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Kurzfassung

Im Rahmen des vom BMWi geforderten Projektes RS1526 hat die GRS ihre in den
Projekten RS1500 und RS1181 begonnenen Arbeiten zur Erprobung und Validierung
von CFD-Codes flr die Simulation von unfalltypischen Phanomenen im Sicherheitsein-

schluss fortgesetzt.

Eines der Hauptziele war die Weiterentwicklung und Validierung von CFX-Modellen zur
Simulation von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitseinschluss. Dazu wurde die
Simulation des Sumpfes eines DWR untersucht. Hierzu wurden unterschiedliche Mo-
dellierungsarten (CFX-Mehrphasenstromung, Solid Block und Immersed Solid) anhand
von Testbeispielen und der Nachrechnung des THAI-Experimentes TH-6 untersucht.
Ein weiterer Arbeitspunkt war der Test von Wandfunktionen fir die Wandkondensation.
Die Sucec-Wandfunktionen wurden durch Nachrechnung von drei CONAN Versuchen,
und durch Simulation von Panda4bis und THAI TH-2 validiert. Es wurde ein Volumen-
kondensationsmodell vom IKE Stuttgart/ANSYS Gbernommen, getestet und teilweise
modifiziert. Das modifizierte Volumenkondensationsmodell wurde durch Versuchsnach-
rechnungen (Panda4bis, TH-2, TH-24) validiert. In RS1500 wurde ein Modell zur Simu-
lation von passiven autokatalytischen Rekombinatoren entwickelt. Dieses Modell wurde
erweitert, damit es mit dem Volumenkondensationsmodell kompatibel ist. Die Erpro-
bung von CFX hinsichtlich der Berucksichtigung von Phanomenen, die mit den im Ver-
laufe eines Unfalls in den Sicherheitseinschluss freigesetzten Spaltprodukten (Aerosole
und Edelgase) verbunden sind, war eine weitere Zielsetzung dieses Vorhabens. Die
Ergebnisse der Simulation wesentlicher Phanomene des Aerosol- und Spaltprodukt-
verhaltens im Sicherheitseinschluss mit CFD-Simulationen wurden dargestellt. Die Bil-
dung und Auflésung von Leichtgasschichtungen ist weiterhin ein Forschungsschwer-
punkt. Neben der Beteiligung an einem OECD/NEA Benchmark wurden drei Versuche
aus dem aktuellen HYMERES Versuchsprogramm nachgerechnet (PANDA HP1_2,
PANDAHP1_6 und MISTRA HM1-1). In RS1526 wurde die Simulation von H,-
Verbrennungsvorgangen durch Implementation von Korrelationen zur Modellierung des
Einflusses von thermo-diffusiven Flammeninstabilitdten weiterentwickelt. Weiterhin
wurde die Validierungsbasis durch Nachrechnung von Versuchen aus den THAI-HD,

ENACCEF und ProScience-Versuchsreihen erweitert.

Der in RS1500 erstellte Datensatz zur Simulation der Gasverteilung eines generischen
DWR KONVOI Sicherheitsbehalters bei einem schweren Storfall mit Ho-Freisetzung

wurde um die in diesem Projekt erzielten Modellverbesserungen insbesondere die



Sumpfmodellierung erweitert. Die hiermit erzielten Simulationsergebnisse wurden mit
Ergebnissen einer gekoppelten COCOSYS/CoPool Rechnung verglichen.

Neben der Weiterentwicklung und Validierung von CFX sollte in diesem Projekt erst-
mals die Leistungsfahigkeit von OpenFOAM untersucht werden. Durch Nachrechnung
der Versuche (TH-26, OECD/NEA Benchmark, Mini Panda) wurde die Leistungsfahig-
keit von OpenFOAM mit CFX verglichen.



Abstract

The GRS continued their work for the testing and validation of CFD-codes for the simu-
lation of containment-typical phenomena in the framework of the BMWi sponsored pro-
ject RS1526. This work started within the projects RS1181 and RS1500. A main goal of
the project was the development and validation of CFX models for containment appli-
cations. Thus one topic was the simulation of the containment sump of a PWR. Differ-
ent modelling strategies were tested (multiphase simulation, solid block, immersed sol-
id) by the simulation of simplified examples and the TH-6 experiment. Another work
item was the test of wall functions in case of wall condensation. The Sucec wall func-
tions were validated by simulation of three CONAN experiments, Panda4bis and TH-2.
A bulk condensation model developed by IKE Stuttgart/ANSYS was modified and vali-
dated by simulation of Panda4dbis, TH-2 and TH-24. In a recent project a model for
passive autocatalytic recombiners has been developed. This model has been extended
in order be compatible with the modified IKE/ANSYS bulk condensation model. Phe-
nomena associated with the release of radioactive noble gases and aerosols during a
severe accident into the containment should be taken into account in future CFX con-
tainment simulations, too. Thus the CFX modelling of major phenomena of this topic
was investigated. The formation and the erosion of stable light gas layer is still an im-
portant research topic. GRS participated in an OECD/NEA Benchmark and three ex-
periments of the HYMERES projects were simulated (PANDA HP1_2, PANDA, HP1_6
and MISTRA HM1-1). The simulation of H, combustion was improved by the implemen-
tation of correlations modelling the influence of thermo diffusive flame instabilities. The
improved combustion model was validated by the simulation of experiments at the
THAI, ProScience and ENACCEF facilities.

The model improvements achieved in this project are applied in the simulation of the
gas distribution in a generic KONVOI containment. The simulation results were com-

pared with the results of a coupled COCOSYS/CoPool calculation.

In addition to the validation of CFX OpenFOAM has been tested. The TH-26 experi-
ment, Mini Panda and the OECD/NEA benchmark were simulated with OpenFOAM
and the results were compared with experimental data and corresponding CFX calcula-

tions.
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1 Einleitung

Zur Simulation und Beurteilung von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitsein-
schluss eines Kernkraftwerkes erlangen CFD-Simulationstechniken immer starkere
Bedeutung. Bestimmte strémungsmechanische Probleme, wie z. B. die Ermittlung von
Stromungswiderstanden in komplexen Geometrien, Turbulenzberechnung oder die Be-
rechnung von beschleunigten Verbrennungsprozessen von Gasen, sind nur in Spezial-
fallen exakt lI6sbar und mit klassischen Lumped-Parameter-Modellen auch nicht immer
hinreichend genau abbildbar und sollen daher mit numerischen Methoden approximiert
werden. International werden deshalb CFD-Methoden auf Konferenzen, wie z. B. der
CFDA4NRS-Konferenz oder NURETH, von einem stetig wachsenden Fachpublikum dis-
kutiert. Auch in Fachzeitschriften, wie z. B. Nuclear Engineering and Design, nimmt der
Anteil von Artikeln mit CFD-Schwerpunkt stetig zu. Weiterhin werden CFD-Tools, wie
z. B. GASFLOW oder CFX, bereits in europaischen Genehmigungsverfahren fur Aus-
legungsrechnungen zukiinftiger KKW (EPR, AP1000) angewendet und von den Behor-
den in den Verfahren generell akzeptiert. Aus diesen Grunden sind ein Aufbau von na-
tionalen Kompetenzen zum Thema CFD und die intensive Validierung und Bewertung

der vorhandenen Softwaretools von grof3er Bedeutung.

Im Rahmen des vom BMWi geférderten Projektes RS1526 hat die GRS ihre in den
Projekten RS1500 und RS1181 begonnenen Arbeiten zur Erprobung und Validierung
von CFD-Codes fur die Simulation von unfalltypischen Phanomenen im Sicherheitsein-
schluss fortgesetzt. Eines der Hauptziele im Arbeitspaket 1 ist die Weiterentwicklung
und Validierung von CFX-Modellen zur Simulation von unfalltypischen Vorgédngen im

Sicherheitseinschluss. Folgende Themen wurden bearbeitet:

— In einem Arbeitspunkt wurde die Simulation des Sumpfes eines DWR untersucht.
Hierzu wurden unterschiedliche Modellierungsarten (CFX-Mehrphasenstrémung,
Solid Block und Immersed Solid) anhand von Testbeispielen und der Nachrech-

nung des THAI-Experimentes TH-6 untersucht (siehe Kap. 2).

— Die RWTH Aachen hat im Rahmen des Projekts FKZ 1501407 Wandfunktionen fur
die Wandkondensation getestet und in CFX implementiert. Die Sucec-
Wandfunktionen wurden durch Nachrechnung von drei CONAN Versuchen und

durch Simulation von Panda4bis validiert (siehe Kap. 0).

— Das IKE Stuttgart und ANSYS haben zusammen zwei unterschiedliche Volumen-

kondensationsmodelle entwickelt. Die GRS hat das 1-Fluid-Modell als fir die An-



wendungen am geeignetsten identifiziert und durch Versuchsnachrechnungen
(Panda4bis, TH-2, TH-24) getestet und teilweise modifiziert (siehe Kap. 0).

— In RS1181 und RS1500 wurde die Simulation von H,-Verbrennungsvorgangen so-
wie von Passviven Autokatalytischen Rekombinatoren (PAR) untersucht. Diese Ar-

beiten wurden ebenfalls im aktuellen Projekt fortgefuhrt (siehe Kap. 0 und Kap. 8).

— Die Erweiterung von CFX um die Berucksichtigung der im Verlaufe eines Unfalls in
den Sicherheitseinschluss freigesetzten Spaltprodukte (Aerosole und Edelgase)
war eine der wesentlichen Zielsetzungen dieses Vorhabens. Erste Ergebnisse der
Simulation wesentlicher Phdnomene des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens im

Sicherheitseinschluss mit CFD-Simulationen sind dargestellt (siehe Kap. 0).

— Die Bildung und Aufldsung von Leichtgasschichtungen ist weiterhin ein For-
schungsschwerpunkt. Neben der Beteiligung an einem OECD/NEA Benchmark
wurden drei Versuche aus dem aktuellen HYMERES Versuchsprogramm nachge-

rechnet (siehe Kap. 0).

Neben der Weiterentwicklung und Validierung von CFX soll im Arbeitspaket 2 in die-
sem Projekt erstmals die Leistungsfahigkeit von OpenFOAM fiir containmenttypische
Vorgédnge untersucht werden. OpenFOAM ist ein frei verfigbarer Open Source CFD
Code, der insbesondere in Universitaten zunehmend zum Einsatz kommt. Durch Nach-
rechnung von drei Versuchen (TH-26, OECD-NEA Benchmark und MiniPanda-
Benchmark) wurde die Leistungsfahigkeit von OpenFOAM mit CFX verglichen (siehe
Kap. 0).

Im Arbeitspaket 3 wurden Untersuchungen zu unfalltypischen Phdnomenen bei reak-
tortypischen Randbedingungen und fiir anlagentypische Geometrie mit CFX durchge-
fuhrt. Die Arbeiten hierzu sind in Kapitel 0 dokumentiert.



2 Arbeitspunkt 1.1 — Entwicklung eines Sumpfmodells

21 Einfiihrung

Die Entwicklung von Kondensationsmodellen fir Wand- und Volumenkondensation in
CFX wurde durch Arbeiten der Partner im CFD-Verbund mit Unterstitzung von ANSYS
in den zurtckliegenden Vorhaben weiter vorangetrieben. Jetzt kann das bei der Kon-
densation gebildete Wasser weiterverfolgt werden. Offen war bisher die Einbeziehung
der Simulation z. B. der Ausbildung von Wasservorlagen / Reaktorsimpfen in eine
komplexe Simulationsumgebung fir unfalltypische Phanomene im Sicherheitsein-

schluss.

In den bisherigen CFX-Simulationen wurden sich im Storfallablauf ausbildende Was-
servorlagen/Sumpfe im Sicherheitsbehalter noch vernachlassigt. Diese starke Verein-
fachung flhrt dazu, dass einige physikalische Effekte nicht berlcksichtigt werden. So
kénnen an der Sumpfoberflache je nach Temperatur, Druck und Gaszusammenset-
zung Kondensations- und Verdampfungsvorgdnge ablaufen, die die Gasatmosphare
signifikant beeinflussen. Zudem wird ein Sumpf aufgrund seiner hohen Warmekapazi-

tat gegentiber dem Gas Temperaturanderungen entgegenwirken.

Mit den Arbeiten soll ein flir Containment-Simulationen geeignetes Sumpfmodell entwi-
ckelt werden. Ziel eines Modells ist die genaue Simulation der oben genannten physi-
kalischen Effekte. Allerdings ist darauf zu achten, dass der benétigte Rechenaufwand
in einem vertretbaren Umfang bleibt, so dass fur eine gro3skalige komplexe Geometrie
(wie z. B. Sicherheitsbehalter eines DWR) eine Berechnung mit vertretbarem Aufwand
und CPU-Bedarf méglich bleibt.

Ziel dieses Arbeitspunktes ist der Test und Vergleich unterschiedlicher Modellierungs-
arten fur die Simulation eines Reaktorsumpfes im Sicherheitseinschluss. Hierbei sollen
sowohl die Madglichkeiten von mehrphasigen Simulationen, wie auch vereinfachte

Sumpfmodellierungen untersucht werden:

¢ Multiphase-Simulation: Dieses bedeutet bei CFX, dass mehrere Phasen
(gasférmig und flissig) nebeneinander existieren. Hierbei unterscheidet man
homogene Modelle, in denen beide Phasen ein gemeinsames Geschwindig-
keitsfeld, Temperaturfeld etc. haben, von inhomogenen Modellen, in denen

beide Phasen jeweils ein eigenes Feld haben.



e Immersed Solid: Dieses ist eine Berechnungs-Option in CFX, bei welcher ein
Festkorper dem Fluid Gberlagert werden kann. Der Festkdper wird dabei nicht
durch einen Solid Block modelliert, sondern es wird an der Position des Im-
mersed Solid dem Fluid ein zusatzlicher Impuls verliehen. Dieser verdrangt
dann das Fluidvolumen im Raum. Hier konnte der Festkorper den ansteigen-
den Sumpffillstand reprasentieren. Nachteil dieser Methode ist, dass kein

Warmeaustausch mit diesem Immersed Solid moglich ist.

o Solid Block: Als weitere Mdglichkeit kann der Sumpf auch durch einen einfa-
chen (unbeweglichen) Festkorper reprasentiert werden. Dieser kann die War-
mekapazitdt und Warmeleitungseigenschaften von Wasser bekommen. So
kann die Volumenverdrangung, wie auch Warmeleitung simuliert werden, nicht
jedoch konvektiver Warme- und Massentransport im Sumpf und auch kein sich

andernder Fillstand des Sumpfes.

Im Folgenden wird zunachst die mehrphasige Modellierung anhand eines einfachen
Testbeispiels und dann anhand eines Experimentes (GES-Wanne) untersucht bzw. va-
lidiert. Daraufhin wird auch die Kopplung der mehrphasigen Simulationen mit weiteren
Modellen (Volumenkondensation, Strahlung) untersucht. Spater folgen dann Rechnun-
gen mit vereinfachten Modellen (Solid Block und Immersed Solid). Im Abschluss wer-
den diese unterschiedlichen Modellierungsarten noch an einem THAI-Versuch (TH-6)

getestet und Schlussfolgerungen fir die Anwendbarkeit der Modelle gezogen.

2.2 Simulation eines einfachen Testbeispiels

Als erstes Testbeispiel wurde eine wiurfelférmige Geometrie mit den Kantenldngen
10 m x 10 m x 10 m gewahlt (siehe Abb. 2.1). Dieser Raum ist zunachst nur mit Luft
gefiilit. Durch eine Offnung im unteren Bereich stromt Wasser in den Raum ein. Der
Massenstrom wird langsam hochgefahren bis auf 100 kg/s ab t = 100 s. In Abb. 2.1 ist
die Offnung und die Einstrémrichtung des Wassers mit einem roten Pfeil gekennzeich-
net. Die Rechnungen liefen so lange, bis ein Fillstand von 1 m (gelbes Kreuz) erreicht

wurde.
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Abb. 2.1  Testbeispiel fir die Mehrphasenmodelle

Zunachst wurde eine Rechnung mit einem homogenen Mehrphasenmodell durchge-
fuhrt. Homogen bedeutet in diesem Fall, dass fiir die beiden vorhandenen Phasen Luft
und Wasser nur ein Gleichungssystem verwendet wird. Alle weiteren Berechnungspa-

rameter finden sich in Tab. 2.1.

Tab. 2.1 Infobox Testbeispiel ,Mehrphasenmodell homogen*

Experiment Testbeispiel
Phanomene Mehrphasenstrémung
Elementzahl 620.375
Materialien 2 Phasen: Air ideal Gas (gasformig), Water (flissig)
Mehrphasenmodell Homogen
Warmetransfer Homogen
Turbulenzmodell SST
Fluid Pair Models Oberflachenspannung: 0.07 N/m
Kein ,Interphase Transfer”
Kein ,Mass Transfer*
Konvergenz RMS < 1.0e-4
CFX-Version 15.0




In Abb. 2.2 ist dargestellt, wie sich die Testgeometrie durch das von links unten einflie-
Rende Wasser langsam aufflllt. Bei ca. 1100 s erreicht der Flllstands-Pegel dann die
1-Meter-Marke (gelbes Kreuz). Der Aufflllvorgang erscheint zunachst plausibel und die
Wasseroberflache lasst sich zu jedem Zeitpunkt auch durch eine Iso-Flache darstellen

(siehe Abb. 2.3). Die Rechnung ist insgesamt gut konvergiert.

In Abb. 2.4 wird die integrale Wassermasse in der Simulation mit der spezifizierten
Einspeisemenge verglichen. Hier sind zwei Rechnungsergebnisse aufgeflihrt. Eine
Rechnung wurde ohne die Option ,Volume Fraction Coupling“ in der Multiphase-
Control durchgeflihrt, die andere Rechnung mit der genannten Option. Es zeigt sich,
dass diese Kopplung notwendig ist, damit die berechnete Wassermasse mit der spezi-
fizierten Einspeisemenge ubereinstimmt. Die Verwendung der genannten Option in

CFX ergab sich durch eine Diskussion mit ANSYS, dem Programmersteller.

Abb. 2.2  Aufflllvorgang der Testgeometrie



Abb. 2.3  Darstellung der Wasseroberflache als Iso-Flache
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Abb. 2.4  Vergleich der integralen Wassermasse in der Simulation mit der spezifi-

zierten Einspeisemenge




Als nachstes wurde eine Rechnung mit einem inhomogenen Mehrphasenmodell
durchgeflihrt. Inhomogen bedeutet in diesem Fall, dass fir die beiden vorhandenen
Phasen Luft und Wasser jeweils ein eigenes Gleichungssystem geldst wird. Dieses
fuhrt nur zu einer deutlichen Erhéhung der Rechenzeiten, die sich gegeniiber dem ho-
mogenen Fall mehr als verdoppeln (siehe Tab. 2.2), bei gleichen inhaltlichen Ergebnis-
sen. Aus diesem Grund wird fur die weiteren Untersuchungen das homogene Modell

verwendet.

Tab. 2.2 Rechenzeiten fur unterschiedliche Modellvarianten

Multiphase-Model CPU-Zeit [Tage]
Homogen 91
Inhomogen 191

2.3 Simulation der GES-Wanne

Als weiteres Testbeispiel soll ein Experiment zur thermischen Schichtung in einer
Wasservorlage nachgerechnet werden, welches im Rahmen des CoPool-Projektes zur
Validierung genutzt wurde /GES 10/, /ZEM 10/. Ziel dieser Arbeiten sind weitere Tests
bzw. Validierungen der Mehrphasenmodelle, insbesondere in Hinblick auf die Simulati-

on von thermischen Schichtungen im Containment-Sumpf.

In Abb. 2.5 ist die sogenannte GES-Wanne dargestellt; hierbei wurde nur der stro-
mungstechnisch wichtige Teil modelliert. Es handelt sich um einen Stahlbehalter mit
einer Lange von 2.5 m und einer Breite und Hohe von jeweils 1.5 m. In die Wanne
wurde zunachst kaltes Wasser mit ca. 10 °C bis zu einer Hohe von 1.0 m eingeflllt. Die
Wasseroberflache ist in Abb. 2.5 blau dargestellt. Dann wird durch ein Einlassrohr (ro-
ter Pfeil) warmes Wasser mit ca. 63 °C in die Kaltwasservorlage eingebracht. Der Mas-
senstrom fiir das Warmwasser betragt 1 kg/s. Im Bild rechts dargestellt ist ein Uberlauf,
an dem das Uberschissige Wasser wieder ablaufen kann (gruner Pfeil). Spater wurde
noch ein weiteres Experiment mit einer Prallplatte unterhalb des Einlasses durchge-
fuhrt, um den Impuls des eingespeisten Wassers zu bremsen. Als Validierungsexperi-

ment fir CFX wurde hier jedoch das Experiment ohne Prallplatte verwendet.



Abb. 2.5 GES-Wanne mit Einlass (roter Pfeil) und Uberlauf (griiner Pfeil)

In der GES-Wanne sind zahlreiche Temperaturmessstellen eingerichtet, anhand derer
man den zeitlichen Verlauf der Temperaturen und auch das Schichtungsverhalten von
kaltem und warmem Wasser messen und untersuchen kann. In Abb. 2.6 sind die Posi-
tionen und die Nummerierungen dieser Temperaturmessstellen in der Wanne einge-
zeichnet. Alle Messstellen bis auf Messstelle Nr. 11 befinden sich unterhalb der Was-

seroberflache. An Position Nr. 11 wird die Lufttemperatur gemessen.



z

Abb. 2.6  Position und Nummerierung der Temperaturmessstellen

Fur die CFX-Simulation wurde wieder eine Mehrphasenstromung mit den zwei Kompo-
nenten Luft (gasformig) und Wasser (flissig) angenommen. Sowohl das Mehrphasen-
modell, als auch der Warmetransfer wurden homogen behandelt. Das Berechnungsgit-
ter hatte eine Elementzahl von 471 366 (grob) bzw. 778 167 Elementen (fein). Es wur-
de insbesondere in der Nahe der Luft/Wasser-Grenzflache verfeinert. Als Turbulenz-
modell wurde das SST-Modell verwendet. Aulderdem war es fir die Berechnung wich-
tig, bei den Materialparametern des Wassers die Temperaturabhangigkeit der Dichte
zu integrieren. StandardmaRig ist hier fur ,Water nur eine konstante Dichte angege-

ben. Weitere Berechnungsparameter finden sich in der Infobox Tab. 2.3.
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Tab. 2.3 Infobox GES-Wanne

Experiment GES-Wanne
Phanomene Mehrphasenstrémung, Temperaturschichtung
Elementzahl 471 366 und 778 167
Materialien 2 Phasen: Air ideal Gas (gasformig), Water (flussig)
Mehrphasenmodell Homogen
Warmetransfer Homogen
Turbulenzmodell SST
Fluid Pair Models Keine Oberflachenspannung
Kein ,Interphase Transfer*
Kein ,Mass Transfer"
Konvergenz RMS < 1.0e-4
CFX-Version 16.1

In Abb. 2.7 sind die mit CFX berechnete Einspeisung von warmem Wasser und die
Ausbreitung der héheren Temperaturen in der GES-Wanne fur unterschiedliche Zeit-
punkte dargestellt. Gut zu erkennen sind der warme Einspeisestrahl auf der linken Sei-
te sowie die Herausbildung der Temperaturschichtung in der GES-Wanne. Dies ent-
spricht dem erwarteten Verhalten. Der Uberlauf befindet sich auf der rechten Seite. Ein
quantitativer Vergleich der berechneten Temperaturen mit den gemessenen Werten

wird im Folgenden diskutiert.
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Abb. 2.7  Einspeisung und Ausbreitung von warmem Wasser in der GES-Wanne
(CFX-Simulation)

Abb. 2.8 zeigt den Temperaturverlauf an Messstelle 21, die sich nahe am Einlass be-
findet (siehe auch Abb. 2.6). Hier zeigt sich ein sehr dhnlicher Verlauf von simulierten
und experimentellen Temperaturen. Die simulierten Temperaturen liegen dabei leicht
oberhalb der experimentellen Werte. Dies gilt sowohl fur die Rechnung mit dem groben
Gitter, wie auch fir die Rechnung mit dem feinen Gitter. Die Kurven der beiden Rech-
nungen sind fast deckungsgleich. Abb. 2.9 und Abb. 2.10 zeigen die Temperaturen an
den Messstellen 10 und 12. Diese Messstellen 10 und 12 liegen beide etwas unterhalb
der Wasseroberflache (Hohe 0.95 m). Messstelle 10 liegt in der Mitte des Behalters
und Messstelle 12 liegt nahe dem Auslass. Auch hier liegen die Temperaturen etwas

zu hoch, insgesamt ist die Ubereinstimmung mit dem Experiment aber sehr gut.
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Abb. 2.8 Temperaturverlauf an Messstelle 21 (nahe Einlass, Héhe: 0.95 m)
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Abb. 2.9 Temperaturverlauf an Messstelle 10 (Mitte oben, Héhe: 0.95 m)
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Abb. 2.10 Temperaturverlauf an Messstelle 12 (nahe Auslass, Hohe: 0.95 m)

Nun sollen die Messstellen betrachtet werden, die in der Mitte des Behalters tiefer un-
ten im Wasser liegen. Messstelle 6 liegt etwa in halber Wasserhéhe bei 0.55 m (siehe
Abb. 2.11). Da diese Messstelle genau innerhalb des Grenzbereiches zwischen war-
mer und kalter Schicht liegt, ist hier der Temperaturverlauf am schwierigsten zu simu-
lieren. Hier zeigt sich in beiden Simulationen ein etwas spaterer Temperaturanstieg als
im Experiment. Die Rechnung mit dem feinen Gitter zeigt erst etwas niedrigere Tempe-
raturen als die Rechnung mit grobem Gitter. Ab etwa t = 2500 s liegt sie dann aber na-
her am Experiment. Abgesehen von der Verzégerung wird der Temperaturanstieg von
beiden Rechnungen jedoch qualitativ gut wiedergegeben. Gerade an einer solchen
Stelle zeigt sich jedoch, dass noch keine Gitterunabhangigkeit erreicht wurde. Sinnvoll

ware, eine weitere Gitterverfeinerung gerade in dieser Zone durchzuflhren.

Die Messstelle 1 liegt noch tiefer, fast am Grund der GES-Wanne bei 0.05 m. Im Expe-
riment findet hier kein Temperaturanstieg statt (siehe Abb. 2.12). In der Simulation wird

das Verhalten genauso wiedergegeben.
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Abb. 2.11 Temperaturverlauf an Messstelle 6 (Behaltermitte, Hohe: 0.55 m)
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Abb. 2.12 Temperaturverlauf an Messstelle 1 (Behaltermitte, Hohe: 0.05 m)

Abb. 2.13 zeigt das vertikale Temperaturprofi gegen Ende der Warmwasser-

Einspeisung etwa bei t = 3550 s. Hier zeigt sich eine gute Ubereinstimmung zwischen
Experiment und CFX-Rechnung.
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Abb. 2.13 CFX-Validierung: Vertikales Temperaturprofil bei t = 3550 s (Experiment
ohne Prallplatte)

24 Testbeispiel zur Kombination von Sumpf und Volumenkondensation

Um die Kombination von Sumpf und Volumenkondensationsmodell auszuprobieren,
wurde ein einfaches Testbeispiel entwickelt, welches in Abb. 2.14 dargestellt ist. Im
oberen Teil des Testvolumens (1 m x 1 m x 1 m) strdmt Dampf von oben nach unten in
das Volumen ein (6.0 g/s). Der Dampfstrahl berthrt die Oberflache des Sumpfes, der
die gesamte untere Halfte des Testvolumens einnimmt. Nach der Wechselwirkung und
Umlenkung des Dampfstrahls mit bzw. an der Sumpfoberflache bewegt sich der Dampf
wieder nach oben, wo er durch zwei seitlich gelegene Auslasse (hier schwach violett
dargestellt) das Volumen verlassen kann.
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Abb. 2.14 Testbeispiel zur Kombination von Sumpf und Volumenkondensations-

modell

Mit diesem Beispiel wurden drei Variationen gerechnet:

Solid Block: Hierbei wird der Sumpf durch einen Festkdrper mit der Dichte und den

thermischen Eigenschaften von Wasser simuliert.

Immersed Solid: Eine spezielle Option in CFX, bei der das (Gas-)Volumen durch ei-
nen Festkdper Uberlagert wird. In den Uberlagerten Bereichen bekommt das Gas dann
eine entsprechende Impulsquelle (z. B. wird der Dampfstrahl abgebremst). Ein War-

meaustausch mit dem Uberlagerten Festkoper ist allerdings nicht moglich.

Multiphase: Hier wurde eine ,echte” Mehrphasenrechnung mit Wasser als Sumpfpha-

se gerechnet.

In Abb. 2.15 werden die Ergebnisse dieser drei unterschiedlichen Sumpfmodellierun-

gen miteinander verglichen.
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Abb. 2.15 Vergleich der unterschiedlichen Sumpfmodellierungen (t = 20 s)
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Alle drei Modellierungen zeigen eine ahnliche Verteilung des Dampfes im freien Volu-
men (H.Og.Mass Fraction, siehe Abb. 2.15 oben). Betrachtet man die Kondensations-
raten in Abb. 2.15 (Mitte), so fallt auf, dass sich die Raten bei der Solid-Rechnung und
bei der Immersed-Solid-Rechnung ahneln, wahrend bei der Multiphase-Rechnung ver-
haltnismalig hohere Kondensationsraten auftreten (hier bedeutet die Farbe blau eine
héhere Rate). Der genaue Grund fur diese hdhere Kondensationsrate bei der Mul-
tiphase-Rechnung ist allerdings nicht klar. Entsprechend sieht man bei den durch die
Kondensation gebildeten Nebeltrépfchen die hochsten Konzentrationen in der Mul-
tiphase-Rechnung (H,Ol.Mass Fraction, Abb. 2.15 unten). Eine direkte Kondensation
an der Wasseroberflache findet aber nur bei der Rechnung mit dem Solid Block und

der Multiphase-Rechnung statt.

Ein vergleichbares Bild zeigt sich auch bei Betrachtung der Monitorpunkte. In Abb. 2.16
ist die Dampfkonzentration an einem Monitorpunkt kurz Gber der Sumpfoberflache dar-

gestellt. Diese ist fur die drei Berechnungsarten relativ &hnlich.
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Abb. 2.16 Dampfkonzentration kurz GUber der Sumpfoberflache

Betrachtet man hingegen die integrale Volumenkondensationsrate in Abb. 2.17, so
sieht man eine deutliche Erhdhung dieser Rate gerade bei der Multiphase-Rechnung.
Verwendet man bei der Solid-Block-Rechnung zusatzlich die Wandkondensation

(ANSYS-Modell) an der Wasseroberflache, so zeigt sich hier zusatzlich noch eine rela-
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tiv hohe Wandkondensation (siehe Abb. 2.18), die teilweise sogar oberhalb der Kon-
densationsrate bei der Multiphase-Rechnung liegt. Die Kondensation an der Sumpf-
oberflache kann also entweder in einer Multiphase-Rechnung durch die oberflachen-
nahe Volumenkondensation oder in einer Solid-Block-Rechnung durch die Wandkon-
densation am Solid Block berechnet werden. In der Immersed-Solid-Rechnung ist eine

Kondensation an der Sumpfoberflache nicht berechenbar.
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Abb. 2.17 Integrale Volumenkondensationsrate
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Abb. 2.18 Einschalten der Wandkondensation beim Solid-Block-Modell

Betrachtet man die Rechenzeiten (Abb. 2.19), so zeigt sich die hochste Rechenzeit fir
die Solid-Rechnung und die niedrigste Rechenzeit flir die Immersed-Solid-Rechnung.
Diese Reihenfolge erstaunt etwas, insbesondere hatte man eine héhere Rechenzeit fir

die Multiphase-Rechnung erwartet, da hier mehr Gleichungen gelést werden mussen.

Ob diese Verteilung der Rechenzeiten typisch ist oder an einer Besonderheit dieses
Testbeispiels liegt, ist nicht klar.

Wichtig zu erwahnen ist weiterhin, dass die Solid-Block-Rechnung die héchste Be-
rechnungs-Stabilitdt aufwies. Sowohl bei der Immersed-Solid-Rechnung als auch bei
der Multiphase-Rechnung kam es immer wieder zu Problemen und Abstirzen. Die
Multiphase-Rechnung liel3 sich nicht parallelisieren und sturzte spatestens bei 22 s ab.
Auch andere Multiphase- und Immersed-Solid-Rechnungen zeigten immer wieder In-
stabilitdten. Dieser Aspekt der Stabilitdt kann bei der praktischen Arbeit wichtig fur die

Modellwahl sein, da hier die Stabilitdt einer Rechnung einen hohen Stellenwert hat.
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Abb. 2.19 Vergleich der Rechenzeiten fur 20 Sekunden Problemzeit

25 Nachrechnung des THAI-Versuchs TH-6

251 Experimenteller Aufbau

Zur weiteren Erprobung der Sumpfmodellierung wurde das THAI-Experiment TH-6
nachgerechnet. In Abb. 2.20 ist das Experiment TH-6 dargestellt. Die Thermomantel
wurden zum Vorheizen des THAI-Behalters auf eine Temperatur von ca. 60 °C genutzt.
Sie wurden aber mit Beginn der Dampfeinspeisung abgeschaltet. Die Dampfeinspeise-
stelle befand sich im unteren Bereich des THAI-Behalters, hier wurde eine Dampfmen-
ge von ca. 36 g/s mit einer ansteigenden Temperatur (von 100 bis 124 °C) eingespeist.
Im unteren Bereich befindet sich der Sumpf, dessen Flllstand in diesem Experiment
beobachtet wurde. Durch Kondensation im THAI-Behalter stieg der Fullstand des
Sumpfes innerhalb von etwa 3.5 Stunden um etwa 20 cm an. Dies entspricht einer
Kondensatmenge von etwa 290 Litern. Hierbei handelt es sich hauptsachlich um Kon-
densat, welches an der Decke und an den AuRenseiten des Behélters entstand. Weite-
res Kondensat, das am Innenzylinder entstand, wurde in einer Kondensatrinne aufge-
fangen und aus dem THAI-Behalter abgeleitet. Weitere experimentelle Details finden
sich im THAI-Abschlussbericht zum TH-6 Experiment (/KAN 03/).
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Abb. 2.20 Schnittdarstellung des Experimentes TH-6

2.5.2 Modellierung mit CFX

In Tab. 2.4 sind die verwendeten Modelle und numerischen Parameter dargestellt. Flr
die Wandkondensation wurde das ANSYS-Modell verwendet, wahrend fir die Volu-
menkondensation ein modifiziertes IKE-Modell verwendet wurde (siehe Kapitel O,
AP1.3). Die Diffusionskoeffizienten wurden mit einer Korrelation nach Fuller bestimmt
und es wurde das SST-Turbulenzmodell verwendet. Es wurden 2 Modellierungsansat-

ze fir den Containmentsumpf getestet:

o Solid: Der Sumpf wurde hierbei durch einen Solid Block dargestellt. Dieses
Sumpf-Solid hat die Dichte und Warmeleitungseigenschaften von Wasser be-
kommen. Bei diesem vereinfachten Modell wurde der Fullstand des Sumpfes
konstant gelassen, was dem experimentellen Ablauf nicht vollumfanglich

Rechnung tragt.

e Multiphase: Es wird eine Multiphase-Simulation durchgefiihrt. Die erste Phase

ist die Gasphase, die aus mehreren Komponenten besteht. Neben den Gasen
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Luft (Xair) und Wasserdampf (Xi204) enthalt diese Phase auch die Wassertropf-
hen (Xu201). Das Absinken der Tropfchen wird mittels Algebraic-Slip-Modell si-
muliert. Die zweite Phase ist das Sumpfwasser. Flr jede Phase werden Mo-
mentum- und Energieerhaltungsgleichungen gelést (inhomogenes Modell). Fur
die Grenzflache des Wasserpools zum Gasraum wird die ,Free-Surface“-
Option verwendet. Weiterhin wird an der Sumpfoberflache eine Senke fir die

herabfallenden Wassertropfchen eingefugt.

In Abb. 2.22 sind die unterschiedlichen Modellierungstypen dargestellt. Im Zwischenbe-
richt von RS1526 wurden die Simulationen detailliert vorgestellt /'SCH 16/. Bei der dort
vorgestellten Multiphase-Simulation gab es noch erhebliche Probleme (sehr langsam,
Konvergenz- und Stabilitatsprobleme, Fehler bei dem Sumpffllistand etc.). Bei den an-
schliellenden Arbeiten wurden bei der Multiphase-Simulation oben genannte Modelle
als geeignet identifiziert. Zudem wurden einige kleinere Anderungen im Volumenkon-
densationsmodell (Multiphase-Version) vorgenommen, um die numerische Stabilitat zu
erhdhen. Insbesondere wurde Volumenkondensation/Verdampfung im Fall eines sehr
niedrigen Gasanteils unterbunden. Weiterhin wurde die Gitterqualitat insbesondere im

Bereich der Einspeisung und des Sumpfes verbessert.

Tab. 2.4  Infobox TH-6 Experiment

Experiment THAI-Experiment TH-6

Phanomene Kondensation, Sumpfbildung
Elementzahl 1416 880 Hexagons
Wandkondensation ANSYS-Modell
Volumenkondensation Modifiziertes IKE-Modell
Diffusionskoeffizient Nach Fuller

Turbulenzmodell SST

Konvergenz RMS < 1.0e-4

CFX-Version 17.0

Warmestrahlung Discrete Transfer, Gray, 32 Strahlen

Um eine moglichst gute Vergleichbarkeit der unterschiedlichen Modellierungsarten hin-
sichtlich der Simulationsergebnisse aber auch der benétigten Rechenzeit zu gewahr-
leisten, wurde die Simulation mit der Sumpfmodellierung als ,Solid Block® mit dem ver-
besserten Gitter wiederholt. Da die Sumpfmodellierung als ,Immersed Solid“ aufgrund

der Modellschwachen als nicht geeignet erscheint, wurde diese Rechnung nicht mehr
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wiederholt. Im Folgenden wird nur noch auf die beiden Simulationen (,Solid“, ,Mul-

tiphase®) mit den neuesten Modellen und dem verbesserten Gitter eingegangen.

In den Simulationen wird die Phase des Experiments nachgerechnet, in der Dampf
eingespeist wurde (ab ty = 3.43 h). Die Initialisierung erfolgt anhand der experimentel-
len Messwerte. Der Massenstrom der Dampfeinspeisung wurde in der Simulation ge-
glattet (Abb. 2.21).

Abb. 2.21 Dampfeinspeisung in Experiment und Simulation

In Abb. 2.23 werden die Rechenzeiten miteinander verglichen. Es zeigt sich, dass die
Solid-Rechnung in etwa um einen Faktor 6 schneller ist als die Multiphase-Rechnung.
Ursache hierfur ist neben der gréBeren Anzahl an Erhaltungsgleichungen, die bei der
Multiphase-Rechnung geldst werden (17 gegenlber 11), auch der etwas kleinere mitt-
lere Zeitschritt (0.097 s gegenlber 0.19 s).
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Abb. 2.22 Vergleich der unterschiedlichen Sumpfmodellierungen

Abb. 2.23 Rechenzeiten fur 50 s Problemzeit bei unterschiedlicher Sumpfmodellie-

rung
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253 Vergleich von Experiment und Simulation

In Abb. 2.24 wird der berechnete Druckverlauf mit den experimentellen Daten vergli-
chen. Beide Simulationen stimmen gut mit dem Experiment Gberein. Die grof3te Abwei-
chung zwischen Experiment und Simulationen tritt zu Beginn der Simulation auf
(dP~0.05 bar). Der Druck steigt in beiden Simulationen in der Anfangsphase etwas
starker als im Experiment an. Der Druckanstieg nach t = 3.5 h ist in beiden Simulatio-
nen sehr ahnlich. Bei der Multiphase-Simulation ist er etwas schwacher. Dadurch ver-
ringert sich die Abweichung zwischen Simulation und Experiment im Verlauf der Zeit.
Es zeigt sich, dass die Verdrangung des Luftvolumens durch den Sumpf wenig Einfluss
auf den Druckverlauf hat. Vielmehr hangt der Druckverlauf im Wesentlichen von der
Wandkondensation und der Warmeabgabe durch die Behalterwande nach aulien ab.
Da aufgrund der notwendigen Interpolationen der Startbedingungen die Temperatur
nicht exakt mit dem Experiment Ubereinstimmt, ist die stéarkere Abweichung zu Beginn

der Simulation verstandlich.

Abb. 2.24 Druckverlauf beim Experiment TH-6

In Abb. 2.25 bis Abb. 2.28 ist der Temperaturverlauf in unterschiedlichen Hohen darge-
stellt. Generell passen hier die simulierten Werte gut zu den experimentellen Daten,
wobei die Temperaturen im oberen Bereich (H = 8.4 m bzw. H = 5.6 m) etwas zu hoch
sind. Im unteren Bereich ist die Ubereinstimmung mit dem Experiment sehr gut. Bei al-

len Messstellen ist der Temperaturanstieg bei der Multiphase-Simulation etwas schwa-
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cher. Der Unterschied zur Simulation mit der Solid-Block-Modellierung betragt nach

knapp 2 h maximal 1 K.

Abb. 2.25 Temperaturverlauf in 8.4 m Hohe

Abb. 2.26 Temperaturverlauf in 5.6 m Hohe
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Abb. 2.27 Temperaturverlauf in 3.5 m Hohe

Abb. 2.28 Temperaturverlaufin 1.2 m Héhe

Bei den Temperaturen in 0.4 m Hohe (siehe Abb. 2.29) zeigt sich ein deutlicher Unter-
schied zwischen den experimentellen Werten und den Simulationsdaten. Im Experi-
ment liegt diese Messstelle bei Beginn der Dampfeinspeisung (t = 3.4 h) noch in der
Gasphase, unmittelbar oberhalb der Sumpfoberflache. Der plétzliche Temperatur-

sprung bei t = 3.5 h im Experiment lasst sich aber nur schwer durch das von den Wan-
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den ablaufende Kondensat erklaren, da die Wande zu diesem Zeitpunkt noch eine
deutlich niedrigere Temperatur haben (siehe Abb. 2.31). Insofern sollte diesem Mess-

punkt auch nicht zu viel Gewicht beigemessen werden.

Die Temperaturen innerhalb des Sumpfwassers in 0.3 m Hdhe werden in Abb. 2.30
dargestellt. Hier zeigt sich fir das Solid und die Multiphase-Rechnung wieder eine Un-
terschatzung. Ein Grund fir die Unterschatzung der Temperaturen (insbesondere an
der Sumpfoberkante) ist, dass im Experiment warmes bis heiles Kondensat in den
Sumpf lauft. Die genaue Temperatur des zuflieRenden Kondensats und die raumliche
Verteilung der Einspeisung sind nicht bekannt. Die Temperatur durfte sich aber an den
Wandtemperaturen orientieren, die im Laufe des Experimentes von ca. 60 °C auf Uber

100 °C ansteigen (aufgeheizt durch den eingespeisten Dampf, siehe z. B. Abb. 2.31).

Aufgrund der Unsicherheit bezliglich des Einspeiseortes erfolgt in der Multiphase-
Simulation die Wassereinspeisung Uber eine Volumenquelle rAumlich homogen verteilt.
Die Masse der Einspeisung entspricht der Wandkondensationsrate, die Temperatur der
mittleren Wandtemperatur. Wie im Experiment erfolgt bei der der Multiphase-Rechnung
ein Temperaturanstieg im Sumpf bei der Hohe H = 0.3 m. Allerdings ist der Anstieg in
der Simulation deutlich schwacher. Die Abweichungen lassen sich dabei sicher auch

auf die ungenaue Abbildung der Wassereinspeisung zurtckfihren.

Abb. 2.29 Temperaturverlauf an der Sumpfoberflache (0.4 m Hohe)
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Abb. 2.30 Wassertemperatur im Sumpfin 0.3 m Hoéhe

Abb. 2.31 Wandtemperaturen in 5.6 m Hohe
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254 Beriicksichtigung der Kondensattemperatur / Energie bei der Solid-

Block-Simulation

In einer weiteren Berechnung wurden die erhdhte Kondensattemperatur und die damit
zusatzlich in den Sumpf eingespeiste Energie bertcksichtigt. Diese Parameterstudie

wurde mit einem alteren CFD-Gitter und Eingabedatensatz durchgefihrt.

Die Kondensattemperatur wurde (vereinfacht) bestimmt durch die Temperatur der
Wand, an der die Kondensation stattfindet. Hierbei wurde (nur) die Solid-Rechnung
wiederholt und dabei zusatzlich in die Sumpfoberflache die folgende Energiemenge

eingespeist:

Q= AT ¢, Ry (2.1)

Hierbei ist AT die Temperaturdifferenz zwischen der mittleren Wandtemperatur (an der
das Kondensat entsteht) und der mittleren Temperatur an der Sumpfoberflache (in die
das Kondensat einflie3t), c, die spezifische Warmekapazitat von Wasser und Rk die
Wandkondensationsrate (also alles Kondensat, das in den Sumpf flief3t). In Abb. 2.32
und Abb. 2.33 sind die Temperaturen an der Sumpfoberflache bzw. innerhalb des
Sumpfes dargestellt. Es zeigt sich, dass bei der Berechnung mit einer Berucksichti-
gung dieser zusatzlichen Energien die Temperaturen besser zu den experimentellen
Werten passen. Allerdings wird insbesondere der steile Anstieg an der Sumpfoberfla-
che durch diese Simulation auch nicht wiedergegeben (siehe Abb. 2.32). Hier ist zu-

mindest auch ein kritisches Hinterfragen dieses Messwertes angeraten.

32



120
100
/vﬂ-ﬁ\_’__’_d—.——
80 ] —
2 60 R —
8 /
40 "
—STCO04H03
20 —CFX Solid
—CFX Solid+ Energie
0 | |
3.00 3.50 4.00 4.50 5.00 5.50 6.00 6.50 7.00
Zeit [h]

Abb. 2.32 Temperatur an der Sumpfoberflache (0.4 m)
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Abb. 2.33 Temperatur innerhalb des Sumpfes (0.3 m)

33



2.6 Zusammenfassung

Im vorliegenden Kapitel wurden die Moglichkeiten zur Simulation eines Sumpfes in ei-
nem Containment mit CFX untersucht. Dabei wurden sowohl realistische Mehrphasen-
simulationen, als auch Rechnungen mit zwei vereinfachten Sumpfmodellen (Solid
Block und Immersed Solid) durchgefiihrt und miteinander verglichen. Der Schwerpunkt
lag dabei auf den Mehrphasensimulationen. Zu den durchgeflihrten Vergleichen zahlen
sowohl zwei Testbeispiele als auch die Experimente GES-Wanne und THAI TH-6. In

Tab. 2.5 findet sich ein tabellarischer Uberblick zu den Untersuchungsergebnissen.

Das Aufflllen eines Sumpfes hat in Testbeispielen gut funktioniert. Hier ist es nur fir
die Massenerhaltung wichtig, die Volume-Fraction-Kopplung einzuschalten. Auch bei
der GES-Wanne hat die Berechnung der Temperaturschichtung gute Ergebnisse ge-
zeigt. Der Versuch TH-6 konnte sowohl mit der Mehrphasensimulation als auch mit ei-
ner Simulation, bei der der Sumpf als Solid-Block simuliert wurde, in guter Uberein-
stimmung mit dem Experiment gerechnet werden. Bei der Simulation der Wassertem-
peratur gibt es Abweichungen. Diese kdnnen aber darauf zurtickgeflihrt werden, dass

unsicher ist, wo und mit welcher Temperatur das Kondensat in den Sumpf einflief3t.

Die Verwendung eines Solid Blocks anstelle des Sumpfwassers ist eine gute Moglich-
keit, wenn der Sumpffillstand vorgegeben und einigermalien konstant ist. Hier gibt es
die wenigsten numerischen Schwierigkeiten und der Warmeaustausch sowie die Kon-
densation an der Sumpfoberflache kénnen sehr gut simuliert werden. Hierbei muss
aber beachtet werden, dass innerhalb des Sumpfes kein konvektiver Warmeaustausch
simuliert werden kann. Sofern keine homogene Temperaturverteilung vorliegt, ist da-
von auszugehen, dass die Oberflachentemperatur des Sumpfes nicht exakt berechnet
werden kann. Einer starken Veranderung des Fullstandes kann bei dieser Modellierung
dadurch Rechnung getragen werden, dass die Simulation unterbrochen wird. Es erfolgt
dann ein Restart der Simulation mit einem leicht modifizierten CFD-Gitter, bei der die
GroRe des Solid Blocks angepasst wurde. Mit dieser Methode kann zwar die Volu-
menanderung des Gases/Wassers durch die veranderte Wasserhdhe berucksichtigt
werden, bei der Initialisierung im Bereich der gednderten Wasseroberflache gibt es al-
lerdings Unsicherheiten. Eine genaue Simulation des Aufflllvorganges ist deshalb mit

dieser Methode nicht moglich.

Das Aufflillen des Sumpfes lasst sich prinzipiell mit einem Immersed Solid simulieren.

Dies funktioniert bei langsamen Auffillgeschwindigkeiten stabil, bei hdheren Ge-
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schwindigkeiten gibt es Probleme mit der numerischen Stabilitdt. Nachteil bei dieser

Methode ist, dass kein Warmeaustausch mit dem Immersed Solid mdglich ist und so-

mit die gesamte Energiebilanzierung im Sumpf und auch die Kondensation an der

Sumpfoberflache fehlerhaft werden. Es ist nicht geplant, diese Methode weiterzuverfol-

gen.

Ist eine genaue Berechnung der Temperaturverteilung im Sumpf notwendig oder muss

eine Anderung des Wasserstands genau simuliert werden, so sollte eine Mehrphasen-

simulation durchgefiihrt werden. In diesem Fall ist aber mit einer deutlichen Erhéhung

der Rechenzeit zu rechnen.

Tab. 2.5 Vergleich der unterschiedlichen Sumpfmodellierungsarten
Modellierungstyp | Multiphase Immersed Solid Solid
Verdrangung des Kontinuierliches Kontinuierliches Konstantes Was-
Volumens Auffillen mdglich Auffillen méglich servolumen,

Restart mit gean-
dertem Fullstand
maoglich

Kondensation an

Ist mdglich. Kon-

Ist nicht mdéglich, da

Ist gut mdglich. Die

der Sumpfoberfla- densationsrate wird | kein Warmeaus- Kondensationsrate
che durch Volumenkon- | tausch mit dem wird durch Wand-
densation be- Immersed Solid kondensation be-
stimmt. Warmeaus- | stattfindet stimmt
tausch zwischen
Luft und Wasser
findet statt
Temperatur- Gute Qualitat bei Mittlere Qualitat Mittlere Qualitat
schichtung im GES-Wanne, bei (TH-6) (TH-6 mit zusatzli-
Sumpf TH-6 fehlen Details cher Energie-
zur Wassereinspei- einspeisung)
sung, daher nur
homogene Einspei-
sung uber Volu-
menquelle
Berechnungsge- Langsam Schnell (TH-6) Schnell (TH-6)
schwindigkeit

Numerische Stabili-
tat

Etwas instabiler als
Modellierung als
Solid Block

Mittlere Stabilitat —
eher gut bei lang-
samer Sumpfflllge-
schwindigkeit

Gute Stabilitat
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3 Arbeitspunkt 1.2 — Simulation von Kondensationsvorgan-
gen mittels Wandfunktionen

3.1 Einleitung

In CFD-Simulationen besteht die Moglichkeit die Gasstromung in unmittelbarer Wand-
nahe detailliert zu simulieren. Dazu ist aber ein sehr feines CFD-Gitter in diesem Be-
reich noétig, da sich die Strémung schon bei geringer Anderung des Wandabstands
deutlich andert (siehe Abb. 3.1). Fur viele Anwendungen ist eine raumliche Auflésung
dieses Bereichs zu aufwendig. Die Strdmung in diesem Bereich lasst sich aber durch
wenige Parameter wie Wandabstand, Strémungsgeschwindigkeit auflerhalb der
Grenzschicht, etc. beschreiben. Deshalb sind in CFX Korrelationen (Wandfunktionen)
implementiert, die die Strémung in diesem Bereich approximieren. Bei Verwendung
dieser Wandfunktionen braucht der wandnahe Bereich nicht mehr im CFD-Gitter detail-

liert aufgeldst zu werden, was zu einer deutlichen Rechenzeitersparnis fuhrt.

Die in CFX implementierten Wandfunktionen bertcksichtigen keine Wandkondensation
und den damit verbundenen Stofftransport. Simulationen von Experimenten, wie den
CONAN Versuchen, zeigen, dass bei einer zu groben raumlichen Diskretisierung
(y"™>10) und der Verwendung der in CFX implementierten Wandfunktionen teilweise
deutliche Abweichungen in Bezug auf die Wandkondensationsrate und damit auch auf
Groflen wie Druck, Gaszusammensetzung und Temperatur zu erwarten sind. Eine fei-
ne raumliche Diskretisierung der wandnahen Schicht ist aber bei der Simulation eines
Containments aufgrund des damit verbundenen hohen Rechenaufwands kaum moég-
lich.

Im Rahmen des Vorhabens 1501407 ,Weiterentwicklung von CFD-Modellen zur 3D-
Simulation der Wasserstoffverteilung im Sicherheitseinschluss® wurden von der RWTH
Aachen Wandfunktionen ausgewahlt und implementiert, die den wandnahen Bereich
der Stromung im Fall von Wandkondensation modellieren /LEH 14/, /ALL 16/. Nach
umfangreichen Literaturrecherchen und Tests wurden die Sucec-Wandfunktionen als
am geeignetsten fur Containment-Anwendungen identifiziert. Im Rahmen dieses Ar-
beitspunkts wurden die Sucec-Wandfunktionen am Beispiel von drei CONAN-
Versuchen und des Panda4bis-Experiments getestet. Anhand des Vergleichs mit expe-
rimentellen Daten und CFX-Simulationen, bei denen die in CFX implementierten

Wandfunktionen verwendet wurden, sollte deren Leistungsfahigkeit untersucht werden.
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Hierbei kamen CFD-Gitter mit unterschiedlicher Aufldésung der wandnahen Schicht zum

Einsatz.

YA

turbulent layer

v
v ./;
7

Abb. 3.1  Tangentialgeschwindigkeit u in Abhangigkeit vom Wandabstand y
ICFX 16/.

| By
logarithmic layer

laminar (viscous) sublayer

3.2 Uberblick iiber die neu implementieren Wandfunktionen

Die wandnahe Schicht der turbulenten Strémung kann in zwei Schichten unterteilt wer-
den (Abb. 3.1). Unmittelbar an der Wand liegt die viskose/laminare Grenzschicht, in der
die molekulare Viskositat die dominante Rolle beim Impuls- und Warmetransport spielt.
Etwas weiter entfernt liegt eine Ubergangsschicht zur turbulenten Schicht, die auch als

logarithmische Schicht bezeichnet wird, in der turbulente Effekte bereits dominieren.

Bei Simulationen mit dem Low-Reynolds-Ansatz wird ein sehr feines Gitter senkrecht
zur Wand verwendet, so dass Details der wandnahen Schichten simuliert werden. Die-
ser Ansatz ist genau, erfordert allerdings eine sehr hohe Anzahl von Zellen und einen
entsprechend hohen Rechenaufwand. Turbulenzmodelle wie das SST-Modell (w-
gleichungsbasiert) sind fur diesen Ansatz geeignet. Bei Verwendung von Wandfunktio-
nen brauchen die wandnahen Schichten nicht detailliert im CFD-Gitter aufgeldst zu
werden, sondern sie werden durch Korrelationen modelliert. Dies fuhrt zu einer deutli-
chen Rechenzeitersparnis, kann aber auch Modellierungsfehler mit sich bringen, wenn
die Annahmen, die bei der Herleitung der Korrelationen getroffen werden, nur bedingt
erfullt sind. In CFX wurde fur w-gleichungsbasierte Turbulenzmodelle (z. B. SST) ein
"Automatic Wall Treatment” implementiert. Je nach lokaler Gitterfeinheit findet ein
Ubergang zwischen dem Low-Reynolds-Ansatz und der Anwendung von Wandfunktio-

nen statt.
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Die beim SST-Modell verwendeten Wandfunktionen basieren auf einer Erweiterung
des Ansatzes von Lander und Spalding /LAN 74/. Es wird die dimensionslose Tangen-
tialgeschwindigkeit u* in Abhangigkeit vom dimensionslosen Wandabstand y* model-

liert. Beide Grélen sind wie folgt definiert:

+ _ phyus
=82 (3.1)

Wobei u; die Tangentialgeschwindigkeit im Abstand Ay von der Wand ist, p ist die Dich-

te, W die Viskositat des Gases und t,, die Wandschubspannung.

Beim SST-Modell wird u* wie folgt modelliert:

+ .t

— Inder viskosen Grenzschicht: u;; =y

— In der logarithmischen Schicht: u{;g = %ln(yJ“) +C

Wobei k die Von-Karman-Konstante ist (k = 0.41) und C eine von der Wandrauigkeit
abhangige Konstante (C = 5.2 bei einer glatten Wand).

Mit Hilfe einer Blending-Funktion wird u* aus den folgenden beiden Termen berechnet:

@)=+ () 32

In Abb. 3.2 ist erkennbar, wie Warmeleitung und Massentransport (Wandkondensation)

das Geschwindigkeitsprofil an der Wand modifizieren. Deshalb sind die in CFX imple-
mentierten Wandfunktionen bei Wandkondensation nicht geeignet, den wandnahen
Bereich genau abzubilden. Fur eine genaue Simulation muss entweder der Low-
Reynolds-Ansatz verwendet werden, was aber mit einem sehr feinen CFD-Gitter in
Wandnahe verbunden und damit auch sehr rechenzeitintensiv ist, oder aber die Wand-
funktionen fir die Momenten- und Temperaturgleichung missen im Fall von Wandkon-
densation modifiziert werden. Nach Literaturrecherchen und Tests wurden die Sucec-
Wandfunktionen von der RWTH Aachen als am geeignetsten fir Containment-

Anwendungen identifiziert.
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Abb. 3.2  Stromungsgeschwindigkeit parallel zur Wand in Abhangigkeit vom Wand-

abstand

Bei den Sucec-Wandfunktionen wird die wandnahe Schicht wie folgt modelliert:
1 + 1/.\2
ulyy =875y 7+ 2 (875 y* /7) (3.3)

Mit der wandnormalen Geschwindigkeit v}

<
I
° |3

= (3.4)

m ist der Kondensationsmassenstrom und fiir u” ergibt sich:
A * 4
* u
wr = ([ER) +(am e
F, = —pu,u* (3.6)

F. ist der Fluss in der Momentengleichung und er wird beim SST-Modell mit ,Automatic
Wall Treatment” durch diese Korrelation berechnet. Dabei ist a; eine Modellkonstante
(a; = 0.31).Fur die Wandfunktion der Temperaturgleichung ergibt sich
+ 4+0.1709 UW+ 4+0.1709 2
T —(6y +b)+T(6y +b)

b = 13.2Pr — 9.37 (3.7)

wobei Pr = 0.8 angenommen wird.
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3.3 Nachrechnung von CONAN-Versuchen

3.31 Beschreibung der CONAN-Versuche

In Abb. 3.3 ist der Versuchsaufbau fir die CONAN-Experimente dargestellt. Hierbei
wird ein Dampf/Luft-Gemisch in einen Schacht mit quadratischer Grundflache von oben
eingespeist. Der Dampfgehalt entspricht einer 100%igen Sattigung und ist damit direkt

an die Eintrittstemperatur des Gases gekoppelt.

Abb. 3.3  Versuchsaufbau fir die CONAN-Experimente (SARNET-Benchmark Nr. 2 /
Bild: /AMB 09/)

Der Dampf kann an einer gekuhlten Metalloberflache kondensieren und das (dampf-
armere) Gemisch tritt dann am unteren Ende des Schachtes wieder aus. Die Metall-
platte wird auf der Aullenseite mit Hilfe von Wasser gekuhlt. Gemessen werden die
raumlich-integrierte Kondensationsmasse, die mittlere Temperatur an der Kihlwand-
oberflache entlang einer Linie und der integrale Warmestrom in die Platte. Die Rand-
bedingungen bleiben wahrend eines Versuchs konstant. Es wurden unterschiedliche
Versuche durchgeflihrt, bei denen die Stromungsgeschwindigkeit durch den Kanal, der
Dampfgehalt, die Temperatur des eintretenden Gases und die Temperatur des Kuhl-

mittels variiert wurden. Aus den zahlreichen CONAN-Versuchen wurden exemplarisch
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drei Versuche ausgewahlt (Tab. 3.1), bei denen der Dampfgehalt und die Eintrittstem-
peratur variiert wurden, was zu einer unterschiedlich starken Kondensation an der
Wand fihrt.

Tab. 3.1 Randbedingungen bei den nachgerechneten CONAN-Versuchen

Tein Vein Twand Molenbruch H,Og
P10-V25-T30 75.6 °C 2.57 m/s 31.0°C 0.39
P20-Vv25-T30 91.5°C 2.59 m/s 32.2°C 0.732
P30-V25-T30 97 °C 2.63 m/s 37.1°C 0.897
3.3.2 Simulation mit CFX

Bei den CFX-Simulationen wurde nur der Strémungskanal mit der gekuhlten Wand si-
muliert. Die Stromung des Kiihimittels wurde nicht berechnet, sondern es wurde an der
Aulenseite der gekihlten Wand eine Temperaturrandbedingung vorgegeben
(Tab. 3.1, Twang). Die gegentiberliegende Kanalwand wird als adiabat angenommen.
Um Rechenzeit zu sparen, wird nur ein 1 cm dicker Querschnitt des Kanals berechnet,
und an den Seitenflachen werden Symmetrierandbedingungen gesetzt. Dies ist zulas-
sig, da diese Wande ebenfalls als adiabat angenommen werden kénnen und der Ein-
fluss dieser Seitenwande auf globale Grdfien, wie die Gesamtkondensationsrate, zu
vernachlassigen ist. Am Einlass wurden die Geschwindigkeit und die Temperatur des
Gases (Tab. 3.1, Tain, Vein), am Auslass wird die Druckrandbedingung p = 1 bar vorge-

geben.

Die Wandkondensationsrate wurde mit dem ANSYS-Wandkondensationsmodell be-
rechnet. Luft und Dampf wurden als ideale Gase modelliert. Das SST-Turbulenzmodell
einschliellich der ,Production and Dissipation® Terme wurde bei allen Simulationen
verwendet. Es wurde fur alle Falle jeweils eine Simulation mit den in CFX implemen-
tierten Wandfunktionen und eine mit den Sucec-Wandfunktionen durchgefuhrt. Die
Sucec-Wandfunktionen wurden per CEL-Expression in CFX implementiert. Diese Im-
plementation ist einfach und lasst erwarten, dass auch in zukinftigen CFX-Versionen

eine problemlose Ubertragung der CELs mdglich ist.

Ziel ist es zu untersuchen, wie sich die Wandfunktionen bei unterschiedlich feinen
CFD-Gittern verhalten. Deshalb wurde eine systematische Verfeinerung im Gasraum

an der Grenzflache Gas/Kuhlplatte durchgefiihrt. Die Dicke der ersten Gaszelle variiert
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von 0.02 m bis 5.0e-5 m. Fur die Kihlplatte wurde bei allen Simulationen ein in y-

Richtung aquidistantes Gitter mit 30 Stltzstellen (dy ~1.55 mm) verwendet. Die Kenn-

zahlen der Gitter sind in Tab. 3.2 zu finden. Die Gitter mit dy <1 mm wurden weiter

verfeinert, um die Gitterabhangigkeit zu untersuchen (Tab. 3.3). In Abb. 3.4 und

Abb. 3.5 ist die lokale Gitterverfeinerung bei unterschiedlichen Gittern zu sehen.

Tab. 3.2  Zelldicke dy der 1. Gaszelle an der gekuhlten Platte, Anzahl der Zellen in
y- und z-Richtung
Gitter |1 2 3 4 5 6 7 8 9
Nr.
dy [m] |2.0e-2 |1.0e-2 |5.0e-3 |[2.0e-3 |1.0e-3 |5.0e-4 |2.0e-4 |1.0e-4 |5.0e-5
ny 20 20 25 40 50 120 150 170 200
nz 110 110 110 110 110 220 220 220 220
Tab. 3.3  Zelldicke dy der 1. Gaszelle an der gekuhlten Platte, Anzahl der Zellen in
y-und z-Richtung bei weiterer Gitterverfeinerung
Nr. 6 fein 7 fein 8 fein 9 fein
dy [m] 5.0e-4 2.0e-4 1.0e-4 5.0e-5
ny 200 300 340 400
nz 400 400 400 400
Abb. 3.4 CFD-Gitter bei Nr. 2 (oben), Nr. 5 (Mitte), Nr. 8 (unten)
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Abb. 3.5 Ausschnitt des CFD-Gitters an der Grenzflache bei Gitter Nr. 8

3.3.3 Simulationsergebnisse

Alle drei CONAN-Versuche konnten unabhangig vom verwendeten CFD-Gitter mit den
in CFX implementierten Wandfunktionen simuliert werden. Die transiente Simulation
geht nach 100 s — 300 s in die stationare Losung uber. Das sehr strenge Konvergenz-
kriterium von Max-Residuum < 1.0e-4 konnte eingehalten werden, nachdem die Stro-
mung sich der stationdren Losung genahert hat. Die Temperaturmessstellen unmittel-
bar an der Kihlplattenoberflache und die Gesamtkondensationsrate andern sich nicht
mehr. Bei einigen Simulationen wurde zur Uberpriifung ein Vergleich der transienten
Lésung mit einer Steady-State Simulation vorgenommen. Falls beide Simulationen hin-
reichend konvergiert waren, waren die MonitorgréRen gleich. Um sicherzustellen, dass
die exakte Losung fur die Oberflachentemperatur und die Kondensationsrate getroffen
wurde, musste das Konvergenzkriterium bei Steady-State Simulationen deutlich kleiner
als bei transienten Simulationen gewahlt werden (1.0e-5 — 1.0e-6). Bei feinen Gittern
war es bei Steady-State Simulationen schwierig, eine konvergente Lésung zu finden,
bei transienten Simulation war dies bei den CFX-Wandfunktionen in allen Fallen még-
lich. Bei den Sucec-Wandfunktionen war es dagegen auch bei einer transienten Simu-
lation nicht moglich, bei y* < 7 (entspricht dy < 5.0e-4 m) eine hinreichende Konvergenz

zu erreichen.

In Abb. 3.6 ist das Residuum der Energiegleichung bei einer nicht konvergierten Simu-
lation mit der Sucec-Wandfunktion zu sehen. Fast im ganzen Rechengebiet wird eine

sehr gute Konvergenz erreicht (blau), nur unmittelbar an der Kihlplatte gibt es Stellen
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an denen keine konvergente Lésung gefunden wird (griin). Die Temperatur und der
Dampfgehalt dagegen erscheinen auch in diesen Bereichen physikalisch sinnvolle
Werte zu liefern (Abb. 3.7). Trotzdem wurde darauf verzichtet, diese Simulationen in
die Auswertung aufzunehmen, da unklar ist, wie grof} der numerische Fehler insbe-

sondere bei der Kondensationsrate ist.

Abb. 3.6 Residuum der Energiegleichung bei einer nicht konvergierten Simulation

mit der Sucec-Wandfunktion

Abb. 3.7 Temperatur (oben) und Dampfmassenbruch (unten)
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3.3.31 CONAN-Versuch P10T30V25

In Abb. 3.8 ist das Temperaturprofil an der Oberflache der Kihlplatte in Abhangigkeit
vom CFD-Gitter dargestellt. Die Simulationen mit einer Zelldicke dy < 2.0e-3 m (Nr. 4 —
Nr. 9, Tab. 3.2) sind in der Lage, die Oberflaichentemperatur in guter Ubereinstimmung
mit dem Experiment zu simulieren. An der ersten und der letzten Messstelle treten aber
Abweichungen auf. Bei der ersten Messstelle nimmt die Abweichung mit zunehmender
Gitterfeinheit ab, der Effekt der Temperaturerhhung am Beginn des Kanals wird bei
feinerem Gitter zunehmend besser abgebildet. Die Temperaturabsenkung der letzten
Messstelle wird von keiner Simulation abgebildet. Ursache hierflr ist, dass die Rand-
bedingungen an der Kihlplatte und auch das Stromungsprofil am Einlass nur eine Na-
herung darstellen. Bei den gewahlten Randbedingungen ist nicht zu erwarten, dass es

am Ende des Kanals zu einer solchen Temperaturabsenkung kommt.

Ein Vergleich der Oberflachentemperatur bei Verwendung der Sucec- und der CFX-
Wandfunktionen zeigt, dass das Temperaturprofil bei allen untersuchten Gittern fir
beide Wandfunktionen nahezu identisch ist (Abb. 3.9, Abb. 3.10).

Die Simulationen, die eine Low-Reynolds-Modellierung verwenden, sind in der Lage,
die integrale Kondensationsrate in sehr guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu
berechnen. Die Simulation mit dem feinsten Gitter (Nr. 9, dy = 5.0e-5 m) ist in der La-
ge, die Kondensationsrate nahezu exakt zu berechnen (Abb. 3.11), bei Verwendung
eines groberen Gitters nimmt die Abweichung zu. Bei den Simulationen mit Gittern fur
die dy > 2.0e-3 m (Gitter 4; ~ y* > 15) wird die Kondensationsrate unterschatzt, wobei
die Abweichung bei gréberen Gittern (Nr. 1 — 3) weiter zunimmt. Fur diese Simulatio-
nen kommen die Wandfunktionen zum Einsatz. Bei Verwendung der Sucec-
Wandfunktionen kann der Fehler geringfugig verringert werden, aber die Abweichung
Simulationen-Experiment ist viel groRer, als die Unterschiede aufgrund der beiden ver-

schiedenen Wandfunktionen.
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Abb. 3.8 P10T30V25: Oberflachentemperatur bei Verwendung der CFX-Wand-
funktionen in Abhangigkeit vom CFD-Gitter

Abb. 3.9 P10T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen und
den Sucec-Wandfunktionen bei Verwendung des CFD-Gitters Nr. 5

Abb. 3.10 P10T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen und
den Sucec-Wandfunktionen bei Verwendung des CFD-Gitters Nr. 2
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Abb. 3.11 P10T30V25: Kondensationsrate Uber der Zelldicke dy der ersten Gaszelle

(oben) und tber y* (unten)

3.3.3.2 CONAN-Versuche P20T30V25 und P30T30V25

Bei diesen beiden Versuchen hat sich gezeigt, dass bei feineren Gittern eine Erhéhung
der Stutzstellenzahl (Tab. 3.3) zu einer weiteren Verringerung der numerischen Fehler
fuhrt (Abb. 3.13, Abb. 3.16, Abb. 3.20).

Die Ergebnisse fiir diese beiden Versuche mit hdherer Dampfkonzentration und damit
auch hoherer Wandkondensationsrate sind ahnlich zu den vorherigen Ergebnissen.
Wie schon bei P10T30V25 nimmt mit zunehmender Gitterfeinheit die Genauigkeit bei
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der Berechnung der Oberflachentemperatur zu (Abb. 3.12, Abb. 3.17). Ab einer Gitter-
feinheit von dy < 1.0e-3 m kann die Oberflachentemperatur in der Mitte des Kanals in
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment beschrieben werden, wobei bei
P30T30V25 eine leichte Uberschatzung beobachtet wird. An den Kanalenden wird —
aus denselben Grinden wie bei P10T30V25 — die Temperatur weniger gut getroffen.
Mit zunehmender Kondensationsrate fuhrt die Sucec-Wandfunktion bei groben Gittern
(Abb. 3.15, Abb. 3.19) zu einer leichten Verbesserung bei der Vorhersage der Oberfla-
chentemperatur, allerdings besteht weiterhin eine deutliche Abweichung vom Experi-
ment. Bei feineren Gittern (Abb. 3.14, Abb. 3.18) ist die Verbesserung gering, die Ab-

weichung zum Experiment ist aber bei beiden Simulationen kleiner.

Beim P20T30V25 wird die Kondensationsrate bei Verwendung eines sehr feinen Git-
ters (Gitter Nr. 5 — Nr. 9) in sehr guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berech-
net. Bei P30T30V25 kommt es dagegen zu einer Uberschatzung der Kondensationsra-
te. Bei Verwendung von gréberen Gittern wird in beiden Versuchen die Kondensations-
rate unterschatzt. Wenn anstelle der CFX-Wandfunktionen die Sucec-Wandfunktionen

verwendet werden, kann eine leichte Verbesserung erzielt werden.

Abb. 3.12 P20T30V25: Oberflachentemperatur bei Verwendung der CFX-
Wandfunktionen in Abhangigkeit vom CFD-Gitter
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Abb. 3.13 P20T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen bei
Verwendung der CFD-Gitter Nr. 9 und Nr. 9b

Abb. 3.14 P20T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen und
den Sucec-Wandfunktionen bei Verwendung des CFD-Gitters Nr. 5

Abb. 3.15 P20T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen und
den Sucec-Wandfunktionen bei Verwendung des CFD-Gitters Nr. 2
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Abb. 3.16 P20T30V25: Kondensationsrate Uber der Zelldicke dy der ersten Gaszelle

(oben) und Uber y* (unten)
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Abb. 3.17 P30T30V25: Oberflachentemperatur bei Verwendung der CFX-
Wandfunktionen in Abhangigkeit vom CFD-Gitter

Abb. 3.18 P30T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen und
den Sucec-Wandfunktionen bei Verwendung des CFD-Gitters Nr. 5

Abb. 3.19 P30T30V25: Oberflachentemperatur bei den CFX-Wandfunktionen und
den Sucec-Wandfunktionen bei Verwendung des CFD-Gitters Nr. 2
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Abb. 3.20 P30T30V25: Kondensationsrate Uber der Zelldicke dy der ersten Gaszelle
(oben) und lber y* (unten)

3.34 Zusammenfassung

Die CONAN-Versuche P10T30V25, P20T30V25 und P30T30V25 wurden mit CFX-16
bei Verwendung des SST-Turbulenzmodells nachgerechnet, wobei jeweils die in CFX
implementierten Wandfunktionen und die Sucec-Wandfunktionen zum Einsatz kamen.
Durch eine Variation der Gitterfeinheit (5.0e-5 m < dy < 0.02 m) konnte untersucht wer-
den, wie sich die Wandfunktionen bei unterschiedlicher Gitterfeinheit auswirken, wobei

angemerkt sei, dass bei den feinsten Gittern der Low-Reynolds-Ansatz beim SST-
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Modell zur Anwendung kommt. Bei den Simulationen mit der Sucec-Wandfunktion
wurde fir sehr feine Gitter (dy < 1.0e-3 m /y* < 10) keine konvergente Lésung erzielt,
bei Verwendung der in CFX implementierten Wandfunktionen konnte dagegen bei allen
Simulationen Konvergenz erreicht werden. Bei gréberen Gittern (dy = 5.e-3 m/y* > 30)
konnte durch Verwendung der Sucec-Wandfunktion eine leichte Verbesserung bei der
Vorhersage der Wandkondensationsrate und auch bei dem Oberflachentemperaturpro-
fil erzielt werden. Es verbleibt aber in allen Fallen noch eine unterschiedlich gro3e Ab-
weichung von den experimentellen Werten. Der Unterschied zwischen den Ergebnis-
sen mit CFX-Wandfunktionen und denen mit Sucec-Wandfunktionen nimmt mit zu-
nehmender Starke der Kondensation zu, was physikalisch sinnvoll erscheint, da in die-
sem Fall auch das Geschwindigkeits-/Temperaturprofil in der wandnahen Schicht an
der gekihlten Wand starker durch die Kondensation modifiziert wird. Die erzielten Er-
gebnisse stehen im Einklang mit den Erkenntnissen der RWTH Aachen /LEH 14/,
/ALL 16/.

3.4 Nachrechnung des Panda4bis-Experiments mit den Sucec-
Wandfunktionen

3.41 Einleitung

Neben der Erprobung der Sucec-Wandfunktionen anhand der CONAN-Experimente
soll auch noch eine Validierung anhand des Panda4bis-Experiments erfolgen. Das Ex-
periment unterscheidet sich nicht nur hinsichtlich seiner GréRe deutlich von den
CONAN-Experimenten. Wahrend bei den CONAN Experimenten eine konvektive
Strdomung parallel zu einer gekuhlten Wand vorlag, liegen beim Panda4bis sehr unter-
schiedliche Stréomungsverhaltnisse an den Wanden vor: Ein heiler Dampfstrahl trifft
auf eine kiihlere Wand, es gibt Bereiche mit einer starken Strémung parallel zur kihle-
ren Wand (z. B. im Verbindungsrohr) und Bereiche, in denen nur eine sehr schwache
Stromung an der Wand vorliegt. Aufgrund der unterschiedlichen Strémungsbedingun-
gen ist das Experiment geeignet, die Sucec-Wandfunktionen fur containmentahnliche
Bedingungen zu validieren. Neben der genauen Berechnung der Wandkondensations-

rate soll auch die numerische Stabilitat untersucht werden.
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3.4.2 Kurze Beschreibung des Experiments

Zu Beginn des Versuchs befindet sich in beiden Behaltern (Abb. 3.21) Luft mit einer
Temperatur von ca. 76 °C. Im unteren Bereich des ersten Behalters befindet sich ein
horizontales Rohr, durch das Dampf mit einem Massenstrom von ~ 54 g/s und einer
Temperatur von ca. ~108° C eingespeist wird (Abb. 3.22). Durch ein Ventil im oberen
Bereich des 2. Behalters wird der Druck konstant auf 1.3 bar gehalten. Durch die nied-
rigere Temperatur der Luft und der Behalterwande treten im Laufe des Experiments
Kondensationsvorgange auf. Die Dampfkonzentration und die Temperatur werden an
verschiedene Messstellen im ersten (D1) und zweiten Behalter (D2) sowie im Verbin-
dungsrohr gemessen. Das Experiment wurde bereits im Rahmen der Forschungspro-
jekte RS1181 und RS1500 simuliert. In den entsprechenden Abschlussberichten
/SCH 10/, /ISCH 14//SCH 10/ sowie in den Berichten /ZBO 06/ und /AUB 05/ sind weite-

re Einzelheiten zum Experiment zu finden.

Abb. 3.21 Vereinfachte Geometrie des Panda4bis Experiments
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343 Modellierung mit CFX

Die Simulation des Experiments erfolgte mit den Standardmodellen. Die Turbulenz
wurde mit dem SST-Modell (einschliel3lich des Produktion- und des Dissipation-Terms)
modelliert. Die Diffusion von Wasserdampf in Luft wurde mit der Fuller-Korrelation be-
rechnet. Die Warmestrahlung wurde mit dem Discrete-Transfer-Modell simuliert. Der
Absorptionskoeffizient fur Dampf wurde durch eine in RS1500 /SCH 14/ hergeleitete
Korrelation (T, P) berechnet. Bei den hier vorherrschenden Temperaturen und Driicken
ergibt sich ein Absorptionskoeffizient von ca. 1 m™ Die Starttemperatur fiir das Gas
wurde durch Interpolation der Messstellen initialisiert. Es wurde eine mittlere Wand-
temperatur von 76.5 °C angenommen. Die Wandkondensation wird mit dem in ANSYS
implementierten Wandkondensationsmodell berechnet, Volumenkondensation und
Verdampfung mit dem modifizierten IKE-Volumenkondensationsmodell einschliel3lich

des Algebraic Slip Modells fur die Trépfchen (siehe Kapitel 0).

Die Nachrechnungen erfolgten auf vier unterschiedlichen CFD-Gittern (Tab. 3.4), je-
weils mit den in CFX implementierten Wandfunktionen und mit den Sucec-
Wandfunktionen. Alle Gitter bestehen ausschlief3lich aus Hexaedern. Die Gitterfeinheit
parallel zu den Behalterwanden ist in allen Gittern gleich. Die Gitterfeinheit an der
Grenzflache Gas/Wand ist allerdings unterschiedlich. Die Dicke der ersten Gaszelle va-
riilert im Bereich 5.0e-4 m < dy < 2.0e-2 m. In Abb. 3.23 ist die horizontale Vernetzung

im 1. Behalter zu sehen.
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Abb. 3.22 Schnitt durch den ersten PANDA-Behalter mit Darstellung einer Auswahl

der Messpunkte

Tab. 3.4 CFD-Gitter bei Panda4bis

Nummer dy [m] Anzahl der Zellen in Millionen
1 5.0e-4 1.586
2 1.0e-3 1.496
3 5.0e-3 1.230
4 2.0e-2 1.018
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Abb. 3.23 CFD-Gitter in der Gas-Domain im 1. PANDA-Behalter bei den Gittern Nr. 1
(oben links), Nr. 2 (oben rechts), Nr. 3 (unten links) und Nr. 4 (unten

rechts)

344 Simulationsergebnisse

Alle Simulationen konnten ohne numerische Probleme durchgefiihrt werden. Unab-
hangig von der Wahl der Wandfunktionen kam es im Verlauf der Simulationen zu
Schwankungen im Strémungsfeld, die dazu fuhren, dass die Zeitschrittweite auf unter

0.01 s absank, wahrend ohne diese Schwankungen auch mit Zeitschritten von 0.05 s —
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0.1 s eine konvergente Losung erzielt werden konnte. Die Schwankungen sind insbe-

sondere beim feinsten Gitter (Nr. 1) am starksten ausgepragt.

Die y*-Werte fir die Simulationen wurden fiir unterschiedliche Zeitpunkte ausgewertet.
Da sich die Dampfeinspeisung in den PANDA-Behalter im zeitlichen Verlauf des Expe-
riments nur geringfligig andert, sind die in Abb. 3.24 dargestellten Werte fir y* repréa-
sentativ. Es ist allerdings zu beachten, dass die y*-Werte raumlich stark schwanken
(Abb. 3.25). Bei allen Simulationen gibt es Bereiche, in denen die Wandfunktionen zum
Einsatz kommen (max. y* > 20 bei Simulationen mit dy = 5.0e-4 m) und Bereiche, in
denen y* < 1 ist. Im Gegensatz zu den CONAN-Experimenten lasst sich der Einfluss
der Wandfunktionen auf das Simulationsergebnis bei unterschiedlicher Gitterfeinheit

nicht mehr so einfach interpretieren.

Die wichtigste Zielgrofie beim Vergleich ist die Wandkondensationsrate, da das Ziel
der vorliegenden Arbeiten ist, Wandfunktionen zu implementieren, bei denen die
Wandkondensationsrate auch bei gréberer raumlicher Diskretisierung in guter Uberein-

stimmung mit dem Experiment berechnet wird.

Abgesehen von den zeitlichen Oszillationen sind die raumlich integrieten Wandkon-
densationsraten bei allen Simulationen sehr &hnlich (Abb. 3.26). Es sind praktisch kei-
ne Unterschiede zwischen Simulationen mit dem ,Automatic Wall Treatment® von CFX
und den Sucec-Wandfunktionen zu erkennen (Abb. 3.27 — Abb. 3.30). Da ein quantita-
tiver Vergleich aufgrund der Oszillationen schwierig ist, wurde zusatzlich eine zeitliche
Integration vorgenommen. Die in Abb. 3.31 bis Abb. 3.36 dargestellten Massen ent-
sprechen dem bis zum jeweiligen Zeitpunkt durch Wandkondensation gebildeten Was-
ser. Die Kondensatmassen sind bei Wahl des gleichen Gitters nahezu unabhangig von
der Wahl der Wandfunktionen. Bei Verwendung des grobsten Gitters (Nr. 4) ist die
Wandkondensationsrate etwas niedriger als bei den Ubrigen Simulationen, die Volu-
menkondensationsrate ist dagegen etwas hoher (Abb. 3.37). Eine Erklarung hierflr ist,
dass in unmittelbarer Wandnahe (dy = 5.0e-3 m) Volumenkondensation nicht stattfin-
den soll und Wassertropfchen in diesem Bereich durch einen zusatzlichen Term in der
Erhaltungsgleichung verschwinden. Dadurch wird sichergestellt, dass die Tropfchen-
konzentration an der Wand klein bleibt, weil das ANSYS-Wandkondensationsmodell
bei Vorliegen von nicht gasférmigen Stoffen an der Wand die Kondensationsrate zu
niedrig berechnet (siehe Abschnitt 4.9.4). Bei den feineren Gittern (Nr. 1 — Nr. 3) liegt
dieser Bereich ohne Volumenkondensation in einer bzw. mehreren Gitterzellen. Beim

grobsten Gitter (Nr. 4) ist die Zelldicke mit 0.02 m viermal so grof3 wie dieser Bereich,
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was nicht dem Modellierungsansatz entspricht. Eigentlich hatte bei dieser Simulation
der Bereich ohne Volumenkondensation auf mindestens 0.02 m vergroRert werden
mussen. Um die Modellierung in allen Fallen gleich zu halten, wurde aber darauf ver-

zichtet.

Wie schon die integrale Wandkondensationsrate sind die Dampfkonzentrationen und
Temperaturen an fast allen Monitorpunkten nahezu unabhangig von der Wahl der
Wandfunktionen. Exemplarisch ist dies anhand des Punktes DW1 B20 im 1. Behalter
dargestellt (Abb. 3.38 — Abb. 3.41). Ausnahme ist der untere Bereich des 2. Behalters
(DW2 R20, Abb. 3.42 — Abb. 3.45). Dieser Bereich ist aber wenig zur Modellvalidierung
geeignet, da das an den Wanden nach unten laufende Kondensatwasser nicht simu-
liert wird. Dies ist laut /CAC 07/ ein Prozess, der die Dampfkonzentration im unteren
Bereich des 2. Behalter beeinflusst, da das abflieRende Wasser teilweise wieder ver-
dampft. Ein detaillierter Vergleich von Simulationsergebnissen mit experimentellen Da-
ten und zusatzlichen Parameterstudien ist in Kapitel 4.9 und im Abschlussbericht von
RS1500 /SCH 14/ zu finden.
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Abb. 3.24 Mittleres (oben) und maximales (unten) y* bei unterschiedlich feiner Git-

terauflésung in Wandnahe (Auswertezeitpunkt t = 2000 s)
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Abb. 3.25 y* nach 1500 s bei der Simulation mit den Sucec-Wandfunktionen bei der

Simulation mit dy = 5.0e-3 m

Abb. 3.26 Raumlich integrierte Wandkondensationsrate bei unterschiedlicher Gitter-
verfeinerung bei Sucec-Wandfunktionen und ,Automatic Wall Treatment” in
CFX
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Abb. 3.27 Raumlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wandfunktionen
und ,Automatic Wall Treatment® in CFX und dy = 0.02 m

Abb. 3.28 Raumlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wandfunktionen
und ,Automatic Wall Treatment“ in CFX und dy = 5.0e-3 m
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Abb. 3.29 Raumlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wandfunktionen
und ,Automatic Wall Treatment® in CFX und dy = 1.0e-3 m

Abb. 3.30 Raumlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wandfunktionen
und ,Automatic Wall Treatment“ in CFX und dy = 5.0e-4 m
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Abb. 3.31 Raumlich und zeitlich integrierte Wandkondensationsrate bei unterschiedli-
cher Gitterfeinerung bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic Wall Trea-
tment”“in CFX

Abb. 3.32 Raumlich und zeitlich integrierte Wandkondensationsrate bei unterschiedli-
cher Gitterfeinerung bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic Wall Trea-
tment” in CFX (Zeitbereich: 3000 s — 4000 s)
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Abb. 3.33 Raumlich und zeitlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wand-

funktionen und ,Automatic Wall Treatment® in CFX und dy = 5.0e-4 m

Abb. 3.34 Raumlich und zeitlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wand-

funktionen und ,,Automatic Wall Treatment“ in CFX und dy = 1.0e-3 m
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Abb. 3.35 Raumlich und zeitlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wand-

funktionen und ,Automatic Wall Treatment® in CFX und dy = 5.0e-3 m

Abb. 3.36 Raumlich und zeitlich integrierte Wandkondensationsrate bei Sucec-Wand-

funktionen und ,,Automatic Wall Treatment“in CFX und dy = 0.02 m
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Abb. 3.37 Volumenkondensationsrate bei unterschiedlicher Gitterverfeinerung bei

Sucec-Wandfunktionen und ,Automatic Wall Treatment® in CFX

Abb. 3.38 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic Wall
Treatment” in CFX und dy = 5.0e-4 m
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Abb. 3.39 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,Automatic-
Walltreatment® in CFX und dy = 1.0e-3 m

Abb. 3.40 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic-
Walltreatment® in CFX und dy = 5.0e-3 m
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Abb. 3.41 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,Automatic-
Walltreatment® in CFX und dy = 0.02 m

Abb. 3.42 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic-
Walltreatment® in CFX und dy = 5.0e-4 m
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Abb. 3.43 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic Wall
Treatment” in CFX und dy = 1.0e-3 m

Abb. 3.44 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,,Automatic-
Walltreatment® in CFX und dy = 5.0e-3 m
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Abb. 3.45 Molenbruch des Dampfes bei Sucec-Wandfunktionen und ,Automatic-
Walltreatment® in CFX und dy = 0.02 m

345 Schlussfolgerungen Panda4bis

Das Experiment Panda4bis wurde sowohl mit dem in CFX implementierten ,Automatic
Wall Treatment“ als auch mit den Sucec-Wandfunktionen simuliert. Hierbei kam das
SST Turbulenzmodell zum Einsatz, bei dem mit Hilfe einer Blending-Funktion bei klei-
nen y*-Werten der Low-Reynolds-Ansatz verwendet wird. Es kamen vier unterschiedli-
che CFD-Gitter zum Einsatz, bei denen die Gitterfeinheit in Wandndhe von 5.0e-4 m
bis 0.02 m variiert wurde. Alle Simulationen konnten ohne numerische Probleme
durchgefuhrt werden. Alle Simulationen liefern sehr ahnliche Simulationsergebnisse fir
die integrale Wandkondensationsrate, flr die Dampfkonzentrationen und fir die Tem-
peraturen an den Messstellen. Bei einem gegebenen CFD-Gitter unterscheiden sich
die Ergebnisse, die mit den in CFX implementierten Wandfunktionen erzielt werden,
nur minimal von denen, die mit den Sucec-Wandfunktionen berechnet werden. Einzige
Ausnahme ist der untere Bereich des 2. PANDA-Behalters. Hier hangen die Simulati-
onsergebnisse sowohl vom CFD-Gitter als auch von der Wahl der Wandfunktionen ab.
In diesem Bereich werden aber in den CFX-Simulationen nicht alle relevanten physika-
lischen Phanomene simuliert. Das an den Behalterwanden nach unten laufende Kon-

densatwasser, welches teilweise wiederverdampft, kann gegenwartig nicht berechnet
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werden. Deshalb ist eine Modellvalidierung anhand der dort gemessenen Dampfkon-

zentrationen und Temperaturen nicht erfolgversprechend.

3.5 Simulation von TH-2

Um die Wandfunktionen des FZ-Jilich zu testen, wurde weiterhin der THAI-Versuch
TH-2 mit den standardmaRig in CFX vorhandenen Wandfunktionen und mit den Sucec-
Wandfunktionen berechnet und die beiden Ergebnisse miteinander verglichen. Alle
weiteren Modelloptionen bei diesen Berechnungen entsprechen den Standards (SST-
Turbulenz, Warmestrahlung, IKE-Volumenkondensation, ...). Eine Ubersicht hierzu fin-
det sich in Tab. 3.5.

Tab. 3.5 Infobox TH2-Experiment (Wandfunktionen-Rechnung)

Experiment THAI TH-2

Phanomene Wand- und Volumen-Kondensation
Elementzahl 450 237

Materialien Air Ideal Gas, H,Og, H,Ol
Turbulenzmodell SST

Diffusionskoeffizient Nach Fuller

Warmestrahlung Discrete Transfer, Gray, 64 Strahlen
Wandkondensation ANSYS-Modell
Volumenkondensation Modifiziertes IKE-Modell
Konvergenz RMS < 0.0001

CFX-Version 16.1

Wandfunktionen Mit CFX- und Sucec-Wandfunktionen

In Abb. 3.46 bis Abb. 3.50 werden die Ergebnisse der beiden Rechnungen in unter-
schiedlichen Diagrammen miteinander verglichen. Insgesamt finden sich nur geringe
Unterschiede. Bei der Wandkondensationsrate finden sich leicht hhere Werte etwa
zum Zeitpunkt t =500 s (siehe Abb. 3.46). Der grofdte relative Unterschied besteht
noch bei den Volumenkondensationsraten (siehe Abb. 3.47). Beim Druck findet sich
ebenfalls im Bereich um 500 s eine leichte Erhdhung gegenuber der Rechnung mit den
CFX-Wandfunktionen (siehe Abb. 3.48). Bei den Temperaturen in unterschiedlichen
Hohen sind kaum Differenzen zwischen den beiden Rechnungen zu beobachten (siehe
Abb. 3.49 und Abb. 3.50). Insgesamt sind die Rechnungen jedoch recht ahnlich und

die Sucec-Wandfunktionen haben nur geringen Einfluss auf die Ergebnisse. Es kann
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weder von einer deutlichen Verbesserung noch von einer deutlichen Verschlechterung

in Bezug auf das Experiment gesprochen werden.

Abb. 3.46 Integrale Wandkondensationsrate mit CFX- und FZJ-Wandfunktionen

Abb. 3.47 Integrale Volumenkondensationsrate
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Abb. 3.48 Druckverlauf

Abb. 3.49 Temperaturverlauf in 8.4 m Hohe

75



Abb. 3.50 Temperaturverlauf in 6.3 m Hohe

3.6 Zusammenfassung

Im Rahmen eines Forschungsvorhabens an der RWTH Aachen wurden nach umfang-
reichen Literaturstudien und Testrechnungen die Sucec-Wandfunktionen ausgewahlt,
um den Einfluss von Wandkondensation auf die Wandfunktionen zu bertcksichtigen.
Die Sucec-Wandfunktionen wurden tber CEL-Expressions in CFX implementiert. Die-
se Implementation ist einfach und lasst erwarten, dass auch in zukunftigen CFX-

Versionen eine problemlose Ubertragung der CELs mdglich ist.

Die CONAN-Versuche P10T30V25, P20T30V25 und P30T30V25 wurden mit CFX-16
bei Verwendung des SST-Turbulenzmodells nachgerechnet, wobei jeweils die in CFX
implementierten Wandfunktionen und die Sucec-Wandfunktionen zum Einsatz kamen.
Durch eine Variation der Gitterfeinheit konnte untersucht werden, wie sich die Wand-
funktionen bei unterschiedlicher Gitterfeinheit auswirken. Bei den Simulationen mit der
Sucec-Wandfunktion wurde fur sehr feine Gitter keine konvergente Losung erzielt, bei
Verwendung der in CFX implementierten Wandfunktionen konnte dagegen bei allen
Simulationen Konvergenz erreicht werden. Bei groberen Gittern konnte durch Verwen-
dung der Sucec-Wandfunktion eine leichte Verbesserung bei der Vorhersage der
Wandkondensationsrate und auch bei dem Oberflachentemperaturprofil erzielt werden.

Es verbleibt aber in allen Fallen noch eine grof’e Abweichung von den experimentellen
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Werten. Der Unterschied zwischen den Ergebnissen mit CFX-Wandfunktionen und de-
nen mit Sucec-Wandfunktionen nimmt mit zunehmender Starke der Kondensation zu,
was physikalisch sinnvoll erscheint, da in diesem Fall auch das Geschwindigkeits-/
Temperaturprofil in der wandnahen Schicht an der gekihlten Wand starker durch die

Kondensation modifiziert wird.

Weiterhin wurde das Panda4bis-Experiment sowohl mit dem in CFX implementierten
»2Automatic Wall Treatment” als auch mit den Sucec-Wandfunktionen simuliert. Es ka-
men vier unterschiedliche CFD-Gitter zum Einsatz, bei denen die Gitterfeinheit in
Wandnahe von 5.0e-4 m bis 0.02 m variiert wurde. Alle Simulationen konnten ohne
numerische Probleme durchgefihrt werden. Alle Simulationen liefern sehr &hnliche
Simulationsergebnisse flr die integrale Wandkondensationsrate, flr die Dampfkon-
zentrationen und flr die Temperaturen an den Messstellen. Bei einem gegebenen
CFD-Gitter unterscheiden sich die Ergebnisse, die mit den in CFX implementierten
Wandfunktionen erzielt werden, nur minimal von denen, die mit den Sucec-
Wandfunktionen berechnet werden. Einzige Ausnahme ist der untere Bereich des 2.
PANDA-Behalters. In diesem Bereich werden aber in den CFX-Simulationen nicht alle
relevanten physikalischen Phanomene simuliert. Deshalb ist eine Modellvalidierung
anhand der dort gemessenen Dampfkonzentrationen und Temperaturen nicht erfolg-
versprechend. Die Nachrechnung des TH-2 Experiments hat ebenfalls keine signifikan-
ten Unterschiede zwischen der Simulation mit den in CFX implementierten Wandfunk-

tenen und den Sucec-Wandfunktionen gezeigt.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass die Sucec-Wandfunktionen fir die
Simulation von containmenttypsichen CFD-Anwendungen geeignet sind, allerdings ist
die Verbesserung, die mit ihnen erzielt werden kann, eher als gering einzuschatzen.
Weitere Modellverbesserungen sind deshalb notwendig. An der RWTH Aachen/FZ Ju-
lich laufen gegenwartig umfangreiche experimentelle und analytische Arbeiten. Sobald
hier ein signifikanter Fortschritt erzielt wird, ware es sinnvoll, den neuen verbesserten

Modellierungsansatz zu validieren.
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4 Arbeitspunkt 1.3 — Validierung eines Volumenkondensati-
onsmodells

4.1 Einleitung

Im Rahmen von BMWi geférderten Vorhaben haben ANSYS und das IKE Stuttgart
gemeinsam zwei unterschiedlich komplexe Volumenkondensationsmodelle entwickelt.
Beide Volumenkondensationsmodelle gehen davon aus, dass fir einen Kondensati-
onsprozess Kondensationskeime vorliegen missen. Als Kondensationskeime dienen
ausschliellich bereits vorhandene Wassertropfchen. Keimbildungsprozesse werden
nicht modelliert. Die Kondensationsrate hangt neben der Gaszusammensetzung, der
Temperatur und dem Druck auch von der lokal vorhandenen Grenzflachendichte
Trépfchen/Gas ab. Bei der Ein-Fluid-Modellierung werden die Wassertrépfchen als zu-
satzliche Komponente in der CFX-Simulation simuliert. Die Trépfchen haben dieselbe
Geschwindigkeit (ohne Erweiterung um das Algebraic Slip Modell) und dieselbe Tem-
peratur wie das umgebende Gas. Bei der Zwei-Fluid-Modellierung wird in CFX eine
Mehrphasensimulation durchgeflinrt. Gas und Wassertropfchen kénnen eine unter-
schiedliche Temperatur haben und es ist eine Relativgeschwindigkeit der Tropfchen

zum umgebenden Gas mdglich (Tropfchen kdnnen ,ausregnen®).

Die Zwei-Fluid-Modellierung wurde bereits am IKE getestet. Simulationen des TH-2
und des TH-13 Experiments haben gezeigt, dass bei Auswahl geeigneter Parameter
die Experimente in guter Ubereinstimmung mit experimentellen Daten simuliert werden
konnten /ZHA 13/, /ZHA 14/. Aufgrund der sehr hohen Rechenzeit war es allerdings
nicht moglich, die Gasverteilung in einem Modellcontainment mit einer 2-Fluid-
Modellierung der Volumenkondensation zu simulieren. Ziel der Arbeiten ist es, ein Vo-
lumenkondensationsmodell fir Containment-Anwendungen zu validieren und geeigne-
te Modellparameter anhand von Versuchsnachrechnungen zu bestimmen. Deshalb
haben sich die durchgefihrten Versuchsnachrechnungen auf die Ein-Fluid-
Modellierung beschrankt. Aufgrund zahlreicher Modellparameter mussten umfangrei-
che Parameterstudien durchgefihrt werden. Aufgrund der Ergebnisse wurde das Mo-

dell modifiziert und mit dem Algebraic Slip Modell gekoppelt.

4.2 Beschreibung des Volumenkondensationsmodells

Bei Vermischungsvorgangen von zwei unterschiedlich heillen Gasen kann das resultie-

rende Gasgemisch unterhalb der Taulinie im Molier-Diagramm liegen, obwohl beide
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Komponenten oberhalb der Geraden liegen. In diesem Fall liegt der Partialdruck des
Dampfes pu20q im Gemisch oberhalb des Sattigungsdampfdruckes przosat. Bei Vorlie-
gen von Kondensationskeimen scheidet sich der Gberschissige Dampf als Wasser an
deren Oberflache ab. Als Kondensationskeime kdnnen hydrophile Staubpartikel, Aero-
sole oder auch bereits vorhandene Flissigkeitstropfchen dienen. Bei Vorliegen ent-
sprechender Bedingungen kann es auch zu Keimbildungsprozessen kommen. Das Vo-
lumenkondensationsmodell geht von folgenden Modellannahmen aus: Als Kondensati-
onskeime dienen ausschlieRlich bereits vorhandene Flussigkeitstropfchen, an deren
Oberflache sich das Kondenswasser anlagert. Keimbildungsprozesse werden (gegen-
wartig) nicht modelliert. In der 1-Fluid-Modellierung werden der Wasserdampf (H.Og),
das flussige Wasser (H,Ol) und die tbrigen nicht kondensierbaren Gase (H», Luft, ...)
als unterschiedliche Komponenten definiert, fir die die Erhaltungsgleichungen gelést
werden. Bei diesem Modell haben alle Materialien dieselbe Temperatur und dieselbe
Geschwindigkeit. Insgesamt werden fur das Fluidvolumen drei Erhaltungsgleichungen
fur die Momente, eine fiur den Druck, eine fir die Energie und jeweils eine fir jede
Komponente gelést. (Bis auf eine, die sich aus der Formel ergibt, dass die Summe der
Massenbriiche eins ergeben muss). Zusatzlich kénnen Erhaltungsgleichungen fir das

Turbulenzmodell und das Strahlungsmodell zu I6sen sein.

Zur Bestimmung der Kondensationsrate Sy,0 wird folgender Ansatz gewabhilt:

*

Suo =Ko 2y B-WViiaog —Yis2t ) (4.1)

Der Stoffuibergangskoeffizient k. berechnet sich wie folgt:
¢ d (4.2)

Do urt ist die Diffusionskonstante von Wasserdampf in Luft, d ist der mittlere Tropf-
chendurchmesser und Sh ist die Sherwood-Zahl. Es wird angenommen, dass die

Sherwood-Zahl konstant 2 ist.
Py ist die Dichte der Gasphase

-MM asmix
gasmix (4.3)
R-T
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Pabs ist der absolute Druck, R die Gaskonstante und MMg.smix die mittlere molare Masse

des Gasgemischs.

B ist die Phasengrenzflachendichte:
B =nd® (4.4)
Wobei n die Anzahldichte der Tropfchen ist.

Y,:ZOgund Y,:S;ég sind der Massenbruch des Wasserdampfes und der Sattigungsdampf-

druck bezogen auf die Gasphase. Das Volumen, das die Wassertropfchen einnehmen,

wird vernachlassigt.

Im vereinfachten Fall, dass nur ein Wasserdampf/Wassertrépfchen/Luft-Gemisch vor-

liegt, kdnnen MMgasmix und Y;zog wie folgt berechnet werden:

*

MMgasmix =X Hy0 I\/HVIHZO +(1_ X:lZOg)MMLuft
* X0

Xtoog = 0o (4.5)
o XHZOg + XLuft

Y =X « Mo

H,0! H,0!

’ ’ MM gasmix
Mit der Volumenkondensation ist die Freisetzung der latenten Warme verknlpft. Bei
der Definition von Quelltermen fiir Massenbriche Y204 Und Yioo (negatives Vorzei-
chen) erfolgt die Warmefreisetzung in CFX entsprechend der unterschiedlichen Enth-

alpien automatisch.

Verdampfungsvorgange koénnen analog zur Kondensation berechnet werden. Aller-
dings muss sichergestellt werden, dass Verdampfung nur auftreten kann, falls lokal
auch eine ausreichende Masse an Wassertropfchen vorhanden ist. Innerhalb eines
Zeitschritts dt darf maximal der Anteil .« der lokal vorhandenen Wassertropfchen ver-

dampfen. Aus numerischen Griinden wurde f,., etwas kleiner als 1 gewahlt.

S EvapMax __ f P 'YHQOI

H,0 max dt (46)
f_ =099
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Bei diesem Modellansatz wird noch eine Information Uber den mittleren Trépfchenradi-

us d und tber die Anzahldichte n der Trépfchen bendtigt. Aus dem lokalen Massen-

bruch Yo ergibt sich zusammen mit der lokalen Dichte p eine Abhangigkeit von n und

J, so dass noch eine unabhangige GrofRe im Gleichungssystem modelliert werden

muss.
1 =3
pYH20| :n'gﬂd " Ph,oi (4.7)

Im von IKE/ANSYS entwickelten Modell gibt es fir diese unabhangige Groflie drei un-

terschiedliche Modellierungsansatze:

1. d =Kkonst.
2. n =Kkonst,
3. Es wird eine zusatzliche Erhaltungsgleichung fur n gelést.

Diskussionen mit ANSYS und IKE Stuttgart haben ergeben, dass der 1. Modellie-
rungsansatz am realistischsten erscheint. Aus Uberlegungen zum Tropfchenwachstum
in Wolken erscheint ein Trépfchenradius von ca. 20 um als realistisch /DEV 14/. Der
Trépfchenradius, der erreicht wird, hangt von kleinskaligen Turbulenzen ab. Die Stré-
mung in Wolken und in Containment-Anwendungen wird sich allerdings hinsichtlich der
Turbulenz quantitativ unterscheiden, so dass diese Grolie nur ein erster Anhaltspunkt

sein kann.

Falls die Tropfchenkonzentration sehr klein ist, werden Kondensationsvorgange unter-
drickt. Dies ermdglicht es dem Modell, den Fall zu simulieren, dass wegen fehlender
Kondensationskeime keine Kondensation stattfindet. Ebenso wird Kondensation unter-
drickt, falls die Wasserkonzentration sehr hoch ist. Dies wird in CFX durch folgende

Expressions realisiert:

Disp Volume Fraction Min = 1e-8
Disp Volume Fraction Max = 0.634
Disp Interfacial Area Density Switch =
if(Disp Volume Fraction <= Disp Volume Fraction Min,0,1)*

if(Disp Volume Fraction >= Disp Volume Fraction Max,0,1)
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4.3 Experimentell bestimmte TropfchengroRe

In einigen THAI-Experimenten (TH-7, TH23-3 und TH23-4) wurden lokal die Tropf-
chengroRe und die Anzahldichte mit einem hochaufldésenden Spektral-Photometer
(FASP-Messungen) bestimmt. In den gegenwartig zur Verfligung stehenden Experi-
menten wurde die TropfchengréRe nur an einem Ort gemessen; ein umfassendes Bild
Uber die Tropfchenverteilung im THAI-Behalter ist deshalb nicht méglich. Deshalb kon-

nen die Messergebnisse nicht zur Entwicklung und Validierung eines komplexen Mo-

dells fiir n / d dienen. Sie kénnen aber Hinweise geben, welche der drei Modellan-
nahmen realistisch ist und in welcher Grofienordnung sich die Tropfchenradien bewe-
gen. Es ist allerdings zu berticksichtigen, dass die Messdaten nicht abdeckend fir alle
moglichen Zustande/Phanomene sind. So konnte bei keiner der Messungen ein ,Aus-
regnen“ von Kondensat beobachtet werden, wie es bei hohen Trépfchenkonzentratio-

nen eigentlich erwartet wird.

Die Experimente zeigen fur n/ d:

o Der Trépfchendurchmesser in den drei Experimenten (TH-7, TH23-3, TH-23-4)
ist ndherungsweise konstant. In TH-7 variiert er zwischen 1 ym und 2 ym (nur
in der Anfangsphase werden kurzzeitig 4 um erreicht (Abb. 4.1)). In TH23-3
und TH-23-4 variiert der Durchmesser nur geringfigig von 1.3 ym — 1.4 ym
(Abb. 4.2 — Abb. 4.4).

e In TH-7 passt der Verlauf der Volumenkonzentration nicht zur Annahme, dass
die Anzahl der Tropfchen konstant ist und sich bei Kondensation nur der
Trépfchendurchmesser vergréfiert. Im Zeitraum 4000 s — 6000 s sinkt die Vo-
lumenkonzentration von ca. 5.0e-6 auf nahezu 0 ab, wahrend der Tropfchen-
radius nur von ~1.5 ym auf 1 ym absinkt (Abb. 4.1). In TH-23-4 ist der Tropf-
chenradius im Zeitraum 0 h — 2 h nahezu konstant. Die Volumenkonzentration

variiert von 5e-6 [m*/m?] bis 8.7e-6 [m*/m?].

Daraus lasst sich schlussfolgern:

o Diese experimentellen Daten legen nahe, dass der Modellierungsansatz (Nr.
2), bei dem n = konst. angenommen wird, wenig geeignet ist, die Experimente

zu beschreiben.

e Die Annahme eines konstanten Tropfchendurchmessers ist zumindest fir ei-

nen vorgegebenen Ort eine gute Naherung.
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o Tropfchendurchmesser in der Groflenordnung von 1 ym — 5 ym erscheinen als

erste Annahme sinnvoll.

Abb. 41 TH-7: FASP-Messung (H6he 8.4 m; Radius 0.7 m)

Abb. 4.2 TH23.3: FASP-Messung (HOhe 4.2 m, Radius 1.42 m)
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Abb. 4.3 TH23.4: FASP-Messung (H6he 4.2 m, Radius 1.42 m)

Abb. 4.4 TH23.3: FASP-Messung (HOhe 4.2 m, Radius 1.42 m)
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4.4 Einfluss des Tropfchendurchmessers auf die Sinkgeschwindigkeit

Die Wassertropfchen haben eine um ungefahr 1000-fach héhere Dichte als das umge-
bende Gas. Deshalb werden die Tropfchen sich relativ zur Gasphase nach unten be-
wegen. Diese Relativgeschwindigkeit vg, fuhrt zu einer der Sinkgeschwindigkeit entge-
gengesetzten Widerstandskraft, die mit zunehmendem vy, zunimmt. Nach einer an-
fanglichen Beschleunigung stellt sich eine konstante Relativgeschwindigkeit ein, bei
der sich die beiden Krafte kompensieren. Diese Geschwindigkeit kann fir kleine Parti-

kel mit dem Stokes-Gesetz beschrieben werden /HIN 99/:

v _ ppd?g
slip — 187

(4.8)

Hierbei ist p, die Dichte des Partikels/Tropfchens, d der Durchmesser, g die Gravitati-

onsbeschleunigung und n die Viskositat des Gases.

Fur Wassertropfchen in der Luft ergibt sich, dass sehr kleine Tropfen eine nahezu ver-

nachlassigbare Sinkgeschwindigkeit haben. Fur Tropfchen mit fur d =1 pm ergibt sich

eine vernachlassigbare Sinkgeschwindigkeit von 3.0e-5 m/s, wahrend gréRere Tropf-

chenvon d =100 pum sehr schnell ausregnen (vgi, ~ 0.3 m/s). (Es sei angemerkt, dass
fur so schnelle Sinkgeschwindigkeiten das Stokes-Gesetz streng genommen nicht gul-
tig ist. Es ist nur gultig fir langsame Sedimentation bei einer Reynolds-Zahl kleiner als
eins. Bei hoherer Reynolds-Zahl muss auch die Entstehung von Wirbeln beriicksichtigt

werden, fir turbulente Strémungen ist der Strémungswiderstand ~v?).

In CFX besteht mit dem Algebraic Slip Modell (ASM) die Moglichkeit, die relative Sink-
geschwindigkeit von Partikeln/Tropfchen auch bei einer 1-Fluid-Modellierung zu simu-
lieren. Neben der Vorgabe einer Sinkgeschwindigkeit, kann vg;, auch von CFX bei Vor-
gabe eines Tropfchendurchmessers berechnet werden; v, stimmt dabei mit der
Stokes-Korrelation Uberein  (Abb. 4.5). Der Vorteil gegeniber einer 2-Fluid-
Modellierung (Multiphase-CFX-Simulation) ist der viel geringere Rechenaufwand. Der
Nachteil ist, dass die Wechselwirkung der Teilchenbewegung mit dem Gas auf den
Stromungswiderstand beschrankt wird. Das Modell geht als Naherung davon aus, dass
die Gleichgewichtssinkgeschwindigkeit unendlich schnell erreicht wird und Trépfchen
und Gas die gleiche Temperatur haben. Fir kleine Wassertropfchen sind diese Nahe-
rungen gerechtfertigt, da sich das Gleichgewicht bei der Geschwindigkeit, bei der

Temperatur und der Sinkgeschwindigkeit in sehr kleinen Zeitskalen einstellt (Abb. 4.6).
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Abb. 4.5 Sinkgeschwindigkeit von Tropfchen nach der Stokes-Korrelation und bei
CFX-Simulation mit dem Algebraic-Slip-Modell
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Abb. 4.6  Thermische Ty, und dynamische Antwortzeit T4, in Abhangigkeit vom
Trépfchendurchmesser /LAU 14/
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4.5 Diskussion des Modellierungsansatzes und Schlussfolgerungen fiir
die Nachrechnung von Experimenten

Die Kondensationsrate hangt neben der Differenz der Dampfkonzentration zu den Sat-
tigungsbedingungen auch von der Grenzflachendichte der bereits vorhandenen Was-
sertropfchen ab. Da Keimbildungsprozesse und andere Kondensationskeime wie hyd-
rophile Staubpartikel/Aerosole vernachlassigt werden, kann Volumenkondensation nur
stattfinden, wenn bereits lokal Wassertropfchen vorliegen. Das fuhrt zu dem Problem,
dass in den meisten Versuchen zu Beginn keine Tropfchen vorliegen, sondern dass oft
sogar kein nennenswerter Dampfgehalt vorliegt. Wirde als Startbedingung Y0 > 0
gewahlt, so kommt es zur Verdampfung. Dadurch erhoht sich Y\,0 und die Temperatur
verringert sich. Am Ende dieses Prozesses wird sich eine Temperatur und Wasser-
dampfkonzentration eingestellt haben, die nicht dem Experiment entspricht, und falls
Yoo klein gewahlt wurde, werden in vielen Fallen die Wassertropfchen wieder ver-
schwunden sein. Um dieses Problem zu umgehen, kann eine untere Schranke fur die
Verdampfung definiert werden. Falls Yuoor < Yhoo min, findet keine Verdampfung statt.
Die Wassertropfchenkonzentration zu Beginn der Simulation muss kleiner als diese
Schranke gewahlt werden (Yuo(t = 0'S) < Yoo min). FUr ein einstromendes Gas ergibt
sich dasselbe Problem wie fir die Startbedingungen. Werden keine Wassertrdopfchen
eingespeist, so werden zu Beginn vorhandene Tropfchen aus dem Bereich des Einlas-
ses verdrangt, so dass im Extremfall keine Kondensation in diesem Bereich mehr statt-
finden kann. Problematisch bei dieser Modellierung ist, dass sie strenggenommen nicht
mit der Physik Ubereinstimmt. Es gibt folglich keinen physikalisch begriindbaren Wert
fur die Anfangstropfchenkonzentration und die untere Schranke fur die Verdampfung.
Es ist zu berlcksichtigen, dass bei zu grolRen Werten der Fehler, der bei der Modellie-
rung gemacht wird, zu groR® wird (Dichte von Trépfchen ist um Faktor ~1000 hdéher als
der des Gases). Bei zu kleinen Konzentrationen wird die Volumenkonzentration nur
sehr zbgerlich einsetzen. Der Einfluss dieser Gro3en wird in Abschnitt 4.6 naher unter-
sucht. Um diese Probleme zu umgehen wurde das Volumenkondensationsmodell
durch die GRS modifiziert (siehe Abschnitt 4.8).
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4.6 Simulation eines Testbeispiels mit dem unmodifizierten Volumen-
kondensationsmodell

Zunachst wurde das vom IKE neu entwickelte einphasige Volumenkondensationsmo-
dell anhand eines einfachen Testbeispiels studiert. Hierbei handelt es sich um eine
Ein-Raum-Geometrie mit den MalRen 0.6 m x 1.0 m x 0.58 m. Zu Beginn der transien-
ten Simulation liegt ein homogenes Gasgemisch vor, dessen Dampfkonzentration von
(50 Vol.-%) einem Dampf-Partialdruck entspricht, der deutlich oberhalb des Satti-
gungsdampfdrucks bei 10 °C liegt. Die Wande werden als adiabat angenommen. Da-
her kann das Einstellen von Sattigungsbedingungen nur durch Volumenkondensation
erfolgen. In der Simulation wird der Verlauf der Dampfkonzentration, der Tropfchen-

konzentration und der Temperatur in Abhangigkeit von verschiedenen Modellparame-

tern (d_, Y20t = 0 s)) untersucht. Zudem wird der Einfluss der Modellparameter auf

die Numerik (Zeitschrittweite, Konvergenzverhalten) untersucht.

Die Modellannahme eines konstanten Trépfchendurchmessers (Option 1, d= konst.)
scheint am ehesten mit den Experimenten Ubereinzustimmen (siehe Abschnitt 4.3) und
wurde in Diskussionen mit IKE/ANSYS als favorisierte Option identifiziert. Bei der Si-

mulation wurde deshalb von einem konstanten Trépfchendurchmesser ausgegangen.

Bei dieser Modellannahme muss der Nutzer den Trépfchendurchmesser d und die ini-
tiale Wassertropfchenmasse Yy,o vorgeben. Der Einfluss dieser beiden GréRen wird
durch eine Parameterstudie untersucht. In Tab. 4.1 sind die verschiedenen Parameter-
variationen und die Ergebnisse der Rechnungen angegeben. Wie erwartet zeigt sich,
dass sich unabhangig vom initialen Wasseranteil und dem Tropfendurchmesser bei al-
len Rechnungen (nahezu) der gleiche Gleichgewichtszustand (Temperatur nachher,

Dampfanteil nachher) einstellt.

Tab. 4.1 Durchgefiihrte Parametervariationen (Temperatur vorher: 10°C, Dampfan-

teil vorher: 0.5 [Molar Fraction])

Rech- | Wasser Tropfen- | Dichte | Temp. Dampf- Zeit zum | Notwendige
nung vorher durch- | vorher | nachher anteil Gleich- Zeitschritt-
messer nachher gewicht weite
[Mass- -3 [Molar-
Fraction] [mm] [kgm™] K] Fraction] [s] [s]

1 1.0e-06 0.200 0.9976 358.1 0.456 45

2 1.0e-05 0.200 0.9976 358.1 0.456 3.2 2.0e-02

3 1.0e-04 0.200 0.9977 358.1 0.456 2.5
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Rech- | Wasser Tropfen- | Dichte | Temp. Dampf- Zeit zum | Notwendige
nung vorher durch- vorher | nachher anteil Gleich- Zeitschritt-
messer nachher gewicht weite

4 1.0e-03 0.200 0.9984 | 358.1 0.455 2.0

5 1.0e-02 0.200 1.0060 | 358.2 0.451 1.0

6 1.0e-05 0.150 0.9976 | 358.1 0.456 1.9

7 1.0e-05 0.100 0.9976 | 358.1 0.456 0.8

8 1.0e-05 0.050 0.9976 | 358.1 0.456 0.2

9 1.0e-05 0.010 0.9976 | 358.1 0.455 0.015 1.0e-04

10 1.0e-05 0.001 0.9976 | 358.1 0.455 9.0e-05 1.0e-06

Abb. 4.7 Dampfkonzentration und Temperatur tUber der Zeit

Allerdings variiert die Zeit, bis sich dieses Gleichgewicht und die notwendige Zeit-

schrittweite fur eine konvergente Rechnung einstellen. In Abb. 4.8 ist die Abhangigkeit

der Zeit bis zum Gleichgewicht (tcw) vom initialen Wasseranteil dargestellt. Es zeigt

sich, dass sich der Gleichgewichtszustand mit zunehmendem initialen Wasseranteil

schneller einstellt. Die Abhangigkeit ist allerdings relativ schwach. Obwohl sich

Yh2o((t = 0 s) von 1.0e-6 auf 1.0e-2 um einen Faktor 10* andert, nimmt die bendtigte

Zeit nur um ca. einen Faktor 4 ab. Es ergibt sich ndherungsweise eine Abhangigkeit

tew ~ 10g(Yh20i(t = 0 s)). Die Ursache fir die Verringerung von tgy ist, dass es mehr

Kondensationskeime (Nebeltrépfchen) und damit mehr Oberflache zum Kondensieren
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des Dampfes gibt. Auch bei einem kleineren Trépfchendurchmesser (und damit mehr
Partikeln) steht eine gréRere Oberflache flr die Kondensation zur Verfigung als bei ei-
nem grof3en Tropfchendurchmesser (und dabei weniger Partikeln). Hierdurch verringert
sich wiederum die Zeit bis zum Einstellen des Gleichgewichtszustandes. Das ist in
Abb. 4.9 dargestellt.

Allerdings ist es fur die Rechnungen mit sehr kleinem Trépfchendurchmesser notwen-
dig, eine sehr kleine Zeitschrittweite zu wahlen, damit die Energie- und Massenbilanz-
gleichungen konvergieren (z. B. Zeitschrittweite 1.0e-6 s bei einem Tropfchendurch-
messer von 1.0 ym, siehe Tab. 4.1). Diese sehr kleinen Zeitschrittweiten sind fur die

Nachrechnung von Experimenten oder eines Containment-Stoérfalles ungeeignet.

Abb. 4.8 Abhangigkeit der Zeit bis zum Einstellen des Gleichgewichts vom initialen

Wasseranteil (Tropfendurchmesser 0.2 mm)
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Abb. 4.9 Abhangigkeit der Zeit bis zum Einstellen des Gleichgewichts vom Tropfen-

durchmesser (initialer Wasseranteil 1.0e-5)

4.7 Simulation des Panda4bis-Experiments mit unterschiedlichen Tropf-
chengrofRen und unterschiedlichen Einspeisebedingungen mit dem
urspringlichen Volumenkondensationsmodell

4.71 Kurze Beschreibung des Experiments

Zu Beginn des Versuchs befindet sich in beiden Behaltern Luft mit einer Temperatur
von ca. 76 °C. Im unteren Bereich des ersten Behalters befindet sich ein horizontales
Rohr, durch das Dampf mit einem Massenstrom von ~ 54 g/s und einer Temperatur
von ca. 108 °C eingespeist wird (Abb. 3.21, Abb. 3.22). Durch ein Ventil im oberen Be-
reich des 2. Behalters wird der Druck konstant auf 1.3 bar gehalten. Durch die niedrige-
re Temperatur der Luft und der Behalterwande treten im Laufe des Experiments Kon-
densationsvorgange auf. Die Dampfkonzentration und die Temperatur werden an ver-
schiedenen Messstellen im ersten (D1) und zweiten Behalter (D2) sowie im Verbin-
dungsrohr gemessen. Das Experiment wurde bereits im Rahmen der Forschungspro-
jekte RS1181 und RS1500 simuliert. In den entsprechenden Abschlussberichten
/SCH 10/und /SCH 14/ sowie in den Berichten /ZBO 06/ und /AUB 05/ sind weitere

Einzelheiten zum Experiment und der Simulation mit CFX zu finden.
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Abb. 4.10 Vereinfachte Geometrie des Panda4bis Experiments

Abb. 4.11 Schnitt durch den ersten PANDA-Behalter. Dargestellt ist eine Auswahl der

Messpunkte
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4.7.2 Modellierung mit CFX

Die Simulation des Experiments erfolgte mit den Standardmodellen. Die Turbulenz
wurde mit dem SST-Modell (einschliel3lich des Produktion- und des Dissipation-Terms)
modelliert. Die Diffusion von Wasserdampf in Luft wurde mit der Fuller-Korrelation be-
rechnet. Die Warmestrahlung wurde mit dem Discrete-Transfer-Modell simuliert. Der
Absorptionskoeffizient fur Dampf wurde durch eine in RS1500 /SCH 14/ hergeleitete
Korrelation (T, P) berechnet. Bei den hier vorherrschenden Temperaturen und Dricken
ergibt sich ein Absorptionskoeffizient von ca. 1 m™ Die Starttemperatur fiir das Gas
wurde durch Interpolation der Messstellen initialisiert. Es wurde eine mittlere Wand-
temperatur von 76.5 °C angenommen. Um zu prifen, ob die Abweichungen bei den
Dampfkonzentrationen auf die geringere Wandtemperatur im Verbindungsrohr zurtck-
zufuhren sind, wurde nachtraglich noch eine Simulation mit einer genaueren Wand-
temperaturinitialisierung durchgefihrt. Die Wandkondensation wurde mit dem in
ANSYS implementierten Wandkondensationsmodell berechnet, Volumenkondensation

und Verdampfung mit dem zu validierenden Volumenkondensationsmodell.

Es wurde ein hybrides CFD-Gitter verwendet. Es bestand aus ca. 568 000 strukturier-
ten und ca. 6000 unstrukturierten Elementen. Um die Wandkondensation moglichst
genau simulieren zu kdnnen, wurde das Gitter in Wandnahe verfeinert (Abb. 4.12). Da
die Parameterstudien aufgrund der Vielzahl der notwendigen Simulationen sehr re-
chenintensiv waren, wurde auf eine weitere Gitterverfeinerung verzichtet. Das Gitter
einspricht bis auf einige kleiner Anderungen (lokale Verfeinerungen) dem in RS1500
genutzten Gitter. Weitere Details und eine Gitterstudie sind in /SCH 14/ und /SCH 10/

zu finden.

Abb. 4.12 In den Parameterstudien verwendetes CFX-Gitter
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4.7.3 Simulation mit der urspriinglichen Version des Volumenkondensati-

onsmodells

Im Folgenden wird der Versuch mit unterschiedlichen Modellparametern mit der ur-
sprunglichen Version des Volumenkondensationsmodells nachgerechnet. Bei allen Si-

mulationen wird von der Modellannahme eines konstanten Trépfchendurchmessers

ausgegangen. Als Durchmesser wurde d =200 pm, 50 uym, und 10 ym angenommen.
Wie in Abschnitt 4.5 ausgefiihrt, kann Volumenkondensation in der urspriinglichen
Version des Volumenkondensationsmodells nur stattfinden, wenn bereits Tropfchen

vorliegen. Deshalb wird fiir den Zeitpunkt t = 0 s ein Tropfchenmassenbruch von 1.0e-5

angenommen. Bis auf eine Simulation mit d =200 pm wird am Einlassrohr der gleiche
Tropfchenanteil eingespeist. Um zu untersuchen, welchen Einfluss die Tropfchenein-
speisung auf das Simulationsergebnis hat, werden bei einer Simulation (Inlet0) keine

Trépfchen eingespeist.

Im Folgenden werden die Uber die Flache integrierten Wandkondensationsraten und
die Uber das Volumen integrierten Volumenkondensationsraten sowie die Temperatur
und die Dampfkonzentration an unterschiedlichen Monitorpunkten verglichen, um den

Einfluss der Modellparameter beim Volumenkondensationsmodell zu untersuchen.

Die Simulation mit dem kleinsten Troépfchenradius d =10 pMm ist nach ca. 622 s auf-
grund numerischer Probleme abgebrochen (Abb. 4.13). Da bei weiterer Verringerung
des Tropfchendurchmessers die Kondensationsraten zunehmen, kann davon ausge-
gangen werden, dass die numerische Steifheit weiter zunimmt. Deshalb wurde darauf

verzichtet.

Die beiden Simulationen (d_ = 50 ym und d =200 pm) mit Tropfcheneinspeisung am
Einlass zeigen qualitativ ein ahnliches Verhalten. Die Volumenkondensation setzt bei
beiden Simulationen zu einem vergleichbaren Zeitpunkt ein: bei Tropfen mit 50 ym
nach 427 s und bei 200 yum grolRen Tropfen nach 451 s. Allerdings erfolgt der Anstieg
bei den kleineren Tropfen etwas schneller und die Kondensationsrate ist insgesamt et-
was hoher. Der Grund ist, dass bei gleicher Tropfchenmasse im Fall von kleineren
Tropfen die Phasengrenzflache grofer ist. Dies flhrt zu einer gréfleren Volumenkon-
densationsrate. Die beiden Simulationen mit Tropfcheneinspeisung unterscheiden sich

hinsichtlich der Temperatur an den Monitorpunkten kaum (Abb. 4.14).
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Zum Zeitpunkt t = 1500 s findet bei der Simulation mit 200 um grof3en Tropfen Volu-
menkondensation in groflen Teilen von D1, der oberen Halfte des Verbindungsrohrs
und Teilen von D2 statt (Abb. 4.16, Abb. 4.17). Sie ist besonders ausgepragt im Be-

reich des Strahls und im Bereich der Behéalterwande.

Die Simulation, bei der keine Tropfchen am Einlass eingespeist (Inlet0 d200,
Abb. 4.13) werden, zeigt ein deutlich unterschiedliches Verhalten. Bis 1500 s findet
keine Volumenkondensation statt. Bei 1600 s kommt es zu einem sehr starken Anstieg
der Volumenkondensation in Form eines kurzzeitigen Peaks, danach fallt die Rate auf
einen Wert, der etwas unter dem der Simulation mit Wassertropfeneinspeisung liegt.
Die fehlende Volumenkondensation bis 1500 s bei der Simulation ohne Trépfchenein-
speisung kann wie folgt erklart werden: In den ersten 400 s liegt der Partialdruck von
Yoog Unterhalb vom Sattigungsdampfdruck, deshalb findet keine Kondensation statt.
Ist Yoo = 0 am Einlass, so werden durch die permanente Einspeisung die initial vor-
handenen Wassertropfen verdrangt, so dass aufgrund fehlender Kondensationskeime
im spateren Verlauf auch keine Volumenkondensation stattfinden kann, auch wenn in
diesem Bereich der Dampfpartialbruch den Sattigungsdampfdruck Gbersteigt. (Anmer-
kung: Um zu verhindern, dass aufgrund numerischer Ungenauigkeiten Volumenkon-
densation auch bei fehlenden Kondensationskeimen starten kann, wird Volumenkon-

densation unterhalb einer sehr kleinen Grenzflachendichte unterbunden).

Nach 1500 s ist die Phasengrenzflache im 1. Behalter und im oberen Bereich des Ver-
bindungsrohrs 0. Nur im 2. Behalter (insbesondere im unteren Bereich) ist noch
Yoo > 0. Entsprechend kann nur im 2. Behalter Volumenkondensation stattfinden.
Durch die Volumenkondensation im 2. Behalter ist nach 1550 s Y0 und auch die
Phasengrenzflache in diesem Bereich stark angestiegen (Abb. 4.19). Durch die Ge-
genstromung werden durch das Verbindungsrohr verstarkt Tropfchen in den 1. Behal-
ter transportiert. Da in Teilen des 1. Behalters ein Dampfpartialdruck oberhalb des Sat-
tigungsdampfdrucks vorliegt, setzt Volumenkondensation ein, die dann die Phasen-
grenzflache weiter vergrofRert. Durch Vermischungsvorgange verteilt sich Y0 im 1.
Behalter und es kommt nach 1600 s in gro3en Teilen zu Volumenkondensation. Durch
diese starke Volumenkondensation verringert sich die Dampfkonzentration etwas und
die Temperatur steigt an (Abb. 4.14).

Die Temperatur am Messpunkt D C20 (oberer Bereich des 1. Behalters) liegt bei der
Simulation ohne Trépfcheneinspeisung bis zum Zeitpunkt 1500 s tiefer als bei der Si-

mulation mit Trépfcheneinspeisung und auch dem Experiment (Abb. 4.14). Der Unter-
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schied zwischen den beiden Simulationen lasst sich dadurch erklaren, dass durch die
Volumenkondensation Warme in die Gasphase freigesetzt wird. Die bessere Uberein-
stimmung bei der Temperatur legt den Schluss nahe, dass die Rechnung mit Tropfen-
einspeisung die Volumenkondensationsrate besser simuliert. Zudem wird deutlich,
dass Volumenkondensation einen nicht zu vernachlassigenden Einfluss auf die Gas-
temperatur hat. Die Abhangigkeit der Dampfkonzentration von den Parametern des Vo-
lumenkondensationsmodells ist allerdings so schwach, dass in Abb. 4.15 keine signifi-
kante Abhangigkeit der Dampfkonzentration vom Volumenkondensationsmodell beo-

bachtet werden kann.

Abb. 4.13 Volumenkondensationsrate bei unterschiedlichem Tropfchenradius und un-

terschiedlichen Einspeisebedingungen
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Abb. 4.14 Temperaturverlauf an den Messpunkten D1C20 und D2C20
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Abb. 4.15 Dampfkonzentration in Abhangigkeit vom Volumenkondensationsmodell

Abb. 4.16 Iso-Surface Volumenkondensationsrate = 1e-4 kg/ (m®/s) bei der Simulati-

on mit Tropfcheneinspeisung d200 zum Zeitpunkt t = 1500 s
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Abb. 417 Volumenkondensationsrate bei der Simulation mit Tropfcheneinspeisung
d200 zum Zeitpunkt t = 1500 s

Abb. 418 Volumenkondensationsrate und Phasengrenzflache nach 1500 s bei der

Simulation ohne Trépfcheneinspeisung
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Abb. 4.19 Volumenkondensationsrate und Phasengrenzflache nach 1550 s bei der

Simulation ohne Trépfcheneinspeisung

Abb. 4.20 Volumenkondensationsrate und Phasengrenzflache nach 1600 s bei der

Simulation ohne Trépfcheneinspeisung
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4.7.4 Schlussfolgerungen

Das Volumenkondensationsmodell ist bei Wahl geeigneter Start- und Randbedingun-
gen in der Lage, die bei der Volumenkondensation ablaufenden Prozesse zu simulie-
ren. Die Tropfchendurchmesser missen allerdings groRer als die in Experimenten be-
obachteten 1 um — 2 ym gewahlt werden, ansonsten kann es zu numerischen Schwie-
rigkeiten (Programmabbruch bei 10 um) kommen und/oder die Zeitschritte missen in
der Simulation sehr klein gewahlt werden. Dies ist aber fir lange transiente Vorgange
nicht praktikabel. Die Wahl des Tropfchendurchmessers hatte einen nur moderaten
Einfluss auf die integrale Volumenkondensationsrate und fur die sicherheitstechnisch
relevanten Grof3en Ypzo4, und T konnte an den Monitorpunkten nur ein schwacher Ein-

fluss des Tropfchendurchmessers festgestellt werden.

Voraussetzung war allerdings, dass im Gegensatz zu den experimentellen Randbedin-
gungen als Startbedingung Yy > 0 gewahlt wurde, ebenso musste am Einlass
Y20 > 0 gesetzt werden. Um zu verhindern, dass die Tropfen sofort wieder verdamp-
fen, muss Verdampfung bei Yyoo < Yoot = 0s) unterdriickt werden. Diese Vorge-
hensweise ist eigentlich unphysikalisch und kann im Einzelfall zu Feh-
lern/Ungenauigkeiten fuhren (es andert sich z. B. die Dichte etc.). Wegen dieser Mo-
dellschwachen wurden die im Folgenden beschriebenen Anderungen am Modell vor-

genommen.

4.8 Modifikation des Volumenkondensationsmodells

In der ursprunglichen Version des Volumenkondensationsmodells besteht die Mdglich-
keit, dass keine Kondensation stattfindet, weil keine Kondensationskeime (= Wasser-
tropfen) vorliegen. Keimbildungsprozesse werden allerdings nicht simuliert. Das Volu-
menkondensationsmodell soll zukunftig fir Containment-Anwendungen genutzt wer-
den. Fur diese Anwendungen ist allerdings kaum davon auszugehen, dass in gréf3eren
Raumbereichen keinerlei Kondensationskeime vorliegen. Hydrophile Staubpartikel und
Aerosole kdnnen als Ausgangspunkt fur Volumenkondensation dienen. Deshalb wird
bei der Modifikation des Volumenkondensationsmodells davon ausgegangen, dass
immer eine kleine Phasengrenzflache (.., vorliegt, an der Volumenkondensation statt-

finden kann:

Disp Interfacial Area Density Min = 1.0e-4 [m"-1]
Disp Volume Fraction Max = 0.634
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Disp Interfacial Area Density Switch =
if(Disp Volume Fraction >= Disp Volume Fraction Max,0,1)
Disp Interfacial Area Density Calc = 3*Disp Volume Fraction/Disp Radius
Disp Interfacial Area Density =
(Disp Interfacial Area Density Calc+ Disp Interfacial Area Density Min)
*Disp Interfacial Area Density Switch

Mit dieser Modifikation ist es nicht mehr notwendig, Yhoo(t = 0s) > 0 zu wahlen, des-
halb braucht auch die Verdampfung fir kleine Yy,0 nicht mehr unterdriickt zu werden.
Aus numerischen Griinden wird die Verdampfung fiir sehr kleine Tropfenkonzentratio-

nen allerdings unterdriickt.

Evap Switch Mass Fraction = 1.0e-8
Evap Switch = if(H,Ol.Mass Fraction < Evap Switch Mass Fraction,0,1)

Die Gréle “Disp Interfacial Area Density Min“ ist in aller Regel wegen fehlender Infor-
mationen zu den vorhandenen Kondensationskeimen nicht bekannt. Bei den anschlie-
Renden Validierungssimulationen wird der Einfluss dieser Gréfke durch Parametervari-

ationen untersucht.

Die Validierungsrechnungen haben gezeigt, dass eine Begrenzung der Volumenkon-
densationsrate aus numerischen Grinden notwendig ist. In sehr seltenen Fallen (ins-
besondere in Wandnahe) kam es bei einer hohen lokalen Grenzflachendichte 8 zu sehr
hohen Kondensationsraten und zu einer Divergenz des Regelalgorithmus. Der Hinter-
grund ist, dass die Kondensationsrate als Differenz der aktuellen lokalen Dampfkon-

zentration vom aktuellen Sattigungsdampfdruck (Temperatur, Druck) berechnet wird.
SHZO = F(ﬁ)'<YI:20g _Yl-’irszaotg) (4.9)

Allerdings wird bei der Kondensation die latente Warme frei, die zu einer Tempera-
turerhdhung und damit auch zu einer Erhéhung des Sattigungsdampfdrucks fuhrt. Ist
F(B) nicht hinreichend klein, so kommt es innerhalb eines Zeitschritts zu einer Uber-
schatzung der Kondensationsrate. Um dieses Problem zu umgehen, wurde die Ande-

rung der Dampfkonzentration innerhalb eines Zeitschritts limitiert.

Mass Transfer Rate Clip= if (Mass Transfer Rate > Max Mass Transfer Rate, Max

Mass Transfer Rate, Mass Transfer Rate)
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Mass Transfer Rate Clip 2= if (Mass Transfer Rate Clip < (-1*Max Mass Transfer
Rate), -1*Max Mass Transfer Rate, Mass Transfer Rate Clip)

Max Mass Transfer Rate =Max dH20*Density/max(Time Step Size, Time Step Min)
Max dH20=0.01

Time Step Min=0.075 [s]

Mit dieser Modifikation konnten bei den Validierungsrechnungen numerische Probleme
vermieden werden. Sollten bei zukinftigen Arbeiten erneut numerische Probleme auf-
treten, so muss die Formulierung des Quellterms Uberarbeitet werden. Dazu sind zwei

Modifikationen in Betracht zu ziehen:

1. Die Anderung des Sattigungsdampfdrucks durch die latente Warme sollte be-

ricksichtigt werden.

2. Der Regelalgorithmus (momentan D-Regler) kann durch numerisch robusteres

Verfahren (z. B. PID-Regler) ersetzt werden.

Die hohe Volumenkondensationsrate insbesondere in Wandnahe erscheint physika-
lisch nicht sinnvoll bzw. widerspricht dem Modellierungskonzept der Wandkondensati-
on. Zudem gibt es hierbei ein Problem mit dem ANSYS-Wandkondensationsmodell (in
der Version CFX-16 sowie in alteren Versionen). Zur Berechnung der Wandkondensa-
tionsrate wird der Dampfmassenbruch verwendet, ohne zu berlcksichtigen, dass es
sich bei H,Ol um eine FlUssigkeit handelt. Dadurch kann es bei hohen Trépfchenkon-
zentrationen an der Wand zu einer Unterschatzung der Wandkondensationsrate kom-
men (siehe auch Abschnitt 4.9.2.3).

Durch das Modellieren des Ausregnens bei hohen Tropfenkonzentrationen und durch
eine Senke fur Tropfen an den Wanden soll dies zukunftig vermieden werden. Es wur-
de auch getestet, welchen Einfluss das Unterdriicken von Volumenkondensation bei

einem geringeren Wandabstand als 5 mm hat (siehe Abschnitt 4.9.4 ff.).

Im Laufe der Arbeiten hat sich gezeigt, dass bei Uberhitztem Dampf die Verdampfungs-
rate falsch berechnet wurde. Bei stark Uberhitzen Bedingungen kann es hierbei zu nu-
merischen Fehlern kommen (Division durch Null) oder aber zu einem Vorzeichenfehler

(statt Verdampfung findet Kondensation statt).

Deshalb wird die Expression H20g Molfrac Sat (Molenbruch des Dampfes bei Satti-
gungsbedingungen) auf eins begrenzt, statt auch gréfRere Werte zuzulassen (Original:

Psat/Absolute Pressure):
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H20g Molfrac Sat = min(1,Psat/Absolute Pressure) (4.10)

4.9 Nachrechnung von Panda4bis mit dem modifizierten Volumenkon-
densationsmodell

Mit den in Abschnitt 4.8 beschriebenen Modifikationen wurde das Experiment erneut
nachgerechnet. Bei der Modellierung gibt es zwei unbekannte Konstanten: den mittle-
ren Tropfchendurchmesser und die minimale Phasengrenzflachendichte . Fir beide
Parameter wurden in den Abschnitten 4.9.1 und 4.9.2 Parameterstudien durchgefuhrt.
Dabei haben sich ein Tropfchendurchmesser d = 200 ym und eine minimale Phasen-
grenzflaichendichte B, = 1.0e-4 m™ als geeignete Werte herausgestellt. Sofern nicht

ausdricklich andere Werte verwendet wurden, werden diese beiden Werte verwendet.

Als erstes wird der Einfluss von B, und d untersucht. Dann soll unter Verwendung des
Algebraic Slip Modells (ASM) das Absinken von Wassertropfchen in der Simulation be-
rucksichtigt werden. Im letzten Abschnitt wird die Unterdriickung von Volumenkonden-

sation in Wandnahe behandelt.

491 Parameterstudie zum Einfluss der minimalen Phasengrenzflachen-
dichte

Um Volumenkondensation unabhangig von bereits vorhandenen Wassertropfchen zu
ermoglichen, wurde das Volumenkondensationsmodell dahingehend modifiziert, dass
eine minimale Phasengrenzflache B, existiert. Da die Grofe von B, nicht bekannt ist,
soll untersucht werden, wie grold der Einfluss dieser Grofle auf das Simulationsergeb-
nis ist. Es wurden drei Simulationen mit unterschiedlichen B, durchgefiihrt. Der Tropf-

chendurchmesser betrug bei allen Simulationen 200 pm.

Es zeigt sich, dass sich bei allen Simulationen das Volumenintegral Gber die lokalen
Volumenkondensationsraten und die lokalen Volumenverdampfungsraten bis ca.
6000 s nicht signifikant unterscheidet (Abb. 4.23). Auch nach 6000 s sind die Unter-
schiede zwischen den drei Simulationen im zeitlichen Mittel gering. Erwartungsgeman
sind deshalb auch die Dampfkonzentrationen und auch die Temperaturen an den ein-
zelnen Messstellen nahezu identisch. Nach 6000 s kommt es bei den Volumenkonden-
sations-/Verdampfungsraten zu starken Oszillationen. Die Volumenkondensation findet

dabei in unmittelbarer Nahe zu den Behalterwanden statt und ersetzt die Wandkon-
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densation. In diesem Bereich liegen sehr hohe Trépfchenkonzentrationen vor, was zu
sehr hohen Quelltermen und numerischen Oszillationen fuhrt. Nach dem Modellie-
rungskonzept sollte der unmittelbare Wandbereich (1. Gaszelle) durch das Wandkon-
densationsmodell modelliert werden. Zudem ist bei hohen Yo (es werden maximale
Werte von uber 0.9 erreicht) mit einem Ausregnen der Tropfchen zu rechnen. Dies wird
bei den hier beschriebenen Simulationen ohne das Algebraic Slip Modell nicht berutck-
sichtigt (siehe dazu auch Abschnitt 4.9.3).

Die Wahl von B, hat keinen deutlichen Einfluss auf die benétigte Rechenzeit und zeigt
keine eindeutige Abhangigkeit (Tab. 4.2). Bei Vergleich der Rechenzeit ist zu beruck-
sichtigen, dass die Simulationen mehrfach gestoppt und neu gestartet wurden und die
Anzahl der CPUs im Bereich 4 — 16 CPUs variierte und daher kein exakter Vergleich
mdglich ist. Zusammengefasst kann festgestellt werden, dass fiir Werte von 1.0e-5 m™
< Bmin < 1.0e-3 m™ die Simulationsergebnisse nahezu identisch sind und das Experi-
ment in guter Ubereinstimmung simuliert wurde (Abb. 4.21, Abb. 4.22). Deshalb wird

fur zuklnftige Simulationen ein B, = 1.0e-4 m™” gewahilt.
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Abb. 4.21 Dampfkonzentrationen bei unterschiedlicher minimaler Phasengrenzflache
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Abb. 4.22 Temperatur bei unterschiedlicher minimaler Phasengrenzflache
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Abb. 4.23 Raumliches Intergral der Volumenkondensation (links) und der Volumen-

verdampfung bei unterschiedlicher minimaler Phasengrenzflache

Tab. 4.2 Bendtigte CPU-Zeit in CPU-Sekunden in Abhéngigkeit von Buin (M™)

Bmin (M™) CPU (s)
1.0e-5 3.24e+7
1.0e-4 3.74e+7
1.0e-3 3.46e+7
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4.9.2 Parameterstudie zum Einfluss des Tropfchendurchmessers

49.21 Zielsetzung

Die Messungen des Tropfchendurchmessers in den THAI-Experimenten legen nahe,
einen konstanten Trépfchendurchmesser von 1 uym — 2 ym zu wahlen. Die Untersu-
chungen anhand eines Testbeispiels (siehe Abschnitt 4.6) haben aber gezeigt, dass
die Geschwindigkeit, mit der sich die Sattigungsbedingungen bei der Volumenkonden-
sation einstellen, sehr stark von Tropfchendurchmesser abhangt, bei einem Tropf-
chendurchmesser von 1 um hat sich das Gleichgewicht schon noch 1.0e-4 s einge-
stellt, wahrend bei d = 100 um dazu etwa 1 s notwendig war. Entsprechend mussten
die Zeitschrittweiten bei d =1 ym in der Ordnung vom 1.0e-6 s gewahlt werden. Bei
transienten Simulationen von mehreren 1000 s Problemzeit ist es nicht moglich, mittle-
re Zeitschrittweiten in der GrofRenordnung von 1 ms oder noch kleiner zu wahlen. Das
muss bei der Wahl von d berlcksichtigt werden. Im Folgenden wird eine Parameter-
studie durchgefihrt, bei der der Tropfchenradius von 2 um — 200 um variiert wird. Es
wird untersucht, wie das Simulationsergebnis und die bendétigte Rechenzeit vom Tropf-

chenradius abhangen.

4.9.2.2 Einfluss auf die benétigte Rechenzeit

Es hat sich gezeigt, dass sich die bendtigte Rechenzeit stark erhoht, falls kleinere
Tropfchendurchmesser verwendet werden (Tab. 4.3). Mit abnehmendem Durchmesser
erhoht sich die Phasengrenzflachendichte bei gegebenen Yo, dies fuhrt wiederum
dazu, dass die Kondensations- und Verdampfungsraten gré3er sind. Um trotzdem eine
konvergente Lésung zu erhalten und um ein Uberschwingen beim Regelalgorithmus
zum Einstellen der Gleichgewichtsbedingungen zu vermeiden (Anderung des Sollwerts
flr Y04 durch die frei werdende latente Wéarme wird innerhalb eines Iterationsschritts
nicht berlcksichtigt), missen im Fall von kleinen Tropfchendurchmessern viel kleinere
Zeitschritte gewahlt werden. Dies fuhrt zu einer Vervielfachung des Rechenaufwands.
Bis auf die Simulation d = 200 um wurden alle Simulationen vorzeitig abgebrochen. Die
bendtigten Zeitschritte sind bei den Simulationen fur eine langere Zeit deutlich unter
0.01 s gesunken. Eine erfolgreiche Simulation des Experiments in einer annehmbaren

Zeit (max. 1 — 2 Monate auf 8 CPUs) war nicht mehr zu erwarten.

110



Tab. 4.3 Bendtigte Rechenzeit in CPU-Sekunden fir die Berechnung des Experi-

ments im angegebenen Simulationszeitbereich

d (um) Simulationszeit (s) CPU-Zeit (s)
200 7200 3.74e7
50 3740 5.49e7
10 1420 2.96e7
2 575 1.93e7
4.9.2.3 Einfluss auf Kondensations- und Verdampfungsraten

Die integralen Massentransferraten unterscheiden sich in den ersten 1500 s nur
schwach (Abb. 4.24). Der Betrag der integralen Volumenkondensations- und Verdamp-
fungsraten nimmt aber mit abnehmendem Trépfchenradius zu (Abb. 4.25, Abb. 4.26).
In der Anfangsphase liegen die betragsmafig héchsten Kondensations- und Verdamp-
fungsraten im Bereich des Dampfjets. Durch Vermischungsvorgange kondensiert der
einstréomende heille Dampf. Sobald die dabei entstehenden Wassertropfchen in Berei-
che mit niedrigem Y204 transportiert werden, kommt es zur Verdampfung, so dass sich
raumlich gemittelt die Kondensations- und Verdampfungsrate im Bereich des
Dampfjets weitgehend aufheben (Abb. 4.29, links). Daneben gibt es in diesem Zeitbe-
reich noch Volumenkondensationsvorgange vor den kalten Behalterwanden, auf die
der Dampfstrahl trifft.

Nach ca. 1500 s unterscheidet sich der Volumentransfer zwischen der Simulation mit
d =50 um und der mit d =200 um immer starker, die Volumenkondensationsrate
nimmt bei der Simulation mit dem kleineren Trépfchendurchmesser viel starker zu. Im
spateren Zeitverlauf liegt das Maximum der Volumenkondensationsrate nicht mehr im
Bereich des Dampfjets, sondern unmittelbar vor den kalten Behalterwanden, an denen
auch Wandkondensation ablauft (Abb. 4.28, rechts).

In den ersten 1500 s unterscheiden sich die integralen Wandkondensationsraten aller
Simulationen kaum voneinander, auch die Simulation, bei der keine Volumenkonden-
sation modelliert wurde, liefert die gleiche integrale Wandkondensationsrate
(Abb. 4.27, links). Nach 2000 s nimmt die Wandkondensationsrate bei der Simulation
mit d = 50 um deutlich ab, nach 4000 s findet so gut wie keine Wandkondensation bei
dieser Simulation statt. Deutlich schwacher nimmt die Wandkondensationsrate auch

bei der Simulation mit d =200 ym ab, hier gibt es nach ca. 6000 s nahezu keine
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Wandkondensation mehr. Nach ca. 1500 s beginnt also die Volumenkondensation in
unmittelbarer Wandnahe, die Wandkondensation zu verdrangen. Allerdings ist der An-
stieg der Volumenkondensation nicht ausreichend, um den Rickgang bei der Wand-

kondensation zu kompensieren.

Die gesamte Kondensationsrate (Wandkondensation + Volumentransferrate) ist bei
den Simulationen mit Volumenkondensationsmodell niedriger, als die integrale Wand-
kondensationsrate bei der Simulation ohne Volumenkondensationsmodell. Mit der star-
ken Zunahme der Volumenkondensationsrate in unmittelbarer Wandndhe nimmt in

diesem Bereich auch die Wassertropfchenkonzentration zu (Abb. 4.32).

Die erhohte Volumenkondensationsrate in der Gitterzelle, die unmittelbar an die Wand
angrenzt, ist kritisch zu sehen. Nach dem Modellierungskonzept sollte hier das Wand-
kondensationsmodell fur die Einstellung der Sattigungsbedingungen sorgen. Die An-
nahme, dass hier Tropfchen vorliegen, ist nicht gegeben. Es wird sich an der Wand ein
Wasserfilm anlagern, die Modellannahmen fur das Volumenkondensationsmodell
(Kondensationsrate von Tropfchenoberflache abhangig) sind nicht gegeben. Da im
Wandkondensationsmodell der Wasserfilm nicht explizit in CFX simuliert wird, muss in
diesem Raumbereich insbesondere bei sehr feinen Gittern (Zellbreite senkrecht zu
Wand ~1 mm und kleiner) mit Abweichungen zwischen CFX und dem Experiment ge-
rechnet werden. Eine Simulation mit dem detaillierten Volumenkondensationsmodell ist
in der an die Wand angrenzenden Gaszelle mit der Wandkondensationsmodellierung

nicht kompatibel.

Insbesondere bei hoheren Y.0 macht sich ein weiterer Fehler bemerkbar. Nach In-
formationen von ANSYS berticksichtigt das Wandkondensationsmodell nicht, dass es
sich bei Y0 um eine Flussigkeit und kein Gas handelt. Zur Berechnung der Konden-
sationsrate (Ywo04, Séttigungsdampfdruck) darf nur die Gasphase berlicksichtigt wer-
den. Bezogen auf die Gasphase erhéht sich der Yigog auf Yipog =Ywoe/(Yrzog* Yiut)-
Im Volumenkondensationsmodell wird dieser Effekt berlcksichtigt, wahrend im Wand-
kondensationsmodell das zu kleine Yu,04 zur Berechnung der Wandkondensationsrate
verwendet wird. Das Volumenkondensationsmodell wird deshalb schon bei geringeren
Yrooq Kondensation berechnen. Durch die bei der Volumenkondensation erzeugten
Wassertropfchen wird diese Abweichung des Wandkondensationsmodells noch ver-

starkt.
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Abb. 4.24 Integrale Massentransferrate (Kondensation + Verdampfung) bei unter-

schiedlichem Tropfchendurchmesser (oben 0 — 8000 s, unten 0 — 2500 s)
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Abb. 4.25 Integrale Volumenkondensationsrate bei unterschiedlichem Trépfchen-
durchmesser (oben 0 — 8000 s, unten 0 — 2500 s)
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Abb. 4.26 Integrale Volumenverdampfungsrate bei unterschiedlichem Trépfchen-
durchmesser (oben 0 — 8000 s, unten 0 — 2500 s)
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Abb. 4.27 Integrale Wandkondensationsrate (oben) und gesamte Kondensationsrate
(Wandkondensation + Volumenmassentransferrate; unten) bei unter-

schiedlichem Troépfchendurchmesser und bei Simulation ohne Volumen-

kondensationsmodell
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Abb. 4.28 Isoflachen mit hohen Kondensationsraten links nach 600 s (3.0e-7
kg/(m?3s)), rechts nach 4300 s (0.01 kg/(m3s)) bei der Simulation mit
d =200 uym

Abb. 4.29 Volumen-Massentransferrate im 1. Behalter nach 600 s (links) und 1500 s
(rechts) bei der Simulation mit d = 200 ym
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Abb. 4.30 H,OIl-Massenbruch im 1. Behalter nach 600 s (links) und nach 1500 s
(rechts) bei der Simulation mit d = 200 ym

Abb. 4.31 Volumen-Massentransferrate nach 1500 s bei der Simulation mit
d =200 um
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Abb. 4.32 IsoSurface mit Yy, = 0.05 nach 5000 s bei der Simulation mit d = 200 ym

4.9.24 Einfluss auf die Temperatur und die Dampfkonzentration

Die Wahl des Tropfchendurchmessers hat im Panda4bis-Experiment keinen signifikan-
ten Einfluss auf die Dampfkonzentration an den Monitorpunkten. In den ersten 2000 s
sind keine nennenswerten Abweichungen zwischen den Simulationen festzustellen
(Abb. 4.33). Die danach vorhandenen geringen Abweichungen bei einzelnen Monitor-
punkten (z. B. D2 R20) zwischen den Simulationen mit d = 50 um und d = 200 ym sind
S0 gering, dass eine Aussage, welche der beiden Simulationen das Experiment besser

reproduziert, nicht mdglich/sinnvoll ist.

Fir die Temperaturverlaufe an den Monitorpunkten zeigt sich ebenfalls keine signifi-
kante Abhangigkeit (Abb. 4.34, Abb. 4.35). Die Abweichungen zwischen den Simulati-

onen d =50 um und d = 200 um liegen in 1. Behalter bei weniger als 1 K.

Nur an einigen Monitorpunkten in der unteren Halfte des 2. Behalters gibt es deutliche-
re Unterschiede (z. B. D2 M20, D2 R20). Die qualitativen Verlaufe sind aber fir alle
Simulationen gleich. Es gibt hier aber qualitative Unterschiede zum experimentellen
Verlauf. Der Temperaturabfall von 2500 s — 3000 s in D2 R20 deutet auf Verdamp-
fungsvorgange hin. Laut Experimentatoren spielt fir den Temperatur- und Dampfkon-
zentrationsverlauf in der unteren Halfte des 2. Behalters auch Wasser eine Rolle, das
im oberen Teil der Behalterwande durch Wandkondensation entsteht, nach unten lauft

und dort teilweise wieder verdampft /CAC 07/.
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Abb. 4.33 Dampfkonzentration an unterschiedlichen Monitorpunkten
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Abb. 4.34 Temperatur an unterschiedlichen Messstellen
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Abb. 4.35 Temperatur an unterschiedlichen Messstellen
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49.3 Berucksichtigung der Sinkgeschwindigkeit der Wassertropfchen und

der Ablagerung von Tropfchen an den Wanden.

Wenn — wie in den FASP-Messungen in der THAI-Anlage — der Tropfchendurchmesser
1 — 2 ym betragt, ist die Sinkgeschwindigkeit der Tropfchen kleiner als 0.1 mm/s und
kann deshalb in erster Naherung vernachlassigt werden. Es ist aber zu erwarten, dass
es zu einem ,Ausregnen® kommt, sobald die Tropfchenkonzentration zu hoch wird. Da-
zu liegen aber gegenwartig keine Messwerte flir containmenttypische Randbedingun-
gen bzw. Strémungsverhaltnisse vor. Eine vertiefte theoretische Betrachtung bzw.
Ubertragung von Messergebnissen und Erkenntnissen aus anderen wissenschaftlichen
Disziplinen, insbesondere der Meteorologie, ist im Rahmen dieses Projekts nicht vor-
gesehen. Deshalb soll im Folgenden nur gezeigt werden, dass ein ,Ausregnen® mit Hil-
fe des Algebraic Slip Modells simuliert werden kann. Dazu wurden zwei unterschiedli-
che Abhangigkeiten zwischen Yy,0 und dem Tropfchenradius unterstellt (siehe
Tab. 4.4). Zwischen den einzelnen Werten findet eine lineare Interpolation statt. An den
Wanden wird fir H,Ol die Deposition-Randbedingung gewahlt. Damit werden die
Trépfchen aus der Fluidphase herausgenommen und an der Wand deponiert. Die Mo-
tivation dafir ist, Yuoo in den wandnahen Zellen mdglichst klein zu halten und zu ver-

hindern, dass Wandkondensation durch Volumenkondensation ersetzt wird.

Tab. 4.4 Unterstellte Zusammenhange zwischen Troépfchenradius d und Tropf-

chenmassenbruch Yoo

Y201 Version 1: dasy(pm) | Version 2: dasm(am)
0 1 1

0.05 1

0.1 10 1

0.2 100

0.5 10

1 100 100

Die mit diesen Parametern durchgefiihrten Simulationen waren nur bedingt erfolgreich.
Durch die Modellierung der Tropfchen mit dem Algebraic Slip Modell sinken zwar die
Tropfchen verstarkt auf den Behalterboden (Abb. 4.36, links), die Deposition-
Randbedingung an den Wanden fir die Y20 sorgt aber nicht dafiir, dass Yoo an den
Wanden klein bleibt. In Abb. 4.37 sind Bereiche hoher Tropfchenkonzentrationen zu

sehen. In Bereichen, in denen die Volumenkondensation stattfindet, sind hohe Tropf-

123



chenkonzentrationen zu beobachten. Die Bereiche mit der héchsten Trépfchenkonzen-
tration liegen in unmittelbarer Nahe der Behalterwande. Mit zunehmendem Y0, neh-
men auch die Kondensationsquellterme zu. Die Konvergenz insbesondere flir die
Transportgleichung fur das H,Ol wird schlechter. Fir beide Korrelationen fir die Ab-
hangigkeit des Tropfchendurchmessers im ASM-Modell wird die Konvergenz nach ca.
1500 s so schlecht, dass kleinere Zeitschritte gewahlt werden mussen. Fur die 1. Kor-
relation sinkt der Zeitschritt auf 0.01 s — 0.02 s, fir die 2. Korrelation sogar auf 0.005 s.
Die Konvergenz und damit die Zeitschrittweite sind sogar geringer als bei der Simulati-
on ohne ASM-Modell. Die Bereiche mit hohen Residuen flr Yy,o liegen ebenfalls un-
mittelbar an den seitlichen Behalterwanden (Abb. 4.36, rechts). Dass die Konvergenz
bei den Simulationen mit dem ASM noch schlechter ist, kann dadurch erklart werden,
dass durch den erhdhten Trépfchengehalt die Tropfchen sich relativ zur Gasphase ent-
lang der Wande abwarts bewegen. Bei der 2. Korrelation fUr die TropfchengréRe im
ASM Modell ist die Relativgeschwindigkeit wegen der grélieren Werte fir dasy noch
grolder, die Zeitschritte missen noch kleiner gewahlt werden. Da die Deposition-
Randbedingung nicht den gewlinschten Effekt hatte und Zeitschritte von 0.01 s oder
kleiner eine Simulation des gesamten Experiments (7200 s) zu aufwandig machten,

wurden die beiden Simulationen nach 1750 s bzw. 1630 s gestoppt.

Abb. 4.36 Dargestellt sind Ergebnisse der Simulation mit dem Algebraic Slip Modell
und der Korrelation 2 fir den Trépfchenradius. Links: Y0 nach 1622 s;
rechts: Regionen (rot) mit schlechter Konvergenz (Residuum
Y20 = 0.0005)
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Abb. 4.37 Dargestellt sind Isoflachen hoher Y, der Simulation mit dem Algebraic
Slip Modell und der Korrelation 2 fur den Tropfchenradius. Links: Isoflache
mit Ynoor = 0.005, rechts: Isoflache mit Yoo = 0.1

4.9.4 Unterdriickung von Volumenkondensation in Wandnahe

Insbesondere bei Simulationen, bei denen das ASM-Modell fiir die Tropfchen aktiviert
ist, fhrt die Volumenkondensation in unmittelbarer Nahe der Behalterwande dazu,
dass im spateren Verlauf der Simulation die Wandkondensation durch Volumenkon-
densation ersetzt wird (Abb. 4.27). Zudem liefert das Wandkondensationsmodell auf-
grund von Modellschwachen (siehe 4.9.2.3) bei Vorliegen eines signifikanten Tropf-
chenmassenbruches eine zu niedrige Wandkondensationsrate. Um diese Fehler zu

beheben, werden folgende zusatzliche Annahmen getroffen:

1. Unmittelbar an der Wand soll keine Volumenkondensation stattfinden. Bei der
nachfolgenden Simulation wurde der Wandabstand bis zu dem die Volumen-
kondensation unterdrickt 5.0e-3 m gewahlt. Im CCL wurde diese wie folgt rea-

lisiert:

Mass Transfer Rate2=Mass Transfer Rate*step((Wall Distance* -0.005 m)*1
[m*-1])

2. Unmittelbar an der Wand sollen die Wassertropfchen verschwinden. Physika-
lisch kann dies damit begriindet werden, dass sich die Tropfchen in unmittelba-

rer Wandnahe auf der Wand ablagern und dort zusammen mit dem bei der
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Wandkondensation gebildeten Kondensat einen Wasserfilm bilden. Im ANSYS-
Wandkondensationsmodell wird dieser Wasserfilm nicht mit CFX im Rahmen
einer Mehrphasenstrémung explizit simuliert, sondern das gebildete Kondensat
verschwindet aus dem Rechengebiet. Konsistent mit dem Wandkondensati-
onsmodell sollen auch die Wassertropfchen, die sich auf dem Wasserfilm abla-
gern, aus dem CFX Rechengebiet verschwinden. Dies erfolgt Uber einen Volu-

menquellterm (Wall H20I red) in der Kontinuitatsgleichung:

Wall H20O! red = -0.1*H20Il.Mass Fraction*Density/Time Step Size* step((Wall
Distance™ -0.005 m)*1 [m”-1])

Um sicherzustellen, dass sich die Temperatur hierbei nicht andert, muss beim Volu-
menquellterm die Option ,Specific Mass Fraction and Local Temperature“ verwendet

werden. Die Deposition Randbedingung fur die Wassertropfchen bleibt gesetzt.

Mit diesen zusatzlichen Modellannahmen wurde der Panda4bis-Versuch erneut nach-
gerechnet. Das Algebraic Slip Modell wurde aktiviert. Der Tropfchendurchmesser fir
dieses Modell wurde in Abhangigkeit vom Trépfchenmassenbruch entsprechend
Tab. 4.4, Version1 gewahlt.

In Abb. 4.38 ist die Wandkondensationsrate zu sehen. Durch die Unterdrickung der
Volumenkondensation in Wandnahe und die Verringerung der Trépfchenkonzentration
in diesem Bereich konnte erreicht werden, dass die Wandkondensationsrate nicht
mehr ab 3000 s drastisch abnimmt und durch Volumenkondensation ersetzt wird. Die
Wandkondensationsrate wird mit diesen Modellerweiterungen nur noch schwach durch
die viel schwachere Volumenkondensation beeinflusst, sie unterscheidet sich integral
nur wenig von der einer Simulation, bei der die Volumenkondensation vernachlassigt
wird. Dementsprechend verbleibt mit diesen Modellmodifikationen die Volumenkon-
densation und (auch die Volumenverdampfung) wahrend der gesamten Simulation auf
einem Niveau, das in etwa eine GréfRenordnung kleiner ist als die Wandkondensation
(Abb. 4.39). Ohne diese Modellerweiterung waren beide Prozesse um etwa eine Gro-
Renordnung groRer. An den meisten Messstellen fur die Dampfkonzentration unter-
scheidet sich die neue Simulation bis ca. 6000 s nur geringflgig von Rechnungen ohne
ASM-Modell und ohne Begrenzung der Volumenkondensation in Wandnahe
(Abb. 4.40, Abb. 4.41). Nach 6000 s flacht der Anstieg der Dampfkonzentration bei die-
sen alteren Simulationen ab, wahrend er mit der Modellmodifikation mit etwa derselben

Steigung weiter zunimmt. Unglucklicherweise liegen fur diesen Zeitbereich keine aus-
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reichenden experimentellen Daten vor, es kann keine Aussage getroffen werden, wel-
che Kurve besser mit dem Experiment ibereinstimmt. Einzig im unteren Bereich des 2.
Behalters (siehe Abb. 4.40 und Abb. 4.41, D2 R20) ist schon zu einem friheren Zeit-
punkt ein Unterschied zwischen den beiden Simulationen bei der Dampfkonzentration
festzustellen. Bei der neuen Simulation wird die Dampfkonzentration etwas Uber-
schatzt, der qualitative Verlauf (schneller Anstieg zwischen 2000 s — 3000 s, danach
langsamere aber kontinuierliche Erhéhung der Dampfkonzentration) wird richtig wie-
dergegeben. Bei der alten Simulation dagegen wird zwischen 2000 s — 4000 s die
Dampfkonzentration in besserer Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet, es
folgt aber nach 4000 s ein Abfall der Dampfkonzentration, der im Experiment nicht be-
obachtet wurde, was ein Indiz daflr ist, dass in dieser Simulation physikalische Pro-
zesse ablaufen, die im Experiment nicht bzw. an einer anderen Stelle stattfinden. Es
sei angemerkt, dass das AbflieBen von dem bei der Wandkondensation gebildeten
Wasser entlang der Behalterwande bisher nicht simuliert werden kann. Dies ist laut
/CAC 07/ ein Prozess, der die Dampfkonzentration im unteren Bereich des 2. Behalter

beeinflusst, da das abflieRende Wasser teilweise wieder verdampft.

Abgesehen vom unteren Bereich des 2. Behalters (D2 R20) unterscheiden sich die
Temperaturen der beiden Simulationen nur geringfligig (Abb. 4.42, Abb. 4.43). An eini-
gen Messstellen wird die Temperatur von der alten Simulation geringflgig Uberschatzt.
Bei der Simulation mit dem ASM-Modell und den zusétzlichen Modifikationen wird an
diesen Punkten die Temperatur genauer berechnet. Am deutlichsten ist dies an der
Messstelle D2 C20 (oberer Teil des 2. Behalters) zu sehen. Aber auch bei D1 C20

kann eine geringflgige Verbesserung von 4500 s — 6000 s beobachtet werden.
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Abb. 4.38 Wandkondensationsrate bei Simulation ohne ASM-Modell (rot) und bei Si-
mulation mit dem ASM-Modell einschlielich der Einschrankung der Volu-

menkondensation in Wandnahe (blau) und bei Simulation ohne Volumen-
kondensationsmodell (grin)
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Abb. 4.39 Volumenkondensation (oben) und Volumenverdampfung (unten) bei Simu-
lation ohne ASM-Modell und bei Simulation mit dem ASM-Modell ein-

schlief3lich der Einschrankung der Volumenkondensation in Wandnahe
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Abb. 4.40 Wasserdampf-Modellbruch an unterschiedlichen Messstellen im Experi-
ment, bei Simulation ohne ASM-Modell und bei Simulation mit dem ASM-

Modell einschlie3lich der Einschrankung der Volumenkondensation in
Wandnahe
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Abb. 4.41 Wasserdampf-Modellbruch an unterschiedlichen Messstellen im Experi-
ment, bei Simulation ohne ASM-Modell und bei Simulation mit dem ASM-

Modell einschlie3lich der Einschrankung der Volumenkondensation in
Wandnahe
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Abb. 4.42 Temperatur an unterschiedlichen Messstellen im Experiment, bei Simulati-
on ohne ASM-Modell und bei Simulation mit dem ASM-Modell einschlief3-

lich der Einschrankung der Volumenkondensation in Wandnahe
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Abb. 4.43 Temperatur an unterschiedlichen Messstellen im Experiment, bei Simulati-
on ohne ASM-Modell und bei Simulation mit dem ASM-Modell einschlief3-

lich der Einschrankung der Volumenkondensation in Wandnahe
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4.9.5 Zusammenfassung

Anhand des Experiments Pandadbis wurde die Volumenkondensationsmodellierung
des IKE Stuttgart validiert. Nach ersten Tests wurde das ,1-Fluid“-Modell (Wassertrépf-
chen sind zusatzliche Komponente) ausgewahlt, da beim ,2-Fluid“-Modell (mehrphasi-
ge CFX-Simulation) die Rechenzeit deutlich héher ist und von einer ausreichenden
Genauigkeit bei dieser Modellierung mit dem ,1-Fluid“-Modell ausgegangen werden

kann.

Bei diesem Volumenkondensations-/Verdampfungsmodell ist die Trdpfchengrél3e ein
zentraler Parameter, der vom Nutzer gewahlt werden muss. Sie bestimmt, wie schnell
die Kondensations- und Verdampfungsvorgange ablaufen. Experimentelle Daten zur
TrépfchengroRe sind nur im geringen Umfang vorhanden. Die Daten deuten darauf hin,
dass in vielen Fallen eine in etwa konstante TropfchengréRe von wenigen um realis-
tisch ist. Es hat sich gezeigt, dass sich die bendtigte Rechenzeit stark erhéht, falls klei-
nere Trépfchendurchmesser verwendet werden. Simulationen mit TropfchengrofRen
d =50 uym sind aufgrund des zu hohen Rechenaufwandes vorzeitig beendet worden.

Mit d = 200 um konnte der Versuch nachgerechnet werden.

In der ursprunglichen Version des Volumenkondensationsmodells besteht die Moglich-
keit, dass keine Kondensation stattfindet, weil keine Kondensationskeime (= Wasser-
tropfen) vorliegen. Keimbildungsprozesse werden allerdings nicht simuliert. Um Uber-
haupt Volumenkondensation zu ermdglichen, muss zu Beginn der Simulation eine ge-
ringe Tropfchenkonzentration vorliegen bzw. Trépfchen eingespeist werden, obwonhl
dies nicht den experimentellen Bedingungen entspricht. Dies zieht weitere ,unphysika-
lische® Annahmen nach sich, wie z. B., dass die Verdampfung bei geringer Trépfchen-
konzentration zu unterdriicken ist. Das Volumenkondensationsmodell soll zukinftig fur
Containment-Anwendungen genutzt werden. Fur diese Anwendungen ist allerdings
nicht davon auszugehen, dass in groBeren Raumbereichen keinerlei Kondensations-
keime vorliegen. Deshalb wird bei der Modifikation des Volumenkondensationsmodells
davon ausgegangen, dass immer eine kleine Phasengrenzflache B, vorliegt, an der
Volumenkondensation stattfinden kann. In einer Parameterstudie wurde B, = 1.0e-

4 m™ als sinnvoller Wert identifiziert.

Bei Tropfchendurchmessern von 1 — 2 um ist die Sinkgeschwindigkeit der Trépfchen
kleiner als 0.1 mm/s und kann deshalb in erster Naherung vernachlassigt werden. Es

ist aber zu erwarten, dass es zu einem ,Ausregnen“ kommt sobald die Trépfchenkon-
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zentration zu hoch wird. Dazu liegen aber gegenwartig keine Messwerte flir contain-
menttypische Randbedingungen / Stréomungsverhaltnisse vor. Das Absinken von
Trépfchen kann auch beim ,1-Fluid“-Modell mit Hilfe des Algebraic Slip Modells (ASM)
modelliert werden. Es wurde angenommen, dass fir einen Tropfchenmassenbruch, der
kleiner als 0.05 ist, der fur das ASM-Modell spezifizierte Trépfchendurchmesser 1 um
betragt, bei hoheren Konzentrationen steigt er an, was eine hohere Sinkgeschwindig-
keit zur Folge hat. Eine weitere Uberpriifung dieser Annahme durch experimentelle Da-

ten und Versuchsnachrechnungen ist notwendig.

Die Volumenkondensation in unmittelbarer Nahe der Behalterwande fiihrt dazu, dass
im spateren Verlauf der Simulation die Wandkondensation durch Volumenkondensati-
on ersetzt wird. Daflrr ist u. a. das ANSYS-Wandkondensationsmodell verantwortlich,
das bei Vorhandensein von Wassertropfchen die Wandkondensationsrate unterschatzt.
Im ANSYS-Modell wird bei Berechnung der Sattigungsbedingungen nicht bericksich-
tigt, dass Trépfchen eine FlUssigkeit sind und kein Gas. Deshalb wurden zwei zusatzli-
che Modellannahmen getroffen. In unmittelbarer Wandnahe soll keine Volumenkon-
densation/Verdampfung stattfinden und Wassertrépfchen sollen in diesem Bereich ver-

schwinden, da sie sich an der Wand anlagern.

Mit diesen Modellmodifikationen wurde das Panda4bis-Experiment erfolgreich nachge-
rechnet. Der Einfluss des Volumenkondensations-/Verdampfungsmodells auf die Tem-

peratur und die Dampfkonzentration an den Messstellen war aber eher gering.

410 Nachrechnung des THAI-Versuches TH-2 mit dem modifizierten IKE-
Volumenkondensationsmodell

Auch der THAI-Versuch TH-2 wurde mit dem modifizierten Volumenkondensationsmo-
dell nachgerechnet, um dieses zu validieren. Beim TH-2 handelt es sich um einen
THAI-Versuch, bei dem im oberen Bereich Dampf in den Behalter eingespeist wurde.
Weitere Details zu dem Versuch finden sich unter anderem in /KAN 03/ und /SCH 14/.

Bei der hier vorliegenden Nachrechnung mit CFX wurden die in Tab. 4.5 dargestellten

Modifikationen bzw. Optionen gewahlt.
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Tab. 4.5 Fir die Nachrechnung von TH-2 gewahlte Modelloptionen

Experiment THAI TH-2

Phanomen Kondensation
Elementzahl 450 237 (Gas + Wand)
Materialien Air Ideal Gas, H,Og, H,0l

Turbulenzmodell

SST

Diffusionskoeffizient

Nach Fuller

Warmestrahlung

Discrete Transfer, Gray, 64 Strahlen

Volumenkondensationsmodell

IKE (modifiziert durch GRS)

Minimale Phasengrenzflache Bmin

1.0e-4 [m™]

Trépfchenradius d

Abhangig vom Trépfchenmassenbruch Yo
Version 1in Tab. 4.4

Volumenkondensation in Wand-
nahe

Unterdruckt

ASM Modell

Eingeschaltet + Deposition an den Wanden

Wandkondensationsmodell

ANSYS-Modell

Konvergenz

RMS < 0.0001

ANSYS-Version

16.1

Abb. 4.44 Dampfanteil (links), Kondensationsrate (Mitte) und Verdampfungsrate

(rechts)
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In Abb. 4.44 ist links der Dampfanteil, in der Mitte die lokale Kondensationsrate und
rechts die lokale Verdampfungsrate dargestellt. Es zeigt sich, dass die Dampfkonden-
sation hauptsachlich im oberen Teil des Behalters stattfindet, wahrend die Wiederver-
dampfung von Kondensattrépfchen mehr im mittleren Bereich stattfindet. Weiterhin ist
zu sehen, dass Kondensattropfen mit der abwarts gerichteten Stromung entlang der
Wande nach unten transportiert werden. Da dort die Dampfkonzentration niedriger als

die Sattigungsbedingung ist, kommt es dabei zur Wiederverdampfung.

In Abb. 4.45 wird der berechnete Druckverlauf im THAI-Behalter mit dem experimentel-
len Verlauf verglichen. Der hier berechnete Verlauf liegt zwar etwas oberhalb der expe-
rimentellen Werte. Er ist aber von der Genauigkeit her dhnlich zu dem, der bereits in
friheren Arbeiten, z. B. mit der GRS-Volumenkondensation berechnet wurde (siehe
auch /SCH 14/). Die Unterschiede zwischen beiden Rechnungen kénnen aber auch mit
unterschiedlichen Gittern bzw. weiteren numerischen Parametern (Zeitschrittweite
u. a.) zusammenhangen, deshalb soll der Vergleich an dieser Stelle nicht Uberstrapa-

ziert werden.

Der berechnete Temperaturverlauf wird in Abb. 4.46 bis Abb. 4.48 fiir unterschiedliche
Positionen im THAI-Behalter mit den experimentellen Werten verglichen. Im oberen
Bereich des THAI-Behalters ist die Temperatur etwas zu hoch, wahrend im unteren Be-
reich die berechnete Temperatur etwas zu niedrig ist. Diese berechneten Verlaufe pas-
sen etwas besser zu den experimentellen Werten als die Temperaturen, die in friiheren

Arbeiten mit dem GRS-Volumenkondensationsmodell berechnet wurden /SCH 14/.
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411 Nachrechnung des THAI-Experimentes TH-24 mit dem modifizierten
IKE-Volumenkondensationsmodell

Als weiteres Validierungsexperiment fur das modifizierte IKE-Volumenkondensa-
tionsmodell wurde das THAI-Experiment TH-24 gewahlt /FIS 11/. Dieses Experiment
behandelt die Bildung und Auflésung einer Dampfschichtung. Durch eine unterschiedli-
che Heizung bzw. Kihlung der Behalterwdnde wird hierzu eine Konvektionsstromung
im THAI-Behalter erzeugt. Weitere Details zum Experiment finden sich unter anderem
in einem friheren GRS-Bericht /SCH 14/. Die fir die Nachrechnung hier verwendeten

Modellparameter sind in Tab. 4.6 dargestellt.

Tab. 4.6  Infoxbox flr das THAI TH-24 Experiment

Experiment THAI TH-24

Phanomen Kondensation, Schichtungsbildung und Aufl6-
sung

Elementzahl 639 058

Materialien Air Ideal Gas, H,Og, H,0l

Turbulenzmodell SST

Diffusionskoeffizient Nach Fuller

Warmestrahlung Discrete Transfer, Gray, 64 Strahlen

Volumenkondensationsmodell IKE (modifiziert durch GRS)

Minimale Phasengrenzfliche Bmin | 1.0e-* [m™]

Trépfchenradius d Abhangig vom und Trépfchenmassenbruch Yo
Version 1in Tab. 4.4

Volumenkondensation in Wand- | Unterdruckt

nahe

ASM Modell Eingeschaltet + Deposition an den Wanden
Wandkondensationsmodell ANSYS-Modell

Konvergenz RMS < 0.0001

ANSYS-Version 16.1

In Abb. 4.49 und Abb. 4.50 sind der Verlauf der Dampfkonzentration in 8.7 m und
7.7 m Héhe im THAI-Behalter wahrend des TH-24-Experimentes dargestellt. Gerade
im oberen Bereich (8.7 m) liegt die Dampfkonzentration anfangs etwas zu hoch, prinzi-
piell ist der experimentelle Auf- und Abbau der Dampfschichtung durch die Simulation
jedoch gut getroffen. Der Verlauf der Simulation entspricht in etwa dem Verlauf, der
schon bei friheren Berechnungen von TH-24 mit einem Volumenkondensationsmodell

der GRS beobachtet wurde /SCH 14/. Ahnliches kann man auch tiber den Temperatur-
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und den Druckverlauf sagen (Abb. 4.51 und Abb. 4.52). Der Druckverlauf liegt hier un-

ter den experimentellen Werten, entspricht damit aber dem Verlauf, der auch schon mit
dem GRS-Volumenkondensationsmodell berechnet wurde.

70
60

R D o s VS SR
50 /

Dampfkonzentration [Vol.-%]
w B
o o
\Q\

f —Experiment ‘ 4
) " I,
| —IKE modifiziert \/WU .
2V BLSY P TR
2017 GRS
l
10
-/
0
-100 400 900 1400 1900 2400

Zeit [s]

Abb. 4.49 Dampfkonzentration in 8.7 m Héhe

70
60 —Experiment
—IKE modifiziert
% 50 Pin RS
< /AR
§40 ! AN
g ,/ e
< /
[}
N 30 f
g ————e
LA A AN A
8 20 y \.lﬂlwle
10 +—
0
-100 400 900 1400 1900 2400
Zeit [s]

Abb. 4.50 Dampfkonzentration in 7.7 m Héhe

141



110

—Experiment
—IKE modifiziert
105
GRS
100

Temperatur [ C]
©
(&)}

th 1"' 51'1\ L '*x'”ﬁ,[
i Mﬁm %P‘wWIi—WAWWV 4 J

©
o

85

80
-100 900 1400 1900 2400
Zeit [s]

Abb. 4.51 Temperaturverlauf in 7.0 m Hohe

1.60

1.55

1.

N N
B H
o ()]

Druck [bar]
w
(&)}
—

1.30
—Experiment
1.25 1 —IKE modifiziert
1.20 == GRS
1.15
1.10
-100 400 900 1400 1900 2400 2900

Zeit [s]

Abb. 4.52 Druckverlauf beim TH-24 Experiment

Im Gegensatz zum GRS-Modell kann das IKE-Modell die sich bildenden Nebel-
tropfchen und auch deren Wiederverdampfung simulieren. Betrachtet man den in
Abb. 4.53 dargestellten Vergleich von Volumen- und Wandkondensationsraten, so
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sieht man, dass in diesem Experiment die Wandkondensation der dominierende Pro-
zess ist. Aus diesem Grund haben die Veranderung des Volumenkondensationsmo-
dells und die neu geschaffene Moglichkeit der Wiederverdampfung von Nebeltrépfchen
nur einen geringen Einfluss auf den Gesamtverlauf von Druck, Dampfkonzentrationen
oder Temperaturen in diesem Experiment. Insofern ist die Ahnlichkeit zu frilheren Be-

rechnungsergebnissen plausibel.
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Abb. 4.53 Vergleich von Volumen- und Wandkondensationsraten

4.12 Zusammenfassung der Validierung des Volumenkondensationsmo-
dells

Nach ersten Testsrechnungen wurde das ,1-Fluid“-Modell (Wassertrépfchen sind zu-
satzliche Komponente) ausgewahlt, da beim ,2-Fluid“-Modell (mehrphasige CFX-
Simulation) die Rechenzeit deutlich héher ist und von einer ausreichenden Genauigkeit

beim 1 Fluid-Modell ausgegangen werden kann.

Bei diesem Volumenkondensations-/Verdampfungsmodell bestimmt die Tropfchengro-
Re wie schnell die Kondensations- und Verdampfungsvorgange ablaufen. Die wenigen
vorhandenen experimentellen Daten lassen den Schluss zu, dass oft eine in etwa kon-

stante Tropfchengrofie von wenigen um realistisch ist. Allerdings zeigen die durchge-
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fuhrten Simulationen, dass sich die Rechenzeit stark erhoht, falls kleinere Trépfchen-

durchmesser als 100 um —200 pym verwendet werden.

In der urspringlichen Version des Volumenkondensationsmodells findet keine Kon-
densation statt, falls keine Kondensationskeime (= Wassertropfen) vorliegen. Um Vo-
lumenkondensation zu ermoéglichen missen unphysikalische Annahmen bei den Start-
und Einspeisebedingungen gemacht werden. Um dies zu umgehen wurde das Volu-
menkondensationsmodell modifiziert. Es wird davon ausgegangen, dass immer eine
kleine Phasengrenzflache Bmin= 1.0e-4 m™ vorliegt. kann auch Beim ,1-Fluid“-Modell
kann das Absinken von Tropfchen mit dem Algebraic Slip Modells (ASM) simuliert wer-
den. FUr geringe Trdpfchenkonzentration (Massenbruch<0.05) wird ein Trdpfchen-
durchmesser von 1 um angenommen. Fir solch kleine Trdpfchen ist die Sinkge-
schwindigkeit vernachlassigbar (vsn~ 0.1 mm/s). Bei hdheren Tropfchenkonzentratio-
nen werden groRere Tropfchendurchmesser angenommen was hdheren Sinkge-
schwindigkeiten entspricht. Die Korrelation Trépfchenkonzentrati-

on/Trépfchendurchmesser bedarf einer weiteren experimentellen Uberpriifung.

Die Volumenkondensation in unmittelbarer Nahe der Behalterwande fiihrt dazu, dass
im spateren Verlauf der Simulation die Wandkondensation durch Volumenkondensati-
on ersetzt wird. Hauptgrund hierflr ist, dass das ANSYS-Wandkondensationsmodell
bei Vorhandensein von Wassertropfchen die Wandkondensationsrate unterschatzt,
weil bei Berechnung der Sattigungsbedingungen nicht berticksichtigt wird, dass Trépf-

chen eine Flussigkeit sind und kein Gas.

Um die Auswirkungen hiervon zu minimieren werden zwei zusatzliche Annahmen ge-
troffen. In unmittelbarer Wandnadhe soll keine Volumenkondensation / Verdampfung
stattfinden und Wassertrépfchen werden mit einem zusatzlichen Quellterm aus diesem
Bereich entfernt. Dem liegt die Annahme zugrunde, dass sich Tropfen in unmittelbarer

Wandnahe an diese anlagern.

Mit diesem modifizierten Modell wurde das Panda4bis-Experiment erfolgreich nachge-
rechnet. Der Einfluss des Volumenkondensations-/Verdampfungsmodells auf die Tem-
peratur und die Dampfkonzentration an den Messstellen war aber eher gering. Eine
Validierung anhand von TH-2 zeigt eine geringfiigige Verbesserung bei der Vorhersage
der Temperatur insbesondere in mittlerer Behalterhéhe (h = 6.3 m). Der Versuch TH-24
konnte ebenfalls erfolgreich mit dem modifizierten Volumenkondensations- und Ver-

dampfungsmodell nachgerechnet werden. Hier zeigten sich ahnliche Ergebnisse bei
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Temperatur und Gaszusammensetzung wie bei alteren Simulationen mit dem GRS-

Volumenkondensationsmodell.
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5 Arbeitspunkt 1.4 — Erweiterung des PAR-Modells in CFX
um Verdampfungsvorgange von Wassertropfchen

5.1 Einleitung

Das von der GRS im Vorhaben RS1500 /SCH 14/ weiterentwickelte Modell fir Passive
Autokatalytische Rekombinatoren (PAR-Modell) war bisher noch nicht in der Lage,
Wassertropfchen, die in den PAR mit dem Gasmassenstrom eintreten, zu beriicksichti-
gen. Ziel der hier beschriebenen Arbeiten ist es, das PAR-Modell so zu erweitern, dass
es mit dem neuen Volumenkondensationsmodell kompatibel ist. Bei Verwendung die-
ses Volumenkondensationsmodells wird eine zusatzliche Komponente H,Ol definiert,
die die bei der Volumenkondensation entstehenden Wassertropfchen reprasentiert
(siehe Kapitel 0, AP1.3). Das PAR-Modell muss um diese Komponente erweitert wer-
den. Neben der formalen Erweiterung des Modells missen auch noch Annahmen ge-

troffen werden, welchen Einfluss die Tropfchen auf die Rekombination haben.

5.2 Modellannahmen und Verifikation anhand einer ,,.Stand-Alone-
Version“ des PAR-Modells

In RS1500 wurde neben dem PAR-Modell fur CFX auch eine ,Stand-Alone-Version® zu
Testzwecken entwickelt. Die folgenden Modifikationen und Erweiterungen wurden in

beiden Versionen umgesetzt.

Im bisherigen PAR-Modell wird davon ausgegangen, dass Erhaltungsgleichungen fir
die Komponenten H,, O,, H,O-Dampf (H,Og) gelést werden. Der Massenbruch fur N,
ergibt sich aus der Forderung, dass die Summe Uber alle Massenbriche eins sein
muss. Im erweiterten PAR-Modell wird davon ausgegangen, dass eine Komponente
mehr vorliegt (H,, O,, H,Og, H,OIl und N,). Entsprechend missen die User-FORTRAN-

Routinen zum Datenaustausch CFX-PAR-Modell erweitert und modifiziert werden.

Um die Austrittstemperatur aus dem PAR zu berechnen, missen die Enthalpie und die
Warmekapazitat des Gasgemischs im PAR-Modell berechnet werden. Fir die gasfor-
migen Spezies werden die entsprechenden NASA-Polynome verwendet. Fur die Was-
sertropfchen wird — wie in CFX — eine konstante Warmekapazitdt angenommen. Ein
Vergleich der mit CFX berechneten Warmekapazitaten und Enthalpien mit denen des

PAR-Modells zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung. (Abb. 5.1).
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Nr. | H, 0, H,Og | H,0l | N,

1 1 0 0 0 0

2 0 1 0 0 0

3 0 0 1 0 0

4 0 0 0 1 0

5 0 0 0 0 1

6 0.1 0.1 0.1 0.3 1
dEnth [J]
5.E+06
5.E+06 S
4.E+06
4.E+06
3.E+06
3 E4+06 —4—PAR-Modell
2.E+06 —w=CFX
2.E+06
1.E+06 * o
5.E+05 L
0.E+00 ’ ’ : .

0 2 4 6 8

Nr. Gasgemisch

Abb. 5.1  Enthalpieanderung bei Temperaturerhdhung des Gasgemisches von 300 K

auf 600 K (Gaszusammensetzung gemal Tabelle)

Das verwendete PAR-Modell basiert auf Korrelationen fur die Abbaurate und die Effizi-
enz, die an Experimenten (THAI-HR-Versuche, /KAN 09a/, /KAN 09b/) angepasst wur-
den. Bei diesen Experimenten wurde keine Trépfchenkonzentration gemessen. Ob und
in welchen Umfang bei den Versuchen mit Dampfeinspeisung Wassertrépfchen vorla-
gen und dann in den Rekombinator gelangt sind, ist unklar. Deshalb lassen sich aus
diesen Versuchen keine Abhangigkeiten der Abbaurate und der PAR-Effizienz von der

Trépfchenkonzentration herleiten.

Aufgrund des Fehlens von Versuchsdaten soll das PAR-Modell durch einfache An-

nahmen so erweitert werden, dass es plausible Simulationsergebnisse liefert.

Bei einem aktiven PAR liegt die Temperatur im Bereich der Platten und am PAR-
Auslass in der Regel deutlich Gber 100 °C. Es kann deshalb davon ausgegangen wer-
den, dass Wassertrépfchen, die in den PAR eintreten, im PAR-Inneren verdampfen.
Dazu ist die latente Warme notwendig, wodurch sich die PAR-Austrittstemperatur ent-

sprechend verringert. In der Regel sollte die Tropfchenkonzentration in der Atmosphare
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klein sein, ansonsten ist generell mit einem Ausregnen der Tropfen zu rechnen. Bei
kleiner Tropfchenkonzentration kann in erster Naherung der Einfluss der Tropfchen auf
die Abbaurate vernachlassigt werden. Tritt ein Wassertropfchen in den aktiven PAR
ein, so wird es aufgrund der erhéhten Temperatur verdampfen, wodurch sich die Gas-
zusammensetzung im Bereich der katalytischen Platten verandert. Im Modell wird da-

von ausgegangen, dass:

— Bei niedrigen Tropfchenkonzentrationen alle Tropfchen verdampfen:
XH>Og wird um XH,Ol erhoht.

— Die Gasaustrittstemperatur sich durch die fur die Verdampfung benétigte latente

Warme verringert.

— Die Korrelation fir die H,-Abbaurate und die Effizienz nicht modifiziert werden.

Falls allerdings durch den Verdampfungsvorgang die Gastemperatur signifikant verrin-
gert wird (hohe Tropfchenkonzentration bei niedriger H,/O.,-Konzentration), ist mit ei-
nem geringeren Massenstrom durch den PAR zu rechnen, da die treibende Kraft beim
PAR der Auftrieb des durch die chemische Reaktion erhitzten Gases ist. Ohne ausrei-
chende experimentelle Daten oder eine detaillierte Simulation der Stromung im Inneren
des PARs kann hierzu keine belastbare Korrelation abgeleitet werden. Deshalb wird

dieser Effekt bis auf weiteres vernachlassigt.

Es ist aber auch denkbar, dass an der PAR-Offnung eine hohe H,0l-Konzentration und
eine niedrige H,-Konzentration vorliegen. Auch wenn dieser Fall keinen signifikanten
Beitrag zum integralen H,-Abbau leistet (wegen der geringen H,-Konzentration ist die
Abbaurate gering), so muss trotzdem aus numerischen Griinden sichergestellt werden,
dass auch in diesem Fall sinnvolle Werte fur die Gaszusammensetzung und die Tem-
peratur am PAR bereitgestellt werden. In diesem Fall kann eine vollstandige Verdamp-
fung der Tropfchen dazu flhren, dass es im Extremfall zu einer niedrigeren Ausgangs-
temperatur als Eingangstemperatur am PAR kommt, was unphysikalisch ist und sogar
zu numerischen Schwierigkeiten fuhren kann (u. a. sind dann Stoffwerte nicht mehr
gultig). In diesem Fall soll die Masse der Trdpfchen, die verdampft, beschrankt werden,
so dass sichergestellt wird, dass die Austrittstemperatur groer als die Eintrittstempe-
ratur ist. Liegt die Austrittstemperatur unter 100 °C (bei P = 1 bar) und entspricht die
Dampfkonzentration nicht exakt den Sattigungsdampfbedingungen, so sorgt das Volu-
menkondensationsmodell dafiir, dass sich durch Kondensation/Verdampfung die exak-

ten Werte im Abgasplume einstellen.
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Ohne eine detaillierte Simulation oder Versuchsdaten kann aber in diesem Fall keine
verlassliche genaue Aussage Uber das PAR-Verhalten (Abbaurate, Ho-

Austrittskonzentration und die Austrittstemperatur) getroffen werden.

Anhand von Stand-Alone-Simulationen des PARs wurde die korrekte Implementation
des modifizierten PAR-Modells getestet. In Abb. 5.2 und Abb. 5.3 sind Simulationen mit
folgenden PAR-Eintrittsbedingungen zu sehen:

Tein=340 K
P =1 bar
X0,;=0.2

XH,0g + XH,0l = 0.4
XH;=0.02 bis 0.08
XH,0l konst.

Die minimale Ho-Eintrittskonzentration wurde auf 0.02 gesetzt, weil dies der Startwert
fur die Rekombination bei einem kalten Rekombinator ist. Bei diesen Simulationen
wurden Warmeverluste an die Rekombinatorplatten und an das Gehause vernachlas-
sigt. Bei Beriucksichtigung dieser Warmeverluste kommt es zu einer Absenkung von
Taus, die abhangig ist vom hier berechneten T,,s und von der aktuellen Temperatur der

Strukturen.
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Abb. 5.2 ,Stand-Alone” PAR-Simulation, Austrittstemperatur des Gases in Abhan-
gigkeit von H,-Molenbruch am PAR-Einlass

Abb. 5.3 ,Stand-Alone“ PAR-Simulation, H,Og Molenbruch am PAR-Auslass in Ab-
hangigkeit von H,-Molenburch am PAR-Einlass
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H20l Aus []
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0.16
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= XH20I =0
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0.06

0.04
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000 = T T T T 1 xHZ Ein []
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Abb. 5.4 |, Stand-Alone* PAR-Simulation, H,Ol Molenbruch am PAR-Auslass in Ab-
hangigkeit von H,-Molenburch am PAR-Einlass

Bei den hier gewahlten PAR-Eintrittsbedingungen werden alle in den PAR einstromen-
den Tropfchen verdampft (Xpyo0r = 0) (siehe Abb. 5.4). Dadurch erhdht sich die Dampf-
konzentration am PAR-Auslass. Aus der PAR-Eintrittsbedingung Xzoq + X201 = 0.4
ergibt sich eine konstante Dampfkonzentration bei gegebener H,-Konzentration am
PAR-Auslass (Abb. 5.3), da sich nur die bei der chemischen Reaktion erzeugte H,Og-
Masse andert. Mit zunehmender Ho-Eintrittskonzentration nimmt die durch die Reaktion
freigesetzte Warme zu und entsprechend erhoht sich die Austrittstemperatur. Entspre-
chend den Korrelationen ergibt sich fur die hier simulierten H,-Eintrittskonzentrationen
eine konstante Effizienz und eine naherungsweise lineare Abhangigkeit der Abbaurate.
Entsprechend nimmt auch die Austrittstemperatur mit zunehmender H,-
Eintrittskonzentration zu. Je hdher die Trépfchenkonzentration am Einlass, desto star-

ker ist die Temperaturabsenkung des Gases am PAR-Auslass.

Neben den oben angenommenen Randbedingungen (niedriges X201, ausreichend H,
und O,) sind auch Bedingungen mit hoher Tropfchenkonzentration und niedriger H,/O,
Konzentration denkbar. Auch wenn bei diesen Bedingungen der PAR nur wenig zum
integralen Ho-Abbau betragt, muss sichergestellt werden, dass das PAR-Modell auch
bei solchen Bedingungen sinnvolle Ergebnisse liefert. Als Testbeispiel wurden folgende

Randbedingungen gewahilt:

Tein=340 K
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P =1 bar
Xo2=0.2
Xti2og + X201 = 0.4
Xn2 = 0.0 bis 0.08

XH20| variable

Bei diesen Simulationen wird ein ,warmer‘ Rekombinator unterstellt, die Rekombinati-
on beginnt entsprechend den Korrelationen aus RS1500 bereits bei einer H,-
Konzentration von 0.1 Vol.-%. Warmeverluste an die Rekombinatorplatten/-Strukturen

wurden wie schon bei den frilheren Simulationen vernachlassigt.

Die Verifizierungsrechnungen des PAR-Modells zeigen folgende 3 Phasen bei einer

gegebenen H,Ol-Konzentration am PAR-Einlass:

— Falls der Wasserstoff-Molenbruch kleiner als 0.001 ist, so findet keine Rekombina-
tion statt. Taus = Tein (, ebenso ist XHZOI,Aus = XHZOI,Ein (Abb 55, Abb. 56))

— In der folgenden Phase beginnt die Rekombination des PARs. Allerdings reicht die
bei der Rekombination erzeugte Warme nicht aus, um alle Wassertrépfchen zu
verdampfen. In dieser Phase liegen auch am PAR-Auslass noch Tropfchen vor.
Ein Teil der bei der Reaktion erzeugten Warme wird fur die Verdampfung
verwendet, der Rest fuhrt zu einer Erhéhung der Gastemperatur. Je hdher der
Trépfchenanteil im Gas, desto héher muss die Hy-Konzentration am Einlass sein,
bis ausreichend Reaktionswarme erzeugt wird, um alle Wassertropfchen zu

verdampfen.

— In der dritten Phase ist die H,-Eintrittskonzentration ausreichend hoch, alle
Tropfchen zu verdampfen. Am PAR-Auslass ist Xy201aus = 0, je hoher Xyoo1gn War,
desto niedriger ist die Temperatur am PAR-Auslass. Diese Phase wurde bereits im

vorigen Verifikationsbeispiel getestet.

Es sei noch einmal betont, dass fir hohe Xyzoen Und niedrige Xy ein/Xozein die
implementierten Korrelationen insbesondere fur die 2. Phase nur bedingt verlasslich
sind. Ein signifikanter Anteil der Reaktionswarme geht dem Gas durch
Verdampfungsvorgange verloren. Da der Auftrieb des heiRen Gases den Massenstrom
durch den Rekombinator bestimmt, ist in diesem Fall auch mit einer Reduktion der
Abbauleistung zu rechnen. Dies wird bisher vernachlassigt, da keine Messdaten
vorhanden sind. Zudem gibt es noch im Hinblick auf die Modellierung der Trépfchen

erhebliche Unsicherheiten (siehe Kapitel 0, AP1-3), wie zum Beispiel die Annahme fir
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den Tropfchenradius und die Modellierung des Ausregnens bei hohen

Trépfchenkonzentrationen.

Abb. 5.5 ,Stand-Alone” PAR-Simulation, Austrittstemperatur des Gases in Abhan-
gigkeit von H,-Molenburch am PAR-Einlass

Abb. 5.6 ,Stand-Alone“ PAR-Simulation, H,OI-Molenbruch am PAR-Auslass in Ab-
hangigkeit von Ho-Molenburch am PAR-Einlass
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5.3 Kopplung des PAR-Modells mit CFX

Im vorigen Abschnitt wurde die Funktionsweise des erweiterten PAR-Modells getestet.
Das an CFX gekoppelte PAR-Modell wurde entsprechend den in Abschnitt 5.2 be-
schriebenen Korrelationen modifiziert. Im PAR-Modell wird davon ausgegangen, dass
in CFX Erhaltungsgleichungen fir die Spezies H,, O,, H,Og und N, (Constraint) gel6st
werden. Falls auch Troépfchen (H,Ol) in der CFX-Simulation vorhanden sind, muss die
User Variable. VolKond = 1 gesetzt werden. Wird diese Variable nicht gesetzt (oder ist
VolKond <> 1), dann wird im PAR-Modell die Xyz0en = 0 gesetzt. Damit ist sicherge-
stellt, dass das neue PAR-Modell auch bei Simulationen ohne das neue Volumenkon-
densationsmodell lauffahig ist. Zudem wurde eine zusatzliche User-FORTRAN Subrou-

tine zum Auslesen des H,Ol-Massenbruchs am PAR-Auslass erstellt.

Als abschliefiender Schritt soll im Folgenden die Kopplung des PAR-Modells mit CFX
gepruft werden. Es wurden dazu mehrere CFX-Simulationen durchgefuhrt, bei denen
eine homogene Gasverteilung, 1 bar Druck und eine Temperatur von 330 K vorlagen.
Nach 1 s Problemzeit werden die Temperatur und die Gaszusammensetzung am PAR-
Austritt verglichen. Bei allen Simulationen ist der O,-Molenbruch Xozein = 0.2, X204

wird so gewahlt, dass Xwz0g ein + Xn2oiin = 0.2 betragt.

Im Gegensatz zu den Stand-Alone-Rechnungen werden Warmeverluste an den Struk-
turen (Gehause und Rekombinatorplatten) berlcksichtigt. Dadurch ist die Gasaustritts-

temperatur niedriger als bei den Stand-Alone-Simulationen.

Die Simulationsergebnisse zeigen auch bei der Kopplung mit CFX die implementierten
Korrelationen (Abb. 5.7 — Abb. 5.10). Bei Xyzen = 0.06 am PAR-Einlass wird ausrei-
chend Warme freigesetzt, um bei (0 < Xy201ein < 0.15) alle Tropfchen im PAR zu ver-
dampfen. Entsprechend ist Xp20ais = 0 @am Auslass (Abb. 5.7). Da entsprechend den
Korrelationen die Effizienz des Rekombinators nicht von der Tropfchenkonzentration
abhangt, ist am Auslass Xz aus = konstant fur eine gegebene H,-Eintrittskonzentration
(Abb. 5.9). Mit dieser Annahme und der Bedingung X204+ Xn2oi = 0.2 am Einlass
ergibt sich auch fir Xypogaus = 0.242 flr alle Tropfcheneintrittskonzentrationen bei
Xuo,ein = 0.06. Die PAR-Austrittstemperatur Ta,s nimmt bei den Simulationen mit
Xhzen = 0.06 mit zunehmender Tropfchenkonzentration naherungsweise linear ab
(Abb. 5.10).
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Bei der niedrigeren Hs-Eintrittskontentration (Xu2,ein = 0.02) reicht die bei der Rekombi-
nation freigesetzte Energie nur aus, um bis zu einem Trépfchenmolenbruch von etwa
Xuzoiein = 0.05 alle Tropfchen zu verdampfen. Bei hoheren X0 ein Verleiben auch am

Auslass noch Tropfchen. (Abb. 5.7). Entsprechend ist in diesem Fall auch X,04 niedri-

ger (Abb. 5.8).

Abb. 5.7 Tropfchenmolenbruch am Auslass tiber dem Tropfchenmolenbruch am

Einlass bei einer konstanten H,-Eintrittskonzentration

156



Abb. 5.8 Dampfmolenbruch am PAR-Auslass Uber dem Trépfchenmolenbruch am

Einlass bei einer konstanten H,-Eintrittskonzentration

Abb. 5.9 H,-Molenbruch am PAR-Auslass Uber dem Trépfchenmolenbruch am Ein-

lass bei einer konstanten H,-Eintrittskonzentration
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Abb. 5.10 Gasaustrittstemperatur am PAR-Auslass Uber dem Tropfchenmolenbruch

am Einlass bei einer konstanten H»,-Eintrittskonzentration

54 Anwendung des PAR-Modells mit Wand- und Volumenkondensati-
onsmodell in CFX

Mit den durchgefihrten CFX-Simulationen wurde gezeigt, dass das PAR-Modell erfolg-
reich an CFX gekoppelt wurde. Anhand eines weiteren Testbeispiels soll gezeigt wer-
den, dass das PAR-Model zusammen mit dem Wand- und Volumenkondensationsmo-
dell genutzt werden kann. Die Geometrie entspricht der der THAI-HR-Versuche. Die
Randbedingungen wurden so gewahlt, dass schon zu Beginn der Simulation der Re-
kombinator mit dem H,-Abbau beginnt (homogen Xy, = 0.08, Xo, = 0.19), und so, dass
von Beginn an eine signifikante Anzahl von Trépfchen vorliegt X0 = 0.05. Dadurch ist
sichergestellt, dass die fir die Kopplung Volumenkondensationsmodell-PAR-Modell re-
levanten Phanomene (Tropfchen werden von PAR angesaugt, Verdampfung von
Tropfchen durch Temperaturerhdhung) in signifikanten MalRen stattfinden. Da es bei
dieser Simulation nur darum geht, zu zeigen, dass die Kopplung der beiden Modelle
plausible Ergebnisse liefert, wurde ein relativ grobes CFD-Gitter (275 000 Zellen) ver-
wendet; fir eine exakte Simulation ware sicherlich eine weitere Gitterverfeinerung,

z. B. im Bereich des heilen Gasplumes am PAR-Austritt, notwendig.
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Die Simulationsergebnisse zeigen die gewunschten Effekte. Unmittelbar zu Beginn der
Simulation findet eine Verdampfung im Volumen statt, da die initiale Dampfkonzentrati-
on etwas unterhalb der Sattigungsbedingungen lag. Das Gleichgewicht ist in weniger
als 1 s hergestellt. Trépfchen werden wahrend der gesamten Simulation in den PAR
eingesaugt, im PAR-Modell verdampfen sie und am PAR-Austritt strémt heiRes Gas
aus, das keine Trdpfchen mehr enthalt (Abb. 5.11, Abb. 5.12). Das heil’e Gas ver-
mischt sich mit dem kalteren Gas, das Tropfchen enthalt, was zur Verdampfung der
Tropfchen fuhrt (Abb. 5.13). Im Bereich des am Beginn der Simulation noch kalten
PAR-Gehauses kann es zu Volumenkondensation kommen (Abb. 5.13), wenn dampf-

reiches Gas entlangstromt.

Abb. 5.11 X0 (links) und Xy204 (rechts) nach 85 s
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Abb. 5.12 Temperatur (links) und Stromungsgeschwindigkeit (rechts) nach 85 s. Der
maximale Temperaturwert auf der Skala wurde verringert, um den heil3en

Plume besser sichtbar zu machen.

Abb. 5.13 Tropfchenverdampfungsrate (links) und Volumenkondensationsrate
(rechts) nach 85 s
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5.5 Zusammenfassung

Das bestehende GRS PAR-Modell /SCH 14/ wurde so erweitert, dass es zusammen
mit dem Volumenkondensationsmodell in CFX genutzt werden kann. Gegenwartig ste-
hen der GRS keine Versuchsdaten zur Verfligung, bei denen der Einfluss von Was-
sertropfchen auf das Abbauverhalten eines aktiven PARs gemessen wurde. Deshalb

wurden folgende einfache Modellannahmen gewahlt:
— Bei niedrigen Tropfchenkonzentrationen verdampfen alle Tropfchen im PAR.

— Die Gasaustrittstemperatur wird durch die fir die Verdampfung bendtigte latente

Warme verringert.

— Die Korrelation fur die H,-Abbaurate und die Effizienz werden nicht modifiziert.

Die letzte Modellannahme gilt nur fur kleine Tropfchenkonzentrationen exakt, da sich
durch die Verdampfung der Trépfchen die Gastemperatur verandert und zusatzlich ei-
ne Dichteanderung mit dem Phasenwechsel einhergeht. Allerdings kann davon ausge-
gangen werden, dass bei den meisten Containment-Anwendungen die Tropfchenkon-
zentration im Bereich der Rekombinatoren klein sein wird. Bei hohen Tropfchenkon-

zentrationen ist generell mit einem ,,Ausregnen” der Trdpfchen zu rechnen.

Das erweiterte PAR-Modell wurde durch Stand-Alone-Simulationen verifiziert und
durch mehrere CFX-Simulationen wurde die Kopplung des erweiterten PAR-Modells
mit CFX Uberprift.
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6 Arbeitspunkt 1.5 — Modellierung wesentlicher Vorgange
des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens im Sicher-
heitseinschluss

6.1 Einleitung

Die Erweiterung von CFX um die Berlicksichtigung von Phadnomenen und Wechselwir-
kungen mit im Verlaufe eines Unfalls in den Sicherheitseinschluss freigesetzten Spalt-
produkten (Aerosolen und Edelgasen) ist eine der wesentlichen weiteren Zielsetzungen
dieses Vorhabens. Es soll in den Arbeiten untersucht werden, inwieweit sich Aerosol-
und Spaltproduktverhalten im Sicherheitseinschluss mit CFD-Simulationen sinnvoll und

hinreichend detailliert abbilden lassen.

In Tab. 6.1 ist anhand einer Beispielrechnung dargestellt, welche radioaktiven Anteile
eines Kerninventars innerhalb von 3 Stunden nach Beginn des Kernschadens in einem
DWR durch ein unterstelltes Leck im Primarkreis in das Containment freigesetzt wer-
den. Die leicht flichtigen Aerosole lod und Casium sowie die Edelgase Xenon und
Krypton werden mit einem hohen Anteil - bezogen auf das Kerninventar - freigesetzt
und gehdren typischerweise mit zu den gréfiten Produzenten von Nachzerfallswarme

im Containment.

Tab. 6.1 Freisetzung radioaktiver Spaltprodukte in das Containment (Beispielrech-
nung: 50 cm? Leck im heil’en Strang, DWR)

Element |Kerninventar|Freigesetzer Anteil [ Freigesetzte Masse Spezifische Freigesetzte Zerfallswarme
0- 3Stunden 0-3Stunden Zerfallswarme 3 Stunden
[kl [%] [kl [kW / kgl [kW]

lod 15 45 6.75 227.34 1534.55
Xenon 326 100 326 1.50 489.00
Krypton 24 100 24 6.33 151.92
Casium 170 35 59.5 0.78 46.59
Tellur 0.032 15 0.0048 12.71 0.06
Strontium 0.022 3 0.00066 12.64 0.01
Quelle: /GRS 89/ /NEE 97/ GRS

Mit CFX sollen wesentliche aerosolphysikalische Vorgange abgebildet werden. Im Fol-
genden wird zunachst auf das Sedimentations- und Ablagerungsverhalten von Parti-
keln eingegangen, danach wird die Ausbreitung von Aerosolpartikeln mit der Gasstro-
mung untersucht. Weiterhin werden im Anschluss noch Analysen zum Verhalten radio-

aktiver Edelgase im Containment besprochen.
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6.2 Sedimentation von Aerosolpartikeln und Ablagerung auf Oberflachen

6.2.1 Einfache Testrechnung

Anhand eines wiurfelférmigen Luftvolumens (siehe Abb. 6.1) wurde die Sinkgeschwin-
digkeit mit CFX fur unterschiedliche Partikelgrofien berechnet. Hierbei wurde das Al-
gebraic Slip Modell (ASM) verwendet. Weitere Details zu der Berechnung finden sich in
Tab. 6.2. Die Berechnungen wurden fir unterschiedliche Partikelgré3en von 0.01 ym

bis 100 um durchgefiihrt. In dem Volumen stellt sich jeweils eine der PartikelgroRe ent-

sprechende Sinkgeschwindigkeit ein.

Abb. 6.1 CFD-Volumen fur die ASM-Testrechnungen (10 m x 10 mx 10 m)

Tab. 6.2 Infobox fiir den Aerosol-Testfall

Experiment Testgeometrie

Phanomene Absinken von Aerosolpartikeln in unbewegter Luft
Elementzahl 195 112

Materialien Air Ideal Gas, Water (Partikel)

Turbulenzmodell SST

Aerosolmodell Algebraic Slip Modell (ASM)

Konvergenz RMS < 0,0001

CFX-Version 15.0

In Abb. 6.2 ist dargestellt, wie die Sinkgeschwindigkeit in CFX von der Partikelgrofie

abhangt. Hierbei beachte man die doppelt-logarithmische Darstellung.
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Abb. 6.2 Vergleich der CFX-Ergebnisse mit dem Stokes-Gesetz

Bei kleinen Partikeldurchmessern ist die Sinkgeschwindigkeit sehr klein, erst bei gréfie-
ren Partikeldurchmessern von 10 bis 100 ym kommt die Sinkgeschwindigkeit in eine
(messbare) GréRenordnung von 3.e-03 bis 3.e-01 m/s bzw. 0.3 bis 30 cm/s. Ein aus
der Literatur bekannter Zusammenhang ist das Gesetz von Stokes. Aus dem Stokes-
Gesetz lasst sich die Sinkgeschwindigkeit von (Aerosol-)Partikeln in unbewegter Luft
ableiten. Sie betragt laut /HIN 99/:

ppd?g
TS = 11)8,7 (6.1)

Hierbei ist p, die Dichte des Partikels, d der Durchmesser, g die Gravitationsbeschleu-
nigung und n die Viskositat der Luft. Ein Vergleich der sich hieraus ergebenden Ge-
schwindigkeiten zeigt eine exakte Ubereinstimmung mit den Werten aus der CFX-

Berechnung.

Im folgenden Kapitel wird mit Hilfe des Algebraic Slip Modells (ASM) ein Experiment

aus der KAEVER-Versuchsserie nachgerechnet.
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6.2.2 Nachrechnung der KAEVER-Experimente

Die KAEVER-Experimente /POS 97/ untersuchen die Sedimentation und das Ablage-
rungsverhalten von Csl in einer reaktortypischen Geometrie. Es handelt sich hierbei
um die Personenschleuse eines Kernkraftwerks (Durchmesser ca. 2 m, Lange ca.
3.5 m). Fur die CFX-Rechnung wurde die Geometrie vereinfacht nachgebildet (siehe
Abb. 6.3).

Abb. 6.3 CFD-Geometrie flir die Nachrechnung der KAEVER-Experimente

In Kirze Iasst sich der experimentelle Ablauf wie folgt beschreiben:

1. Einregelung der thermohydraulischen Bedingungen (Temperatur, Feuchte,
Druck).

2. Inbetriebnahme der Aerosolgeneratoren und Verdampfung des eingebrachten

Materials (in diesem Fall Csl).

3. Entnahme von Aerosolproben in vorgegebenen Zeitschritten (Messung mit Fil-
tern, Impaktoren und APS). Fir den Vergleich mit CFX werden die Werte der
Filtermessung verwendet. In Abb. 6.4 ist die Position der Probeentnahmestellen
(PN a, b, c) in der KAEVER-Geometrie dargestellt. Aus den hier gemessenen

Werten wird aber nur eine mittlere luftgetragene Csl-Konzentration ermittelt.
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Abb. 6.4  Position der Messinstrumentierung im KAEVER-Versuch (Bild aus
/IPOS 97/)

Eine ausfuhrliche Beschreibung der Experimente findet sich unter anderem bei
/POS 97/. Um zuné&chst das Phanomen der (Dampf-)Kondensation an den Aerosolpar-
tikeln auszuschlie®en, werden zuerst zwei KAEVER-Versuche mit trockener Atmo-
sphare nachgerechnet (K100A und K102A). Hierbei handelt es sich im Prinzip zweimal
um den gleichen Versuch, der zur Uberprifung der Reproduzierbarkeit wiederholt wur-
de. Die initiale Csl-Konzentration unterscheidet sich leicht bei den beiden Versuchen
(K100A: 1.80 g/cm® und K102A: 1.65 g/cm?); dies sollte aber keinen oder einen nur
sehr geringen Einfluss auf das Absinken und die Ablagerung der Partikel haben. Nor-
miert man die gemessenen Werte auf Anteile der Anfangskonzentration, so ergibt sich
das in Abb. 6.5 dargestellte zeitliche (gemittelte) Verhalten der luftgetragenen Csl-
Konzentration in den beiden KAEVER-Versuchen. Die beiden Kurven liegen gut tber-
einander und die kleinen Abweichungen stellen vermutlich nur die experimentellen

(Mess-)Unsicherheiten bei der Bestimmung der Csl-Konzentration dar.
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Abb. 6.5 (Normierter) zeitlicher Verlauf der Csl-Konzentration in den KAEVER-

Experimenten

In Tab. 6.3 sind die Berechnungsparameter fir die CFX-Berechnung dargestellit.

Tab. 6.3 Infobox fir das KAEVER-Experiment

Experiment KAEVER K100A/K102A

Phanomene Absinken von Aerosolpartikeln in unbewegter Luft
Elementzahl 275 807

Materialien Air Ideal Gas, Csl (Partikel)

Turbulenzmodell SST

Aerosolmodell Algebraic Slip Modell (ASM)

Konvergenz RMS < 0,0001

CFX-Version 15.0

Zu den Daten mussen noch mehrere Anmerkungen gemacht werden:

— Csl st nicht standardmafig in CFX als Material vorhanden. Aus der Literatur ergibt
sich eine Dichte von 4.51 g/cm? fiir einen soliden Festkorper /WIK 15b/. Bei einem
Aerosolpartikel wird (bei COCOSYS) immer die Halfte dieses Wertes als Dichte
angenommen; in diesem Fall wurde in CFX eine Dichte von 2.25 g/cm?® verwendet.

4.51 g/cm? ist der Literaturwert fir das kompakte kristalline Csl. Im Aerosol sind die
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Atome bzw. Molekiile allerdings lockerer gebunden. Hierzu liegen im aktuellen Ex-
periment aber keine Messwerte vor. Bei den COCOSYS-Rechnungen hat sich die
Annahme der halben Dichte (des kompakten kristallinen Csl) in diesem Fall als
Richtwert bewahrt.

— In beiden Experimenten wurde zu mehreren Zeitpunkten und mit unterschiedlichen
Messgeraten (Impaktor und APS) die PartikelgroRe bestimmt. Aus allen diesen
Werten ergibt sich (laut GRS-Rechnung) ein mittlerer Durchmesser von 2.60 uym
+ 0.38 uym fur die Csl-Partikel, der flr die CFX-Berechnungen verwendet wird.
Grundsatzlich liegt aber nicht ein fester Durchmesser, sondern wahrscheinlich eine
Verteilung um den Mittelwert vor. In CFX wird zunachst nur mit dem Mittelwert ge-

rechnet.

In Abb. 6.6 wird der mit diesen Werten in CFX berechnete Abfall der Csl-Konzentration
mit den experimentellen Werten verglichen. Es zeigt sich auch ohne weitere Parame-
teranpassung schon eine gute Ubereinstimmung der Kurvenverlaufe, wobei CFX eine
etwas schnellere Ablagerung der Partikel vorhersagt. Als zu variierende Parameter bie-
ten sich hier noch der Partikeldurchmesser sowie die Csl-Dichte an, die beide mit einer

Unsicherheit belegt sind.

Zunachst wurde der Partikeldurchmesser anhand seiner experimentellen Streuung mit
2.60 £ 0.38 um variiert. Abb. 6.7 zeigt den Einfluss des Partikeldurchmessers auf das
Ablagerungsveralten. Wie zu erwarten, lagern sich Partikel mit gréRerem Durchmesser
schneller und Partikel mit kleinerem Durchmesser langsamer ab. Das Verhalten bei
kleinerem Durchmesser (gelbe Kurve) liegt naher beim experimentellen Verhalten als

die beiden anderen Kurven.
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Abb. 6.6 Vergleich der CFX-Rechnung mit den experimentellen Daten des
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Abb. 6.7 Einfluss des Partikeldurchmessers auf das Ablagerungsverhalten

Weiterhin wurde eine Variation der Csl-Dichte vorgenommen. Die bisher verwendete
Dichte 0.5 x 4.51 g/cm?® = 2.25 g/cm?® beruht ja auf einer in COCOSYS verwendeten
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Abschatzung. Die wahre Dichte des Csl-Aerosols kann sicher noch + 30 % variieren.
Entsprechend wurden im Rahmen einer weiteren Parametervariation noch zwei Rech-
nungen mit angenommenen Dichten von 1.58 g/cm?® und 2.93 g/cm?® durchgefiihrt. Das
Ergebnis ist in Abb. 6.8 dargestellt. Hier zeigt sich bei einer kleineren Dichte (rote Kur-
ve) eine langsamere Ablagerung der Aerosolpartikel, die besser zu der experimentellen

Kurve passt.

Insgesamt Iasst sich sagen, dass sich das experimentell ermittelte Ablagerungsverhal-
ten im Rahmen der bestehenden Unsicherheiten (experimentelle Messungen, Durch-
messer, Dichte) gut mit CFX nachrechnen lasst. Tendenziell scheint die Ablagerung in
CFX in diesem Experiment etwas zu schnell zu sein; dies sollte an weiteren Experi-

menten und mit anderen Aerosolen weiter untersucht werden.
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Abb. 6.8  Einfluss der Csl-Dichte auf das Ablagerungsverhalten

Als weitere Uberlegung zum KAEVER-Experiment kann ein Vergleich mit theoretischen
Werten flr zwei Extremfalle unternommen werden. In einer véllig ruhigen Atmosphare
(Tranquil Settling) fallen alle Partikel nur mit ihrer Stokes-Geschwindigkeit und es ent-
steht eine Art Schichtung, so dass oben weniger Partikel in der Luft sind. Hier kann ein
lineares Absinken der Partikelkonzentration berechnet werden. In einer ideal durch-
mischte Atmosphare (Stirred settling) ist die Atmosphare immer durchmischt und die

mittlere Konzentration nimmt ab. Hier kann ein exponentieller Abfall berechnet werden.
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In Abb. 6.9 werden die experimentellen Daten mit diesen beiden Werten verglichen. Es
zeigt sich, dass die experimentellen Werte besonders gut zu der Kurve mit einer ideal
durchmischten Atmosphare (Stirred settling) passen. Ursache flir die Durchmischung
beim KAEVER-Experiment kénnen Temperaturdifferenzen im Versuchsbehalter sein
(Heizung des Aerosolgenerators, ...), die zu Gasbewegungen flihren. Dies kann auch
den Unterschied zu der CFX-Rechnung erklaren, in welcher anfanglich von einer vollig
ruhigen Atmosphare ausgegangen wurde. Durch den Mitriss von Luft mit den Partikeln
entsteht dann zu einem spateren Zeitpunkt (ca. ab Minute 70) eine Gasbewegung im
KAEVER-Behalter.
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Abb. 6.9 Vergleich des Experimentes mit theoretischen Werten

6.3 Ausbreitung von Aerosolpartikeln mit der Gasstromung

6.3.1 Berechnung eines Testbeispiels

Im einfachsten Fall kommt zu der Sinkgeschwindigkeit noch eine zusatzliche Ge-
schwindigkeitskomponente, z. B. eine horizontale Luftstromung hinzu. Die Aerosolaus-
breitung ist dann eine Uberlagerung dieser beiden Geschwindigkeitskomponenten. In
so genannten Aerosolspektrometern wird dieser Effekt genutzt, um (bei bekannter Ae-

rosoldichte) den Partikeldurchmesser zu bestimmen. In Abb. 6.10 wird das Prinzip des
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Aerosolspektrometers gezeigt. Partikel mit kleinerem Durchmesser legen eine grofliere

Strecke bis L4 zurlick als Partikel mit gréRerem Durchmesser.

Abb. 6.10 Prinzip eines Aerosolspektrometers (Bild aus: /HIN 99/)

Mit Hilfe der vom Durchmesser abhangigen Sinkgeschwindigkeit V1s und der Stro-

mungsgeschwindigkeit des Luftstroms V, lasst sich (vereinfacht) die Strecke L4 be-

rechnen zu:
ppd?g HVy
Voo = und L; = — 6.2
rs = 2o a=y (6.2)

H ist hierbei die Hohe des Startpunktes tber dem Boden. Eine solche Strdomung wurde
mit CFX simuliert. Mit H = 0.1 m, V, = 0.27 m/s, V1s = 0.074 m/s (mit Wassertropfchen

von 50 um) ergibt sich ein theoretischer Wert von Ly = 0.37 m.

Das Ergebnis der CFX-Rechnung ist in Abb. 6.11 dargestellt. Hier Iasst sich eine Weg-
strecke von etwa Ly = 0.38 m ablesen. Die Partikelverteilung und auch der Auftreffort
sind etwas ,verschmiert®, so dass keine exakte Bestimmung mdglich ist. Die Ursache
hierflr liegt unter anderem in turbulentem Massentransport. Grundsatzlich passt die

zuruckgelegte Wegstrecke aber gut zu dem theoretischen Wert.
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Abb. 6.11 Bewegung von Wassertropfchen (Durchmesser 50 pm) in einer Luftstro-

mung

6.3.2 Vergleich des Algebraic Slip Model (ASM) mit einem Particle-Tracking
Modell

Neben dem Algebraic Slip Model (ASM) existieren auch noch weitere Modelle, die eine
Berechnung des Verhaltens von luftgetragenen Aerosolen erlauben, z. B. so genannte
Particle Tracking Modelle nach Lagrange. Im Folgenden werden die Eigenschaften der

beiden Modellierungsarten miteinander verglichen:

Lagrange Particle Tracking:

— Partikel werden in CFX durch eine neue Phase dargestellt.

— Partikel sind raumlich diskret.

— Einzelne Partikel reprasentieren dabei die Gesamtheit aller Partikel.

— Der Partikeldurchmesser kann als konstant oder als parametrisierte Verteilung an-

gegeben werden.
— Komplette Informationen tber einzelne Partikel sind verflugbar.
— Mehr Details fir Warme- und Massentransfer.

— Beschrankt auf Falle mit geringer Partikeldichte.
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— Geringere Kosten (Rechenzeit) bei einer gréReren Anzahl von Partikelklassen.

— Hohe Kosten (Rechenzeit), wenn eine groRe Anzahl von Partikeln nachverfolgt

(getrackt) werden muss.

Algebraic Slip Modell:
— Partikel werden in CFX durch eine neue Komponente dargestellt.
— Hierdurch sind die Partikel in einem bestimmten Raumbereich ,verschmiert®.

— Der Partikeldurchmesser ist fur eine GroRRenklasse konstant, eventuell muss mit

mehreren GroRenklassen gerechnet werden.
— Fur jede Partikelklasse muss ein eigenes Gleichungssystem gelost werden.

— Es ist nicht geeignet, falls andere Wechselwirkungskrafte als die ,Drag Force® eine

Rolle spielen.

— Es ist ebenfalls nicht geeignet, wenn die Teilchen lange brauchen, um ihre finale

Geschwindigkeit zu erreichen (z. B. grofde Teilchen im Gravitationsfeld).

Das im vorherigen Abschnitt analysierte Testbeispiel (Wassertropfchen im Luftstrom)
wurde noch ein weiteres Mal mit dem Lagrangeschen Particle Tracking Modell berech-
net, um die relative Leistungsfahigkeit der beiden Modelle zu vergleichen. Dabei wur-
den die gleichen Randbedingungen gewahlt (Luftstrom von 0.27 m/s, Wassertropfen
mit Durchmesser 50 pym). Weiterhin wurden beim Particle Tracking Modell noch die
Optionen ,Fully Coupled“ sowie ,Particle Dispersion“ eingeschaltet. Die erste Option
besagt, dass eine wechselseitige Beeinflussung von Gas und Partikeln stattfindet. Im
vorliegenden Fall einer geringen Partikeldichte haben diese aber kaum Einfluss auf die
Gasstromung, was man an den Vektor-Pfeilen in Abb. 6.12 sieht. Das Einschalten der
zweiten Option ,(Turbulent) Particle Dispersion bedeutet, dass bei der Berechnung
des Partikelweges durch das Gas dessen turbulente Geschwindigkeitsanteile berick-

sichtigt werden.
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Abb. 6.12 Vergleich des ASM mit dem Lagrange Particle Tracking Modell

In Abb. 6.12 wird die mit dem Tracking-Modell berechnete Tropfchenbewegung mit der
Berechnung mit dem ASM verglichen. Hier erkennt man den diskreten Charakter der
Partikel (unten) im Vergleich zum ASM (oben). Die berechnete Fallgeschwindigkeit der
Partikel betragt 0.07 m/s und entspricht damit wieder dem Wert, den man mit dem
Stokes-Gesetz erhalt. Die zurlickgelegte horizontale Wegstrecke bis zum Auftreffen auf
den Boden ist erneut durch turbulente Schwankungen etwas verschmiert, entspricht

mit ca. 0.39 m aber wieder in etwa dem theoretischen Wert.

6.3.3 Nachrechnung eines STORM-Experimentes (ISP-40)

Die STORM-Versuche wurden im Rahmen eines europaischen Forschungsprogramms
am JRC in Italien durchgefuhrt. Dabei wurde die Ablagerung und Resuspension nicht-
radioaktiver Aerosole untersucht. In Abb. 6.13 ist eine Gesamtdarstellung der Anlage
dargestellt. Im oberen Bereich der Abbildung findet sich die Test-Sektion, in der die Ae-

rosolablagerung (und Resuspension) stattfindet /CAS 99/. Es handelt sich hierbei um
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ein Rohr mit einem (Innen-)Durchmesser von 63 mm und einer Lange von 5.055 m
(siehe auch Abb. 6.14). Mit Hilfe eines Plasmabrenners wird ein SnO,-Aerosol erzeugt
und in der Mischkammer (Mixing Vessel) mit N, und Uberhitztem Dampf gemischt. Das
Gemisch wird anschlieRend durch die Teststecke geleitet, in welcher u. a. mit Hilfe ei-

nes Gamma-Densitometers die Ablagerung von SnO, online gemessen wird.

Abb. 6.13 STORM Versuchsanlage, schematische Gesamtdarstellung (Bild: /CAS 99/)
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Abb. 6.14 CFD-Gitter der Test-Sektion im STORM-Versuch

In der hier betrachteten Versuchsnachrechnung wird nur die Ablagerungsphase vom
STORM-Experiment SD11 betrachtet, nicht die noch spater im Experiment durchge-
fuhrte Resuspension (SR11). In Tab. 6.4 sind die Einspeiseraten zum STORM-Versuch
SD11 dargestellt. Die Aerosolpartikel des SnO, haben einen Durchmesser von
0.43 ym mit einer Standardabweichung von 1.7 ym. Das SnO, Aerosol hat eine Dichte
von etwa 4 g/cm® und eine Warmeleitfahigkeit von 11 W/mK. Da hier die Aerosol-

Dichte gemessen wurde, wird der volle Wert (4 g/cm?) in der Simulation verwendet.

Tab. 6.4  Einspeiseraten zum STORM SD11-Versuch (nach /CAS 99/)

Aerosol SnO, 3.83e-4 kg/s
Tragergase Dampf 11.06 g/s
N, 5.467 g/s
Luft (zur Oxidation von Sn zu Sn0O,) 5.728 g/s
He (Plasma-Gas) 0.119 g/s
Ar (Plasma-Gas) 7.194 g/s
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Tab. 6.5 Infobox fir das STORM-Experiment

Experiment STORM SD11 (ISP-40)

Phanomene Ausbreitung und Absinken von Aerosolpartikeln in einer Luft-
stromung

Elementzahl 1130 007

Materialien Air Ideal Gas, Ar Ideal Gas, H,O, He Ideal Gas, N2 Ideal Gas,
SnO2

Turbulenzmodell SST

Aerosolmodell Algebraic Slip Modell (ASM)

Konvergenz RMS < 0.0001

CFX-Version 15.0

In Tab. 6.5 sind die numerischen Parameter dargestellt, die in der CFX-Rechnung ver-
wendet wurden. Bei den hier verwendeten Materialdaten (Durchmesser und Dichte)
des SnO,; ergibt sich in der CFX-Rechnung eine mittlere Sinkgeschwindigkeit von
2.0 e-5 m/s. Da die Teststrecke innerhalb von etwa 0.25 s durchstromt wird, entsteht
durch das gravitationsbedingte Absinken nur eine sehr geringe Ablagerung von Parti-
keln in der Teststrecke (in 9000 s Versuchsdauer nur 0.34 g Ablagerung). Dies ist viel
geringer als die im Test gemessenen 162 g. Ursache fur die Ablagerung ist in diesem
Fall nicht das gravitationsbedingte Absinken, sondern die durch einen Temperaturgra-
dienten bedingte Thermophorese. Diese sorgt laut (/HIN 99/, S. 173) fur eine zusatzli-
che Geschwindigkeitskomponente aus dem heilRen Gas in Richtung der kalteren

Rohrwand:

_ =3nCCHVT
th = 55T

(6.3)

Hierbei ist n die dynamische Viskositat, C. der Cunningham-Faktor, H berucksichtigt
den Effekt des Temperaturgradienten im Partikel (Details siehe /HIN 99/, S. 173), VT
der Temperaturgradient, py die Gasdichte und T die lokale Temperatur. Verwendet
man diese Gleichung in der CFX-Rechnung, so ergibt sich hieraus ein Mittelwert fur Vy,
von 2.78e-3 m/s, der deutlich héher als die gravitationsbedingte Sinkgeschwindigkeit
ist. Diese zusatzliche Geschwindigkeitskomponente (in Richtung des Temperaturgradi-

enten zur Rohrwand) wurde nun als Slip-Velocity im Algebraic Slip Modell von CFX
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verwendet. Dadurch kommt es in der CFX-Rechnung zu einer Ablagerung von 146 g
SnO, in der Teststrecke, was deutlich ndher am experimentellen Wert von 162 g liegt.
In Abb. 6.15 ist dargestellt, wie sich das Aerosol entlang der Achse im Rohr ablagert.
Hier zeigt sich der grofdte Unterschied der CFX-Rechnung zum Experiment noch am

Rohranfang.
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Abb. 6.15 Aerosoldeposition entlang der Rohr-Achse

Dieses Ergebnis liegt in einer ahnlichen Grofienordnung zum experimentellen Ergebnis
wie die Lumped-Parameter-Ergebnisse beim ISP-40 (siehe auch /CAS 99/). Allerdings
gibt es noch eine ganze Reihe von unterschiedlichen Einflussfaktoren auf das Ergeb-
nis, die hier jedoch nicht weiter bertcksichtigt wurden:

— Berechnung des Temperaturgradienten zur Wand (hier geschehen tber die Nus-
selt-Zahl, in Analogie zu ATHLET-CD)

— Variation von Partikeldurchmesser, Dichte und Warmeleitfahigkeit

— Herausbildung einer Rohrstrdmung, Einlaufverhalten in CFX

Insgesamt lasst sich feststellen, dass eine Erweiterung von CFX um den Effekt der

Thermophorese prinzipiell moglich ist und gute Ergebnisse verspricht, aber vor einer
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Anwendung noch eine vertiefte Untersuchung erfordert, die im Rahmen des Projektes

nicht vorgesehen ist.

Die Verwendung mehrerer Partikelklassen im ASM Modell ist rechenzeitaufwendiger,
da fur jede Klasse ein eigenes Material definiert werden muss, flir das dann wieder ein
Gleichungssystem geldst werden muss. Moéglicherweise erfolgsversprechender ist hier
die Verwendung des Lagrangeschen Particle Trackings, da dort PartikelgréRenvertei-
lungen angenommen und parametrisiert werden kdénnen. Diese Untersuchung wurde

hier aber bisher nicht durchgefiihrt.

6.3.4 Berechnung fiir einen Impaktor

Impaktoren werden zur experimentellen Bestimmung von Partikelgréfien verwendet.
Sie sind so konstruiert, dass der Gasstrom von oben in den Impaktor eintritt und dann
um 90° zu den Seiten umgelenkt wird (siehe Abb. 6.16). Da die Partikel, abhangig von
ihrer Masse, eine gewisse Tragheit haben, prallt ein Teil der Partikel gegen die unten
liegende ,Impaction Plate® und bleibt dort hangen. Es handelt sich dabei um die grofie-
ren (und damit schwereren) Partikel, wahrend die leichteren Partikel die Umlenkung
um 90°,schaffen®, ohne die Prallplatte zu beriihren. So findet eine Separation in unter-
schiedliche Grolen- bzw. Gewichtsklassen statt. Moderne Impaktoren weisen meist
mehrere Impaktorstufen auf, die jeweils eine bestimmte Partikelklasse herausfiltern.
Spater wird die Gesamtmasse der Partikel auf den einzelnen Impaktorstufen gewogen

und so eine Haufigkeitsverteilung fir die unterschiedlichen Grélkenklassen erstellt.
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Abb. 6.16 Vereinfachtes Impaktor-Modell (Bild aus: /HIN 99/)

Abb. 6.17 Typische reale und ideale Cutoff-Kurven (Actual Curve / Ideal Curve, Bild
aus: /HIN 99/)
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Nach /HIN 99/ lasst sich ein Zusammenhang zwischen den Abmafien des Impaktors
und dem so genannten Cutoff-Durchmesser erstellen. Der Cutoff-Durchmesser defi-
niert den Grenzwert, bei dem genau 50 % der Partikel mit diesem Partikeldurchmesser
herausgefiltert werden. In einem idealen Impaktor bleiben alle Partikel mit gréRerem
Durchmesser an der Prallplatte hangen und alle Partikel mit kleinerem Durchmesser
gelangen ungestort durch diese Impaktorstufe. In Abb. 6.17 ist Collection-Effizienz bei-
spielhaft aufgetragen. In einem idealen Impaktor ist dies eine scharfe Stufenfunktion
(beim Cutoff-Durchmesser), in einem realen Impaktor gibt es jedoch immer auch etwas
kleinere Partikel, die aufgefangen werden, und etwas groRRere Partikel, die durch die
Impaktorstufe hindurchkommen. Nach /HIN 99/ gilt fir den Cutoff-Durchmesser (idealer
Wert):

1
9mnD; (Stkso) |2

=T (6.4)

d50=[

far eine Impaktorstufe mit rundem Jet. Hierbei ist n die Viskositat der Luft, D; der Jet-
Radius, Stks, die Stokes-Zahl fir 50 % Effizienz (siehe /HIN 99/), p, die Dichte des Par-

tikelmaterials, Q der Volumenstrom und C, der Cunningham-Korrekturfaktor.

Dieser Zusammenhang soll mit einer CFX-Rechnung untersucht werden. Hierdurch
kann validiert werden, ob CFX bei Verwendung des ASM-Modells und des Lagrange
Partikel-Trackings sowohl die Ausbreitung von Aerosolen mit der Gasstromung als
auch das Tragheitsverhalten von Aerosolen richtig wiedergibt. Mit Hilfe der Gleichung
oben ergibt sich bei einem Volumenstrom von 0.1 I/m (Luft), einem Jet-Durchmesser
von 1 mm und Wassertropfen als Partikel ein Cutoff-Durchmesser von etwa 4.22 ym
(ohne Cunningham-Korrektur 4.28 pym). Es wurden Simulationen mit unterschiedlichen
Partikeldurchmessern durchgefuhrt. Hierbei wurde bei einer Simulationsreihe das Al-
gebraic Slip Modell und bei einer zweiten Simulationsreihe das Lagrangesche Partikel-

Tracking-Modell verwendet.

In Abb. 6.18 sind die Ergebnisse mit dem Partikel-Tracking-Modell beispielhaft darge-
stellt. Links im Bild sieht man zunachst das Geschwindigkeitsfeld (Luftstrom), das sich
(ohne Wassertropfen) einstellt. Mit Hilfe des Tracking-Modells werden nun Partikelbah-
nen berechnet, und zwar einmal far Tropfen mit einem Durchmesser von 3.5 ym (siehe
Abb. 6.18, Mitte) und einmal fir Tropfen mit einem Durchmesser von 10.0 um (siehe
Abb. 6.18, rechts). Es zeigt sich, dass bei einem Durchmesser von 3.5 ym noch viele

Partikel die Strdomungsumlenkung mitmachen, wahrend bei einem Durchmesser von
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10.0 um die meisten Partikel auf Grund ihrer Tragheitskrafte auf die unten liegende

Prallplatte auftreffen.

Geschwindigkeitsfeld Durchmesser 3.5 um Durchmesser 10 pm
(ohne Aerosolpartikel)

Abb. 6.18 Geschwindigkeitsfeld und Partikelbahnen in einer Impaktor-Stufe (CFX,
Lagrange Partikel Tracking Modell)

In Abb. 6.19 ist der Verlauf der Collection-Effizienz Gber dem Partikeldurchmesser auf-
getragen. Es zeigt sich, dass die Kurve mit dem Lagrange-Modell gut zu dem idealen
Cutoff-Durchmesser von 4.22 ym (siehe oben) passt, wahrend mit dem ASM ein gro-
Rerer Cutoff-Durchmesser berechnet wird. Mit dem ASM wird zwar der qualitative Ver-
lauf richtig wiedergegeben, allerdings bei einem zu groRen Partikeldurchmesser. In
dieser Rechnung zeigte sich also, dass die Simulation von Partikelumlenkung und

Tragheitskraften besser mit dem Lagrange Particle Tracking funktioniert.
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Abb. 6.19 Vergleich der Collection Efficiency (Ideal, Lagrange und ASM)

6.4 Agglomeration von Aerosolpartikeln

Treffen zwei Aerosolpartikel aufeinander, so kdnnen sie sich zu einem gréRReren Parti-
kel vereinigen. Dieser Prozess wird (bei Feststoffen) als Agglomeration bezeichnet. Es

koénnen die folgenden Agglomerationsprozesse unterschieden werden:

— Brownsche Agglomeration

— Gravitationsbedingte Agglomeration

— Turbulente Agglomeration

Im Folgenden soll prinzipiell untersucht werden, wie Agglomerationsprozesse in CFX
modelliert werden kénnen. Dabei wird zunachst nur die Brownsche Agglomeration be-
trachtet. Hierbei ist wiederum die Agglomeration von monodispersen Partikeln am ein-

fachsten zu beschreiben. In /HIN 99/ wird folgender Ausdruck fiir die Anderung der
Partikelzahl-Konzentration hergeleitet:

dN

Dabei ist N die Partikelzahlkonzentration und K, der Agglomerationskoeffizient, fir den
laut /HIN 99/ fur Partikel > 0.1 pm gilt:
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Ko, =3.0 -107°C, m3/s (6.6)

Hierbei ist Cc der Slip-Correction Faktor. Die genaue Herleitung ist der Literatur
/HIN 99/ zu entnehmen. Es zeigt sich eine starke (quadratische) Abhangigkeit der Ag-
glomeration von der Partikelzahldichte. Die PartikelgroRe selber flieRt nur (schwach)
Uber den Slip-Correction-Faktor ein. Diese Korrektur ist flr gréfiere Partikel (> 5 pym)

vernachlassigbar.

Verwendet man das Algebraic Slip Modell von ANSYS-CFX, so kann die Agglomerati-
on durch den Ubergang in eine andere Partikelklasse beschrieben werden. Hierbei
wird jede Partikelklasse in CFX durch ein eigenes Material dargestellt. Die Materialien
unterscheiden sich nur durch den Partikeldurchmesser, der jeweils fur das ASM-Modell
angegeben wird. Bei monodispersen Partikeln verdoppeln sich die Masse und der
Durchmesser um den Faktor 2" = 1.26. Als Beispiel werden drei Partikelklassen mit

den zunehmenden Durchmessern definiert (siehe Tab. 6.6).

Tab. 6.6  Unterschiedliche Partikelklassen fir die Agglomeration

Partikelklasse Durchmesser [um]
1 1.00
2 1.26
3 1.59

Die Primarpartikel (Partikelklasse 1) werden zusammen mit Luft in eine Testgeometrie
eingespeist, in der die Stromung eine zweifache Umlenkung erfahrt (siehe Abb. 6.20).
Die Testgeometrie hat eine Seitenlange von 1.0 m. Der Massenanteil der Primarparti-
kel am Einlass betragt 0.1, dies entspricht einer Partikelzahldichte von etwa
2.5E+14 Partikeln/m3. Die Einlassgeschwindigkeit betragt 0.25 m/s.
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Abb. 6.20 Testgeometrie fur die Modellierung der Partikelagglomeration

Fir jede Partikelklasse wird einzeln zunachst die Partikelzahldichte und dann die
Ubergangsrate in die nachste Partikelklasse bestimmt. Die Werte von K, wurden aus
/HIN 99/, Tabelle 12.1 entnommen. Durch Massensenken und -quellen in CFX wird der
Ubergang zwischen den Partikelklassen dann realisiert. Das Ergebnis ist in Abb. 6.21
dargestellt. Am Einlass dominieren zunachst die Primarpartikel mit einem Durchmesser

von 1.0 ym (linkes Bild).

Die mit Hilfe der obigen Gleichungen berechnete Ubergangsrate in die nachsten Parti-
kelklassen ist in Abb. 6.22 dargestellt (hier in kg/m3s, ein negativer Wert bedeutet eine
Abnahme der urspringlichen Klasse). In Abb. 6.21 (Mitte) ist dann die Verteilung fur

Partikel mit einem Durchmesser von 1.26 ym dargestellt.

Durch die Agglomeration sinkt die Partikelzahldichte und so gibt es schon deutlich we-
niger Partikel in (Gréflken-) Klasse 2 als in 1. In Klasse 3 sind wiederum deutlich weni-
ger Partikel als in Klasse 2. Dieses Absinken der Partikelzahldichte fihrt zu einer im-
mer starkeren Verlangsamung des Agglomerationsprozesses, bis die Partikelzahldich-
te so niedrig ist, dass (fast) keine Agglomerationen mehr stattfinden. Hinzu kommt,

dass groflere Partikel leichter nach unten sinken und sich am Boden ablagern.
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1.00 Mikron 1.26 Mikron 1.59 Mikron

Abb. 6.21 Die Agglomeration der Primarpartikel (1.0 um) fihrt zu gréReren Partikeln
(1.26 ym und 1.59 um)

Abb. 6.22 Agglomerations- und Ubergangsrate (links: Klasse 1 = Klasse 2, rechts:

Klasse 2 = Klasse 3)

Um den Einfluss der Partikelzahldichte auf den Agglomerationsprozess zu zeigen,
wurde der Durchmesser der primar eingespeisten Partikel im Bereich von 0.5 ym —
5.0 ym variiert. Bei gleich bleibendem Massenanteil verandert sich im Einlass dadurch
die Partikelzahldichte im Bereich von 1.99E+12 Partikel/m*® bis 1.96E+15 Partikel/m?.
Abb. 6.23 zeigt, dass mit steigender Partikelkonzentration am Einlass die Zahl der Ag-
glomerationen zunimmt und somit der Anteil der Primarpartikel am Auslass entspre-
chend absinkt. Dies ist eine (qualitative) Verifikation des mit den Gleichungen be-

schriebenen Zusammenhangs.

188



100

90

80
70

60 \\
50

40 T~
30 T~

Primarpartikelanteil am Auslass [%]

10
00
0.0E+00 5.0E+14 1.0E+15 1.5E+15 2.0E+15

Mittlere Partikelkonzentration am Einlass [m*-3]

Abb. 6.23 Einfluss der initialen Partikelkonzentration auf die Agglomeration

6.5 Ausbreitung radioaktiver Edelgase

Neben den partikelférmigen Aerosolen spielen auch radioaktive Edelgase eine wichtige
Rolle beim radioaktiven Quellterm bei einem Unfall. Ein Beispiel flr ein solches Edel-
gas ist Xenon-133. Einen Monat nach dem Reaktorunglick von Fukushima zog eine
Wolke dieses radioaktiven Gases um den Erdball (siehe Abb. 6.24). Im Folgenden soll
am Beispiel von Xenon die (simulierte) Ausbreitung radioaktiver Edelgase mit und ohne
Nachzerfallswarme untersucht werden. AnschlieBend wird anhand eines hypotheti-
schen Beispiels (angelehnt an den THAI-Versuch TH-2) der Einfluss der Nachzerfalls-
warme von Xe, Kr und Csl (Einspeisung in den Behalter unterstellt) auf Temperaturen,

Druck und Kondensation untersucht.

6.5.1 Modellierung radioaktiver Edelgase in CFX

Bei einem nuklearen Storfall treten als radioaktive Edelgase hauptsachlich Xenon und
Krypton auf. In Tab. 6.1 sind flr einen beispielhaften Storfall die frei werdenden Men-

gen an Xe und Kr sowie deren Zerfallswarme aufgelistet.
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Xenon-133 hat im Grundzustand eine Halbwertszeit von 5.25 Tagen und zerfallt haupt-
sachlich (zu 98.5 %) Uber einen B-Zerfall (siehe Abb. 6.25). Das beim p™-Zerfall frei
werdende Elektron gibt seine Energie hauptsachlich im Nahbereich (bis ca. 50 cm um
die Quelle herum) an die umgebende Luft ab. Das zusatzlich frei werdende Antineutri-
no nimmt die restliche Energie auf, verlasst dann aber das Containment weitgehend

ohne weitere Wechselwirkung.

Radioaktive Edelgase kdnnen wie andere Gase (H,, O, ...) als ideale Gase simuliert
werden. Fur jedes Edelgas wird eine zusatzliche Erhaltungsgleichung (Massenbruch)
geldst. Um Rechenzeit zu sparen, kdnnen gegebenenfalls mehrere Edelgase zu einer
Komponente zusammengefasst werden. Die Warmefreisetzung durch a- und B-
Strahlung kann vereinfachend am Ort der Edelgase simuliert werden. Hierbei wird eine
volumetrische Warmequelle in CFX eingebaut, die proportional zum Xe- bzw. Kr-
Massenbruch ist. Frei werdende y-Strahlung kann prinzipiell Uber den ,Radiation-Heat-
Transfer” in CFX modelliert werden. Diese Strahlungsart hat nur geringe Wechselwir-
kungen mit der Luft und wird ihre Energie hauptsachlich in den umgebenden Struktu-

ren abgeben.

Abb. 6.24 Xe-133 Emission nach der Katastrophe von Fukushima (Bild: /PSO 15/)
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Abb. 6.25 Zerfallsschema von Xe-133 (Bild: /NUC 15/)

6.5.2 Berechnung eines einfachen Testbeispiels

Zunachst sollte anhand eines Testbeispiels die Ausbreitung von Xenon in einem einfa-
chen Volumen untersucht werden. Das zylinderférmige Beispielvolumen ist in
Abb. 6.26 dargestellt (Durchmesser 6.0 m und Hohe 10 m). Der Einspeisepunkt und
die Einspeiserichtung des Gases (nach oben) sind als roter Pfeil dargestellt. Weiterhin
wurden drei Monitorpunkte eingebracht, an denen die Xenon-Konzentration und die
Temperaturen Uberwacht werden. Das Volumen ist weiterhin von einer 20 cm dicken
Stahlwand umgeben. Mit insgesamt 240 374 Elementen sind Geometrie und Volumen
einigermalien grob vernetzt, was aber ausreicht, da nur die prinzipiellen Verhaltens-
weisen untersucht werden sollen. Des Weiteren wurden die bisher Ublichen Standard-

parameter fur unsere CFX-Rechnungen verwendet (SST-Modell, Total Energy, ...).
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Abb. 6.26 Testvolumen, Xenon-Einspeiseposition und Monitorpunkte

Als Startwerte wird angenommen, dass der Behalter ausschlieBlich mit Luft gefullt ist,
eine Temperatur von 25 °C und einen Druck von 1 bar hat. Da Xenon nicht in der CFX-
Materialdatenbank vorhanden ist, wurde es als ideales Gas mit einer molaren Masse
von 131.29 g/mol und einer spezifischen Warmekapazitat von 158 J/kgK eingebracht.
Durch den Einlass werden 10 g/s mit einer Temperatur von 100 °C nach oben einge-
speist. Zunachst wird angenommen, dass keine radioaktiven Zerfalle stattfinden und

dadurch keine zusatzliche Warme eingebracht wird.

In Abb. 6.27 ist dargestellt, wie sich das Xenon im Testvolumen ausbreitet. Auf Grund
der hohen Dichte des Xenons fallt das Gas (trotz der Einspeisung nach oben) zunachst
im Behalter nach unten und flillt diesen von unten auf. Entsprechend zeigen die tiefer-
liegenden Messpunkte M1 und M2 auch eine héhere Xenon-Konzentration an als der
oben liegende Messpunkt M3 (siehe Abb. 6.28). Des Weiteren flhrt die Xenon-
Einspeisung auch zu einer moderaten Temperatur- und Druck-Erhéhung im Testvolu-
men (siehe Abb. 6.29 und Abb. 6.30).
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Abb. 6.27 Ausbreitung des Xenons im Testvolumen (Zeitpunkt t = 500 s)
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Abb. 6.28

Verlauf der Xenon-Konzentration an den drei Messpunkten
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Abb. 6.29 Temperaturverlauf im Testvolumen
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Abb. 6.30 Druckverlauf im Testvolumen

Als weiterer Aspekt sollte untersucht werden, wie sich die durch radioaktive Zerfalle
entstehende Warme auf Temperatur- und Druckverlauf sowie auf die Gasverteilung

auswirkt. Hierzu wurde eine weitere Rechnung durchgefiihrt. Da die Xenon-Isotope alle
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mit hoher Wahrscheinlichkeit durch f-Zerfall in Casium umgewandelt werden, wird die
freiwerdende Zerfallswarme im Nahbereich des Xenons an das umgebende Gas abge-

geben. Dieses wird durch eine zusatzliche (volumetrische) Warmequelle modelliert:
DecayHeat = Massenanteily, - Dichte - 1732 [W kg™1] (6.7)

Die GroRe DecayHeat hat die Einheit W/m?3. Dabei sind die 1732 W/kg die spezifische
Zerfallswarme des Xenon-Isotopengemisches (Quelle: COCOSYS). In Abb. 6.31 ist
dargestellt, welchen Einfluss diese zusatzliche Zerfallswarme auf die Verteilung des
Xenons im Testvolumen hat. Da das Gas eine hdhere Warme bzw. Temperatur hat,
fallt es nicht mehr so leicht nach unten, sondern es steigt leichter in die oberen Berei-
che des Testvolumens. Hierdurch wird eine starkere Homogenisierung der Xenon-

Konzentration im Behalter erreicht.

Mit Zerfall Mit Zerfall

Abb. 6.31 Ausbreitung von Xenon im Testvolumen mit und ohne Zerfallswarme zu

vier unterschiedlichen Zeitpunkten.

In Abb. 6.32 wird die Xenon-Konzentration fir die beiden Rechnungen an den drei
Messpunkten miteinander verglichen. Hier zeigt sich insbesondere bei Messpunkt M3

(dieser liegt ganz oben im Testvolumen) bei der Rechnung mit Zerfallswarme ein deut-
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lich schnellerer Anstieg der Xenon-Konzentration. Dieser Anstieg bei M3 wird bei der

Rechnung ohne Zerfallswarme gar nicht beobachtet.

Betrachtet man den Temperaturverlauf, so zeigt sich bei einer Berlcksichtigung der
Zerfallswarme ein deutlich steilerer Temperaturanstieg bei allen Messpunkten (siehe
Abb. 6.33). Ahnlich verhalt sich auch der Druckverlauf im Testvolumen. Insgesamt hat
die zusatzliche Zerfallswarme also einen ziemlich deutlichen Einfluss auf die Grofien

Temperatur, Druck und Gaskonzentrationen.
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Abb. 6.32 Vergleich des Xenon-Konzentration bei den Rechnungen mit und ohne Be-

rucksichtigung der Zerfallswarme
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Abb. 6.33 Temperaturverlauf mit und ohne Berlcksichtigung der Zerfallswarme

6.5.3 THAI TH-2 mit zusatzlicher Einspeisung von Xe, Kr und Csl

Im Folgenden wird anhand eines hypothetischen Beispiels (angelehnt an den THAI-
Versuch TH-2) der Einfluss der Zerfallswarme von Xe, Kr und Csl auf Temperaturen,
Druck und Kondensation untersucht. Hierzu werden die in Tab. 6.1 genannten Freiset-
zungsmassen fur das gesamte Containment auf den THAI-Behalter herunterskaliert
(70 000 m*: 60 m?®). Daraus ergeben sich die in Tab. 6.7 dargestellten Freisetzungs-
massen und die Nachzerfallswarme. Die freigesetzten Spaltprodukte werden folgen-
dermalen behandelt:

— Xenon und Krypton werden jeweils einzeln als ideale Gase modelliert.

— lod und Céasium werden zu Csl zusammengefasst, welches als Partikel-Medium
modelliert wird. Diese Partikel erfahren zusatzlich eine durch das Algebraic Slip
Modell beschriebene Sinkgeschwindigkeit aufgrund der Gravitation. Dabei wurde
ein mittlerer Partikelradius von 2 ym angenommen. Das bei einer vollstadndigen
Reaktion von | (mit Cs) zu Csl Ubrig bleibende Cs wird in dieser Rechnung zu-

nachst vernachlassigt.

— Tellur und Strontium werden wegen der geringen Freisetzungsmassen bzw. gerin-

ger Zerfallswarme in dieser Rechnung vernachlassigt.
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Damit die Rechnung nicht zu lange dauert, werden die genannten Massen innerhalb

einer kurzen Zeitdauer (100 s) zusammen mit dem Dampf im TH-2 Versuch freigesetzt.

Tab. 6.7  Auf das THAI-Behaltervolumen skalierte Freisetzungsmassen fir radioak-

tive Zerfallsprodukte (Vergleiche auch Tab. 6.1)

Element Freigesetzte Masse Spezifische Freigesetzte Zerfallswarme
Zerfallswarme
[kel [kW / kgl (kW]
lod 0.0058 227.34 1.315
Xenon 0.2794 1.50 0.419
Krypton 0.0206 6.33 0.130
Casium 0.0510 0.78 0.040
Tellur 4.11E-06 12.71 0.000
Strontium 5.66E-07 12.64 0.000

In Abb. 6.34 wird die Temperaturverteilung bei t = 700 s zwischen der Standardrech-
nung (ohne Spaltprodukte) und der neuen Rechnung (mit Xe, Kr und Csl) qualitativ
verglichen. Es zeigt sich ein deutlicher Anstieg der Temperaturen im THAI-Behalter bei
einer Berlcksichtigung der frei werdenden Zerfallswarme. In Abb. 6.35 werden die je-
weiligen Dampfkonzentrationsverteilungen bei t = 700 s miteinander verglichen. Hier

zeigt sich eine deutliche Veranderung der Dampf-Verteilung im THAI-Behalter.

Abb. 6.34 Temperaturverteilung (links: Standard, rechts: mit Xe, Kr, Csl)
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Abb. 6.35 Dampfkonzentrationen (links: Standard, rechts: mit Xe, Kr, Csl)

Die Temperaturerhdhung durch die Zerfallswarme fuhrt zu einer deutlichen Reduzie-
rung der Volumenkondensationsrate fast auf 0 kg/s (siehe Abb. 6.36). Dafur steigt
dann die Wandkondensationsrate entsprechend an (hier nicht gezeigt), so dass die ge-
samte Kondensationsrate etwa gleich bleibt. Weiterhin fuhrt die zusatzliche Zerfalls-

warme zu einem starken Anstieg des Drucks im THAI-Behalter (siehe Abb. 6.37).

Die Csl-Partikel haben wegen ihres geringen Durchmessers (2 um) auch nur eine rela-
tiv niedrige Sedimentationsgeschwindigkeit von ca. 5.4e-4 m/s. Diese fallt im Verhaltnis
zu den durch Ausstrdmung, Auftrieb usw. erzeugten Strdmungsgeschwindigkeiten
kaum ins Gewicht. Deshalb liegt im Gas eine ahnliche Verteilung der Csl-Partikel vor,
wie beim Xe oder beim Kr. Allerdings kommt es an den Wanden des THAI-Behalters
zu einer Ablagerung der Csl-Partikel, die nur bei diesen Partikeln auftritt, nicht jedoch

bei den Edelgasen.
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Abb. 6.37 Einfluss der Zerfallswarme auf den Druck im THAI-Behalter

Prinzipiell hat diese Beispielrechnung gezeigt, dass die Verteilung radioaktiver Edelga-

se und von Aerosolen, die Abgabe von Zerfallswarme sowie die Sedimentation und Ab-

lagerung von Aerosolen mit CFX gut berechenbar sind. Der Einfluss auf Grofien wie
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Temperatur, Druck, Kondensation, Gasverteilung usw. ist recht deutlich und sollte auch

bei zukinftigen Unfall-Rechnungen im Containment berlcksichtigt werden.

Betrachtet man noch den Vergleich der Rechenzeiten fur die beiden Simulationen mit
und ohne Spaltprodukte, so stellt sich heraus, dass die Berechnung mit Spaltprodukten
sogar weniger Rechenzeit verbraucht als die Berechnung ohne Spaltprodukte (siehe
Abb. 6.38). Grund hierfur ist moglicherweise die Reduzierung der Volumenkondensati-

on und dadurch bedingt ein allgemein besseres Konvergenzverhalten.

Mit Xe, Kr, Csl

Standard-Rechnung

0.0E+00 1.0E+06 2.0E+06 3.0E+06 4.0E+06 5.0E+06 6.0E+06
Rechenzeit fir 800 s Simulationszeit [CPU-s]

Abb. 6.38 Vergleich der Rechenzeiten fur 800 s Simulationszeit

6.6 Erganzende Analyse zur Partikelstatistik

Wird in einem Storfall ein Aerosol freigesetzt, so handelt es sich in der Regel um eine
sehr grofle Anzahl von Aerosolpartikeln, die sich durch das Containment bewegen.
1 kg Csl besteht beispielsweise aus etwa 5*10' Partikeln, wenn man von einer mittle-
ren Dichte von 2.25 g/cm® und einem mittleren Partikeldurchmesser von 2.60 uym aus-
geht (Daten aus dem KAEVER-Experiment, siehe oben). Auch mit einer zuklnftig fort-
schreitenden Verbesserung der Leistungsfahigkeit von Rechnern kénnen — bei so gro-
Ren Anzahlen von Partikeln — nicht alle einzeln auf ihrem Weg durch das Containment
nachverfolgt werden. Daraus ergeben sich die folgenden Fragen:
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1. Kann die Gesamtzahl der Aerosolpartikel bei ihrem Weg durch das Contain-

ment durch eine geeignete kleinere Anzahl von Partikeln vertreten werden?

2. Wie grold muss eine solche reprasentative Stichprobe sein?

Um diese Fragen zu beantworten, wurden Testrechnungen mit der PANDA-Geometrie
durchgefuhrt. Hierbei wurde angenommen, dass jeweils Csl mit einem Massenstrom
von 0.5 g/s und einem Partikeldurchmesser von 2.60 ym zusammen mit einem Luft-
massenstrom (als Tragergas) in den PANDA-Behalter eingespeist wird und die Vertei-
lung der Partikel 100 s lang beobachtet. Abb. 6.39 zeigt beispielhaft die Verteilung von
20 000 Csl-Aerosol-Partikeln im PANDA-Behalter. Die Csl-Partikel geben bei dieser
Testrechnung 100 kW Zerfallswarme pro kg Csl ab.

20.000 Aerosol-Partikel

Abb. 6.39 Verteilung der Csl-Partikel im PANDA-Behalter (Die Partikel sind zur bes-
seren Sichtbarkeit vergroRert.)

In Tab. 6.8 sind die numerischen Parameter fur die Testrechnungen angegeben. Als
Aerosolmodell fur diese statistische Analyse wird das Lagrange Particle Tracking Mo-
dell verwendet. Tab. 6.9 zeigt die Zahlen fir die eigentliche statistische Analyse. Die
Gesamtzahl aller Csl-Aerosolpartikel (5E+13 Partikel / kg) wird bei jeder Rechnung
durch eine Stichprobe ersetzt. Hierbei werden Stichprobengrofen von 1.0E+5 Partikeln
pro kg Csl bis hin zu 2.5e7 Partikel pro kg verwendet. Hierbei wird dann z. B. 1 kg Csl
durch 1.0e5 Partikel reprdsentiert. Das bedeutet nicht, dass 1kg Csl aus
1.0E+5 Partikeln besteht. Ein Kilo Csl enthalt auch weiter 5E+13 Partikel, aber nur
1.0E+5 dieser Partikel werden in der CFX-Simulation betrachtet und ihr Weg durch die
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Geometrie nachverfolgt. Die These ist, dass die Abweichung zwischen den einzelnen

Simulationsergebnissen mit grélker werdender Partikelzahl immer kleiner wird (nach

Bernoulli: Gesetz der gro3en Zahlen /WIK 15a/). Diese These wird im Folgenden ge-

pruft.

Tab. 6.8 Infobox fir die PANDA-Rechnungen

Experiment PANDA / Testbeispiel zur statistischen Analyse

Phanomene Ausbreitung von Aerosolpartikeln in einer Luftstromung, Ab-
gabe von Zerfallswarme

Elementzahl 294 280

Materialien Air Ideal Gas, Csl (Partikel)

Turbulenzmodell

SST

Aerosolmodell

Lagrange Particle Tracking Modell

Konvergenz

RMS < 0.0001

CFX-Version

15.0

Tab. 6.9  Partikelzahlen (Stichprobengrof3e) in den einzelnen Testrechnungen

Rechnungs- (Reprasentative) Partikel- Freigesetzte Partikel insge-
Nummer zahl pro Kilogramm Csl samt nach 100 s (in Tausend)
1 1.0E+5 5

2 5.0E+5 25

3 1.0E+6 50

4 1.5E+6 75

5 2.0E+6 100

6 2.5E+6 125

7 3.0E+6 150

8 6.0E+6 300

9 1.0E+7 500

10 1.5E+7 750

11 2.0E+7 1000

12 2.5E+7 1250
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In Abb. 6.40 sind die Rechenergebnisse flir unterschiedliche Partikelzahlen dargestellt.
Es kann grob gesagt werden, dass die raumliche Verteilung der Partikel in den zwei
PANDA-Behaltern ahnlich ist, wahrend die Partikeldichte natirlich mit der Anzahl
steigt.

2.500 20.000 80.000

Abb. 6.40 Partikelverteilung bei unterschiedlicher Stichprobengrélie

In Abb. 6.41 ist die Temperaturverteilung im 1. PANDA-Behalter dargestellt. Die Tem-
peraturerhdhung ergibt sich ausschlieRlich aus der frei werdenden Zerfallswarme der
Csl-Partikel und aus ihrer raumlichen Position im zeitlichen Verlauf. Die Schnittbilder
sehen alle relativ ahnlich aus, so dass es schwierig ist, aus dem optischen Eindruck ei-
ne quantitative Beurteilung zu treffen. Es fallt aber bei der Temperaturverteilung mit nur
5000 Partikeln auf, dass diese sich noch deutlicher von der Rechnung mit 1 250 000
unterscheidet. Die Rechnungen mit 500 000 und 1 250 000 hingegen lassen sich op-

tisch nur schwer unterscheiden.

Einen quantitativen Vergleich kann man bekommen, wenn man fir jeden Punkt des
Volumens die Temperaturdifferenz berechnet. Abb. 6.42 zeigt diese Temperaturdiffe-
renz zwischen der Rechnung mit den wenigsten Partikeltracks (5 000) und der Rech-
nung mit den meisten Partikeltracks (1 250 000). Berechnet man den Mittelwert dieser
Temperaturdifferenzen und teilt ihn durch den absoluten Temperaturanstieg, so be-
kommt man ein MaR fur die relative Temperaturabweichung bzw. einen relativen Feh-

ler:

Mittelwert (AbS(T320000 —Tzsoo))
Mittelwert(Temperaturanstieg)

Relativer Fehler =

(6.8)

Die Bezeichnung als relativer ,Fehler® stammt aus der (noch ungepriften) Annahme,
dass die Berechnung mit den meisten Partikel-Tracks am nachsten an der richtigen

Loésung liegt und dass es bei groRen Zahlen zu einer Konvergenz gegen einen festen
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Wert kommt. Um das zu prifen, wurde fir alle Berechnungen die Abweichung zur
Rechnung mit 1 250 000 Partikeln bestimmt. Das Ergebnis ist in Abb. 6.43 dargestellt.

Abb. 6.41 Temperaturverteilung im 1. PANDA-Behalter bei t = 100 s flr unterschied-

liche Partikelzahlen

Abb. 6.42 Temperaturdifferenz zwischen den zwei Rechnungen mit 5 000 und mit
1 250 000 Partikeln
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Abb. 6.43 Abhangigkeit des relativen Fehlers von der Partikel- bzw. Trackzahl

Es zeigt sich in Abb. 6.43, dass — wie erwartet — der relative Fehler mit steigender Par-
tikelzahl abnimmt. Wahrend er bei 5 000 Partikeln noch bei etwa 17 % liegt ist er bei
1 000 000 Partikeln auf etwa 3 % gesunken. Auch im Bereich von 1 000 000 Partikeln
zeigen sich damit noch kleine lokale Fluktuationen im Temperaturfeld. Und je nach ge-
wunschter Genauigkeit mussen also mehr oder weniger Partikel-Tracks berechnet
werden. Damit konnte das Gesetz der gro3en Zahlen zumindest bis zu einer gewissen

(Genauigkeits-)Grenze nachgewiesen werden.

Abb. 6.44 zeigt, dass es nicht unbedingt einen linearen Zusammenhang zwischen Par-
tikelzahl und Rechenzeit (in CPU-s) gibt. Woher die Schwankungen kommen, ist un-
klar. Es kommt jedoch bei erhohter Partikelzahl nicht zu einer deutlichen Steigerung
der Rechenzeit. Allerdings ist ein erhdhter Bedarf an Speicherplatz notwendig (Arbeits-
speicher muss allokiert werden).
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Abb. 6.44 Abhangigkeit der Rechenzeit von der Partikel-Anzahl

6.7 Zusammenfassung

Ziel der in diesem Arbeitspunkt durchgefiihrten Arbeiten war es zu untersuchen, inwie-
weit sich das Aerosol- und Spaltproduktverhalten im Sicherheitseinschluss mit CFD-
Simulationen sinnvoll und hinreichend abbilden Iasst. Hierzu wurden unterschiedliche
Phanomene (Ausbreitung, Sedimentation, Agglomeration, Edelgase, Zerfallswarme)

einzeln als auch in Kombination untersucht.

Zu den Phanomenen Sedimentation und Ablagerung von Aerosolpartikeln wurden Be-
rechnungen mit einer vereinfachten Testgeometrie sowie die Nachrechnung eines
KAEVER-Versuches durchgefuhrt. Es zeigt sich, dass die Ablagerung dem Stokes-
Gesetz folgt. Im KAEVER-Versuch wird das Absinken der (luftgetragenen) Csl-
Konzentration qualitativ richtig vorhergesagt. In CFX sinkt die Csl-Konzentration zwar
etwas schneller als im Experiment, da es aber noch eine Reihe von (experimentellen)

Unsicherheiten gibt, ist das Ergebnis auf jeden Fall zufriedenstellend.

Zum Aspekt der Ausbreitung von Aerosolen mit der Gasstromung wurde das Verhalten
in einem Aerosolspektrometer simuliert, die Nachrechnung eines Versuches aus der

STORM-Versuchsreihe durchgefiihrt sowie das Verhalten von Partikeln in einer Impak-
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torstufe berechnet. Bei der Simulation des Aerosolspektrometers zeigte die CFX-
Rechnung das Partikelverhalten bzw. die Reichweite, wie sie auch theoretisch vorher-
gesagt wird. Diese Aussage stimmt sowohl flr das Algebraic Slip Modell als auch fur
das Lagrange Particle Tracking Modell, die beide fir die Simulation des Aerosolspekt-
rometers verwendet wurden. Bei der Simulation des STORM-Versuches musste noch
ein zusatzliches Modell zur Beschreibung der Thermophorese implementiert werden.
Mit dieser Erganzung konnte dann das Ausbreitungs- und Ablagerungsverhalten der
Aerosole in guter Ubereinstimmung mit dem Versuch berechnet werden. Beim Impak-
tor spielt zusatzlich zur Ausbreitung auch noch die Tragheit der Partikel eine Rolle. In
diesem Fall zeigte sich eine bessere Ubereinstimmung mit dem theoretischen Verhal-

ten bei einer Verwendung des Lagrange Particle Tracking.

Die Agglomeration von Aerosolpartikeln wurde anhand eines Testbeispiels mit einem
zweifach umgelenkten Gasstrom untersucht. Anhand dieses Beispiels konnte gezeigt
werden, dass sich eine partikelzahlabhangige Agglomerationsrate berechnen lasst. Mit
Hilfe dieses Wertes kann man dann in CFX den Ubergang von einer Partikel(-groRen-
)klasse in eine andere GroRRenklasse beschreiben. Die einzelnen Groflenklassen wer-
den dabei von unterschiedlichen CFX-Komponenten reprasentiert, was auch den Re-
chenaufwand erhoht. Zur Beschreibung des Uberganges zwischen den GroRenklassen
werden in CFX Quell-Terme und Senken verwendet. Die Berechnung des Testbei-

spiels zeigte plausible Ergebnisse.

Die Ausbreitung von Edelgasen mit der Gasstrémung wurde durch die Einspeisung von
Xenon in ein Testvolumen analysiert. An diesem Beispiel wurde auch der Einfluss der
vom Xenon abgegebenen Zerfallswarme an die Behalteratmosphare untersucht.
Grundsatzlich Iasst sich die Ausbreitung von Edelgasen wie Xenon oder Krypton sehr
gut mit CFX berechnen, da sie im Verhalten sehr ahnlich zu anderen schon in CFX un-
tersuchte Edelgase (He, H) sind. Einziger Unterschied ist die frei werdende Zerfalls-
warme. Wird diese Warme in Form von a- oder B-Strahlung frei, so kann diese War-
meabgabe in CFX als volumetrische Warmequelle am Freisetzungsort modelliert wer-
den. Dies wurde im Testbeispiel durchgefuhrt. Handelt es sich um y-Strahlung, so kann
diese ahnlich wie Warmestrahlung mit Hilfe des in CFX bereits vorhandenen ,Radiation
Heat Transfer® Modells beschrieben werden. Es zeigte sich in dem Testbeispiel, dass
die Abgabe von Zerfallswarme einen deutlichen Einfluss auf alle thermodynamischen
GrofRen (Temperaturen, Druck, Gaskonzentrationen) hat. Dies ist ein wichtiges Argu-
ment fir eine Berlcksichtigung der Spaltprodukte und ihrer Zerfallswarme bei einer

Containment-Simulation mit CFX.
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In einer weiteren Testrechnung wurde die kombinierte Freisetzung sowohl von Aeroso-
len (Csl), als auch von radioaktiven Edelgasen in den THAI-Behalter und die damit
verbundene Spaltproduktverteilung und auch deren Warmeabgabe simuliert. Hierbei
zeigte sich, dass sich diese Prozesse auch ohne eine Erhéhung der Laufzeiten fur die
Berechnung integrieren lassen. Ob diese Aussage zu den Laufzeiten nur fir das vor-

liegende Beispiel gilt oder allgemein, kann aber noch nicht gesagt werden.

Grundsatzlich zeigt sich, dass sich einige wesentliche Aspekte des Spaltproduktverhal-
tens im Containment sinnvoll mit CFX abbilden lassen. Hierzu stehen insbesondere
zwei Modelle (Algebraic Slip und Lagrange Particle Tracking) zur Verfligung, die unter-

schiedliche Starken und Schwachen aufweisen.
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7 Arbeitspunkt 1.6 — Leichtgasschichtung

Die Simulation der Aufldsung von stabilen Leichtgasschichten war ein wichtiger Ar-
beitspunkt im Forschungsvorhaben RS1500 /SCH 14/ und wird generell als noch nicht
abschlielend geklarte Fragestellung angesehen. Im Forschungsvorhaben RS1500
konnte ein Fortschritt bei der Simulation solcher Phanomene erzielt werden, der sich
gegeniiber den Ergebnissen von ISP-47 in einer deutlich besseren Ubereinstimmung
zwischen Experiment und Simulation bei Versuchsnachrechnungen vom SETH ST2.1,
SETH ST1.4 und bei den Ergebnissen des MiniPanda-Benchmarks zeigt. Mit den bis-
her gewonnenen Erfahrungen mochte sich die GRS am OECD/NEA PSI Benchmark

zur Aufldsung einer stabilen Leichtgasschichtung beteiligen.

Im Rahmen des OECD/NEA-Projekts HYMERES werden in der Serie 1a und 1b in der
Panda-Anlage mehrere Versuche zu diesem Themengebiet durchgeflihrt. In ihnen
wechselwirkt ein horizontaler/vertikaler Jet/Plume mit einem Strémungshindernis und
erodiert danach eine stabile Heliumschicht. Helium wird dabei als Simulant fur H, ein-
gesetzt. Die Wechselwirkung eines Jets mit einem Strdmungshindernis ist bisher noch
nicht Teil der Validierungsmatrix von CFX. Da dieses Phanomen auch fir Contain-
ment-Anwendungen von Bedeutung sein kann, ist die Nachrechnung von jeweils einem

Versuch mit horizontaler/vertikaler Einspeisung vorgesehen.

71 Teilnahme am OECD/NEA-PSI Benchmark zur Auflésung einer stabi-
len Leichtgasschichtung

711 Kurze Versuchsbeschreibung

Der Versuch wurde am PANDA-Versuchsstand des Paul-Scherer Instituts durchge-
fuhrt. (Abb. 7.1). Ein Behalter der PANDA-Anlage, in dem das Experiment durchgefuhrt
wurde, wurde isoliert. Der Ubrige Teil des PANDA-Versuchstands (Verbindungsrohr
und 2. Behalter) nahm am Experiment nicht teil. Im oberen Bereich (ca. 5.3 m Hbéhe)
wurde eine stabile Heliumschichtung mit einer maximalen Heliumkonzentration von
37 Vol.-% erzeugt. Diese stabile Leichtgasschicht wurde durch einen Luftstrahl ero-
diert. Die Luft trat durch ein vertikales Rohr (H6he der Offnung 2.995 m) aus. Das Rohr
war um 0.648 m von der Zylinderachse versetzt. Der Massenstrom der Lufteinspeisung

betrug 21.53 g/s und die Temperatur 23 °C — 29 °C. Durch eine Venting-Leitung wurde
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der Druck konstant auf 0.994 bar gehalten. Die Offnung der Venting-Leitung befand
sich im unteren Bereich des PANDA-Behalters (Hohe 0.16 m).

Abb. 7.1  Schematische Darstellung des Experiments /AND 13/

7.1.2 CFD-Gitter

Das PSI hat den Teilnehmern CAD-Daten fir die PANDA-Anlage zur Verfigung ge-
stellt. Diese Daten wurden vereinfacht und modifiziert, so dass sie nur noch die Details
der Anlage enthalten, die in den CFX-Simulationen bertcksichtigt werden sollten. Ins-
besondere wurden kleine Flansche aus den CAD-Daten entfernt und das Rohr zur Luft-
einspeisung geometrisch vereinfacht. Die Venting-Vorrichtung wurde zusatzlich in die
CAD-Daten integriert.

Die so generierte CAD-Datei (Abb. 7.2, links) diente als Ausgangspunkt fir die Gitter-
erzeugung. Das fir die Benchmarkteilnahme verwendete CFD-Gitter (Abb. 7.2, rechts)

bestand aus ca. 1.61 Millionen Elementen, davon waren 1.38 Millionen strukturierte
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Zellen (Hexagons). Unterhalb des Auslasses wurde ein unstrukturiertes Gitter (Pris-
men, Tetraeder) verwendet, um die Gittererzeugung zu erleichtern. Das Gitter wurde
im Bereich des Strahls und der Heliumschichtung verfeinert. Die Behalterwande wur-

den ebenfalls vernetzt.

Abb. 7.2  Links: CAD-Daten, die zur Erzeugung des CFD-Gitters genutzt werden,
rechts: Schnitt durch CFD-Gitter

Um den Einfluss der Gitterfeinheit auf das Simulationsergebnis abschatzen zu kénnen,
wurde eine Simulation mit einem gréberen Gitter durchgefuhrt. Das grébere Gitter be-
steht aus 491 000 Zellen, von denen 400 000 strukturiert sind.

Die Simulationsergebnisse mit feinem und gréberem Gitter unterscheiden sich nur ge-
ringfugig (Abb. 7.3). Der Zeitpunkt, an dem die Heliumschichtung abgebaut wurde, ist
nahezu identisch (Abb. 7.3, S9), allerdings ist der Abfall der Helium-Konzentration beim
gréberen Gitter etwas weniger steil. Eine Gitterunabhangigkeit der Simulation konnte
nur naherungsweise gezeigt werden. Eine weitere Gitterverfeinerung Uber die
1.61 Millionen Zellen hinaus ware daher wunschenswert, um den numerischen Fehler
noch weiter zu minimieren, allerdings ist dies gegenwartig nicht mit einem vertretbaren

Aufwand moglich.
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Abb. 7.3  Heliumkonzentration an den Messstellen S1, S2 und S9 bei unterschied-
lich feinem CFD-Gitter
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71.3 CFD-Modelle

Fur die Beteiligung am Benchmark wurden die in RS1500 als optimal identifizierten
Modelle verwendet. Luft, Helium und Wasserdampf wurden als ideale Gase simuliert.
Die Diffusionskonstanten von Helium und Wasserdampf wurden mit der Fuller-
Korrelation berechnet. Flr Helium ergab sich bei den hier vorliegenden Temperaturen
und Driicken ein Diffusionskoeffizient von ca. 3.4e-5 m%s. Die Turbulenz wurde mit
dem SST-Modell simuliert. Beide Terme (Production und Dissipation) zur Modellierung
von Auftriebseffekten bei der Turbulenz wurden aktiviert. Die Warmeleitung in den Be-
halterwanden aus Stahl wurde in CFX simuliert, die Auftenwand des PANDA-Behalters
wurde als adiabat angenommen. Die Warmestrahlung wurde mit dem Discrete-
Transfer-Modell und der in RS1500 beschriebenen Korrelation fir die Absorption von
Dampf modelliert. Die Berucksichtigung von Dampf und Warmestrahlung in der Simula-
tion erfolgte, um eine modglichst einheitliche Modellierung in allen Validierungsrechnun-
gen sicherzustellen. Aufgrund der geringen Dampfkonzentration (< 1.2 Vol.-%), der ge-
ringen Temperatur (< 30°) und den insgesamt geringen Temperaturdifferenzen (AT ~ 7
K) wird aber davon ausgegangen, dass die Berlicksichtigung von Warmestrahlung und

auch des Dampfes keinen signifikanten Einfluss auf die Simulation hatte.

Aufgrund der Erfahrungen mit dhnlichen Problemstellungen (z. B. TH-26) wurde als
Konvergenzkriterium Max-Residuum < 5.0e-4 gewahlt. Bei TH-26 hat sich das Stan-
dardkriterium RMS < 1.0e-4 als zu ungenau herausgestellt und zu deutlichen Abwei-

chungen beim Schichtungsabbau geflhrt.
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Abb. 7.4  Messstellen und Heliumkonzentration zu Beginn des Experiments

71.4 Simulationsergebnis

7.1.41 CFX-Simulation

Die GRS hat sich am Benchmark mit einer ,blinden“ CFX-15 Simulation beteiligt. Zum
Zeitpunkt des Abgabetermins (30.5.2014) lagen Simulationsergebnisse bis ca. 4500 s
vor. Die noch ausstehenden 700 s Problemzeit wurden nach dem Abgabetermin be-
rechnet, ohne dass Anderungen an der Modellierung vorgenommen wurden. Die Simu-
lation wurde auf 4 — 16 CPUs durchgeflhrt. (Aus technischen Grinden wurden mehre-
re Restarts der Simulation durchgefuhrt). Die Simulationszeit betrug insgesamt ca. 2
Monate. Der Grund fur die lange Rechenzeit war neben dem feinen CFD-Gitter (ca.
1,6 Millionen Zellen) das scharfe Konvergenzkriterium. Die experimentellen Daten wur-

den dem Benchmark-Report /AND 14/ entnommen. Dort sind auch eine ausflihrliche
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Auswertung des Benchmarks und ein Vergleich der unterschiedlichen Simulationen un-

tereinander zu finden.

71.4.2 Heliumkonzentration

Im Folgenden werden der gemessene und der berechnete Heliumschichtungsabbau
verglichen. Die Heliumkonzentration wurde an verschiedenen Messstellen (Abb. 7.5 —
Abb. 7.7) gemessen. Als Messfehler wird eine Unsicherheit von +/- 5 mm hinsichtlich

der Position angegeben. Die Genauigkeit der Messung betragt +/- 0.5 Vol.-%.

Bei allen Messstellen stimmen die CFX-Simulation und das Experiment sehr gut tber-
ein (Abb. 7.5 — Abb. 7.7). Es konnte mit der blinden Simulation die Schichtungsauflo-
sung richtig vorhergesagt werden. In der Simulation erfolgt die Schichtungsauflésung
geringfligig schneller als im Experiment. In der Simulation fallt die Heliumkonzentration
in der Héhe von 7.479 m nach 4178 s unter 20 Vol.-%, wahrend im Experiment hierfir
ca. 4619 s bendtigt werden. Die Abweichungen kdnnten sogar noch etwas geringer
ausfallen, da beim Experiment aufgrund der zeitlich geringen Auflésung der Konzentra-
tionsmessungen (Messintervall betragt bei MS_1 bis MS_18 At = 226 s) auch eine ge-

ringflugig schnellere Schichtungsauflosung denkbar ist.
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Abb. 7.5 Heliumkonzentration an unterschiedlichen Messstellen
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Abb. 7.6 Heliumkonzentration an unterschiedlichen Messstellen
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Abb. 7.7 Heliumkonzentration an unterschiedlichen Messstellen

Abb. 7.8 Zeitpunkt, an dem die Heliumkonzentration unter 20 Vol.-% gesunken ist
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7.1.4.3 Temperatur

Die Temperatur in der Simulation stimmt ebenfalls gut mit dem Experiment Uberein
(Abb. 7.9). Da im Experiment raumlich und =zeitlich nur geringe Temperatur-
schwankungen auftraten, ist dieser Versuch nur bedingt geeignet, die Modelle fir den

konvektiven Warmetransport und fir die Warmestrahlung zu validieren.

Abb. 7.9 Temperaturverlauf an den Messstellen TC_3 und TC_5

71.4.4 Vertikalgeschwindigkeiten

Durch PIV-Messung wurden lokale Strémungsgeschwindigkeiten im Experiment ge-

messen. Im Folgenden werden die Vertikalgeschwindigkeiten in Experiment und Simu-
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lation verglichen. Im Benchmark wurde die Geschwindigkeit entlang einer horizontalen
Linie (H6he: 5.904 m ; X-Position: -2.1135 m bis -0.1498 m) zum Zeitpunkt t = 1213 s
gemessen. Im Zentrum des Jets wird die vertikale Stréomungsgeschwindigkeit von der
Simulation unterschatzt, an den Randern des Jets wird die Geschwindigkeit dagegen
leicht Uberschatzt. Auch andere URANS Simulationen, die mit 2 Gleichungsturbulenz-
modellen das Experiment erfolgreich simuliert haben, zeigten ein dhnliches Verhalten
/AND 14/.

Abb. 7.10 Gemessene und berechnete Vertikalgeschwindigkeit im Jet

71.5 Zusammenfassung

Die GRS hat sich am OECD-PSI Benchmark zur Schichtungsaufldsung mit blinden
Rechnungen beteiligt. Bei der Simulation wurden die in RS1500 als geeignet identifi-
zierten Modelle und Parameter (SST-Turbulenzmodell, Diffusionskonstante nach Ful-
ler, Verwendung des MAX-Residuums, ...) verwendet. Die wichtigste ZielgrofRe ist bei
diesem Experiment die Berechnung der Auflésung der stabilen Helium-Schicht. Die
Simulation war in der Lage, die Schichtungsauflésung in guter Ubereinstimmung mit
dem Experiment zu berechnen. An allen Messstellen wird die Heliumkonzentration in
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment simuliert. Einzig beim Vergleich der Stro-
mungsgeschwindigkeit im Jet gab es grofiere Abweichungen zwischen Experiment und
Simulation. Die Stromungsgeschwindigkeit im Zentrum des Jets wurde von der Simula-

tion etwas unterschatzt.
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7.2 Nachrechnung des HYMERES-Versuches HP1_2 (horizontale Ein-
stromung)

Bei den bisherigen Versuchsnachrechnungen wurde eine Leichtgasschicht durch einen
horizontal oder vertikal einstromenden Gasstrahl aufgelost. Bei dem nun vorliegenden
HYMERES-Versuch PANDA HP1_2 wechselwirkt ein horizontaler Jet mit einem Stro-

mungshindernis und erodiert danach eine stabile Heliumschicht.

7.21 Geometrie, Start- und Randbedingungen

Die beiden PANDA-Behalter haben zu Beginn des Experimentes eine Temperatur von
108 °C und Uber ein Venting-Ventil wird ein Druck von etwa 1.3 bar gehalten. In Ves-
sel 1 ist eine Heliumschicht mit maximal 25 Vol.-% Helium aufgebaut worden. Durch
ein horizontales Rohr wird Dampf in Vessel 1 eingespeist (40 g/s, 150 °C), der zu-
nachst gegen eine vertikale Platte prallt, dann aufsteigt und die oben liegende Helium-
schicht auflost (siehe Abb. 7.11). Weitere Details zum Experiment finden sich in
/PAR 14/.

In Tab. 7.1 sind die wichtigsten numerischen Parameter fir die CFX-Rechnung darge-
stellt. Als Turbulenzmodell wurde wieder das SST-Modell verwendet. Weiterhin wurde
der Diffusionskoeffizient nach Fuller berechnet und das Discrete-Transfer-
Strahlungsmodell verwendet. Da der experimentelle Druck nicht ganz exakt dem spezi-
fizierten Wert von 1.3 bar entsprach, wurde die Druckrandbedingung am Auslass dem
experimentellen Verlauf angepasst. Deshalb stimmt der simulierte Druck relativ gut mit

den experimentellen Werten Uberein (siehe Abb. 7.12).

Abb. 7.13 zeigt unterschiedliche Gitter, die fir die Berechnungen erstellt wurden. Hier-
bei wurden neben der Gitterfeinheit auch unterschiedliche Langen des Einlaufrohres
modelliert. Bei den Verfeinerungen wurde das Gitter insbesondere im ersten PANDA-
Behalter (der mit Einspeisestelle, Ablenk-Platte und Heliumschicht) verfeinert. Weiter
unten wird der Einfluss dieser unterschiedlichen Gitter auf die Berechnungsergebnisse
diskutiert.
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Tab. 7.1

Infobox PANDA HP1_2.

Experiment PANDA HP1_2

Phanomene Wechselwirkung eines Gas-Jets mit einem Strémungs-
hindernis, Auflésung einer Leichtgasschicht

Elementzahl 1.1 bis 4.5 Mio. Elemente (siehe Gitterstudie)

Materialien Air Ideal Gas, H,0, He Ideal Gas

Turbulenzmodell SST

Diffusionskoeffizient Nach Fuller

Warmestrahlung

Discrete Transfer, Gray, 24 Strahlen

Wandkondensation Ohne
Volumenkondensation Ohne
Konvergenz RMS < 0.0001
CFX-Version 15.0
Abb. 7.11 Heiller Dampf wird in den PANDA-Behalter eingespeist (links); dadurch

I6st sich die Heliumschicht langsam auf (rechts, t = 640 s)
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Abb. 7.12 Druckverlauf im PANDA-Behalter
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Nr. 12: Einlass kurz, Nr. 14: Einlass kurz, Nr. 17: Einlass mittel, Nr. 33: Einlass m
1.099.437 Elemente 2.113.370 Elemente 1.113.074 Elemente 4.308.598 Elem¢

ST
SR

inlass mittel, Nr. 33: Einlass mittel, Nr. 39: Einlass lang,
74 Elemente 4.308.598 Elemente 1.458.144 Elemente

Abb. 7.13 Unterschiedliche CFD-Gitter fir den HP1_2-Versuch
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7.2.2 Durchfiihrung einer Gitterstudie

Um den Einfluss des Gitters bzw. auch der Geometrie auf die Berechnungsergebnisse
zu untersuchen, wurden mehrere Rechnungen mit unterschiedlicher Elementzahl und
unterschiedlich langem Einlassrohr durchgefiihrt (siehe Abb. 7.13 und Tab. 7.2). Zu-
nachst wird der Einfluss der Gitterfeinheit diskutiert, anschlieRend die Modellierung des

Einlassrohres.

Tab. 7.2  Unterschiedliche Gitter fir den HP1_2 Versuch

Gitter / Rechnungs-Nr. Einlassrohr Elementzahl
12 Kurz 1.1 Mio.
14 Kurz 2.1 Mio.
17 Mittel 1.1 Mio.
33 Mittel 4.3 Mio.
39 Lang 1.5 Mio.

7.2.21 Einfluss der Gitterfeinheit

Um den Einfluss der Gitterfeinheit zu untersuchen, werden zunachst die Berechnungen
Nr.12 und 14 mit 1.1 Mio. bzw. 2.1 Mio. Elementen betrachtet. In Abb. 7.14 bis
Abb. 7.16 ist der Verlauf der Heliumkonzentration in unterschiedlichen Héhen darge-
stellt. Es zeigt sich, dass eine Verfeinerung des Gitters zu einem langsameren Abbau
der Heliumschicht fihrt. Je héher der Punkt liegt, desto starker macht sich der Git-
tereinfluss bemerkbar. Grundséatzlich scheint aber mit gut 1.1 Mio. Elementen noch

nicht der Bereich der Gitterunabhangigkeit erreicht worden zu sein.
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Abb. 7.15 Heliumanteil am Messpunkt MCG_D1B20 in 7.478 m Hbéhe
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Abb. 7.16 Heliumanteil am Messpunkt MCG_D1C20 in 6.926 m Hbhe

7.22.2 Modellierung des Einlassrohres

Bei den ersten Rechnungen zur Gitterfeinheit wurde nur ein kurzer Teil des Einlassroh-
res simuliert, insgesamt ist der geradlinige Teil des Einlassrohres jedoch 1.92 m lang
(siehe Abb. 7.17). In einer weiteren Rechnung wurde ein langerer Teil dieses Rohres
bertcksichtigt. Dieses ist in Abb. 7.18 dargestellt. Entlang der mit weilken Zahlen ge-
kennzeichneten gelben Linien wurde jeweils das Geschwindigkeitsprofil bestimmt. Die
zugehdorigen Geschwindigkeiten sind in Abb. 7.19 dargestellt. Es zeigt sich, dass sich
entlang des Einlassrohres das Geschwindigkeitsprofil von einem relativ flachen Profil
zu einem immer starker ausgepragten runden Profil herausbildet. Dies entspricht auch

der allgemeinen Theorie von Rohrstrdmungen.

In Abb. 7.20 werden dann die Geschwindigkeitsprofile am Ende des Einlassrohres fir
die beiden Rechnungen (kurzes Rohr und langes Rohr) miteinander verglichen. Hier
zeigt sich noch einmal sehr deutlich, dass der Dampfstrahl bei der Rechnung mit lan-
gem Rohr mit einem anderen Geschwindigkeitsprofil in den PANDA-Behalter eintritt als
bei der Rechnung mit dem kurzen Rohr. Die Rechnungen mit dem langen Rohr ent-

sprechen dabei mehr der wahren Geometrie im Experiment.
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Abb. 7.17 Schematische Darstellung des Einlassrohres (L, = 1.92 m) /AUB 05/

Abb. 7.18 Geschwindigkeiten im verlangerten Einlassrohr
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Abb. 7.19 Geschwindigkeitsprofile im (verlangerten) Einlassrohr. Die Position der
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Abb. 7.20 Vergleich der Geschwindigkeitsprofile fiir unterschiedliche Rohrlangen
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In Abb. 7.21 werden die Temperaturen am oberen Rand der Prallplatte dargestellt. Hier
ergibt sich ein deutlicher Unterschied zwischen beiden Rechnungen, was darauf hin-
deutet, dass der Auftreffwinkel des Dampfstrahls bei beiden Rechnungen ein etwas
anderer ist (in Folge des unterschiedlichen Einlassprofils). Die Temperaturen bei der
Rechnung mit langem Rohr passen besser zum Experiment als die der Berechnung mit

kurzem Rohr, auch wenn sie noch nicht vollstandig das Experiment treffen.
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©
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Q
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—CFX kurzes Rohr
—CFXlanges Rohr
105
100
0 500 1000 1500 2000 2500

Zeit [s]

Abb. 7.21 Temperaturen am oberen Rand der Prallplatte

Vergleicht man auch die Heliumkonzentrationen aus den Rechnungen mit unterschied-
lich langem Einlassrohr, so zeigt sich bei einem langeren Rohr ein langsamerer Abbau
der Heliumschicht. Dies ist in Abb. 7.22 bis Abb. 7.24 dargestellt. Der Einfluss ist ziem-
lich deutlich, deshalb sollte zu einer korrekten Simulation des Experimentes auf jeden
Fall die richtige Rohrlange verwendet werden. Fur den im nachsten Abschnitt folgen-
den Vergleich mit den experimentellen Daten wird deshalb CFX-Rechnung Nr. 39 aus-
gewahlt. Dabei muss jedoch beachtet werden, dass diese Rechnung mit einem Netz
mit nur 1.5 Millionen Elementen durchgefiihrt wurde und hiermit wahrscheinlich noch
keine Gitterunabhangigkeit erreicht wird.
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Abb. 7.23 Heliumanteil am Messpunkt MCG_D1B20 in 7.48 m Héhe
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Abb. 7.24 Heliumanteil am Messpunkt MCG_D1C20 in 6.93 m Hbéhe

7.2.3 Vergleich von CFX-Ergebnissen mit experimentellen Daten

Betrachtet man den Verlauf der Heliumkonzentration an verschiedenen Messstellen im
Behalter 1, so fallt auf, dass CFX den Abbau der Heliumschicht insgesamt zu schnell
berechnet (siehe Abb. 7.25 bis Abb. 7.28). Wahrend die Schicht im Experiment erst
nach etwa 2800 s abgebaut ist, wird in der CFX-Rechnung die Auflésung schon nach
etwa 2200 s erreicht (sieche Abb. 7.25). Bei den weiter unten liegenden Messpunkten
ist die Abweichung noch nicht so stark, wie man in Abb. 7.27 und Abb. 7.28 sehen

kann.

234



0.25
\_
—
N
= —Experiment \
S
B 0.15 —CFX
o
IS
3
©
T o041
®
(@]
=
0.05 L \v
o ——
0
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Zeit [s]
Abb. 7.25 Heliumkonzentration in 8.03 m Héhe (Messpunkt MCG_D1A_20)
0.25
0.2 ~
=
2 —Experiment
8015
o
€ —CFX
3
©
T o041
S
(@]
=
0.05
T——
0
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Zeit [s]
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Abb. 7.28 Heliumkonzentration in 6.28 m Hohe (Messpunkt MCG_D1D_20)

Betrachtet man die Temperaturverlaufe in Behalter 1, so sieht man bei den CFX-

Rechnungen in den ersten 100 bis 200 s einen etwas starkeren Anstieg der Tempera-
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turen als bei den experimentellen Werten (siehe Abb. 7.29 bis Abb. 7.31). Weiterhin
macht sich auch der schnellere Abbau der Heliumschicht im Temperaturverlauf der
CFX-Rechnungen bemerkbar (zu friiher Temperatursprung in Abb. 7.29).
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Abb. 7.29 Temperaturverlauf in 8.03 m Hohe (Messpunkt MTG_D1A_20)
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Abb. 7.31 Temperaturverlauf in 3.03 m Hohe (Messpunkt MTG_D1M_20)

7.24 Einfluss der Strahlung bzw. Strahlungsabsorption

Es hat sich schon bei friiheren Rechnungen (SETH-Versuche) gezeigt, dass die Mo-
dellierung der Warmestrahlung insbesondere beim Dampf einen wesentlichen Einfluss
auf Schichtungs- und Auflésungsphanomene haben kann. Um diesen Einfluss ab-
schatzen zu kénnen, wurde auch bei dieser Simulation von PANDA HP1_2 im Rahmen
einer Parameterstudie das Strahlungsmodell verandert. Insgesamt gab es drei Rech-
nungen: Eine Rechnung ganz ohne Strahlungsmodell und zwei mit dem Discrete-
Transfer-Strahlungsmodell. Bei den letzten beiden Rechnungen wurde einmal ein kon-
stanter Strahlungsabsorptionskoeffizient von 0.1 m™ fiir Dampf angenommen und eine
weitere Berechnung mit einem von Druck und Temperatur abhangigen Absorptionsko-
effizienten (radH,O). Die Werte fur diesen Koeffizienten liegen etwa bei 1. Alle Berech-
nungen wurden mit Gitter Nr. 17 (Einlassrohr mittellang, 1.1 Mio. Elemente, siehe
Abb. 7.13) durchgefuhrt, da zu diesem Zeitpunkt der starke Einfluss des Einlassrohres
auf die Berechnungsergebnisse noch nicht bekannt war. Prinzipiell wirde ein langeres
Einlassrohr noch zu einem langsameren Abbau der Heliumschicht flihren, wie sich in
der Gitterstudie gezeigt hat.
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Abb. 7.32 und Abb. 7.33 zeigen den Einfluss der Strahlungsmodellierung auf die Tem-
peraturen im PANDA-Behalter. Der Messpunkt MTG_D1B_20 liegt innerhalb der an-
fanglichen Heliumschicht. Hier sind die Temperaturen in der Berechnung ohne Strah-
lungsmodell am niedrigsten (im Zeitbereich ab 1000 s), wahrend die Berechnung mit
radH,O(p,T) die hochsten Werte anzeigt (im Zeitbereich ab 1000 s bis 2000 s). Beim
Messpunkt MTG_D1M_20 unterhalb der Heliumschicht ist es genau umgekehrt. Es
zeigt sich, dass durch die Warmestrahlung ein zusatzlicher Energieaustausch vom un-

teren heilRen Bereich in den oberen kalten Bereich stattfindet.

Dieser Energieaustausch wirkt auch indirekt auf den Abbau der Heliumschicht ein. Es
zeigt sich in Abb. 7.34 bis Abb. 7.36, dass mit zunehmendem Strahlungsaustausch die
Heliumschicht schneller abbaut, bzw. dass ganz ohne ein Strahlungsmodell die Schich-
tung viel zu langsam abgebaut wird. Von diesen drei Rechnungen scheint diejenige mit
Strahlungsmodell und einem Koeffizienten von 0.1 m™ den experimentellen Verlauf am
besten zu treffen. Allerdings muss beachtet werden, dass die Rechnungen noch nicht
mit dem langen Einlassrohr und mit einem relativ groben Gitter durchgeflihrt wurden.
Deshalb kann hieraus nicht unbedingt geschlossen werden, dass der Koeffizient von
0.1 m™ generell am besten geeignet ist. Grundsatzlich zeigt sich aber wieder, dass ei-

ne Berechnung ohne Strahlungsmodell nicht geeignet ist, das Experiment gut wieder-

zugeben.
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Abb. 7.32 Temperaturverlauf am Messpunkt MTG_D1B_20
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7.25 Zusammenfassung

In den vorliegenden Arbeiten wurde das PANDA-Experiment HYMERES HP1_2 zur
fortgesetzten Validierung von CFX genutzt. Bei diesem Experiment wird ein horizonta-
ler Dampfstrahl zunachst auf eine vertikale Platte gelenkt. Danach steigt der Dampf

nach oben, um dort eine Heliumschichtung abzubauen.

Zunachst wurden Berechnungen mit unterschiedlichen Gittern durchgefuhrt. Es zeigt
sich, dass bei einer Elementzahl von ca. 1.1 Mio. Elementen noch keine Gitterunab-
hangigkeit erreicht wurde. Weiterhin war es bei diesem Experiment sehr wichtig, die
genaue Lange des Einlassrohres zu modellieren. Dies sorgt fir ein anderes Stré-
mungsprofil am Ende des Einlassrohres, was wiederum einen deutlichen Einfluss auf
den Abbau der Heliumschicht hat.

Aus diesem Grund wurde das Gitter mit dem langen Einlassrohr fiir den Vergleich mit
dem Experiment ausgewahlt. Hierbei zeigt sich noch ein etwas zu schneller Abbau der
Heliumschicht. Weiterhin steigen die Temperaturen gerade zu Beginn der Dampfein-
speisung etwas zu schnell an. Prinzipiell wird der qualitative Verlauf des Experimentes
aber schon gut getroffen. Eine Parameterstudie in Bezug auf das Strahlungsmodell
zeigte wieder einen deutlichen Einfluss dieses Modells auf die Berechnungsergebnis-
se. Grundsatzlich kann gesagt werden, dass das Experiment bei den Berechnungen

mit einem Strahlungsmodell deutlich besser wiedergegeben wird.

7.3 Fortfiihrung der Arbeiten zur Simulation der Gasverteilung — Nach-
rechnung HP1_6

7.31 Experimenteller Versuchsaufbau

Das im Folgenden beschriebene Experiment HP1_6_2 stellt eine Fortfihrung der
HYMERES-Experimente dar, die an der PANDA-Anlage durchgefuhrt wurden.
Abb. 7.37 zeigt den schematischen Aufbau des Experimentes. Im ersten PANDA-
Behalter (Vessel 1) wurde im oberen Bereich eine Helium-Schicht mit ca. 22 % Helium
erzeugt (die 25 % im Bild entsprechen nur die Spezifikation, die tatsachliche Konzent-
ration im Experiment war niedriger). Das verbleibende Volumen der beiden PANDA-
Behalter ist mit Dampf geflllt. Die Starttemperatur nach der Aufheizphase betragt etwa
107 °C. Uber ein vertikales Einlassrohr (Abb. 7.38) wird dann Dampf injiziert (60 g/s,
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150 °C), der zunachst gegen eine auf der Hohe von 5 m angebrachte horizontale Me-
tallplatte (blaue Scheibe in Abb. 7.37) prallt, die einen Durchmesser von 20 cm und ei-
ne Dicke von 5 mm aufweist. Der umgelenkte Dampfstrahl steigt weiter auf und baut
die Heliumschicht in etwa 600 s ab. Im zweiten Behalter (Vessel 2) gibt es ein Venting-
ventil, das flr einen ungefahr konstanten Druck von 1.36 bar sorgt. Beide Behalter sind

durch ein horizontales Rohr miteinander verbunden.

Abb. 7.37 Schematische Darstellung des Versuchsaufbaus (Bild aus /PAR 15/)
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Abb. 7.38 Geometrie des Einspeiserohrs /PAR 15/
In Abb. 7.39 und Abb. 7.40 ist die Position der Helium- und Temperaturmessstellen zu
sehen. Fur die Konzentrationsmessungen liegen nur 14 — 15 Messwerte flr den ge-

samten Versuchsablauf vor, die Temperaturmessung dagegen erfolgte in Intervallen

von 2 s.

Abb. 7.39 Position der Helium-Messstellen
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Abb. 7.40 Position der Temperaturmessstellen

7.3.2 Uberblick iiber die durchgefiihrten Arbeiten

Die Simulationen zum HP1_6_2-Experiment wurden im Rahmen eines Benchmarks mit
,blinden* und ,offenen“ Nachrechnungen durchgefihrt. Vor Verdéffentlichung der Ver-
suchsergebnisse wurden Simulationen durchgefiihrt, bei denen nur der gerade Teil des
Einspeiserohrs modelliert wurde, und eine Simulation, bei der auch der gekrimmte Teil
des Rohres bertcksichtigt wurde. In der blinden Phase des Benchmarks wurden die
Parameterstudien zum Einfluss des Turbulenzmodells und der Warmestrahlung durch-
gefuhrt. Nach Offenlegung der Versuchsdaten und Diskussion der Ergebnisse des
blinden Benchmarks wurde das CFD-Gitter des PANDA-Behalters Uberarbeitet. We-
sentliche Anderungen waren die Modifikation der Topologie im Bereich der Prallplatte
und eine Verbesserung der Gitterqualitat. Zusatzlich wurden Simulationen durchge-
fuhrt, bei denen der gesamte im PANDA-Behalter liegende Teil des Einlassrohres in
der Simulation bericksichtigt wurde. In Stand-Alone-Simulationen des Einlassrohrs
wurde eine Gitterstudie durchgefiihrt und die Rohrstrémung und das resultierende Ge-

schwindigkeitsprofil am Rohrauslass wurden detaillierter untersucht.

Im Folgenden wird darauf verzichtet, die durchgefihrten Arbeiten chronologisch und
vollstandig darzustellen; stattdessen sollen nur die wesentlichen Ergebnisse dargestellt

werden.
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7.3.3 CFD-Geometrie und numerische Parameter

Folgende Simulationsparameter (Tab. 7.3) wurden fur die Simulationen mit CFX ver-

wendet:

— Helium und Dampf werden als ideale Gase mit temperaturabhangigen Stoffwerten

modelliert.
— Die Diffusionskonstante wird mit der Fuller-Korrelation berechnet.

— Standardmafig wird das SST-Turbulenzmodell einschlieBlich der Terme fir Bou-
yancy Turbulenz (Production und Dissipation) verwendet. Die Behalterwande, die
Platte und die Wande des Einstromrohres werden als Solid Blocks in das CFD-
Gitter integriert, der Warmeubergang Gas/Festkoérper wird mittels ,,Conjugated He-

at Transfer” berechnet.

— Die Warmestrahlung wird mit dem Discrete-Transfer-Modell berechnet. Die Zahl
der Strahlen wurde auf 64 erhoht. Der Absorptionskoeffizient von Dampf wird mit-
tels einer Korrelation berechnet (RS1500), betragt bei diesem Experiment in etwa
1m”(0.97 m-1.05 m™).

— Da Kondensation bei diesem Experiment keine Rolle spielte, wurden sowohl das

Wand- als auch das Volumenkondensationsmodell ausgeschaltet.

— Der Massenstrom des einstromenden Dampfes wird als Massflow-Randbedingung
entsprechend den experimentellen Daten berechnet. Die Temperatur des einstro-
menden Dampfes wurde so definiert, dass die berechneten und die gemessenen
Temperaturen am Rohrauslass (Messpunkt MTG D1X, Abb. 7.38) Ubereinstimmen.
Da der Messpunkt MTG.INJ.0 auRerhalb des Rechengebiets liegt und da nicht alle
Einzelheiten der Warmeleitung im Einlassrohr berucksichtigt wurden (Warmelei-
tung im Inneren des doppelwandigen Rohres nicht simuliert), war eine Anpassung

der Einlasstemperatur notwendig.

— Als Konvergenzkriterium wurde RMS < 1.0e-4 gewahlt, die Zeitschrittweite wurde
adaptiv in Abhangigkeit von der Konvergenz gewahlt. Die Zeitschrittweite lag typi-

scherweise im Bereich 0.01 s — 0.1 s.
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Tab. 7.3  Infobox PANDA HP1_6

Experiment PANDA HP1_6
Phanomene Wechselwirkung eines Gas-Jets mit einem Strémungs-
hindernis, Aufldsung einer Leichtgasschicht
Elementzahl 1.6 Mio. — 11.5 Mio. Zellen
Materialien H,0, He Ideal Gas
Turbulenzmodell SST, Parameterstudie: k-epsilon, RNG-k-epsilon
Diffusionskoeffizient Nach Fuller
Warmestrahlung — Rechnung mit Strahlung: Discrete Transfer, Gray, 64
Strahlen
— Parameterstudie: ohne Strahlung
Wandkondensation Ohne
Volumenkondensation Ohne
Konvergenz RMS < 0.0001 (Parameterstudie: Max. Res. < 0.0005)
7.3.4 Durchfiihrung einer Gitterstudie

In Abb. 7.41 — Abb. 7.43 und Tab. 7.4 sind unterschiedliche CFD-Gitter fir die Ver-

suchsnachrechnung des HP1_6-Experimentes dargestellit.

ricktes Rohr Gerades Rohr Gerades Rohr
io. Elemente 1.5 Mio. Elemente 4.9 Mio. Elemente
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Abb. 7.41 CFD-Gitter Nr. 1 (links oben) — Nr. 5 (rechts unten), die in der Gitterstudie

verglichen wurden

Prallplatte

A

Einlassrohr

Abb. 7.42 Detailansicht des Gitters mit 4.9 Millionen Elementen
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Abb. 7.43 Detailansicht der Gitter mit vollem Rohr und Gitter mit geradem Rohr
(7 Millionen Zellen)

Tab. 7.4 Ubersicht tiber verwendete CFX-Gitter

Nummer Modellierung des Einlassrohrs Elementanzahl
1 Gerader Teill 1.5 Mio. Zellen
2 Gerader Teill 4.5 Mio. Zellen
3 Einschl. Rohrkrimmung 1.9 Mio. Zellen
4 Volles Rohr 11.5 Mio. Zellen
5 Gerader Teill 7 Mio. Zellen

Es gibt 3 Gitter (Nr. 1, 2 und 5), bei denen nur der gerade Teil des Einlassrohres be-
ricksichtigt wird. Zudem gibt es 2 Gitter, bei denen auch die Rohrkrimmung berlck-
sichtigt wird; bei einem ist das Einlassrohr nur um die Rohrkrimmung (Nr. 3) erweitert
worden, bei dem anderen ist der gesamte im PANDA-Behalter gelegene Teil des Ein-
lassrohres ins CFD-Gitter integriert worden (Nr. 4). Bei den Gittern Nr. 1 — 3 handelt es
sich um hybride Gitter-Mischungen aus strukturierten und unstrukturierten Elementen,
wobei hauptsachlich strukturierte Zellen verwendet werden, insbesondere im oberen
Teil des 1. Behalters, in dem die Prallplatte und Heliumschicht liegen. Die Gitter Nr. 4

und 5 enthalten ausschlieBlich strukturierte Zellen.
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Das CFD-Gitter Nr. 2 (gerades Rohr, 4.5 Mio. Elemente) ergibt sich aus einer Gitterver-
feinerung des Gitters Nr. 1, wobei sich die Verfeinerung im Wesentlichen auf den 1.
PANDA-Behalter beschrankt, da die zu untersuchenden Phanomene (Ablenkung eines
Strahls durch eine Prallplatte und Auflésung einer stabilen Leichtgasschichtung) in die-
sem Bereich liegen. Gitter Nr. 3 basiert auf dem Gitter Nr. 1, wobei nur das Einlassrohr
modifiziert wurde. Dieses dritte Gitter wurde in der blinden Phase des Benchmarks er-

stellt und verwendet.

7.3.5 Ergebnisse der Gitterstudie

Bei allen CFX-Simulationen zeigt sich ein ahnliches Verhalten des Dampfstrahls nach
Ablenkung durch die Prallplatte. Zu Beginn der Simulation teilt sich der Strahl nach
dem Hindernis ringférmig auf (Abb. 7.46, links). Nachdem die Heliumschichtung teil-
weise erodiert wurde und die Schichtungsgrenze sich nach oben verschoben hat, an-
dert sich die Form der Stréomung, der Dampfstrahl vereinigt sich nach Umlenkung
durch das Hindernis wieder (Abb. 7.46, rechts). Der Zeitpunkt und die Hohe der Heli-
umschichtung, bei denen dieser Wechsel der Stromungsform passiert, variieren aller-
dings je nach CFX-Gitter, insbesondere das Stromungsprofil beim Einstrdmen in den

PANDA-Behalter scheint einen Einfluss zu haben.

Dieses Phanomen wurde auf dem HYMERES-Benchmark-Treffen ausfuhrlich disku-
tiert. Da keine Geschwindigkeitsmessungen im relevanten Bereich und Zeitraum vor-
liegen, konnte dies nicht abschlieBend geklart werden. Eine mdgliche Erklarung fir das
Stromungsprofil zu Beginn des Experiments war, dass die Form der Topologie des
CFD-Gitters (Abb. 7.42, keine horizontalen Zellgrenzen sondern schrag nach oben ver-
laufende) die Aufspaltung des Dampfstrahls nach dem Hindernis begunstigt. Um dies
zu untersuchen, wurden zwei weitere CFD-Gitter (Nr. 4, Nr. 5) erstellt, die sich nur
durch die Modellierung des Einlassrohres unterscheiden (gerades Rohr/volles Rohr).
Bei ihnen wurde die Gittertopologie im Bereich der Prallplatte gedndert, so dass sich in
diesem Bereich Zellen mit mdglichst orthogonalen Seiten befinden (Abb. 7.43). Zusatz-
lich wurde die Gitterqualitat (insbesondere der Mesh-Expansion-Faktor) insgesamt
verbessert und die Gitterfeinheit in kritischen Bereichen erhéht. Die Vernetzung und die
Strdomung im Einlassrohr wurden in Stand-Alone-Simulationen untersucht. Das Einlass-
rohrgitter Nr.5 (Tab. 7.5) mit ca. 7.5 Millionen Zellen wurde zur Berechnung der

Rohrstrémung verwendet. Dazu wurden die oberen 10 cm des Einlassrohres entfernt,
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und das Netz fir das Einlassrohr wurde in der H6he von 3.9 m Uber ein GGl-Interface
und das CFD-Gitter des PANDA-Behalters gekoppelt.

Ein Vergleich des zeitlichen Verlaufs der Heliumkonzentration und der Temperatur
(Abb. 7.44, Abb. 7.45) zeigt zwar einen ahnlichen Verlauf bei allen Simulationen, der
Zeitpunkt der Schichtungsauflésung variiert allerdings im Bereich 480 s — 550 s. Der
Vergleich der Simulationen mit geradem Einlassrohr zeigt, dass mit zunehmender Git-
terfeinheit die Geschwindigkeit des Schichtungsabbaus abnimmt. Bei dem obersten
Messpunkt MS_1 (h = 8,03 m) unterscheidet sich die Heliumkonzentration bei den Si-
mulationen mit den beiden feinsten Gittern (Nr. 2, Nr. 5) nur schwach, wahrend das

grobste Gitter einen etwas spateren Abfall der Heliumkonzentration zeigt.

Bei dem weiter unterliegenden Messpunkt MS-3 zeigt sich ein etwas anderes Bild. Die
Heliumschicht wird an diesem Ort bei Verwendung des feinsten Gitters (Nr. 5) friher
abgebaut als bei den Gittern (Nr. 1 und Nr. 2), die einen ahnlichen Verlauf der Helium-
konzentration berechnen. Es ist zu beachten, dass sich das Gitter (Nr. 5) auch durch
die Vernetzungsstrategie von den anderen beiden Gittern unterscheidet. Die Tempera-
turmessstellen (TC_2, TC_7 und TC_8) befinden sich auf der gleichen Héhe und zei-
gen fur die Temperatur ein sehr dhnliches Verhalten. In den ersten 100 s — 200 s spal-
tet sich der Dampfstrahl nach dem Hindernis ringférmig auf, im spateren Verlauf andert
sich das Strémungsprofil (Abb. 7.46). Der Ubergang erfolgt bei der Simulation mit dem
feinsten Gitter (Nr. 5) deutlich friiher (t ~ 130 s) als bei der Simulation mit dem grébe-
ren Gitter (Nr. 1) (t ~ 226 s), dies entspricht auch einer anderen Hohe der Helium-
schicht (Nr. 5: h ~ 6.38 m; Nr. 1: h ~ 6.57 m). Die andere Gitterfeinheit und Gittertopo-

logie hat einen deutlichen Einfluss auf die Strdmung um die / hinter der Prallplatte.

Abgesehen von der Geometrie des Einlassrohres sind die Gitter Nr. 1 und Nr. 3 sowie
die Gitter Nr. 4 und Nr. 5 gleich. Ein Vergleich dieser Simulationen lasst einen Ruck-
schluss zu, ob das Strémungsprofil am Ende des Einlassrohres einen Einfluss auf die
Schichtungsaufldsung hat oder ob nach Auftreffen auf die Prallplatte das urspriingliche
Stromungsprofil an Bedeutung verliert. Es zeigt sich, dass bei Berucksichtigung der
Rohrkrimmung der Schichtungsablauf schneller erfolgt, die Asymmetrie im Geschwin-
digkeitsfeld ist sowohl vor als auch noch nach der Platte erkennbar. Der Ubergang des
Stromungsmusters hinter der Platte erfolgt bei Simulation des vollen Rohres (Nr. 4)

friher (t ~ 110 s) als bei der Simulation mit geradem Einlassrohr (Nr. 5, t ~ 130 s).
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Abb. 7.44 Abbau der Heliumschichtung in Abhangigkeit vom CFD-Gitter
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Abb. 7.45 Temperaturverlauf in Abhangigkeit vom CFD-Gitter
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Abb. 7.46 Vertikalgeschwindigkeit bei der Simulation mit geradem Rohr (Gitter Nr. 5)
nach 110 s (links) und 150 s (rechts)

Abb. 7.47 Vertikalgeschwindigkeit bei der Simulation mit vollem Rohr (Gitter Nr. 4)
nach 100 s (links) und 110 s (rechts)

7.3.6 Parametermeterstudie zum Gittereinfluss im Einlassrohr

CFX-Simulationen mit unterschiedlicher Modellierung des Einlassrohres (unterschiedli-
che geometrische Vereinfachungen, Gitterfeinheit) zeigen eine Abhangigkeit der

Schichtungsauflésung von der Modellierung des Einlassrohres (Abb. 7.44). Um den
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Rechenaufwand zu verringern und um eine optimale Vernetzung des Einlassrohres zu
ermdglichen, soll in einer Gitterstudie die Strémung im allein stehenden Einlassrohr
simuliert werden. Dabei soll untersucht werden, welche Gitterfeinheit notwendig ist, um
eine gitterunabhangige Lésung zu erhalten und um zu testen, welchen Einfluss geo-

metrische Vereinfachungen auf das Stréomungsergebnis haben.

Beim Experiment HP1-6 wird mit nahezu konstantem Massenstrom von ca. 60 g/s
Dampf in den PANDA-Behalter DW1 eingespeist. Die Temperatur des Dampfes variiert
allerdings wahrend des Experiments. Am Beginn des Einlassrohres (MTG.ING.0,
Abb. 7.38) steigt die Temperatur schnell auf 158 °C an und wird nach ca. 300 s auf ca.
154 °C abgesenkt. Am Messpunkt nahe des Rohrauslasses (MTC.D1X) ergibt sich
durch Warmeverluste an die Wand bis ca. 350 s ein kontinuierlicher Temperaturanstieg
auf 150 °C, danach bleibt die Temperatur in etwa konstant. Aufgrund der variablen
Temperatur kann erst nach ca. 400 s mit einem quasistationaren Stromungsverlauf im

Rohr gerechnet werden.

Um die Rechenzeit flr die Simulation zu begrenzen und den Vergleich der Simulati-
onsergebnisse zu vereinfachen, wird eine Parameterstudie mit adiabaten Wanden und
einer konstanten Einspeisetemperatur durchgefiihrt. In diesem Fall hat sich nach ca.
5 s ein konstantes Geschwindigkeitsfeld im Rohr eingestellt. Die Geschwindigkeitspro-
file im stationaren Zustand werden in verschiedenen Héhen (z=2m, 3 m und 3.9 m)
sowohl in x-Richtung (Richtung der Rohrkrimmung) als auch in y-Richtung miteinander

verglichen.

Am Rohreinlass wird eine ,Massflow“-Einlassbedingung gesetzt. Dies bedeutet, dass
der vorgegebene Massenstrom ins Rohr eingespeist wird, die Einstrdomgeschwindigkeit

ist senkrecht zur Offnung und raumlich nahezu konstant (Blockprofil, hier 15.76 m/s).

In Abb. 7.38 ist die Geometrie des Einlassrohres im Experiment HP1-6 zu sehen. In
der Parameterstudie wird der gesamte im PANDA-Behalter befindliche Teil des Ein-
lassrohres simuliert (Abb. 7.49). Die Verbindung des Rohres mit dem PANDA-
Behalterflansch und der auflerhalb des PANDA-Behélters liegende Teil des Einspeise-
rohres werden nicht bertcksichtigt. Es muss aber davon ausgegangen werden, dass
ein rdumlich konstantes Geschwindigkeitsprofil am Rohreinlass nicht die tatsachlichen
Gegebenheiten widerspiegelt. Der Rohreinlass liegt in der Parameterstudie in der Ebe-
ne parallel zur z-Achse, da dies der Richtung des Behalterflansches entspricht und da-

von ausgegangen wird, dass dies auch naherungsweise die Einstromrichtung ins Rohr
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ist. Eine belastbare Aussage ist hierzu aber ohne Simulation des Behalterflansches

und eines betrachtlichen Stiicks des Zulaufs aulierhalb des Behalters nicht mdglich.

Die Turbulenz wird mit dem SST-Modell simuliert. Um eine hohe Genauigkeit zu ge-
wahrleisten, wird als Konvergenzkriterium das MAX-Residuum< 5.0e-4 gewahlt. Der
Zeitschritt fur die transiente Simulation wird je nach Konvergenz 1.0e-3 s bis 0.1 s ge-

wahlt.

Die Gitterstudie wurde mit 6 unterschiedlich feinen Gittern durchgeflhrt. Die Vernet-
zungsstrategie ist bei allen Gittern identisch, nur die Grolke der Zellen wurde immer
weiter erhdht. (Abb. 7.50 — Abb. 7.52).

Die Simulationen zeigen, dass die Rohrkrummung einen starken Einfluss auf die Stro-
mung hat. Im Bereich der Krimmung liegt ein komplexes Stromungsfeld vor, in diesem
Bereich und auch noch nach der Rohrverbreiterung kommt es zu Verwirbelungen
(Abb. 7.53). Zusatzlich erhalt die Stromung einen Drall (Abb. 7.55, Abb. 7.56). In der
Ansicht von oben ist die Form mit den zwei Verwirbelungen gut zu erkennen. Auch im
oberen Bereich des Rohres hat sich noch kein fur eine vollausgebildete Rohrstrdmung
typisches Geschwindigkeitsprofil eingestellt (Abb. 7.57, Abb. 7.58). In x-Richtung (Rich-
tung der Krimmung) ist das Maximum der Stromungsgeschwindigkeit leicht verscho-
ben. Die Geschwindigkeitsprofile in y-Richtung bei den Simulationen mit den Gittern 1,
2 und 5 erfullen die Symmetrie naherungsweise. Die Simulationen mit den Gittern 3
und 4 zeigen dagegen entlang der y-Achse eine deutliche Asymmetrie (Abb. 7.58). Die
Ursache hierfur wird bei Betrachtung der Stromlinien von oben deutlich (Abb. 7.55). Bei
der Simulation mit dem Gitter 4 liegen die beiden Wirbel nicht symmetrisch zur y-

Achse, sondern die Symmetrieebene ist leicht gedreht.

Bei der quantitativen Auswertung der Geschwindigkeiten in verschiedenen Hohen zeigt
sich, dass trotz der sehr feinen Vernetzung mit 1.87 Millionen und 7.47 Millionen Zellen
bei den zwei feinsten Gittern noch keine Gitterunabhangigkeit vorliegt. Insbesondere
im unteren Bereich unterscheiden sich die Stromungsgeschwindigkeiten deutlich (Hohe
2 m). Im Bereich der Krimmung sind beim feinsten Gitter zwei kleine Zonen mit einer
Ruckstromung zu erkennen, die bei groberer Vernetzung nicht simuliert werden. Die
Unterschiede zwischen den Simulationen nehmen allerdings mit zunehmendem Ab-
stand von der Rohrkrimmung ab. Aber auch in 3.9 m Hohe ist die exakte Form des
Geschwindigkeitsprofils sowohl in x- als auch in y-Richtung noch von der Diskretisie-

rung abhangig. Eine weitere Gitterverfeinerung war aufgrund des hohen Rechenzeit-
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aufwands mit den verfliigbaren Ressourcen nicht moglich. Insbesondere im Bereich der
Rohrkrimmung und kurz dahinter stellt sich die Frage, wie genau eine Simulation mit
dem SST-Turbulenzmodell ist (2-Gleichungsmodell RANS-Modell). Eine detaillierte Un-
tersuchung dieser Fragestellung geht tber die im Projekt vorgesehenen Arbeiten hin-

aus.

Tab. 7.5 Anzahl der Zellen bei den CFD-Gittern

Nr. Anzahl der Zellen
1 5280

2 53 055

3 375 440

4 1.87 Millionen

5 7.47 Millionen

Abb. 7.48 Dampfeinspeisemassenstrom und Temperatur
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Abb. 7.49 Rohrgeometrie bei der Gitterstudie, die gelben Linien markieren die Positi-

on der ausgewerteten Geschwindigkeitsprofile

Abb. 7.50 CFD-Gitter beim Gitter 2
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Abb. 7.51 CFD-Gitter im Bereich des Rohrauslasses Gitter 1

Abb. 7.52 CFD-Gitter im Bereich des Rohrauslasses. Oben links Gitter 2, oben rechts
Gitter 3, unten links Gitter 4, unten rechts Gitter 5
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Abb. 7.53 Geschwindigkeit in z-Richtung (Farbe) bei der Simulation mit dem Gitter 5

Abb. 7.54 Geschwindigkeit in z-Richtung bei den Simulationen mit dem Gitter Nr. 5

260



Abb. 7.55 Stromlinien bei der Simulation mit dem Gitter. Ansicht von oben (z-Achse)

Abb. 7.56 Stromlinien bei der Simulation mit dem Gitter Nr. 3 (links) und dem Gitter

Nr. 5 (rechts). Seitenansicht
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Abb. 7.57 Geschwindigkeitsprofile in unterschiedlichen Héhen (h) entlang der x-
Achse
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Abb. 7.58 Geschwindigkeitsprofile in unterschiedlichen Héhen (h) entlang der y-
Achse
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7.3.7 Vergleich der Simulationsergebnisse mit experimentellen Daten

In diesem Abschnitt erfolgt ein Vergleich der Ergebnisse der Simulationen mit den
feinsten Gittern (Nr. 4 ,volles Rohr und Nr. 5 ,gerades Rohr*) mit experimentellen Da-
ten. Die Simulation mit dem vollen Einlassrohr bildet die Geometrie des Versuchsauf-
baus genauer ab. Allerdings gibt es hinsichtlich der Simulation des Einlassrohres noch
Unsicherheiten (siehe Abschnitt 7.3.6) und da in HP1-6_2 keine Geschwindigkeitsmes-
sung des einstromenden Dampfes vorgenommen wurde, ist unklar, welches Stro-
mungsprofi am Ende des Einlassrohres vorlag. Bei ahnlichen PANDA-
Nachrechnungen wurde von der GRS und auch von anderen Instituten Ublicherweise
nur der gerade Teil des Einlassrohres bericksichtigt. Deshalb wird beim Vergleich mit
experimentellen Daten auch diese Rechnung (,gerades Rohr) berlcksichtigt. Die Si-
mulationsergebnisse der Simulation mit groberen Gittern werden nicht mehr bertck-
sichtigt, da davon ausgegangen wird, dass bei ihnen die numerischen Fehler grolier

sind.

Bei den beiden unteren Heliummessstellen MS_5 und MS_6 sind die Simulationser-
gebnisse flr beide Simulationen sehr ahnlich (Abb. 7.59, Abb. 7.62). Ab 100 s ist eine
gute Ubereinstimmung mit experimentellen Daten vorhanden, aufgrund des grofen
zeitlichen Abstands zwischen den Konzentrationsmessungen ist eine verlassliche Aus-
sage fur die Anfangsphase mit den starken Fluktuationen in der Simulation nicht még-
lich. Fir die weiter oben gelegenen Messpunkte findet bei Simulation des vollen Ein-
lassrohres immer eine etwas friihere Erosion der Schichtung statt. Bei den Messstellen
MS_4 und MS_3 (Abb. 7.59, Abb. 7.61) zeigt die Simulation mit geradem Einlassrohr
eine sehr gute Ubereinstimmung mit dem Versuch. Bei der Simulation mit vollem Rohr
wird die Schichtung um 20 s — 40 s zu schnell abgebaut. Bei den obersten Messstellen
ist bei beiden Simulationen die Schichtungsaufldsung zu schnell, allerdings ist die Ab-
weichung bei vollem Rohr mit ca. 80 s bei MS_1 (Abb. 7.60) grof3er als bei Simulation
mit geradem Einlassrohr (ca. 40 s). Bei MS_1 scheint im Experiment schon vor der
schnellen Erosion durch den Dampfstrahl durch turbulente und diffusive Prozesse ein
leichter Abfall der Konzentration stattgefunden zu haben. Dies wird von allen Simulati-

onen nur in geringerem Mal3e vorhergesagt.

Der Vergleich der Temperaturmessstellen mit den beiden Simulationen (Abb. 7.63 —
Abb. 7.67) zeigt eine gute Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment, die
Abweichungen liegen in der Regel bei max. 5 K — 6 K, wahrend bei der Simulation oh-

ne Strahlungsmodell Abweichungen von Uber 15 K auftreten (siehe Abschnitt 7.3.8).
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Bei Messpunkten, die bei t = 0 s im Bereich der Heliumschichtung liegen, geht die Auf-
I6sung der Heliumschicht mit einem Temperaturanstieg einher (siche TC_2 und TC 7
in Abb. 7.63 und Abb. 7.64). Die etwas zu schnelle Schichtungsauflésung in den Simu-
lationen spiegelt sich in einem zu frithen Temperaturanstieg wider. Das Temperaturni-
veau vor und nach der Erosion der Heliumkonzentration wird in guter Ubereinstimmung
mit dem Experiment berechnet. Nach kompletter Schichtungsauflésung kommt es an
den Messstellen im oberen Bereich seitlich von der Mittelachse (z. B. TC_7) sowohl im
Experiment als auch in den Simulationen zu einem Temperaturabfall. In den Simulatio-
nen ist der Temperaturabfall steiler und die Temperatur ist im Experiment um etwa 3 K
héher. Am Ende des Experiments steigt der Dampfstrahl bis zur Behalterdecke und
dem dort befindlichen Mannloch auf und wird dann umgelenkt. Mogliche Erklarungen
fur die Abweichungen bei den seitlichen Temperaturmessstellen sind, dass das Turbu-
lenzmodell die Form der abwarts gerichteten Stromung nicht exakt berechnet und
Vermischungsvorgange nicht richtig simuliert werden. Eine weitere mogliche Ursache
ist auch, dass keine Details des Mannlochs im CFD-Gitter beriicksichtigt sind. So hat in
der Simulation des THAI-Experiments TH-18 eine Kondensatrinne die Strémungsrich-
tung deutlich verandert. Auch hier ist ein ahnlicher Effekt denkbar. Die Messstellen TC-
5 und TC-12 (Abb. 7.65 und Abb. 7.66) liegen 30 cm hinter dem Hindernis. Beide Si-
mulationen zeigen moderate Abweichungen zu den experimentellen Werten. Die Uber-
einstimmung der Simulation mit dem ,geraden Rohr* ist aber groRer. Bei TC-12 (seit-
lich gelegener Messpunkt) treten nach Auflosung der Schichtung Abweichungen zum
Experiment auf. In den Simulationen sinkt die Temperatur ab, was im Experiment so
nicht beobachtet wird. Unterhalb der Schichtung (H6he 4 m, Radius 0.91 m) wird die
Temperatur in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet, die berechnete

Temperatur ist in beiden Simulationen um etwa 2 K — 3 K hdher.

Die Unterschiede zwischen den Ergebnissen bei der Simulation mit ,geradem Einlass-
rohr und bei Berucksichtigung der vollen Geometrie lassen sich besser verstehen,
wenn man die Geschwindigkeitsprofile vergleicht (siehe auch Abb.7.46 und
Abb. 7.47). Leider liegen hierzu im relevanten Bereich keine experimentellen Daten
vor. PIV-Messungen anderer Versuche mit dem gleichen Einlassrohr lassen aber laut
Experimentatoren (Andreani, Kapulla, (PSl)) den Schluss zu, dass auch beim HP1-6

Experiment keine ausgepragt Asymmetrie am Rohreinlass vorliegt.

Unmittelbar oberhalb des Einlassrohres (h = 4.1 m) zeigt sich eine deutliche Asymme-
trie des Vertikalgeschwindigkeitsfeldes in Richtung der x-Koordinate bei der Simulation

mit ,vollem* Rohr (Abb.7.68). Die beiden Simulationen zeigen in y-Richtung
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(Abb. 7.69) nur schwache Abweichungen. Die Simulationsergebnisse sind fir 100 s

und 200 s nahezu gleich, da die Einspeisebedingungen nahezu konstant sind.

In der Hohe von 5.9 m weicht das Ergebnis hiervon ab. Nach 100 s hat sich bei beiden
Simulationen noch das ringférmige Stromungsprofil des Dampfstrahls hinter dem
Stromungshindernis eingestellt. Die Simulation mit ,vollem Rohr zeigt eine starke
Asymmetrie in x-Richtung (Abb. 7.70). In y-Richtung unterschieden sich die beiden Si-
mulationen ebenfalls deutlich (Abb. 7.71). Bei der Simulation mit ,vollem Rohr* ist die
maximale Strémungsgeschwindigkeit weiter aufien und die Hohe des Maximums ist
niedriger; bei y = 0 m liegt eine nach unten gerichtete Stromung vor, was bei der Simu-
lation mit ,geradem Rohr* in dieser H6he nicht mehr der Fall ist. Nach 200 s hat sich in
beiden Simulationen das Stromungsfeld geandert, nach Umstrémung der Prallplatte
bildet sich ein einzelner Dampfstrahl aus. Bei diesem Stromungsfeld ist die Asymmetrie
bei der Simulation mit ,vollem Rohr“ schwacher. Auch in y-Richtung verbleiben aber
noch Unterschiede zwischen den Simulationen, die Maximalgeschwindigkeit bei der
Simulation mit ,geradem Rohr” ist niedriger und der Strahl ist etwas breiter. Insbeson-
dere beim Vergleich zum Zeitpunkt 200 s ist aber zu berticksichtigen, dass sich die He-
liumschichtung bei der Rechnung mit dem ,vollen Rohr* bereits an einer héheren Posi-

tion befindet und oberhalb der Prallplatte die Geschwindigkeitsprofile stark beeinflusst.

Abb. 7.59 Heliumkonzentration im Experiment und bei Simulation mit vollem Einlass-
rohr (Gitter Nr. 4) und mit geradem Einlassrohr (Gitter Nr. 5)
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Abb. 7.60 Heliumkonzentration an der Messstelle MS_ 1

Abb. 7.61 Heliumkonzentration an der Messstelle MS_4
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Abb. 7.62 Heliumkonzentration an der Messstelle MS_5

Abb. 7.63 Temperaturverlauf an der Messstelle TC_2
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Abb. 7.64 Temperaturverlauf an der Messstelle TC_7

Abb. 7.65 Temperaturverlauf an der Messstelle TC_5

269



Abb. 7.66 Temperaturverlauf an der Messstelle TC_12

Abb. 7.67 Temperaturverlauf an der Messstelle TC_14
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Abb. 7.68 Vertikalgeschwindigkeit in der Hohe 4.1 m entlang der x-Koordinate, oben
t=100s, untent=200s
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Abb. 7.69 Vertikalgeschwindigkeit in der Hohe 4.1 m entlang der y-Koordinate, oben
t=100s, untent=200s
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Abb. 7.70 Vertikalgeschwindigkeit in der Hohe 5.9 m entlang der x-Koordinate, oben
t=100s, untent=200s
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Abb. 7.71 Vertikalgeschwindigkeit in der Hohe 5.9 m entlang der y-Koordinate, oben
t=100s, untent=200s

7.3.8 Einfluss (der Vernachlassigung) des Warmestrahlungsmodells

Im Folgenden wird der Einfluss einer Vernachlassigung des Strahlungsmodells auf die
Simulationsergebnisse untersucht (Rechnungen jeweils mit geradem Rohr und SST-
Turbulenzmodell). Da die Parameterstudie im Rahmen der blinden Phase des HP1-6-
Benchmarks durchgefuhrt wurde (Common-Case-Simulation ohne Warmestrahlungs-

modell), wurden folgende Simulationen mit dem Gitter Nr. 1 durchgefihrt.

Die Warmestrahlung hat einen signifikanten Einfluss auf den Temperaturverlauf
(Abb. 7.72, Abb. 7.75). Bei der Simulation ohne Warmestrahlung ist die Gastemperatur
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unterhalb der Heliumschichtung deutlich héher. Abb. 7.74 und Abb. 7.75 zeigen den
Temperaturverlauf in 4.0 m Héhe und in 7.48 m Hbéhe. Es zeigt sich ein sehr deutlicher
Einfluss des Strahlungsmodells auf den Temperaturverlauf. Durch die Verwendung des
Strahlungsmodells findet ein zusatzlicher Energieaustausch zwischen dem heilRen Gas
und den Behalterwanden statt. Die berechneten Temperaturen mit Strahlungsmodell
passen jeweils deutlich besser zu den experimentellen Daten als bei den Berechnun-

gen ohne Strahlungsmodell.

In Abb. 7.76 ist der Verlauf der Heliumkonzentration (in 8.03 m Hohe) dargestellt. Auch
hier zeigt sich ein deutlicher Einfluss des Strahlungsmodells. Durch die Verwendung
des Strahlungsmodells findet ein wesentlich schnellerer Abbau der Heliumschicht statt.
Auch hier passt die Rechnung mit Strahlungsmodell deutlich besser zum Experiment.
Ursache hierflr ist, dass Auftriebseffekte eine signifikante Rolle spielen. Der Effekt des
Energieaustausches durch Warmestrahlung ist also sehr deutlich, wie es sich auch
schon in mehreren friheren Experiment-Nachrechnungen (PANDA, THAI usw.) gezeigt
hat.
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Abb. 7.72 Temperaturverteilung ohne Strahlung (links) und bei Beriicksichtigung der

Warmestrahlung
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7.3.9 Einfluss des Konvergenzkriteriums

Ublicherweise wurde das Konvergenzkriterium RMS-Res < 1.0e-4 verwendet. Um die

numerischen Fehler zu minimieren, wurden auch Simulationen mit dem strengeren Kri-

terium MAX-Res < 5.0e-4 durchgefihrt. Das strengere Konvergenzkriterium bewirkt bei

der adaptiven Zeitschrittsteuerung eine Reduktion der Zeitschrittweite. Fir den be-

trachteten Zeitraum 0s — 525 s ergibt sich in etwa eine Halbierung des Zeitschritts

(Tab. 7.6). Der Rechenaufwand steigt dabei um 50 bzw. 65 % an. Bei den Simulatio-

nen mit Modellierung des gesamten Einlassrohres ist die Abhangigkeit der Heliumkon-

zentration und der Temperatur vom Konvergenzkriterium/Zeitschritt sehr gering
(Abb. 7.77, Abb. 7.78). Bei den Simulationen mit geradem Einlassrohr, kann durch

Verscharfung des Konvergenzkriteriums eine geringfugige Verbesserung der Vorher-

sage des Schichtungsabbaus erzielt werden.

Tab. 7.6  Zeitschritt und Rechenleistung in Abhangigkeit vom Konvergenzkriterium

Simulation Mittlerer Zeitschritt Rechenleistung in CPU-s
Volles Rohr RMS 0.050 s 1.267e+8

Volles Rohr Max 0.023 s 1.91e+8

Gerades Rohr RMS 0.054 s 7.438e+7

Gerades Rohr MAX 0.024 s 1.226e+8

Abb. 7.77 Heliumkonzentration in Abhangigkeit vom Konvergenzkriterium
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Abb. 7.78 Temperatur in Abhangigkeit vom Konvergenzkriterium

7.3.10 Einfluss des Turbulenzmodells

Um den Einfluss des Turbulenzmodells auf die Simulationsergebnisse zu untersuchen,
wurden Berechnungen mit dem k-epsilon-Modell (Common-Case-Model) und dem
SST-Modell (Best-Practice-Model) durchgefiihrt. Bei diesen Simulationen wurde das

volle Einlassrohr simuliert und die Warmestrahlung wurde beriicksichtigt.

In Abb. 7.79, Abb. 7.80 und Abb. 7.85 ist der Einfluss der Turbulenzmodelle auf den
Abbau der Heliumschicht dargestellt. Die Simulationsergebnisse unterscheiden sich
hinsichtlich der Erosion der Heliumschicht nur geringfligig. Der Schichtungsabbau er-
folgt mit dem SST-Modell geringfligig langsamer (~ 10 s bei MS_1) und passt somit

etwas besser zu den Messwerten.

Der Temperaturverlauf ist ebenfalls nur geringfligig vom Turbulenzmodell abhangig. Es
zeigt sich, dass beim k-epsilon-Modell die Temperatur an den mittigen Messstellen et-
was hoher liegt als beim SST-Modell (~ AT 1 K) und damit etwas schlechter als das
SST-Modell mit dem Experiment Ubereinstimmt. ( Abb. 7.81 und Abb. 7.82). An den
seitlich gelegenen Messstellen ergibt sich fir die kleinen Unterschiede ein uneinheitli-
ches Bild (Abb. 7.83 und Abb. 7.84). Ein Vergleich des Temperaturfeldes bei 400 s

zeigt, dass beim SST-Modell an einer Seite der Behalterwand die Temperatur niedriger
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ist als beim k-epsilon-Modell (Abb. 7.86). Auch im Bereich des Strahles gibt es kleine

Unterschiede.

Beim Vergleich der Stromungsfelder zeigt sich, dass beim SST-Modell der Ubergang
vom urspringlichen Strémungsmuster ringférmiger Strahl zum kompakten mittig gele-
genen Strahl etwas spater erfolgt, was mit einer etwas héher gelegenen Heliumschicht
korreliert. Beim k-epsilon-Modell erfolgt der Ubergang nach ca. 65 s, beim SST-Modell
erst nach etwa 100 s. Beim quantitativen Vergleich der vertikalen Stromungsgeschwin-
digkeiten auf verschiedenen Hoéhen zeigt sich, dass sowohl vor dem Hindernis
(h =4.8 m) als auch dahinter das unterschiedliche Turbulenzmodell zu geringen Ab-

weichungen zwischen den beiden Simulationen bei der Geschwindigkeit fuhrt.

Die Verteilung der turbulenten kinetischen Energie ist bei beiden Simulationen ahnlich,
allerdings sind im Bereich des Einlassrohres und unterhalb/neben dem Hindernis auch
Unterschiede feststellbar (Abb. 7.92).

Abb. 7.79 Einfluss des Turbulenzmodells auf den Abbau der Heliumschicht (MS_1,
mittig in 8.03 m Hohe)
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Abb. 7.80 Einfluss des Turbulenzmodells auf den Abbau der Heliumschicht (MS_3,
mittig in 6.93 m Hohe)

Abb. 7.81 Einfluss des Turbulenzmodells auf den Temperaturverlauf (TC_3, mittig in
6,71 m Hohe)
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Abb. 7.82 Einfluss des Turbulenzmodells auf den Temperaturverlauf (TC_2, mittig in
6,93 m Hohe)

Abb. 7.83 Einfluss des Turbulenzmodells auf den Temperaturverlauf (TC_7, seitlich
R =0.65m, in 6.93 m H6he)
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Abb. 7.84 Einfluss des Turbulenzmodells auf den Temperaturverlauf (TC_8, seitlich
R =1.43 m, in 6.93 m Hohe)

Abb. 7.85 Heliumkonzentration nach 400 s. Links: SST, rechts: k-epsilon
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Abb. 7.86 Temperatur nach 400 s. Links: SST, rechts: k-epsilon

Abb. 7.87 Vertikal-Geschwindigkeit nach 50 s. Links: SST, rechts: k-epsilon
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Abb. 7.88 Vertikal-Geschwindigkeit nach 75 s. Links: SST, rechts: k-epsilon

Abb. 7.89 Vertikal-Geschwindigkeit nach 125 s. Links: SST, rechts: k-epsilon
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Abb. 7.90 Vertikal-Geschwindigkeit nach 400 s. Links: SST, rechts: k-epsilon
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Abb. 7.91 Vertikal-Geschwindigkeit zum Zeitpunkt t = 400 s bei Simulation mit dem
SST und dem k-epsilonModell auf den Hohen 4.8 m, 5.3 mund 7.0 m
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Abb. 7.92 Turbulente Energie nach 400 s. Links: SST, rechts: k-epsilon

7.3.11 Zusammenfassung HP1-6

Die GRS hat sich mit blinden und offenen Rechnungen an einem HYMERES-
Benchmark beteiligt. Der Einfluss des Rechengitters auf das Simulationsergebnis wur-
de untersucht. Es wurden Simulationen mit Gittern von 1.5 Millionen Zellen bis
11.5 Millionen Zellen durchgefuhrt. Dabei wurde neben einer Verfeinerung des Netzes
auch die Topologie des Gitters im Bereich der Prallplatte modifiziert. Es zeigte sich,
dass das Gitter um und hinter der Prallplatte einen Einfluss auf die Form des Dampf-
strahls hatte. Zusatzlich wurde bei den Simulationen die Geometrie des Einlassrohres
variiert. Bei einigen Simulationen wurde nur der gerade Teil des Einlassrohres berlck-
sichtigt, bei anderen das gesamte Einlassrohr im PANDA-Behalter. Es zeigt sich, dass
die Form des Einlassrohres einen signifikanten Einfluss auf die Strémung auch nach

der Prallplatte hat.

Die Stromung und das bendtigte CFD-Gitter im Einlassrohr wurden in Stand-Alone-
Rechnungen detailliert untersucht. Selbst mit einem Gitter von tber 7 Millionen Zellen
konnte keine gitterunabhangige Lésung gefunden werde. Bei Modellierung des gesam-
ten Einlassrohres ist das Stromungsprofil am Rohrauslass asymmetrisch und es ent-
halt Drall. Die Simulation mit dem vollen Einlassrohr bildet die Geometrie des Ver-
suchsaufbaus genauer ab. Allerdings gibt es hinsichtlich der Simulation des Einlass-

rohres noch Unsicherheiten. Neben der fehlenden Gitterunabhangigkeit ist unklar, ob
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das SST-Modell die Turbulenz im gekriimmten Rohr hinreichend genau beschreibt,
und wie sich die Einlassbedingungen (Lage/Richtung des Einlasses, Blockstromung
etc.) auswirken. Da in HP1-6_2 keine Geschwindigkeitsmessung des einstromenden
Dampfes vorgenommen wurde, ist unklar, welches Stromungsprofil am Ende des Ein-
lassrohres vorlag. PIV-Messungen anderer Versuche mit dem gleichen Einlassrohr
lassen aber laut Experimentatoren (Andreani, Kapulla, (PSI)) den Schluss zu, dass
auch beim HP1-6 Experiment keine ausgepragte Asymmetrie am Rohreinlass vorliegt,

d. h. dass die Asymmetrie von den Simulationen Uberschatzt wird.

Deshalb wird beim Vergleich mit experimentellen Daten auch eine Rechnung mit ,ge-
radem Einlassrohr berlcksichtigt, bei der nur der gerade Teil des Einlassrohres mo-
delliert wird. Dies entspricht der Vorgehensweise bei der Simulation ahnlicher PANDA-

Versuche.

Die Simulationen waren in der Lage, die Schichtungsauflésung zu simulieren. Bei den
beiden unteren Heliummessstellen sind die Simulationsergebnisse fir beide Simulatio-
nen sehr ahnlich; sie zeigen eine gute Ubereinstimmung mit experimentellen Daten.
Fur die weiter oben gelegenen Messpunkte findet bei Simulation des vollen Einlassroh-
res immer eine etwas frihere Erosion der Schichtung statt als bei Simulation mit dem
.geraden Rohr“. Bei den Messstellen MS 4 und MS 3 zeigt die Simulation mit geradem
Einlassrohr eine sehr gute Ubereinstimmung mit dem Versuch. Bei der Simulation mit
vollem Rohr wird die Schichtung um 20 s — 40 s zu schnell abgebaut. Bei den obersten
Messstellen ist bei beiden Simulationen die Schichtungsauflésung zu schnell, aller-
dings ist die Abweichung bei vollem Rohr mit ca. 80 s gréRer als bei Simulationen mit

».geradem" Einlassrohr (ca. 40 s).

Die Temperaturen wurden von den Simulationen in guter Ubereinstimmung mit dem
Experiment berechnet. Dabei ist zu berlcksichtigen, dass der etwas zu schnelle
Schichtungsabbau an den oberen Messstellen auch zu einem entsprechend friheren
Anstieg der Temperatur fuhrt. An den seitlich gelegenen Messstellen im oberen Behal-
terbereich werden nach Aufldsung der Schichtung moderate Abweichungen zum Expe-
riment beobachtet. Die Abweichungen sind aber meist geringer als 5 K. Insgesamt
zeigt die Simulation mit ,geradem“ Einlassrohr eine etwas bessere Ubereinstimmung
mit dem Experiment. Bei der Beurteilung sollte aber bertcksichtigt werden, dass es
auch noch andere Unsicherheitsfaktoren gibt (Turbulenzmodell, Strahlungsmodell,
CFD-Gitter u. a.).
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Eine Parameterstudie zum Einfluss der Vernachlassigung der Warmestrahlungsmodel-
lierung wurde durchgefihrt. Bei Vernachlassigung der Warmestrahlung wird die Gas-
temperatur unterhalb der Schichtung signifikant (mehr als 15 K) Uberschatzt. Aufgrund
der fehlerhaften Gastemperaturen wird auch die Dichte der Gase falsch simuliert. Dies

resultiert in einer signifikanten Uberschatzung der Auflésungszeit fir die Schichtung.

Um den Einfluss des Turbulenzmodells auf die Simulationsergebnisse zu untersuchen,
wurden zwei Berechnungen mit unterschiedlichen Turbulenzmodellen (k-epsilon, SST)
durchgefliihrt. Die Ergebnisse der Simulationen sind ahnlich, die Simulation mit dem

SST-Modell sagt eine etwas langsamere Schichtungsauflésung voraus.

7.4 AP 1.7 MISTRA HM1-1 Benchmark

741 Einleitung

Die GRS hat sich mit CFX-Simulationen am HM1-1-Benchmark, der im Rahmen des
HYMERES-Projektes durchgefiihrt wurde, beteiligt. Der HM1-1-Versuch wurde an der
MISTRA-Anlage durchgefuhrt /ABD 13/. Zu Beginn ist der MISTRA-Behalter mit Luft
geflllt. Die Gastemperatur zu Versuchsbeginn ist ungefahr 23 °C, der Anfangsdruck
1 bar /ALE 15/. Danach wird eine stabile Heliumschichtung (maximale Heliumkonzent-
ration etwa 43 Vol.-%) im oberen Bereich des Behalters erzeugt. Es wird heile Luft
(~150 °C, Massenstrom ~ 25 g/s) uber ein horizontales Rohr in den MISTRA-Behalter
eingespeist (Abb. 7.94). Der Luftstrahl prallt auf den Innenzylinder und die heile Luft
steigt auf. Der aufsteigende Plume erodiert langsam die Heliumschicht, und unterhalb
der Heliumschicht sammelt sich dabei eine Schicht heilerer Luft (Abb. 7.93). Durch ein
Ventingventil im unteren Behalterbereich wird der Druck konstant gehalten. An unter-
schiedlichen Positionen wurde die Heliumkonzentration und die Temperatur gemessen
(Abb. 7.95).
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Abb. 7.93 Temperaturverteilung nach 420 s

Abb. 7.94 Heliumkonzentration nach 420 s
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Abb. 7.95 Messstellen im MISTRA-Behalter. (K: Konzentrationsmessung, T: Tempe-

raturmessung)

7.4.2 Verwendete Modelle

Bei den Simulationen wurden die schon in anderen Versuchen eingesetzten Stan-
dardmodelle verwendet. Die Turbulenz wird mit dem SST-Modell (einschlieRlich der
Terme fir die Produktion und Dissipation von auftriebsbedingter Turbulenz) modelliert.
Die molekulare Diffusion wird mit der Fuller-Korrelation simuliert. Da in diesem Versuch
nur Luft und Helium vorliegen, wird die Warmestrahlung vernachlassigt. Hierzu wurde
auch noch eine Parameterstudie durchgefihrt (siehe Abschnitt 7.4.5). Die Behalter-
wande und der Innenzylinder wurden als Solid Blocks modelliert. Die Decke des
MISTRA-Behalters wurde geometrisch vereinfacht, wobei die Warmekapazitat der De-
cke unverandert blieb. Auf Anraten der Experimentatoren wurde fir die Kondenser
/ABD 13/ eine feste Wandtemperatur vorgegeben (22.1 °C, 23 °C, 23.7 °C).

Der gerade Teil des Einlassrohres wurde simuliert (bis zu einer Lange von 1.058 m
aulierhalb des Behalters), einige Details des Einlassrohres wurden vernachlassigt. Am
Beginn des Einlassrohres wird eine Massenstrom-Randbedingung gesetzt. Die Ven-

tingleitung wird durch eine Druckrandbedingung modelliert. Als Konvergenzkriterium

293



wird RMS = 1.0e-4 verwendet (Standardkriterium).Der adaptive Zeitschritt wird von der
Konvergenz gesteuert. Die Zeitschritte lagen im Bereich 0.001 s — 0.1 s, fir die Simula-

tion mit dem groben Gitter hat sich ein mittlerer Zeitschritt von 0.06 s eingestellt.

7.4.3 Gitterstudie

Ausgehend von einer CAD-Datei, die CEA den Benchmark-Teilnehmern zur Verfiugung
gestellt hat, wurde ein strukturiertes CFD-Gitter des MISTRA-Behalters mit 1.9 Millio-
nen Zellen erstellt. Insbesondere im Bereich des Einlasses und um den Innenzylinder
wurde das Gitter lokal verfeinert (Abb. 7.96). Um den Einfluss der rdumlichen Diskreti-
sierung zu untersuchen, wurde das Gitter verfeinert. Das feinere Gitter enthalt ca.
4.9 Millionen Zellen. Die Verfeinerung fand schwerpunktmafig in der oberen Halfe des
MISTRA-Behalters (oberhalb der horizontalen Platte des Innenzylinders) statt, weil dort
die wichtigen physikalischen Prozesse (Wechselwirkung Luftstrahl mit Innenzylinder,
Schichtungsauflésung) ablaufen. Die Simulation mit dem feinen Gitter lief nur bis zu ei-
ner Simulationszeit von 1000 s, da der Rechenaufwand sehr hoch war (lber 1.5 Mona-
te auf 30 CPUs). Die Simulation mit dem feinen Gitter war damit ca. 4.5-mal langsamer
als die Simulation mit dem Standardgitter. An fast allen Messstellen fiir die Heliumkon-
zentration (siehe Abb. 7.98) und die Temperatur (siehe Abb. 7.100 bis Abb. 7.103) be-
stehen kaum Unterschiede zwischen den beiden Simulationen. Die grof3ten Abwei-
chungen gibt es beim Messpunkt T8 (Abb. 7.101). Dieser Messpunkt liegt im Einspei-
sestrahl. Hier gibt es einen starken Gradienten im Temperaturfeld. Daher kann schon
eine kleine Anderung der Strahlposition der auch eine Anderung der Stiitzstellen bei
der Interpolation zu einer merklichen Temperaturanderung fihren. Diese Untersuchung
zeigt, dass das Gitter mit 1.9 Millionen Zellen ausreichend fein ist, um die numerischen

Fehler hinreichend klein zu halten.
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Abb. 7.96 Standardmafig verwendetes CFD-Gitter

Abb. 7.97 Heliumkonzentration in 7.08 m Hohe bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter
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Abb. 7.98 Heliumkonzentration in 6.08 m Hohe bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter

Abb. 7.99 Temperatur an der Messstelle T1 bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter
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Abb. 7.100 Temperatur an der Messstelle T7 bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter

Abb. 7.101 Temperatur an der Messstelle T8 bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter
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Abb. 7.102 Temperatur an der Messstelle T9 bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter

Abb. 7.103 Temperatur an der Messstelle T10 bei unterschiedlich feinem CFD-Gitter
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Abb. 7.104 Temperatur des Innenzylinders an der Messstelle TK12D0

Abb. 7.105 Temperatur des Innenzylinders an der Messstelle TK12D3
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Abb. 7.106 Temperaturverlauf am Einlassrohr. Blau: in einem Vorversuch gemessene

Temperatur; rot: Temperatur in der Simulation

744 Vergleich mit experimentellen Daten

Die Schichtungsauflésung konnte in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment be-
rechnet werden (Abb. 7.98). In der Simulation dauert die Schichtungsauflésung etwa

350 s langer als im Experiment, was einem relativen Fehler von etwa 11 % entspricht.

Die Temperatur im heifden Luftstrahl (Abb. 7.101, T8) wird in den ersten 500 s unter-
schatzt, danach entspricht der Simulationswert dem gemessenen Wert. Mdglicher-
weise ist die Ursache flr die Abweichung die Anfangstemperatur im Einspeiserohr, die
in der Simulation zu niedrig angenommen wurde. Am Messpunkt T9 (in der Nahe des
Innenzylinders, oberhalb des Einspeiserohres) wird die Temperatur in guter Uberein-
stimmung mit dem Experiment berechnet (Abb. 7.102). Die Unterschatzung der Tem-
peratur in den ersten 500 s ist auf die etwas niedrigere Temperatur des Luftstrahls
(siehe T8) zuruckzuftuhren. Der Messpunkt T7 liegt unterhalb des Einlassrohres in der
Nahe des Innenzylinders. An diesem Messpunkt wird ebenfalls eine gute Ubereinstim-
mung mit dem Experiment erzielt (Abb. 7.100). Nach 1000 s treten in der Simulation
starkere Temperaturschwankungen auf. Die Temperatur der heiRen Gasschicht unter-
halb der Heliumschicht wird in der Simulation allerdings Uberschatzt. Am Messpunkt
T10 betragt die Abweichung etwa 5 K (Abb. 7.103). Der Absolutwert der Temperatur in
der Heliumschicht wird von der Simulation zufriedenstellend berechnet (Abb. 7.99, T1).

Allerdings unterscheidet sich der Verlauf im Experiment und in der Simulation. Im Ex-
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periment erfolgt ein kontinuierlicher Temperaturanstieg, bis die Heliumschicht aufgeltst
wurde. In der Simulation erfolgt in den ersten 200 s ein deutlicher Temperaturanstieg,
auf den eine etwa 2000 s lange Phase mit stagnierender Temperatur folgt. Danach er-
folgt ein schnellerer Temperaturanstieg als im Experiment. An zwei Messstellen wurde
die Temperatur der Innenzylinderwand gemessen. Die Messstelle TKDO liegt dabei auf
der Seite der heil’en Lufteinspeisung, wahrend TKD12 auf der gegenuberliegenden
Seite liegt. (Abb. 7.95). Der Temperaturanstieg in den ersten 1000 s / 1500 s wird von
der Simulation richtig berechnet (Abb. 7.104, Abb. 7.105). Im spateren Verlauf flacht
der Temperaturanstieg im Experiment ab. Dies wird von den Simulationen nur in deut-
lich schwacherer Form berechnet. Die um etwa 1 K héhere Anfangstemperatur bei
TKDO rdhrt daher, dass bei der Initialisierung eine Temperaturabhangigkeit nur von der

Hohe berucksichtigt wird.

In einem Vorversuch wurde die Temperatur am Einlassrohr gemessen. Die Tempera-
turmessung erfolgte, nachdem sich eine stationare Temperatur eingestellt hat. Im Vor-
versuch lag die mittlere Temperatur um etwa 3 K hoher als in HM1-1. Ein Vergleich mit
der Temperatur in der Simulation nach 3424 s zeigt, dass das Temperaturprofil in der

Simulation gut mit dem gemessenen Ubereinstimmt (Abb. 7.106).

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass die Schichtungsauflosung in relativ
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment gerechnet werden konnte, bei der Tempe-
ratur gibt es aber noch moderate Abweichungen, wobei insbesondere die Uberschat-
zung der Temperatur in der hei3en Luftschicht unterhalb der Heliumschicht zu nennen
ist. Beim Vergleich des Validierungsergebnisses mit dem PANDA-Experiment HP1-2
(siehe Abschnitt 7.2) sind zwei Punkte hervorzuheben. Im Gegensatz zu HP1-2 kann
bei diesem Experiment auch ohne Bericksichtigung von Warmestrahlung die Schich-
tungsauflésung zufriedenstellend simuliert werden. Dies ist auch zu erwarten, da hier
kein (stark) Warmestrahlung absorbierendes Gas im Versuch vorhanden war. Dieser
Befund ist ein Indiz, dass der starke Einfluss der Warmestrahlungsmodellierung auf die
Schichtungsaufldsung in HP1-2 einen physikalischen Hintergrund hat. Weiterhin war
bei HM1-1 die Ubereinstimmung mit dem Experiment gréRer und der Einfluss der Ein-
lassmodellierung gering. Der Grund hierflr ist vermutlich, dass bei HP1-2 der Strahl
auf ein kleines Hindernis getroffen ist, dessen Durchmesser ahnlich dem des einstré-
menden Gasstrahls ist. In diesem Fall fihren kleine Unterschiede beim Auftreffwinkel,
Strahldurchmesser etc. zu einer signifikant anderen Ablenkung des Gasstrahls, was zu

einer deutlich unterschiedlichen Erosionszeit fuhrt.
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745 Parameterstudie zum Einfluss von Luftfeuchtigkeit

In den bisher vorgestellten Simulationen wurde die Warmestrahlung vernachlassigt. Es
ist aber davon auszugehen, dass die Luftfeuchtigkeit nicht 0 war, sondern dass ein ge-
ringer Wasserdampfgehalt vorlag. Bei 22 °C liegt der Sattigungsdruck bei 0.026 bar.
Ein Volumenanteil von Wasserdampf von 1 Vol.-% — 2 Vol.-% erscheint deshalb als re-
alistisch. Die Luftfeuchtigkeit wurde allerdings nicht gemessen. Nach Abschluss der
Arbeiten wurde zwar das Experiment wiederholt und dabei auch die Luftfeuchtigkeit
gemessen; da bei diesem Wiederholungsexperiment der Heliumgradient jedoch leicht
unterschiedlich war, kénnen diese neuen Messwerte nicht zum Vergleich mit den vor-

liegenden Simulationen genutzt werden.

Im Folgenden wird untersucht, wie sich ein geringer Dampfgehalt auf das Simulations-
ergebnis auswirkt. Wie schon bei anderen Experimenten wurde das Discrete-Transfer-
Modell zur Strahlungsmodellierung genutzt. Bei der Untersuchung wurde davon aus-
gegangen, dass der Dampfgehalt in der Luft konstant ist. Deshalb braucht keine weite-
re Komponente (H,Og) berlcksichtigt zu werden, sondern es wurde der Luft eine Ab-
sorptionskonstante > 0 m™ zugeordnet. Es wurden drei Simulationen mit den Absorpti-
onskonstanten 0.1 m™, 0.025 m™ und 0.01 m™ durchgefiihrt. Der Wert 0.1 m™ stellt ei-
ne obere Grenze dar, die den tatsachlichen Absorptionskoeffizienten lberschatzen
wird. Ein Absorptionskoeffizent von 0.025 m™ entspricht in etwa einem Dampfgehalt
von ca. 3 Vol.-%, 0.01 m™ einer Konzentration von etwa 1.5 Vol.-%, wenn ein Absoprti-

onkoeffizient von 1 m™ von Wasserdampf angenommen wird.

Die Parameterstudie zeigt, dass bei Berlicksichtigung der Warmestrahlung die Schich-
tungsauflésung beschleunigt wird, wie dies auch bei HP1-2 und HP1-6 der Fall war.
Die Simulation mit dem unphysikalisch hohen Absorptionskoeffizienten von 0.1 m™ be-
rechnet eine deutlich zu schnelle Schichtungsaufldsung. Mit den niedrigeren Absorpti-
onskoeffizienten von 0.025 m™ erfolgt die Schichtungsaufldsung etwas schneller als bei
Vernachlassigung der Warmestrahlung, aber immer noch etwas langsamer als im Ex-

periment.

Die Temperatur im heien Luftstrahl (T8, Abb. 7.111) und am Messpunkt T9 (in der
Nahe des Innenzylinders, oberhalb des Einspeiserohres, Abb. 7.112) wird durch die

Warmestrahlung kaum beeinflusst.
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Am Messpunkt T9 fuhrt die Warmestrahlung mit zunehmendem Absorptionskoeffizien-
ten zu einer Temperaturabsenkung, wobei bis zu einem Absorptionkoeffizienten von
0.025 m™ eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment erzielt werden kann. Mit zu-
nehmendem Absorptionskoeffizienten nimmt die Temperatur der heiRen Gasschicht
unterhalb des Heliums ab (T10, Abb. 7.113). Beim unrealistisch hohen Absorptionsko-
effizienten 0.1 m™ wird die Temperatur sogar teilweise unterschatzt. Die Temperatur
der Heliumschicht (T1, Abb. 7.109) nimmt mit zunehmenden Absorptionskoeffizienten
geringflgig ab. Bei Bertcksichtigung der unterschiedlichen Erosionsgeschwindigkeit ist
der Verlauf der Temperatur bei allen Simulationen ahnlich. Hier konnte die Warme-

strahlungsmodellierung keine bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment erzielen.

Die Temperatur der Innenzylinderwand (TK12D0, TK12D3, Abb. 7.115) wird durch die
Warmestrahlungsmodellierung deutlich beeinflusst. Bei Berucksichtigung der Warme-
strahlung flacht sich der Temperaturanstieg in der Innenzylinderwand im Verlauf des
Experiments deutlich ab. Dieser Effekt wird auch im Versuch beobachtet, allerdings
Uberschatzen die Simulationen mit Warmestrahlung diesen Effekt unabhangig von der
Wahl der Absorptionskonstante von Luft. Die um etwa 1 K héhere Anfangstemperatur
bei TKDO ruhrt daher, dass bei der Initialisierung eine Temperaturabhangigkeit nur von

der Hohe berucksichtigt wird.

Abb. 7.107 Heliumkonzentration an der Messstellen K19 in Abhangigkeit vom Absorp-

tionskoeffizienten
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Abb. 7.108 Heliumkonzentration an den Messstellen K19 und K15 in Abhangigkeit

vom Absorptionskoeffizienten

Abb. 7.109 Temperatur an der Messstelle T1 in Abhangigkeit vom Absorptionskoeffi-

zienten
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Abb. 7.110 Temperatur an der Messstellen T7 in Abhangigkeit vom Absorptionskoeffi-

zienten

Abb. 7.111 Temperatur an der Messstellen T8 in Abhangigkeit vom Absorptionskoeffi-

zienten
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Abb. 7.112 Temperatur an den Messstelle T9 in Abhangigkeit vom Absorptionskoeffi-

zienten

Abb. 7.113 Temperatur an der Messstellen T10 in Abhangigkeit vom Absorptionskoef-

fizienten
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Abb. 7.114 Temperatur der Innenzylinderwand an der Messstelle TK12D0

Abb. 7.115 Temperatur der Innenzylinderwand an der Messstellen TK12D3

7.4.6 Einfluss der Wandemissivitat auf das Simulationsergebnis

Bei der Warmestrahlungsmodellierung muss neben dem Absorptionsverhalten der Ga-
se auch die Emissivitat der Wande gesetzt werden. Hierzu liegen keine experimentel-

len Daten vor. Bei den in Abschnitt 7.4.5 durchgefiihrten Simulationen wurde eine
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Emissivitat von eins gesetzt, was einem schwarzen Strahler entspricht. Im Folgenden
wird der Einfluss dieser Groe untersucht. Dazu wurde eine Simulation mit einer deut-
lich geringeren Emissivitat von 0.4 und einer Absorptionskonstante fur die Luft von
0.025 m™ durchgefiihrt. Da die Rechnung sehr rechenzeitintensiv war (iiber 1 Monat
auf 24 CPUs) und es nur um eine Abschatzung der Sensitivitat auf die Wandemissivitat

geht, wurde die Simulation nach 1743 s Problemzeit beendet.

Es zeigt sich, dass die Temperatur des Innenzylinders von der Wandemissivitat beein-
flusst wird (Abb. 7.117, Abb. 7.117). Bei einer geringeren Emissivitat wird die Wand-
temperatur des Innenzylinders besser vorhergesagt. Die Emissivitat hat auch einen
moderaten Einfluss auf die Geschwindigkeit des Schichtungsabbaus. Bei einer kleine-
ren Emissivitat erfolgte der Schichtungsaufbau etwas langsamer. An den Temperatur-
messstellen zeigte sich allerdings kein signifikanter Einfluss auf die Gastemperaturen
(Abb. 7.119). Es ist aber gut moglich, dass insbesondere die Gastemperaturen in
Wandnahe beeinflusst werden, dieser Effekt aber durch die Position der Messstellen

nicht abgebildet wird.

Abb. 7.116 Temperatur der Innenzylinderwand an der Messstellen TK12D0
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Abb. 7.117 Temperatur der Innenzylinderwand an der Messstellen TK12D3

Abb. 7.118 Heliumkonzentration an der Messstelle K19

309



Abb. 7.119 Temperatur an der Messstelle T10

7.4.7 Zusammenfassung

Der an der MISTRA-Anlage durchgefiihrte Versuch HM1-1 wurde erfolgreich mit CFX
simuliert. Bei diesem Versuch wurde eine stabile Heliumschichtung erzeugt. Es wurde
horizontal heil3e Luft eingespeist und der Luftstrahl traff auf den Innenzylinder. Danach
erodierte die aufsteigende heile Luft die Heliumschicht. Da bei diesem Versuch kein
Wasserdampf eingespeist wurde, kann in einer ersten Naherung die Warmestrahlung
vernachlassigt werden. Mit dieser Vereinfachung konnte der Abbau der stabilen Heli-
umschichtung mit einer geringfigigen Uberschatzung der Abbauzeit (relativer Fehler
ca. 10 %) berechnet werden. Die Temperaturverteilung wurde mit moderaten Abwei-
chungen richtig simuliert. Beim Versuch wurde die Luftfeuchtigkeit nicht gemessen. Ein
Dampfgehalt von 1 Vol.-% bis 2 Vol.-% erscheint aber als realistisch. In einer Parame-
terstudie wurde untersucht, ob auch so kleine Dampfmengen die Temperaturen und
den Schichtungsabbau beeinflussen kénnen. Es zeigte sich, dass auch kleine Dampf-
mengen Temperaturen und Schichtungsabbau moderat beeinflussen kénnen. Wie
schon bei HP1-2 und HP1-6 fuhrt eine Bertcksichtigung der Warmestrahlung zu einem
schnelleren Schichtungsabbau. Bei Annahme einer realistischen Dampfkonzentration
konnte eine etwas bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment (sowohl bei Tempe-
raturen als auch bei der Abbaugeschwindigkeit) erzielt werden. In einer weiteren Pa-
rameterstudie wurde der Einfluss der Wandemissivitat untersucht. Diese GroR3e beein-

flusst die Wandtemperaturen und kann auch die Gasverteilung beeinflussen, wobei der
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Einfluss aber deutlich geringer als der der Absorptionskonstante des Gases ist. In zu-

kiinftigen Arbeiten soll der Einfluss dieser GroRe aber weiter untersucht werden.

7.5 Zusammenfassung zu AP1.6 Schichtungsauflésung

Die GRS hat durch Simulation von vier Experimenten die Berechnung von Schich-
tungsauflésungen mit CFX fortgesetzt validiert. Die Experimente unterscheiden sich
hinsichtlich der Geometrie, insbesondere hinsichtlich des erodierenden Gasstrahls.
Beim OECD-PSI-Benchmark zur Schichtungsauflésung wird die Heliumschichtung
durch einen vertikalen Luftstrahl erodiert. Bei dem Versuch HP1_2 wird die Helium-
schichtung durch einen horizontal eingespeisten Dampfstrahl aufgeldst, beim HP1_6
und HM1-1 erfolgt die Dampfeinspeisung wieder vertikal. Bei den beiden im
HYMERES-Projekt durchgefiuhrten Versuchen (HP1_2 und HP1_6) trifft der Dampf zu-
erst auf eine Prallplatte, bevor er die Schichtung erodiert. Bei dem an der MISTRA-
Anlage durchgeflihrten Versuch HM1-1- trifft der horizontale Luftstrahl zuerst auf den

Innenzylinder.

Bei den Simulationen wurden die in RS1500 als geeignet identifizierten Modelle und
Parameter (SST-Turbulenzmodell, Diffusionskoeffizient nach Fuller, Bertcksichtigung

der Warmestrahlung, ...) verwendet und Parametervariationen durchgefuhrt.

Bei allen Versuchen konnte die Schichtungsauflésung erfolgreich nachgerechnet wer-
den. Beim OECD-PSI-Benchmark konnte die Schichtungsauflésung in sehr guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet werden, bei den Experimenten
HP1_2 und HP1_6 erfolgt die Schichtungsauflosung etwas schneller als im Experi-
ment. Bei dem Versuch HM1-1 dauert die Schichtungsauflésung in der Simulation et-

was langer als im Experiment, wenn die Warmestrahlung vernachlassigt wird.

Bei den Experimenten mit Dampfeinspeisung wurde die Modellierung der Warmestrah-
lung als sensitiver Parameter identifiziert. Nur bei Berlcksichtigung der Warmestrah-
lung konnte die Temperatur in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet
werden. Bei Vernachlassigung der Warmestrahlung erfolgte auch die simulierte
Schichtungsaufldsung signifikant langsamer als im Experiment gemessen. Bei HM1-1
wird zwar kein Wasserdampf eingespeist, es ist aber davon auszugehen, dass auf-
grund von Luftfeuchtigkeit eine geringe Dampfkonzentration von 1 Vol.-% — 2 Vol.-%
vorliegt. Eine Parameterstudie zeigt, dass auch geringe Dampfkonzentrationen einen

moderaten Einfluss auf die Schichtungsauflésung und die Temperaturverteilung haben
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konnen. Auch die Emissivitat der Wande kann einen Einfluss haben und sollte in zu-

kiinftigen Arbeiten weiter untersucht werden.

Bei den Experimenten HP1_2 und HP1_6 wurde die Modellierung des Einlassrohres
variiert. Es zeigt sich, dass je nach Vereinfachung bei der Rohrgeometrie (Beriicksich-
tigung der Rohrkrimmung ja/nein, Veranderung der Rohrlange) ein anderes Ge-
schwindigkeitsfeld am Rohrauslass vorliegt und dass dies auch die Schichtungsauflo-

sung deutlich beeinflusst.
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8 AP 1.7 — Fortsetzung der Validierung und Weiterentwick-
lung des H,-Verbrennungsmodells

8.1 Einleitung

Im Rahmen der Arbeiten im Vorhaben RS1500 konnten bereits deutliche Fortschritte
bei der Simulation der H,-Verbrennung erzielt werden. Es gibt aber auch noch verblei-
bende Modellschwachen/-unsicherheiten, die einer weiteren Bearbeitung bedirfen.
Durch Nachrechnung weiterer Versuche soll die Validierung fortgesetzt werden und es
sollen weitere Verbrennungsmodelle getestet werden, bei denen Phanomene, wie der
Einfluss von thermo-diffusiven Instabilitdten und turbulentes Quenching, bericksichtigt
werden. Um die unterschiedlichen Verbrennungsregimes abzudecken, sollen bei der
Validierung sowohl langsame H,-Verbrennungen mit einer Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit von wenigen m/s (z. B. HD-THAI) als auch schnelle turbulent beschleu-
nigte Verbrennungen mit einer Flammenausbreitungsgeschwindigkeit von mehreren
100 m/s (z. B. ENACCEF) simuliert werden. DDT und Detonationen bendétigen andere
Verbrennungsmodelle, da hier der physikalische Prozess der Flammenausbreitung von
der Druckausbreitung abhangt. Sie werden in den hier vorgestellten Arbeiten nicht be-
handelt.

8.2 Verwendete Modelle bei der Simulation von H,-Verbrennungen

Bei den hier vorgestellten Simulationen wird die Turbulenz mit dem SST-Modell (ein-
schlief3lich Production and Dissipation Term, fur Buoyancy-Turbulence) simuliert. Die

Modellierung der Warmestrahlung erfolgt mit dem Discrete-Transfer-Modell.

Die Verbrennungsmodellierung in CFX erfolgt mit dem Burning-Velocity-Modell. Bei
diesem Modell wird die Zusammensetzung des Gasgemischs durch einen Mischungs-
bruch beschrieben. Damit kann die Zusammensetzung bei H,/Luft-Gemischen eindeu-
tig beschrieben werden. Fur den Mischungsbruch und seine Varianz wird jeweils eine
Erhaltungsgleichung geldst. Falls zu Beginn der Verbrennung auch Dampf vorliegt, be-
steht die Mdglichkeit, ein Inertgas-Modell zu nutzen (siehe Abschlussbericht RS1500
/SCH 10/). Der Reaktionsfortschritt wird durch eine Reaktionsfortschrittsvariable ¢ be-

schrieben, fir die eine Erhaltungsgleichung gelost wird.
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Bei dem Burning-Velocity-Modell wird davon ausgegangen, dass das Gasgemisch
entweder komplett unverbrannt oder komplett verbrannt ist. Die Zusammensetzung des
unverbrannten Gases wird aus dem Mischungsbruch berechnet, die Zusammenset-
zung des verbrannten Gases ist in einer Flamelet-Bibliothek gespeichert. In ihr werden

auch Radikale wie O, OH, etc. bertcksichtigt.

In der Erhaltungsgleichung fir c gibt es einen Quellterm S, der die chemische Reakti-

on bericksichtigt
S_c = puSrlVe|

Py ist die gemittelte Dichte des unverbrannten Gases, St die turbulente Flammenge-
schwindigkeit. St muss modelliert werden. In der Literatur existieren zahlreiche Modelle
fur St, in CFX sind die Zimont-, die Peters- und die Miller-Korrelation implementiert.
Der Nutzer kann auch eigene Korrelationen als CEL-Expressions implementieren. Ein
zentraler Aspekt der Arbeiten ist das Testen und Validieren unterschiedlicher Korrelati-
onen fir Sy. Uber die Modellierung von St kénnen Effekte wie der Einfluss von thermo-

diffusiven Flammeninstabilitdten oder turbulentes Quenching berticksichtigt werden.

Im Folgenden werden die in diesem Projekt verwendeten Korrelationen aufgefuhrt:

e Zimont-Korrelation: /ZIM 98/, /ZIM 99/, /ZIM 01/

1
z 1414

lam”u t

. 3
SEM = Au%v
A = 0.6 Modellkonstante fur H,-Verbrennung,
G: Term modelliert Reduktion von st aufgrund turbulenter Verléschung. So-
fern nicht anders angegeben ist G = 1 gesetzt.

u: turbulente Fluktuationen mit

k: turbulente kinetische Energie
Ay:  thermische Diffusivitat des unverbrannten Gases

l: integrale turbulente Langenskala
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k3/2

==

e Peters-Korrelation /PET 00/

S;eters = Vigm (1 + 0p)

a4b§
A = Zba B == a4b§
Ay
) fopa
l=a,— lp =
! & F puvlam

Cpu: Warmekapazitat des unverbrannten Gases

pu: Dichte des unverbrannten Gases
Die Konstanten sind dabei standardmafig wie folgt gesetzt:

a1=0.37 a4=0.78b1=2b3=1

e Dinkelacker-Korrelation /DIN 11/

1 \03 0.2
. 0.46 u P
SP = 14+ ——Rel?® (—)

(Gt
Pupu

H2

Dy»: Diffusionskonstante H,

Le: Lewiszahl Le =

u'lt

Re: turbulente Reynolds Zahl Re; = ”

y: kinematische Viskositat

N|w

I: integrales turbulentes Langenmal [, =

&
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Diese drei Korrelation stammen aus Verdffentlichungen, die Peters- und die Zimont-
Korrelation sind in CFX implementiert und wurden bereits in friiheren Untersuchungen
/SCH 10/, ISCH 14/ verwendet. Die Dinkelacker-Korrelation wurde als CEL-Expression
implementiert. Im Gegensatz zu den beiden anderen Korrelationen wird der Einfluss
der Lewiszahl (thermo-diffusive Flammeninstabilitdt) auf den Verbrennungsverlauf

durch den Term 1/Le berucksichtigt.

Aufgrund der hohen Diffussivitdt von Wasserstoff wird die Lewiszahl fir magere
H,/Luftgemische kleiner als eins. Das bedeutet, dass der diffusive Stofftransport den
Warmetransport Ubersteigt, was an konvexen Ausbuchtungen der Flammenfront zu ei-
ner lokalen Erhdhung der Wasserstoffkonzentration fihrt, was wiederum die Brennge-
schwindigkeit in mageren Gemischen erhoht. Dieses Phanomen hat zur Folge, dass
magere laminare Wasserstoffflammen eine zellulare Struktur haben, verglichen mit Me-
than/Luft-Flammen (Le~1), die eine glatte, homogene Flammenstruktur besitzen
(Abb. 8.1). Dies fuhrt zu einer Vergrélierung der Flache, auf der die chemische Reakti-
on stattfindet, was eine Beschleunigung der Verbrennung zur Folge hat. Die meisten
Korrelationen wurden fur die Verbrennung von Kohlenwasserstoffen mit Le~1 (z. B.
Methan) hergeleitet. Meist wird der Einfluss der Lewiszahl nicht berucksichtigt oder nur
grob angenahert (z. B. Empfehlung, bei Hy/Luft-Verbrennung in Zimont-Korrelation die

Konstante von 0.5 auf 0.6 zu erhéhen).

Abb. 8.1 Laminare Flammenfronten fliir Gemische mit unterschiedlicher Lewis-Zahl,
/JOR 99/
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Die Grundidee bei den nun folgenden Korrelationen besteht darin, eine Korrelation zu
verwenden, die bereits fur Le~1 (z. B. Methan/Luft-Verbrennung) von zahlreichen Nut-
zern erfolgreich eingesetzt wurde. Durch einen zusatzlichen Term wird der Einfluss von
Le <1 bei Hy/Luft/(Dampf)-Verbrennung bericksichtigt. Dieses Vorgehen entspricht
dem Vorgehen von /SAT 12/. Die Peters-Korrelation wurde dabei als geeignete Korre-
lation identifiziert. Der Vorteil der Peters-Korrelation gegenuber der Zimont-Korrelation
ist, dass bei der Peters-Korrelation im Fall einer laminaren Strdomung St = v, ist, wie
dies auch die Theorie besagt; bei der Zimont-Korrelation ist dies bei Implementation

der obigen Gleichung nicht gewahrleistet.

Es wird davon ausgegangen, dass fiur Le =1 die Peters-Korrelation eine gute Be-
schreibung von Sy liefert. Deshalb sollen fur Le = 1 die Korrelationen in die Peters-
Korrelation Ubergehen. Durch den zusatzlichen Term soll der Einfluss der Lewis-Zahl
beschrieben werden. In der Literatur gibt es unterschiedliche Ansatze. Bei Bradly
/BRA 92/ geht die Lewis-Zahl mit Si~ Le®® ein. In der Verdffentlichung von Driscroll
/DRI 08/ wird der Ansatz

!

u 1\
Sr = Vigm| 1+ 0.95Le™? < —t>
Viam lF

verwendet.

In den Simulationen werden folgende Ansatze getestet:

Peters Le03: ske03 =y, (1 +0,) Le™ 03

Peters Le03T:  ske03T =y, (1 + o, Le™%3)

Peters LeO3L:  sk®03L =y, (Le™%3 + a;)

Peters Le1: skel = (1 +0,) Le™?t
Peters Le1T: skell =y, (1 + 0y Le™1)
Peters Le1L: skell =y, (Le™t + 0,)
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Peters Le03 entspricht dabei dem Ansatz von Bradly; Peters Le1T dem Ansatz von
Discroll.Bei Peters Le1 wird eine starkere Lewiszahlabhangigkeit als bei Bradly unter-

sucht; bei Peters Le03T eine schwachere Lewiszahlabhangigkeit als Discroll.

In Peters LeO3L und Peters Le1L wird der Effekt untersucht, wenn unabhangig von
der Turbulenz eine Erhéhung der turbulenten Brenngeschwindigkeit durch thermo-

diffusive Flammeninstabilitaten unterstellt wird.

Die laminare Flammengeschwindigkeit v, geht als GroRRe in alle hier getesteten Korre-

lationen flr St ein. Standardmalig wird v, nach der um den Dampfeinfluss erweiter-

E,H20
lam

dem Zindmodell von CFX (Spark-Ignition-Modell) berechnet. StandardmaRig wird als

ten Korrelation von Ettner v (siehe Abschnitt 8.3) berechnet. Die ZUndung wird mit
Konvergenzkriterium RMS-Residuum < 1.0e-4 verwendet (Standardwert in CFX). Es
werden adaptive Zeitschrittweiten verwendet. Die Gréle des Zeitschritts ist von der

Konvergenz abhangig.

8.3 Laminare Flammengeschwindigkeit

Die laminare Flammengeschwindigkeit vi.n, ist eine zentrale GréRe bei der Berechnung
der Verbrennung mit dem Burning-Velocity-Model. Sie geht in die Berechnung der tur-
bulenten Flammengeschwindigkeit ein, der genaue Zusammenhang ist dabei von der
verwendeten Korrelation abhangig. Bei der Peters-Korrelation geht v, als linearer
Faktor in die Berechnung von vy, ein. Zusatzlich geht v, in die Berechnung anderer
GroRen, wie die der laminaren Flammendicke ein, so dass sich insgesamt eine etwas

kompliziertere Abhangigkeit als eine Proportionalitat ergibt.

In der Literatur sind viele unterschiedliche Korrelationen fiir die laminare Flammenge-
schwindigkeit zu finden. Insbesondere bei mageren H,-Gemischen unterschieden sich
dabei die Werte fir v,m teilweise deutlich. Ein Grund hierfir ist sicherlich, dass fir nied-
rige Hp-Konzentrationen nur wenige Messwerte vorliegen; zudem streuen die Messwer-
te teilweise deutlich, da die Bestimmung der laminaren Flammengeschwindigkeit nicht
trivial ist und Effekte wie die Flammenstreckung bei der Auswertung der Daten zu be-
rucksichtigen sind, was bei alteren Versuchsdaten oft nicht oder nur unzureichend er-

folgt ist.

Die GRS hat bereits unterschiedliche Korrelationen fir v, getestet. Bei einer Reihe

von Versuchen wurde die Korrelation von Liu MacFarlane verwendet, beim Sarnet-2
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Benchmark zur Abhangigkeit der Verbrennung von der Inert-Gas-Konzentration
(ENACCEF-Versuche) wurde eine von IRSN bereitgestellte Korrelation flr vi., verwen-
det /CHA 12/.

Fur die Verbrennungssimulation bei containment-typischen Bedingungen muss die
Korrelation in der Lage sein, ein groRes Spektrum von Bedingungen zu umfassen. So-
wohl Temperaturabhangigkeit, als auch die Druckabhangigkeit und der Einfluss von
Dampf vi,m missen berlcksichtigt werden. Viele Korrelationen aus der Literatur besit-
zen einen nur eingeschrankten Glltigkeitsbereich. Insbesondere der Einfluss von
Dampf wird haufig nicht berlcksichtigt, da in vielen (nicht-nuklearen) Anwendungen

und fur einen Grofiteil der Versuche die Verbrennung in Luft stattfindet.

Im Folgenden sollen unterschiedliche Korrelationen miteinander verglichen werden und

eine Korrelation fur die weiteren Arbeiten ausgewahlt werden.

Es werden drei Korrelation naher untersucht: Eine Approximation von v, durch ein
Polynom 4. Grades (siehe Dissertation Ettner, TUM /ETT 13/), die im Rahmen des
SARNET?2 Benchmarks von IRSN erhaltene Korrelation /CHA 12/ und die weit verbrei-

tete Korrelation von Liu-MacFarlane /LIU 83/.

Die Approximation nach Ettner lautet:

m
(—488.9x}, + 285.0x5, — 21.92x%, + 1.351xy, — 0.040)?tz <0.35

vlb;lm,o = m
(—160.2x}, + 377.7x5, — 348.7x%, + 140.0x, — 17.45)?x,,2 > 0.35

aE

BE
vlb;lm = Viam,0 (TZO) (%)

af =1.75
BE =—0.2

To, po sind dabei die Temperatur und der Druck des unverbrannten Gases bei Stan-
dardbedingungen (T, =298 K, po = 1.013 bar); Viamo die laminare Flammengeschwin-
digkeit bei Standardbedingungen. T, p und vy, sind die entsprechenden Grofien bei

den vorliegenden Werten; x., der Molenbruch von H,.
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Die von IRSN bereitgestellte Korrelation lautet /CHA 12/:

T al P ﬁI
viom = (1,44-6%+1,07-6 — 0.29)(1 — x; )4(—) (—)
am ) ’ inert

To/ \Py
()
0= >
al =2.2
gl =-05

Die Korrelation fir die laminare Flammengeschwindigkeit nach Liu-McFarlane lautet:

L
L ak P\F
Vigm = BT* exp(AeXn20) (P_0>

OlL = A4 + A5(042 - tz)
Bt =—0.2

C = A4_ + A5(04‘2 - xz)

Konstanten Xp2 < 0.42 Xu2 > 0.42

A, 4.644 x 10™ 4.644 x 10™
A, -2.119x10° 9.898 x 10
A; 2.344 x 1073 -1.264 x 10°
A, 1.571 1.571

As 3.839x 10™ -2.476 x 10™
As -2.21 -2.24

8.3.1 Laminare Flammengeschwindigkeit bei H,/Luft Gemischen bei Stan-

dardbedingungen

Die Approximation der laminaren Flammengeschwindigkeit durch ein Polynom 4. Gra-
des nach Ettner stimmt fur alle H,-Luftgemische gut mit experimentellen Daten Uberein

(Abb. 8.2). Die Zusammenstellung der experimentellen Daten erfolgt nach Konnov
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/KON 08/. Bei den experimentellen Daten ist zu berlcksichtigen, dass altere Experi-
mente meist nicht um den Effekt der Flammenstreckung bereinigt wurden. Dadurch er-
geben sich teils deutliche Abweichungen. Bei allen hier aufgetragenen Experimenten
wurde dieser Effekt berlcksichtigt. Fir den Bereich 10 Vol.-% < xy.< 28 Vol.-% stimmt
die mit der IRSN-Korrelation berechnete laminare Flammengeschwindigkeit sehr gut
mit der nach Ettner berechneten Uberein (Abb. 8.3, Abb. 8.4). Fir H,-Konzentrationen
unterhalb von 10 Vol.-% liefert die IRSN-Korrelation deutlich niedrigere laminare
Flammengeschwindigkeiten. Die nach Ettner berechnete laminare Flammengeschwin-
digkeit liefert ab ca. 5 Vol.-% Werte groRRer als 0, bei der IRSN-Korrelation ist dies erst
ab ca. 8 Vol.-% der Fall. Unterhalb von 9 Vol.-% liegen keine experimentellen Mess-
werte vor, so dass kein quantitativer Vergleich moglich ist. Allerdings ist aus zahlrei-
chen Versuchen (z. B. THAI HD-1R Xpaini = 6 VoI.-%) bekannt, dass auch unterhalb von
8 Vol.-% noch eine Verbrennung stattfindet (allerdings richtungsabhangig und meist
nicht mehr vollstandig). Die IRSN-Korrelation sagt fur H,-Konzentrationen unter 8 Vol.-
% eine laminare Flammengeschwindigkeit von 0 m/s voraus (Abb. 8.4), was dazu fuhrt,
dass auch die turbulente Flammengeschwindigkeit im Quellterm der Erhaltungsglei-
chung 0 wird. Eine weitere chemische Reaktion wird damit unterbunden, was im Wi-

derspruch zu den Experimenten (z. B. Thai HD-1R) steht.

Fir xq2 > 28 Vol.-% nimmt die laminare Flammengeschwindigkeit bei der IRSN-
Korrelation unphysikalisch stark zu, bei x4, = 100 Vol.-% ist Vlay, = «, da xo, = 0 ist (was
naturlich unphysikalisch ist, da bei Sauerstoffarmut x,, > 75 Vol.-% — 80 Vol.-% auch
keine Verbrennung mehr stattfinden kann. Die IRSN-Korrelation wurde von IRSN im
Rahmen eines SARNET2 Benchmarks zur Verfugung gestellt. Fir die Benchmarkbe-
dingungen x4 = 13 Vol.-% 0 Vol.-% < xu20 < 30 Vol.-% ist die Korrelation validiert und
liefert sinnvolle Werte. Eine genaue Definition des Gultigkeitsbereichs fur die Korrelati-
on liegt der GRS allerdings nicht vor, ein Vergleich mit Messdaten und anderen Korre-

lationen legt einen Gltigkeitsbereich bis ca. 28 Vol.-% H, nahe.

Die Liu-McFarlane-Korrelation liefert fur alle H,-Konzentrationen physikalische Werte,
allerdings sind die von dieser Korrelation bereitgestellten Werte deutlich hoher als die
Messwerte. Insbesondere bei niedrigen H,-Konzentrationen ist die relative Abweichung
hoch. Die Ettner-Korrelation zeigt dagegen eine deutlich bessere Ubereinstimmung mit
den experimentellen Werten (Abb. 8.2; Abb. 8.4).

321



oy
o

o
3

g
(=

—_
o

b
4]

lam. Brenngeschwindigkeit s Lo [m/s]
o

00 01 02 03 04 05 08 07 08
HE—MoIenbru-:h X [-]

o
o

Abb. 8.2 Durchgezogene Linie: Approximation von v,,,, durch Polynom nach Ettner;
Symbole: experimentelle Daten (Zusammenstellung nach Konnov
/KON 08/, /ETT 13/)

Abb. 8.3 Laminare Flammengeschwindigkeit bei Verbrennung von H,-Luft unter

Standardbedingungen bei unterschiedlichen Korrelationen
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Abb. 8.4 Laminare Flammengeschwindigkeit bei Verbrennung von H,-Luft unter
Standardbedingungen bei unterschiedlichen Korrelationen, Bereich: 0 Vol.-
% < X2 < 20 Vol.-%

8.3.2 Temperatur und Druckabhangigkeit der laminaren Flammenge-

schwindigkeit

Die Temperaturabhangigkeit wird Ublicherweise durch einen Faktor T¢ beschrieben. Bei
der Ettner-Korrelation wird die Abh&ngigkeit mit of = 1.75 beschrieben. Die IRSN-
Korrelation geht von a'=2.2 aus. Bei Liu-McFarlane ist a eine Funktion der H-
Konzentration. Mit 1.57 < a-<1.74. In der Literatur sind auch noch andere Korrelationen
verfugbar z. B. /IlJ 86/, /VER 10/. Bei ihnen liegt allerdings der Validierungsbereich
nicht bei niedrigen H,-Konzentrationen oder der Temperaturbereich von T, deckt nicht

den gesamten bendtigten Bereich ab. Sie werden deshalb hier nicht weiter diskutiert.

Abb. 8.5 zeigt, dass fur H,-Konzentratenen von 30 Vol.-% bis 50 Vol.-% mit einem a
von 1.4 bis 1.55 zu rechnen ist. Hier liefert Liu-McFarlane eine relativ gute Uberein-
stimmung mit den Messdaten. Fur niedrige H,-Konzentrationen sind zwar kaum Mess-
daten verflgbar, aber es ist bei mageren HJ./Luft-Gemischen mit einem deutlichen An-
stieg von a zu rechnen. Dieser Effekt wird von Liu-MacFarlane unterschatzt. Fir diesen

Bereich liefern die Konstanten von Ettner und IRSN bessere Ergebnisse.
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Bei dem Druckexponenten (B ist der Zusammenhang noch komplexer (Abb. 8.6 und
Abb. 8.7). Keiner der beiden verwendeten Werte (-0.2 bzw. -0.5) kann den Zusam-
menhang zwischen vi,,, und p, korrekt beschreiben. Fur trockene Bedingungen wird
B =-0.2 eine etwas bessere Ubereinstimmung erzielen, fiir hohe Dampfgehalte B = -
0.5.

Fur die weiteren Arbeiten wird standardmaRig a = 1.75 und B = -0.2 verwendet. Im Ge-
gensatz zu v, bei Standardbedingungen ist aber bei erhéhtem T, bzw. p, mit deutli-
chen Abweichungen gegeniber dem Experiment bei der Berechnung der laminaren

Flammengeschwindigkeit zu rechnen.

Abb. 8.5 Temperaturexponent-a-Vergleich zwischen theoretischen und experimen-
tellen Daten /BRE 99/
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Abb. 8.6  Abhangigkeit der laminaren Flammengeschwindigkeit vom initialen Druck
/BRE 99/

Abb. 8.7  Abhangigkeit der laminaren Flammengeschwindigkeit vom initialen Druck
bei einem Aquivalenzverhaltnis von 0.39 und T, = 393 K /BRE 99/
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8.3.3 Anhangigkeit der laminaren Flammengeschwindigkeit vom Dampf-

gehalt

Die Ettner-Korrelation wurde fur die H/Luftverbrennung entwickelt, deshalb wird bei
dieser Korrelation der Einfluss von Dampf nicht bertcksichtigt. Nach Liu-MacFarlane
wird der Dampfeinfluss durch den Faktor exp(As*xH20) berlcksichtigt. Diese Abhangig-
keit kann mit der Ettner-Korrelation gekoppelt werden:
, T af D BE
vﬁi%u = Viam,0 (T_) <—> exp(AeXp20)
0 Po

In Abb. 8.8 — Abb. 8.11 ist die resultierende Flammengeschwindigkeit fir 10 Vol.-%
Dampfanteil und 50 Vol.-% Dampfanteil aufgezeichnet (rote Linie). Um physikalische

Werte zu betrachten, wird T, = 398 K und p, = 1 bar gewahlt.

FUr X2 < 25Vol.-% stimmt der Verlauf gut mit den Werten Uberein, die die IRSN-

Korrelation liefert. Dass die Werte fiir v/;%

geringfiigig unter denen von v/ESN Jiegen,
liegt im Wesentlichen an den unterschiedlichen Temperaturexponenten (o' = 2.2 und
aF = 1.75). Die Schwéche dieses Ansatzes zeigt sich bei gleichzeitig hohen Dampfkon-
zentrationen und Wasserstoffkonzentrationen. Bei Vorhandensein von initialem Dampf
verschiebt sich die H,-Konzentration, bei der Stéchiometrie vorliegt, zu niedrigeren
Werten, ebenso der Punkt an dem kein Sauerstoff in der Mischung vorhanden ist. Dies
wird von dem Faktor in der Liu-MacFarlane-Korrelation nicht bericksichtigt. Deshalb
wird bei Xy =50 Vol.-% und Xxq» =50 Vol.-% sowohl von der Liu-MacFarlane-
Korrelation als auch von der mit diesem Faktor erweiterten Ettner-Korrelation
Viam > 1 m/s vorhergesagt, obwohl kein Sauerstoff in der Mischung vorliegt. Der mut-
malfliche Grund fir diese Modellschwache ist, dass Liu-MacFarlane nur Dampfkon-
zentrationen bis 12.5 Vol.-% untersucht hat /LIU 83/ (bei so niedrigen Dampfkonzentra-

tionen fallt dieser Effekt nicht stark ins Gewicht (siehe Abb. 8.8 x,,0 = 10 Vol.-%).

Bei der IRSN-Korrelation ist der Einfluss komplexer, da xy,0 > 0 auch in die Berech-
nung des Aquivalenzverhaltnisses 8 eingeht. Es ist deshalb schwierig, diesen Zusam-

menhang mit der Ettner-Korrelation zu koppeln. Deshalb wird dies nicht weiter verfolgt.

Um diese Schwache des Ansatzes von Liu-MacFarlane zu vermeiden, wurde ein ande-

rer Faktor getestet, der den Dampfeinfluss bericksichtigen soll:
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Xpupe 1= Xy — Xp2o

frizo0 = trocken — _
Xuft 1—xy,
E
a E
LEH20 _ E (T) (P )B f
lam — Ylam,0\ 5 — H20
Ty Po

Dieser Ansatz ist in Abb. 8.8 — Abb. 8.11 als lila Linie eingezeichnet. Es zeigt sich,

dass fir niedrige Hy-Konzentrationen eine gute Ubereinstimmung mit der IRSN-

E,Liu

lam_€rzielt wird. Bei Vorhandensein von initialem Dampf ver-

Korrelation und auch v
schiebt sich das Maximum zu niedrigeren H,-Konzentrationen und es wird korrekt vor-
hergesagt, dass bei X2, = Xn2 = 50 Vol.-% Vviam = 0 m/s ist. Auch wenn es sich bei fy0
nicht unbedingt um die bestmdgliche Beschreibung des Dampfeinflusses handelt, so
liefert dieser Term eine hinreichend genaue Beschreibung des Zusammenhangs bei

Bertcksichtigung der grofRen Unsicherheiten aufgrund der experimentellen Datenlage.

Fur die weiteren Arbeiten wird standardmanig fir H,/Dampf/Luft-Gemische die lamina-

re Flammengeschwindigkeit nach v;,//>° berechnet.

Abb. 8.8 Laminare Flammengeschwindigkeit bei Verbrennung von H,-Dampf-Luft
bei T, = 398 K p, = 1 bar und xy20 = 0.1 bei unterschiedlichen Korrelatio-

nen
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Abb. 8.9 Laminare Flammengeschwindigkeit bei Verbrennung von H,-Dampf-Luft
bei T, =398 K p, = 1 bar und xy20 = 0.1 bei unterschiedlichen Korrelatio-

nen, Bereich: 0 Vol.-% < Xy2 < 30 Vol.-%

Abb. 8.10 Laminare Flammengeschwindigkeit bei Verbrennung von Ho-Dampf-Luft
bei T, = 398 K p, = 1 bar und xy20 = 0.5 bei unterschiedlichen Korrelatio-

nen
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Abb. 8.11 Laminare Flammengeschwindigkeit bei Verbrennung von H,-Dampf-Luft
bei T, =398 K p, = 1 bar und xH,O = 0.5 bei unterschiedlichen Korrelatio-

nen, Bereich: 0 Vol.-% < Xy2 < 30 Vol.-%

8.4 THAI HD-2R/HD-12 Experimente

8.41 Beschreibung des Experiments

Die Versuche HD-2R und HD-12 haben nahezu identische Start- und Randbedingun-
gen. Ein Vergleich der Versuchsergebnisse zeigt, inwieweit eine Reproduzierbarkeit
der Daten vorliegt. Wie bei den anderen Verbrennungsversuchen der HD-Serie, wur-
den aus dem THAI-Behalter die Einbauten (Innenzylinder, Kondensatplatten) entfernt
(Abb. 8.12). Es liegen also keine grofieren Hindernisse vor, die Turbulenz erzeugen
koénnten. Bei beiden Versuchen HD-2R und HD-12 erfolgt die Verbrennung des Was-
serstoffs in Luft. Bei HD-2R ist die initiale H,-Konzentration homogen 7.98 Vol.-%, bei
HD-12 8.09 Vol.-%. Der Anfangsdruck betragt 1.484 bar bzw. 1.492 bar. Die Tempera-
tur im Behalter ist in beiden Versuchen 18 °C. Die Zindung erfolgt im unteren Bereich
des Behalters (0.5 m mittig). Die Einzelheiten zum Zindvorgang sind nicht bekannt
(exakter Zeitpunkt der Zindung, zugefugte Energiemenge). Es wird davon ausgegan-
gen, dass die zugefligte Energiemenge klein ist und dass der Verbrennungsvorgang

nur in der Anfangsphase signifikant von Einzelheiten der Zindung abhangt.
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Eine Abweichung Simulation/Experiment bei den absoluten Zeitpunkten der Flammen-
ankunft an den einzelnen Messstellen ist deshalb zu erwarten. Eine Verschiebung der
Kurven Experiment/Simulationen um eine Zeit dt, ist deshalb zum besseren Vergleich
der Daten meist sinnvoll. Dies gilt auch fir die meisten anderen Verbrennungsversu-

che.

Bei beiden Versuchen unterscheidet sich der Druck an den einzelnen Messstellen nur
geringflgig voneinander (Abb. 8.13). Der Druckverlauf bei HD-2R und HD-12 ist sehr
ahnlich, allerdings ist das Druckmaximum bei HD-2R geringfiigig hdher. Dieser Unter-
schied ergibt sich aus dem etwas geringeren Anfangsdrucks und der etwas niedrigeren
Hz-Anfangskonzentration bei HD2R. In beiden Experimenten lag das Druckmaximum
etwa 0.5 bar unterhalb des AICC-Drucks. Da laut Experimentatoren eine vollstandige
Verbrennung von H, stattgefunden hat, ist der niedrigere Maximaldruck auf Warmever-
luste zurtickzufuhren. Es ist allerdings unklar, wie genau der Druck gemessen wurde.
Bei neueren Untersuchungen an der ENACCEF-Versuchsanlage hat sich gezeigt, dass
selbst bei Abschirmung der Drucksensoren der Temperaturanstieg und -abfall, der mit
der Verbrennung einhergeht, zu einer deutlichen Verfalschung des Druckverlaufs und
des gemessenen Maximaldrucks fihren kann /GRO 17/. Inwieweit dies auch fir die

hier verwendeten Drucksensoren und Abschirmungen gilt, ist nicht untersucht worden.

Zusatzlich zum Druck wurde auf unterschiedlichen Hohen in der Behaltermitte und auf
drei seitlichen Positionen die Temperatur gemessen (Abb. 8.12). Die Messdaten zei-
gen einen relativ langsamen Temperaturanstieg dber mehrere Sekunden. Grund hier-
fur ist die thermische Tragheit des Messsensors. Deshalb ist ein direkter Vergleich der
gemessenen mit den simulierten Temperaturen nicht moglich. Der Beginn des Tempe-
raturanstiegs korrespondiert mit der Ankunft der Flammenfront. Diese Flammen-
ankunftszeiten konnen fir einen Vergleich mit der Simulation herangezogen werden.
Um Unterschiede beim Ablauf der Verbrennung besser erkennen zu kénnen, wird aus
den Flammenankunftszeiten entlang der Mittelachse eine Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit berechnet. Diese GroRe wird in den folgenden Arbeiten zum Vergleich

genutzt.

Der Temperaturverlauf an den mittleren Messstellen ist bei den beiden Versuchen sehr
ahnlich (Abb. 8.16, rote Linien). Aus den daraus berechneten Flammenankunftszeiten
ergibt sich fur die Flammengeschwindigkeit entlang der Behalterachse der in Abb. 8.14
dargestellte Verlauf. Bei beiden Experimenten ergibt sich ein dhnliches Ergebnis. Aller-

dings schwanken die Werte fir die einzelnen Messpunkte. Es kann also auch bei ei-
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nem Vergleich mit der Simulation nicht erwartet werden, dass der Verlauf mit den ein-
zelnen Schwankungen exakt wiedergegeben wird, sondern es ist fir eine gute Uber-
einstimmung ausreichend, wenn der Trend und die mittlere Ausbreitungsgeschwindig-

keit Ubereinstimmen.

Obwohl laut Versuchsspezifikation achsensymmetrische Bedingungen vorliegen, zeigt
sich bei beiden Versuchen eine deutliche Asymmetrie bei den Flammenfronten (siehe
Abb. 8.17). Der Temperaturverlauf an den seitlichen Messstellen (selbe Hohe und sel-
ber Radius) ist stark unterschiedlich (griine, blaue, gelbe Linien Abb. 8.16) und der
Verlauf ist bei HR-12 und HD2-R qualitativ anders. Daraus kann geschlossen werden,
dass die Asymmetrie nicht auf kleine Einbauten/Messinstrumentierung zurtuckzuflhren
ist, da sonst in beiden Experimenten ahnliche Verlaufe zu erwarten waren. Es handelt
sich bei den Abweichungen um ein quasi stochastisches Verhalten. Deshalb ist ein
Vergleich der Flammenankunftszeiten an den seitlichen Messstellen quantitativ wenig

erfolgversprechend.
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Abb. 8.12 Schematische Darstellung des experimentellen Aufbaus bei den THAI-HD-
Versuchen. Die roten Punkte zeigen die Positionen der Temperaturmess-

stellen, die blauen Rauten die Position der Druckmessungen /KAN 08/
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Abb. 8.13 Uber die Messstellen gemittelter Druck bei HD-2R und HD-12

Abb. 8.14 Flammengeschwindigkeit entlang der Behalterachse bei HD-2R und HD-12
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Abb. 8.15 Maximaldruck und Maximaltemperatur verglichen mit dem AICC-Druck und
der AICC-Temperatur /KAN 08b/
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Abb. 8.16 Temperaturverlauf an den vier Messstellen auf der Héhe von 6.3 m. Oben:
HD-2R, unten: HD-12 /KAN 08/
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Abb. 8.17 Aus den Flammenankunftszeiten berechneter Verlauf der Flamme bei HD-
12 /KAN 08/

8.4.2 Gitterstudie

Es wurde untersucht, welchen Einfluss das CFD-Gitter auf das Simulationsergebnis
hat. Die Gitterstudie wurde zu einem frihen Zeitpunkt der Arbeiten durchgefiihrt, des-
halb gibt es noch Abweichungen zu der endgultigen Modellierung (z. B. Korrelation fur
die laminare Flammengeschwindigkeit). Da der prinzipielle Verlauf und die Grofdenord-
nung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit gleich sind, kann davon ausgegangen
werden, dass die Schlussfolgerungen auch fur die endgultige Modellierung und fur

ahnliche Verbrennungsversuche (z. B. HR-7) qualitativ gultig sind.

Erste Testrechnungen haben gezeigt, dass der Druckabfall nach Ende der Verbren-
nung von den Simulationen unterschatzt wird und dass die Gitterfeinheit auf die War-

meverluste an den Behalterwanden und damit auch auf den Druckabfall einen grof3en
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Einfluss hat. Um diesen Effekt und die benétigte Gitterfeinheit genauer zu untersuchen,
wurde ein Testbeispiel untersucht. Zu Beginn der Simulation lagen die Temperatur und
der Druck bei Werten, die in etwa dem des verbrannten Gases entsprechen,
(T =1200 K, p = 4 bar). Neben einem in Naherung aquidistanten Gitter mit ca. 214 000
Zellen (entspricht Axmitel ~ 0.065 m) wurden Gitter getestet; bei denen in Wandnahe
verfeinert wurde. Dabei wurde die Dicke der ersten Gaszelle an der Wand von
dx =1.0e-3m bis auf dx = 2.0e-5 m verkleinert. Beim &aquidistanten Gitter ist der
Druckabfall deutlich langsamer als bei den Simulationen mit adaptiver Wandverfeine-
rung. Der Druckverlauf bei den Gittern mit dx = 2.0e-4 m und dx = 2.0e-5 m ist nahezu

gleich, es liegt eine gitterunabhangige Lésung vor (Abb. 8.18).

Fur die eigentliche Gitterstudie wurde der Versuch HD-12 mit 4 unterschiedlichen Git-
tern simuliert. Zwei unterschiedlich feine in etwa aquidistante Gitter mit 214 840 Zellen,
AXmittel = 0.065 m und 1 547 904 Zellen Axmitel = 0.034 m und zwei Gitter, bei denen in
Wandnahe verfeinert wurde (532 193 Zellen und 4 399 270 Zellen). Entsprechend dem
Testbeispiel wurde bei diesen Gittern dx = 2.0e-4 m gewahlt. Um die Zindung mit ei-
nem realistischen Ziindradius r,;nq = 2 mm simulieren zu kénnen, wurde bei allen Git-

tern der Bereich um den Zindungsort verfeinert.

Sowohl der Druckverlauf als auch die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang
der Behalterachse variieren in Abhangigkeit vom verwendeten Gitter. (Abb. 8.19,
Abb. 8.20). Bei feineren Gittern erfolgt ein schnellerer Druckanstieg und wie schon
beim Testbeispiel fuhrt eine Verfeinerung in Wandnahe zu einem schnelleren Druckab-
fall nach Ende der Verbrennung. Das Druckmaximum dagegen ist bei allen Simulatio-
nen nahezu identisch. Bei allen Simulationen wird der Wasserstoff komplett verbrannt,
die etwas unterschiedlichen Warmeverluste haben nur einen geringen Einfluss auf den
Maximaldruck. Dies kann dadurch erklart werden, dass in der Anfangsphase der Ver-
brennung nur in wenigen Bereichen ein Kontakt des verbrannten Gases mit den Behal-
terwanden besteht und dass der Zeitraum, in dem grof3e Teile der kalten Behalterwan-
de mit dem heilden Gas in Kontakt sind und in dem die Verbrennung noch nicht ange-
schlossen ist, so kurz ist, dass sich die unterschiedlichen Warmeverluste nicht signifi-
kant auf den Maximaldruck auswirken. In Ubereinstimmung mit dem schnelleren
Druckanstieg ist bei Verwendung eines feineren Gitters die Flammenausbreitung ent-
lang der Mittelachse gréRRer (Abb. 8.20). Die Gitterstudie zeigt, dass bis auf die War-
meverluste an den Wanden (nach Abschluss der Verbrennung) keine gitterunabhangi-
ge Losung gefunden werden konnte. Eine weitere Gitterverfeinerung (16 Millionen Zel-

len oder mehr) ist gegenwartig mit den verfigbaren Ressourcen nicht moglich.
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Abb. 8.18 Druck beim Testbeispiel zur Gitterabhangigkeit der Warmeverluste an den
Wanden

P (Pa)
6.0E+05 -

5.5E+05 |
5.0E+05 |
4.5E+05 -

Sim. 0.214 Mio. Zellen
4.0E+05 -+

356405 Sim. 1.55 Mio. Zellen
3.0E+05 ——Sim. 0.532 Mio. Zellen dx=2.0e-4 m
2.5B+05 Sim. 4.40 Mio. Zellen dx=2.0e-4 m
2.0E+05 -

1.5E+05

1.0E+05 T T T T T 1 t(S)
0.0 2.0 4.0 6.0 8.0 10.0 12.0

Abb. 8.19 Gitterabhangigkeit des Druckverlaufs
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Abb. 8.20 Gitterabhangigkeit der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der

Behélterachse

8.4.3 Simulationsergebnisse bei Verwendung unterschiedlicher Korrelatio-

nen fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit

Das Verbrennungsexperiment wurde mit unterschiedlichen Korrelationen fir die turbu-
lente Flammengeschwindigkeit nachgerechnet und die Simulationsergebnisse mit ex-

perimentellen Daten verglichen.

In Abb. 8.21 ist der Druckverlauf in den Simulationen und in den Experimenten darge-
stellt. Der in den Simulationen erreichte Maximaldruck ist in allen Simulationen relativ
dhnlich. Bei der Simulation mit der um Le™” erweiterten Peters-Korrelation ist er mit
Pmax = 5.56 bar am héchsten, bei der Zimont-Korrelation (P = 5.39 bar) und der Pe-
ters-Korrelation (Pmax = 5.44 bar) ist er am niedrigsten. Die Hohe des Maximalwerts
korreliert dabei mit der Geschwindigkeit, mit der er erreicht wird. Bei einer langsameren
Verbrennung und einem damit einhergehenden langsameren Druckanstieg sind die
Warmeverluste an den Wanden grofier. Alle berechneten P.-Werte liegen deutlich
oberhalb der experimentellen Werte (Pnax = 5.04 bar/ 4.92 bar). Es ist allerdings unklar,
wie grol3 der Einfluss der Temperaturanderung auf die Druckmessung war (siehe Ab-
schnitt 8.4.1).
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Die Zimont-Korrelation ist am besten in der Lage, den langsamen Druckanstieg zu Be-
ginn richtig zu simulieren. Ab ca. P = 2.5 bar erfolgt der Druckanstieg schneller als im
Experiment. Die Peters-Korrelation sagt in der Anfangsphase einen etwas schnelleren
Druckanstieg als das Experiment und die Zimont-Korrelation voraus. Ab P = 2.5 bar
wird der Druckanstieg dagegen in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berech-

net. Die Dinkelacker-Korrelation berechnet einen deutlich schnelleren Druckanstieg.

Zu Beginn des Experiments liegt eine Lewis-Zahl von Le = 0.294 vor. Die getesteten
Modifikationen der Peters-Korrelation um einen Faktor Le®® bzw. Le™ bewirken eine
Beschleunigung der Verbrennung. Entsprechend ist der Druckanstieg bei diesen Simu-

lationen schneller und das Maximum wird friher erreicht.

Alle drei Korrelationen mit Le®® Peters Le03, Peters Le03T Peters Le03L fiihren zu
einem sehr ahnlichen Druckverlauf. Der Druckanstieg zu Beginn des Experiments wird
in diesen Simulationen schneller vorhergesagt. Nachdem etwa 2 bar Druck erreicht
wurden, wird der Druckanstieg nur noch leicht iiberschétzt. Die Simulationen mit Le™
Peters Le1, Peters Le1T und Peters Le1lL berechnen erwartungsgemaf einen noch
schnelleren Druckanstieg, der merklich hoher als im Experiment ist. Dabei ist bei Pe-

ters Le1 die Uberschatzung am hdchsten, bei Peters Le1T noch am geringsten.

In Abb. 8.22 ist die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse dar-
gestellt. Alle Simulationen berechnen eine langsame Flammenausbreitung von weni-
gen Metern pro Sekunde, quantitativ wird die Ausbreitungsgeschwindigkeit allerdings
uberschatzt. Die Zimont- und die Peters-Korrelation berechnen eine ahnliche Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit. Bei h = 2 m liegt die Geschwindigkeit bei etwa 1.5 m/s, wahrend
sie im Experiment nur bei etwa 1 m/s liegt. Im Experiment wird ab h =4 m eine Ge-
schwindigkeit von 2 m/s — 3 m/s gemessen, die aber deutlich schwankt, wahrend bei
diesen beiden Simulationen bei h ~ 6.3 m der Maximalwert von etwa 5 m/s erreicht
wird. Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei der Dinkelacker-Korrelation hat ei-
nen anderen Verlauf. Bei dieser Korrelation wird die maximale Ausbreitungsgeschwin-
digkeit (4.67 m/s) bei h = 4.9 m erreicht. Sie fallt ab h = 6.3 m wieder deutlich ab.

Wie schon beim Druck zeigen alle Simulationen mit Le-0.3 (Peters Le0.3, Peters

Le0.3T und Peters Le0.3L) eine dhnliche Ausbreitungsgeschwindigkeit. Sie liegen et-

was oberhalb der Werte der Simulation mit der Peters-Korrelation.
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Die Simulation mit dem Faktor Le™ (Le1) berechnet die schnellste Flammenausbrei-
tung. Sie Uberschatzt die experimentelle um einen Faktor 2 — 3. Die Simulationen mit
der Korrelation Peters Le1T und mit der Korrelation Peters Le1L liegen zwischen der
Peters Korrelation und der Korrelation Peters Le1. In der Anfangsphase berechnet
Le1T eine langsamere Flammenausbreitung, wahrend sie im spateren Verlauf ober-
halb von Peters Le1L liegt. Dieses Verhalten ist verstandlich, da bei Peters Le1L die
Verbrennungsgeschwindigkeit nur im laminaren Fall um Le™ erhéht wird, der Einfluss
der Turbulenz wird nicht verandert. Bei Peters Le1T wird nur die Flammenbeschleuni-
gung aufgrund von Turbulenz erhoht, im laminaren Fall entspricht die Flammenge-
schwindigkeit der laminaren Flammengeschwindigkeit, wie es auch bei der Peters-

Korrelation der Fall ist.

Bei der Bewertung der Ergebnisse ist zu beachten, dass bei allen Korrelationen zur
Modellierung der turbulenten Flammengeschwindigkeit die laminare Flammenge-
schwindigkeit eingeht. Fur Wasserstoffkonzentrationen unter 9 Vol.-% liegen keine ex-
perimentellen Daten vor. Die einzelnen Korrelationen liefern fur diesen Bereich unter-
schiedliche Ergebnisse. Die IRSN-Korrelation wirde v, = 0 m/s vorhersagen, die Ett-
ner-Korrelation liefert v, = 0.053 m/s. Wirde ein anderer kleinerer Wert als 0.053 m/s
fur die laminare Flammengeschwindigkeit angenommen, so wirde die Verbrennung
langsamer stattfinden. Auch dieser kleinere Wert stande nicht im Widerspruch zu den
experimentellen Daten von vi,,. Je nach Schatzwert wird die Ubereinstimmung mit dem
Experiment zunehmen, gegebenenfalls kdnnen dann andere Korrelationen eine besse-
re Ubereinstimmung als Peters erzielen. Dieser Versuch kann deshalb nur einge-
schrankt zur Auswahl der Korrelation fir die turbulente Flammengeschwindigkeit ge-

nutzt werden.
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Abb. 8.21 Vergleich des Druckverlaufs bei Verwendung unterschiedlicher Korrelatio-

nen fir die turbulente Flammengeschwindigkeit

Abb. 8.22 Vergleich des Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittel-
achse bei Verwendung unterschiedlicher Korrelationen fir die turbulente

Flammengeschwindigkeit
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8.4.4 Zusammenfassung Nachrechnung HD-12/HD2-R

Der in den Simulationen erreichte Maximaldruck ist in allen Simulationen relativ dhnlich
und liegt etwa 0.4 bar — 0.5 bar oberhalb des experimentellen Werts. Es ist allerdings
unklar wie genau die Druckmessung ist. Neuere Untersuchungen an der ENACCEF-
Anlage haben gezeigt, dass selbst bei thermischer Abschirmung der Messsonden die
Druckmessung von den schnellen Temperaturanderungen beeinflusst werden kann
/IGRO 17/.

Alle verwendeten Korrelationen waren in der Lage, eine langsame Verbrennung mit ei-
ner Flammenausbreitungsgeschwindigkeit von wenigen Metern pro Sekunde vorherzu-
sagen. Allerdings wird von allen Simulationen die Flammenausbreitungsgeschwindig-
keit Uberschatzt. Dies zeigt sich auch beim zu schnellen Druckanstieg. Die Peters- und

die Zimont-Korrelation haben insgesamt die beste Ubereinstimmung erzielen kénnen.

Dieser Versuch kann nur eingeschrankt zur Auswahl der Korrelation fir die turbulente
Flammengeschwindigkeit genutzt werden. Bei 8 Vol.-% liegen keine experimentellen
Daten zur laminaren Flammengeschwindigkeit vor. Entsprechend grof} ist die Unsi-
cherheit bei den Korrelationen flr die laminare Flammengeschwindigkeit fir so niedrige

Wasserstoffkorrelationen.

8.5 THAI HD-7 Experiment

8.5.1 Versuchsbeschreibung

Das Experiment HD-7 unterscheidet sich von HD-12/HD2R nur durch seine hohere ini-
tiale Wasserstoffkonzentration von 9.93 Vol.-%. Die Geometrie und der Ziindort sind
identisch. Qualitativ unterscheiden sich die beim Versuch beobachteten Effekte aber
nicht unerheblich. Beim Druckverlauf fallt auf, dass es zu deutlichen Druckoszillationen
kommt (Abb. 8.23). Dies ist bemerkenswert, da die Ausbreitungsgeschwindigkeit der
Flammenfront (viam < 10 m/s) um mehr als eine GréRenordnung kleiner ist als die Aus-
breitungsgeschwindigkeit von Schall. Als mdgliche Ursache fir die Druckschwankun-
gen wurden akustische Wellen identifiziert. Hierzu liegen aber keine gesicherten expe-
rimentellen Daten vor, deshalb kann hierzu keine abschlieRende Aussage getroffen
werden. Fir den Vergleich mit Simulationsdaten wird ein Gber die Messpunkte gemit-

telter Druck verwendet. FUr das Druckmaximum im Experiment ergibt sich eine expe-
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rimentelle Unsicherheit von etwa +/- 0.3 bar. Zusatzlich sind mogliche Messunsicher-
heiten aufgrund der starken und schnellen Temperaturanderungen zu bertcksichtigen
/IGRO 17/ (siehe Abschnitt 8.4.1). Das Druckmaximum liegt wie bei anderen THAI-HD-

Versuchen etwa 0.5 bar unterhalb des AICC-Drucks.

Aus den Flammenankunftszeiten haben die Experimentatoren den Verlauf der Flam-
menfront extrapoliert (Abb. 8.24), /KAN 08b/. Bis ca. 2.4 s bzw. 6 m Hohe erreicht die
Flamme zuerst den Messpunkt auf der Mittelachse. Dies korrespondiert mit dem
Zindort auf der Mittelachse. Bis zu diesem Zeitpunkt ist die Flammenfront naherungs-
weise auch achsensymmetrisch. Danach wird zuerst die Messstelle auf der Linie E er-
reicht. Hierfur gibt es keinen in der Versuchsgeometrie liegenden Grund. Eine mdgliche

Ursache ware auch hier eine Kopplung der Flamme mit akustischen Wellen.

Streng genommen ist die Auswertung der Flammenausbreitung entlang der Behalter-
achse oberhalb von 6 m Héhe an wenig aussagekraftig, da dies nicht der Richtung der
Flammenausbreitung entspricht. Fur diesen Bereich ist beim Vergleich mit Simulati-

onsergebnissen eine erhdhte Vorsicht geboten.

Abb. 8.23 Experimenteller Druckverlauf an unterschiedlichen Messstellen
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Abb. 8.24 Aus den Flammenankunftszeiten berechneter Verlauf der Flamme bei
HD-7

8.5.2 Vergleich der Simulationsergebnisse mit experimentellen Daten

Im Folgenden werden die Simulationsergebnisse mit unterschiedlichen Korrelationen
fur die turbulente Flammengeschwindigkeit vorgestellt. Alle Simulationen waren in der
Lage, die langsame Verbrennung mit moderaten Abweichungen beim Druck (siehe
Abb. 8.25) und der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit (siehe Abb. 8.26) zu simulie-
ren. Alle Simulationen berechnen eine vollstandige Verbrennung von H,. Der Maximal-
druck ist bei allen Simulationen ahnlich (Zimont 6.23 bar, Peters Le1: 6.37 bar) und
liegt etwas oberhalb des experimentellen Werts (5.95 bar — 6.21 bar), bei dem aber
Messunsicherheiten bestehen (siehe Abschnitt 8.4.1). Druckoszillationen wurden bei
keiner Simulation beobachtet. Dies ist aufgrund der langsamen Flammenausbreitungs-
geschwindigkeit, die 1 — 2 GréRenordnungen geringer als die Schallgeschwindigkeit ist,
und dem Fehlen von akustischen Schwingungen (keine entsprechenden Modelle ver-

wendet) auch nicht anders zu erwarten.

345



Die grofiten Abweichungen zwischen den Simulationen ergeben sich in der Anfangs-
phase des Experiments. Nur die Simulation mit der modifizierten Peters-Korrelation Pe-
ters Le1L und mit etwas groReren Abweichungen Peters Le1 sind in der Lage, den
Druckverlauf bis P = 2.5 bar in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu simulie-

ren. Die Ubrigen Simulationen unterschatzen den Druckanstieg teilweise deutlich.

Die Simulation mit der Zimont-Korrelation zeigt eine der grofdten Abweichungen. Der
anfangliche Druckanstieg wird deutlich unterschatzt. Ab P ~ 2.5 bar ist die Uberein-
stimmung besser, der Druckanstieg wird nur leicht unterschatzt. Mit der Peters-
Korrelation wird der Druckanstieg zu Beginn ebenfalls deutlich unterschatzt, die Abwei-
chung ist allerdings geringer als bei der Zimont-Korrelation. Im weiteren Verlauf ist der
Druckanstieg aber schwécher als im Experiment. In dieser Phase ist die Ubereinstim-
mung am schlechtesten von allen getesteten Korrelationen. Von den aus der Literatur
Ubernommenen Korrelationen zeigt die Dinkelacker-Korrelation die beste Uberein-
stimmung. In der Anfangsphase wird der Druckanstieg unterschatzt, wobei die Abwei-
chung allerdings geringer als bei der Zimont- und der Peters-Korrelation ist. Ab ca.

2.4 bar stimmt der Druckanstieg gut mit dem Experiment Gberein.

Die Simulationen mit einer um einen Faktor Le®® modifizierten Peters-Korrelation zei-
gen eine bessere Ubereinstimmung als die mit der unmodifizierten Peters-Korrelation.
Es verbleibt aber eine deutliche Unterschatzung des Druckanstiegs in der Anfangspha-
se und auch danach wird der Druckanstieg etwas unterschatzt. Die Korrelation Peters
Le0.3 zeigt dabei die beste Ubereinstimmung. Die Korrelation Peters Le0.3L liefert in
der Anfangsphase sehr dhnliche Ergebnisse wie Peters Le03, danach fallt der Druck-
anstieg aber etwas flacher aus, was die Abweichung zum Experiment vergrof3ert. Pe-
ters Le0.3T unterschatzt den Druckanstieg bis 2.5 bar starker und liefert in der An-
fangsphase einen ahnlichen Druckverlauf wie die unmodifizierte Peters-Korrelation.
Insgesamt ist beim Druckverlauf die Ubereinstimmung bei allen drei Korrelationen
schlechter als bei der Dinkelacker-Korrelationen. Die Simulationen mit einem Faktor
Le" zeigen beim Druck die beste Ubereinstimmung. Die Simulation mit Peters Le1
uberschatzt den Druckanstieg in der Anfangsphase etwas, nach Erreichen von 2.5 bar
stimmt der Druckanstieg sehr gut mit dem Experiment Uberein. Die Simulation mit Pe-
ters Le1L zeigt in der Anfangsphase die beste Ubereinstimmung, danach wird der
Druckanstieg etwas unterschatzt. Die Korrelation mit Peters Le1T liefert sehr dhnliche
Ergebnisse wie die Dinkelacker-Korrelation, wobei sie eine etwas schlechtere Uberein-
stimmung im spateren Verlauf der Verbrennung zeigt. Es sei angemerkt, dass in bei-

den Korrelationen der Einfluss der thermo-diffusiven Flammeninstabilitaten gleich mo-
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delliert wird, nur der Einfluss der Turbulenz auf die Flammenbeschleunigung wird et-

was anders berechnet.

Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse wird von allen Simu-
lationen in relativ guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet (siehe
Abb. 8.26). Bei allen Simulationen wird eine Ausbreitungsgeschwindigkeit von wenigen
m/s berechnet. Es gibt aber auch qualitative Unterschiede. Der Effekt, dass ab etwa
6.3 m Hohe die Flamme nicht mehr als erstes den mittleren Messpunkt erreicht, wird in
den Simulationen nicht beobachtet. Bei den eingesetzten Modellen (insbesondere
RANS-Turbulenzmodell, keine akustische Wellen) ist auch kein Grund erkennbar, wa-
rum die Flamme zuerst eine seitliche Messstelle erreichen sollte. Die hiermit zusam-
menhangenden Schwankungen in der Ausbreitungsgeschwindigkeit zwischen der H6-

he 5 m — 7 m werden ebenfalls von allen Simulationen nicht berechnet.

Die Zimont- und die Peters-Korrelation berechnen eine etwas langsamere Flammen-
ausbreitungsgeschwindigkeit bis zu einer Héhe 5 m, danach liegen sie im unteren Be-
reich der experimentellen Schwankung. Die Dinkelacker-Korrelation berechnet bis 5 m
Hoéhe die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit in sehr guter Ubereinstimmung mit
dem Experiment, im spateren Verlauf liegt diese Simulation im unteren Bereich der
Messwerte. Die Simulationen mit der modifizierten Peters-Korrelation Peters Le0.3 und
Peters Le0.3L berechnen eine sehr ahnliche Flammenausbreitungsgeschwindigkeit.
Sie stimmt sehr gut mit dem Experiment Uberein. Mit Peters Le0.3T wird die Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit von 2 m — 5 m Hoéhe unterschatzt. Die Simulation mit Peters Le1
uberschatzt den experimentellen Wert in der Anfangsphase, die Abweichung ver-
schwindet dann bis zur Hohe 5 m kontinuierlich. Danach liegt die Ausbreitungsge-
schwindigkeit im Bereich der experimentellen Schwankung, ab 7.5 m wird die Ge-
schwindigkeit etwas Uberschatzt. Peters Le1L berechnet im unteren Bereich ebenfalls
eine zu hohe Ausbreitungsgeschwindigkeit, die Abweichung wird im Verlauf aber deut-
lich kleiner. Im Bereich 5 m — 8 m liegt das Simulationsergebnis in der experimentellen
Bandbreite. Die Simulation Peters Le1T berechnet sehr ahnliche Ausbreitungsge-

schwindigkeiten wie Dinkelacker, Peters Le03 und Peters LeO3L.

Zusammengefasst kann festgehalten werden, dass eine Reihe von Simulationen (Din-
kelacker, Peters Le0.3, Peters Le0.3L, Peters Le1T) die Ausbreitungsgeschwindigkeit
in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnen, wenn man von der
Schwankung im Bereich 5 — 8 m absieht. Die Simulationen Peters Le1 und Peters

Le1L Uberschatzen die Ausbreitungsgeschwindigkeit etwas. Die Rechnungen Peters,
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Zimont und Peters Le0.3T unterschatzten die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit

entlang der Mittelachse etwas.

Der scheinbare Widerspruch, dass der Druckanstieg von einer Reihe von Simulationen
unterschatzt wurde, die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit dagegen fast perfekt
getroffen wurde, kann dadurch erklart werden, dass zwar die vertikale Flammenaus-
breitungsgeschwindigkeit in guter Ubereinstimmung getroffen wurde, die horizontale
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit dagegen unterschatzt wurde. Es sei darauf hin-
gewiesen, dass neben der turbulenten Brenngeschwindigkeit noch andere physikali-
sche Effekte eine Rolle fur die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit spielen, z. B. der
Auftrieb des heillen verbrannten Gases oder die durch die Gasexpansion/Auftrieb in-
duzierte Gasstréomung, die seitlich kaltes unverbranntes Gas nach unten transportiert,
sofern die Flamme noch nicht die Behalterwand erreicht hat. Diese Effekte wechselwir-

ken miteinander und mit der turbulenten Flammenausbreitungsgeschwindigkeit.

Abb. 8.25 Druckverlauf im Experiment und in Simulationen mit unterschiedlichen Kor-

relationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit

348



Abb. 8.26 Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme entlang der Mittelachse im Ex-
periment und in Simulationen mit unterschiedlichen Korrelationen fir die

turbulente Flammengeschwindigkeit

8.5.3 Zusammenfassung

Alle Simulationen waren in der Lage, die langsame Verbrennung mit moderaten Ab-
weichungen beim Druck und der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zu simulieren.
Der Maximaldruck ist bei allen Simulationen ahnlich und liegt etwas oberhalb des expe-
rimentellen Werts, bei dem aber Messunsicherheiten bestehen (siehe Abschnitt 1.4.1).
Druckoszillationen wurden im Gegensatz zum Experiment bei keiner Simulation beo-
bachtet. Im Experiment wurden als mdgliche Ursachen hierfur akustische Wellen iden-

tifiziert, die in den Simulationen nicht modelliert werden.

Die Zimont- und die Peters-Korrelation unterschatzen sowohl die Ausbreitungsge-
schwindigkeit entlang der Mittelachse, als auch den Druckanstieg. Die Dinkelacker-
Korrelation und Peters Le1T liefern ahnliche Ergebnisse. Sie kdnnen die Flammenaus-
breitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse sehr gut berechnen, den Druckan-
stieg unterschatzen sie aber etwas, wobei auch hier eine bessere Ubereinstimmung als

bei Peters und Zimont erzielt wurde. Die modifizierten Peters-Korrelationen Peters Le1
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und Peters Le1L Uberschatzen die Flammenausbreitung entlang der Mittelachse mode-

rat, zeigen aber die beste Ubereinstimmung bei der Berechnung des Druckanstiegs.

8.6 THAI HD-10 Experiment

8.6.1 Versuchsbeschreibung

Beim THAI-Experiment HD-10 werden 11.84 Vol.-% H; in Luft verbrannt. Der Anfangs-
druck ist 1.5bar, die initiale Temperatur 30°C. Wie bei allen HD-
Verbrennungsexperimenten sind alle Einbauten aus dem THAI-Behalter entfernt wor-
den. Bei diesem Experiment findet im Gegensatz zu HD-7 und HD-12 eine Zindung im
oberen Bereich des Behalters statt (H6he 9.1 m, mittig), was zu einer abwarts gerichte-

ten Verbrennung fuhrt.

Wie schon bei HD-7 zeigt der Druckverlauf deutlichen Druckoszillationen (Abb. 8.27),
obwohl auch hier die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flammenfront um 1 — 2 Gro-
Renordnungen langsamer als die Schallgeschwindigkeit ist. Auch bei HD-10 kdnnten
akustische Wellen die Ursache fir die Druckschwankungen gewesen sein, was aber

nicht abschlieend geklart werden kann, da keine experimentellen Daten vorliegen.

Fir den Vergleich mit Simulationsdaten wird ein Uber die Messpunkte gemittelter Druck
verwendet. Das Druckmaximum liegt wie bei anderen THAI-HD-Versuchen unterhalb
des AICC-Drucks (Abb. 8.15). Fir das Druckmaximum im Experiment ergibt sich eine
experimentelle Unsicherheit von etwa +/- 0.3 bar. Zusatzlich gibt es mdgliche systema-
tische Messunsicherheiten aufgrund der starken und schnellen Temperaturdnderun-
gen, die den gemessenen Druck verfalschen kénnen /GRO 17/ (siehe auch Abschnitt
8.4.1).

Die Auswertung der Flammenankunftszeiten (Abb. 8.28) zeigt folgende Flammenaus-
breitung. Bis zur Hohe von 4.9 m erreicht die Flamme als erstes den Messpunkt auf
der Mittelachse. Die seitlichen Messpunkte werden etwas spater erreicht. Wobei die
Achsensymmetrie bis auf kleine Abweichungen gewahrt bleibt (Abb. 8.28). Danach an-
dert sich der Verlauf der Flammenfront. Der Messpunkt auf der Mittelachse wird nicht

mehr als erstes erreicht, und die Achsensymmetrie geht vollstandig verloren.
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Die Flamme breitet sich zwischen 4.9 m und 3.5 m Hoéhe entlang der h-Linie deutlich
langsamer aus, wahrend entlang der E-Linie eine beschleunigte Verbrennung erfolgt.
Auf dieser Linie wird der Messpunkt auf der Hohe 3.5 m (t = 3.33 s) sogar vor dem auf
der Hohe 4.2 m (t = 3.35 s) erreicht, was ein Indiz ist, das der eingezeichnete Flam-
menfrontverlauf in Abb. 8.28 (t = 3.2 s und t = 3.4 s) die zu diesem Zeitpunkt ablaufen-
den Prozesse nur unzureichend beschreibt. Es ist nicht abschlieRend geklart, was die
Ursache fur dieses Verhalten ist. Moglicherweise kam es zu einer Wechselwirkung der
Flamme mit akustischen Wellen, hier kdmen insbesondere Druckwellen mit Eigenfre-
quenzen des Behalters in Frage. Denkbar ist auch, dass turbulente Schwankungen
grolRer Wellenldange zusammen mit der Behalterform zu diesem Verhalten fihren. Auch
einige Simulationen berechnen eine schnellere seitliche Flammenausbreitung im unte-
ren Teil des Behalters (z. B. Peters Le1 Abb. 8.33).

Da unterhalb von 4.9 m Hohe die Flammenausbreitung nicht mehr entlang der Behal-
termitte erfolgt, ist beim Vergleich der Ausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Behal-

terachse Vorsicht geboten.

Abb. 8.27 Experimenteller Druckverlauf an unterschiedlichen Messstellen
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Abb. 8.28 Aus den Flammenankunftszeiten berechneter Verlauf der Flamme bei
HD-10

8.6.2 Simulationsergebnisse HD-10

Erste Testrechnungen haben gezeigt, dass eine starke Veranderung der Zellgrofie zu
Ungenauigkeiten bei der Berechnung der Turbulenz flihren kann, die dann Uber die
Korrelation flr die turbulente Flammengeschwindigkeit auch die Flammenausbreitung
beeinflusst. Bei der langsamen abwarts gerichteten Verbrennung hatten diese numeri-
schen Fehler einen deutlich gréBeren Einfluss als bei der aufwarts gerichteten Ver-
brennung in HD-7 und HD-12, bei der der Auftrieb der heilen Gase im Wesentlichen
gleichgerichtet mit der turbulenten Flammengeschwindigkeit ist. Deshalb wurde bei den
Simulationen des HD-10-Experiments ein anderes CFD-Gitter verwendet. Bei diesem
Gitter wurde auf die Verfeinerung in Wandnahe verzichtet. Dadurch war es maoglich, ein
gleichmafRigeres Gitter zu erzeugen. Der Nachteil ist allerdings, dass die Warmeverlus-

te an den Wanden etwas weniger genau simuliert werden (siehe Abschnitt 8.4.2).
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Der Vergleich des Druckverlaufs und auch der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
zeigen, dass die Simulationen mit der Peters- und der Zimont-Korrelation die Verbren-
nungsgeschwindigkeit stark unterschatzen (Abb. 8.30, Abb. 8.31). Der Fehler bei Ver-
wendung der Dinkelacker-Korrelation ist deutlich kleiner, die Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit wird aber immer noch um das 2- bis 3-fache unterschatzt genauso wie
die Geschwindigkeit des Druckanstiegs. Die Korrelationen Peters Le03T und Peters
Le1T fdhren nur zu einer geringflgigen Verbesserung gegeniber der Peters-
Korrelation. Bei diesen beiden Korrelationen wird nur der turbulente Anteil durch die
Multiplikation mit dem Le™®® bzw. Le” modifiziert. Da bei diesem Versuch verhaltnis-
mafig wenig Turbulenz vorliegt, da keine Hindernisse vorhanden sind, hat diese Modi-
fikation nur einen maRigen Einfluss auf das Simulationsergebnis. Die Korrelationen Pe-
ters Le03 und Peters LeO3L liefern eine bessere Ubereinstimmung als die Peters-
Korrelation, allerdings ist die Abweichung zum Experiment immer noch grof3. Der
Druckanstieg und die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit werden wie bei der Din-
kelacker-Korrelation um einen Faktor 2 — 3 unterschatzt. Die Simulationen mit den Kor-
relationen Peters Le1 und Peters Le1L sind als einzige in der Lage, den Druckanstieg
in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu simulieren. Es verbleiben aber auch
bei diesen Simulationen noch gewisse Abweichungen. Im Experiment gibt es beim
Druckanstieg zwischen 2.5 s und 3.5 s eine Phase, in der sich der Anstieg verlang-
samt, danach steigt er wieder deutlich an. Dieser Effekt wird von keiner Simulation vor-
hergesagt. Bis etwa zur Behaltermitte (Abstand vom Zindort 4 m — 5 m) wird von bei-
den Simulation eine sehr dhnliche Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der
Behaltermitte berechnet, sie liegt etwas unterhalb dem experimentellen Wert. Der Ver-
lauf — erst leichter Anstieg danach kontinuierlicher Abfall — wird von beiden Simulatio-
nen richtig vorhergesagt. Im unteren Bereich des Behalters gibt es dagegen deutliche-
re Abweichungen. Bei der Simulation mit Peters Le1 erfolgt wie im Experiment die
Flammenausbreitung nicht entlang der Mittelachse (Abb. 8.33). Deshalb ist auch hier
eine Bestimmung der Ausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Behalterachse wie im
Experiment nur bedingt sinnvoll. Wie im Experiment kommt es auch hier zu einer star-
ken Erhdhung der Ausbreitungsgeschwindigkeit, da die Bewegung der Flammenfront

nicht mit der Behalterachse Ubereinstimmt.

Bei der Simulation mit Peters Le1L dagegen breitet sich die Flamme entlang der Mit-
telachse aus (siehe Abb. 8.34). Entsprechend sind die berechneten Ausbreitungsge-

schwindigkeiten deutlich kleiner als im Experiment.

353



Die Bewertung der Simulationen mit Peters Le1 und Peters Le1L hangt auch davon ab,
ob davon ausgegangen wird, dass die Ursache der seitlichen Flammenausbreitung im
Experiment die Wechselwirkung der Flamme mit akustischen Wellen war oder ob dies
eher auf turbulente Effekte zurlckzufuihren ist. Falls die Ursache turbulente Effekte wa-
ren, so zeigt die Simulation mit Peters Le1 eine deutlich bessere Ubereinstimmung,
insbesondere wenn berlcksichtigt wird, dass die RANS-Simulation nur gemittelte Gro-
Ren berechnet. Fur einen quantitativen Vergleich ware ein Mittel aus mehreren Wie-
derholungsexperimenten heranzuziehen, da es sich um stochastische Prozesse han-
delt. Falls aber akustische Wellen die Ursache fur das Verhalten sind, so ist klar, dass
dieser Prozess wegen dem Fehlen entsprechender Modell von keiner Simulation kor-
rekt beschrieben werden kann. Die bessere Ubereinstimmung mit Peters Le1 in der 2.
Halfte des Experiments ist dann nicht zwangslaufig auf die genauere physikalische

Modellierung zurtickzufihren.

Abb. 8.29 CFD-Gitter bei Simulation von HD-10
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Abb. 8.30 Druckverlauf im Experiment und in Simulationen mit unterschiedlichen Kor-

relationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit

Abb. 8.31 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit Giber dem Abstand vom Zindort
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Abb. 8.32 Reaktionsfortschritt nacht=2.5s, 7 s und 13.5 s bei der Simulation des

HD-10-Experiments mit der Peters-Korrelation
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Abb. 8.33 Reaktionsfortschritt nacht=0.8 s, 1.2 s und 1.8 s bei der Simulation des

HD-10-Experiments mit der Peters Le1
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Abb. 8.34 Reaktionsfortschritt nacht=0.8s, 1.4 s und 2.4 s bei der Simulation des
HD-10-Experiments mit der Peters Le1L
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8.6.3 Zusammenfassung HD-10

Bei der Simulation von HD-10 konnte mit den Korrelationen Peters Le1 und Peters
Le1L das Experiment in guter Ubereinstimmung nachgerechnet werden, wobei die
Ubereinstimmung bei Peters Le1 noch etwas besser ist. Auch wenn nicht alle Details
exakt berechnet werden, so entspricht der Druckanstieg in etwa dem im Experiment. In
der oberen Behalterhalfte entspricht die simulierte Flammenausbreitungsgeschwindig-
keit mit einer tendenziellen Unterschatzung der im Experiment. In der unteren Behal-
terhalfte erfolgt die Flammenausbreitung im Versuch nicht mehr entlang der Mittelach-
se, sondern die Flamme erreicht eine gegebene Hohe zuerst auf einer Seite (E-Linie).
Deshalb ist die Auswertung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mit-
tellinie im unteren Bereich nur bedingt sinnvoll. Der Grund fur dieses Verhallten ist
nicht abschlieRend geklart. Bei Peters Le1 erfolgt im unteren Bereich ebenfalls zuerst
eine seitliche Ausbreitung, wobei aber die Achsensymmetrie erhalten bleibt. Es bleibt
offen, ob dies die gleichen physikalischen Grinde hat wie die asymmetrische seitliche

Flammenausbreitung im Experiment.

Die Peters- und die Zimont-Korrelation berechnen eine deutlich zu langsame Verbren-
nung. Sowohl der Druckanstieg wie auch die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
werden um einen Faktor 4 — 5 unterschatzt. Die Dinkelacker-Korrelation erzielt eine
etwas bessere Ubereinstimmung, die Verbrennungsgeschwindigkeit wird aber auch bei

dieser Korrelation um einen Faktor 2 — 3 unterschéatzt.

8.7 ENACCEF

8.71 Versuchsbeschreibung

Beim hier simulierten ENACCEF-Experiment wird 13 Vol.-% H, in Luft verbrannt. Zu
Beginn liegen 1 bar Druck und Raumtemperatur vor. Der ENACCEF-Versuchsstand
besteht aus einem 3.3 m langen Beschleunigungsrohr mit einem Innendurchmesser
von 0.154 m und einem 1.7 m langen Dom mit einem Innendurchmesser von 0.74 m
(siehe Abb. 8.35, links).
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Abb. 8.35 Links: Skizze des ENACCEF-Versuchstands mit Position der Messstellen.
Rechts: Geometrie der Hindernisse, die ins Beschleunigungsrohr einge-
bracht wurden /BEN 11/

In das Beschleunigungsrohr wurden neun Hindernisse (Abb. 8.35, rechts) eingebracht.
Das erste Hindernis befand sich 0.638 m oberhalb des Ziindortes, der Abstand zwi-
schen den Hindernissen betrug 0.154 m und die Blockierrate (blockage ratio BR) 0.63.
Die Blockierrate BR ist wie folgt definiert:

2
BRzl—(Ej
D

Dabei ist d der Innendurchmesser des Hindernisses und D der Innendurchmesser des
Beschleunigungsrohres. Die Zindung fand im Beschleunigungsrohr in 0.138 m Hohe
statt.
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Abb. 8.36 Experimentelle Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei Wiederholung
des Versuchs /BEN 04/

8.7.2 Gitterstudie

Bei der Simulation des ENACCEF-Experiments wird ein strukturiertes Gitter verwendet.
Im Bereich des Beschleunigungsrohres — insbesondere an den Hindernissen — findet
eine lokale Gitterverfeinerung statt. Bei der Simulation wird die Achsensymmetrie des
Experiments ausgenutzt und es wird nur ein Viertel des ENACCEF-Behalters simuliert.
Dies entspricht dem Ansatz, der im vorhergehenden CFD-Projekt verfolgt wurde
/SCH 15/. Um den Einfluss der rdumlichen Diskretisierung auf das Simulationsergebnis
zu untersuchen, wurden Simulationen mit vier unterschiedlich feinen Gittern (17 000
Zellen bis 3.2 Millionen Zellen) durchgeflhrt (siehe Abb. 8.37). In Abb. 8.38 ist der
Druckverlauf in Abhangigkeit vom verwendeten CFD-Gitter dargestellt. Mit zunehmend
feinerer Diskretisierung erfolgt der Druckanstieg friher. Die Hohe des kurzzeitigen
Druckpeaks nimmt bei einem feineren Gitter zu. Die Simulationen mit den beiden feins-
ten Gittern zeigen nur noch geringe Abweichungen voneinander. Die Auswertung der
Flammenankunftszeit entlang der Mittelachse zeigt, dass bei einem groben Gitter die
maximale Geschwindigkeit bei einer héheren Position erreicht wird, die Beschleuni-
gung an den Hindernissen ist schwacher (Abb. 8.39). Die Maximalgeschwindigkeit er-

hoht sich dagegen nur moderat mit zunehmender Gitterfeinheit.
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Die Gitterstudie zeigt, dass zwar keine komplett gitterunabhangige Lésung gefunden
werden konnte, die Abweichungen bei Druck und Flammenausbreitungsgeschwindig-
keit sind aber zwischen dem Gitter mit 3.2 Millionen Zellen und dem mit 847 Tausend
Zellen gering. Um die Diskretisierungsfehler zu minimieren, wird fir den Vergleich mit
experimentellen Daten und die Parameterstudie zum Einfluss der Korrelation fur die

turbulente Flammengeschwindigkeit das feinste CFD-Gitter verwendet.

Abb. 8.37 CFD-Gitter bei der Simulation des ENACCEF-Versuchs: links: Gitter mit 17

Tausend, rechts: Gitter mit 3.2 Millionen. Zellen
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Abb. 8.38 Druckverlauf bei unterschiedlich feiner raumlicher Diskretisierung

Abb. 8.39 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei unterschiedlich feiner raumlicher

Diskretisierung

8.7.3 Simulationsergebnisse

Mit der Zimont-Korrelation konnte die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit in guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet werden, Abb. 8.40. Die Beschleuni-
gung der Flamme im Bereich der Hindernisse wird in guter Ubereinstimmung mit dem
Experiment berechnet. Die maximale Geschwindigkeit am Ende der Beschleunigung

wird um etwa 10 % Uberschatzt. Sie liegt damit fast noch im Bereich der experimentel-
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len Schwankungen (Abb. 8.36). Die Verringerung der Flammenausbreitungsgeschwin-
digkeit nach den Hindernissen wird ebenfalls richtig berechnet. Es wird eine Beschleu-
nigung der Flamme nach Eintritt in den Dome simuliert, die allerdings um etwa 20 %
starker ist als im Experiment. Beim Vergleich mit dem Experiment ist zu beachteten,
dass nicht nur die Hohe sondern auch die Position des Maximums in den einzelnen
Experimenten variiert. Fir den Domebereich streuen die experimentellen Werte erheb-
lich, so dass der zum Vergleich hinzugezogene Mittelwert nur bedingt quantitativ aus-
sagekréftig ist. Tendenziell kann aber von einer Uberschatzung in der Simulation aus-

gegangen werden.

Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit, die mit der Peters-Korrelation berechnet
wird, passt ebenfalls gut zu den Messwerten. Im Bereich der Hindernisse erfolgt die
Flammenbeschleunigung etwas spater als im Experiment und mit der Zimont-
Korrelation. Dadurch ist das Geschwindigkeitsmaximum leicht zu einer gréleren Héhe
im Beschleunigungsrohr verschoben. Der Maximalwert ist aber nahezu mit dem bei
Verwendung der Zimont-Korrelation identisch und liegt damit etwas oberhalb des expe-
rimentellen Werts. Die Flammenverlangsamung nach den Hindernissen wird richtig si-
muliert, ebenso die Flammenbeschleunigung nach Eintritt in den Dome. In diesem Be-
reich liegt sie zwar auch noch oberhalb des experimentellen Mittelwertes, allerdings

noch im Bereich der experimentellen Schwankungen.

Die Simulation mit der Dinkelacker-Korrelation konnte die Flammenbeschleunigung
durch die Hindernisse nicht richtig simulieren. Die Beschleunigung der Flamme durch
die Hindernisse war bei dieser Simulation deutlich zu schwach. Sie lag mit etwa
200 m/s nur bei etwa 40 % des experimentellen Wertes. Im Bereich des Domes wurde
die Ausbreitungsgeschwindigkeit zwar in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment
berechnet, da aber die vorherige Flammenbeschleunigung an den Hindernissen mit
anschlieender Flammenverlangsamung nicht richtig simuliert wurde, ist die Simulation

mit der Dinkelacker-Korrelation als nicht erfolgreich zu werten.

Die Simulationen mit den Korrelationen Peters Le03, Peters LeO3L und Peters Le03T
sind in der Lage, den Verlauf der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit richtig zu be-
rechnen (Abb. 8.40). Die Beschleunigung im Bereich der Hindernisse wird bis zu einer
Héhe von 1.5 m in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Fiir diesen
Bereich ist die Ubereinstimmung sogar etwas gréer als bei der Peters-Korrelation, bei
der die Flammenbeschleunigung zu spat einsetzt. Danach erfolgt in den Simulationen

eine schnellere Flammenausbreitung, wobei die Korrelation Peters Le0.3L noch die
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beste Ubereinstimmung erzielt. Bei den drei modifizierten Peters-Korrelationen ist das
Geschwindigkeitsmaximum an der richtigen Position. Der absolute Wert ist allerdings
hoher als im Experiment, die Uberschatzung betragt zwischen 35 % (Peters Le0.3L)
und 50 % (Peters Le0.3). Die Flammenverlangsamung nach den Hindernissen und die
Beschleunigung der Flamme nach Eintritt in den Dom wird von den Simulationen richtig
beschrieben, wobei der Absolutwert der Geschwindigkeit Uberschatzt wird. Bei den Si-
mulationen Peters Le1, Peters Le1T und Peters Le1L wird die Flammengeschwindig-
keit deutlich Uberschatzt Abb. 8.41. Bei allen drei Simulationen erfolgt die Flammenbe-
schleunigung an den Hindernissen deutlich zu schnell. Bei den Simulationen Peters
Le1 und Peters Le1T wird die maximale Flammenausbreitungsgeschwindigkeit stark
uberschatzt. Es findet auch keine Flammenverlangsamung nach den Hindernissen
statt. Der Verlauf der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit stimmt bei beiden Simula-
tionen nicht mit dem Experiment Uberein. Zumindest bei Peters Le1 wird mit einer Ge-
schwindigkeit von uber 1400 m/s ein Wert erreicht, der im Bereich einer Detonation
liegt. Fir DDT ist das hier verwendete Verbrennungsmodell aber nicht glltig. Bis auf
die deutlich schnellere Beschleunigung der Flamme an den Hindernissen ist das Simu-
lationsergebnis der Simulation Peters Le1L dem der Simulation Peters Le0.3L sehr

ahnlich.

Generell ist der experimentell bestimmte Druckverlauf mit Vorsicht zu verwenden.
Neue Untersuchungen an der ENACCEF-Anlage haben gezeigt, dass bei den Druck-
sensoren u. a. die Art der verwendeten Temperaturabschirmung einen signifikanten
Einfluss auf die H6he des gemessenen Drucks und den Druckabfall hat /GRO 17/. Da
die hier verwendeten experimentellen Daten mehrere Jahre vor den Untersuchungen
von Grosseuvres et al. stattgefunden haben, ist zu erwarten, dass die gemessenen
Dricke systematische Messfehler aufweisen. Der maximale gemessene Druck liegt
etwa 0.5 bar unterhalb des von CFX berechneten Maximaldrucks. Der von CFX be-
rechnete Maximaldruck ist abgesehen von den schnellen Druckoszillationen bei allen
Simulationen sehr ahnlich. Er liegt knapp unterhalb des AICC-Drucks von 5.135 bar
/BEN 17/. Die Starke der Druckoszillationen ist in den Simulationen von der Geschwin-
digkeit des Verbrennungsprozesses abhangig. Die Simulation mit der Dinkelacker-
Korrelation, die eine deutlich zu langsame Verbrennung simuliert, berechnet nahezu
keine Druckoszillationen, wahrend die Simulationen mit sehr schnellen Verbrennungen
(z. B. Peters Le1) auch starke Druckoszillationen berechnen. Die Simulationen mit der
Zimont- und Peters-Korrelation, die die Flammenausbreitung in guter Ubereinstimmung
mit dem Experiment berechnen, simulieren Druckoszillationen, die mit den gemesse-

nen vergleichbar sind.
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Die Simulationsergebnisse fur den kurzzeitigen Druckpeak sind mit denen fiur die
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit konsistent (Abb. 8.43 — Abb. 8.45). Die Hohe
des kurzzeitigen Druckpeaks korreliert mit der Flammengeschwindigkeit an der Positi-
on der Messstelle (h = 3.015 m). Simulationen, die die Flammengeschwindigkeit in gu-
ter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnen (Zimont, Peters), simulieren ei-
nen Druckpeak, der gut mit der Messung Ubereinstimmt (Abb. 8.43). Bei der Dinkel-
acker-Korrelation — die eine zu langsame Verbrennung vorhersagt — ist nahezu kein
Druckpeak vorhanden. Simulationen, die die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
etwas Uberschatzen (z. B. Peters Le0.3, Abb. 8.44), simulieren auch einen etwas héhe-
ren Druckpeak. Die Simulation Peters Le1, die teilweise Flammenausbreitungsge-
schwindigkeiten (1400 m/s) im Bereich einer Detonation berechnet, simuliert auch ei-
nen Druckpeak, der mit 17.7 bar den experimentellen Wert sehr deutlich Ubersteigt
(Abb. 0 40).

Abb. 8.40 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei der Peters- , Zimont- und Din-

kelacker-Korrelation
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Abb. 8.41 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei den Korrelationen Peters, Pe-
ters Le0.3, Peters Le03T und Peters Le0.3L

Abb. 8.42 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei den Korrelationen Peters, Pe-
ters Le1, Peters Le1T und Peters Le1L
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Abb. 8.43 Druck bei der Peters-, Zimont- und Dinkelacker-Korrelation

Abb. 8.44 Druck bei den Korrelationen Peters, Peters Le0.3, Peters Le03T und Pe-
ters Le0.3L
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Abb. 8.45 Druck bei den Korrelationen Peters, Peters Le1, Peters Le1T und Peters
Le1lL

8.74 Zusammenfassung

Eine Verbrennung von 13 Vol.-% H, in Luft in der ENACCEF-Anlage wurde mit unter-
schiedlichen Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit simuliert. Alle
Simulationen berechnen nach Ende der Verbrennung einen Druck, der bis auf
Druckoszillationen etwas unterhalb des AICC Drucks liegt. Der im Experiment gemes-
sene Druck ist etwa 0.5 bar niedriger, neuere Untersuchungen an der ENACCEF-
Anlage legen aber Zweifel an der Genauigkeit der Druckmessung nahe. Die Simulatio-
nen mit der Zimont-Korrelation und der Peters-Korrelation waren in der Lage, die
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und die Héhe des kurzzeitigen Druckpeaks in
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu berechnen. Die maximale Geschwin-
digkeit nach der Beschleunigung an den Hindernissen ist etwas hoher als der aus den
Wiederholungsexperimenten gemittelte Wert (relativer Fehler etwa 10 %) und liegt nur
knapp oberhalb der Streuung der experimentellen Werte. Bei der Peters-Korrelation
setzt die Beschleunigung an den Hindernissen etwas spater als im Experiment und bei
der Zimont-Korrelation ein. Dafur konnte bei der Peters-Korrelation eine etwas bessere
Ubereinstimmung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit im Domebereich erzielt
werden. Die Simulation mit der Dinkelacker-Korrelation war nicht in der Lage, die

Flammenausbreitung an den Hindernissen richtig zu berechnen, die Beschleunigung

369



der Flamme wurde signifikant unterschatzt. Die Simulationen mit den Korrelationen Pe-
ters Le0.3, Peters Le0.3L, Peters Le0.3T und Peters Le1L berechnen eine zu starke
Beschleunigung der Flamme an den Hindernissen, die Verlangsamung der Flamme
nach den Hindernissen und die erneute Beschleunigung nach Eintritt in den Dome wird
aber qualitativ richtig berechnet. Die Simulation mit Peters Le0.3L zeigt dabei die beste
Ubereinstimmung. Bei dieser Simulation ist verglichen mit der Peters-Korrelation sogar
eine Verbesserung dahingehend festzustellen, dass die Beschleunigung der Flamme
an den Hindernissen nicht mehr verzdgert stattfindet und daher das Maximum an der
richtigen Position liegt. Die Simulationen mit Peters Le1 und Peters Le1T berechnen
eine deutlich zu schnelle Flammenausbreitung, Es findet auch kein Verlangsamen der
Flamme nach den Hindernissen mehr statt. Insbesondere Peters Le1 berechnet teil-
weise Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten im detonativen Bereich (1400 m/s).

Entsprechend wird der kurzzeitige Druckpeak mit 17.7 bar stark Uberschatzt.

8.8 ProScience V15

8.8.1 Versuchsbeschreibung

Der Versuch ProScience V15 wurde im Behalter A3 durchgefihrt, in den ein vertikaler
Kanal mit einer Querschnittsflache von 40 cmx 40 cm und einer H6he von 6 m einge-
bracht wurde (Abb. 8.46) /FRI 16/. Der Kanal war an einer Seite offen, so dass bei der

Verbrennung ein seitliches Venting stattfindet.

In den vertikalen Kanal wurden 16 Hindernisse mit einem Abstand von 25 cm zueinan-
der auf den ersten 4 m nach der Ziindung eingebaut. Die unversperrte Reststrecke des
Kanals diente als Auslaufstrecke fur schnelle Flammen, um die Belastungen der Struk-
turen maoglichst gering zu halten. Ein Hindernis bestand aus 12 waagerechten Balken
mit einer Lange von 38 cm und einer Querschnittsflache von 1.5 cmx 2.5 cm. Diese
waren mit ihrer Schmalseite (1.5 cm) senkrecht zur Stromungsrichtung in Abstéanden
von 1.5 cm zueinander angeordnet. Eine gleichmaRige und stabile Verteilung der Bal-
ken wurde durch je 4 Abstandshalter (1.5 cm x 1.5 cm x 2.5 cm) erreicht (Abb. 8.46).

Die Hindernisse entsprachen einer Blockierrate von 50 %.

Der vertikale Versuchskanal war bei diesem Versuch mit 12 Vol.-% H, in Luft geflllt. Zu
Beginn des Versuchs war die offene Kanalseite durch eine diinne Folie abgetrennt, um

ein Entweichen des H, zu verhindern. AuRerhalb des Versuchskanals befand sich im
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Behalter A3 nur Luft. Laut Experimentatoren hatte die Folie keinen signifikanten Ein-
fluss auf den Verlauf der Verbrennung. Der Versuch fand bei Raumtemperatur und At-

mospharendruck statt.

Beim Versuch ProScienceV15 erfolgte die Zindung unten, so dass eine aufwartsge-
richtete Verbrennung stattfand. Als eigentliche Ziindquelle diente ein Glihdraht, der
mittig in einem perforierten Plastikrohr mit 28 cm Lange und 50 mm Innendurchmesser
positioniert war. Die durch die Zindung in der Mitte des Rohres erzeugte Flamme brei-
tete sich zunachst nach beiden Seiten im Rohr aus, entziindet aber durch die Perforie-
rung auch die das Rohr umgebende Gasmischung. Auf diese Weise wurde in den Ka-
nalen eine nahezu planare Flammenfront mit anndhernd zweidimensionaler Geometrie

erzeugt.

Die Flammenausbreitung wurde durch lonisationssonden, durch Thermoelemente und
durch Drucksensoren detektiert. Die lonisationssonden befanden sich in 9 cm Abstand
von der Seitenwand des Verbrennungskanals, der der offenen Kanalseite gegenlber-
liegt. Die Thermoelemente und die Drucksensoren befanden sich unmittelbar an dieser
Seitenwand (Abb. 8.47). Die Monitorpunkte in der Simulation entsprechen den Positio-

nen der Messsonden (h- und z-Koordinaten).

Ein Vergleich des Volumens des Behalters A3 (~ 33 m®) mit dem Volumen des Ver-
brennungskanals (~ 0.96 m?) lasst im Fall einer adiabaten, vollstandigen Verbrennung
nur eine Druckerhdhung um etwa 0.12 bar erwarten. Der an den Drucksensoren ge-
messene maximale Uberdruck liegt zwischen (0.117 bar, P07 und 0.157 bar P03). Es
kommt also zu keinen Druckpeaks aufgrund schneller Verbrennungsvorgange. Beim
Vergleich Experiment/Simulation wird im Gegensatz zu den anderen Experimenten
kein Vergleich des Druckverlaufs durchgefiihrt, da es zu keiner signifikanten Drucker-
héhung im Experiment kam. Es wird lediglich gepruft, ob auch bei der Simulation keine
kurzzeitigen Druckpeaks auftreten. Der exakte Druckverlauf ist nur schwer nachzu-
rechnen, da in A3 zahlreiche Einbauten (Zwischenboden, Verstrebungen (siehe
Abb. 8.46, rechts) vorhanden waren, deren Details nicht bekannt sind. Diese verringer-

ten nicht nur das Volumen von A3, sondern sie dienten auch als Warmesenken.
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Abb. 8.46 Links: Schematische Darstellung des Versuchsaufbaus, rechts: Foto des

vertikalen Versuchskanals mit Hindernissen /FRI 16/
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Abb. 8.47 Messsonden beim Versuch ProScienceVV15

8.8.2 CFD-Gitter und Gitterstudie

Laut Experimentatoren /FRI 16/ wird durch die Zindung im perforierten Rohr eine na-
hezu planare Flammenfront erzeugt, die Flammenfront kann deshalb ndherungsweise
als 2-dimensonal angesehen werden. Die Simulationen in RS1500 /SCH 14/ haben
gezeigt, dass die Verwendung eines groben Gitters zu einer Unterschatzung der
Flammengeschwindigkeit fuhren kann. Verglichen mit anderen Experimenten (z. B.
ENACCEF) ist die Geometrie der Hindernisse komplex. Eine feine Auflésung im Be-
reich der Hindernisse ist sehr aufwandig. Wie in RS1500 wird deshalb auch bei dieser
Versuchsnachrechnung die Naherung einer 2-dimensionalen Geometrie verwendet. In
CFX wird dies durch Symmetrieebenen an den Seiten realisiert. Die Geometrie des

Behalters A3 ist stark vereinfacht. Dies ist gerechtfertigt, da die Verbrennung im Ver-
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brennungskanal und in angrenzenden Bereichen von A3 ablauft, der brige Behalter
dient im Wesentlichen als Expansionsvolumen. Eine 2-dimensionale exakte Abbildung
des zylinderférmigen Behalters ist nicht mdglich. Da es beim Versuch zu keiner signifi-
kanten Druckerhéhung kam, fihrt ein kleiner Fehler beim Volumen von A3 zu keinem

signifikanten Fehler bei der Modellierung des Verbrennungsprozesses.

Zur Untersuchung des Einflusses des CFD-Gitters wurde eine Parameterstudie mit vier
unterschiedlich feinen Gittern durchgefiihrt (202 008 Zellen, 697 918 Zellen, 2 258 872
Zellen (nur PetersLe06) und 4 870 350 Zellen). In einer ersten Parameterstudie wurde
die Peters-Korrelation zur Modellierung der turbulenten Flammengeschwindigkeit ver-
wendet. Im Detail unterschieden sich die Simulationsergebnisse, aber es wird unab-
hangig vom Gitter eine Flammenausbreitungsgeschwindigkeit von 1.5 m/s bis 7 m/s
berechnet, wobei die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit deutlich schwankt
(Abb. 8.48). Sie ist damit um einen Faktor 10 — 20 niedriger als im Experiment
(Abb. 8.53). Die Ausbreitungsgeschwindigkeit ist vergleichbar mit der in THAI-HD-
Versuchen mit aufwartsgerichteter Brennrichtung, in denen keine Hindernisse vorlie-
gen. Die Abweichungen bei den Simulationen legen nahe, dass keine gitterunabhangi-
ge Losung gefunden wurde, aber die Gitterstudie liefert keine Hinweise darauf, dass
bei einer feineren raumlichen Diskretisierung das Experiment besser getroffenen wer-

den kann.

Der Test unterschiedlicher Korrelationen fur die laminare Flammengeschwindigkeit hat
gezeigt, dass keine in diesem Bericht untersuchten Korrelationen in der Lage sind, den
Versuch hinreichend genau zu beschreiben. Mit der Korrelation Peters Le0.6 ist es
aber mdglich, eine zufriedenstellende Ubereinstimmung zu erzielen (siehe Abschnitt
8.8.3). Die Korrelation lautet:

S%e06 = Vlam(l + Gt) Le_0.6

Mit dieser Korrelation wurde die Gitterstudie wiederholt (Abb. 8.49). Mit zunehmender
Gitterfeinheit nimmt die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit auf den ersten zwei Me-
tern zu. Im weiteren Verlauf der Verbrennung ist kein eindeutiger Trend auszumachen.
Hier macht sich auch die unterschiedliche Vermischung des H,-reichen Gases aus
dem Brennkanal mit der Luft aus dem umgebenden Behalter bemerkbar. Insbesondere
die Simulation mit dem feinsten Gitter (4.87 Mio. Zellen) berechnet eine deutlich

schnellere Flammenausbreitung. Die Unterschiede zwischen dem Gitter mit 4.8 Mio.
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Zellen und dem mit 2.26 Mio. Zellen sind deutlich grofier als bei den vorhergehenden

Verfeinerungsschritten.

Insgesamt muss festgestellt werden, dass das Gitter noch einen signifikanten Einfluss
auf das Simulationsergebnis hat. Eine weitere Gitterverfeinerung war mit den verfligba-
ren Ressourcen nicht praktikabel. Die Rechenzeit bei der Simulation mit der Peters-

Korrelation und dem feinsten Gitter lag auf 36 CPUs bei etwa 2 Wochen.

Abb. 8.48 Gitterstudie bei Modellierung der turbulenten Flammengeschwindigkeit mit
der Peters-Korrelation

Abb. 8.49 Gitterstudie bei Modellierung der turbulenten Flammengeschwindigkeit mit

der PeterslLe0.6-Korrelation
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8.8.3 Simulationsergebnisse

Vor einem Vergleich der Simulationsergebnisse mit experimentellen Daten soll der
prinzipielle Verlauf der Verbrennung in den Rechnungen diskutiert werden. Exempla-
risch ist dieser in den Abbildungen (Abb. 8.50-Abb. 8.52) anhand der Simulation mit
der Korrelation Peters Le0.3 dargestellt. Details wie die exakte Form der Flammenfront
sind von der verwendeten Korrelation fir die turbulente Flammengeschwindigkeit ab-

hangig, der prinzipielle Verlauf ist aber fir die meisten Simulationen ahnlich.

Im Folgenden wird die Seitenwand des Verbrennungskanals, die der offenen Kanalsei-
te gegenuber liegt, als Wand 1 (Koordinate z = 0 m) bezeichnet. In der Anfangsphase
ist die Flamme an der Wand 1 etwa genauso weit vorgeschritten wie in der Kanalmitte.
An der offenen Seite ist die Flamme sogar etwas weniger weit fortgeschritten, da die
Zindquelle, die in der Nahe von Wand 1 liegt, weiter entfernt ist. In dieser Versuchs-
phase detektieren die Messsonden den Teil der Flamme, der am weitesten Fortge-
schritten ist (Abb. 8.52, 0.2 s). Im weiteren Verlauf verlagert sich die Spitze der Flam-
menfront in Richtung der offenen Kanalseite (Abb. 8.51, 0.35 s; 0.45 s). Die Linie der
Messsonden/Monitorpunkte entspricht nicht mehr der Richtung der Flammenausbrei-
tung, und die aus den Ankunftszeiten an den Monitorpunkten berechnete Flammen-
ausbreitungsgeschwindigkeit ist nur bedingt aussagekraftig. Dies ist der Grund daflr,
dass die Flammengeschwindigkeit teilweise deutlich schwankt. Es treten deshalb teil-
weise sehr hohe Geschwindigkeiten auf, teilweise wird die Geschwindigkeit sogar ne-
gativ, was bedeutet, dass die Flammenfront einen weiter oben liegenden Messpunkt
vor dem darunter liegenden erreicht hat. Um diese Effekte abzuschwachen erfolgt bei
der Auswertung eine Differenzenbildung tber drei Monitorpunkte. Auch im Experiment
schwankt die gemessene Flammenausbreitungsgeschwindigkeit teilweise deutlich. Es
liegt nahe zu vermuten, dass ahnliche Effekte auch im Experiment aufgetreten sind. Da
die Messpunkte alle nahe an der Wand 1 lagen, gibt es im Experiment keine Informati-
on Uber die Position der Flamme in z-Richtung. Es kann deshalb nicht abschlieRend
geklart werden, inwieweit die Form der Flammenfront in der Simulation der im Experi-

ment ahnelt.

Zu Beginn der Simulation liegt im Verbrennungskanal eine homogene H,-Konzentration
von 12 Vol.-% vor, aulderhalb befindet sich kein H,. In der Anfangsphase bleibt diese
Verteilung nahezu erhalten (Abb. 8.50, 0.2 s). Durch die Expansion des heilen Gases
und andere physikalische Prozesse (Konvektion, Auftrieb des leichteren H,-haltigen

Gases, turbulente Vermischung) wird H, auch in Bereiche aufierhalb des Brennkanals
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transportiert und die H,-Konzentration im Verbrennungskanal reduziert. Dies betrifft
zuerst nur den Grenzbereich an der offenen Kanalseite. (Abb. 8.51, 0.35 s). Im spate-
ren Verlauf gibt es oberhalb der Hindernisse Bereiche, bei denen nur noch in der Nahe
der Wand 1 H, vorhanden ist (Abb. 8.52, 0.75 s). Je nach H,-Verteilung findet die Ver-
brennung in einem Gasgemisch mit deutlich niedrigerer H,-Konzentration statt, was zu

einer entsprechenden Verlangsamung der Verbrennung fuhrt.

Ein quantitativer Vergleich der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zeigt (Abb. 8.53
— Abb. 8.55), dass die Simulation von ProScienceV15 von allen im Projekt simulierten
Versuchen am anspruchsvollsten war, fast alle Simulationen waren nicht in der Lage,

die Flammenbeschleunigung ansatzweise richtig zu berechnen.

Bei vielen Korrelationen (Peters, Zimont, Dinkelacker, Peters Le0.3L und Peters Le1l)
findet keine signifikante Beschleunigung an den Hindernissen statt. Mit den Korrelatio-
nen Peters, Zimont und Dinkelacker wird eine Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
von 2 m/s — 4 m/s berechnet. Dies entspricht Werten, die auch ohne Hindernisse an
der THAI-Anlage bei einer aufwartsgerichteten Verbrennung (siehe z. B. HD-7, Ab-
schnitt 8.5) simuliert werden. Insbesondere in der Anfangsphase sind die Werte fur die
Korrelationen Peters Le0.3L (bis zu 7 m/s) und Peters Le1L (bis zu 9.7 m/s) etwas ho-

her, aber auch hier findet keine signifikante Beschleunigung an den Hindernissen statt.

Die Simulationen mit Peters Le0.3 und Peters Le0.3T sind von den in diesem Bericht
untersuchten Korrelationen noch am ehesten in der Lage, den Versuch zu simulieren.
Zumindest bis zu einer Hohe von 2 m — 3 m findet eine Beschleunigung der Flammen-
front auf 16 m/s (Peters Le0.3) bzw. 26.4 m/s (Peters Le0.3T) statt. Der Abfall der
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei Le0.3 nach 2 m/s hat damit zu tun, dass sich
die Spitze der Flammenfront weg von der Wand 1 mit den Messsonden bewegt.
(Abb. 8.52). Der Peak in der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit auf der Hohe 3 m
ist darauf zurtckzufiihren, dass die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme
nicht mehr entlang der Messsonden verlauft, sondern in diesem Bereich des Verbren-
nungskanals auch eine seitliche Verbrennung hin zu den Monitorpunkten stattfindet.
Dadurch ist die aus den Ankunftszeiten an den Monitorpunkten berechnete Flammen-

geschwindigkeit nicht mehr reprasentativ fur den Fortschritt der Verbrennung.

Bei Verwendung der Korrelationen Peters Le1 bzw. Peters Le1T wird die Flammenbe-
schleunigung signifikant Uberschatzt. Nach 2 m werden Flammenausbreitungsge-

schwindigkeiten von Uber 800 m/s — 1200 m/s berechnet. Dies liegt oberhalb der
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Schallgeschwindigkeit des verbrannten Gases. Entsprechend werden bei diesen bei-
den Simulationen auch kurzzeitig Druckpeaks an den Monitorpunkten berechnet. An
den Monitorpunkten in der Hohe 2.25 m — 4.25 m werden Druckspitzen von 20 bar —
60 bar berechnet. Bei allen anderen Simulationen treten wie im Experiment keine

Druckpeaks auf.

Da die Simulation mit Peters Le0.3 die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit unter-
schatzt, Peters Le1 dagegen zu einer viel zu schnellen Verbrennung fihrt, ist es nahe-
liegend anzunehmen, dass mit einem Exponenten zwischen -1 und -0.3 die Verbren-
nung besser simuliert werden kann. Es hat sich gezeigt, dass mit der Korrelation Pe-
ters Le06 der Versuch zufriedenstellend simuliert werden kann (Abb. 8.54). Mit dieser

Korrelation wird die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit leicht unterschatzt.

Abb. 8.50 Zeitlicher Verlauf der Verbrennung bei Simulation mit der Korrelation Pe-

ters Le0.3. Links: unverbranntes H,, rechts: Reaktionsfortschrittsvariable
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Abb. 8.51 Zeitlicher Verlauf der Verbrennung bei Simulation mit der Korrelation Pe-

ters Le0.3. Links: unverbranntes H,, rechts: Reaktionsfortschrittsvariable
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Abb. 8.52 Zeitlicher Verlauf der Verbrennung bei Simulation mit der Korrelation Pe-

ters Le0.3. Links: unverbranntes H,, rechts: Reaktionsfortschrittsvariable

Abb. 8.53 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit im Experiment bei Simulation mit

den Korrelationen Peters, Zimont und Dinkelacker
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Abb. 8.54 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit im Experiment bei Simulation mit
den Korrelationen Peters, PetersLe0.3, Peters Le0.3T, Peters Le0.3L, Pe-
ters Le1L und Peters Le0.6

Abb. 8.55 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit im Experiment bei Simulation mit

den Korrelationen Peters, Peters Le1 und Peters Le1T
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8.8.4 Zusammenfassung ProScience V15

Der Versuch ProScience V15 wurde im Behalter A3 durchgefuhrt, in den ein vertikaler
Kanal mit einer Querschnittsflache von 40 cm x 40 cm und einer Hohe von 6 m einge-
bracht wurde. Der Kanal ist an einer Seite offen, so dass bei der Verbrennung ein seit-
liches Venting stattfindet. In den vertikalen Kanal wurden immer 16 Hindernisse mit
komplexer Geometrie (12 waagerechte Balken, 2 vertikale Balken) eingebaut. Dieser
Kanal wird mit 12 Vol.-% H, gefillt.

Aus Arbeiten in RS1500 /SCH 14/ ist bekannt, dass ein sehr feines CFD-Gitter bendtigt
wird, um die ProScience Versuche mit seitlichem Venting zu simulieren. Deshalb wur-
de auch hier ein 2-dimensionaler Ausschnitt simuliert, in dem an den Seiten Symmet-
rierandbedingungen gesetzt werden. Trotzdem war es selbst bei einem Gitter von 2.26
Millionen Zellen bzw. 4.8 Millionen Zellen nicht mdglich, eine gitterunabhangige Losung
zu erzielen. Hierbei spielt sicherlich auch die komplexe Hindernisgeometrie eine Rolle.
Der Versuch wurde mit unterschiedlichen Korrelationen flr die turbulente Flammenge-
schwindigkeit berechnet. Ein quantitativer Vergleich der Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit zeigt, dass die Simulation von ProScienceV15 von allen im Projekt simu-
lierten Versuchen am anspruchsvollsten war. Fast alle Simulationen waren nicht in der
Lage, die Flammenbeschleunigung ansatzweise richtig zu berechnen. Die Korrelatio-
nen Peters, Zimont, Dinkelacker, Peters Le0.3L und Peters Le1L simulieren keine sig-
nifikante Flammenbeschleunigung an den Hindernissen, die Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit liegt weniger als 10 m/s und damit deutlich niedriger als im Experiment
(20 m/s — 90 m/s). Die Simulationen mit den Korrelationen Peters Le1 und Peters Le1T
berechnen eine viel zu schnelle Verbrennung (bis zu 1000 m/s). Von den im Projekt
untersuchten Korrelationen waren Peters Le0.3 und Peters Le0.3T noch am ehesten in
der Lage, das Experiment zu beschreiben, aber auch bei ihnen wird die Flammenaus-
breitungsgeschwindigkeit deutlich unterschatzt. Mit der Korrelation Peters Le0.6 konnte
dagegen das Experiment zufriedenstellend simuliert werden. Die Ergebnisse des
ENACCEF-Experiments 13 Vol.-% (schon Peters Le0.3 Uberschatzt Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit klar) legen aber nahe, dass es auch mit dieser Korrelation nicht

moglich ist, alle Experimente zufriedenstellend zu simulieren.
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8.9 MITHYGENE-ETSON Benchmark

8.9.1 Versuchsbeschreibung

Die GRS hat sich mit Nachrechnungen an der offenen Phase des ETSON-
MITHYGENE Verbrennungsbenchmarks beteiligt /BEN 17/. Weiterhin ist geplant, sich
mit ,blinden“ Vorausrechnungen an der 2. Phase des Benchmarks zu beteiligen. Die
Abgabefrist flr die Simulationsergebnisse ist voraussichtlich Anfang November 2017.
Erst danach werden die experimentellen Daten offengelegt und deshalb liegen sie zum

Zeitpunkt der Berichtserstellung nicht noch vor.

Die Versuche wurden an der neuen ENACCEF2-Versuchsanlage durchgeflihrt
(Abb. 8.56). Sie besteht aus einem vertikalen Beschleunigungsrohr mit 7.65 m Hohe
und einem Innendurchmesser von 0.25 m. Im Rohr befinden sich 9 ringférmige Hinder-
nisse (Abb. 8.56) mit einer Dicke von 2 mm und einer Blockierrate von BR = 0.63. Das
erste Hindernis befindet sich in 0.638 m Hohe, der Abstand zwischen den Hindernissen
betragt 0.23 m.

In der offenen Phase wird die Verbrennung von 13 Vol.-% H, in Luft untersucht. In der
2. Phase soll die Verbrennung von 11 Vol.-% und 15 Vol.-% H; blind vorausgerechnet
werden. Alle Versuche wurden bei Atmospharendruck und Raumtemperatur durchge-
fuhrt.

Bei den Versuchen wurde der absolute Druck an unterschiedlichen Messstellen ge-
messen. Weiterhin wurde mit UV-sensitiven Photomultipliern und Drucksensoren die
Position der Flamme bestimmt. Der Versuch mit 13 Vol.-% H, wurde wiederholt, um die
Reproduzierbarkeit der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und des Druckverlaufs

zu untersuchen.
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Abb. 8.56 Rechts, Mitte: ENACCEF2 Beschleunigungsrohr, links: ringférmige Hin-
dernisse /BEN 17/

8.9.2 Gitterstudie

Wie schon bei den ENACCEF-Versuchsnachrechnungen wurde die Achsensymmetrie
ausgenutzt und nur ein Viertel des Beschleunigungsrohres in CFX simuliert (Abb. 8.56,
Mitte). Es wurde eine Gitterstudie durchgefihrt, bei der vier unterschiedlich feine CFD-
Gitter (48.5 Tausend bis 4.5 Millionen Zellen) getestet wurden. Alle Gitter bestanden
aus strukturierten Zellen (Hexagons). Im Bereich der Hindernisse wurde adaptiv verfei-
nert (Abb. 8.57).

Die Gitterstudie wurde mit der Peters-Korrelation flr die turbulente Flammengeschwin-
digkeit durchgefuhrt.

Die Simulationen mit 1.2 Millionen und 4.5 Millionen Zellen zeigen im Hinblick auf die
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit sehr ahnliche Ergebnisse. Auch am Ende des
Rohres sind die Unterschiede gering (Abb. 8.58, Abb. 8.59). Die Simulationen mit den
gréberen Gittern (245 000 und 48 000 Zellen) zeigen dagegen deutliche Abweichun-
gen. Die Flammenbeschleunigung findet bei ihnen erst spater im Rohr statt und das
Geschwindigkeitsmaximum ist entsprechend verschoben. Die Maximalgeschwindigkeit
ist allerdings ahnlich. Am Ende des Rohres wird in den Simulationen mit den gréberen

Gittern eine gréRere Flammenausbreitungsgeschwindigkeit berechnet.
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Der Vergleich der Reaktionsfortschrittsvariablen an den Monitorpunkten zeigt, dass
oberhalb von 4.8 m der Verlauf der Reaktionsfortschrittsvariablen stark gitterabhangig
ist und selbst bei den feinsten Gittern noch deutlich voneinander abweicht. In diesem
Bereich findet eine Wechselwirkung der Flammenfront mit Druckwellen (siehe Ab-
schnitt 8.9.3) statt.

Beim Vergleich des Druckverlaufs zeigt sich, dass die Hoéhe der kurzzeitigen Druck-
peaks mit zunehmender Gitterfeinheit groRer wird. Der Unterschied zwischen den bei-
den feinsten Gittern ist allerdings nur noch gering. Der Druckverlauf am Ende des Ver-
brennungsprozesses unterscheidet sich allerdings auch fir diese beiden Gitter noch

signifikant.

Es kann zusammengefasst werden, dass die Gitterstudie zeigt, dass im Hinblick auf
die Flammenbeschleunigung durch die Hindernisse eine nahezu gitterunabhangige L6-
sung gefunden werden konnte. Fur die am Ende der Verbrennung ablaufenden Pro-
zesse (Abbremsen der Flamme, Wechselwirkung der Flammenfront mit Druckwellen,
die durch das Beschleunigungsrohr laufen) ist aber eine noch starke Gitterabhangigkeit

vorhanden.

Abb. 8.57 CFD-Gitter im Bereich der Hindernisse
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Abb. 8.58 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei unterschiedlich feinem Gitter

Abb. 8.59 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit am Rohrende bei unterschiedlich

feinem Gitter
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Abb. 8.60 Druck in 6.377 m Hohe bei unterschiedlich feinem Gitter

Abb. 8.61 Zeitlicher Verlauf der Reaktionsfortschrittsvariable am Messpunkt in der
Hoéhen 1.28 m
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Abb. 8.62 Zeitlicher Verlauf der Reaktionsfortschrittsvariable an Messpunkten in den
Hoéhen 5.53 m und 7.08 m

8.9.3 Vergleich der Simulationsergebnisse mit experimentellen Daten

Fir den Vergleich mit den experimentellen Daten wird das feinste Gitter mit 4.5 Millio-
nen Zellen verwendet. Es wurden Simulationen mit der Peters- und mit der Zimont-
Korrelation durchgefiihrt. Die Simulationsergebnisse sind sehr ahnlich, so dass sie
nicht getrennt betrachtet werden muissen (Abb. 8.63, Abb. 8.65).
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Beim Vergleich der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zeigt sich eine relativ gute
Ubereinstimmung mit dem Experiment (Abb. 8.63). Die maximale Ausbreitungsge-
schwindigkeit wird in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet, allerdings
ist das Maximum um 0.5 m — 1 m zu einer grélkeren Hohe verschoben. Damit ist eine
Unterschatzung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bis zu einer Hohe von 2 m
verbunden. Das Abbremsen der Flamme wird in guter Ubereinstimmung mit dem Expe-
riment berechnet. Die in Abb. 8.63 dargestellte Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
beschreibt nicht umfassend die Bewegung der Flammenfront. Sie wird wie folgt be-
rechnet: Die Reaktionsfortschrittsvariable wird an den Messpunkten zur Detektion der
Flammenfront ausgewertet. Sobald die Reaktionsfortschrittsvariable den Wert 0.1
Uberschreitet, wird angenommen, dass die Flamme die Messstelle erreicht hat. Ein er-
neutes Absinken der Reaktionsfortschrittsvariable (RPV) wird nicht berlicksichtigt. Die-
se Auswertung ist bis zu einer Hohe von ca. 5 m in der Lage, die Flammenausbreitung
zuverlassig zu beschreiben. Sobald die Flamme den Monitorpunkt erreicht, wird
RPV > 0 und sie steigt dann sehr schnell auf RPV = 1. Der genaue Wert, flir den das
Erreichen der Flammenfront angenommen wird, spielt nur eine untergeordnete Rolle
(Abb. 8.62 , sieche H =1.28 m). Im Bereich von 5 m — 6 m Héhe andert sich das Bild.
Nach einem Anstieg der Reaktionsfortschrittsvariablen fallt sie wieder ab, teilweise wird
RPV = 0. Nach einer kurzen Zeit steigt sie dann erneut an (Abb. 8.62, siehe 5.5 m).
Dieses Verhalten hat folgende Ursache: Durch den schnellen Verbrennungsprozess im
Bereich der Hindernisse werden lokale Druckspitzen erzeugt (Abb. 8.65). Die Druck-
wellen bewegen sich durch das Rohr. Nach 0.22 s liegt in der Simulation im oberen Be-
reich des Beschleunigungsrohres ein um etwa 1.8 bar hoherer Druck vor als im unte-
ren Bereich (Abb. 8.66). Nach 0.23 s liegt dagegen im unteren Bereich ein um etwa
1.2 bar héherer Druck vor. Die Druckwellen wechselwirken mit der Flammenfront. Bei
t=0.22s liegt die Flammenfront bei H~5.25m (Abb. 8.66, gelbe Linie), nach
t = 0.23 s liegt sie dagegen nur noch bei H ~ 5.05 m. Die abwartswandernde Druckwel-
le hat also die Flammenfront nach unten verschoben. Oberhalb von 6 m beschreibt die
in Abb. 8.63 dargestellte Flammenausbreitungsgeschwindigkeit dagegen wieder bes-
ser den Verbrennungsverlauf (Abb. 8.62 , H=7.08 m).

Um die Simulationsergebnisse fur den Druck besser mit dem Experiment vergleichen
zu konnen, wurde bei der Simulation mit der Zimont-Korrelation die Zeitachse um
dt =0.165 s verschoben, und bei der Peters-Korrelation betragt die Verschiebung
dt = 0.162 s. Qualitativ ist fir den Druckverlauf eine gute Ubereinstimmung mit dem
Experiment zu erkennen. Die Hohe der kurzzeitigen Druckpeaks ist stark von der Posi-

tion der Messstelle abhangig. Die Messstelle bei 7.68 m zeigt mit Abstand den hochs-
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ten Peak (p ~ 11 bar). Dieses Verhalten wird von den Simulationen richtig wiedergege-
ben. Ebenso der prinzipielle Verlauf der Druckschwankungen. Auch quantitativ ist die
Ubereinstimmung gut, wenn Messfehler und die teilweise nicht zu vernachlassigenden
Unterschiede zwischen den beiden Experimenten RUN64 und RUNG63 berlicksichtigt
werden. Tendenziell werden die Druckpeaks in den Simulationen aber etwas unter-
schatzt. Die Abweichung ist am Messpunkt H=1.2m am gréften. Der niedrigere
Druckpeak in der Simulation korrespondiert dabei mit der langsameren Flammenaus-
breitung in der Anfangsphase des Experiments. Nach 0.1 s liegt der Druck in der Simu-
lation unabhangig von der Messstelle bei etwa 2.6 bar. Im Experiment liegt er am
Messpunkt bei 1.2 m ebenfalls bei diesem Wert. An anderen Messstellen liegt er dage-
gen hoher (2.9 bar — 3.2 bar). Die unterschiedlichen experimentellen Druckwerte sind
zu hinterfragen. Nach Abklingen der Schwingungen kann davon ausgegangen werden,
dass im Behalter in etwa der gleiche Druck vorliegt. Es ist davon auszugehen, dass
hier erhebliche Messunsicherheiten vorliegen, vermutlich weil die Drucksensoren von
der starken Temperaturanderung beeinflusst werden /GRO 17/. Auch bei den CFX-
Simulationen liegen in diesem Bereich starke Unsicherheiten vor. Der Druckverlauf am

Ende des Verbrennungsvorgangs war stark gitterabhangig (Abb. 8.60).

Abb. 8.63 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit im Experiment und in den Simulati-

onen mit der Zimont- und der Peters-Korrelation
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Abb. 8.64 Druck im Experiment und in den Simulationen an Messpunkten in 1.2 m
und 5.527 m Héhe
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Abb. 8.65 Druck im Experiment und in den Simulationen an Messpunkten in 6.377 m
und 7.65 m Héhe
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Abb. 8.66 Druck(links) und Reaktionsfortschrittsvariable (rechts) in der Simulation mit

der Zimont-Korrelation nach 0.22 s und 0.23 s
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8.94 Zusammenfassung MITHYGENE-ETSONBenchmark

Die GRS hat sich mit CFX-Simulationen am ETSON-MITHYGENE-
Verbrennungsbenchmark beteiligt. Da die Versuchsergebnisse der 2. Benchmarkphase
zum Zeitpunkt der Berichtserstellung noch nicht veroffentlich wurden, konnte nur die of-
fene Nachrechnung des Versuchs mit 13 Vol.-% H, mit experimentellen Daten vergli-

chen werden.

Eine Gitterstudie zeigt, dass im Hinblick auf die Flammenbeschleunigung durch die
Hindernisse mit einem Gitter von 4.5 Millionen Zellen eine nahezu gitterunabhangige
Lésung gefunden werden konnte. Fur die zu Ende der Verbrennung ablaufenden Pro-
zesse (insbesondere Wechselwirkung der Flammenfront mit Druckwellen) ist aber eine
noch starke Gitterabhangigkeit vorhanden. Es wurden Simulationen mit der Peters-
und der Zimont-Korrelation fur die turbulente Flammengeschwindigkeit durchgefuhrt.
Beide Simulationen berechnen sehr ahnliche Ergebnisse. Beim Vergleich der Flam-
menausbreitungsgeschwindigkeit zeigt sich eine relativ gute Ubereinstimmung mit dem
Experiment. Die maximale Ausbreitungsgeschwindigkeit wird in guter Ubereinstim-
mung mit dem Experiment berechnet, allerdings ist das Maximum um 0.5m —1m zu
einer groReren Hohe verschoben. Damit ist eine Unterschatzung der Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit bis zu einer Hohe von 2 m verbunden. Das Abbremsen der
Flamme wird in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Die kurzzeiti-
gen Druckpeaks konnten qualitativ und quantitativ in guter Ubereinstimmung mit dem
Experiment berechnet werden, wenn die Messunsicherheiten und die Reproduzierbar-
keit des Experiments berlcksichtigt werden. Tendenziell unterschatzt die Simulation
aber die Hohe der Peaks geringflgig. Die Abweichung ist am untersten Messpunkt am
grofdten. Die Unterschatzung dieses Druckpeaks korrespondiert mit der langsameren

Flammenausbreitung in der Anfangsphase des Experiments.

8.10 Untersuchung zur Modellierung der turbulenten Verl6schung

8.10.1 Einleitung

Bei einigen ENACCEF-Versuchen wurde ein turbulentes Verléschen der Flamme
(turbulentes Quenching) beobachtet. Hierzu gibt es in CFX einen Modellansatz, der
im Folgenden getestet werden soll. Im Zimont-Modell wird die turbulente Flammen-

geschwindigkeit beschrieben durch
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G ist hierbei der Flammenstreckungsfaktor, flr den gilt:
1 1 E i o
G =erfe|-m=((*rit/9) +2)] (8.1)

Hohe Werte fur die Eddy Dissipation € > ¢.,;; flUhren zu einer Verringerung von G und
somit zu einer Verlangsamung der Flammengeschwindigkeit. In CFX wird die kritische
Dissipationsrate ¢.,;; indirekt Uber den kritischen Geschwindigkeitsgradienten g,

spezifiziert:
Ecrit = 15V.gc2rit (8.2)

Als sinnvoller Wert fiir g, wird im CFX-Handbuch nur ein Bereich von 6 000 s™ bis
10000 s™ fiir Verbrennungskammern mit Methan/Luft-Gemischen angegeben. Fir
H,/Luft-Gemische fehlt jegliche Literaturangabe. Aus diesem Grund soll im Folgenden
dieser Parameter in einer Variationsrechnung in einem weiten Bereich verandert und

der Einfluss auf eine Verbrennung untersucht werden.

8.10.2 Experimentelle Beschreibung und CFX-Setup

Als Experiment wird der ENACCEF-Versuch 736 mit einer H,-Schichtung verwendet,
bei dem der Effekt des Quenching beobachtet wurde. In Abschnitt 1.7 sind die
ENACCEF-Anlage und das verwendete CFD-Gittter (3.24 Millionen Zellen) ausfuhrlich
beschrieben. In Abb. 8.67 ist die initiale H,-Konzentration im Versuch ENACCEF 736
dargestellt. Es handelt sich um eine Schichtung mit ca. 6 Vol.-% (im Dom) bis ca.
11 Vol.-% (am Anfang der Beschleunigungsstrecke). Die H,-Konzentration nimmt also
im Lauf der Brennstrecke immer mehr ab. Die Turbulenz wird Uber das SST-Modell be-
schrieben, zusatzlich wurde das Discrete-Transfer-Warmestrahlungsmodell aktiviert.

Weitere Details zu numerischen Parametern finden sich in Tab. 8.1.
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Abb. 8.67 Initiale H,-Konzentrationen (Vol.-%)

Tab. 8.1 Infobox zum ENACCEF-Experiment 736

Experiment ENACCEF736
Phanomene H,-Verbrennung mit Flammenverldschung
(Quenching)
Elementzahl 3 240 468
Materialien Reacting Mixture (Hydrogen Oxygen)
Turbulenzmodell SST
Verbrennungsmodell BVM
Turbulente Brenngeschwindigkeit Zimont (+ Flame Stretch Modell)
Warmestrahlung Discrete Transfer, 32 Strahlen
Konvergenz RMS < 0.0001
CFX-Version 17.0
8.10.3 Vergleich von CFX-Ergebnissen mit experimentellen Daten

Zunachst wurde eine Rechnung mit einem sehr hohen Wert fur den kritischen Ge-
schwindigkeitsgradienten G.;; durchgefiihrt. Da dieser Wert zu keiner Zeit Gberschritten
wird, ist dieses der Extrem-Fall, in dem keine Verlangsamung der Flammengeschwin-
digkeit stattfindet. Dies entspricht einer Verbrennungsmodellierung ohne Modell zur

turbulenten Flammenverléschung (Quenching).

Die Flammenausbreitung, registriert an verschiedenen Messpunkten, ist in Abb. 8.68
dargestellt. Der Grund flr den zeitlichen Versatz zwischen Experiment und CFX liegt
darin, dass der genaue Zeitpunkt der Zindung nicht exakt bekannt ist und entspre-

chend auch nicht in CFX abgebildet werden kann. Nach Anpassung des zeitlichen Ver-
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satzes liegen die CFX-Werte (rote Kurve) relativ nahe an den experimentellen Daten
(grtine Kurve). Der Verlauf der beiden Kurven scheint relativ ahnlich zu sein. Beim Ex-
periment endet die Kurve bei ca. 3.5 m, da hier die Flammenverléschung stattgefunden

hat. In dieser CFX-Rechnung lauft die Flamme noch weiter.

Aus dieser Flammenausbreitung lassen sich auch die Geschwindigkeiten berechnen.
Hieraus ergeben sich die in Abb. 8.69 dargestellten Geschwindigkeiten. Es zeigt sich,
dass CFX innerhalb des Beschleunigungsrohrs im Bereich 0 — 3 m etwas zu niedrige
Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten berechnet. Im Experiment findet dann im
Dom eine Flammenverldschung statt, wahrend in CFX die Flamme noch (mit relativ
hoher Geschwindigkeit) weiterlauft. Im Folgenden sollen G variiert und die Auswir-

kungen auf die Verbrennung untersucht werden.

Abb. 8.70 zeigt den Druckverlauf im Experiment und in der Simulation. Im Experiment
gibt es zunachst einen deutlichen Druckpeak und danach geht der Druck langsam (und
schwankend) wieder auf das Ausgangsniveau von 1 bar zurtick. Ursache hierfur ist das
Verléschen der Flamme. In der CFX-Rechnung findet sich nach dem ersten Druckpeak
noch ein fortgesetztes Ansteigen des Drucks, was auf eine Fortsetzung der Verbren-
nung zurlckzuflhren ist. Hier hat also keine Verléschung der Flamme stattgefunden.

Das war bei dem hohen Wert fir G auch nicht erwartet worden.

5 [

45 | —a—Experiment 736

41 - Exp. Zeit angepasst

—a—CFX G_crit 1.0E8

3.5 +

25

Abstand vom Ziindort [m]

1 /J
0.5

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20
Zeit [s]

Abb. 8.68 Vergleich der Flammenausbreitung
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8.10.4 Variation des kritischen Geschwindigkeitsgradienten Gcrit

Bei einem niedriger gewahlten Grenzwert G wird diese Schwelle schneller Gberschrit-
ten, was Uber den Flammenstreckungsfaktor G zu einer Verlangsamung der turbulen-
ten Brenngeschwindigkeit fuhrt. Im Rahmen einer Parameterstudie wurde G in einem
sehr weiten Bereich von 0.1 bis 1.0E8 variiert. Abb. 8.71 zeigt den Einfluss auf die
Flammenausbreitung. Bis ca. 0.7 m ist die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit flr
alle Simulationen gleich. Danach ist das Flammenstretching so stark, dass bei Wahl
eines niedrigen G eine Verlangsamung der Flamme eintritt. Je niedriger G.;; gewahlt
wird, desto friher wird das Verldschungsmodell wirksam und desto starker wird die
Verbrennung abgebremst. Die beiden Kurven flr Ggi = 1.0E8 und 100 000 (rot und
gelb) sind noch ziemlich dhnlich und liegen fast deckungsgleich Gbereinander. Fur G
= 10 000 (schwarz) breitet sich die Flamme schon etwas langsamer aus und bei G =
0.1 kommt die Flamme schon bei ca. 1.5 m fast zum Stillstand. Dieses Verhalten zeigt
sich auch genauso bei den Flammengeschwindigkeiten in Abb. 8.72. Hier ist zu sehen,
dass die Flammenausbreitung bei G = 10 000 (schwarze Kurve) schon innerhalb des
Beschleunigungsrohres abgebremst wird und sich die Flammengeschwindigkeiten

noch weiter von den experimentellen Werten entfernen. Dieses entspricht (noch) nicht

dem erwiinschten Effekt.
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Abb. 8.71 Einfluss von G;; auf die Flammenausbreitung
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Abb. 8.72 Einfluss von G;; auf die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit

In Abb. 8.73 ist der Einfluss von G.; auf den Druckverlauf dargestellt. Die Kurven fir
Git = 1.0E8 und 100 000 liegen wieder deckungsgleich Ubereinander. Bei kleineren
Werten flr G wird sowohl der initiale schnelle Druckpeak, als auch der langsame
Druckanstieg danach immer kleiner, bis beide bei G.i = 0.1 ganz verschwinden. Der
initiale schnelle Druckpeak hangt von der Flammenbeschleunigung im Rohr ab, der
langsame Anstieg danach entsteht durch die Verbrennung im Dom. Im Experiment fin-
det eine vollstandige Verldschung der Flamme am Ende des Beschleunigsrohres bzw.
am Domeintritt statt. Hier gibt es einen grundsatzlichen Unterschied zu dem Quen-
chingmodell in CFX. In dem CFX-Modell findet nur eine Verringerung der Verbren-
nungsgeschwindigkeit (abhangig von der lokalen Flammenstreckung zum jeweiligen
Zeitpunkt) statt. Somit konnte bei einem Nachlassen der Turbulenz die Verbrennung in
CFX wieder weiterlaufen bzw. wieder zunehmen. Dieses entspricht nicht der im Expe-

riment beobachteten vollstandigen Verléschung.
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Abb. 8.73 Einfluss von G auf den Druckverlauf

8.10.5 Bericksichtigung der H,-Konzentration

Sehr wahrscheinlich ist der kritische Grenzwert abhangig von der lokalen Hs-
Konzentration. Diese ist im Rohr relativ hoch und im Dom deutlich niedriger. Grund-
satzlich miusste der Grenzwert innerhalb des Rohres und damit bei héheren Konzentra-
tionen so grof} sein, dass die Flamme dort nicht abgebremst wird. Schon bei der Rech-
nung ohne Begrenzung ist die Verbrennung im Beschleunigungsrohr etwas zu lang-
sam. Mogliche Ursachen sind Fehler bei der laminaren Flammengeschwindigkeit, bei
der verwendeten Zimont-Korrelation oder experimentelle Unsicherheiten. Im Dom und
damit bei kleineren H,-Konzentrationen sollte der Wert fir G sinken, um so zu einer
Verlangsamung der Flamme bis hin zum Verldschen zu fuhren. Aus diesem Grund
wurde eine von der H,-Konzentration abhangige Funktion G.i(H.) erstellt (siehe
Abb. 8.74) und damit eine weitere Berechnung durchgeflihrt. In Abb. 8.75 sind die be-
rechneten Flammengeschwindigkeiten der Rechnung mit konstantem G = 1.0E8 s
und der Rechnung mit G¢t = Geit(H2) dargestellt. Hier zeigt sich eine Verringerung der
Flammengeschwindigkeiten schon innerhalb des Beschleunigungsrohres und kaum ei-
ne Verringerung innerhalb des Domes. Bedeutet dies, dass die in Abb. 8.74 dargestell-
te Funktion ungeeignet ist, um das Quenching der Flamme im Dom zu erzeugen? Die

Verbrennung innerhalb des Rohres ist im Rahmen der aktuellen Modellfahigkeiten
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noch in Ordnung. In Abb. 8.76 ist der Einfluss der Funktion auf den Druckverlauf dar-
gestellt. Es zeigt sich, dass der Druck nach dem anfanglichen Peak wieder auf seinen
Ursprungswert zurlickgeht. Dieses spricht fir eine deutliche Verlangsamung der
Flamme (beim Erreichen des Doms) und es entspricht auch dem Druckverlauf im Ex-
periment. In Abb. 8.77 wird die Reaktionsforschrittsvariable bei den beiden Rechnun-
gen mit konstantem G (1) und mit der Funktion Gg(H.) (2) dargestellt. Es zeigt sich,
dass auch bei der Rechnung mit der Funktion G.(H.) die Flamme den Dom erreicht,
dass hier aber kaum eine Weiterentwicklung (bzw. deutlich verlangsamt) der Reakti-
onsfortschrittsvariablen stattfindet. Abb. 8.78 zeigt, dass zum Zeitpunkt t = 0.2 s noch
eine Reaktion stattfindet. Diese ist jedoch so langsam, dass sich dadurch der Druck

nicht erhoht. Die Warme wird also schneller abgefiihrt als erzeugt.
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Abb. 8.74 Funktion zur Beschreibung der H,-Abhangigkeit von G

402



700

600

(o))
o
o

——Experiment 736

-G _crit = 1.0E8

-=-G_crit (H2)

N
o
o

w
o
o

/

N\
\
S

-

7

//

AR

\

Flammgeschwindigkeit [m/s]

200
/ N \
100 /é,/
0 | el
0.00 0.50 1.00 1.50 2.00 2.50 3.00 3.50 4.00 4.50
Abstand vom Ziindort [m]
Abb. 8.75 Einfluss der Gg-Funktion auf die Flammengeschwindigkeiten
3 { {
—Experiment RUN736
2.5 +—
—G_crit = 1.0E8 s-1
P —G_crit = G_crit(H2) P
—
)
2,
~ 15
[&]
2
a)
1 N le\‘ 'm'n.'n'. ‘A' WA T,'_J'.. e S S S S
0.5
0
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
Zeit [s]

Abb. 8.76 Einfluss der G.-Funktion auf den Druckverlauf
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Abb. 8.77 Reaktionsfortschritt: Vergleich der Rechnungen mit konstantem G (1)
und der von H, abhangigen Funktion Ggi(H>) (2)

Abb. 8.78 Reaktionsrate bei der Rechnung mit der Funktion G;i(H,) zum Zeitpunkt
t=0.20s

8.10.6 Zusammenfassung und Fazit

In der vorliegenden Arbeit wurde ein Ansatz zur Beschreibung der Flammenverl6-
schung (Quenching) durch einen Flammenstreckungsfaktor G untersucht. Dazu wurde
ein ENACCEF-Versuch nachgerechnet, bei dem ein Verléschen der Flamme beobach-
tet wurde. Die Untersuchung hat gezeigt, dass durch Reduzierung des kritischen
Grenzwertes G eine deutliche Verlangsamung der Flammenausbreitung erzeugt

werden kann. Eine Verldschung wie im Experiment ist mit diesem Modell allerdings
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nicht méglich. Es gibt einen grundsatzlichen Unterschied zwischen Experiment und
dem Quenchingmodell in CFX. In dem CFX-Modell findet nur eine Verringerung der
Verbrennungsgeschwindigkeit (abhangig von der lokalen Flammenstreckung zum je-
weiligen Zeitpunkt) statt. Somit konnte bei einem Nachlassen der Turbulenz die Ver-
brennung in CFX wieder weiterlaufen bzw. wieder zunehmen. Dieses entspricht nicht

der im Experiment beobachteten vollstandigen Verléschung.

Bei einer einfachen Anwendung des kritischen Grenzwertes findet die Verlangsamung
sowohl im Beschleunigungsrohr als auch im Dom des ENACCEF-Experimentes im
gleichen Malie statt. Sehr wahrscheinlich liegt noch eine zuséatzliche Abhangigkeit des
Grenzwertes von der Hy-Konzentration vor. Eine hierzu eingefiihrte Funktion flihrte zu
einer deutlichen Verlangsamung der Flamme im Dombereich. Hierbei wird auch der

weitere Druckanstieg unterbunden, da die Warme schneller abgeflhrt als erzeugt wird.

8.11 Zusammenfassung

Bei der Verbrennungsmodellierung mit CFX wird in den hier vorgestellten Arbeiten das
Burning-Velocity-Modell verwendet. Bei diesem Modell wird die turbulente Flammen-
geschwindigkeit durch eine Korrelation modelliert. Fokus der hier vorgestellten Arbeiten
war die Erprobung unterschiedlicher Korrelationen fir die turbulente Flammenge-
schwindigkeit. Insbesondere wurden Korrelationen untersucht, bei denen der Effekt
von thermo-diffusiven Flammeninstabilitaten aufgrund von Le < 1 berlcksichtigt wurde.
Neben Korrelationen aus der Literatur (Dinkelacker, Peters, Zimont) wurde auch getes-
tet, ob durch Erweiterung der Peters-Korrelation um einen zusatzlichen Term, der die-
sen Lewis-Zahl-Effekt modelliert, eine Verbesserung erzielt werden kann. Dazu wurden
unterschiedliche Versuche nachgerechnet. Die Versuche unterscheiden sowohl in der
Geometrie als auch in der H,-Konzentration. Bei den THAI-HD-Versuchen (HD-7, HD-
10 und HD-12) verlauft die Verbrennung langsam, die Flammenausbreitungsgeschwin-
digkeit betragt wenige Meter pro Sekunde. Bei dem simulierten Versuch an der
ENACCEF-Versuchsanlage mit 13 Vol.-% H, werden dagegen Flammenausbreitungs-
geschwindigkeiten von mehreren 100 m/s gemessen. Es wurden auch andere Effekte
untersucht wie der Einfluss des Ziundortes (aufwarts gerichtete Verbrennung HD-7,
HD-12; abwarts gerichtete Verbrennung HD-10) und der Einfluss von seitlichem Ven-
ting (ProScienceV15). Dadurch wurde sichergestellt, dass die Gliltigkeit der Korrelatio-

nen fir einen weiten Geltungsbereich untersucht wurde.
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Bei allen Korrelationen geht die laminare Flammengeschwindigkeit als zentraler Para-
meter ein. Deshalb wurden unterschiedliche Korrelationen fur die laminare Flammen-
geschwindigkeit mit experimentellen Werten verglichen. Fur die weiteren Arbeiten wur-
de eine Approximation aus der Dissertation von Ettner ausgewahlt. Da diese nur flr
H,/Luft-Verbrennungen glltig ist, wurde die Approximation um einen Term erweitert,
der den Einfluss von Wasserdampf auf die laminare Flammengeschwindigkeit bertck-

sichtigt.

Bei allen THAI-HD-Experimenten liegt der Maximaldruck im Experiment deutlich unter
dem AICC-Druck. Die CFX-Simulationen berechnen einen hoheren Druckwert, der
deutlich ndher am AICC-Druck liegt. Mégliche Ursachen fir die Abweichungen ist eine
ungenaue Simulation der Warmeverluste am Behalter, aber es wurden auch experi-
mentelle Unsicherheiten identifiziert. Neuere Untersuchungen an der ENACCEF-
Anlage /GRO 17/ haben gezeigt, dass selbst bei thermischer Abschirmung der Mess-
sonden die Druckmessung von den schnellen Temperaturanderungen beeinflusst wer-

den kann.

Beim Versuch HD-7 werden 10 Vol.-% H, in Luft verbrannt, wie bei allen THAI-HD-
Experimenten befinden sich keine Hindernisse im THAI-Behalter. Es findet eine auf-
warts gerichtete Verbrennung statt. Alle Simulationen waren in der Lage, die langsame
Verbrennung mit moderaten Abweichungen beim Druck und der Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit zu simulieren. Druckoszillationen wurden im Gegensatz zum Ex-
periment bei keiner Simulation beobachtet. Im Experiment wurden als mogliche Ursa-
chen hierfir akustische Wellen identifiziert, die in den Simulationen nicht modelliert
werden. Die Dinkelacker-Korrelation und Le1T liefern ahnliche Ergebnisse. Sie kénnen
die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse sehr gut berechnen,
den Druckanstieg unterschatzen sie aber etwas. Die modifizierten Peters-Korrelationen
Le1 und Le1L Uberschatzen die Flammenausbreitung entlang der Mittelachse moderat,

zeigen aber die beste Ubereinstimmung bei der Berechnung des Druckanstiegs.

Bei Versuch HD-10 werden 12 Vol.-% H, in Luft verbrannt, die Zindung findet unter-
halb der Behalterdecke statt. Die meisten getesteten Korrelationen berechnen einen
deutlich zu langsamen Druckanstieg. Bei der Simulation mit den Korrelationen Peters
Le1 und Peters Le1L konnte das Experiment in guter Ubereinstimmung nachgerechnet
werden, wobei die Ubereinstimmung bei Peters Le1 noch etwas besser ist. Auch wenn
nicht alle Details exakt berechnet werden, so entspricht der Druckanstieg in etwas dem

im Experiment.
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Bei beiden Versuchen HD-2R und HD-12 erfolgt die Verbrennung von 8 Vol.-% Was-
serstoffs in Luft. Alle verwendeten Korrelationen waren in der Lage eine langsame
Verbrennung mit einer Flammenausbreitungsgeschwindigkeit von wenigen Metern pro
Sekunde vorherzusagen. Allerdings wird von allen Simulationen die Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit Uberschatzt. Dies zeigt sich auch beim zu schnellen Druckan-
stieg. Die Peters- und die Zimont-Korrelation haben insgesamt die beste Ubereinstim-
mung erzielen konnen. Dieser Versuch kann nur eingeschrankt zur Auswahl der Korre-
lation fur die turbulente Flammengeschwindigkeit genutzt werden. Bei 8 Vol.-% liegen
keine experimentellen Daten zur laminaren Flammengeschwindigkeit vor. Entspre-
chend grol} ist die Unsicherheit bei den Korrelationen fur die laminare Flammenge-
schwindigkeit fur so niedrige Wasserstoffkorrelationen. Wirde eine niedrigere laminare
Flammengeschwindigkeit verwendet, so kdnnte mit anderen Korrelationen eine besse-

re Ubereinstimmung mit dem Experiment erzielt werden.

Eine Verbrennung von 13 Vol.-% H, in Luft in der ENACCEF-Anlage (Blockadera-
te = 0.5) wurde mit unterschiedlichen Korrelationen flr die turbulente Flammenge-
schwindigkeit simuliert. Die Simulationen mit der Zimont- und der Peters-Korrelation
waren in der Lage, die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und die Hohe des kurz-
zeitigen Druckpeaks in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment zu berechnen. Die
Simulation mit der Dinkelacker-Korrelation unterschatzt die Beschleunigung der Flam-
me an den Hindernissen signifikant. Die Simulationen mit den Korrelationen Peters
Le0.3, Peters Le0.3L, Peters Le0.3T und Peters Le1L berechnen eine zu starke Be-
schleunigung der Flamme an den Hindernissen, die Verlangsamung der Flamme nach
den Hindernissen und die erneute Beschleunigung nach Eintritt in den Dom werden
aber qualitativ richtig berechnet. Die Simulation mit Peters Le0.3L zeigt dabei die beste
Ubereinstimmung. Bei dieser Simulation ist verglichen mit der Peters-Korrelation sogar
eine Verbesserung dahingehend festzustellen, dass die Beschleunigung der Flamme
an den Hindernissen nicht mehr verzdgert stattfindet. Die Simulationen mit Peters Le1
und Peters Le1T berechnen eine deutlich zu schnelle Flammenausbreitung, es findet

auch kein Verlangsamen der Flamme nach den Hindernissen mehr statt.

Der Versuch ProScience V15 wurde im Behalter A3 durchgefiihrt, in den ein vertikaler
Kanal eingebracht wurde. Der Kanal ist an einer Seite offen, so dass bei der Verbren-
nung ein seitliches Venting stattfindet. In den vertikalen Kanal wurden immer 16 Hin-
dernisse mit komplexer Geometrie eingebaut. Dieser Kanal wird mit 12 Vol.-% H, ge-
fullt. Bei der Simulation wird von einer nahezu 2-dimensionalen Geometrie ausgegan-

gen, so dass Symmetrierandbedingungen an den Seitenwanden des Verbrennungska-
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nals gesetzt werden kdnnen. Trotzt einem sehr feinen Gitter mit 4.2 Millionen Zellen
konnte keine gitterunabhangige Lésung gefunden werden. Ein quantitativer Vergleich
der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zeigt, dass die Simulation von
ProScienceV15 von allen im Projekt simulierten Versuchen am anspruchsvollsten war,
fast alle Simulationen waren nicht in der Lage, die Flammenbeschleunigung ansatz-
weise richtig zu berechnen. Die Korrelationen Peters, Zimont, Dinkelacker, Peters
Le0.3L und Peters Le1L simulieren keine signifikante Flammenbeschleunigung an den
Hindernissen. Die Simulationen mit den Korrelationen Peters Le1 und Peters Le1T be-
rechnen eine viel zu schnelle Verbrennung. Von den im Projekt untersuchten Korrelati-
onen waren Peters Le0.3 und Peters Le0.3T noch am ehesten in der Lage, das Expe-
riment zu beschreiben, aber auch bei ihnen wird die Flammenausbreitungsgeschwin-
digkeit deutlich unterschatzt. Mit der Korrelation Peters Le0.6 konnte dagegen das Ex-
periment zufriedenstellend simuliert werden. Die Ergebnisse des ENACCEF-
Experiments 13 Vol.-% (schon Peters Le0.3 Uberschatzt Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit klar) legen aber nahe, dass es auch mit dieser Korrelation nicht maglich

ist, alle Experimente zufriedenstellend zu simulieren.

Zusammengefasst kann festgestellt werden, dass bei langsamen Verbrennungspro-
zessen (z. B. THAI-HD) die Berucksichtigung der thermo-diffusiven Flammeninstabilita-
ten durch einen Faktor Le™ zu einer besseren Ubereinstimmung filhrt. Bei schnellen
turbulent beschleunigten Verbrennungen wie beim simulierten ENACCEF-Versuch lie-
fern die Korrelationen Peters bzw. Zimont bessere Ergebnisse. Bei Berlcksichtigung
von thermo-diffusiven Flammeninstabilitaten durch einen zusatzlichen Faktor (z. B. Le
') wird die Verbrennungsgeschwindigkeit bei diesen Versuchen deutlich liberschatzt.
Bei ProScienceV15 liegt die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zwischen diesen
beiden Extremen. Hier fiihrt ein geringerer Vorfaktor von Le™®® zu einer guten Uberein-
stimmung. Ohne Zusatzfaktor wird die Brenngeschwindigkeit deutlich unterschéatzt, bei
einem Faktor von Le™" dagegen (iberschatzt. Eine plausible Erkldrung ist, dass bei ge-
ringer Turbulenz eine (gewinkelte) Flammenfront vorliegt, bei der die thermo-diffusiven
Prozesse eine deutliche Rolle spielen. Mit zunehmender Turbulenz wird die Flammen-
front immer starker gestort. Im Fall sehr starker Turbulenz kann die turbulente
Damkohler-Zahl, die das Verhaltnis der Zeitskala der chemischen Reaktion mit der der
physikalischen Prozesse ins Verhaltnis setzt, kleiner 1 werden. In diesem Bereich
wechselwirken die Wirbel direkt mit der Flammenstruktur, die kaum mehr als Flammen-
front bezeichnet werden kann (idealer Rihrreaktor). In diesem Fall ist der Lewis-Zahl-

Effekt zu vernachlassigen.
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Mit diesen hier gewonnenen Erkenntnissen ist es moglich, je nach Verbrennungsre-
gime des Versuchs eine geeignete Korrelation zu wahlen. Fir Containmentsimulatio-
nen ist diese Vorgehensweise allerdings unbefriedigend, da unterschiedliche Verbren-
nungsregimes vorliegen kénnen. Hier ware es wichtig, ein (lokales) Kriterium zu finden,
dass es CFX erlaubt, den Exponenten beim zusatzlichen Term entsprechend zwischen

0 und -1 zu wahlen.

Die GRS hat sich mit CFX-Simulatonen am ETSON-MITHYGENE-
Verbrennungsbenchmark beteiligt. Da die Versuchsergebnisse der 2. Benchmarkphase
zum Zeitpunkt der Berichtserstellung noch nicht veréffentlich wurden, konnte nur die of-
fene Nachrechnung des Versuchs mit 13 Vol.-% H, mit experimentellen Daten vergli-
chen werden. Entsprechend den Erkenntnissen aus den vorangegangenen Untersu-
chungen wurden die Simulationen mit der Peters- und der Zimont-Korrelation fur die
turbulente Flammengeschwindigkeit durchgefiihrt. Beide Simulationen berechnen sehr
ahnliche Ergebnisse. Beim Vergleich der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zeigt
sich eine relativ gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Die kurzzeitigen Druck-
peaks konnten qualitativ und quantitativ in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment
berechnet werden, wenn die Messunsicherheiten und die Reproduzierbarkeit des Ex-

periments bericksichtigt werden.

Als weiterer Arbeitspunkt wurde ein Ansatz zur Beschreibung der turbulenten Flam-
menverldschung durch einen Flammenstreckungsfaktor G untersucht. Dazu wurde ein
ENACCEF-Versuch nachgerechnet, bei dem ein Verléschen der Flamme beobachtet
wurde. Die Untersuchung hat gezeigt, dass durch Reduzierung des kritischen Grenz-
wertes Gt eine deutliche Verlangsamung der Flammenausbreitung erzeugt werden
kann. Bei Wahl eines von der H,-Konzentration abhangigen Wertes flr G kdnnen ei-
nige Messwerte (z. B. Druck) zufriedenstellend simuliert werden. Eine Verl6schung wie
im Experiment ist mit diesem Modell allerdings nicht mdglich, da in CFX nur eine Ver-
ringerung der Verbrennungsgeschwindigkeit abhangig von der lokalen Flammenstre-

ckung zum jeweiligen Zeitpunkt stattfindet.
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9 Arbeitspunkt 2 — Vergleich der Leistungsfahigkeit von
OpenFOAM und CFX

Ziel der vorliegenden Arbeiten ist der Vergleich der Leistungsfahigkeit der CFD-
Software OpenFOAM mit der Leistungsfahigkeit der bisher verwendeten Software
ANSYS-CFX in der Anwendung fir Fragestellungen des Sicherheitsbehalters. Hierbei
soll speziell nur der Aspekt der Gasverteilung (in einem Containment) untersucht wer-

den. Dazu werden im Folgenden unterschiedliche Experimente nachgerechnet.

9.1 Allgemeine Gegeniiberstellung von CFX und OpenFOAM

Generell bietet OpenFOAM als Open-Source-Software die Moglichkeit, den Source-
Code einzusehen und auch selber (um)-zuschreiben. Dies ist ein Vorteil gegentber der
kommerziellen Software CFX, bei der auf die Zuarbeit der Herstellerfirma ANSYS zu-
rickgegriffen werden muss. Generell besteht auch bei beiden Codes die Mdéglichkeit,
zusatzliche Modelle anzufigen. Weiterhin ist OpenFOAM frei verfligbar, so dass keine
Lizenzkosten wie bei CFX anfallen. Dies macht sich insbesondere bei grollen Rech-
nungen bemerkbar, fir die eine Vielzahl von CFX-Lizenzen flr die parallele Abarbei-
tung auf mehreren CPUs notwendig ist. Hier gibt es bei OpenFOAM keinerlei Begren-

zungen durch fehlende Parallel-Lizenzen.

Da OpenFOAM kein kommerzielles Produkt ist, wird die Software-Pflege vermutlich
nicht den gleichen Umfang wie beim kommerziellen Ansys CFX haben. Die Gesamt-
aufsicht fur die Code-Pflege hat die OpenFOAM-Foundation und dort insbesondere der
Entwickler Henry Weller. Einzelne Modelle sind sicherlich von einzelnen Anwendern
zum Teil im Rahmen von Promotionsarbeiten detailliert untersucht und validiert wor-
den. Aber z. B. bei einer neuen OpenFOAM-Version musste ein anderer Anwender
erst einmal selber testen, ob altere Validierungsrechnungen noch zu den gleichen Er-
gebnissen fuhren Dies stellt einen Nachteil gegenuber einer kommerziellen Software
wie CFX dar. Weiterhin fehlt auch eine systematische Dokumentation, insbesondere

des eigentlichen Source-Codes.

Bei der Vernetzung fallt auf, dass OpenFOAM generell die Mdglichkeit hat, mit soge-
nannten ,hangenden® Knoten umzugehen (im Gegensatz zu CFX). Ein Beispiel hierfur
ist in Abb. 9.1 dargestellt. Dies erlaubt eine lokale Netzverfeinerung, ohne dass diese

Verfeinerung Auswirkungen auf das restliche Berechnungsgitter hat.
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(Frei-) hdngende
Knoten

Abb. 9.1 Detail eines OpenFOAM-Netzes mit (frei) hangenden Knoten

OpenFOAM enthalt in der gegenwartigen Version (5.0) zahlreiche Turbulenzmodelle,
wie z. B. k-epsilon-Modelle (Standard, RNG, Launder-Sharma), (k-omega) SST und
weitere, sowie die Mdglichkeiten zur Durchfuhrung von LES oder DNS-Berechnungen.
Auch die gravitationsbedingte Turbulenzerzeugung und —dampfung wurde in einem

Turbulenzmodell (buoyantKEpsilon) bertcksichtigt.

OpenFOAM enthalt zahlreiche Solver fur eine Vielzahl von Anwendungen. Alleine die
als Standard-Solver im Handbuch aufgefiihrten Solver haben eine Anzahl von etwa
100. Darunter sind Solver fur inkompressible und kompressible Stromungen, Mehrpha-
senstromungen, direkte numerische Simulationen (DNS), Verbrennung, Warmetrans-
port, Gravitation, Partikel-Tracking, Spannungsberechnung in Festkérpern und viele
mehr. Fir die vorliegende Problemstellung wurde der Solver rohReactingBuoyantFoam

ausgewahlt; mehr hierzu weiter unten.

Sowohl OpenFOAM als auch ANSYS-CFX bieten beide generell die Mdglichkeit zur
Parallelisierung der Berechnungen. ANSYS-CFX bietet dem Nutzer eine etwas komfor-
table Benutzeroberflache, wahrend OpenFOAM umstandlicher tber ASCII-Eingabe-
Files gesteuert werden muss. Tab. 9.1 fasst noch einmal diesen Vergleich der Eigen-

schaften von OpenFOAM und CFX zusammen.
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Tab. 9.1

Vergleich allgemeiner Eigenschaften von CFX und OpenFOAM

CFX

OpenFOAM

Source-Code nicht verfugbar

Open-Source-Software

Kommerzielle Software / hohe Lizenzkos-
ten

Frei verfigbar / keine Lizenzkosten

Systematische Pflege und Dokumentation
des Source-Codes

Dokumentation des Source-Codes nicht
systematisch

Vernetzung: Strukturierte, unstrukturierte
oder hybride Gitter méglich. Bei struktu-

rierten Gittern keine hangenden Knoten

moglich

Vernetzung: Direkter Import von CFX
mdglich (alle Netze) oder eigenstandige
Vernetzung mit SnappyHexMesh. Hier
Vernetzung mit hangenden Knoten mog-
lich

Turbulenzmodelle (u. a.):
SST, k-epsilon, ...

Turbulenzmodelle (u. a.):
SST, k-epsilon,...

Bericksichtigung der Buoyancy-
Turbulenz moglich

Bertcksichtigung der Buoyancy-
Turbulenz moglich

Modelle fur Conjugated Heat Transfer,
Wandkondensation, Strahlung vorhanden

Modelle fir Conjugated Heat Transfer,
Kondensation und Strahlung vorhanden.
Informationen Uber erste Tests finden
sich weiter unten im Text.

Parallelisierbar

Parallelisierbar

Aufsetzen mit Hilfe einer Bediener-
Oberflache

Aufsetzen von Rechnungen tber ASCII-
Files

Im Folgenden sollen drei Experimente mit Hilfe von OpenFOAM nachgerechnet wer-
den. Anhand der Berechnungsergebnisse soll die Leistungsfahigkeit von OpenFOAM
mit der von CFX speziell fur den Aspekt Gas-Verteilung im Containment verglichen
werden. Begonnen wird im folgenden Abschnitt mit dem THAI-Versuch TH-26 zur Auf-

I6sung einer Heliumschicht.

9.2 Nachrechnung des THAI-Versuches TH-26 mit OpenFOAM

9.21 Experimentelles Setup

Das experimentelle Setup fur den THAI-Versuch TH-26 ist in Abb. 9.2 dargestellt. Im
oberen Bereich befindet sich die Heliumschicht mit maximal 6.9 % Helium (entspricht
etwa 37 Vol.-%). Unten in der Mitte befindet sich ein Rohr, durch das ca. 144.1 g Luft
pro Sekunde eingespeist werden. Durch den sich herausbildenden Freistrahl wird die

Heliumschicht langsam abgebaut. Im unteren Bereich des THAI-Behalters gibt es noch
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eine Venting-Offnung, durch die ein konstanter Druck von 1.5 bar im Behalter gehalten

wird.

In der im folgenden beschriebenen OpenFOAM-Nachrechnung wird nur die Phase des
Helium-Abbaus (ab ca. 4400 s), nicht aber die vorrausgehende Helium-Aufbau-Phase
berechnet. Die initialen Helium-Konzentrationen werden OpenFOAM als Startwerte

mitgegeben.

Abb. 9.2 Experimentelles Setup des TH-26 Versuches

9.2.2 Geometrie und Randbedingungen

Prinzipiell lassen sich mit Gridgen fir CFX erstellte Gitter mit einem Konvertierungs-
programm (fluentMeshToFoam) in das OpenFOAM-Format konvertieren. Die Nutzung
von CFX-Gittern war aber nur bedingt erfolgreich. Der OpenFOAM-Solver rhoReac-
tingBuoyantFoam hat Konvergenzprobleme, wenn nicht-orthogonale Zellen vorkom-
men. Bei den importierten CFX-Gittern konnte in der Regel nur sehr schwer eine kon-
vergente Losung mit OpenFOAM gefunden werden, obwohl mit allen Gittern in CFX
ohne Schwierigkeiten eine Berechnung durchgefiihrt werden konnte. Dieses gilt zu-

nachst nur fur die von uns verwendeten Solvereinstellungen. Ob es bei anderen Sol-
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vereinstellungen zu einem besseren Konvergenzverhalten kommt ist unklar. Zudem
lassen sich bei Verwendung von CFX-Gittern die Vorteile von OpenFOAM nicht voll
nutzen. Die in OpenFOAM erlaubten ,hangenden® Knoten ermoglichen eine lokale Git-
terverfeinerung, ohne dass andere Bereiche im Gitter hiervon beeinflusst werden. Dies
ermdglicht in vielen Fallen die Erstellung von Gittern, die nur schwach nicht-
orthogonale Zellen enthalten und damit besser den Anforderungen von OpenFOAM

entsprechen.

In Abb. 9.3 sind die Geometrie und die Vernetzung fir den TH-26-Fall dargestellt. Das
Netz wurde mit Hilfe des OpenFOAM-Tools SnappyMesh aus einer STL-Oberflache
hergestellt und es enthalt 762 077 Elemente. STL ist die Abklirzung flir STereoL.itho-
graphie und bezeichnet ein spezielles Datei-Format. STL-Oberflachen lassen sich nach
Erstellung einer Geometrie sowohl aus Gridgen als auch aus der ANSYS-Workbench
heraus exportieren. Das OpenFOAM-Tool SnappyMesh verfeinert einen Uber der ge-
samten STL-Oberflache liegenden Geometrie-Block in der Nahe der Oberflache nach
Benutzerangaben und eliminiert dann auf3erhalb der Geometrie liegende Elemente.
Weitere Verfeinerungen kdnnen in vom Benutzer definierten Bereichen vorgenommen
werden. Dies wurde bei der vorliegenden TH-26 Geometrie z. B. mittig in der Position

des Einlass-Rohres und des Luft-Freistrahls durchgefihrt.

Abb. 9.3 OpenFOAM-Geometrie und Vernetzung fir die Simulation des THAI-
Experimentes TH-26
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Fur die anschlielende Berechnung des OECD/PANDA-Benchmarks wurde OpenFO-
AM der Version 2.3.1 verwendet. Als Solver wurde der OpenFOAM-Solver rhoReac-

tingBuoyantFoam ausgewahlt, da dieser

— mehrere (Gas-)Spezies behandeln kann,

— kompressible Gase erlaubt,

— Temperaturen und Energieaustausch berechnet,

— ein Schwerefeld berlcksichtigen kann.

Vielen anderen standardmafRig in OpenFOAM implementierten Solvern (z. B. simple-
Foam, rhoCentralFoam, ...) fehlen eine oder mehrere dieser Eigenschaften. Weitere

Berechnungsparameter finden sich in Tab. 9.2.

Tab. 9.2 Berechnungsparameter und Randbedingungen

Software / Version OpenFOAM 2.3.1
Solver rhoReactingBuoyantFoam
Zeitschritte Adaptiv (max. 0.04 s)
Turbulenzmodell k-omega-SST
Diffusionskoeffizient Konstant 8.0e-5
Elementzahl 762 077
9.2.3 Vergleich von OpenFOAM mit CFX und experimentellen Ergebnissen

In Abb. 9.4 werden die Simulationsergebnisse von CFX und OpenFOAM miteinander
verglichen. Zunachst einmal sehen die beiden Ergebnisse optisch sehr ahnlich aus,
obwonhl es einige kleinere Unterschiede in Form und Lange des Freistrahls gibt. Mogli-

che Ursachen fur die Unterschiede sind:

— Unterschiedlich lange Einlassrohre (die CFX-Rechnung wurde hier nicht mehr ver-
andert).

— Unterschiedliche Gitterstruktur: Das OpenFOAM-Gitter ist rechtwinkeliger und ins-

besondere in vertikaler Richtung starker verfeinert als das CFX-Gitter.

— Unterschiedliche Turbulenzmodellierung, insbesondere in Bezug auf die Buo-

yancy-Turbulenzterme. Dieser Punkt wird spater noch ausfiihrlicher diskutiert.
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Abb. 9.4 Vergleich von CFX- (links) und OpenFOAM- (rechts) Ergebnissen im Post-
processor fur TH-26

In den folgenden Abbildungen Abb.9.5 bis Abb. 9.9 wird der Verlauf der mit
OpenFOAM berechneten Heliumkonzentration mit den CFX-Ergebnissen und auch mit
den experimentellen Werten verglichen. Hier zeigt sich im oberen Bereich ein etwas zu
frhes Einsetzen des Helium-Abbaus (Abb. 9.5 und Abb. 9.6). Hier wie auch etwas tie-
fer geht die Kurve mit der Heliumkonzentration dann aber bei der OpenFOAM-
Rechnung im Verhaltnis zum Experiment etwas zu langsam nach unten. Im unteren
Bereich (siehe Abb. 9.8 und Abb. 9.9) findet sich eine gute Ubereinstimmung zwischen

OpenFOAM-Ergebnissen und experimentellen Daten.
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Abb. 9.5 Vergleich der Heliumkonzentration am Messpunkt MS_27 (8.3 m Hohe,
seitlich im THAI-Behalter)
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Abb. 9.6 Vergleich der Heliumkonzentration am Messpunkt MS_23 (7.5 m Hohe,
seitlich im THAI-Behalter)
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Abb. 9.9 Vergleich der Heliumkonzentration am Messpunkt MS_13 (4.6 m Hohe,
seitlich im THAI-Behalter)

9.3 Nachrechnung des OECD/PANDA-Benchmarks mit OpenFOAM

9.3.1 Experimentelles Setup

Das experimentelle Setup fir den OECD/PANDA-Benchmark ist in Abb. 9.10 darge-
stellt. In groben Zigen ahnelt es dem Aufbau des THAI TH-26 Experimentes. Uber ein
vertikal ausgerichtetes Einlassrohr wird Luft eingespeist (mit einem minimalen Heli-
umanteil), mit dem eine bereits vorhandene Heliumschicht im PANDA-Behalter aufge-
I6st wird. Im unteren Bereich befindet sich eine Venting-Leitung, die Uber ein Ventil ei-

nen konstanten Druck von etwa 1 bar im Versuchsbehalter einstellt.
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Abb. 9.10 Experimenteller Setup des OECD/PANDA-Benchmark (Bildquelle
/IADR 13/)

9.3.2 Geometrie und Randbedingung

Die zur Nachrechnung des PANDA-Experimentes erstellte Geometrie und das Netz
sind in Abb. 9.11 dargestellt. Sie wurde mit Hilfe des OpenFOAM-Tools SnappyMesh
aus einer STL-Oberflache erstellt und enthalt 951335 Elemente. Das Netz wurde ins-

besondere im Bereich des Einlassrohres und des Freistrahls verfeinert.

Die Berechnungsparameter fur die PANDA-Nachrechnung sind in Tab. 9.3 aufgelistet.
Es wurde wieder der Solver rhoReactingBuoyantFoam zusammen mit dem k-Epsilon
Turbulenzmodell verwendet. Eine Simulation der thermischen Warmestrahlung findet
nicht statt. Dies ist physikalisch gerechtfertigt, da kein Dampf vorliegt und Temperatu-
ren im Bereich von 22 °C — 27 °C liegen. Die entsprechenden CFX-Simulationen und

weitere Informationen zum Versuch sind im Abschnitt 7.1 zu finden.
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Abb. 9.11 PANDA-Geometrie (links), Berechnungsnetz (Mitte) und ein Simulations-

ergebnis (rechts)

Tab. 9.3  Berechnungsparameter flr die OpenFOAM-Berechnung

Software / Version OpenFOAM 2.3.1
Solver rhoReactingBuoyantFoam
Zeitschritte Adaptiv (max. 0.0025 s)
Turbulenzmodell k-Epsilon
Diffusionskoeffizient Konstant 8.0e-5
Elementzahl 951 335
9.3.3 Vergleich von OpenFOAM mit CFX und experimentellen Ergebnissen

In Abb. 9.12 bis Abb. 9.15 ist der zeitliche Verlauf der Heliumkonzentration an unter-
schiedlichen Messpunkten dargestellt. Bei allen Messpunkten zeigt sich bei OpenFO-
AM eine deutlich zu friihe Aufldsung der Heliumschichtung. Wahrend im Experiment
die Heliumschicht erst bei ca. 5500 s vollstandig aufgeldst wird, findet die Auflésung in
der OpenFOAM-Rechnung schon innerhalb der ersten 2000 s statt. Die CFX-
Rechnung gibt den Verlauf des Experimentes wesentlich besser als die OpenFOAM-
Rechnung wieder. Eine mogliche Ursache hierfir ist die fehlende Berticksichtigung der
Buoyancy-Turbulenz in OpenFOAM, dieser Aspekt wird im folgenden Abschnitt aus-
fuhrlich diskutiert.
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9.4 Einfluss der gravitationsbedingten Turbulenzproduktion

9.4.1 Analysen anderer Institute

Auch andere Institute berichten von ahnlichen Erfahrungen mit OpenFOAM-

Berechnungen, die im Folgenden kurz besprochen werden sollen.

Forschungszentrum Jiilich:

Beim Forschungszentrum Jilich durchgefiihrte Simulationen zum Abbau einer Helium-
schicht im Mini-PANDA-Experiment zeigen einen zu schnellen Abbau der Schichtung
in OpenFOAM im Vergleich zum Experiment /KEL 15/. Als Ursache wird hierbei das
Fehlen von Buoyancy-Termen im Turbulenzmodell angesehen. Weitere Erlauterungen

hierzu finden sich im Abschnitt JAEA weiter unten.

Institute for Energy, Petten / The Netherlands:

L. Ammirabile und H. Wilkening berichten in einem Artikel der Zeitschrift Nuclear Engi-
neering and Design von der Nachrechnung einer Heliumverteilung im Battelle-Model-
Containment /WIL 13/. Die prinzipielle Form des Helium-Jets und die Verteilung des
Heliums in der OpenFOAM-Simulation entsprechen den experimentellen Werten bzw.
einer ergdnzenden CFX Rechnung. Im Detail gibt es jedoch (Konzentrations-) Unter-
schiede. Ammirable zeigt in seinem Bericht, dass eine Verfeinerung des Battelle-
Gitters (von ca. 1.2 Mio. Elementen auf ca. 1.6 Mio. Elementen, insbesondere im Be-

reich des Helium-Jets) zu einer Verbesserung der OpenFOAM-Ergebnisse flhrt.

Japan Atomic Energy Agency (JAEA):

Von Satoshi Abe et al. wurde 2015 ein Artikel in der Zeitschrift Nuclear Engineering
and Design zu einer Nachrechnung des OECD/PANDA-Benchmarks verdffentlicht
/AIS 15/. Hierbei stellt er auch mit dem standardmaRig enthaltenen k-epsilon-Modell
eine zu schnelle Auflésung der Schichtung fest (als Solver verwendet er auch rhoReac-
tingBuoyantFoam). Er schlagt jedoch zwei mdgliche Modifikationen des in OpenFOAM

implementierten k-epsilon-Modells vor:

— Kato-Launder-Modifikation: Hierbei handelt es sich um eine Modifikation des Tur-
bulenz-Produktionsterms, die sich insbesondere auf die Stagnationszone (im Expe-

riment der Bereich, in dem der Freistrahl auf die Heliumschicht trifft und umgelenkt
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wird) auswirkt. Dort soll durch die Kato-Launder-Modifikation eine Uberschatzung

der Turbulenzproduktion beim Standard-k-epsilon-Modell reduziert werden.

— Katsuki-Modifikation: Hierbei handelt es sich um eine Modifikation des Turbulenz-
Produktionsterms, die die Turbulenzerzeugung durch Gravitation bzw. Dichteunter-

schiede berucksichtigt.

Die Kato-Launder-Modifikation zeigt bei der von Abe durchgefiihrten Berechnung nur
sehr geringe Effekte auf die Simulation des Heliumabbaus (siehe Abb. 9.16). Die
Katsuki-Modifikation fuhrt hingegen zu einer deutlichen Verlangsamung des Schich-
tabbaus und damit zu einer deutlichen Verbesserung der Rechnungen im Vergleich

zum Experiment. Auch diese Ergebnisse sind in Abb. 9.16 dargestellt.

Abb. 9.16 Nachrechnung des OECD/PANDA-Benchmarks durch Abe et al /AIS 15/
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9.4.2 GRS-Analysen (OECD/PANDA)

Um den Einfluss des Buoyancy-Production-Terms zu untersuchen, wurde er zunachst
in der CFX-Rechnung ausgeschaltet und damit die OECD/PANDA-Rechnung erneut
durchgefliihrt. Das Ergebnis ist in Abb. 9.17 bis Abb. 9.20 dargestellt. Hier zeigt sich,
dass die CFX-Rechnung ohne den Buoyancy-Term sehr gut mit der OpenFOAM-
Rechnung Ubereinstimmt. Dies ist ein guter Hinweis darauf, dass die These bzgl. des

fehlenden Buoyancy-Terms in OpenFOAM richtig ist.

0.40
0.35 ; 'Q: I 2

0.30 _ i\\i\\i B
Lk 0.25 N :
5 N \*
2. \ \
3 0.20 N
g 0'15 ----- LTy i
2
T —CFX

0.10

...... CFX ohne Buoyancy T.
0.05 |—OpenFoam
® Experiment
0.00 ! 1 |

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000
Zeit [s]
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Da es sich bei OpenFOAM um einen Open-Source-Code handelt, besteht die Moglich-
keit, den Source-Code einzusehen und zu modifizieren. Um den Aspekt der Buoyancy-
Produktion weiter zu untersuchen, wurde im Standard-k-Epsilon-Modell von

OpenFOAM ein zusatzlicher Turbulenzproduktionsterm eingeflgt:

a
Pp = —8i o> (9.1)

! pop 0%

Hierbei ist die Turbulenzproduktion Py, proportional zur Komponente des Gravitations-
vektors g; sowie zum Dichtegradienten dp/dx;. Weitere Faktoren sind die turbulente Vis-
kositat p; und die turbulente Schmidtzahl o,. Die GRS erhielt bei der Implementierung
des Terms in das k-Epsilon-Turbulenzmodell fachkundige Unterstitzung von Herrn
Aram Amouzandeh /AMO 12/.

In Abb. 9.21 bis Abb. 9.24 werden die Ergebnisse einer neuen OpenFOAM Rechnung
mit Bouyancy-Turbulenz (BT) mit den alten Ergebnissen ohne Bouyancy-Term vergli-
chen. Es zeigt sich, dass der eingefligte Bouyancy-Term zu einem deutlich langsame-
ren Abbau der Heliumschicht fuhrt. Das Ergebnis von OpenFOAM mit Bouyancy-Term

(grine Linie) liegt nun ziemlich genau auf den experimentellen Werten und auch auf
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dem Verlauf der CFX-Rechnung (mit Bouyancy-Term / rote Linie). Grundsatzlich zeigt
sich aber, dass der fehlende Turbulenz-Term erfolgreich in OpenFOAM eingefiigt wer-

den konnte und die Simulation nun ahnlich gute Ergebnisse wie CFX liefert.

Anmerkung: In der aktuell erschienenen OpenFOAM-Version (Version 5 / erschienen
August 2017) gibt es ein Turbulenzmodell in dem standardmafig ein entsprechender
Term eingebaut ist (,buoyantKEpsilon-Turbulenzmodell). Da das Projekt schon am

Ende seiner Laufzeit war konnte dieses neue Modell an dieser Stelle noch nicht getes-

tet werden.
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9.4.3 GRS-Analysen (TH-26)

Auch fur den Versuch TH-26 wurden die OpenFOAM-Rechnungen mit dem Buoyancy-
Turbulenz-Term wiederholt. In Abb. 9.25 bis Abb. 9.29 werden die folgenden Rech-

nungen miteinander verglichen:

Tab. 9.4  Vergleich der Rechnungen

Farbe Rechnungsname Buoyancy- Sonstiges
Turbulenz
Blau CFX mit BT Ja CFX-Vergleich
Rot OpenFOAM ohne BT Nein OpenFOAM-Standard
Gelb OpenFOAM mit BT Ja Erganzung des BT-Terms
Schwarz | OpenFOAM mit BT neu Ja Mit BT-Term & leichter Ver-
besserung der initialen Heli-
umschichtung
Grin Experimentelle Referenz

Der Einfluss des Buoyancy-Turbulenz-Terms (BT) zeigt sich insbesondere beim Ver-

gleich der roten und der gelben Kurve fir die OpenFOAM Analyse ohne und mit Buo-
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yancy-Turbulenz. Bei den Rechnungen mit Buoyancy-Turbulenz setzt der Abbau der
Heliumschicht spater ein, dafir ist dann der Abfall der Konzentration steiler als bei der
Rechnung ohne diesen Term. Insgesamt ist der berechnete Helium-Abbau nun ein we-
nig zu langsam, gerade im oberen Bereich. Die schwarze Kurve stellt eine Wiederho-
lung der Rechnung mit Buoyancy-Term da, bei der aber die Startbedingungen (initiale
Heliumkonzentration) etwas besser an die experimentellen Werte angepasst wurden.

Dies macht aber im weiteren Verlauf nur einen kleinen Unterschied.

Die neuen OpenFOAM-Rechnungen sind generell in auffallend guter Ubereinstimmung
mit den CFX-Ergebnissen. Wie schon beim OECD/PANDA-Benchmark scheint Open-
FOAM nach Einfihrung des Buoyancy-Terms nun in Bezug auf die Berechnung der

Gasverteilung eine Leistung zu zeigen, die ziemlich ahnlich zu den CFX-Leistungen ist.
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9.5 Nachrechnung des Mini-Panda-Benchmarks mit OpenFOAM

9.5.1 Experimentelles Setup

Auch mit den Experimenten im Mini-Panda-Behalter soll die Validierungsgrundlage fir
Gasverteilungsrechnungen verbessert werden. Hier gibt es nach der Auswertung und
Nachrechnung der bisherigen Panda- und THAI-Versuche noch offene Fragestellun-
gen, die im CFD-Verbund diskutiert wurden. Beim Mini-Panda-Experiment handelt es
sich um eine verkleinerte Version des Panda-Behalters (Skalierungsfaktor 1:4, siehe
Abb. 9.30). Die kleine GroRe des Mini-Panda-Behalters erlaubt es, in CFD-
Rechnungen besser die notwendigen Best-Practice-Guidlines wie z. B. zur Netzfeinheit
einzuhalten. DarUber hinaus hat der Mini-Panda-Versuch eine innovative Messinstru-
mentierung, die detaillierte Aussagen z. B. Gber das Temperaturfeld erlaubt. Auch ein
Experiment zur Auflésung einer Helium-Schicht an der Mini-Panda-Anlage wurde zur

Validierung von OpenFoam genutzt.

Abb. 9.30 Geometrie des Mini-Panda-Behalters (Abbildung aus /KEL 12/)

In Abb. 9.31 ist die initiale Heliumkonzentration im Vessel 2 im Experiment MPII_1 dar-

gestellt (der Vessel mit dem Einspeise-Rohr). Im oberen Bereich der Schicht hat man
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im Maximum 100 % Helium. Diese Konzentration ist deutlich héher als bei den zuvor
besprochenen THAI- bzw. Panda-Experimenten. Uber das Einspeise-Rohr werden
0.68 g/s Luft in den Vessel 2 eingespeist und mit diesem Luftstrahl wird die Helium-
schicht langsam abgebaut. Im Vessel 1 befindet sich eine Venting-Line, die flir einen
konstanten Druck (ca. 1 atm) sorgt. Weitere Details zu den Experimenten finden sich in
/IKEL 12/.

Abb. 9.31 Initiale Helium-Konzentration (Abbildung aus /KEL 12/)

9.5.2 Geometrie und Randbedingungen

In Abb. 9.32 ist die flr die OpenFoam Berechnung erstellte Geometrie und das Be-
rechnungsnetz dargestellt. Es wurde wieder mit dem Werkzeug SnappyHexMesh von
OpenFoam erstellt und ist insbesondere in der Nahe des Einlassrohres und der Heli-
umschicht verfeinert. Insgesamt hat das hier gezeigte Netz 955.436 Elemente, eine
zusatzliche Gitterstudie wird im nachsten Abschnitt diskutiert. Als Solver wurde wieder
rhoReactingBuyoantFoam und als Turbulenzmodell das k-Epsilon-Modell (mit zusatzli-
chem Buoyancy-Term) verwendet. Weitere Berechnungsparameter finden sich in
Tab. 9.5.
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Abb. 9.32 Mini-Panda-Geometrie (oben), Berechnungsnetz (links unten) und ein Si-

mulationsergebnis (rechts unten)

Tab. 9.5 Berechnungsparameter fir die OpenFoam-Berechnung

Software / Version OpenFoam 2.3.1

Solver rhoReactingBuoyantFoam
Zeitschritte Adaptiv

Turbulenzmodell k-Epsilon (mit Buoyancy-Term)
Diffusionskoeffizient Konstant 8.0e-5

Elementzahl 0.6 bis 2.7 Mio.
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9.5.3 Durchfiihrung einer Gitterstudie

Um den Einfluss des Berechnungsgitters auf die Ergebnisse zu untersuchen wurden
Berechnungen mit unterschiedlicher Gitterfeinheit durchgefiihrt. Die Gitter hatten zwi-
schen 0.6 Mio. und 2.7 Mio. Elemente, siehe auch Abb. 9.33. Die Verfeinerungen fan-
den hauptsachlich in dem Behalter mit der Einspeisung und im Bereich der Helium-
Schicht statt.

PR
& 599.000 | 955000 Fi = 2.704.000 3
Elemente [} Zi Elemente [ Elemente

Abb. 9.33 Gitter des MiniPanda-Behalters flr die Gitterstudie

Die Berechnungen mit dem feinsten Netz (2.7 Mio. Elemente) lief trotz Parallelisierung
sehr langsam, deshalb werden im Folgenden nur die Ergebnisse fir das grobe und das
mittlere Netz dargestellt. Die berechneten Heliumkonzentrationen werden in Abb. 9.34
bis Abb. 9.36 miteinander verglichen. Insbesondere bei dem obersten Messpunkt
Kath28 zeigen sich leichte Unterschiede. Die Berechnung mit weniger Elementen zeigt
eine etwas schnellere Aufldsung der Heliumschicht. Bei den anderen Messpunkten

sind die Unterschiede minimal.
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In Abb. 9.37 bis Abb. 9.39 ist der Temperaturverlauf in unterschiedlichen Héhen unter-
halb und innerhalb der Heliumschichtung dargestellt. Insgesamt zeigt sich noch ein ge-
ringer Einfluss der Gitterfeinheit auf die Berechnungsergebnisse. Insbesondere kurz
unterhalb der Heliumschicht steigen die Temperaturen in den ersten 1000 s im Ver-
haltnis zu den experimentellen Werten aber noch zu stark an (TC7, siehe Abb. 9.38).
Auch der Temperturabfall innerhalb der Heliumschicht passt nicht zu den experimentel-
len Werten (TC8, siehe Abb. 9.39). Diese Aspekte werden weiter unten noch diskutiert.
Im Folgenden wird zunachst mit dem mittleren Gitter (mit ca. 955.000 Elementen) wei-

ter gearbeitet.
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Abb. 9.34 Heliumkonzentration in 1.723 m Ho6he (Kath28)
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9.6 Einfluss des Buoyancy-Turbulenz-Terms

Wie bereits bei den Rechnungen zum OECD/Panda-Benchmark und zum TH-26 wur-
den auch hier beim MiniPanda-Benchmark Rechnungen sowohl mit als auch ohne den
Buoyancy-Turbulenz-Term durchgefiihrt. Die Ergebnisse sind in Abb. 9.40 bis
Abb. 9.43 dargestellt. Beim oberen Messpunkt in 1.7 m Hohe zeigt sich ein deutlich
langsamerer Abbau bei Verwendung des Buoyancy-Terms. Dieses entspricht auch
dem Verhalten, welches bereits beim OECD/Panda-Benchmark und beim TH-26 Expe-
riment beobachtet wurde. Allerdings passt hier die Rechnung ohne den Buoyancy-
Term besser zu den experimentellen Werten als die Rechnung mit Buoyancy-Term.
Auch bei den weiter unten liegenden Messpunkten sieht man einen deutlichen Unter-
schied zwischen beiden Rechnungen (siehe Abb. 9.41 bis Abb. 9.43). Hier schneidet
die Rechnung mit Buoyancy-Term aber im Vergleich zum Experiment ahnlich oder
teilweise auch besser ab als die Rechnung ohne Buoancy-Term. Da aber davon aus-
gegangen wird, dass der Buoyancy-Term flr eine korrekte physikalische Modellierung
notwendig ist, bauen die nun folgenden Paramaterstudien auf der Rechnung mit dem

Buoyancy-Term auf.
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9.6.1 Einfluss der Zeitschrittweite (Courant-Zahl)

Um den Einfluss der Zeitschrittweite auf die Berechnungsergebnisse zu untersuchen
wurden drei Rechnungen mit jeweils unterschiedlicher maximaler Courant-Zahl (siehe
Tab. 9.6) durchgefiihrt. Uber das Setzen der maximalen Courant-Zahl findet dann in

OpenFoam eine Anpassung der Zeitschrittweiten statt.

Tab. 9.6 Variation der Zeitschrittweiten und max. Courant-Zahlen

Rechnung Max. Courant-Zahl Durchschnittliche
Zeitschrittweite

Rechnung 1 50 0.0059 s

Rechnung 2 10 0.0024 s

1 (0 s bis170 s)

0.0012
5 (170 s bis 2800 s) S

Rechnung 3

Die Rechnung mit der kleinsten maximalen Courant-Zahl (Rechnung 3) hatte die
kleinsten Zeitschritte und sie hat am meisten CPU-Zeit zur Berechnung verbraucht.
Diese Rechnung war urspringlich mit einer maximalen Courantzahl 1 gestartet wor-
den. Wegen der extrem langsamen Berechnung war ab ca. 170 s die Courantzahl je-

doch auf den Wert 5 hochgesetzt worden.

In Abb. 9.44 bis Abb. 9.47 sind die simulierten Heliumkonzentrationen und die experi-
mentellen Ergebnisse dargestellt. Es zeigt sich eine deutliche Abhangigkeit des Ergeb-
nisses von der Zeitschrittweite. Je kleiner die Courant-Zahl (und damit die Zeitschritt-
weite) ist, desto schneller findet der Abbau der Helium-Schicht statt. Die Ergebnisse
mit kleinerer Courant-Zahl passen besser zu den experimentellen Messewerten als die
Ergebnisse mit grofRerer Courant-Zahl. Hier scheinen die numerischen Fehler zuzu-
nehmen. Die Ergebnisse mit der kleinsten Courant-Zahl stimmen allerdings immer
noch nicht mit den experimentellen Ergebnissen Uberein. Insbesondere bei den weiter
oben gelegenen Messpunkten (z. B. Kath28) zeigt sich noch ein zu langsamer Abbau
der Heliumschicht. Bei den weiter unten gelegenen Messpunkten (Kath20 und Kath12)

findet sich hingegen schon eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment.
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In Abb. 9.48 bis Abb. 9.50 ist der Temperaturverlauf in unterschiedlichen Héhen darge-
stellt. Auch hier zeigt sich teilweise ein deutlicher Einfluss der Courantzahl auf die Be-
rechnungsergebnisse. Interessant ist insbesondere der Temperaturverlauf innerhalb
der Heliumschicht (TC8, siehe Abb. 9.50). Hier sinken die Temperaturen in den Be-
rechnungen — im Gegensatz zum Experiment — deutlich ab, was unphysikalisch ist.
Dieser unphysikalische Effekt ist umso starker, je groRer die Courantzahl ist. Dieses
deutet darauf hin, dass es hier bei zu grof3er Courant-Zahl und damit zu grof3er Zeit-
schrittweite zu numerischen Fehlern kommt. Insofern ist eine kleine Courant-Zahl un-
bedingt zu bevorzugen. Vermutlich wirde eine Berechnung mit noch kleinere Courant-
zahl hier noch besser zu den experimentellen Ergebnissen passen. Leider sind Rech-
nungen mit kleinerer Courant-Zahl und damit kleineren Zeitschritten aufgrund der lan-

gen Berechnungsdauer schwierig.
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9.6.2 Detailierter Vergleich mit CFX

Far den Vergleich mit CFX werden zwei OpenFoam-Rechnungen herangezogen — eine
Rechnung mit grobem Gitter, aber feinem Zeitschritt und eine Rechnung mit feinem
Gitter, aber etwas grofieren Zeitschritten. Eine Rechnung mit feinem Gitter und feinen
Zeitschritten war auf Grund der hohen bendétigten Rechenzeit bisher nicht méglich. In

Tab. 9.7 werden die Berechnungsparameter miteinander verglichen.

Tab. 9.7  Berechnungsparameter fir die Vergleichsrechnungen
OpenFoam OpenFoam CFX-Rechnung
Rechnung 1 Rechnung 2
Turbulenzmodell k-Epsilon (mit Buoyancy-Term) SST (mit Buo-
yancy-Term)
Elementzahl ca. 599 000 ca. 955 000 ca. 909 000
Mittlerer ca. 0.00033 s ca. 0.0024 s ca.0.1s
Zeitschritt (max. Courant = 1.0) (max. Co. =10.0)
Strahlungsmodell Ohne Ohne

In Abb. 9.51 werden die Heliumkonzentrationen zum Zeitpunkt t = 300 s fir die drei un-
terschiedlichen Berechnungen miteinander verglichen. Ein grundsatzlicher Unterschied
besteht schon darin, dass die CFX-Rechnung mit dem CFX-Postprocessor und die
OpenFoam-Rechnungen mit Paraview ausgewertet wurden. Die beiden Postprocesso-
ren haben eine leicht unterschiedliche Farb- und Helligkeitsdarstellung. Trotzdem kann
man schon zu diesem Zeitpunkt leichte Unterschiede in der Heliumschichtung zwi-
schen der CFX- und den OpenFoam-Rechnungen erkennen. Ursache hierfiir ist die
etwas problematische Initialisierung in OpenFoam (der Konzentrationsverlauf wird in

Stufenform initialisiert).

In Abb. 9.52 bis Abb. 9.55 wird der Verlauf der Helium-Konzentrationen miteinander
verglichen. Bei den unteren drei Messstellen ca. in 1.0 m bis 1.5 m Hohe zeigen die
drei Simulationen und die experimentellen Werte einen relativ ahnlichen Verlauf. Es
gibt zwar kleinere Unterschiede, jedoch hat keine der drei Simulationen einen deutli-
chen Vorteil gegenuber den anderen. Erst bei der obersten Messstellte (Kath28, in
1.72 m Hbhe) zeigt sich ein etwas deutlicherer Unterschied zwischen den drei Simula-
tionen. Hier wird der Verlauf der Heliumkonzentration am besten von der CFX-
Rechnung wiedergegeben, die beiden OpenFoam-Rechnungen kommen auf eine et-

was zu langsame Auflésung der Heliumschicht an dieser Position. Von den beiden O-
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penFoam-Rechnungen passt aber Rechnung 1 (grobes Netz, kleine Zeitschritte) am

besten zu den experimentellen Werten.

Abb. 9.51 Vergleich der Heliumkonzentrationen (bei t = 300 s)
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In Abb. 9.56 werden die Temperaturen zum Zeitpunkt t = 300 s miteiander verglichen.
Hierbei fallt auf, dass in beiden OpenFoam-Rechnungen innerhalb der Heliumschicht
eine zu niedrige Temperatur herrscht, wahrend sich unterhalb der Heliumschicht eine
zu hohe Temperatur bildet. Innerhalb der Heliumschicht nimmt die Temperatur anfangs
sogar gegenuber den initialen Werten ab, was unphysikalisch ist. Leider konnte bisher
noch keine Solvereinstellung gefunden werden, die hier fur eine bessere Abbildung
sorgt. Insgesamt scheint der Effekt aber bei kleineren Zeitschritten geringer zu sein.
Diese Effekte spiegeln sich auch in den Temperaturverlaufen in Abb. 9.57 bis
Abb. 9.59 wieder. In mittlerer Behalterhéhe liegen die mit OpenFoam und CFX berech-
neten Werte noch relativ nahe beieinander (siehe TC6, Abb. 9.57). Direkt unterhalb der
Heliumschicht steigen die Temperaturen in den OpenFoam-Rechnungen zunachst zu
stark an (siehe TC7, Abb. 9.58) um dann wieder auf das experimentelle Niveau abzu-
sinken. Innerhalb der Heliumschicht kommt es dann zu dem erwahnten unphysikali-
schen Absinken der Temperaturen (siehe TC8, Abb. 9.59). Dieser Effekt ist jedoch bei
OpenFoam-Rechn. 1 deutlich kleiner als bei Rechn. 2. Eine Rechnung mit noch kleine-

ren Zeitschritten war aber auf Grund der enorm langen Rechenzeiten nicht mdglich.
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Abb. 9.56 Vergleich der Temperaturen (bei t = 300 s)
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In Abb. 9.60 werden die vertikalen Geschwindigkeiten am Inlet-Rohr bei t = 300 s mit-
einander verglichen. Diese Verteilungen von CFX und OpenFOAM Rechnung 2 sehen

sich qualitativ ahnlich, auch wenn es leichte Abweichungen in der Form des Jets gibt.
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Bei der Rechnung OpenFOAM 1 ist die Geschwindigkeit in der Jet-Mitte deutlich klei-

ner. Die Ursache hierfir ist das deutlich grobere Netz.

Abb. 9.60 Vergleich der vertikalen Stromungsgeschwindigkeiten (bei t = 300 s)

In Abb. 9.61 werden die mit OpenFoam berechneten Geschwindigkeitsprofile kurz vor
Ende des Inlet-Rohres mit dem in CFX berechneten Geschwindigkeitsprofil verglichen.
Es zeigen sich noch deutliche Unterschiede. Insbesondere bei der OpenFoam-
Rechnung 1 fallt das eckige Geschwindigkeitsprofil auf. Ursache hierfir sind die unter-
schiedlichen Netze im Inlet-Rohr. Bei der OpenFoam-Rechnung 1 ist das Netz sehr
grob und enthalt nur wenige Elemente innerhalb des Inlet-Rohres, aber auch bei der
OF-Rechn. 2 ist die Randschicht nicht besonders detailliert aufgeldst. Die unterschied-
lichen Geschwindigkeitsprofile kénnen wiederum Ursache fir die unterschiedliche

schnelle Abbaugeschwindigkeit des Heliums sein.
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9.7 Weitere Untersuchungen zur Eignung von OpenFoam fiir Contain-
ment-Simulationen

Im Rahmen einer Projektaufstockung wurden weitere kleinere Untersuchungen und
Tests durchgefiihrt, um die Frage zu beantworten, ob sich OpenFOAM generell flr
Containmentanwendungen eignet. Hierzu wurden Modelle aus unterschiedlichen Be-
reichen getestet (Strahlung, Conjugated Heat Transfer,...). Ziel war hier nicht eine ab-
schliellende Validierung der Modelle sondern nur eine relativ oberflachliche Prufung,
ob bestimmte Modelle in OpenFOAM generell vorhanden sind und ob sie lauffahig sind

und plausible Ergebnisse liefern.

Strahlungsmodelle: Generell sind mehrere unterschiedliche Modelle in OpenFoam
vorhanden (P1, fvDOM,...). Diese kénnen ab OpenFOAM 5.0 auch standardmaRig zu-
sammen mit dem Solver rhoReactingBuoyantFoam verwendet werden. Erste einfache
Testbeispiele wurden mit dem P1-Modell durchgefihrt. Die Ergebnisse sind etwas an-
ders als bei CFX (auch mit P1 gerechnet), insgesamt erscheinen die Ergebnisse je-
doch plausibel. Die Abbildung zeigt den MiniPanda-Benchmark, einmal ohne Strah-

lungsmodell und einmal mit dem P1-Strahlungsmodell gerechnet. Durch das Strah-
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lungsmodell findet ein zusatzlicher Warmeaustausch zwischen den einzelnen Berei-
chen statt.

Abb. 9.62 Testbeispiel fir Strahlungsmodelierung in OpenFOAM

Wand/Gas-Warmeaustausch (Conjugated Heat Transfer): Eine Kopplung des
Wand/Gas-Warmeautausches mit rhoReactingFoam wurde von einem externen Nutzer
bereits durchgefuhrt und veréffentlicht, ist aber nicht in der Standerd-Version enthalten.
Der neue Solver hat den Namen ,chtMultiRegionFoam®, er ist gut dokumentiert und
enthalt ein Tutorial-Beispiel. Dieses Beispiel war bei der GRS lauffahig. Die Abbildung
zeigt einen kalten Luftstrahl der an einer heilen Metallplatte entlang streicht. Hierdurch
kommt es zu einer Erwarmung der Luft in einer Schicht nahe der Platte. Prinzipiell zeigt

sich hier schon das erwartete Verhalten.

Abb. 9.63 Testbeispiel flir Conjugated Heat Transfer in OpenFOAM

459



Buoyancy-Turbulenz Terme: Ab OpenFOAM Version 4 gibt es in der Standardversi-
on ein Turbulenzmodell, welches Terme flr die Produktion und Dissipation von Turbu-
lenz enthalten (,buoyantKEpsilon-Modell). In der friiheren Version 2 (diese wurde flr
bisherige Arbeiten verwendet) musste noch ein entsprechendes Modell selber vom
Nutzer implementiert werden. Die Abbildung Abb. 9.64 zeigt einen ersten Test des
neuen Modells in OpenFOAM 4. Die Auflosung des Heliumschicht in diesem OECD-
Panda-Experiment scheint noch etwas zu schnell zu erfolgen (rote Linie), das generelle

Verhalten schein aber prinzipiell schon zu stimmen.

Kondensation: Ein Modell zur Kondensation ist vorhanden, baut aber auf einem gene-
rell unterschiedlichen Mehrphasen-Solver (interFOAM) auf und ist daher fir Contain-
mentanwendungen nicht geeignet. Es gibt aber in OpenFOAM kein Ein-Fluid Wand-
oder Volumenkondensationsmodell. Als erster Test wurde untersucht, ob und wie sich
in OpenFOAM Quellterme zur Modellierung von Volumenkondensation implementieren
lassen. Hierzu wurden Quellterme in die Kontinuitats- und die Energiegleichung einge-
fugt, die das Gleichgewicht in Richtung Sattigungsbedingungen verschieben. Erste

Tests zeigten plausible Ergebnisse.
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Abb. 9.64 Test des buoyantKEpsilon-Modells (rote Kurve / OECD-Panda-

Experiment)
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9.8 Erganzungen zur numerischen Stabilitiat von OpenFOAM

Bezuglich der numerischen Stabilitdt von OpenFOAM wurden unterschiedliche Be-
obachtungen gemacht, die im Folgenden stichpunktartig aufgefihrt werden. Da in O-
penFOAM sehr viele unterschiedliche Einstellungen (numerische Verfahren, Parame-
ter) ausgewahlt werden kénnen, beziehen sich die hier vorgestellten Erfahrungen auf
die im Projekt verwendeten Standardeinstellungen fiir OpenFOAM-2, rhoReactingBuo-

yantFoam und kénnen nicht verallgemeinert werden:

— Hoéhere Orthogonalitat des Gitters und gleichmaRig groRe Zellen erhéhen die Sta-

bilitdt und ermdéglichen gréRere Zeitschritte.

— Das Standard k-epsilon-Turbulenzmodell scheint stabiler zu sein als das Launder-

Sharma-k-epsilon Modell.

— Das Einfugen des Buoyancy-Terms flihrte zu einer hoheren Instabilitat der Rech-

nung und zu kleineren Zeitschritten, aber zu besseren Ergebnissen.

— Manchmal stirzt OpenFOAM ab, wenn die Zeitschritte zu klein werden. Dann emp-

fiehlt sich eine Umstellung von adaptiven zu konstanten Zeitschrittweiten.

— Die Stabilitat der Rechnung lasst sich wesentlich durch gut gewahlte Parameter in
der Solution- and Algorithm-Control im fvSolution-File verbessern. Als gut hat sich
insbesondere eine Erhéhung der ,nOuterCorrectors“-Anzahl in Kombination mit ei-

ner Residual-Control erwiesen (optimierte Einstellungen sind in
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— Anhang A dargestellt).

9.9 Zusammenfassung und Fazit

Ziel der Arbeiten in diesem Arbeitspunkt des Vorhabens war ein Vergleich der Leis-
tungsfahigkeit der frei verfigbaren Open Source Software OpenFOAM mit der kom-
merziellen Software ANSYS CFX. Hierzu wurde zunachst der Aspekt der Gasvertei-
lung und Schichtungsauflésung anhand dreier Experimente untersucht (THAI TH-26,
MiniPanda und ein OECD-PANDA-Benchmark).

Bei der Erstellung der OpenFOAM-Netze hat sich das mitgelieferte Programm Snap-
pyHexMesh als gutes Werkzeug herausgestellt, das Netze von hoher Qualitat erzeu-
gen kann. Allerdings hat SnappyHexMesh noch Limitierungen (z. B. nur Gitterverfeine-
rung in allen Koordinaten gleichzeitig) die zukiinftig behoben werden missen. Ein di-
rekter Import bzw. eine Konversion von CFX-Netzen ist zwar auch méglich, allerdings
hat OpenFOAM bzgl. der Anforderung an die Orthogonalitadt des Berechnungsnetzes
héhere Anspriiche als CFX und somit flihrte die Importierung zu Problemen. Dafir hat
man mit OpenFOAM aber auch die Mdglichkeit, sogenannte hangende Knoten zu ver-
wenden, was eine gute lokale Verfeinerung des Netzes ermdglicht, ohne die Orthogo-

nalitat zu gefahrden.

Bei der Auswahl des passenden Solvers scheint der OpenFOAM-Solver rhoReacting-
BuoyantFoam am besten zu der vorliegenden Problemstellung (Leichtgasschichtung
und Auflésung) zu passen. Nach einer ersten Berechnung hat sich allerdings gezeigt,
dass OpenFOAM eine zu schnelle Schichtungsaufldsung im Vergleich zum Experiment
vorhersagt. Als Ursache hierfir wurde das Fehlen eines Terms zur Erzeugung gravita-
tionsbedingter Turbulenz (Buoyancy-Turbulence) erkannt, und es konnten entspre-
chende Terme nachtraglich in die Turbulenzgleichungen implementiert werden. In einer
darauf folgenden weiteren Nachrechnung ergab sich eine langere Auflésungszeit fir
die Gasschichtungen, die nun besser zum Experiment passt. Der zeitliche Verlauf der
Heliumkonzentrationen ahnelt nun stark demjenigen, der von CFX berechnet wird
(obschon es noch einige Unterschiede bzgl. Gitter, Zeitschritten, Berechnungsparame-
ter gibt). Die vorliegenden ersten Ergebnisse bzgl. der Gasverteilung und Schichtungs-
auflésung sind schon viel versprechend. Es mussen aber noch weitere Untersuchun-

gen und gegebenenfalls auch Modellverbesserungen erfolgen.
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Es gibt noch weitere Phanomene aus dem Bereich der Containment-Simulationen, die
im Rahmen der Projektaufstockung mit kleinen Beispielen getestet wurden. Dazu ge-
héren unter anderem Warmeaustausch mit Festkdrpern (Conjugated Heat Transfer),
Volumenkondensation sowie die Berechnung von thermischer Strahlung. Grundsatzlich
scheint die Berechnung dieser Phanomene in OpenFOAM mdglich zu sein. In RS1526
wurden hierzu nur erste oberflachliche Tests gemacht, eine tiefergehende Untersu-

chung und Validierung ist noch notwendig.
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10 AP 3.1 — Simulation der Gasverteilung und der Sumpfbil-
dung im Sicherheitsbehalter eines DWR KONVOI

Ziel der Arbeiten in diesem Abschnitt war es, die in diesem Projekt erzielten Modell-
fortschritte, insbesondere das Sumpfmodell und das IKE-Volumenkonden-
sationsmodell, in den Konvoi-Datensatz zu integrieren und die Anwendbarkeit der Mo-

delle in einem grofRen Datensatz zu testen.

10.1 Darstellung des Storfall-Szenarios

Im Rahmen der vorliegenden Arbeiten wurde auf ein Storfallszenario zurtickgegriffen,
das schon beim Generic-Containment-Benchmark (SARNET 2) verwendet wurde und
das fur die vorliegende Anwendungsrechnung modifiziert wurde. In Abb. 10.1 bis
Abb. 10.3 finden sich die Einspeiseraten fir Wasser, Dampf und H,. Im Vergleich zum
Generic-Containment-Szenario wurde hier der Beginn der H,-Einspeisung von ca.
2000 s (0.6 h) auf O0s vorverlegt. Dies hat ausschlieBlich praktische Grinde, um
schnell eine Erhéhung der H,-Konzentrationen beobachten zu kdnnen. Das Szenario
ist damit nur beispielhaft und nicht realistisch. In den vorliegenden Arbeiten soll aber
der Fokus auch mehr auf dem Einbau und Test der Sumpfmodellierung liegen, nicht

auf einer realistischen Storfallberechnung.
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Abb. 10.1 Wasser-Einspeiseraten
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Abb. 10.4 Einspeisetemperatur Dampf und H,

10.2 CFX-Datensatz

Fir die Berechnung mit CFX wurden unterschiedliche Gitter verwendet. Zunachst gab
es eine Gitterstudie mit einem groben (5.4 Mio. Elemente) und einem feinen Netz (7.6
Mio. Elemente). Diese Gitterstudie wird im folgenden Abschnitt noch weiter erlautert.

Dann wurden mehrere Berechnungen ohne Sumpf und mit Sumpf durchgefihrt.

Urspringlich wurden die Gase (Dampf und H;) und auch das Wasser jeweils uber ei-
nen Inlet (Bruchstelle) in das Containment eingespeist. Hierbei traten jedoch sehr ext-
reme Werte bzgl. der Strdomungsgeschwindigkeiten auf, was zu erheblichen numeri-
schen Schwierigkeiten flhrte. Aus diesem Grund wurde von einem Inlet-Freistrahl als
Einspeisung abgesehen. Alternativ wurde eine volumetrische Quelle fur die Gas-
Einspeisung verwendet. Dabei werden im oberen Sumpfbereich Dampf und H, ent-
sprechend den Einspeiseraten (siehe Abb. 10.2 und Abb. 10.3) als Volumenquelle frei-
gesetzt. Dieses entspricht auch in etwa der Einspeisung in ein Volumen bei Lumped-
Parameter-Codes wie COCOSYS. Die unterschiedliche Modellierung der Gaseinspei-
sung (Freistrahl / unterschiedliche Ausrichtung / Volumetrisch ...) kdnnte durchaus ei-
nen Einfluss auf die Verteilung der Gase im Containment und damit auf den Storfallab-

lauf haben. Dieser Aspekt soll aber nicht hier untersucht werden.
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Als Turbulenzmodell wurde wieder das SST-Turbulenzmodell verwendet. Die Strahlung
wird durch das DiscreteTransferModell simuliert. Ab CFX-Version 17 ist die Kombinati-
on von Strahlung und Multiphase prinzipiell auch méglich, allerdings noch als soge-
nanntes Beta-Feature, was bedeutet, dass diese Kombination noch in der Testphase
ist. Abb. 10.40 und Abb. 10.5 zeigen den Containmentdatensatz mit dem Sumpf im un-

teren Bereich.

Tab. 10.1 Numerische Parameter fur die Containment-Simulation

Experiment

Konvoi-Anwendung

Phanomene

Modellierung des Containment-Sumpfes

Elementzahlen

5.40 Millionen Elemente (Rechnung grobes Netz)
7.60 Millionen Elemente (Rechnung feines Netz)
8.36 Millionen Elemente (Rechnung ohne Sumpf)
8.30 Millionen Elemente (Rechnung mit Solid-Sumpf)
8.13 Millionen Elemente (Multiphase-Rechnung)

Einspeisung

Volumetrische Quelle im Sumpfbereich

Materialien

Air Ideal Gas, H,, H,Og (Dampf), Water

Diffusionskoeffizient

Korrelation nach Fuller

Turbulenzmodell

SST

Kondensationsmodell

Wandkondensation (Ansys-Modell),
Volumenkondensation (modifiziertes IKE-Modell)

Strahlungsmodell

Discrete Transfer (64 Strahlen)

Sumpfmodell Solid Block, Multiphase
Konvergenz RMS < 0.0001
CFX-Version 17.0

Der Sumpf ist hier als Solid Block modelliert und in Abb. 10.5 ist der Sumpf innerhalb
des Containments dargestellt. In dem hier gezeigten Beispiel wurde eine kalte Wasser-
vorlage mit einer Starttemperatur von 30 °C verwendet. Grund hierfir ist, dass an die-
sem exemplarischen Beispiel der Einfluss des Sumpfes auf den Stérfall maximiert wer-
den sollte, um den Effekt des Sumpfes auf den Stérfall moglichst deutlich herauszuar-
beiten. Der Einfluss der Sumpftemperatur auf den Stérfallablauf wurde im Rahmen ei-
ner Sensitivitdtsstudie mit COCOSYS untersucht und er wird weiter unten noch be-
schrieben. Das Gitter wurde im Bereich der Grenzschicht sowohl im Wasser als auch

in der Luft verfeinert. Der Solid-Block erhielt hierbei die Eigenschaften (Dichte, Warme-
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kapazitat) von Wasser. Die Warmeleitfahigkeit des Solid-Blocks wurde jedoch gegen-
Uber Wasser um den Faktor 10 erhoht, um das Fehlen der konvektiven Warmestrome

ZU kompensieren.

Sumpf /

Abb. 10.5 Raumliche Darstellung des Sumpfes im Containment

Tab. 10.2 Eigenschaften des Sumpfwassers (Solid-Block)

Dichte 997 kg/m?
Spezifische Warmekapazitat 4181.7 J/kgK
Spezifische Warmeleitfahigkeit 6.1 W/mK

10.2.1 Durchfiihrung einer Gitterstudie

Um den Einfluss der Netzfeinheit zu untersuchen, wurde zunéachst eine Gitterstudie
durchgefuhrt. Hierbei wurde das urspringlich grobe Gitter im Beton nahe der
Grenzschicht Beton/Gas deutlich verfeinert. Das feine Gitter hatte dann in der ersten
Schicht eine Schichtdicke von 2 mm (siehe Abb. 10.6). Insgesamt erhdhte sich die
Anzahl der Elemente damit von 5.4 Millionen auf 7.6 Millionen Elemente. Zu einem
spateren Zeitpunkt wurde noch eine weitere Gitterverfeinerung durchgefuhrt, diesmal
im Gas nahe der Grenzschicht Beton/Gas. Damit erhdhte sich die Elementzahl auf 8.3

Millionen Elemente. Da aber gleichzeitig weitere Veranderungen vorgenommen
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wurden (Sumpf, Strahlung, ...) ist ein direkter Vergleich der letzten Gitterverfeinerung
mit den zwei anderen Rechnungen nicht méglich. Im Folgenden wird nur der Effekt der

ersten Gitterverfeinerung (im Beton) dargestellt und diskutiert.

Abb. 10.6 Gitterverfeinerung im Beton (links grobes Netz, rechts feines Netz mit

2 mm Dicke der ersten Schicht)

In Abb. 10.7 und Abb. 10.8 ist der Effekt der Gitterverfeinerung auf das Temperaturpro-
fil an der Grenzflache Beton/Gas dargestellt. Es zeigt sich, dass die Gitterverfeinerung
zu einer niedrigeren Temperatur an der Beton/Gas-Grenzflache und auch niedrigeren
Temperaturen im Gas fihrt. Dieses fihrt zu einer hdheren Kondensationsrate an der
Wand. In Abb. 10.9 ist der Effekt der Gitterverfeinerung auf die integrale Kondensati-
onsrate an den Betonwanden dargestellt. Dieser Effekt ist anders als der im Projekt
RS1181 beobachtete Effekt einer Gitterverfeinerung im Containment. Allerdings wurde
in dem &lteren Projekt noch mit CFX-11 und dem GRS-Wandkondensationsmodell ge-
rechnet, wahrend im aktuellen Projekt mit CFX-17 und dem Ansys-
Wandkondensationsmodell gerechnet wurde. Insgesamt fiihrt ein feineres Gitter zu ei-
ner realistischeren Losung. Bei einem gréberen Gitter kommt es zu mehr numerischen
Ungenauigkeiten, die im aktuellen Fall eine zu hohe Wandtemperatur und damit zu

niedrige Kondensationsraten bedeuten.
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Abb. 10.7 Temperaturen an der Beton/Gas-Grenzflache

Beton Gas

Grobes Gitter \

\ Feines Gitter

Temperatur [K]

Position [m]

Abb. 10.8 Temperaturprofil an der Grenzflache Beton/Gas (entlang der gelben Linie
in Abb. 10.7)
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Abb. 10.9 Einfluss der Gitterverfeinerung auf die integrale Wandkondensationsrate

(am Beton)

Zusammen mit den héheren Kondensationsraten sinkt auch der Druck im Containment
bei Verwendung eines feineren Gitters ab. Dieses ist in Abb. 10.10 dargestellt. In
Abb. 10.11 ist die Dampfkonzentration im Dom dargestellt. Auch hier zeigt sich ein
deutlicher Einfluss der Gitterverfeinerung, die zu einem Absenken der Dampfkonzent-
rationen flhrt. Weiterhin flhrt die Gitterverfeinerung zu einer Absenkung der Tempera-
turen, wie in Abb. 10.12 anhand der Dom-Temperaturen dargestellt ist. Eine Gitterun-
abhangigkeit ist mit dieser Analyse allerdings noch nicht gezeigt worden. Daflr miss-
ten noch weitere Berechnungen mit weiteren deutlichen Gitterverfeinerungen durchge-
fuhrt werden. Im Folgenden werden alle weitere Rechnungen mit dem feinen Gitter

durchgefliihrt da dieses zu kleineren numerischen Fehlern fuhrt.
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Abb. 10.10 Einfluss der Gitterverfeinerung auf den Druckverlauf
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Abb. 10.11 Einfluss der Gitterverfeinerung auf die Dampfkonzentration im Dom
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Abb. 10.12 Einfluss der Gitterverfeinerung auf die Temperaturen im Dom

10.2.1.1 Detailstudie zur Gitterverfeinerung im Beton

Um den Einfluss der Gitterfeinheit im Beton genauer zu untersuchen wurde eine Para-
meterstudie mit einem vereinfachten Testbeispiel durchgefuhrt. In Abb. 10.13 ist die
zugehdrige Geometrie dargestellt. Es handelt sich um ein 10 cm?® grof3es Gasvolumen,
das an eine 10 cm dicke Betonwand angrenzt. Das Gitter im Gas war bei allen Rech-
nungen grob (erste Schicht 2 cm), wahrend die Dicke der ersten Schicht im Beton vari-
iert wurde (erste Schicht variiert zwischen 0.1 mm und 20 mm). Die jeweiligen Parame-
ter sind in Tab. 10.3 dargestellt. Als Startbedingungen wurden gewahlt: Tgeon = 20 °C,
Teas = 90 °C, Dampf(massen)anteil im Gas 70 %. Es herrscht also ein starkes Un-

gleichgewicht, das zu einer starken Kondensation an der Wandflache fihren wird.

In Abb. 10.14 ist das Temperaturprofil nach 2 s dargestellt und fur zwei ausgewahlte
Rechnungen ist das Temperaturprofil nach 25 s in Abb. 10.15 dargestellt. Es zeigt sich,
dass ein feineres Gitter im Beton zu einer niedrigeren Temperatur im Gas flhrt. Dieser
Unterschied verstéarkt sich noch im Laufe der Zeit.
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Abb. 10.13 Testgeometrie fur die Gitterstudie (links Beton, rechts Gas)

Tab. 10.3 Parametervariationen fir die Gitterstudie

Rechnungs-Nummer Dicke der ersten Dicke der ersten
Betonschicht Gasschicht
Rechnung 1 20 mm 20 mm
Rechnung 2 10 mm 20 mm
Rechnung 3 5 mm 20 mm
Rechnung 4 1 mm 20 mm
Rechnung 5 0.1 mm 20 mm

Abb. 10.16 zeigt den Zeitverlauf der Wandkondensationsrate flr die unterschiedlichen
Gitterfeinheiten im Beton. Hier ist zu sehen, dass ein feineres Gitter zu einer hdheren
Wandkondensationsrate fuhrt. Die Kurven fir die beiden Gitter mit 0.1 mm und 1.0 mm
liegen ziemlich dicht beieinander. Hier ist fast eine Gitterunabhangigkeit erreicht. Im
zeitlichen Verlauf kommt es aber zu einer langsamen Annaherung der Kondensations-
raten. Werden diese Kondensationsraten Uber die Zeit integriert, so erhalt man nach
die in Abb. 10.17 dargestellten Kondensatmassen. Auch hier zeigt sich die Abhangig-
keit vom Gitter.
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Abb. 10.16 Verlauf der Wandkondensationsrate in Abhangigkeit vom Gitter im Beton
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Abb. 10.17 Integral der Kondensationsrate nach 2 s

Bei einem feinen Netz ist die Kondensationsmenge gréRer. Diese Beobachtungen ent-

sprechen auch den Beobachtungen, die an dem Containmentdatensatz gemacht wur-
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den. Es gibt allerdings einige Unterschiede zum Containmentdatensatz, so dass nicht
alles vergleichbar ist: Bei den Containmentrechnungen gibt es langer Zeitrdume (diese
fuhren zu einer Annaherung der integralen Kondensationsraten), weiterhin hat man im
Containment eine bewegte Atmosphare und es wird auch durch weitere Einspeisung
und Konvektion Dampf zur Wand hin nachgeliefert. Hier ist nicht ganz klar, wie sich

diese Unterschiede insgesamt auf die Kondensationsraten auswirken.

Wird das Gitter sowohl im Beton als auch im Gas auf 0.1 mm verfeinert, so steigt die
Kondensationsrate noch einmal drastisch an. Dieses ist in Abb. 10.18 dargestellt. Ins-
besondere direkt nach Start der Berechnungen ist die Kondensationsrate bei einem
feinen Gitter im Gas deutlich hdher, sie sinkt dann aber im Zeitverlauf rasch ab. Hier
stellt sich auch die Frage, wie reprasentativ das angenommene initiale Ungleichge-

wicht ist.

Auf Grund dieser bisherigen Gitterstudie kann als grobe Richtlinie gesagt werden, dass
mindestens eine Gitterfeinheit von 1 mm im Beton und im Gas erreicht werden musste,
um numerische Fehler zu minimieren. Eine Gitterverfeinerung im Beton hat nicht so
starke Auswirkungen auf die Rechenzeiten wie eine Gitterverfeinerung im Gas, da dort
eine grofRere Anzahl an Differenzialgleichungen gelést werden muss. Insofern ist frag-

lich, ob ein so feines Gitter im Gas noch mit vertretbaren Rechenzeiten erreichbar ist.
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Abb. 10.18 Wandkondensationsrate in Abhangigkeit von der Gitterfeinheit
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10.2.2 Durchfiihrung einer Zeitschrittstudie

Um den Einfluss der Zeitschrittweite auf die Berechnungsergebnisse zu untersuchen,
wurden zwei Berechnungen mit unterschiedlichen Zeitschritten durchgeflihrt. Die erste
Berechnung hatte relativ grobe Zeitschritte (im Mittel 0.16 s, maximal 0.2 s). Die zweite
Rechnung hatte deutlich feinere Zeitschritte (fester Wert von 0.01 s). Da die Rechnung
mit den kleinen Zeitschritten sehr langsam lauft, wird hier nur ein Zeitraum von 700 s

berechnet und im Folgenden diskutiert.

In Abb. 10.19 bis Abb. 10.21 ist der Einfluss der Zeitschrittweite auf die Wandkonden-
sationsrate, die Temperaturen (im Dom) und auf den Druckverlauf dargestellt. Die
deutlich kleineren Zeitschritte in der zweiten Rechnung fiihren zu einer etwas erhéhten
Wandkondensationsrate, etwas niedrigeren Temperaturen und etwas niedrigerem

Druck. Die Unterschiede sind sichtbar, aber moderat.
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Abb. 10.19 Einfluss der Zeitschrittweite auf die integrale Wandkondensationsrate
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Abb. 10.20 Einfluss der Zeitschrittweite auf die Temperaturen im Dom
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Abb. 10.21 Einfluss der Zeitschrittweite auf den Druckverlauf
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10.2.3 Einfluss des (IKE-)Volumenkondensationsmodells

Um den Einfluss des (IKE-)Volumenkondensationsmodells zu analysieren, wurde eine
Rechnung mit und eine Rechnung ohne das Modell durchgefiihrt. Beim Druckverlauf in
Abb. 10.22 scheint das Volumenkondensationsmodell tatsachlich einen kleinen, aber
merkbaren Unterschied zu bewirken. Die Berechnung mit Volumenkondensationsmo-
dell ist ca. bei t = 0.4 h abgestirzt. Hier gab es numerische Schwierigkeiten. Im direk-
ten Vergleich zwischen der Volumen- und der Wandkondensationsrate (beides bei der
Rechnung mit Volumenkondensationsmodell) in Abb. 10.23 zeigt sich jedoch, dass die
Volumenkondensationsrate um einige GroRenordnungen kleiner als die Wandkonden-
sationsrate ist. Vermutlich bewirkt das Volumenkondensationsmodell in diesem Fall nur
eine Verringerung der Zeitschritte, was dann wieder einen Einfluss auf andere Prozes-
se wie z. B. die Wandkondensation hat (die Raten hierfur sind in Abb. 10.24 darge-
stellt). Der Effekt ist auch von einer ahnlichen Grélienordnung wie bei der reinen Zeit-
schrittstudie im vorangehenden Abschnitt. Insofern ist der Effekt der Volumenkonden-
sation auf den Gesamtprozess (sowie auf Druck, Dampfkonzentrationen, Temperatu-

ren, ...) vergleichsweise gering.
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Abb. 10.22 Druckverlauf mit und ohne Volumenkondensationsmodell
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Abb. 10.23 Vergleich von Wand- und Volumenkondensationsrate
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Abb. 10.24 Wandkondensationsrate (am Beton) flir die Rechnungen mit und ohne Vo-

lumenkondensationsmodell
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10.2.4 Einfluss des Sumpfes in CFX (Solid-Block)

In Abb. 10.25 werden zwei CFX-Rechnungen miteinander verglichen. Links ist das Er-
gebnis der Rechnung ohne Sumpf zu sehen, rechts das der Rechnung mit Sumpf. Der
Sumpf ist bei dieser Rechnung als Solid-Block modelliert, er wurde hier schwarz dar-
gestellt (um ihn hier besser sichtbar zu machen). Es zeigt sich in der Rechnung mit
Sumpf eine etwas geringere Dampfkonzentration im gesamten Containment. Ursache
hierfur ist, dass der Sumpf als zusatzliche Warmesenke dient und dass an der Sumpf-
oberflache auch ein Teil des Dampfes kondensieren kann. In Abb. 10.26 werden die
unterschiedlichen Raten flr die Kondensation am Beton, am Sicherheitsbehalter und
an der Sumpfoberflache miteinander verglichen. Hier zeigt sich der zusatzliche Beitrag
der Dampfkondensation an der Sumpfoberflache. Dieser ist zwar kleiner als die Kon-
densationsraten am Beton und am Sicherheitsbehalter, trotzdem aber groRRer als z. B.

die Volumenkondensationsrate (siehe Abb. 10.23).

/ /

Ohne Sumpf Mit Sumpf (Solid)

Abb. 10.25 Vergleich der Rechnungen ohne und mit Sumpf (Solid-Block, hier schwarz
dargestellt) im Containment zum Zeitpunktt=0.79 h
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Abb. 10.26 Vergleich der unterschiedlichen Kondensationsraten

Durch die erhdhte Kondensation bei einer Berucksichtigung des Sumpfes kommt es
auch zu einem etwas niedrigeren Dampfgehalt (siehe Abb. 10.27), zu niedrigeren
Temperaturen und zu einem niedrigeren Druck im Containment (siehe Abb. 10.29).
Durch die Verringerung des Dampfgehaltes steigt aber die Ho-Konzentration an (siehe
Abb. 10.30). Dieses hat auch eine sicherheitstechnische Relevanz, insofern ist eine
Bertcksichtigung des Sumpfes in der Containmentsimulation prinzipiell sinnvoll. Alle
diese Effekte des Sumpfes zeigen sich aber erst nach einer gewissen Zeit (hier ca. ab
0.4 h) und werden dann im weiteren Zeitverlauf starker. Insgesamt ist ein Einfluss des
Sumpfes bemerkbar, er ist allerdings nicht allzu stark. In dem hier dargestellten Bei-
spiel wurde zudem von einer kalten Wasservorlage im Sumpf ausgegangen. Dieses
war gut, um den Einzeleffekt herauszuarbeiten. In einem realen Storfall wird jedoch
heiRes Wasser im Sumpf vorhanden sein und die hier genannten Effekte (Warmesen-

ke, Kondensation an der Sumpfoberflache usw.) werden schwacher ausfallen.
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Abb. 10.27 Dampfkonzentration im Dom mit und ohne Sumpf
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Abb. 10.28 Temperaturverlauf im Dom mit und ohne Sumpf
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Abb. 10.29 Druckverlauf mit und ohne Sumpf
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Abb. 10.30 H,-Konzentration im Dom mit und ohne Sumpf

486




10.3 COCOSYS-Datensatz

Im Rahmen einer solchen Containment-Rechnung liegen Ublicherweise keine ,experi-
mentellen® Ergebnisse vor. Aus diesem Grund werden die CFX-Rechnungen im Fol-
genden noch mit Ergebnissen von COCOSYS-Rechnungen verglichen. Dadurch kén-
nen die Rechenergebnisse beider Programme abgesichert werden. In Abb. 10.31 ist
die hierfir verwendete COCOSYS-Nodalisierung dargestellt. Hierbei wurde nicht (wie
im letzten Projekt) auf den Generic-Containment-Datensatz mit 16 Zonen zurtickgegrif-
fen, sondern ein etwas detaillierterer Datensatz mit 34 Zonen verwendet, um die Ver-
gleichbarkeit mit CFX zu erhdhen. Dieser Datensatz orientiert sich an Arbeiten von
Schwarz /SCH 15/. Als Einspeiseraten wurden diejenigen des in Kapitel 10.1 vorge-

stellten Storfallszenarios verwendet.

Abb. 10.31 COCOSYS-Nodalisierung fur den Sicherheitsbehalter (Bild aus GRS-A-
3791)

In Abb. 10.32 werden die freien Volumina des COCOSYS- und des CFX-Datensatzes
miteinander verglichen. Diese stimmen gut Uberein, es gibt nur kleinere Abweichungen.
Abb. 10.33 zeigt die Strukturoberflachen. Hier ist zu sehen, dass zwar die Oberflachen
des Sicherheitsbehalters in COCOSYS und CFX gleich sind, es jedoch bei den Beton-

strukturen Unterschiede gibt. Diese sind in CFX ca. 25 % Kkleiner als in dem

487



COCOSYS-Datensatz. Daneben sind noch weitere Unterschiede zwischen COCOSYS
und CFX vorhanden:

o Die Dicke der ersten Schicht in der Beton-Wand ist unterschiedlich
(COCOSYS: 0.4 mm / CFX: 2 mm). Diese Dicke in COCOSYS bzw. im CFX-
Gitter hat einen Einfluss auf den Warmetransport in die Wand und die Konden-
sation an der Wandoberflache. Fur CFX wurde hier schon eine Gitterstudie
durchgefiihrt (siehe Abschnitt 10.2.1). Die Berechnung des Warmelibergangs
unterscheidet sich allerdings bei den beiden Programmen grundsatzlich. In
CFX wird der Warmelbergang durch Konvektion, Strahlung usw. explizit be-
rechnet, wahrend er in COCOSYS mit Hilfe unterschiedlicher Annahmen mo-

delliert wird.

o Teilweise gibt es unterschiedliche Materialparameter, wie z. B. die Warmeleit-
fahigkeit des Betons (COCOSYS: 2.1 W/mK / CFX: 1.4 W/mK). Auch dieses
hat einen Einfluss auf den Warmetransport aus der Gasphase in den Beton-

strukturen.

e Es gibt unterschiedliche Uberstdmflachen zwischen den Rdumen. Zum Bei-
spiel hat die Verbindung zwischen dem Sumpf und den zwei Dampferzeuger-
tirmen in CFX insgesamt eine Querschnittsflache von 162 m2. Im COCOSYS-
Datensatz wird fiur diese Verbindung (hier zwischen den Zonen ASMP und
A11A/A11C, siehe Abb. 10.31) eine Gesamtflache von 530 m? angegeben.

e In CFX gibt es in einzelnen Raumen haufig Schichtungen (z. B. von Dampf o-
der Hy), wahrend in COCOSYS eine Zone immer eine homogene Gasvertei-

lung aufweist.

e Der Zusammenhang zwischen Sumpffullstand und Sumpfvolumen (die Full-
standskurve) ist in der CFX-Geometrie und im COCOSYS-Datensatz unter-
schiedlich. Auch dieses beruht auf unterschiedlichen Geometrieannahmen,

ahnlich wie bei den Uberstromflachen.

Einige dieser Unterschiede kdnnten angeglichen werden (z. B. die Materialparameter),
andere sind eher prinzipieller Natur (z. B. das Schichtungsverhalten). Zunachst wurde
der COCOSYS-Datensatz aber in seiner jetzt vorliegenden Form fir die Berechnungen

verwendet.
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10.3.1 Einfluss des Sumpfes in COCOSYS

Um den Einfluss des Sumpfes in COCOSYS zu analysieren, wurde eine Parameter-
studie durchgeflhrt. Die Details zu den einzelnen Rechnungen finden sich in Tab. 10.4.
Die Berechnungen mit (heilRer bzw. kalter) Wasservorlage wurden durchgefiihrt, um

die Vergleichbarkeit mit der CFX-Rechnung (mit dem Solid-Block-Sumpf) herzustellen.

Tab. 10.4 Sumpf-Sensitivitatsstudie mit COCOSYS

Alles anfallende Kondensat- und Sumpfwasser wurde sofort
Ohne Sumpf aus dem Containment entfernt. Diese Rechnung ist damit
vergleichbar mit der CFX-Rechnung ohne Sumpf.

Es gab eine Wasservorlage (900 m3®) mit heiRem Wasser

Mit Sumpf (heil) (80 °C) im Sumpfbereich.

Das (heil’e) Wasser wurde entsprechend der Einspeiseraten

Mit Sumpf (heil2) (siehe Kapitel 1) in das Containment eingespeist.

Es gab eine Wasservorlage (900 m®) mit kaltem Wasser
Mit Sumpf (kalt) (30 °C) im Sumpfbereich. Dieses entspricht der CFX-
Rechnung mit dem (kalten) Solid-Block.

Zunachst einmal zeigt sich, dass das Einfigen eines Sumpfes einen ahnlichen Effekt
wie bei den CFX-Rechnungen erzielt. Durch einen Sumpf (egal ob heil3 oder kalt)
kommt es zu einer Kondensation an der Sumpfoberflache und dadurch sinkt die
Dampfkonzentration im Containment (siehe Abb. 10.34). Gleichzeitig senkt dieses
auch den Druck im Containment (siehe Abb. 10.35), wahrend die H,-Konzentration
z. B. im Dom ansteigt (siehe Abb. 10.36). Diese Effekte sind umso starker, je kalter das

Sumpfwasser ist.

Es wurden zwei Berechnungen mit heilem Sumpfwasser durchgefiihrt. Einmal wurde
das Wasser aus dem Leck kommend in den Sumpf eingespeist, der sich dann langsam
auffullte (Rechnung ,heil}). Bei der zweiten Berechnung wurde angenommen, dass
das vollstandige Wasser sich bereits von Beginn an in Form einer Wasservorlage im
Sumpf befand (Rechnung ,hei2“). Durch den Vergleich dieser zwei COCOSYS-
Rechnungen wird gezeigt, dass sich die detaillierte Einspeisung auch durch eine leicht
modifizierte Wasservorlage modellieren lasst. Das Ergebnis ist dann das gleiche (siehe
z. B. den Druck in Abb. 10.35), was zeigt, dass der eigentliche Einspeisevorgang und
die damit verbundene Volumenverdrangung kaum eine Rolle spielen und vernachlas-

sigt werden koénnen. Dieses ist wiederum ein Argument dafiir, dass das Solid-Block-
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Modell in CFX verwendet werden kann, ohne dass hierdurch zu starke Fehler gemacht

werden.
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Abb. 10.34 Dampfkonzentration im Dom
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Abb. 10.35 Druckverlauf in COCOSYS
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Abb. 10.36 H,-Konzentration im Dom

10.3.2 Vergleich zwischen CFX und COCOSYS-Ergebnissen

In den Abbildungen Abb. 10.37 bis Abb. 10.44 werden die CFX- und COCOSYS-
Ergebnisse direkt miteinander verglichen. Es ist jeweils eine Rechnung ohne Sumpf
und eine Rechnung mit Sumpf (mit kalter Wasservorlage) dargestellt. Trotz der oben
genannten Unterschiede zwischen den Datensatzen und den grundlegenden Unter-
schieden zwischen den Programmen zeigt sich insgesamt schon eine relativ gute qua-
litative Ubereinstimmung.

Insgesamt scheint in den CFX-Rechnungen mehr Dampf an den Wanden zu konden-
sieren, dieses zeigt sich insbesondere in den Zeiten ab 0.3 h (siehe Abb. 10.37 und
Abb. 10.38). Die Ursache hierfir ist schwierig herauszufinden, da zahlreiche prinzipiel-
le Unterschiede in der Modellierung des Warmetbergangs vom Gas in die Wand be-
stehen. Neben den geometrischen Unterschieden (Wandflache) bestehen auch grund-
satzliche Modellunterschiede. In COCOSYS wird z. B. der Warmelbergang an die
Wand aus der Ahnlichkeitstheorie mit Hilfe von Nusselt-Zahlen ermittelt. Die hierzu

verwendete charakteristische Lange kann nur abgeschatzt werden.
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Insgesamt wirden sich zum Vergleich von COCOSYS und CFX Untersuchungen zu

folgenden Bereichen lohnen:

Genauer Abgleich geometrischer GroRRen, wie z. B. freie Gas-Volumina, Struk-
turoberflichen, Uberstréomflaichen zwischen R&umen, Verhaltnis Fiill-

stand/Volumen beim Sumpf, ...

Detaillierte Studien zum Skalierungsverhalten bei Gesetzmalligkeiten aus der
Annlichkeitstheorie. Daraus Ableitung von Informationen z. B. zur Wahl von

charakteristischen Langen, Widerstandsbeiwerten usw.

Analyse des Einstromverhaltens bei einem Leckstorfall (gerichtete Quelle,

Punktquelle, volumetrische Quelle).

Solche grundlegenden Analysen wurden jedoch den Rahmen dieses Arbeitspunktes

sprengen.

An der Sumpfoberflache kondensiert in CFX deutlich weniger als in COCOSYS (siehe
Abb. 10.39). Die Ursache hierfur ist, dass sich in CFX (trotz der kunstlich erhdhten

Warmeleitfahigkeit) ein Temperaturprofil mit einer héheren Temperatur direkt an der

Sumpfoberflache herausbildet. Dieses ist in Abb. 10.40 dargestellt.
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Abb. 10.37 Integrale Kondensationsraten an Betonstrukturen
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Abb. 10.38 Integrale Kondensationsrate am Sicherheitsbehalter
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Abb. 10.39 Kondensation an der Sumpfoberflache
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Abb. 10.40 Containment mit Sumpf (Solid-Block, Sumpftemperatur-Profil im vergréfler-

ten Ausschnitt)

Der unterschiedliche Warmeubergang an den Containmentwanden macht sich insbe-
sondere bei den Gastemperaturen bemerkbar, die bei den CFX-Rechnungen deutlich
niedriger liegen (siehe Abb. 10.41). Bei den Dampfkonzentrationen sind die Unter-
schiede zwischen CFX und COCOSYS hierbei nicht so gro3 (sieche Abb. 10.42). Auch
bei den H,-Konzentrationen und beim Druck sind die Unterschiede zwischen CFX und
COCOSYS eher moderat (siehe Abb. 10.43 und Abb. 10.44).

Der Effekt des Sumpfes auf den Druck, die Temperaturen und Gas-Konzentrationen
(Dampf, H;) scheint bei CFX ahnlich zu sein, wie in den COCOSYS-Rechnungen. Inso-
fern konnte anhand dieses Beispiels gezeigt werden, wie ein (vereinfachtes) Sumpf-

modell erfolgreich in CFX eingebracht werden kann.
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Abb. 10.42 Dampfkonzentration im Dom
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Abb. 10.43 H,-Konzentration im Dom
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Abb. 10.44 Druckverlauf im Containment
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10.3.3 Vergleich von CFX mit CoPool

Als weiterer Arbeitspunkt sollte eine CFX-Rechnung mit den Ergebnissen einer gekop-
pelten COCOSYS/CoPool-Rechnung beziglich der Ausbildung und Zustande im
Sumpf verglichen werden. Hierzu wurde das Testszenario etwas modifiziert, so dass
nun eine kalte Sumpfvorlage besteht, in die das heilte Wasser mit der entsprechenden
Rate eingespeist wird (siehe Abb. 10.1). Dadurch bildet sich im Sumpf eine Tempera-
turschichtung aus, deren Entwicklung sowohl in CFX wie auch in CoPool beobachtet

werden soll. Hierzu wurden mehrere Datenséatze erstellt:

e CFX: Hierbei gab es den schon bekannten Datensatz des Gesamtcontain-
ments, in dem nun sowohl die Wasservorlage als auch das eingespeiste Was-
ser durch eine zweite Phase in einer Multiphase-Rechnung simuliert wurden.
Weiterhin wurde speziell der Sumpfbereich aus dem Gitter herausgenommen

und einzeln in einer Art Stand-Alone-Rechnung simuliert (siehe Abb. 10.45).

o COCOSYS/CoPool: Fur die gekoppelte Rechnung wurde ein Datensatz ver-
wendet, der in COCOSYS schon recht fein nodalisiert ist (289 Zonen, siehe
Abb. 10.47) und zu dem eine entsprechende CoPool-Geometrie gehdrt (siehe
Abb. 10.46).

Ein Vergleich der Gitter zeigt, dass das CFX-Gitter wesentlich feiner als das CoPool-
Gitter ist (siehe auch Tab. 10.5). Das CFX-Gitter passt sich auch besser der Geometrie
an, ist dafir aber auch im Gegensatz zum CoPool-Gitter unstrukturiert. Wahrend in
CFX standardmaflig mit dem SST-Turbulenzmodell gerechnet wird, gibt es in CoPool
kein Turbulenzmodell. Hier kdnnen alternativ feste Wert fir die (horizontale / vertikale)

turbulente Viskositat vorgegeben werden.

In Abb. 10.48 sind die Positionen der Monitorpunkte in der Nahe der HeilRwasserein-
speisung dargestellt, an denen der Verlauf der Temperatur Uberwacht wird. Monitor-
punkte 1 — 6 befinden sich direkt an der Wasseroberflache, wahrend die Punkte 7 — 14
in vertikaler Richtung in die Tiefe gehen. Abb. 10.49 zeigt exemplarisch, wie sich das
aus dem Leck kommende heille Wasser auf dem Kaltwasserpool ausbreitet. Dabei
entsteht eine Temperaturschichtung. Da Uber die Eigenschaften des Rechenpro-
gramms CoPool noch nicht so viel bekannt ist, wurden zunachst einige Parameterstu-
dien durchgeflhrt (Zeitschritte, Gitter, turbulente Viskositat). Diese sollen im Folgenden

erlautert werden.
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Tab. 10.5 Berechnungsparameter flr den CFX/CoPool-Vergleich

CFX (Stand-Alone) CoPool
Elementzahl (nur Sumpf) 520 000 3900 — 4400 (grob)
8000 — 10 500 (fein)
Max. Zeitschritte 01s 0.1soder0.2s
Wasseroberflache
(dunkelblau)

\ ¢
“~_

Reaktor-Sumpf

Abb. 10.45 Geometrie fur die CFX-Stand-Alone-Sumpfrechnung

Abb. 10.46 CoPool-Sumpfgeometrie fir die gekoppelte COCOSYS/CoPool-Rechnung
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Abb. 10.47 COCOSYS-Nodalisierung fir die gekoppelte COCOSYS/CoPool-
Rechnung

Abb. 10.48 Positionen der Monitorpunkte
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Abb. 10.49 Ausbreitung des heillen Wassers auf dem Kaltwasserpool (Rechnung Co-
Pool)

10.3.3.1 CoPool-Zeitschrittstudie

Um den Einfluss der Zeitschrittweite auf den Temperaturverlauf zu untersuchen, wur-
den zwei gekoppelte COCOSYS/CoPool-Rechnungen mit einer maximalen Zeitschritt-
weite von 0.1 s und 0.2 s durchgefiihrt. Diese maximale Zeitschrittweite wurde dabei in
CoPool definiert, welches hier die COCOSYS-Rechnung steuert. Abb. 10.50 zeigt den
Temperaturverlauf an den Messstellen 1 — 4. Dabei liegen jeweils die Kurven fir die
Rechnung mit 0.1 s und mit 0.2 s exakt Ubereinander. Die Rechnung mit 0.1 s ist nach
ca. 650 s abgebrochen. Allerdings scheint die maximale Zeitschrittweite bis dahin noch
keinerlei Einfluss gehabt zu haben. Das gleiche Bild ergibt sich auch fir alle anderen

Monitorpunkte.
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Abb. 10.50 Einfluss der Zeitschrittweite auf den Temperaturverlauf

10.3.3.2 CoPool-Gitterstudie

Um den Einfluss des Gitters zu untersuchen wurden zwei Rechnungen mit unter-
schiedliche feinen Gittern durchgefihrt. Diese CoPool-Gitter hatten etwa 4000 bzw.
8000 Elemente fir das Fluid (bei ansteigendem Wasserspiegel nimmt die Anzahl der
Fluidelemente noch zu). Insbesondere im Bereich der Wasseroberflaiche wurde das
Gitter in vertikaler Richtung verfeinert, um die Schichtung feiner aufzulésen. Die beiden
Gitter werden in Abb. 10.51 verglichen. Das grobe Gitter hat in der Nahe der Oberfla-
che 20 cm dicke Schichten, wahrend das feine Gitter dort nur 5 cm dicke Schichten
hat.
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Abb. 10.51 Unterschiedliche Gitterfeinheiten in CoPool (vertikaler Schnitt beim Heil3-

wasser-Einlass)

Abb. 10.52 und Abb. 10.53 zeigen den Einfluss der Gitterfeinheit auf den Temperatur-
verlauf an unterschiedlichen Messpunkten. Insgesamt scheinen die Temperaturen bei
diesen Messpunkten bei der Rechnung mit dem feinen Netz niedriger zu liegen als bei
der Rechnung mit dem groben Netz. Die Rechenergebnisse sind also durchaus sensi-
tiv auf die Netzfeinheit. Auf einer weitere Verfeinerung wird an dieser Stelle aber ver-
zichtet, da die Veranderung des Netzes recht umstandliche ist (insbesondere durch die
Anpassung an die gekoppelte COCOSYS-Rechnung). Geht man von dem allgemeinen
Bild einer CFD-Rechnung aus, so mussten bei der Rechnung mit dem feineren Gitter
die geringeren Diskretisierungsfehler vorliegen, dieses Ergebnis sollte also naher an
der Realitat liegen. Daten zu einem realistischen Stoérfall liegen hier natirlich nicht vor,
spater wird aber noch ein Vergleich der Ergebnisse mit einer CFX-Rechnung durchge-
flhrt.
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Abb. 10.52 Einfluss der Gitterfeinheit auf den Temperaturverlauf (Monitor 1 — 4)
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Abb. 10.53 Einfluss der Gitterfeinheit auf den Temperaturverlauf (Monitor 7 — 13)
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10.3.3.3 CoPool-Studie zur turbulenten Viskositat

CoPool hat zwar kein eigenes Turbulenzmodell, es ist jedoch mdglich, eine turbulente
Viskositat anzugeben (getrennt nach vertikaler und horizontaler Richtung). Diese turbu-
lente Viskositat wird auf die dynamische Viskositat des Fluides addiert. In den bisheri-
gen Rechnungen waren die Werte 0 Pas in horizontaler Richtung und 10 Pas in verti-
kaler Richtung eingestellt (dieses entsprach den Werten in dem Ubergebenen Beispiel-
datensatz). In CoPool-Analysen zu einem Experiment — der GES-Wanne — wird dieser
Parameter in einem Bereich von 0 — 1 Pas sowohl fir die horizontale als auch vertikale
Richtung variiert /FRE 12/. Aus dieser Parameterstudie wird aber keine Empfehlung

abgeleitet, wie dieser Wert zu setzen ist.

Grundsatzlich hat die turbulente Viskositat keinen festen Wert, sie ergibt sich vielmehr
dynamisch aus der aktuell vorliegenden Strémung. Theoretisch kann dieser Wert mit
Hilfe von Turbulenzmodellen berechnet werden. Dieses geschieht z. B. im SST-Modell
von ANSYS CFX. In der Berechnung der Sumpfzustande mit CFX ergeben sich aller-
dings insgesamt relativ kleine Werte fur die turbulente Viskositat mit n; < 0.001 Pas.
Aus diesem Grund wurde flr die vorliegende CoPool-Parameterstudie neben dem bis-
herigen Wert 10 Pas auch der Wert 0 Pas fur die die vertikale turbulente Viskositat ge-
wahlt. Abb. 10.54 zeigt die Temperaturen an verschiedenen Messpunkten in unter-
schiedlicher Wassertiefe. Hier ist ein sehr deutlicher Einfluss der turbulenten Viskositat
auf die Ergebnisse zu sehen. Eine kleinere Viskositat fuhrt zu einer starkeren Vermi-
schung und zu einer geringeren Schichtungsbildung. Vor dem Hintergrund der CFX-
Ergebnisse (Grofe der ermittelten turbulenten Viskositat) sollte die Rechnung mit

0 Pas eher der Realitat entsprechen.
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Abb. 10.54 Einfluss der (vertikalen) turbulenten Viskositat auf den Temperaturverlauf

10.3.3.4 CFX Gitterstudie

Neben der CFX-Stand-Alone-Rechnung des Sumpfes (siehe Abb. 10.45) wurde auch
eine CFX-Rechnung durchgefiihrt, in welcher der Sumpf Teil des gesamten Konvoi-
Datensatzes ist. Hier wurde neben der Gasfreisetzung auch heilles Wasser aus dem
Leck in den schon vorhandenen kalten Sumpf eingespeist. Dieser Gesamtprozess ist
in Abb. 10.55 dargestellt. Aufgrund des Umfanges der Gesamtrechnung (und numeri-
scher Stabilitatsprobleme) wurde das Gitter innerhalb des Sumpfes verandert. Beim
Gesamtcontainment ist das Gitter insbesondere in der Nahe des Warmwasser-
Einlasses und an der Wasseroberflache grober als bei der Stand-Alone-Rechnung
(siehe Abb. 10.56). Anhand Abb. 10.56 ist auch zu sehen, dass sich (bei gleichem
Zeitpunkt) unterschiedliche Temperaturverteilungen bei den unterschiedlichen Gittern
herausbilden. Auch bei der Betrachtung der Temperaturen an unterschiedlichen Moni-
torpunkten (siehe Abb. 10.57 und Abb. 10.58) zeigt sich sowohl an der Wasseroberfla-
che als auch in unterschiedlicher Wassertiefe, dass das Gitter einen wesentlichen Ein-
fluss auf die Verteilung des warmen Wassers in dem kalten Wasserpool hat. Dabei
wird davon ausgegangen, dass die Stand-Alone-Rechnung mit dem feineren Gitter ei-

nen geringeren numerischen Fehler aufweist. Hierbei muss aber noch keine Netzun-
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abhangigkeit erreicht worden sein. Diese Stand-Alone-Rechnung wird deshalb im Fol-

genden fur den Vergleich mit den CoPool-Ergebnissen herangezogen.

S

Sumpf-Bildung —— >

Abb. 10.55 Gasverteilung und Sumpfbildung im Gesamtcontainment

Abb. 10.56 Unterschiedliche Gitterfeinheit im Sumpf
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Abb. 10.57 Monitorpunkte an der Wasseroberflache (Multiphase-Rechnungen).

380 —CFX_05 Stand-Alone
——CFX_06 Stand-Alone
370 N ——CFX_07 Stand-Alone
( N ~ - CFX_05 Total
360 - =
AN CFX_06 Total
\, N
( y \X-\ - - CFX_07 Total
< 350 \\ \\
— [ \ ,
[ [/ ~ -~
= [l N \ 4
g 340 k S ' N\
g_ il N /
’ ~~ \ .
© 330 i~ - \ J\Q\ /
’/ N o - \'k v
] 4~ I |
320 ,-—l' \‘\~___ﬂlv' \ /
I
' \/
310 T
]
300
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
Zeit [s]

Abb. 10.58 Monitorpunkte in unterschiedlicher Wassertiefe (Multiphase-Rechnungen).
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10.3.3.5 Vergleich mit CFX

Nach diesen Parameterstudien sollen die CoPool-Ergebnisse jetzt mit den CFX-
Ergebnissen verglichen werden. Daflr wird die CFX-Stand-Alone-Rechnung des
Sumpfes herangezogen. Tab. 10.6 zeigt noch einmal in der Ubersicht, welche CoPool-
Rechnungen nun mit der CFX-Rechnung verglichen werden. Eine Kombination von
feinem Gitter und niedriger turbulenter Viskositat hat sich leider als (numerisch) instabil

herausgestellt und konnte daher nicht erfolgreich berechnet werden.

Tab. 10.6 CoPool-Rechnungen fir den Vergleich mit CFX

Rechnung Gitter (Vertikale) turbulente Viskositat
CoPool 1 Grob 10 kg/ms
CoPool 2 Fein 10 kg/ms
CoPool 3 Grob 0 kg/ms

In Abb. 10.59 und Abb. 10.60 ist dargestellt, wie sich die Temperatur an den Monitor-
punkten 1 und 11 verhalt. Monitorpunkt 1 liegt dabei an der Wasseroberflache, wah-
rend Monitorpunkt 11 ca. 40 cm unterhalb der Wasseroberflache liegt. Die genaue Po-
sition ist in Abb. 10.48 zu sehen.

Insgesamt scheint CoPool-Rechnung 3, die mit der niedrigen turbulenten Viskositat,
am nachsten an den CFX-Werten zu liegen. Hier gibt es sowohl nahe der Wasserober-
flache als auch in 40 cm Tiefe eine gute Ubereinstimmung. Lediglich der kurzfristige
starke Temperaturanstieg innerhalb der ersten ca. 400 s an der Wasseroberflache

(siehe Abb. 10.59) wird von CoPool-Rechnung 3 nicht richtig wiedergegeben.

Die beiden anderen Rechnungen mit der héheren (vertikalen) turbulenten Viskositat
zeigen eine deutlich starkere Schichtung mit héheren Temperaturen an der Oberflache
und niedrigeren Temperaturen weiter unten. Diese beiden Rechnungen passen nicht
so gut zu den CFX-Ergebnissen. Ahnlich sind die Ergebnisse auch an den anderen

Monitorpunkten, die hier nicht einzeln gezeigt werden.
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Abb. 10.59 Monitorpunkt 1 (an der Wasseroberflache)

Abb. 10.61 zeigt einen Vergleich von CFX- und CoPool-Rechenergebnissen. Hierbei
wurde die CoPool-Rechnung 3 verwendet. Dargestellt sind Temperaturen zwischen 30
und 70 °C. Es ist gut zu sehen, wie sich das heille Wasser von der Einspeisestelle
ausbreitet. Zu einem spateren Zeitpunkt gehen die hohen Temperaturen durch Vermi-
schung wieder etwas runter. Grundsatzlich fallt die etwas grébere Diskretisierung bei
der CoPool-Rechnung im Vergleich zur CFX-Rechnung auf. Insgesamt sehen die Bil-
der aber fur die CFX- und fur die CoPool-Rechnung ziemlich ahnlich aus. Insofern

kann man hier von einer guten Ubereinstimmung sprechen.
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Abb. 10.60 Monitorpunkt 11 (in 40 cm Wassertiefe)

10.3.3.6  Fazit des CFX/CoPool-Vergleichs

Der Vergleich mit CoPool zeigt, dass trotz vorhandener Modellunterschiede (CoPool:
Shallow-Water-Equation, ohne Turbulenzmodell, grobes Netz) eine vergleichsweise
gute Ubereinstimmung bei der Ausbildung der Zustande im Sumpf (z. B. bei der ther-
mischen Schichtung) besteht. Dieses ist eine Bestatigung sowohl fur die CFX- als auch
fur die CoPool-Simulation. Fur die CoPool-Rechnung wird aufgrund der vorliegenden
Ergebnisse eine feine Vernetzung in vertikaler Richtung (5 cm Schichtdicke) und nied-
rige Werte fir die turbulente Viskositat (O Pas horizontal und vertikal) empfohlen. Falls
die Kombination instabil ist, dann sollte einer niedrigen Viskositat der Vorrang gegeben
werden. Diese Empfehlung sollte aber noch mit weiteren Experimenten abgesichert
werden. Bei Containment-Rechnungen empfiehlt sich weiterhin auch die kombinierte
Anwendung von CFX und CoPool zur gegenseitigen Kontrolle.
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Abb. 10.61 Vergleich von CFX- und CoPool-Rechenergebnissen (Sumpf-
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10.4 Zusammenfassung und Fazit

In diesem letzten Arbeitspunkt wurde die Simulation einer Gasverteilung und Sumpfbil-
dung in einem KONVOI-Containment beispielhaft untersucht. Zunachst wurde der
CFX-Datensatz angepasst und eine Gitter- und Zeitschritt-Studie durchgefiihrt. Hier
zeigen sich noch gewisse numerische Ungenauigkeiten. Diese konnten reduziert wer-
den durch feinere Zeitschritte und ein feineres Gitter. Insbesondere die Gitterverfeine-
rung in der Gasphase erhoht aber die Rechendauer deutlich, so dass hier noch keine
vollstandige Gitterunabhangigkeit erreicht werden konnte. Eine Gitterfeinheit von 2 mm

in der Wand ist aber durchaus schon gut moglich.

Im Rahmen einer weiteren Studie wurde zusatzlich das IKE-Volumenkonden-
sationsmodell verwendet. Dieses hat allerdings nur einen vergleichsweise geringen
Einfluss auf den Stoérfall (Druck, Temperaturen, Gaskonzentrationen). Da gleichzeitig
der Rechenaufwand und die numerische Stabilitat leiden, ist fraglich, ob die Verwen-

dung dieses Modells sinnvoll ist.

In CFX wurde der Sumpf in zwei unterschiedlichen Rechnungen sowohl als Solid-
Block, als auch mit dem Multiphase-Modell simuliert. Ahnlich wie bei den Sumpfsimula-
tionen im THAI-Behalter zeigt sich auch hier die Solid-Block-Rechnung deutlich schnel-
ler und stabiler als die Multiphase-Rechnung. Mit ihr kann zwar nicht der Einfluss der
Volumenverdrangung beim Auffullvorgang simuliert werden. Dieser Effekt ist aber ver-
gleichsweise gering. Insgesamt hat der Sumpf in den CFX-Rechnungen die Wirkung
einer Warmesenke, die zu mehr Kondensation, niedrigeren Temperaturen in der Gas-
phase, niedrigerem Druck und Dampfgehalt, aber etwas hdherer H,-Konzentation in

der Atmosphare flhrt. Der Effekt des Sumpfes auf die Gasatmosphare ist moderat.

Diese CFX-Rechnungen wurden mit COCOSYS-Rechnungen verglichen. Hierzu wurde
zunachst ein COCOSYS-Datensatz mit einer mittleren Nodalisierung mit 34 Zonen
verwendet. Auch mit diesem Datensatz wurde der Storfall jeweils mit und ohne
Sumpfwasser berechnet. Insgesamt findet sich (trotz der Modellunterschiede) eine gu-
te Ubereinstimmung von CFX- und COCOSYS-Ergebnissen. Sowohl der relative Effekt
des Sumpfes auf die Atmosphare, wie auch die absoluten Werte von Druck, Tempera-

turen und Gaskonzentrationen sind relativ ahnlich.

Zum Vergleich der Zustande im Sumpf wurden weitere Berechnungen durchgefihrt.

Hierbei wurde als Beispiel eine Schichtungsbildung simuliert. Fir CFX wurde eine de-
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taillierte Stand-Alone-Rechnung nur der Sumpfzone verwendet. Verglichen wurde die-
se mit einer gekoppelten COCOSYS/CoPool-Rechnung. Um erste Erfahrungen mit
CoPool zu sammeln, wurden hier zunachst einige Parameterstudien durchgefihrt (Git-
ter, Zeitschritte, turbulente Viskositat). Diese haben einen moderaten Einfluss des Git-
ters und einen deutlichen Einfluss der turbulenten Viskositat auf das Schichtungsver-
halten in CoPool gezeigt. Im Vergleich mit der CFX-Rechnung zeigt sich, dass es an
den unterschiedlichen Monitorpunkten insbesondere eine gute Ubereinstimmung mit
der CoPool-Rechnung mit turbulenter Viskositat 0 Pas gibt. Bei den Rechnungen mit
héherer Viskositat entsteht eine zu starke Temperaturschichtung. Die Verteilung des
heiRen Wassers auf dem vorhanden kalteren Wasser konnte also mit guter Uberein-
stimmung von CFX und CoPool berechnet werden. Dieses Ergebnis ist sowohl fur CFX

als auch fur CoPool eine gute Bestatigung.
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1 Zusammenfassung

Ziel des Projekts ist die Validierung und gezielte Erweiterung von CFX fur verschiede-
ne unfalltypische Phanomene und die Erprobung des Open Source Codes OpenFO-
AM. Die langerfristige Zielsetzung ist die dreidimensionale Simulation der Thermody-

namik im Sicherheitseinschluss unter Stér- und Unfallbedingungen.

Die Arbeiten sind in drei verschiedenen Arbeitspaketen gebundelt:
— AP1: Modellierung und Validierung von CFX bezuglich unfalltypischer Phdnomene
— AP2: Vergleich der Leistungsfahigkeit von OpenFOAM und CFX

— AP3: Untersuchungen zu unfalltypischen Phanomenen bei reaktortypischen Rand-

bedingungen und fur anlagentypische Geometrie mit CFX

Im Arbeitspunkt AP1.1 wurden die Mdglichkeiten zur Simulation eines Sumpfes in ei-
nem Containment mit CFX untersucht. Dabei wurden sowohl realistische Mehrphasen-
simulationen, als auch Rechnungen mit zwei vereinfachten Sumpfmodellen (Solid
Block und Immersed Solid) durchgefihrt und miteinander verglichen. Der Schwerpunkt
lag dabei auf den Mehrphasensimulationen. Zu den durchgefuhrten Vergleichen zéhlen

sowohl zwei Testbeispiele, wie auch die Experimente GES-Wanne und THAI TH-6.

Das Aufflllen eines Sumpfes hat in Testbeispielen gut funktioniert. Hier ist es nur fr
die Massenerhaltung wichtig, die Volume-Fraction-Kopplung einzuschalten. Auch bei
der GES-Wanne hat die Berechnung der Temperaturschichtung gute Ergebnisse ge-
zeigt. Der Versuch TH-6 konnte sowohl mit der Mehrphasensimulation als auch mit ei-
ner Simulation, bei der der Sumpf als Solid-Block simuliert wurde, in guter Uberein-
stimmung mit dem Experiment gerechnet werden. Bei der Simulation der Wassertem-
peratur gibt es Abweichungen. Diese kénnen aber darauf zurlickgefuihrt werden, dass
unsicher ist, wo und mit welcher Temperatur das Kondensat in den Sumpf einflie3t. Die
Simulationen haben gezeigt, dass die Verwendung eines Solid Blocks anstelle des
Sumpfwassers eine gute Mdglichkeit ist, wenn der Sumpfflllstand vorgegeben und ei-
nigermafen konstant ist. Hier gibt es die wenigsten numerischen Schwierigkeiten und
der Warmeaustausch sowie die Kondensation an der Sumpfoberflache kénnen sehr
gut simuliert werden. Hierbei muss aber beachtet werden, dass innerhalb des Sumpfes
kein konvektiver Warmeaustausch simuliert werden kann. Sofern keine homogene
Temperaturverteilung vorliegt, ist davon auszugehen, dass die Oberflachentemperatur

des Sumpfes nicht exakt berechnet werden kann. Ist eine genaue Berechnung der
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Temperaturverteilung im Sumpf notwendig oder muss eine Anderung des Wasser-
stands genau simuliert werden, so sollte eine Mehrphasensimulation durchgeflihrt wer-

den. In diesem Fall ist aber mit einer deutlichen Erhéhung der Rechenzeit zu rechnen.

Im Rahmen des Arbeitspunkts AP1.2 geht es um den Test von unterschiedlichen
Wandfunktionen im Fall von Wandkondensation. Im Rahmen des Vorhabens 1501407
~Weiterentwicklung von CFD-Modellen zur 3D-Simulation der Wasserstoffverteilung im
Sicherheitseinschluss® wurden von der RWTH Aachen Wandfunktionen ausgewahlt
und implementiert, die den wandnahen Bereich der Strémung im Fall von Wandkon-
densation modellieren, wenn grobe Gitter verwendet werden sollen, die die Vorgange
nicht einzeln simulieren lassen. Nach umfangreichen Literaturrecherchen und Tests
wurden die Sucec-Wandfunktionen als am geeignetsten fir Containment-
Anwendungen identifiziert. Im Rahmen dieses Arbeitspunktes wurden die Sucec-
Wandfunktionen am Beispiel von drei CONAN-Versuchen und der Experimente TH2
und Panda4bis getestet. Drei CONAN-Versuche wurden mit CFX bei Verwendung des
SST-Turbulenzmodells nachgerechnet, wobei jeweils die in CFX implementierten
Wandfunktionen und die Sucec-Wandfunktionen zum Einsatz kamen. Durch eine Vari-
ation der Gitterfeinheit konnte untersucht werden, wie sich die Wandfunktionen bei un-
terschiedlicher Gitterfeinheit auswirken. Bei groberen Gittern konnte durch Verwen-
dung der Sucec-Wandfunktion eine leichte Verbesserung bei der Vorhersage der
Wandkondensationsrate und auch bei dem Oberflachentemperaturprofil erzielt werden.
Es verbleibt aber in allen Fallen noch eine unterschiedlich groRe Abweichung von den
experimentellen Werten. Das Panda4bis-Experiment wurde sowohl mit dem in CFX
implementierten ,Automatic Wall Treatment* als auch mit den Sucec-Wandfunktionen
simuliert. Es kamen vier unterschiedliche CFD-Gitter zum Einsatz, bei denen die Gitter-
feinheit in Wandnahe von 5.0e-4 m bis 0.02 m variiert wurde. Alle Simulationen liefern
sehr ahnliche Simulationsergebnisse flr die integrale Wandkondensationsrate, fur die
Dampfkonzentrationen und fir die Temperaturen an den Messstellen. Bei einem gege-
benen CFD-Gitter unterscheiden sich die Ergebnisse, die mit den in CFX implementier-
ten Wandfunktionen erzielt werden, nur minimal von denen, die mit den Sucec-
Wandfunktionen berechnet werden. Die Nachrechnung des TH-2 Experiments hat
ebenfalls keine signifikanten Unterschiede zwischen der Simulation mit den in CFX im-

plementierten Wandfunktenen und den Sucec-Wandfunktionen gezeigt.

Zusammenfassend kann flr diesen Arbeitspunkt festgestellt werden, dass die Sucec-
Wandfunktionen fiir die Simulation von containmenttypsichen CFD-Anwendungen ge-

eignet sind, allerdings ist die Verbesserung, die mit ihnen erzielt werden kann, eher als
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gering einzuschatzen. Weitere Modellverbesserungen sind deshalb notwendig. An der
RWTH Aachen/FZ Jilich laufen gegenwartig umfangreiche experimentelle und analyti-

sche Arbeiten.

Ziel des Arbeitspunktes AP1.3 ist es, die von ANSYS/IKE Stuttgart entwickelten Volu-
menkondensationsmodelle zu testen und ein Modell fur die weiteren Arbeiten auszu-
wahlen und zu validieren. Nach ersten Tests wurde das ,1-Fluid“-Modell (Wassertropf-
chen sind zusatzliche Komponente) ausgewahlt, da beim ,2-Fluid“-Modell (mehrphasi-
ge CFX-Simulation) die Rechenzeit deutlich héher ist und von einer ausreichenden
Genauigkeit beim 1-Fluid-Modell ausgegangen werden kann. Bei diesem Volumenkon-
densations-/Verdampfungsmodell ist die Trépfchengrélie ein zentraler Parameter, der
vom Nutzer gewahlt werden muss. Sie bestimmt, wie schnell die Kondensations- und
Verdampfungsvorgange ablaufen. Experimentelle Daten zur TropfchengrofRe sind nur
im geringen Umfang vorhanden. Die Daten deuten darauf hin, dass in vielen Fallen ei-

ne in etwa konstante Tropfchengrdfie von wenigen um realistisch ist.

Es hat sich gezeigt, dass sich die benétigte Rechenzeit stark erhoht, falls kleinere
Trépfchendurchmesser (d < 200 um) verwendet werden. Das Absinken von Tropfchen
kann auch beim ,1-Fluid“-Modell mit Hilfe des Algebraic Slip Modells (ASM) modelliert
werden. Es wurde angenommen, dass fir einen Tropfchenmassenbruch, der kleiner
als 0.05 ist, der fur das ASM-Modell spezifizierte Trépfchendurchmesser 1 um betragt.
Bei hdheren Konzentrationen steigt er an, was eine héhere Sinkgeschwindigkeit zur
Folge hat. Eine weitere Uberpriifung dieser Annahme durch experimentelle Daten und
Versuchsnachrechnungen ist notwendig. Es wurden einige Modellmodifikationen vor-
genommen (Annahme einer minimalen Phasengrenzflache, Unterdriickung der Volu-
menkondensation in unmittelbarer Wandnahe etc.). Mit den Modellmodifikationen wur-
de das Panda4bis-Experiment erfolgreich nachgerechnet. Der Einfluss des Volumen-
kondensations-/Verdampfungsmodells auf die Temperatur und die Dampfkonzentration
an den Messstellen war aber eher gering. Eine Validierung anhand von TH-2 zeigt eine
geringfugige Verbesserung bei der Vorhersage der Temperatur insbesondere in mittle-
rer Behalterhdhe. Der Versuch TH-24 konnte ebenfalls erfolgreich mit dem modifizier-
ten Volumenkondensations- und Verdampfungsmodell nachgerechnet werden. Hier
zeigten sich ahnliche Ergebnisse bei Temperatur und Gaszusammensetzung wie bei

alteren Simulationen mit dem GRS-Volumenkondensationsmodell.

In AP1.4 wird das bestehende GRS PAR-Modell so erweitert, dass es zusammen mit

dem Volumenkondensationsmodell in CFX genutzt werden kann. Gegenwartig stehen
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der GRS keine Versuchsdaten zur Verfugung, bei denen der Einfluss von Wassertrépf-
chen auf das Abbauverhalten eines aktiven PARs gemessen wurde. Deshalb wurden
einfache Modellannahmen gewahlt, wie z. B. dass bei niedrigen Trépfchenkonzentrati-
onen alle Tropfchen im PAR verdampfen. Das erweiterte PAR-Modell wurde durch
Stand-Alone-Simulationen verifiziert und durch mehrere CFX-Simulationen wurde die

Kopplung des erweiterten PAR-Modells mit CFX Uberpruft.

Ziel der in Arbeitspunkt AP1.5 durchgefiihrten Arbeiten war es, zu untersuchen, inwie-
weit sich das Aerosol- und Spaltproduktverhalten im Sicherheitseinschluss mit CFD-
Simulationen sinnvoll und hinreichend abbilden lasst. Hierzu wurden unterschiedliche
Phanomene (Ausbreitung, Sedimentation, Agglomeration, Edelgase, Zerfallswarme)
einzeln als auch in Kombination untersucht. Zu den Phanomenen Sedimentation und
Ablagerung von Aerosolpartikeln wurden Berechnungen mit einer vereinfachten Test-
geometrie sowie die Nachrechnung eines KAEVER-Versuches durchgefihrt. Es zeigt
sich, dass die Ablagerung dem Stokes-Gesetz folgt. Im KAEVER-Versuch wird das
Absinken der (luftgetragenen) Csl-Konzentration qualitativ richtig vorhergesagt. In CFX
sinkt die Csl-Konzentration zwar etwas schneller als im Experiment, da es aber noch
eine Reihe von (experimentellen) Unsicherheiten gibt, ist das Ergebnis aber auf jeden

Fall trotzdem zufriedenstellend.

Zum Aspekt der Ausbreitung von Aerosolen mit der Gasstrémung wurde das Verhalten
in einem Aerosolspektrometer simuliert, die Nachrechnung eines Versuches aus der
STORM-Versuchsreihe durchgefiihrt sowie das Verhalten von Partikeln in einer Impak-
torstufe berechnet. Bei der Simulation des Aerosolspektrometers zeigte die CFX-
Rechnung das Partikelverhalten bzw. die Reichweite, wie sie auch theoretisch vorher-
gesagt wird. Diese Aussage stimmt sowohl fir das Algebraic Slip Modell als auch fur
das Lagrange Particle Tracking, die beide fur die Simulation des Aerosolspektrometers
verwendet wurden. Bei der Simulation des STORM-Versuches musste noch ein zu-
satzliches Modell zur Beschreibung der Thermophorese implementiert werden. Mit die-
ser Erganzung konnte dann das Ausbreitungs- und Ablagerungsverhalten der Aerosole

in guter Ubereinstimmung mit dem Versuch berechnet werden.

Beim Impaktor spielt zusatzlich zur Ausbreitung auch noch die Tragheit der Partikel ei-
ne Rolle. In diesem Fall zeigte sich eine bessere Ubereinstimmung mit dem theoreti-
schen Verhalten bei einer Verwendung des Lagrange Particle Tracking Modells. Die
Agglomeration von Aerosolpartikeln wurde anhand eines Testbeispiels mit einem zwei-

fach umgelenkten Gasstrom untersucht. Anhand dieses Beispiels konnte gezeigt wer-
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den, dass sich eine partikelzahlabhangige Agglomerationsrate berechnen Iasst. Mit Hil-
fe dieses Wertes kann man dann in CFX den Ubergang von einer
Partikel(-groRen-)klasse in eine andere Grolienklasse beschreiben. Die einzelnen
GroRenklassen werden dabei von unterschiedlichen CFX-Komponenten reprasentiert,
was auch den Rechenaufwand erhoéht. Zur Beschreibung des Uberganges zwischen
den GroRenklassen werden in CFX Quell-Terme und Senken verwendet. Die Berech-

nung des Testbeispiels zeigte plausible Ergebnisse.

Die Ausbreitung von Edelgasen mit der Gasstrdomung wurde durch die Einspeisung von
Xenon in ein Testvolumen analysiert. An diesem Beispiel wurde auch der Einfluss der
vom Xenon abgegebenen Zerfallswarme an die Behalteratmosphare untersucht.
Grundsatzlich Iasst sich die Ausbreitung von radioaktiven Edelgasen sehr gut mit CFX
berechnen. Einziger Unterschied zu anderen Gasen ist die frei werdende Zerfallswar-
me. Wird diese Warme in Form von a- oder (3-Strahlung frei, so kann diese Warmeab-
gabe in CFX als volumetrische Warmequelle am Freisetzungsort modelliert werden.
Dies wurde im Testbeispiel durchgefihrt. Handelt es sich um y-Strahlung, so kann die-
se ahnlich wie Warmestrahlung mit Hilfe des in CFX bereits vorhandenen ,Radiation-

Heat-Transfer“-Modells beschrieben werden.

Es zeigte sich in dem Testbeispiel, dass die Abgabe von Zerfallswarme einen deutli-
chen Einfluss auf alle thermodynamischen Grélken (Temperaturen, Druck, Gaskon-
zentrationen) hat. Dies ist ein wichtiges Argument flir eine Berlcksichtigung der Spalt-
produkte und ihrer Zerfallswarme bei einer Containment-Simulation. In einer weiteren
Testrechnung wurde die kombinierte Freisetzung sowohl von Aerosolen (Csl), als auch
von radioaktiven Edelgasen in den THAI-Behalter und die damit verbundene Spaltpro-
duktverteilung und auch deren Warmeabgabe simuliert. Hierbei zeigte sich, dass sich
diese Prozesse auch ohne eine signifikante Erhéhung der Laufzeiten fur die Berech-
nung integrieren lassen. Ob diese Aussage zu den Laufzeiten nur fir das vorliegende
Beispiel gilt oder allgemein, kann aber noch nicht gesagt werden. Grundséatzlich zeigt
sich, dass sich einige wesentliche Aspekte des Spaltproduktverhaltens im Containment
sinnvoll mit CFX abbilden lassen. Hierzu stehen insbesondere zwei Modelle (Algebraic-
Slip und Lagrange Particle Tracking) zur Verfligung, die unterschiedliche Starken und

Schwachen aufweisen.

In AP1.6 hat die GRS durch Simulation von 4 Experimenten (PANDA HP1_2 und
HP1_6, MISTRA HM1-1 sowie OECD-PSI Benchmark) die Berechnung von Schich-

tungsauflésungen mit CFX validiert. Die Experimente unterscheiden sich hinsichtlich
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der Geometrie, insbesondere hinsichtlich des erodierenden Gasstrahls. Bei den Simu-
lationen wurden die in RS1500 als geeignet identifizierten Modelle und Parameter
(SST-Turbulenzmodell, Diffusionskoeffizient nach Fuller, Berticksichtigung der Warme-
strahlung, ...) verwendet und Parametervariationen durchgeflihrt. Bei allen Versuchen

konnte die Schichtungsauflésung erfolgreich nachgerechnet werden.

Beim OECD-PSI Benchmark konnte die Schichtungsaufldsung in sehr guter Uberein-
stimmung mit dem Experiment berechnet werden, bei den Experimenten HP1_2 und
HP1_6 erfolgt die Schichtungsauflésung etwas schneller als im Experiment. Bei den
Experimenten mit Dampfeinspeisung wurde die Modellierung der Warmestrahlung als
sensitiver Parameter identifiziert. Nur bei Berlicksichtigung der Warmestrahlung konnte
die Temperatur in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet werden. Bei
Vernachlassigung der Warmestrahlung erfolgte auch die simulierte Schichtungsauflo-

sung signifikant langsamer als im Experiment gemessen.

Bei den Experimenten HP1_2 und HP1_6 wurde die Modellierung des Einlassrohres
variiert. Es zeigt sich, dass je nach Vereinfachung bei der Rohrgeometrie (Berticksich-
tigung der Rohrkrimmung ja/nein, Veranderung der Rohrldnge) ein anderes Ge-
schwindigkeitsfeld am Rohrauslass vorliegt und dass dies auch die Schichtungsauflé-

sung deutlich beeinflusst.

Im Arbeitpunkt AP 1.6 wurd die Verbrennungssimulation von H,/luft-Gemischen mit
CFX validiert. Bei der Verbrennungsmodellierung wird das Burning-Velocity-Modell
verwendet. Bei diesem Modell wird die turbulente Flammengeschwindigkeit durch eine
Korrelation modelliert. Fokus der hier vorgestellten Arbeiten war die Erprobung unter-
schiedlicher Korrelationen fir die turbulente Flammengeschwindigkeit. Insbesondere
wurden Korrelationen untersucht, bei denen der Effekt von thermo-diffusiven Flammen-
instabilitaten aufgrund von Le < 1 berUcksichtigt wurde. Neben Korrelationen aus der
Literatur (Dinkelacker, Peters, Zimont) wurde auch getestet, ob durch Erweiterung der
Peters-Korrelation um einen zuséatzlichen Term, der diesen Lewis-Zahl-Effekt model-
liert, eine Verbesserung erzielt werden kann. Dazu wurden unterschiedliche Versuche
nachgerechnet. Die Versuche unterscheiden sowohl in der Geometrie als auch in der
H>-Konzentration. Bei den THAI-HD-Versuchen (HD-7, HD-10 und HD-12) verlauft die
Verbrennung langsam, die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit betragt wenige Meter
pro Sekunde. Bei dem simulierten Versuch an der ENACCEF-Versuchsanlage mit
13 Vol.-% H, werden dagegen Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten von mehreren

100 m/s gemessen. Es wurden auch andere Effekte untersucht wie der Einfluss des
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Zindortes (aufwarts gerichtete Verbrennung HD-7, HD-12; abwarts gerichtete Ver-
brennung HD-10) und der Einfluss von seitlichem Venting (ProScienceV15). Dadurch
wurde sichergestellt, dass die Gliltigkeit der Korrelationen fiir einen weiten Geltungsbe-

reich untersucht wurde.

Bei allen Korrelationen geht die laminare Flammengeschwindigkeit als zentraler Para-
meter ein. Deshalb wurden unterschiedliche Korrelationen fur die laminare Flammen-
geschwindigkeit mit experimentellen Werten verglichen. Fur die weiteren Arbeiten wur-
de eine Approximation aus der Dissertation von Ettner ausgewahlt. Da diese nur flr
H./Luft-Verbrennungen gultig ist, wurde die Approximation um einen Term erweitert,
der den Einfluss von Wasserdampf auf die laminare Flammengeschwindigkeit bertck-
sichtigt.

Zusammengefasst kann festgestellt werden, dass bei langsamen Verbrennungspro-
zessen (z. B. THAI-HD) die Berucksichtigung der thermo-diffusiven Flammeninstabilita-
ten durch einen Faktor Le™ zu einer besseren Ubereinstimmung fiihrt. Bei schnellen
turbulent beschleunigten Verbrennungen wie beim simulierten ENACCEF-Versuch lie-
fern die Korrelationen Peters bzw. Zimont bessere Ergebnisse. Bei Berlcksichtigung
von thermo-diffusiven Flammeninstabilitaten durch einen zusatzlichen Faktor (z. B.
Le™) wird die Verbrennungsgeschwindigkeit bei diesen Versuchen deutlich (iber-
schatzt. Bei ProScienceV15 liegt die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zwischen
diesen beiden Extremen. Hier fiihrt ein geringerer Vorfaktor von Le®® zu einer guten
Ubereinstimmung. Ohne Zusatzfaktor wird die Brenngeschwindigkeit deutlich unter-
schatzt, bei einem Faktor von Le™' dagegen iiberschatzt. Mit diesen hier gewonnenen
Erkenntnissen ist es moglich, je nach Verbrennungsregime des Versuchs eine geeig-
nete Korrelation zu wahlen. Fur Containmentsimulationen ist diese Vorgehensweise al-
lerdings unbefriedigend, da unterschiedliche Verbrennungsregimes vorliegen kdnnen.
Hier ware es wichtig, ein (lokales) Kriterium zu finden, dass es CFX erlaubt, den Expo-

nenten beim zusatzlichen Term entsprechend zwischen 0 und -1 zu wahlen.

Die GRS hat sich im Rahmen dieses Arbeitspunktes mit CFX-Simulationen auch an
der offenen Phase des ETSON-MITHYGENE-Verbrennungsbenchmark beteiligt. Es
wurde ein an der ENACCEF2-Anlage durchgeflhrter Versuch nachgerechnet bei dem
13 vol% H;in Luft verbrannt werden. Entsprechend den Erkenntnissen aus den voran-
gegangenen Untersuchungen wurden die Simulationen mit der Peters- und der Zimont-
Korrelation fur die turbulente Flammengeschwindigkeit durchgefiihrt. Beide Simulatio-

nen berechnen sehr ahnliche Ergebnisse. Beim Vergleich der Flammenausbreitungs-
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geschwindigkeit zeigt sich eine relativ gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Die
kurzzeitigen Druckpeaks konnten qualitativ und quantitativ in guter Ubereinstimmung
mit dem Experiment berechnet werden, wenn die Messunsicherheiten und die Repro-

duzierbarkeit des Experiments berlicksichtigt werden.

Ebenfalls wurde ein Ansatz zur Beschreibung der turbulenten Flammenverléschung
durch einen Flammenstreckungsfaktor G untersucht. Dazu wurde ein ENACCEF-
Versuch nachgerechnet, bei dem ein Verléschen der Flamme beobachtet wurde. Die
Untersuchung hat gezeigt, dass durch Reduzierung des kritischen Grenzwertes G ei-
ne deutliche Verlangsamung der Flammenausbreitung erzeugt werden kann. Bei Wahl
eines von der H,-Konzentration abhangigen Wertes fir Gg; kdnnen einige Messwerte
(z. B. Druck) zufriedenstellend simuliert werden. Eine Verldschung wie im Experiment
ist mit diesem Modell allerdings nicht mdglich, da in CFX nur eine Verringerung der
Verbrennungsgeschwindigkeit abhangig von der lokalen Flammenstreckung zum jewei-
ligen Zeitpunkt stattfindet.

Ziel der Arbeiten im Arbeitspunkt AP2 des Vorhabens war ein Vergleich der Leistungs-
fahigkeit der frei verfugbaren OpenSource-Software OpenFoam (Version 2.3.1) mit der
kommerziellen Software Ansys CFX. Hierzu wurde zunachst der Aspekt der Gasvertei-
lung und Schichtungsaufldsung anhand dreier Experimente untersucht (THAI TH-26,

ein OECD-Panda-Benchmark und ein Versuch an der MiniPanda-Anlage).

Bei der Erstellung der OpenFoam-Netze hat sich das mitgelieferte Programm Snap-
pyHexMesh als gutes Werkzeug herausgestellt, das Netze von hoher Qualitat erzeu-
gen kann, allerdings hat auch SnappyHexMesh noch einige Schwachen (z. B.
nurgleichmaBige Verfeinerung in alle drei Raumrichtungen). Ein direkter Import bzw.
eine Konversion von CFX-Netzen ist zwar auch mdglich, allerdings hat OpenFoam
bzgl. der Anforderung an die Orthogonalitat des Berechnungsnetzes héhere Anspriiche
als CFX und somit fuhrte die Importierung zu Problemen. Dafir hat man mit OpenFo-
am aber auch die Mdglichkeit, sogenannte hangende Knoten zu verwenden, was eine

gute lokale Verfeinerung des Netzes ermdglicht, ohne die Orthogonalitat zu gefahrden.

Bei der Auswahl des passenden Solvers scheint der OpenFoam-Solver rhoReacting-
BuoyantFoam am besten zu der vorliegenden Problemstellung (Leichtgasschichtung
und Auflésung) zu passen. Nach einer ersten Berechnung hat sich allerdings gezeigt,
dass OpenFoam eine zu schnelle Schichtungsaufldsung im Vergleich zum Experiment

vorhersagt. Als Ursache hierflr wurde das Fehlen eines Terms zur Erzeugung gravita-
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tionsbedingter Turbulenz (Buoyancy-Turbulence) erkannt, und es konnte ein entspre-
chender Term nachtraglich in die Turbulenzgleichungen implementiert werden. In einer
darauf folgenden weiteren Nachrechnung ergab sich eine langere Auflésungszeit fur
die Gasschichtungen, die nun besser zum Experiment passt. Der zeitliche Verlauf der
Heliumkonzentrationen ahnelt nun stark demjenigen, der von CFX berechnet wird
(obschon es noch einige Unterschiede bzgl. Gitter, Zeitschritten, Berechnungsparame-
ter gibt).

Anschlielend wurde noch die Simulation eines Versuches an der MiniPanda-Anlage
durchgefluhrt. Hier erforderte die schmale Geometrie des Einlassrohres dort sehr feine
Zellen zu erstellen, was wiederum kleine Zeitschritte nétig machte. Im Rahmen einer
Zeitschrittstudie konnte eine deutliche Abhangigkeit der Ergebnisse gefunden werden.
Auch bei einer Courant-Zahl von 1 konnte noch keine Unabhangigkeit des Ergebnisses
vom Zeitschritt festgestellt werden. Allerdings dauerte die Simulation dann so lange,
dass von weiteren Zeitschrittverfeinerungen abgesehen werden musste. In einer Git-
terstudie konnte gezeigt werden, dass der Einfluss des Gitters bei ca. 1 Millionen Zel-
len nur noch maRig ist. Weiterhin zeigte sich ein deutlicher Einfluss des numerischen
Parameters nNonOrthogonalCorrectors. Beim Vergleich der abschlielenden Simulati-
onen zeigte sich bei den Heliumkonzentrationen insgesamt schon eine gute Uberein-
stimmung der OpenFoam-Rechnungen sowohl mit den experimentellen Ergebnissen,
als auch mit den CFX-Ergebnissen. Bei den Temperaturen zeigten sich in der Helium-
schicht zu niedrige Werte und direkt unterhalb der Schicht zu hohe Werte in der Open-
Foam-Rechnung. Es gibt noch weitere Phanomene aus dem Bereich der Containment-
Simulationen, die im Rahmen der Projektaufstockung mit kleinen Beispielen getestet
wurden. Dazu g-héren unter anderem Warmeaustausch mit Festkdrpern (Conjugated
Heat Transfer), Volumenkondensation sowie die Berechnung von thermischer Strah-
lung. Grundséatzlich scheint die Berechnung dieser Phdnomene in OpenFOAM moglich
zu sein. In RS1526 wurden hierzu nur erste oberflachliche Tests gemacht, eine tiefer-

gehende Untersuchung und Validierung ist noch notwendig.

In diesem letzten Arbeitspunkt wurde die Simulation einer Gasverteilung und Sumpfbil-
dung in einem KONVOI Containment beispielhaft untersucht. Zunachst wurde der
CFX-Datensatz angepasst und eine Gitter- und Zeitschritt-Studie durchgefiihrt. Hier
zeigen sich noch gewisse numerische Ungenauigkeiten. Diese konnten reduziert wer-
den durch feinere Zeitschritte und ein feineres Gitter. Insbesondere die Gitterverfeine-

rung in der Gasphase erhoht aber die Rechendauer deutlich, so dass hier noch keine
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vollstandige Gitterunabhangigkeit erreicht werden konnte. Eine Gitterfeinheit von 2 mm

in der Wand ist aber durchaus schon gut moglich.

Im Rahmen einer  weiteren Studie  wurde  zusatzlich das IKE-
Volumenkondensationsmodell verwendet. Dieses hat allerdings nur einen vergleichs-
weise geringen Einfluss auf den Storfall (Druck, Temperaturen, Gaskonzentrationen).
Da gleichzeitig der Rechenaufwand und die numerische Stabilitat leiden, ist fraglich ob

die Verwendung dieses Modells sinnvoll ist.

In CFX wurde der Sumpf in zwei unterschiedlichen Rechnungen sowohl als Solid
Block, als auch mit dem Multiphase-Modell simuliert. Ahnlich wie bei den Sumpfsimula-
tionen im THAI-Behalter zeigt sich auch hier die Solid-Block-Rechnung deutlich schnel-
ler und stabiler als die Multiphase-Rechnung. Mit ihr kann zwar nicht der Einfluss der
Volumenverdrangung beim Auffullvorgang simuliert werden. Dieser Effekt ist aber ver-
gleichsweise gering. Insgesamt hat der Sumpf in den CFX-Rechnungen die Wirkung
einer Warmesenke, die zu mehr Kondensation, niedrigeren Temperaturen in der Gas-
phase, niedrigerem Druck und Dampfgehalt, aber etwas hdherer H,-Konzentation in

der Atmosphare fuhrt. Der Effekt des Sumpfes auf die Gasatmosphére ist moderat.

Diese CFX-Rechnungen wurden mit Cocosys-Rechnungen verglichen. Hierzu wurde
zu-nachst ein Cocosys-Datensatz mit einer mittleren Nodalisierung mit 34 Zonen ver-
wen-det. Auch mit diesem Datensatz wurde der Storfall jeweils mit und ohne Sumpf-
wasser berechnet. Insgesamt findet sich (trotz der Modellunterschiede) eine gute
Ubereinstimmung von CFX- und Cocosys-Ergebnissen. Sowohl der relative Effekt des
Sumpfes auf die Atmosphéare, wie auch die absoluten Werte von Druck, Temperaturen

und Gaskonzentrationen sind relativ ahnlich.

Zum Vergleich der Zustande im Sumpf wurden weitere Berechnungen durchgefihrt.
Hierbei wurde als Beispiel eine Schichtungsbildung simuliert. Fir CFX wurde eine de-
taillierte Stand-Alone-Rechnung nur der Sumpfzone verwendet. Verglichen wurde die-
se mit einer gekoppelten Cocosys/CoPool-Rechnung. Um erste Erfahrung mit CoPool
zu sammeln wurden hier zunachst einige Parameterstudien durchgefuhrt (Gitter, Zeit-
schritte, turbulente Viskositat). Diese haben einen moderaten Einfluss des Gitters und
einen deutlichen Einfluss der turbulenten Viskositat auf das Schichtungsverhalten in
CoPool gezeigt. Im Vergleich mit der CFX-Rechnung zeigt sich, dass es an den unter-
schiedlichen Monitorpunkten insbesondere eine gute Ubereinstimmung mit der Co-

Pool-Rechnung mit turbulenter Viskositat O Pas gibt. Bei den Rechnungen mit hoherer
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Viskositat entsteht eine zu starke Temperaturschichtung. Die Verteilung des heilten
Wassers auf dem vorhanden kalteren Wasser konnte also mit guter Ubereinstimmung
von CFX und CoPool berechnet werden. Dieses Ergebnis ist sowohl flir CFX als auch

fur CoPool eine gute Bestatigung.
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Anhang A

Optimierte Einstellungen in der fv-Solution-Datei

PIMPLE

{
momentumPredictor no;
noutercCorrectors 20;
nCorrectors 1;
nNonorthogonalCorrectors 0;

residualcControl

{

HE

{
tolerance 1le-4;
relTol 0.0;

3

p_rgh

{
tolerance 1le-4;
relTol 0.0;

3

epsilon

{
tolerance 1le-5;
relTol 0.0;

3

k

{
tolerance 1le-5;
relTol 0.0;

3

3
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