung (HKL) und
der Volumenausgleichsleitung (VAL) eines DWR vom Typ Konvoi wurde jeweils ein
Berechnungsverfahren erstellt. Die beiden Berechnungsverfahren fur HKL und VAL

sollen in dem Nachfolgevorhaben an ASTEC angebunden werden.

6.2.3 Analysesimulator ATLAS — Visualisierung der Ergebnisse

Neben der intuitiven Bedienbarkeit, insbesondere bei der Erstellung einfacher Dia-

gramme auch wahrend einer laufenden ASTEC-Rechnung, besteht der grol3e Vorteil
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des GRS-Programms ATLAS in der Mdglichkeit der Erstellung detaillierter Graphiken
der Anlage zur Visualisierung der Rechenergebnisse. Diese eignen sich sowohl zur
Ubersichtlichen Darstellung komplexer Anlagenzustande als auch zur Ausweitung und
Analyse bestehender Datensatze. So lassen sich z. B. Nodalisierungsfehler leichter

identifizieren.

Von IRSN wurde eine neue Prozedur fiir die Bereitstellung von benétigten Rechnungs-
daten erstellt. In diesem Vorhaben wurde die Weiterverarbeitung der Daten fir die Nut-
zung in ATLAS von der GRS technisch implementiert. Gemeinsam mit IRSN wurde die
Kopplung auf den Stand gebracht, dass eine sinnvolle Anzahl an Parametern aus der
kompletten ASTEC-Datenbasis gefiltert und in eine fir ATLAS bearbeitbare Struktur
umgesetzt wird. Parallel dazu wurden die 2D-Grafiken, mit deren Hilfe der komplexe
Ablauf des Unfalls in den verschiedenen Anlagenbereichen aufbereitet und Gbersicht-
lich dargestellt werden kann, angepasst und am Beispiel eines DWR (Konvoi-Anlage)

getestet.

Fur eine Anlage russischer Bauart vom Typ WWER-1000/W-320 liegen ahnliche Grafi-
ken flr ATLAS vor. Die Entwicklung befindet sich damit in einem Zustand, der es ge-
stattet, die Kopplung von ATLAS an ASTEC in der nachsten Version von ASTEC auch
interessierten externen Anwendern offiziell verfugbar zu machen. Dazu ist dann im
Rahmen des nachfolgenden Entwicklungsvorhabens die aktuelle ATLAS-Version ein-
schliellich einer an ASTEC angepassten Dokumentation mit Beispielen und insbeson-
dere ein entsprechender Support bereit zu stellen. Des Weiteren muss zukiinftig die
Kopplung jeweils an den aktuellen Stand der Entwicklung von ASTEC bzw. ATLAS an-
gepasst werden. Dazu zahlt insbesondere die neue Kopplung der Module ICARE und
CESAR in ASTEC V2.1, die mit einer Anderung der Datenbasis verbunden sein wird.
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