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Kurzfassung

Das vom BMWi geférderte Projekt RS1538 zur Rechenmethodenentwicklung fiir Reak-
torsicherheitsanalysen mit dem Systemcode ATHLET hatte die Weiterentwicklung von
Modellen und Methoden zur Untersuchung aktueller Fragestellungen der Reaktorsi-
cherheit zum Ziel, um den zahlreichen nationalen und internationalen Nutzern des
AC? Thermohydraulikmoduls ATHLET die Durchfiihrung von Sicherheitsanalysen nach
dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik fir bestehende und zukiinftige

Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen zu ermdglichen.

Im Zentrum des Vorhabens standen die Weiterentwicklung und die Ertlichtigung von
ATHLET zur Untersuchung von Leichtwasserreaktoren. Zur Simulation passiver Si-
cherheitssysteme fortschrittlicher Reaktoren der Generation IllI+ wurde das 3D 2-Fluid-
Modell um ein Gemischspiegelmodell erweitert, um Strdmungsvorgange in grofen
Wasserpools, die zur passiven Nachwarmeabfuhr genutzt werden, abzubilden. Zur
Qualifizierung von ATHLET flr die Simulation von Drucksté3en in Rohrleitungen wurde
mit Blick auf kondensationsinduzierte Wasserschlage das Kontaktkondensationsmodell
verbessert. Weiterfihrende Analysen wurden zu unterschiedlichen, DruckstoRe ausl6-
senden Ereignissen erfolgreich durchgefiihrt. Hierzu zahlten neben schnellen Konden-
sationsvorgangen in horizontalen oder vertikalen Rohrleitungssegmenten auch schnel-
le Armaturenbewegungen und die Beschleunigung mit anschlieRendem Aufprall einer
Wassersaule. Zur detaillierteren Simulation sicherheitsrelevanter, im Storfallverlauf auf-
tretender Strémungsprozesse wurde die Zweiphasenmodellierung ausgebaut. Als Ba-
sis fur eine geplante signifikante Modellerweiterung wurden Chancen und Herausforde-
rungen der Implementierung eines im internationalen Kontext propagierten
Mehrfeldermodells in ATHLET zur Simulation komplexer zweiphasiger Strdomungsvor-

gange im Reaktordruckbehalter analysiert.

Vor dem Hintergrund der wachsenden Bedeutung von Unsicherheits- und Sensitivi-
tatsanalysen innerhalb der internationalen Regelwerke wurden die zugrundeliegenden
Methoden vorangebracht. Mit den hierzu durchgefuhrten Arbeiten tragt die GRS mafR-
geblich zu dem laufenden OECD/NEA/CSNI Projekt SAPIUM bei, dessen Ziel die Ent-
wicklung einer ausgereiften und international anerkannten Methodik zur Quantifizierung
von Modellunsicherheiten in Systemcodes ist. Im Rahmen einer Unsicherheits- und
Sensitivitdtsanalyse zu einem NACIE-UP Experiment, das Flissigmetall als Kihimittel
verwendet, wurden mit neuen Arbeitsmedien verbundene Modellunsicherheiten identi-

fiziert und quantifiziert.



Unter Nutzung aktueller Erkenntnisse aus der Programmvalidierung und -anwendung
erfolgte eine kontinuierliche Ertlichtigung samtlicher Programmkomponenten, um
ATHLET flexibel und effizient fir neue Anwendungssituationen und Fragestellungen
einsetzen zu kénnen. Zur Starkung des Kompetenzerhalts in der Reaktorsicherheit
wurde Zuarbeit zu weiteren, vom BMWi geférderten Projekten geleistet und GRS-

extern durchgefuhrte Entwicklungen in ATHLET integriert.

Die bestehenden Methoden zur Qualitatssicherung in der Programmentwicklung wur-
den ausgebaut und weiter an aktuelle, internationale Standards angeglichen. Zur
Durchfihrung regelmaRiger und automatisierter Softwaretests wurde eine Testumge-
bung erzeugt, die seit zwei Jahren im produktiven Einsatz ist und die ATHLET-
Entwicklung kontinuierlich unterstitzt. Erweiterte und qualitatsgesicherte ATHLET-
Programmversionen wurden den Anwendern im Rahmen des vorliegenden Projekts

zur Verfligung gestellt und Uber die neu eingerichtete ATHLET User Area verteilt.



Abstract

The research project RS 1538 for “Further Development of Methods for Reactor Safety
Analyses with the System Code ATHLET” aimed at the ongoing development of mod-
els and methods for the demands of current issues concerning the reactor safety. Nu-
merous national and international users of the thermal-hydraulic code AC? are enabled
to perform and fulfill safety analyses for existing and future reactors as well as for nu-
clear facilities on base of the current state-of-the-art of science and technology. The
project was financed by the German Federal Ministry for Economic Af-fairs and Energy
(BMWi).

The main subject of the project was the further development and a widened capability
of ATHLET to analyze light water reactors (LWRs). For the simulation of huge water
pools used for residual heat removal by passive safety systems in advanced reactors
of generation IlI+ the 3D 2-Fluid Model was extended with a mixture level model to
capture processes which appear at the free water surface. To qualify ATHLET to simu-
late condensation induced water hammers the contact condensation model was im-
proved. Further successful analyses had been made for diverse water hammer induc-
ing processes. In addition to the prompt condensation processes in horizontal or
vertical pipe segments, the fast-acting valve and the acceleration with following impact
of a liquid column were numbered among as well. Furthermore, for a more detailed
simulation of safety relevant flow processes in case of transients and accident condi-
tions the two-fluid model was extended. As basis for a planned significant model exten-
sion of ATHLET, the implementation of a multi-field-model, its possibilities and chal-

lenges had been analyzed.

With respect to an increasing importance of uncertainty and sensitivity analyses in in-
ternational guidelines their basic methods have been brought forward. For this pur-
pose, GRS contributes essentially to the current OECD/NEA/CSNI project SAPIUM
whose aim is to develop a methodological sound and international recognized method
to quantify uncertainties of models in system codes. In frame of an uncertainty and
sensitivity analysis for a NACIE-UP experiment which uses the liquid metal as coolant,
the relevant model uncertainties related to the new working fluid were identified and

quantified.

Using latest experiences from the continuous program validation an elaboration of

many program components took place to apply ATHLET flexibly and efficiently for situ-



ations of new applications and questions. To ensure the competence maintenance in
reactor safety in Germany input and support were provided for different projects sup-
ported by the ministry BMWi, as well GRS-external developments were integrated in
ATHLET.

The existing methods for quality assurance in program development have been ex-
tended and adapted to current international standards. Two years ago, a continuous in-
tegration test area was installed to provide regular and automated software tests as
well as to support and accompany the development of ATHLET. Enhanced and quality
assured ATHLET program versions were provided in the frame of this project and were
distributed via the newly established ATHLET User’s Area.
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1 Einleitung

Fiar den Nachweis der Beherrschbarkeit von Transienten, Stér- und Unféllen in Kern-
kraftwerken dienen international Rechenprogramme, die nach Stand von Wissenschaft
und Technik moglichst realistische, sog. Best-Estimate Ergebnisse liefern. Das Bun-
desministerium fur Wirtschaft und Energie (BMWi) férdert die Entwicklung und Validie-
rung derartiger Programme im Rahmen der Reaktorsicherheitsforschung. Auf dieser
Basis entwickelt die GRS das Programmpaket AC?, das die Module ATHLET, ATHLET-
CD, COCOSYS und ATLAS beinhaltet.

Das Systemrechenprogramm ATHLET (Analyse der THermohydraulik von LEcks und
Transienten) erlaubt hierbei die thermohydraulische Simulation der Kihlsysteme. Das
Modul ATHLET-CD (Core Degradation) stellt Modelle zur Spaltproduktfreisetzung so-
wie zur Schadigung und Verlagerung des Reaktorkerns bereit. COCOSYS (Contain-
ment Code System) dient der Untersuchung der Thermohydraulik und des Spaltpro-
duktverhaltens im Reaktorsicherheitsbehalter. Erganzt werden diese Programme durch
die Simulatorsoftware ATLAS, die die interaktive Simulation und Visualisierung aller
beteiligten Module und Prozesse ermdglicht. Das Anwendungsspektrum der Program-
me flr Reaktoranlagen umfasst Zustdnde des Normalbetriebs und des anomalen Be-

triebs, Storfalle wie auch Unfalle.

Fiar die Simulation kerntechnischer Anlagen ricken allgemein und insbesondere fur
fortschrittliche Reaktoren, bei denen bspw. passive Sicherheitssysteme im Sicherheits-
behalter angeordnet sind, gekoppelte integrale Analysen, die die Vorgange im Kuhl-
kreislauf und im Containment gleichzeitig simulieren, zunehmend in den Vordergrund.
Um dieser neuen Anforderung der Programmanwendung nachzukommen, hat die GRS
nach Antragstellung flr dieses Vorhaben entschieden, die Einzelcodes fur den Kuhl-
kreislauf, ATHLET bzw. ATHLET-CD, und fur das Containment, COCOSYS, in einem
einheitlichen Programmsystem AC? zu integrieren. Ein Schwerpunkt der aktuellen und
zuklnftigen Arbeiten der GRS ist dabei die Realisierung eines zuverlassig, flexibel und
einfach nutzbaren Programmpakets, in dem die Einzelprogramme als Module aufei-
nander abgestimmt sind. Weiterhin erfolgt die Verteilung von ATHLET grundsatzlich als
Bestandteil des Programmpakets AC2. Insofern sind die hier durchgefiihrten Arbeiten
an ATHLET gleichermalen und ohne Briiche auch Weiterentwicklungsarbeiten an AC2.
Gleichwohl wird ATHLET auch in Zukunft als Einzelkomponente von AC? anwendbar

bleiben.



AC? bzw. einzelne Module von AC? werden als deterministisches Analysewerkzeug
sowohl im Inland als auch im Ausland von etwa 70 Organisationen fir Forschungsakti-
vitaten sowie gutachterliche Tatigkeiten zur Behdrdenunterstutzung in kerntechnischen
Genehmigungs- und Aufsichtsverfahren eingesetzt. Wesentliche Zielsetzung des vor-
liegenden Projekts war die Weiterentwicklung des thermohydraulischen Systemre-
chenprogramms ATHLET entsprechend dem Fortschritt von Wissenschaft und Tech-
nik. Hiermit wird sowohl der GRS wie auch allen anderen nationalen und
internationalen Programmanwendern die Méglichkeit gegeben, Sicherheitsanalysen flr
ein breites Spektrum nukleartechnischer Anlagen und postulierter Stér- und Unfélle
durchzufiihren, um auf dieser Basis Sicherheitsaussagen zuverlassig treffen und inter-

nationale Sicherheitsstandards weiterentwickeln zu konnen.

Reaktorphysik Thermohydraulik | Kernzerstorung Strukturmechanik
aD- ) Integral- Hydro-
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Abb. 1.1  AC?2 mit ATHLET als Bestandteil der GRS Codelandschaft

Fir weiterfihrende Multiphysik- und Multiskalenanalysen ist AC? mit unterschiedlichen,
sowohl von der GRS entwickelten als auch externen Rechenprogrammen gekoppelt
(Abb. 1.1). Zur detaillierten Simulation fluiddynamischer Vorgange existieren Kopplun-
gen zwischen ATHLET und den CFD-Programmen ANSYS-CFD und OpenFOAM. Es
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existieren auflerdem Schnittstellen zu den GRS 3D-Neutronenkinetik-Codes
QUABOX/CUBBOX und TORT-TD. Zusatzlich wurden Kopplungen zu BIPR, DYN3D,
KIKO3D und PARCS realisiert. Des Weiteren sind strukturmechanische Programme
wie TESPA-ROD mit ATHLET gekoppelt.

Far Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen zur Bewertung der Aussagesicherheit von
deterministischen Rechenergebnissen ist insbesondere ATHLET eng mit der GRS
Software SUSA (Software fur Unsicherheits- und Sensitivitats Analysen) verzahnt. Bei-
de Programme gemeinsam werden auch international weit verbreitet verwendet. Um
auch umfassende Unsicherheitsanalysen, sogenannte integrierte deterministisch pro-
babilistische Unsicherheitsanalysen, mit ATHLET durchfiihren zu kénnen, existiert die
Kopplung von ATHLET mit MCDET.

Das thermohydraulische Systemrechenprogramm ATHLET besteht aus mehreren
grundlegenden Modulen, die der Simulation aller beim Betrieb von Reaktoren wichtigen
Komponenten und auftretenden Phanomenen und Prozessen dienen (Abb. 1.2). Hierzu

zahlen
— das TFD-Modul zur Simulation der ein- und zweiphasigen Stromungsvorgange,

— das HECU-Modul zur Beschreibung der Warmeleitung in Strukturen sowie des

Warmelbergangs an das Fluid,
— das GCSM-Modul zur Abbildung des Regelsystems und

— das Neutronenkinetik-Modul zur Berechnung der nuklearen Leistungserzeu-

gung.

Ein weiterer integraler Bestandteil des ATHLET-Pakets sind verschiedene Software-
werkzeuge des Pre- und Postprocessings, die den Anwender bei der Vorbereitung,

Durchfuihrung und Auswertung einer Sicherheitsanalyse unterstitzen.
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Abb. 1.2 ATHLET-Module und Kopplungen

1.1 Wissenschaftliche und technische Arbeitsziele

Ubergeordnetes Ziel des vorliegenden Vorhabens ist es, den zahlreichen im Umgang
mit ATHLET geschulten Anwendern ein leistungsstarkes, zuverlassiges und anwender-
freundliches Werkzeug zur Verfigung zu stellen, das die Durchfiihrung von Sicher-
heitsanalysen nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik fur bestehen-
de und zukunftige Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen erlaubt. Dieses

Hauptziel gliedert sich in folgende Einzelziele:
Weiterentwicklung der Modellierung wassergekiihlter Reaktoren

Ziel ist, aktuelle Entwicklungen der Kernkraftwerkstechnologie mit ATHLET zu simulie-
ren und den Modellumfang von ATHLET an die neuen sicherheitstechnischen Heraus-
forderungen anzugleichen. Erweiterte Anforderungen an die Modellbildung stellt die
Simulation neuer Sicherheitstechniken und neuer Reaktordesigns. Ein Beispiel sind
passive Sicherheitssysteme fortschrittlicher Reaktoren, deren Betriebsverhalten und
Betriebsbedingungen sich signifikant von denen aktiver Systeme unterscheiden. Die
Simulation derartiger Systeme mit ATHLET erfordert daher die genaue Prifung und

gezielte Erweiterung des bestehenden Modellumfangs.

Weitere Anforderungen ergeben sich aus aktuellen Fragestellungen der Reaktorsi-
cherheit, die den Fokus auf neue, sicherheitsrelevante Phanomene lenken, deren hin-
reichend detaillierte Simulation haufig eine Erweiterung der Modellbasis erfordert. Ein

Beispiel hierfur ist die Simulation von Druckstéen in Rohrleitungssystemen, z. B. in-



folge schnellen Offnens oder SchlieRens von Armaturen oder schlagartiger Kondensa-
tionsvorgange. Daruber hinaus liefern die kontinuierliche Programmvalidierung sowie
regelmaRige Rickmeldungen aus der Programmanwendung Hinweise auf Programm-

schwachen, die die Ertiichtigung des ATHLET Modellumfangs erforderlich machen.
Verbesserte Programmhandhabung und Benutzerfreundlichkeit

Die weite Verbreitung von ATHLET gibt der GRS die Verantwortung, den Nutzern nicht
nur ein zuverlassiges, sondern auch ein anwenderfreundliches und effizientes Analy-
sewerkzeug zur Verfugung zu stellen. Bei der Weiterentwicklung von ATHLET werden
daher auch Aspekte der Codehandhabung beriicksichtigt. Hierzu zahlen u. a. die be-
darfsgerechte Bereitstellung neuer Optionen im ATHLET-Eingabedatensatz wie auch

die Programmbeschleunigung zur Verringerung von Simulationszeiten.

Als modernes Simulationswerkzeug wird ATHLET mit verschiedenen grafischen Hilfs-
programmen fur das Pre- und Postprocessing bereitgestellt, die dem Anwender die
Durchfihrung und Analyse der Simulation erleichtern. Auch diese Werkzeuge missen
kontinuierlich dem erweiterten ATHLET-Umfang sowie neuen softwaretechnischen

Méglichkeiten und Anforderungen angepasst werden.
Weiterentwicklung der Methodik zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten

Neue Anforderungen resultieren auch aus einem fortgeschriebenen Regelwerk, das
bereits in einigen Landern die Durchfiihrung von sogenannten Best Estimate Plus
Uncertainty (BEPU) Analysen zur Sicherheitsbewertung vorsieht. Vor diesem Hinter-
grund sollte die Methodik zur Durchfiihrung von Unsicherheitsanalysen im internationa-
len Kontext weiterentwickelt werden. Hierfir nimmt die GRS am OECD/NEA/CSNI Pro-
jekt SAPIUM (Systematic AProach for Input Uncertainty quantification Methodology)
teil, in dessen Rahmen eine ausgereifte, flr Industrieanwendungen geeignete Metho-
dik zur Quantifizierung der Unsicherheiten von Modelleingangsparametern erarbeitet
wird. So sollen z. B. Anforderungen an die experimentelle Datenbasis sowie an soft-
warebasierte Methoden zur Bestimmung der Modellunsicherheiten definiert werden,
um deren Eignung sicherzustellen. Die Unsicherheit der physikalischen Modellierung
liefert in der Regel den grofdten Beitrag zur Gesamtunsicherheit. Eine standardisierte

und allgemein anerkannte Methodik zu deren Quantifizierung ist bisher nicht verfugbar.



Quantifizierung von Modellunsicherheiten in Korrelationen neuer Arbeitsmedien

Zu Unsicherheiten der fir die Simulation innovativer Reaktorkonzepte neu implemen-
tierten Modelle liegen bislang kaum Erfahrungen vor. Der Kenntnisstand hierzu sollte
im Zuge einer Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse zu einem Experiment, das in ei-
ner mit Flussigmetall als Arbeitsmedium betriebenen Versuchsanlage durchgefihrt
wurde, ausgebaut werden. Die durchgefuhrte Analyse tragt neben der Quantifizierung
relevanter unsicherer Modelleingangsparameter auch dazu bei, Verbesserungspotenti-
al der ATHLET-Modellierung fir neue Arbeitsmedien offenzulegen und auf dieser Basis

Empfehlungen fur Weiterentwicklungen zu geben.

Qualitatssicherung

Die Qualitdt des Rechenprogramms ATHLET wird durch zahlreiche MalRnahmen si-
chergestellt. Hierzu zahlen z.B. eine detaillierte Programmdokumentation, ein soft-
warebasiertes Versions- und Freigabemanagement und eine kontinuierliche Pro-
grammvalidierung. Um die vorhandene Qualitdt des Programms langfristig
aufrechtzuerhalten, sollten die qualitatssichernden MaRnahmen um neue Verfahren
erganzt werden. Hierzu zahlt das Code-Refactoring, um die Codebasis an neue soft-
waretechnische Moglichkeiten und Fortschritte in der IT anzugleichen und somit
Transparenz, Lesbarkeit, Wartbarkeit und Erweiterbarkeit des Programms langfristig

sicherzustellen.

Ein weiteres Projektziel besteht in der Schaffung einer sogenannten Continuous In-
tegration Testumgebung, die eine regelmalige und automatisierte Verifikation der
ATHLET-Programmentwicklung ermdglicht. Auf Basis automatisiert durchgefuhrter
Tests und Regressionsrechnungen wird hierbei die Funktionsfahigkeit und Zuverlas-
sigkeit der Software bewertet und sichergestellt. Dies ist auch Grundlage fur die Erstel-
lung qualitatsgesicherter Programmversionen. Im Rahmen des ATHLET-Release-
managements sollten neuen Programmversionen eingefroren und an alle
Programmanwender mittels der ebenfalls neu aufgesetzten ATHLET User Area verteilt

werden.

Kooperation mit Programmanwendern

Ein wichtiger Aspekt der Programmentwicklung ist der Erfahrungsrickfluss aus der

Programmvalidierung und —anwendung. Zu diesem Zweck erfolgt ein regelmafiger In-



formationsaustausch auch mit den GRS-externen ATHLET-Anwendern, z. B. Uber die
ATHLET User Area oder im Rahmen von internationalen Anwendertreffen. Darlber
hinaus werden die Anwender bei der Nutzung von ATHLET begleitet und eigene Mo-
dellentwicklungen, z.B. durch Bereitstellung geeigneter Schnittstellen, unterstitzt. Die
Entwicklungen kdnnen bei Bedarf in die ATHLET Hauptentwicklungslinie Ubernommen

werden.

1.2 Organisation des Projekts

Das abgeschlossene Vorhaben stellt eine kontinuierliche Fortfihrung des vom BMWi
geforderten Projekts RS1507 /SCH15/ dar. Die durchgeflihrten Entwicklungsarbeiten,
begleitet von MalRnahmen zur Qualitatssicherung und zur Anwenderunterstiitzung,
gliedern sich inhaltlich entsprechend dem Arbeitsprogramm in drei technisch-

wissenschaftliche Arbeitspakete:

Arbeitspaket 1: Simulation von LWR und fortschrittlichen Reaktordesigns der
Generationen Il und lll+:
Dieses Arbeitspaket umfasst Arbeiten zum Ausbau und zur Ertiichtigung der ATHLET-
Modellierung zur Simulation wassergekuhlter Anlagen unter Berlcksichtigung speziel-
ler Anforderungen passiver Sicherheitssysteme. Hierfir wurden alle ATHLET-Module
(Abb. 1.2) weiterentwickelt.

Im Einzelnen sind folgende Arbeiten inbegriffen:

— Weiterentwicklung von ATHLET zur Simulation groRer Wasservorlagen passi-

ver Sicherheitssysteme (siehe Kapitel 2.1),

— Simulation von DruckstoRphanomenen in Rohrleitungen mit ATHLET (Kapi-
tel 2.2),

— Verbesserung der thermohydraulischen Modellierung zur Simulation sicher-
heitsrelevanter Phanomene und zweiphasiger Strémungsvorgange in wasser-

gekuhlten Systemen (Kapitel 2.3 und folgende)

— Ertlchtigung der neutronenkinetischen und thermo-strukturellen Modellierung
(Kapitel 2.7).

Des Weiteren wurden im Rahmen dieses Arbeitspakets Arbeiten zur Verbesserung der
Programmhandhabung und zur Erhéhung der Benutzerfreundlichkeit von ATHLET und
der zugehdrigen Softwarewerkzeuge durchgefiihrt. Diese sind in Kapitel 2.8 dokumen-
tiert.



Arbeitspaket 2: Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen:

Dieses Arbeitspaket umfasste methodische Arbeiten zur Durchfihrung von Unsicher-
heitsanalysen zu ATHLET-Ergebnissen und die Untersuchung und Quantifizierung bis-
her nicht untersuchter Modellunsicherheiten, die mit der Modellierung neuer Arbeits-
medien verbunden sind. Die hierbei erzielten Ergebnisse sind im Kapitel 3

zusammengefasst.

Arbeitspaket 3: Qualitatssicherung und bilaterale Zusammenarbeit:
Dieses Arbeitspaket widmete sich Aspekten der Qualitatssicherung in der Program-
mentwicklung und der Kooperation mit Anwendern und Entwicklern auf nationaler und

internationaler Ebene (siehe Kapitel 4).

Erganzt wurden und werden diese Arbeiten insbesondere durch Entwicklungen im

Rahmen folgender, vom BMWi geférderter Projekte der GRS:

— RS1530 und RS1558 zur Modernisierung der numerischen Verfahren in den

AC23-Programmen

— RS1535A — EASY: Integrale experimentelle und analytische Nachweise der

Beherrschbarkeit von Auslegungsstorfallen allein mit passiven Systemen

— RS1527 — Entwicklung und Validierung von Rechenmodellen zur Simulation

von Zweiphasenstromungen und kritischen Warmestromen

— RS1515 und RS1547 zur Rechenmethodenentwicklung fiir innovative Reaktor-

systeme

— RS1519 und RS1548 zur Validierung von Rechenprogrammen zur Simulation

von Storfallen

— RS1199 und RS1537 zur Weiterentwicklung der Werkzeuge zur grafischen Mo-

dellierung und Visualisierung

Die im Rahmen dieser Projekte gesammelten, neuen Erkenntnisse und Modelle zur Si-
cherheitsbewertung nukleartechnischer Anlagen werden im ATHLET-Quellcode zu-
sammengefuhrt. Die kontinuierliche Qualitatssicherung dieser Entwicklungen sowie de-
ren Freigabe fir alle ATHLET-Anwender in Form neuer, validierter Programmversionen

war Bestandteil des vorliegenden Vorhabens.



2 Simulation von LWR und fortschrittlicher Reaktoren der
Generation I+

21 Simulation groRer Wasserpools passiver Sicherheitssysteme

Insbesondere fortschrittliche Reaktordesigns der Generation llI+, aber auch innovative
Reaktoren der Generation 1V, verfigen vermehrt tGber passive Sicherheitssysteme, de-
ren korrekte Simulation die Entwicklung, Implementierung und Validierung neuer Mo-
delle und Methoden in ATHLET erforderlich macht. Im Gegensatz zu aktiven Syste-
men, die die Basis des Sicherheitskonzepts von derzeit betriebenen Reaktoren der
Generation Il und Il bilden, nutzen passive Systeme grundlegende physikalische Pro-
zesse wie Naturumlauf, Verdampfung, Kondensation oder Gravitation. Aufgrund des
(Uberwiegenden) Fehlens aktiver Komponenten wie z. B. Pumpen kénnen die treiben-
den Kréfte sehr gering sein, insbesondere dann, wenn passive Systeme bei geringen
Druck- bzw. Dichtedifferenzen eingesetzt werden. Passive Systeme suchen sich ihre
im Verlauf einer Transiente kontinuierlich verandernden Betriebspunkte in Abhangigkeit
der vorliegenden thermohydraulischen Randbedingungen selbst. Bei geringen treiben-
den Kraften haben Unsicherheiten in diesen Randbedingungen einen grofden Einfluss
auf das Betriebsverhalten passiver Systeme. Dies kann ggf. zu qualitativen Anderun-
gen im Systemverhalten flhren, z. B. wenn Critical Heat Flux an Brennstabhllrohren
auftreten kann oder wenn Ansprechdriicke von (passiven) Einspeisesystemen rechtzei-
tig erreicht werden sollen. Daher ist es von besonderer Bedeutung, relevante Randbe-

dingungen mit hoher Genauigkeit vorhersagen zu kénnen.

Passive Sicherheitssysteme kénnen gemal /IAE91/ nach dem Grad und der Ausge-

staltung ihrer Passivitat in vier Kategorien eingruppiert werden (Tab. 2.1).



Tab. 2.1  Kategorisierung passiver Sicherheitssysteme /IAE91/

Kategorie A B C D
Beispiel RDB, Brenn- | Notkon- Ruckschlag- | Kernflutsystem
stabhiille densator klappe, (gravitationsge-
Druck- trieben mit bat-
speicher teriebetriebe-
nem Ventil)

Bewegliches Ar- - X X X

beitsmedium

Bewegliche me- - - X X

chanische Teile

Externe Energie- - - - X

versorgung

Externe Signale - - - X

Zu der Kategorie B gehdren in groRe Wasserbecken untergetauchte Warmetauscher,
die von verschiedenen Reaktordesigns genutzt werden, um Warme (Nachzerfallsleis-
tung) aus dem Primarkreis oder Sekundarkreis abzufiihren. Abb. 2.1 veranschaulicht

dies.

Abb. 2.1 Passive Warmeabfuhr aus dem Primarkreis mittels geodatisch erhéhter

Wasservorlage

Die Wasserbecken sind meist innerhalb des Sicherheitsbehalters angeordnet. Um die
Leistungslbertragung der Warmetauscher mdglichst genau vorhersagen zu kénnen,
missen die relevanten thermohydraulischen Randbedingungen und Phanomene kor-

rekt simuliert werden. Hierzu zéhlen das Stromungsverhalten und die Temperaturen an

10



den Warmetauscherrohren im Pool, aber auch (unterklhltes) Sieden im Pool sowie
Kondensations- und Verdampfungsvorgange an der Wasseroberflache, die wechsel-

seitig mit dem Druckaufbau im Containment zusammenhangen.

Um die groRskaligen Zirkulationsstromungen und die sich einstellenden Temperatur-
schichtungen in Wasserpools hinreichend detailliert wiedergeben zu kénnen, wurde
das 3D-Modell von ATHLET adaptiert. Besondere Anforderungen ergeben sich aus der
Simulation der freien Wasseroberflache. Um diese abzubilden, verfiugt ATHLET zwar
grundsatzlich Uber ein Wasserspiegelmodell. Dieses war jedoch bisher nur im Rahmen
des eindimensionalen 5-Gleichungsmodells verfugbar, wohingegen die 3D-
Gleichungen nur fur das 6-Gleichungsmodell (2-Fluid-Modell) realisiert sind. Ziel war
daher, das dreidimensionale 2-Fluid-Modell um ein Wasserspiegelmodell zur Simulati-

on von grolRen Wasserpools zu erweitern.

Im Zusammenhang mit der Simulation grofRer Wasserpools koordiniert die GRS das
Projekt EASY, in dessen Rahmen sowohl experimentelle als auch numerische Analy-
sen zu passiven Sicherheitssystemen am Beispiel des KERENA Designs von AREVA
durchgefuhrt werden. Die GRS ist u. a. fur die Validierung eines ATHLET Pool-Modells
zustandig. Die im vorliegenden Projekt entwickelten Methoden und Modelle werden im
Rahmen des EASY-Vorhabens zur Simulation grolder Wasservorlagen wie beispiels-

weise des Flutbeckens, das als Warmesenke des Notkondensators dient, eingesetzt.

211 Erweiterung des 2-Fluidmodells um ein Gemischspiegelmodell

Das in ATHLET implementierte Gemischspiegelmodell ermdéglicht die dynamische
Nachverfolgung einer horizontalen Zwischenphasenflache zwischen stratifiziertem
Wasser (ggf. mit Blasen) und der Dampf-/Gas-Atmosphare (ggf. mit Tropfen). Zu die-
sem Zweck wird das Kontrollvolumen (KV), das aktuell den Gemischspiegel enthalt, in
zwei Sub-Kontrollvolumina ober- und unterhalb des Gemischspiegels aufgeteilt, die
beide separat mittels eines jeweils eigenen Satzes an Erhaltungsgleichungen bilanziert
werden. Die Erhaltungsgleichungen des 2-Fluidmodells wurden zu diesem Zweck er-
weitert, um den Gemischspiegel und seine Bewegung geeignet zu berlicksichtigen.
Dies betrifft insbesondere die Impulsgleichung, deren einzelne Beitrage adaptiert wur-

den.
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Die phasenspezifische Impulsgleichung des 2-Fluidmodells ist in ATHLET als partielle
Differentialgleichung fir die Phasengeschwindigkeit formuliert, deren zeitliche Ande-

rung aus einer Summe mehrerer Druckgradienten resultiert:

d .
2 (wla)

(2.1)

= —DSA] (Apstat + Apgrav + ApMF + Apfric + Apsource)

Hierin bedeuten:

Apgqc der statische Druckunterschied zwischen zwei benachbarten KV

Ap 4rq der hydrostatische Druckunterschied

Apyr der Momentum Flux Term

Apyyic der Reibungsverlust durch Wand- und Zwischenphasenreibung sowie durch
Formverluste

ADpsource Weitere Quellterme (z.B. Pumpenhdhe etc.)

Die Impulsgleichung wird in ATHLET fir Leitungen geldst. Leitungen verbinden die
Zentren zweier benachbarter KV. Die Berechnung der Quellterme der rechten Seite der
Impulsgleichung (2-1), die friher nur homogene KV bericksichtigte, wurde flr inhomo-
gene KV mit Gemischspiegel erweitert. Nachfolgend werden die Modellierungen fir
vertikale und horizontale ATHLET-Leitungen detaillierter dargestellt. Hierbei bedeutet
in ATHLET

— Horizontal: eine horizontale oder eine zur Horizontalen leicht geneigte Leitung
(mit sin(a) < 0,2)

— Vertikal: eine vertikale oder geneigte Leitung (sin(a) = 0,2)
Der Einfachheit halber dokumentieren die folgenden Kapitel nur die Modellierung fir
echt horizontale bzw. vertikale Leitungen und nicht flr geneigte Leitungen. Die Imple-

mentierung in ATHLET berlcksichtigt aber auch letztere. Des Weiteren wird nicht im

Detail auf die Modellierung innerhalb der Massen- und Energiebilanzen eingegangen.
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Hier konnte zu groRen Teilen auf der bereits vorhandenen Implementierung des 5-
Gleichungsmodells mit Gemischspiegel aufgesetzt werden, so dass sich die durchge-
fuhrten MalRnahmen eher auf die technische Ablauffahigkeit des Programms kon-

zentrierten.

21.2 Impulsgleichung fiir vertikale Leitungen

Der Gemischspiegel teilt ein vertikales KV in zwei Sub-KV auf. Die Situation verdeut-
licht Abb. 2.2. jo bezeichnet das obere KV. Die Langen der angrenzenden vertikalen
Leitungen (j7 und j2 in Abb. 2.2) verandern sich kontinuierlich entsprechend der aktuel-
len Lage der Gemischspiegelhdhe ZML.

i+1
— '2
zm !
io
ZML — v 7
2 — °®
1
_—
ZBl

Abb. 2.2  KV- und LeitungsgréRen am Gemischspiegelpfad
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21.21 Reibungsdruckverlust

Der gesamte Reibungsdruckverlust entlang einer Leitung ergibt sich aus den Verlusten
der linken und rechten Halbleitung, die, mit ihnrem jeweiligen relativen Anteil FZL] (bzw.
1 — FZL]) multipliziert, den gesamten Leitungsdruckverlust DPFR] ergeben. FZL] wird
zu Beginn im Rahmen der ATHLET Startrechnung bestimmt. Fir eine Leitung, die links
(rechts) an ein Gemischspiegel-KV anschlief3t, wird nun der linke (rechte) relative An-
teil entsprechend der veranderten Halbleitungslange modifiziert (siehe z.B. Gleichung
(2.2)). Die Reibungsdruckverlustkoeffizienten RLDF2L und RLDF2V werden fur jede
Phase separat berechnet. Fur den Reibungsdruckverlust in der gesamten Leitung j1
folgt somit entsprechend Abb. 2.2 fir die Wasserphase (Gleichungen (2.2)) und die
Dampfphase (2.3), jeweils unter Berucksichtigung der geédnderten Halbleitungslange

(analog fir Leitung j2 die Gleichungen (2.4), (2.5)):

DPFRLy = f(FZLJ;; - RLDF2Lj, Fluid;_,)

ZML(i) — ZBI(i)
ZI1() — ZBI(D)

+f<(1 —FZL])j; -

(2.2)
*RLDF2Ljy, Fluidl->
DPFRV;, = f(FZLJ;; - RLDF2V}y, Fluid;_, )
ZML(i) — ZBI(i)
T\ A= FZLDj - ZI() — ZBI()
(2.3)
- RLDF2Vj,, Fluidi>
DPFRL;, = f | FZL];, T = ZMLQD) RLDF2Lj,, Fluid;
J JeZTI) — ZI(D) e : 2.4)

+ f((1 = FZL))j; - RLDF2Lj,, Fluid, )
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ZTI(i) — ZML(i)
ZTI() — Z1(D)

DPFRVj, = f <FZL]j2 : -RLDFZI/]-Z,FluidL-)

(2.5)
+ f((1 = FZL))j; - RLDF2Vj,, Fluid,, )

21.2.2 Tragheitsterm

Der Tragheitsterm DSA] ist ein Faktor, der auf der rechten Seite der Impulsgleichungen
im Nenner erscheint (Gleichung (2.1)). Er ist ein Mal} flr die Leichtigkeit, mit der die
Fluidsaule einer Leitung beschleunigt werden kann. Die relativen Anteile des Tragheits-
terms fUr die beiden Halbleitungen einer Leitung sind durch FSALJ bzw. (1 — FSALJ)
gegeben. Befindet sich im linken (rechten) Kontrollvolumen einer Leitung ein Gemisch-
spiegel, so wird der Tragheitsterm der entsprechenden Halbleitung unter Berlcksichti-
gung der genauen Gemischspiegelposition angepasst. Fir die beiden Leitungen j1 und

j2 entsprechend Abb. 2.2 folgt somit:

DSAJ;; = DSAJj; - <FSAL]j1 + (1 - FSALJ;) - ZML(Q) — ZBI(i))

ZI1() — ZBI(i)

ZTI(i) — ZML(J)
ZTI() — ZI(0)

DSAJ;, = DSAJj; - (FSAL]]-Z : +(1- FSAL]j)>

Das Vorgehen ist analog der Beschreibung flir das 5-Gleichungsmodell in /LER14/.

21.23 Hydrostatischer Druckunterschied

Der hydrostatische Druckunterschied DPDZL] bzw. DPDZV] fur die beiden Phasen ent-
lang einer vertikalen Leitung (diese kann sowohl senkrecht als auch geneigt verlaufen)
setzt sich fur jede Phase aus zwei Termen zusammen, der Gravitation der Wasser-
Dampf-/Gas-Mischung und der Auftriebskraft (bzw. Abtriebskraft) der einen Phase in-

nerhalb der jeweils anderen.

Apgrav,k = Apmi:rture + Apbuoyancy,k (26)
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Beide Terme der rechten Seite hangen von der vertikalen Lange der Fluidsaule ab, die
durch Leitungslange und ggf. Neigungswinkel gegeben ist. Falls in einem der beiden
einer Leitung benachbarten KV ein Gemischspiegel vorhanden ist, wird die Lei-
tungslange entsprechend der Position des Gemischspiegels modifiziert, analog wie in
Abb. 2.2 fur j; und j, abgebildet.

Fir die Leitung j; in Abb. 2.2 folgt bei Vorliegen eines Gemischspiegels in KV i fir den

Gravitations- und den Auftriebsterm:

Apmixture = _[pm,i ' (ZML - ZBi) + Pmji-1" (ZBi - Zi—l)] g (27)

Apbuoyancy,l
= —[a; - (pri — pvi) - (ZML; = Z;) + ;4

“(pri-1 = Pvi-1)(Zj—Zi21)] - g (2.8)
Apbuoyancy,v =
[ —a) - (pri — pvi) - (ZML; — Z;) + (1 — &) (2.9)

(pri-1 = Pvi-1) (Zj—Zi-1)] - g

Der hydrostatische Druckunterschied bestimmt mafigeblich die Druckdifferenz entlang
einer vertikalen Leitung und somit den Druck im Zentrum eines KV, der von ATHLET
letztlich ausgegeben wird. Zu beachten ist nun, dass durch die veranderliche Leitungs-
lange der Druck, der fur die den Gemischspiegel enthaltende Zone berechnet wird,
nicht mehr dem Druck im KV-Zentrum, sondern dem Druck auf Hohe des Gemisch-
spiegels entspricht (d.h. am ,Ende“ der Leitung). Vor der Ausgabe in die Plotdaten-
Datei wird dieser Gemischspiegeldruck daher geeignet korrigiert, um sprungfreie Ver-

laufe des KV-Drucks zu erhalten, falls der Gemischspiegel das KV erreicht/verlasst.

21.24 Momentum Flux am Gemischspiegel

Der Momentum Flux Term setzt sich aus zwei Beitragen zusammen, dem direkten (1D)
Impulstransport in Strémungsrichtung sowie dem 3D Impulsquertransport. Nachfolgend

wird die Behandlung des direkten Impulstransports im Gemischspiegelbereich be-
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Innerhalb des 2-Fluidmodells wird der direkte Momentum Flux in Strdomungsrichtung mit-
tels eines Upwind-Verfahrens berticksichtigt. Dies bedeutet fur die Geschwindigkeit in
einer Leitung j, dass der Impulseintrag aus Richtung der stromaufwarts gelegenen Lei-
tung berucksichtigt wird. Um bei Stromungsrichtungswechsel in Leitung j einen stetigen
Ubergang zu erzielen, wird zusatzlich in Abhangigkeit von der in der Leitung j herrschen-
den Geschwindigkeit (bei Stromungsumkehr klein, nahe Null) auch der Impulseintrag der
Leitung stromabwarts berlcksichtigt /LER98/. Dies ergibt, stark vereinfacht, als Beitrag

zur Impulsbilanz:

P

Hierbei wird eine Nachbarleitung j; bzw. j> nur dann bertcksichtigt, wenn ihre Geschwin-

digkeit in Richtung der Leitung j gerichtet ist.

Fur die Simulation des Impulstransports innerhalb eines Gemischspiegel-Pfads muss
zusatzlich geprift werden, ob zwischen den benachbarten Leitungen j und j; bzw. j und
J2 aktuell ein Gemischspiegel vorhanden ist. Da unterhalb und oberhalb des Gemisch-
spiegels unterschiedliche Strémungsbilder vorherrschen — z.B. Liquid mit aufsteigenden
Blasen bzw. Dampf mit fallenden Tropfen — ist ein Impulstransport Gber den Gemisch-
spiegel hinweg physikalisch schwierig zu beschreiben, aul’erdem vermutlich vernach-
lassigbar. Daher wird kein 1D Impulstransport (iber den Gemischspiegel hinweg in
ATHLET berechnet. Gleichwohl wird flir die jeweils kontinuierliche Phase (Liquid unter-
halb des Gemischspiegels, Dampf oberhalb) die Gemischspiegelgeschwindigkeit wy,;
zur Berechnung eines Impulseintrags auf die nachst gelegene Leitung verwendet. Damit
wird z.B. berUcksichtigt, dass die Flussigkeit innerhalb der Leitung unterhalb eines Ge-
mischspiegels, bei fallendem Gemischspiegel, einen nach unten gerichteten Impulsein-
trag erfahrt, da sich am oberen Ende der Leitung eine bereits fallende Wassersaule be-
findet. Ansonsten wiirde ein physikalisch gro3er Beschleunigungsdruckverlust in der

Leitung unterhalb des Gemischspiegels berechnet.

Um numerische Oszillationen in der Leitung j zu vermeiden, wird fiir die Berechnung

des Impulseintrags die Geschwindigkeit der benachbarten, stromaufwartigen
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oder -abwartigen Leitung vor Eintreten des Gemischspiegels in die entsprechende,

stromaufwarts oder -abwarts gelegene Zone
¢ fir die kontinuierliche Phase stetig in die Gemischspiegelgeschwindigkeit und

o fir die disperse Phase stetig auf Null

Uberfuhrt. Zusatzlich geht der gesamte konvektive Term in Leitung j gegen Null, wenn
der Gemischspiegel die Hohe der Leitung j erreicht und Uberschreitet. Fur die in
Abb. 2.3 dargestellte Situation eines sukzessive steigenden Gemischspiegels ergibt

sich somit folgende Implementierung fir den konvektiven Term der beiden Phasen in

Leitung j
p ( dZj )
E <—dz:‘l] szl — sz — W]22> fu'r Zjlup < ZML < Z]l
ilup
p dz; .
> —sz — szz) T furZjy < Zy, <Z;
Apliquid — i1 +
MF = dz;
p .
2 (Wi — wf — wiz dZ]-z fur Z; < Zyy < Zj (2.41)
3
p . .
2 (szl - sz - szz) fur Zj; < Zy, < Zjzup
\
dz}, dz},
mit W, = —2w,, + (1 — L )LV
J2 dZiZup J2 dZiZup ML
P, .
3 (szl — sz — szz fur Zjgup < Zmi < Zj1
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Abb. 2.3  Geometriegroflien flr einen Gemischspiegel innerhalb der vier benachbar-

ten KV zu einer Leitung j

Mit der beschriebenen Implementierung wird ein stetiges Verhalten des MF-Terms bei
Ubersetzen des Gemischspiegels in ein benachbartes KV sichergestellt. Dennoch kann
es zu einer Unstetigkeit kommen, wenn ein Gemischspiegel plétzlich verschwindet
oder neu entsteht. Eine solche Situation entsteht i. d. R. nur am unteren oder oberen
Ende des Gemischspiegelpfades. Unstetigkeiten kénnten sich daher potentiell fir die
erste und letzte Leitung des Gemischspiegelpfades ergeben (die Stelle, an der
der Gemischspiegel entsteht/verschwindet), aulerdem flr die benachbarten
Leitungen (der MF-Term ist in Upwind-Form implementiert). Allerdings resultiert eine
Unstetigkeit nur dann, wenn die erste/letzte Leitung zeitlich integriert wird, also keine
Wand reprasentiert. In einem Pool koénnten dies Stellen sein, an denen
Anschlussleitungen z. B. am Pool-Boden abzweigen, bspw. fir das KERENA-Design

die Flutleitung.

Um die Unstetigkeit fir die erste/letzte Leitung des Gemischspiegelpfades sowie

die erste Leitung auBBerhalb des Gemischspiegelpfades zu vermeiden, wird fur diese

Leitungen das 1M-Modell zwingend gefordert. Sollte der Anwender das 2-Fluidmodell

gewahlt haben, andert ATHLET automatisch das Modellgleichungssystem. Die erste

Leitung innerhalb des Gemischspiegelpfades wird dagegen nun mit dem 2-

Fluidmodell gerechnet (z.B. innerhalb von Pools). Fir diese Leitung ist
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beim Entstehen/Verschwinden des Gemischspiegels eine Unstetigkeit nicht
auszuschlieBen. Fir den konkreten Fall der Simulation eines Pools bedeutet dies
bei Verschwinden des Gemischspiegels am unteren Ende des Pools (z.B. nach
Fluten des Reaktorkerns im Fall des KERENA Flutbeckens) fur die erste Leitung

innerhalb des Gemischspiegelpfades:

e Fur die kontinuierliche Phase (in diesem Fall Dampf) wird im MF-Term von der
ML-Geschwindigkeit auf die Leitungsgeschwindigkeit der Randleitung des
Gemischspiegelpfades umgeschaltet. Da sich Gemischspiegel und die Stro-
mung jedoch von der Leitung wegbewegen, wird in der Regel kein merklicher
Einfluss auf den MF-Term eintreten (Gemischspiegel befindet sich stromab-

warts).

e Fur die disperse Phase (in diesem Fall Tropfen) wird im MF-Term von Null auf
die Leitungsgeschwindigkeit umgeschaltet. Dieser Fall ist vernachlassigbar, da
sich die disperse Phase in Richtung ML bewegt (der Gemischspiegel befindet

sich also stromabwarts) und der ML selbst sich von der Leitung wegbewegt.

Nach derzeitigem Stand kann davon ausgegangen werden, dass die beschriebene, po-
tentielle Unstetigkeit fur die Simulation von Wasserpools ohne Bedeutung ist. Gleich-
wohl sollte die Implementierung zukiinftig verbessert werden, um eine hohe Stabilitat
von Gemischspiegelsimulationen mit dem 2-Fluidmodell im Allgemeinen sicherzustel-

len.

213 Impulsgleichung fur horizontale Leitungen im Bereich des Gemisch-
spiegels

Fir die Simulation des RDB oder von Pools werden mehrdimensionale TFO-Netzwerke
aus parallelen, vertikalen Pipes und horizontalen Querverbindungen verwendet. Hori-
zontale Leitungen zwischen vertikalen KV von parallelen Pipe-Objekten werden mittels
Single Junction Pipes oder Cross-Connection Objekten (CCO) dargestellt. Befindet
sich in einem oder in beiden durch eine horizontale Leitung verbundenen KV ein Ge-
mischspiegel, muss die Zweiphasenstréomung oberhalb und unterhalb des Gemisch-
spiegels geeignet modelliert werden. Abb. 2.4 veranschaulicht die Situation: Auf Basis
der beiden horizontalen Phasengeschwindigkeiten w; und w,, die Ergebnisse der L6-
sung der Impulsgleichung (2.1) sind, werden unterschiedliche Massenstrome G und
Energiestrome GH zwischen den Subkontrollvolumen oberhalb und unterhalb des Ge-

mischspiegels modelliert.
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Abb. 2.4  Strdmungssimulation am Gemischspiegel

Zur Berechnung der Quellterme der rechten Seite der Impulsgleichung werden auf Ba-
sis des Fullstands in den beiden benachbarten Kontrollvolumen die phasenspezifi-
schen Stoffwerte (Dichte etc.) fur die Strdmung innerhalb der Leitung als gemittelte
GroBken beider Sub-KV bestimmt. Hierflr wird ein Ubergangsbereich zwischen Z, und
Zow definiert (siehe hierzu Abb. 2.5), innerhalb dessen die Stoffwerte beim Fallen (Stei-
gen) des Gemischspiegels von Querstrdomung unterhalb (oberhalb) des ML hin zu
Querstréomung oberhalb (unterhalb) des ML stetig ineinander Uberfuhrt werden. Die
Ausdehnung des Ubergangsbereiches ist definiert als Fyansition=0,8:(ZTI-ZBI). Er wird fur
den Fall einer geneigt horizontalen Leitung ggf. geeignet reduziert. Geneigte Leitungen
kénnen z.B. bei der geometrischen Nachbildung einer halbkugelférmigen Kalotte mit

parallelen Kanalen auftreten (siehe z. B. Abb. 2.8).
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Fir die linke Halfte der Leitung j; berechnet sich eine StoffgroRe f somit wie folgt:

f(jl,left)
( f(iol) fﬁT‘ ZML < Zlow
F,
= above f( 1) + below f( 1) fﬁr Zlow < ZML < Ztop (213)
Ftransztwn Ftransztwn
l fG) fur Zyy, = Ziop

Die Stoffwerte gehen anschlieRend in die Berechnung aller Quellterme von Gleichung
(2-1) ein.

- J1 J J2 J3
IFuo1 77777777777777777777777777777777 Zoy
Z above S . — " . D . I B Ftransition
ML,,;,I:,b,el%,,,,,,,,,ll ,,,,,,,,,, | s | 7
ZBI low

Abb. 2.5 Geometriegrélien flr eine horizontale Leitung im Bereich eines Gemisch-

spiegels

2.1.31 Hydrostatischer Druck

Anders als fur die vertikalen Leitungen werden die Leitungslangen horizontaler Leitun-

gen bei Passage eines Gemischspiegels nicht modifiziert.

Die Berechnung des hydrostatischen Druckunterschieds setzt sich fir horizontale Lei-
tungen (die sowohl waagerecht als auch geneigt verlaufen kénnen) aus den beiden
Beitragen Gravitation des Gemischs und Auftrieb zusammen, wobei die Auftriebskraft
um die sog. Wasserspiegelkraft erweitert wird. Die einzelnen Beitrdge werden nachfol-

gend beschrieben:

Gravitation: Die Gravitationskraft entlang einer horizontalen Leitung j ergibt sich gene-
rell aus den Fluiddichten der beiden benachbarten Zonen und der Neigung der Leitung

ZU:

Apmixture = _[pm,i ' (Zj - Zi) + Pk (Zk - Zj)] g (2-14)
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Befinden sich die Leitungshohe Z; wie auch die Zentren der beiden benachbarten KV
Z;, Z), auf derselben Hohe, wird der Term Null. Befindet sich aber ein Gemischspiegel
in einer oder beiden benachbarten Zonen, so verandern sich die Leitungslangen der
anschlieenden vertikalen Leitungen wie in Kapitel 2.1.2 beschrieben. Abb. 2.6 veran-
schaulicht dies. Die gleichermalen veranderten hydrostatischen Druckunterschiede
(Gleichung (2-7)) entlang der vertikalen Leitungen missen auch von den horizontalen
Leitungen geeignet erfasst werden (rote Leitung in Abb. 2.6), womit fur den Gravitati-

onsterm entlang einer horizontalen Leitung am Gemischspiegel folgt:

APmixture = _[pm,io ' (Zj - ZMLL') + Pmik (ZMLk - Zj)] g (2-15)

7 | ZM Lk

ZML T 'i- T I

Abb. 2.6  Gravitation entlang einer horizontalen Leitung am Gemischspiegel

Wasserspiegelkraft: Die sogenannte Wasserspiegelkraft (oder ,water-level-force” in
der ATHLET-Terminologie) beschreibt die Wirkung des hydrostatischen Drucks inner-
halb der Impulsgleichung flir den Fall eines horizontalen Strémungspfads. Anschaulich
Iasst sich dieser Term verstehen als Ausgleich unterschiedlicher Flllstande in zwei be-

nachbarten, durch eine Leitung verbundenen Kontrollvolumina.
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Die Wasserspiegelkraft fand bisher bei Einsatz des 2-Fluidmodells in ATHLET fur alle
horizontalen Leitungen innerhalb des Simulationsgebiets Anwendung. (Hinweis: Hier-
bei wurde die Wasserspiegelkraft nicht auf Basis des echten Gemischspiegels, der
bisher im 2-Fluid-Modell nicht vorhanden war, bestimmt, sondern anhand der kollabier-
ten Fullstdnde.) Wahrend dies fur horizontale Rohrleitungen physikalisch unmittelbar
plausibel erscheint, sind Vorhandensein und Wirkung der Wasserspiegelkraft innerhalb
vertikaler Geometrien mit ausgepragt vertikal orientierter Strdmungsrichtung weniger
offensichtlich. Beispiele fir derartige Geometrien sind der Ringraum und der Kern im
Reaktordruckbehalter, die in ATHLET typischerweise durch mehrere, mit horizontalen
Querleitungen verbundene Parallelkandle dargestellt werden. Hierzu durchgefiihrte
Analysen haben gezeigt, dass die Wasserspiegelkraft den Queraustausch infolge eines
vorhandenen Dampfgehaltsgradienten sogar erheblich tberschatzen kann.

Daher wurden folgende Modifikationen der Wasserspiegelkraft flr das 2-Fluidmodell in

ATHLET vorgenommen:

— Die Wasserspiegelkraft kann fir horizontale Querverbindungen von vertikalen

Parallelkanalen deaktiviert werden (Standardeinstellung, empfohlen).

— Liegt innerhalb der vertikalen Parallelkanale ein echter Gemischspiegel vor, so
wird fur diese Zone immer die Wasserspiegelkraft simuliert. Dies betrifft z.B. die
Simulation von Wasserpools, fir die auf Gemischspiegelhthe ein Ausgleich un-

terschiedlicher Flllstande physikalisch zu erwarten ist.

Die Wasserspiegelkraft in Form einer Druckdifferenz 1asst sich schreiben als Produkt
der GroRen Dichte, Erdbeschleunigung, charakteristische Lange (Hohe der KV) und

raumliche Ableitung des Dampfgehalts. Fur die beiden Phasen lautet diese:
Aplevel,l =—a;- (W] - WJ) ' [(‘xi - ak) ' (Ztop,j - Zlow,j)] "9 COS(]') (216)
Aplevel,v = (1 - aj) ’ (W] - WJ) ' [(ai - ak) ' (Ztop,j - Zlow,j)] g COSU) (2'17)

Der Ausdruck [(a; — ax) - (Ztop,; — Ziow,;)] bedeutet hierin die unterschiedlichen Fill-
stéande in Form unterschiedlicher kollabierter Fullstande in den beiden Zonen i und k.
Die Leitungshéhe entspricht wiederum dem Ubergangsbereich aus Abb. 2.5. Randbe-
reiche werden fir einen stetigen Ubergang beim Eintreten/Austreten eines Gemisch-

spiegels in eines der beiden KV bendétigt.

24



Fir den Fall von Leitungen zwischen Kontrollvolumina mit ,echtem® Gemischspiegel ist
die Phasenverteilung in den Volumina durch die Position des Gemischspiegels unmit-
telbar gegeben. In diesem Fall kann die Wasserspiegelkraft aus dem Vergleich der
beiden ,echten“ Gemischspiegel-Positionen abgeleitet und muss nicht anhand der kol-

labierten Fullstande berechnet werden.

2.1.3.2 Direkter Momentum Flux

Zur Berechnung des direkten (1D) Momentum Flux (Impulstransport in Strdmungsrich-
tung) wird, wie in Kapitel 2.1.2.4 dargestellt, im Wesentlichen die Geschwindigkeit in
der stromaufwarts gelegenen Leitung zur Berechnung des Impulstransports berlck-
sichtigt. Bei Vorliegen eines oder mehrerer Gemischspiegel im Bereich einer horizonta-

len Leitung js (Abb. 2.5) wird der MF-Term nach folgenden Regeln ermittelt:

e Befindet sich ein Gemischspiegel im Ubergangsbereich der Leitung (linke und/oder
rechte Halbleitung), so wird der gesamte MF-Term vernachlassigt. Die Bereiche
oberhalb des Ubergangsbereichs [Zip; ZTI] bzw. unterhalb des Ubergangsbereichs
[ZBI;Zow] werden zum stetigen Ein- bzw. Ausblenden des gesamten MF-Terms ge-

nutzt.

e Befindet sich ein Gemischspiegel im Ubergangsbereich des stromaufwarts (iber-
nachsten KV iz, so wird der Impulstransport von Leitung j> vernachlassigt. Auch hier
werden die Bereiche oberhalb und unterhalb des Ubergangsbereichs zum stetigen

Ein- bzw. Ausblenden des MF-Beitrags von j» verwendet.

Ziel dieser beiden Modellierungsvorgaben ist, einen Impulstransport nur fir oberhalb
oder unterhalb eines Gemischspiegels verlaufende Strdomungen zu berechnen. Dies ist
erforderlich, da ATHLET nur eine einzige Phasengeschwindigkeit fur jede Leitung
kennt (siehe Abb. 2.4). Damit kann beispielsweise fur eine horizontale Leitung in Héhe
eines Gemischspiegels nicht zwischen Dampfgeschwindigkeit oberhalb des Gemisch-
spiegels und Blasengeschwindigkeit unterhalb des Gemischspiegels unterschieden
werden. Infolgedessen koénnte z.B. ein horizontaler Impulstransport von der Dampfpha-
se oberhalb des Gemischspiegels auf die Blasen unterhalb des Gemischspiegels be-

rechnet werden, der physikalisch unrealistisch und daher zu vermeiden ist.
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Fir eine positive Phasengeschwindigkeit in Leitung j; von Abb. 2.5 folgt somit fur den
direkten MF:

Zy (i) = Zeop (i) w2 2 ) 2w (i3) — Zeop(i3) (2.18)

- ZT1(i) — Zyop (i3)

. P
A == 5 — wi
Pmr(3) 2 (ZTI(iz) — Zo (i) j2 J3

2.1.3.3 Weitere Modellterme

Eine Erweiterung der Ubrigen Modellterme aus Gleichung (2.1) wurde nicht
vorgenommen, da die Lange der horizontalen Leitungen (anders als bei vertikalen
Leitungen) als unverandert angenommen wird. Es wird somit auf die bestehende 1D

bzw. 3D Formulierung aus dem 2-Fluid-Modell zuriickgegriffen.

Eine grundsatzliche Frage der 3D-Strémungssimulation mit einem Systemcode betrifft
die Modellierung der Wand- und Zwischenphasenreibung. Bisher werden hierflir (auch
international) Ublicherweise die fur 1D-Strémungswege und ausgebildete Stromungen
abgeleiteten Korrelationen eingesetzt. Dies ist auch in ATHLET der Fall. Erforderlich
ware, anhand dreidimensionaler Stromungssituationen vergleichbare Korrelationen ab-
zuleiten. Hierbei besteht allerdings die grundsatzliche Schwierigkeit, lokale Messungen
fur eher komplexe, mehrdimensionale Geometrien (mit in der Regel nicht vollstandig
ausgebildeten Strémungen) durchzufiihren. Solche Experimente existieren nur einge-
schrankt und nur fur spezielle Geometrien. Auf Basis dieser Experimente gibt es Vor-
schlage fir eine Adaption der fiur 1D abgeleiteten Korrelationen. Im Systemcode
CATHARE wird z. B. speziell fur die 3D-Simulation des Reaktorkerns die skalare 1D-
Geschwindigkeit durch den Betrag des mehrdimensionalen Geschwindigkeitsvektors
ersetzt. Die experimentelle Basis zur Uberpriifung solcher Adaptionen ist jedoch sehr
gering und das Verbesserungspotential scheint nur eingeschrankt vorhanden. Mangels
geeigneter experimenteller Daten zur Validierung einer derartigen Modellanpassung in
der GRS wird daher zum jetzigen Zeitpunkt auf eine 3D-Adaption der bestehenden
Reibungskorrelationen verzichtet. Zur Simulation viskoser und turbulenter Scherspan-
nungen in wandfernen Gebieten (z.B. innerhalb Pools) verfigt ATHLET alternativ Gber
ein einfaches Turbulenzmodell, das flur feine Gitteraufldsungen angewendet werden

kann.
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214 Verteilung der Massen- und Energiefliisse im Bereich des Gemisch-
spiegels

Ein weiterer wichtiger Aspekt betrifft die Modellierung der horizontalen Massen- und
Energiestrome im Bereich eines oder zweier Gemischspiegel-KV, wie in Abb. 2.4 dar-
gestellt. In ATHLET wird auf Basis der mittels der Impulsgleichung berechneten Pha-
sengeschwindigkeiten der aus einem KV austretende Gesamtphasenmassenstrom be-
stimmt. Hierbei wird der Wassermassenstrom (Dampf-/Gasmassenstrom) proportional
zur Hoéhe des Gemischspiegels aus einem Teil kontinuierlichem Liquid (Dampf/Gas)
und einem Teil Tropfen (Blasen) zusammengesetzt (zur Veranschaulichung siehe
Abb. 2.4). Wichtig ist nun die Verteilung des Wassermassenstroms (Dampf-
/Gasmassenstroms) auf die beiden Sub-KV der Zone, in die der Gesamtmassenstrom

eintritt:

— Befindet sich der ML oberhalb von Zi, (siehe Abb. 2.5), so gelangt der Wasser-

massenstrom vollstandig in das Sub-KV unterhalb des ML.

— Befindet sich der ML unterhalb von Z:, (siehe Abb. 2.5), so gelangt der Dampf-

massenstrom vollstandig in das Sub-KV oberhalb des ML.

— Die jeweiligen Randbereiche (unterhalb von Zw bzw. oberhalb von Zi,) werden flr
den stetigen Ubergang des Wassermassenstroms (Dampfmassenstroms) in das
Sub-KV oberhalb (unterhalb) des ML genutzt, so dass keine Unstetigkeit beim Ein-

treten bzw. Austreten des Gemischspiegels infaus dem KV entstehen.

Mit diesem Modellierungsansatz wird der Situation entgegengewirkt, dass bei unter-
schiedlichen Gemischspiegelhéhen z. B. grole Dampfmassenstréome aus einem Sub-
KV oberhalb eines ML in ein benachbartes Sub-KV unterhalb des dortigen ML stromen.
Die Modellierung ist physikalisch sinnvoll, da unterschiedliche ML-HS6hen in benachbar-
ten Bereichen in ATHLET eine Folge der numerischen Diskretisierung sind, die sich in
der Realitdt durch einen raumlich kontinuierlichen Verlauf der Gemischspiegelh6he
aullern. Letzteres bedeutet, dass die Phasenmassenstrome ober- bzw. unterhalb eines
ML bei Querstrdomung zumindest Uberwiegend in diesen Bereichen verbleiben. Dartuber
hinaus ist der oben beschriebene Modellierungsansatz wichtig fur die numerische Sta-
bilitat einer Simulation. In ATHLET kann namlich die Simulation eines Gemischspiegels
beendet werden, wenn sich die Dampfvolumenanteile der beiden Sub-KV oberhalb und

unterhalb des ML annahern.
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215 Weiterentwicklung des Gemischspiegelmodells

Neben der Kopplung des 3D-2-Fluidmodells mit einem Gemischspiegelmodell wurde
die Funktionalitdt des Gemischspiegelmodells selbst erweitert. Diese Erweiterungen
kommen sowohl der Gemischspiegelsimulation mit dem 5-Gleichungsmodell wie auch

mit 2-Fluidmodell zugute. Folgende Arbeiten wurden durchgefihrt:

Vertikale Anschlussleitungen: Hydraulische Abzweige aus einem Gemischspiegel-
pfad waren bisher nur mittels horizontaler Leitungen mdéglich. Dabei wird von ATHLET
ein vertikaler Ubergangsbereich geschaffen, der in etwa dem Durchmesser der ab-
zweigenden Leitung entspricht. Passiert der Gemischspiegel diesen Bereich, wird fur
die Berechnung der Strémung in der Junction kontinuierlich zwischen den Kihimittel-
zustanden unterhalb und oberhalb des Gemischspiegels Ubergegangen. Hintergrund
ist hierbei ein gewlinscht sukzessives Freilegen/Bedecken eines Leitungsstutzens bei
vorbeiwanderndem Gemischspiegel, um die numerische Stabilitdt zu gewahrleisten.
Gleichzeitig wird aber auch zwingend das Driftmodell flr horizontale Strémung ange-
wendet, auch wenn die abzweigende Leitung eigentlich senkrecht angeordnet ist.
Dadurch kann es zum Auffullen des ersten KVs der abzweigenden Pipes kommen, was
wiederum numerische Probleme in der nachfolgenden Junction hervorrufen kann. Hin-
zu kommt, dass der Anwender bei der Vorgabe der Stromungsgeometrie Zugestand-
nisse an die Modelle machen muss und gezwungen ist, bei einer in der Realitat vertikal

abzweigenden Rohrleitung von der tatsachlichen Geometrie abzuweichen.

Eine Modellerweiterung erlaubt nun, auch vertikale Abzweige eines Gemischspiegel-
pfads zu simulieren. Dazu wird das Ubergangsmodell der horizontalen Junction auch
fir die Vertikale ibernommen. Die vertikale Lage des Ubergangsbereichs wird, wenn
noétig, automatisch an die gegebene Nodalisierung angepasst. Dazu wird modellintern
eine zweite Grole fur die ,Junction Elevation® eingefiihrt, die nur fir dieses Modell und
nicht auch fir die Berechnung der hydrostatischen Terme der Impulsgleichung ver-

wendet wird.

Wiederentstehung eines Gemischspiegels: Ein Gemischspiegel kann nicht nur
dadurch verschwinden, dass er den oberen oder unteren Rand eines Behalters erreicht
(also der Behalter voll oder leer wird), sondern auch, indem er sich auflost. Letzteres
heil3t, dass der normalerweise signifikante rdumliche Sprung des Volumendampfgehal-
tes am Gemischspiegel gegen Null geht. Aus programmtechnischen Grinden wird
dann die Gemischspiegelsimulation flr den weiteren Verlauf der Transiente beendet.

Dies ist ohne signifikante Unstetigkeit moglich, da die Zustéande in den beiden Sub-KV
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(Dichte, Void, etc.) in diesem Moment nahezu identisch sind. Passiert das Auflésen
des ML im obersten oder untersten Kontrollvolumen eines Gemischspiegelpfades,
kann nun die Gemischspiegelsimulation dort wieder neu gestartet werden. Insbesonde-
re in passiven Sicherheitssystemen, z. B. im sog. Core Makeup Tank eines Reaktors

mit passiven Sicherheitssystemen, kann dieses Szenario eintreten.

21.6 Anwenderunterstiitzung bei der Gittererzeugung

Die Implementierung des 3D-Modells in ATHLET bietet die Mdglichkeit der Strémungs-
berechnung in mehrdimensionalen Geometrien. Entsprechende mehrdimensionale Git-
ter missen vom Anwender spezifiziert werden. In ATHLET werden die mehrdimensio-
nalen Gitter im Rahmen eines internen Preprocessing-Schritts aus 1D-
Thermofluidobjekten zusammengesetzt, also z. B. durch parallele Pipe-Objekte, die
durch Querverbindungen miteinander verbunden sind. Im Ergebnis entsteht ein struktu-
riertes Multiblock-Gitter, das ATHLET  zur Diskretisierung der 3D-

Erhaltungsgleichungen nutzt.

Fur die Spezifikation eines mehrdimensionalen Gitters ist es erforderlich, sowohl die
Geometrie als auch die Topologie, d. h. die Anordnung und Verknupfung der einzelnen
Gitterknoten, zu beschreiben. Wahrend die Topologiedefinition zentral unter dem Kon-
trollwort 3D-MODULE im Eingabedatensatz erfolgt, muss die Geometrie fiir jedes TFO
separat spezifiziert werden. Fir den Fall eines feinen Gitters, wie man es mdglicher-
weise im Rahmen einer Gittersensitivitatsstudie bendtigt, ist dieses Vorgehen uniber-
sichtlich und fehleranfallig. Zudem koénnten fir ein regelmafiges, z. B. rechtwinkliges

Gitter viele GréfRen aus wenigen Geometrieangaben abgeleitet werden.

Um den Anwender bei der Datensatzerzeugung zusatzlich zu unterstitzen, besteht
nun optional die Méglichkeit, verschiedene GittergeometriegréfRen fir alle TFOe eines
rechtwinkligen (wie auch zylindrischen) Gitters auf Basis zentraler Geometrieangaben
berechnen zu lassen. Berechnet werden z. B. Leitungslangen, Stromungsquerschnitts-
flachen und KV-Volumina. Mittels einer in den Eingabedaten optional aktivierbaren
Kontrollausgabe kénnen diese (entweder von ATHLET berechneten oder vom Anwen-

der vorgegebenen) Grolen visualisiert und Uberprift werden.
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21.7 Anwendungsbeispiele

Im Rahmen der Entwicklungsarbeiten wurde das erweiterte Gemischspiegelmodell fir
verschiedene Anwendungsrechnungen eingesetzt. Hierbei wurde sowohl die Kopplung
des 3D-Modells mit dem Gemischspiegelmodell fir die Simulation von Wasserpools
Uberprift als auch die Verwendung des 2-Fluidmodells gemeinsam mit einem Ge-
mischspiegelmodell fir die Simulation von 1D-Anlagenkomponenten (z. B. Druckhalter)

verifiziert.

21.71 3D-Pool-Simulation

Das 3D-Pool-Modell mit Gemischspiegel wurde begleitend zu den Arbeiten im Vorha-
ben RS1535A (EASY) entwickelt. Im Rahmen dieses Vorhabens wurde das 3D-Pool-
Modell zur Simulation des Flutbeckens der INKA-Versuchsanlage eingesetzt. Die nach-
folgenden Darstellungen sollen in knapper Form den Entwicklungsstand des 3D-Pool-
Modells dokumentieren. Detaillierte Ergebnisse kénnen den Berichten des EASY-

Vorhabens enthommen werden.

Die INKA (INtegral Test Facility KArlstein) Versuchsanlage wird von FRAMATOME be-
trieben und simuliert das Systemverhalten des SWR-Designs KERENA (Abb. 2.7). Ins-
besondere kann das Verhalten verschiedener passiver Sicherheitssysteme im Rahmen
von Einzeleffekt- und Integraltests gepruft werden. Zwei zentrale PSS, die im Flutbe-
ckenbehalter (Flooding Pool Vessel) angeordnet sind, sind der Notkondensator und der
Gebaudekondensator. Beide Systeme bestehen aus Warmetauscher-Rohrbiindeln, die
der passiven Warmeabfuhr und dem Druckabbau aus dem Primarkreis bzw. dem Con-

tainment dienen. Bei beiden Systemen dient ein groRer Wasserpool als Warmesenke.

Der Notkondensator ist in der Wasservorlage des Flutbeckens untergetaucht. Im Stor-
fallverlauf fillen sich die Rohre primarseitig mit Dampf, der unter Warmeabfuhr an das
Poolwasser kondensiert wird. Innerhalb des Pools setzt dadurch eine grof3skalige Zir-
kulationsstromung (ggf. mit unterkiihltem) Blasensieden an den Warmetauscherrohren)

ein, die fir einen effizienten Warmeubertrag sorgt.
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Shielding / Storage Pool Vessel; Volume 60m?
Flooding Pool Vessel; Volume 210 m3

Drywell Vessel; Volume 191 m3 :

Pressure Suppression Pool
Vessel: Volume 350 m? T

GAP (RPV) :
» Design Pressure 110 bar

> Volume 125 m? N«
> Height 22 m —
» Max. Power: 22 MW

Abb. 2.7  INKA Versuchsanlage /LEY11/

Abb. 2.8 zeigt einen Schnitt durch das ATHLET Geometriemodell des Flutbeckens.
Das Flutbecken wird durch ein dreidimensionales Gitter reprasentiert. Dieses besteht
aus insgesamt 19 parallelen Pipe-Objekten, die durch Querverbindungen miteinander
verbunden sind (Abb. 2.9). Einige der Pipe-Objekte weisen sowohl im unteren als auch
im oberen Bereich eine Querschnittsverengung auf. Diese berlcksichtigt die Einbauten
des Notkondensators (unten) bzw. des Gebaudekondensators (oben), die in ATHLET
durch jeweils mehrere Rohrbundel simuliert werden. Abb. 2.8 zeigt eines dieser Rohr-

bundel.
| {F’I — {’\} |
G H ]
Abb. 2.8 ATHLET Geometriemodell des INKA Flutbeckens mit Notkondensatorrohr-

blndel
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Abb. 2.9  3D-Nodalisierung des INKA Flutbeckens mit Querverbindungen

Der Flutbeckenbehalter ist mit zahlreichen Temperaturmessstellen ausgestattet. Diese
erlauben die Messung des sukzessiven Aufheizens des Pools sowie der sich bildenden
Temperaturschichtung wahrend des Storfallablaufs. Abb. 2.10 zeigt fir verschiedene
Temperaturmessstellen die Ergebnisse des Notkondensatortests
NOKO_1_10_85 13 1. Die Position der jeweiligen Messstelle kann den beiden
Schnittzeichnungen in Abb. 2.10 entnommen werden. Im Diagramm rechts ist die
Temperatur in Abhangigkeit von der Zeit aufgetragen. Experiment und Simulation wei-
sen eine gute Ubereinstimmung auf. Dies gilt auch fiir weitere Messpositionen in ande-
ren Bereichen des Flutbeckens. Insbesondere kann die Temperaturschichtung und
somit auch die Zirkulationsstrémung im Pool durch das 3D-Modell zuverlassig reprodu-

ziert werden.
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Abb. 2.10 3D-Temperaturverteilung innerhalb des Flutbeckens

21.7.2 Simulation von 1D-Anlagenkomponenten mit Gemischspiegel

Bei Anlagensimulationen mit ATHLET wird das Gemischspiegelmodell Ublicherweise
bei der Abbildung von Anlagenkomponenten wie Druckhalter und Akkumulatoren ver-
wendet. Flr diese Komponenten musste in der Vergangenheit das 5-Gleichungsmodell
eingesetzt werden, um die Gemischspiegel simulieren zu kénnen. Durch die Neuent-
wicklung kann hierflr zukunftig auch das 2-Fluidmodell, kombiniert mit dem Gemisch-
spiegelmodell, eingesetzt werden. Zur Verifizierung des neuen Modells wurden die mit
dem 5-Gleichungsmodell und dem 2-Fluidmodell erzielten Ergebnisse verglichen. Hier-
fur wurden verschiedene Testfalle aus unterschiedlichen Versuchsanlagen nachge-
rechnet. U.a. wurden hierfur die Integralversuche LOFT LP-LB-1 (PWR 200 % Leck)
und LSTF SB-CL-18 (5 % Leck im kalten Strang) ausgewahlt, fir die sich eine sehr gu-
te Ubereinstimmung der beiden Modellierungen gezeigt hat. Nachfolgend detaillierter
dargestellt sind Simulationsergebnisse zum von General Electric durchgefihrten
schnellen Druckabsenkungstests, die ein besonders dynamisches Verhalten des Ge-

mischspiegels zeigen.

Die GE Large Blowdown Vessel Versuchsanlage untersucht das Blowdown-Verhalten
eines teilweise mit gesattigtem Wasser geflliten Behalters bei typischen SWR-
Bedingungen (Ausgangsdruck ca. 73 bar). Abb. 2.11 veranschaulicht die Versuchsan-

lage.

Durch Zerstérung der Berstscheibe am Ende des installierten Rohres wird ein Leck im

Dampfraum des Behalters simuliert. Durch die plétzliche Druckabsenkung kommt es
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zum schlagartigen Verdampfen des Wassers und somit zum Aufschdumen des Ge-
mischspiegels. Nachdem der Gemischspiegel das obere Ende des Rohres erreicht hat,
kommt es zum Ubergang von einphasiger Dampf- zu zweiphasiger Dampf-Wasser-
Ausstromung am Leck. Die Anlage ist mit mehreren Druckdifferenzmessern entlang
der Hohe des Behalters ausgestattet, die es ermdglichen, lokale Dampfvolumenanteile
zu bestimmen. Die erfolgreiche Nachrechnung des Versuchs erfordert neben einem
zuverlassigen Modell zur Simulation der kritischen Stromung am Leck ein Gemisch-
spiegelmodell, das Stratifizierung und Aufschaumen des Wassers zuverlassig reprodu-

ziert.
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Abb. 2.11 Schematische Darstellung der GE Versuchsanlage Large Blowdown Ves-
sel [HEW92/
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Das ATHLET-Modell zur Simulation des Blowdown-Versuchs 5702-16 mit Leck im
Dampfraum zeigt Abb. 2.12. Die Nodalisierung im Behalter orientiert sich an den Posi-

tionen der Druckmessungen in der Anlage.

Abb. 2.13 zeigt einen Ergebnisvergleich von 5-Gleichungsmodell und 2-Fluidmodell fur
den simulierten Druckentlastungsversuch. Nach Offnen des Lecks fallt der Druck im
Behalter schnell ab und nahert sich dem als Randbedingung vorgegebenen Umge-
bungsdruck. Der kritische Leckmassenstrom wird von beiden Modellen ahnlich berech-
net, wobei der zweite Peak fiir das 2-Fluidmodell etwas hoher resultiert. Die Ursache
hierfir liegt in einer etwas unterschiedlichen Verteilung der Dampfvolumengehalte in-
nerhalb des Behalters zu diesem Zeitpunkt, wodurch der Wassermassenstrom etwas
héher berechnet wird (Abb. 2.13 links unten). Der Gemischspiegel erreicht jedoch in
beiden Simulationen zu einem nahezu identischen Zeitpunkt das obere Ende des Ab-
blaserohrs (Abb. 2.13 rechts unten). Die letztlich ausgetragene Masse ist ebenfalls in
beiden Rechnungen sehr ahnlich, wie der kollabierte Fulllstand im Behalter widerspie-
gelt. Letzteres bestatigt ebenfalls, dass das Aufschdumen des Gemischspiegels und
die Prozesse am Gemischspiegel (Blasenaufstieg mit Wassermitriss, Verdampfung)

vergleichbar berechnet werden.

Neben dem physikalischen Verhalten des Gemischspiegels ist auch das numerische
Verhalten beim Umsetzen des Gemischspiegels von einem zum benachbarten KV fir
die Stabilitdt und Effizienz der Simulation von Bedeutung. Abb. 2.14 zeigt hierfir den
Vergleich zwischen beiden Simulationen. Sowohl die erzielten Zeitschrittweiten als

auch die Anzahl der Zeitschritte sind vergleichbar.
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Abb. 2.14 Vergleich zwischen 5-Gleichungsmodell (1M) und 2-Fluidmodell (2M)

2.2 Simulation von DruckstoRen in Rohrleitungssystemen

In den Rohrleitungen des Reaktorkiihlsystems kann es zu Druckstéllen kommen, die
die Integritat des Kuhlkreislaufs gefahrden. Folgende Vorgange lassen sich grundsatz-

lich als Ursachen fur DruckstdRe unterscheiden:
— Schnelle Armaturenbewegungen
— Schlagartige Kondensationsvorgange

— Schwall- und Pfropfenstrémung bzw. Beschleunigung einer Wassersaule

In allen Fallen wird der Drucksto3 durch eine abrupte Beschleunigung bzw. Abbrem-
sung der Stromung ausgel6st. Fur die drei Vorgange kdnnen verschiedene Mechanis-
men unterschieden werden, die letztlich zu dem Drucksto3 fihren. Schnelle Armatu-
renbewegungen kénnen Folge des Verfahrens von Ventilen oder von
Pumpenschaltungen sein. Schnelle Kondensationsvorgange kénnen bspw. durch Ein-
schluss einer Dampfblase mit unterkihltem Wasser ausgeldst werden. Wasserpfropfen
koénnen sich in Leitungen oder als Kondensatanfall vor Ventilen bilden, die schliellich
nach Beschleunigung auf Einbauten, Armaturen oder Krimmer treffen. Eine systemati-
sche Untersuchung und Zusammenstellung der Ursachen von Wasserschlagen und

die Klassifikation der zugrundeliegenden Mechanismen ist in /EPR92/ zu finden.
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Zu allen drei genannten Abldufen wurden mit ATHLET Untersuchungen und teilweise
auch Modellerweiterungen vorgenommen. Die ausgewahlten Versuchsanlagen die fur
die Validierung von ATHLET flr DruckstoRphanomene herangezogen wurden, verfug-
ten Uber vertikale, horizontale oder gegenuber der Horizontalen leicht geneigte Test-
strecken. Die Rohrinnendurchmesser variierten bei den Anlagen zwischen 19 mm und
50 mm. Ziel der Analysen war die Prufung, Bewertung und weitere Qualifizierung von

ATHLET zur Simulation von DruckstoRvorgangen in Reaktoren.

2.21 Nachrechnung von DruckstoBphanomenen ausgelost durch Ventil-
schnellschluss

Zu Druckstolen ausgelést durch schnelle Armaturenbewegungen wurden Versuche
mit Ventilschnellschluss analysiert. Die zur Nachrechnung ausgewahlten Drucksto3ex-
perimente wurden an der M3.5-Versuchsanlage des Instituts fir Raumfahrtantriebe des
Deutschen Luft- und Raumfahrtzentrums (DLR) durchgefiihrt. Die Versuchsanlage
wurde fur die experimentelle Untersuchung des DruckstoBphanomens ausgelegt
ITRA16/. Daflir besteht die Versuchsanlage aus folgenden Hauptkomponenten: zwei
Druckbehalter (ein Hochdruck- und ein Niederdruckbehalter), einer aus Edelstahl
1.4541 hergestellten Teststrecke mit einem Innerdurchmesser von 19 mm, einer
Wandstarke von 1,5 mm, einer Gesamtlange von ungefahr 8 m und einer Neigung von
1° gegenuber der Horizontalen. Die Teststrecke kann wahlweise durch starre Alumini-
umprofile befestigt oder elastische Bander aufgehangt werden. In Abb. 2.15 ist die
DLR-Versuchsanlage M3.5 schematisch dargestellt, in der Konfiguration, die fur die
DruckstoRexperimente ausgeldst durch Ventilschnellschluss benutzt wurde. Bei dem
Schnellschlussventil handelt es sich um eine pneumatisch betriebene axiale Armatur
(fast acting valve - FAV), deren Schliel3zeit bei jedem Versuch genau erfasst werden
kann. Der Systemdruck wird durch Aufprdgung von Stickstoff derart geregelt, dass der
gewunschte Volumenstrom zwischen den zwei Tanks erzielt wird. Fir die Erfassung
des Volumenstroms wird ein Coriolis-Durchflussmessgerat verwendet. Die experimen-
telle Anlage wurde insgesamt mit sechs Drucksensoren ausgestattet, wobei jeder
Druckbehalter jeweils einen Sensor beinhaltet und die restlichen vier Drucksensoren in
der Teststrecke verbaut sind. Die genaue Entfernung der Drucksensoren 1 bis 3 aus
Abb. 2.15 zum Schnellschlussventil betragt: flr Position 1: 0,3 m, fir Position 2: 6,9 m

und fur Position 3: 7,6 m.
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Abb. 2.15 Schematische Darstellung der DLR-Versuchsanlage M3.5 /TRA16/

Folgende Anlagenfahrweise wurde flr die DruckstoRexperimente ausgeldst durch ei-
nen Ventilschnellschluss gewahlt: Vor jeder Versuchsdurchfiihrung wurde sicherge-
stellt, dass die Anlage von Luft befreit ist. Im Hochdrucktank wird der Druck fir das
System eingestellt und das Schnellschlussventil gedffnet, sodass sich der gewlinschte
Volumenstrom einstellt. Nachdem der Volumenstrom flr eine gewisse Zeit erfolgreich
konstant gehalten wurde, kann das Ventil (FAV) geschlossen werden. Jeder Versuch
wird mindestens dreimal wiederholt, wobei sich eine gute Reproduzierbarkeit gezeigt
hat.

Fur die ATHLET-Nachrechnungen wurden drei unterschiedliche Versuche ausgewanhlt.

Eine Ubersicht Uber relevante Anfangs- und Randbedingungen ist in Tab. 2.2 darge-

stellt.

39



Tab. 2.2 Zusammenfassung der relevanten Anfangs- und Randbedingungen der

ausgewahlten DLR-Versuche von DruckstéRen ausgeldst durch Ventilschnellschluss

Versuchsnummer Druck [bar] Stromungsge-
schwindigkeit [m/s]
24 4,13
1,96 2,08
20 23,78 3,14

2211 ATHLET-Nodalisierungen fiir die Nachrechnung von DruckstoBpha-
nomenen ausgelost durch Ventilschnellschluss — die DLR-
Versuchsanlage

Far die Nachrechnung der ,DLR-DruckstoRexperimente ausgeldst durch Ventilschnell-
schluss” wurden zwei unterschiedliche Modellierungsansatze in ATHLET untersucht. In
beiden Modellen wurde der Teststreckenabschnitt zwischen Hochdrucktank und
Schnellschlussventil mit Rechenzellen hdher aufgel6st als zwischen Ventil und Nieder-
drucktank, da sich alle Druckmessstellen zur Untersuchung des Druckstof3es in diesem

Bereich befanden.

In einem ersten Schritt wurde ein vereinfachtes Modell erstellt, das die zwei Tanks
(HPT — Hochdrucktank und LPT - Niederdrucktank) nur als TDV-Komponenten berick-
sichtigt. Das vereinfachte ATHLET-Modell fir die Nachrechnung der DLR-
DruckstoRexperimente ausgeldst durch Ventilschnellschluss ist in Abb. 2.16 darge-
stellt. Dieser Modellierungsansatz wurde aber nicht weiterverfolgt, da sich gezeigt hat,
dass die durch den Druckstol3 erzeugten Druckwellen nicht realistisch durch die TDV-

Komponenten abgedampft werden.
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Abb. 2.16 Vereinfachtes ATHLET-Modell fur die Nachrechnung der DLR-

DruckstoRexperimente ausgeldst durch Ventilschnellschluss

Ein detaillierteres ATHLET-Modell fir die Nachrechnung der ,DLR-Druckstof3experi-
mente ausgeldst durch Ventilschnellschluss® berilicksichtigt den Hochdrucktank ther-
mofluiddynamisch (FILLN2 und HPN2 in Abb. 2.17 entsprechen dem stickstoffgefillten
Teil des Hochdrucktanks, HPTANK entspricht dem wassergefillten Teil). Um auf die
aufwendigen Druckregelkreise im Simulationsmodell verzichten zu kénnen, wurde das
Stickstoffreservoir im Tank deutlich grof3er als im Versuch gewahlt. Damit wirkt sich
das Ausstromen des Wassers aus dem Tank nur unwesentlich auf den Druck aus und
eine stationare Stromung konnte somit erzielt werden. Abb. 2.17 zeigt das detaillierte
ATHLET-Modell.
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Abb. 2.17 Detaillierteres ATHLET-Modell fir die Nachrechnung der DLR-

DruckstoRexperimente ausgeldst durch Ventilschnellschluss
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221.2 Numerische Analysen

Der Einfluss der Nodalisierung der Testsektion und der Unterkihlung auf die
Druckspitzamplitude basierend auf dem detaillierten ATHLET-Simulationsmodell bei
der Nachrechnung des Versuchs 4 sind in Abb. 2.18 illustriert. Dabei ist auf der X-
Achse die Unterkiihlung des Wassers (die Temperaturdifferenz zum Sattigungszu-
stand) und auf der Y-Achse die maximale DruckstoRamplitude dargestellt. Die unter-
schiedlichen Nodalisierungen wurden anhand des Verhaltnisses zwischen der Lange
(L) und des hydraulischen Durchmessers (D) der Kontrollvolumina in der Teststrecke
sortiert. Das L/D-Verhaltnis von 1 entspricht der feinsten Rechengitterauflosung unter
den angewendeten ATHLET-Nodalisierungen; dabei sind die Lange und der Innen-

durchmesser der Rechenzelle gleich.

Aus Abb. 2.18 kann erkannt werden, dass fur gro3e Unterkihlungen des Wassers die
Nodalisierung einen grof3en Einfluss auf die maximale berechnete DruckstoRamplitude
hat. Fur niedrigere Unterkihlungen scheint dieser Einfluss zu verschwinden und die
berechneten maximalen Druckspitzen unterscheiden sich kaum. Die bendtigte Rechen-
leistung hingegen wird mafigeblich von der Rechengitterauflosung beeinflusst, wie in
Abb. 2.19 dargestellt. Die bendtigte Rechenzeit ist wie erwartet direkt von der Rechen-
gitterauflésung abhangig; die Verwendung einer hoheren Rechengitterauflésung fihrt
zu langeren Rechenzeiten. Dieser Einfluss ist fir kleinere Unterkiihlung des Wassers
deutlicher, da es in diesem Fall oft zu sehr dynamischen Verdampfungs- und Konden-
sationsvorgange in bestimmten Zellen kommt, was eine Verkurzung des Rechen-
zeitschritts von ATHLET bedingt. Da sich die erzielten Simulationsergebnisse auf den
beiden Gittern mit der hdchsten Auflésung kaum unterscheiden, werden bevorzugt die

ATHLET-Ergebnisse entsprechend L/D = 2 prasentiert.
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Abb. 2.18

Abb. 2.19
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Um den Einfluss der Wasserunterkiihlung auf den zeitlichen Verlauf eines Druckstol3-

szenariums ausgeldst durch einen Ventilschnellschluss zu untersuchen, werden vier

Bespiele der Nachrechnung des DLR-Versuchs Nummer 4 bei unterschiedlichen Was-

sertemperaturen in Abb. 2.20 prasentiert. Aufgrund des gréRReren Einflusses der Unter-

kihlung des Wassers auf die maximale Druckspitze bei niedriger Rechengitterauflo-
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sung werden fir diesen Zweck die Rechenergebnisse erzielt auf das grobste ATHLET-
Gitter verwendet. Aus Abb. 2.20 ist einfach abzuleiten, dass bei niedrigeren Unterklh-
lungen des Wassers eine sehr schnelle Dampfung der Druckwellen eintritt. Bei hdhe-
ren Unterkiihlungen hingegen kommt es zu deutlich weniger Verdampfung im System,
sodass die Druckwellen hauptsachlich nur durch mit wassergefullten Rohrstrecken rei-
sen mussen, was zu einer niedrigeren Dampfung fuhrt. Bei niedrigeren Unterkihlungen
kommt es oft vor, dass groRere Dampfblasen entstehen, die einen Dampfungseffekt

auf die Druckwellen haben.
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Abb. 2.20 Einfluss der Unterkiihlung des Wassers auf den zeitlichen Verlauf des

Drucks am Sensor P1

2213 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen

Ein Parameter mit ma3geblichem Einfluss sowohl auf den zeitlichen Verlauf als auch
auf die maximal berechnete Druckstollamplitude ist der Druckverlustbeiwert des
Schnellschlussventils als Funktion des relativen Offnungsquerschnitts. ATHLET besitzt
hierflr eine integrierte Funktion fur ein generisches Ventil, die standardmaRig Anwen-
dung findet. Es ist aber bekannt, dass der von ATHLET berechnete Druckverlustbei-
wert fur ein axiales Ventil ungeeignet ist. Da fur das eingesetzte Schnellschlussventil
keine genaue Spezifikation ermittelbar war, wurde diese mittels Unterstitzung von
CFD-Analysen sinnvoll vorgegeben /LIU17/. Zum Vergleich werden in Abb. 2.21 und
Abb. 2.22 jeweils der Verlauf des charakteristischen Druckverlustbeiwertes in Abhan-
gigkeit der relativen Ventiloffnung berechnet mittels der in ATHLET integrierten Funkti-

on bzw. fur das reale Ventil angepasst dargestellt.
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Die Vergleiche zwischen den gemessenen und den simulierten Druckverlaufen am
Sensor P1 sind fir die DLR-Versuche Nummer 4, 9 und 21 in Abb. 2.23, Abb. 2.24 und
Abb. 2.25 dargestellt. Die Bezeichnung ,best estimate“ kennzeichnet die Simulations-
ergebnisse basierend auf dem angepassten Verlauf des charakteristischen Druckver-
lustbeiwertes des Ventils gemall Abb. 2.22, ,default® bezieht sich auf Simulationser-
gebnisse ermittelt mit dem ATHLET-eigenen charakteristischen Druckverlustbeiwert
gemal Abb. 2.21. Anhand der ersten Druckspitze 1asst sich der Einfluss des relativen
Druckverlustbeiwerts in Abhangigkeit von der Ventil6ffnung erkennen: Falls die einge-
baute Funktion von ATHLET verwendet wird, resultiert eine Druckspitze, fur die sowohl
die Amplitude als auch Zeitpunkt des Ereignisses vom Code unterschatzt werden. Falls
hingegen die angepasste Abhangigkeit zwischen Druckverlustbeiwert im Ventil und
Ventilstellung verwendet wird, so werden die Simulationsergebnisse deutlich verbes-
sert. Dieser Effekt ist auch in den ATHLET-Nachrechnungen der DLR-Versuche Num-

mer 9 und 21 deutlich sichtbar.

Insgesamt wird die Charakteristik des Druckstolles und seiner Reflexionen von
ATHLET realistisch wiedergegeben. Es fallt auf, dass die maximale Druckspitze in der
Simulation tendenziell etwas Uberschatzt wird. Dies kann Folge der Annahme starrer
Strukturen sein. Alle drei Versuche zeigen, dass der Druckstol3 mehrfach im System
reflektiert wird. Auch dieses Verhalten wird von ATHLET berechnet, wobei Laufzeiten
der Druckwellen unterschatzt werden. Eine genaue Ursachenanalyse hierzu ist schwie-
rig. Ein Grund kénnte die in der Realitat dreidimensionale Anlagengeometrie sein, die
von ATHLET nur vereinfacht und eindimensional abgebildet wird, was andere Schwin-
gungsmoden und Druckwellenuberlagerungen zufolge haben kann. Es kénnen aber
auch numerische Effekte eine Rolle spielen, wie bspw. numerische Diffusion. Fir die
Bewertung der Erhaltung der Systemintegritat ist jedoch vor allem die maximale
Druckamplitude von Bedeutung. Aus Abb. 2.25 geht hervor, dass ATHLET flr Versuch
20 zuverldssig vorhersagen kann, dass nicht der erste Druckstol3, sondern die an-
schlieRende Reflexion zur héchsten Druckamplitude fihrt. Des Weiteren kann ATHLET
die zeitliche Aufweitung der reflektierten Druckwellen in den Versuchen 4 und 20 mit
Ausbildung zweier Druckspitzen reproduzieren. Es kann somit festgehalten werden,
dass ATHLET fur die Simulation eines DruckstoRes nach Ventiloffnung grundsatzlich

anwendbar ist.
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Characteristic Zeta Curve (Default in ATHLET)
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Abb. 2.21 Charakteristische Druckverlustbeiwerte in Abhangigkeit der relativen Ven-
tiléffnung, berechnet mit der in ATHLET integrierten generischen Funktion
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Abb. 2.22 Angepasster Verlauf des charakteristischen Druckverlustbeiwertes in Ab-

hangigkeit der relativen Ventiléffnung
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Abb. 2.23 Vergleich zwischen dem gemessenen und berechneten zeitlichen Druck-
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Abb. 2.25 Vergleich zwischen dem gemessenen und berechneten zeitlichen Druck-

verlauf am Sensor P1 — DLR-Versuch Nummer 20

222 Nachrechnung von DruckstoBphanomenen ausgelost durch Aufprall
einer Wassersaule

Die zur Nachrechnung ausgewahlten DruckstoRexperimente zum Phanomen ,Aufprall
einer Wassersaule* wurden ebenso wie jene ausgeldst durch Ventilschnellschluss in
der M3.5-Versuchsanlage des Instituts fiir Raumfahrtantriebe des Deutschen Luft- und
Raumfahrtzentrums (DLR) durchgefuhrt. Die Versuchsanlage weist als wesentliche
Anderung den Verschluss der Testsektion an der Verbindung zum Niederdrucktank
auf. Abb. 2.26 zeigt den schematischen Aufbau der M3.5 Versuchsanlage. Die Druck-
stéRe wurden durch das schnelle Offnen des Ventils ,FOV“ (Fast Opening Valve) aus-
geldst. AnschlieBend kommt es zur Einspeisung von Wasser in das (teil-) evakuierte
Rohrleitungssegment stromabwarts des Ventils mit Aufprall auf das verschlossene En-

de der Teststrecke.

Vor jeder Versuchsdurchfiihrung wird hierflr die Anlage mit Helium gespult und strom-
abwarts von der Armatur (FOV) mit Stickstoff beflllt. Dabei wird der gewlinschte Druck
in diesem Abschnitt der Testsektion eingestellt. Nach dem Offnen der Armatur (FOV)

kommt es darin kurzzeitig zur kritischen Stromung aufgrund des grof3en Druckgradien-
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ten zwischen Hochdrucktank und Testsektion. Das eingespeiste, unterkihlte Wasser
verdampft teilweise und trifft auf den Blindflansch am Ende der Testsektion auf, was

den Druckanstieg zur Folge hat.

To pressurisation system

GHe or GN2
GN2 or GHE
MY purging line
Vacuum pump
High speed
camera
2000 mm test-element
—< pg————————————————
Mv-1 | FOV | 200 mm Pd
BT ot /PT BT P QuArtz segment
Pd Pd/ \pd)  \pd/ Pd/ 6
1 ) 3 4 T

————= Measurement station ——

Abb. 2.26 Modifizierte DLR M3.5-Versuchsanlage zur Untersuchung von Druckstol3-

phanomenen ausgel6st durch Aufprall einer Wassersaule

Fur die ATHLET-Nachrechnung wurden unterschiedliche Versuche zu DruckstoRen
ausgeldst durch Aufprall einer Wassersaule ausgewahlt /BOM14/. Die Zusammenfas-
sung der relevanten Anfangs- und Randbedingungen ist in Tab. 2.3 dargestellt. AulRer-

dem sind wesentliche Messergebnisse fur Messposition 6 enthalten.

Basierend auf diesen Messdaten kann der stochastische Charakter des Druckstof3-
phanomens erkannt werden. Denn bei der Wiederholung eines Versuchs mit relativ
unveranderten Anfangs- und Randbedingungen kdnnen die maximal gemessenen
DruckstoRamplituden um 10 % variieren, wie es aus den Ergebnissen zu den Versu-
chen 1 bis 3 hervorgeht. Auch der auf den Offnungsmoment der Armatur FOV bezoge-
ne Zeitpunkt, zu dem die Druckspitze an Messposition 6 erfasst wird, variiert bei

gleichbleibenden Anfangs- und Randbedingungen.
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Tab. 2.3  Anfangs- und Randbedingungen sowie Messergebnisse ausgewahlter

DLR-Versuche zu Druckstdfien ausgeldst durch Aufprall einer Wassersau-

le

Versuchs- Druck Zeitpunkt
nummer

Hochdrucktank Testsektion | PG [bar] P6 [ms]

[bar] [mbar]

1 20,31 993 42,58 164,5
2 20,30 993 42,29 166,1
3 20,32 993 46,37 162,0
4 39,48 990 148,6 116,3
5 39,51 992 149,0 114,8
6 39,50 992 138,2 116,8
7 42,56 993 164,3 110,7
8 45,10 993 187,3 106,6
9 45,10 993 175,0 107,6
10 45,14 994 179,5 106,9
11 20,16 21 198,9 150,6
12 20,17 22 203,7 153,0
13 20,14 20 201,0 151,4

2221 ATHLET Nodalisierung

Fir die Nachrechnung der DLR-Druckstofexperimente mit Einspeisung von Wasser in
ein teilentleertes Rohrleitungssegment (gefillt mit Stickstoff) wurde ein detailliertes
ATHLET-Modell entwickelt, das die modifizierte DLR-Versuchsanlage abbildet
(Abb. 2.27). Darin ist der Hochdrucktank fluiddynamisch abgebildet, bestehend aus
den zwei Komponenten, die jeweils mit Stickstoff (HPN2) und Wasser (HPTANK) be-
stehen. Die leicht geneigte Testsektion wird durch ein ATHLET Pipe mit feiner Nodali-

sierung abgebildet.
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Abb. 2.27 ATHLET-Modell fur die Nachrechnung der DLR-Druckstoliexperimente

ausgeldst durch Aufprall einer Wassersaule

2222 Numerische Analysen

Es wurde eine Gitterunabhangigkeitsstudie fur den Versuch 7 durchgefihrt. Die Ergeb-
nisse sind in Abb. 2.28 dargestellt. Das Verhaltnis L/D kennzeichnet das Verhaltnis der
Lange eines Kontrollvolumens zu seinem hydraulischen Durchmesser. Es ist erkenn-
bar, dass in diesem Fall die Rechengitterauflosung der Versuchsanlage eine nur unter-

geordnete Rolle beziglich der maximalen Druckamplitude spielt.
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Fir die in Tab. 2.4 gegebenen Anfangs- und Randbedingungen wurde der Einfluss des
Gegendrucks untersucht. Aus Abb. 2.29 geht wie erwartet hervor, dass der Gegen-
druck nach der Armatur ein wichtiger Faktor flir den Versuchsablauf hinsichtlich der
maximal resultierenden DruckstoRamplitude als auch dessen zeitlicher Dampfung ist.

Bei einem hoheren Gegendruck fallt der Druckstof milder aus und wird zudem auch ef-

fektiver gedampft.

Tab. 2.4  Anfangs- und Randbedingungen zur Untersuchung des Einflusses des

Gegendrucks in der Teststrecke auf den Druckstol?

Test Druck in der Testsektion [mbar] Druck im Tank [bar]
1 300 20
2 100 20
3 50 20
4 10 20
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Abb. 2.29 Einfluss des Gegendrucks auf die maximale DruckstoRamplitude und den

zeitlichen Druckwellenverlauf

2.2.23 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen

Unter den vom DLR veréffentlichen Daten /BOM14/ befinden sich neben den maximal
gemessenen Druckspitzen und dem Zeitpunkt, zu dem dieser gemessen wurde, auch
Simulationsergebnisse des Computercodes EcosimPro, ein Computertool, das von
Empresarios Agrupados entwickelt wird /ECO11/. Die Anfangs- und Randbedingungen
der Untersuchung sind in Tab. 2.3 dargestellt. Abb. 2.30 und Abb. 2.31 zeigen einen
Vergleich der ATHLET-Ergebnisse mit dem Experiment und den bereits erwahnten
Ecosim-Simulationen. ATHLET-Ergebnisse sind fir vier unterschiedliche L/D-
Verhaltnisse (1, 2, 5 und 10) dargestellt. Hierbei kamen je zwei unterschiedliche
ATHLET-Modelle zum Einsatz (Bezeichnung ,RT“ bzw. ,TDV*), die sich in der Nodali-

sierung des HPT unterschieden, aber nahezu identische Ergebnisse lieferten.

ATHLET kann die DLR-DruckstoRversuche ausgeldst durch die Wassereinspeisung in
ein teilentleertes Rohrleitungssegment Uberwiegend sehr gut wiedergeben. Lediglich
fur die drei Versuche 11 bis 13, in denen der Gegendruck in der Testsektion auf unge-
fahr 20 mbar gesenkt wurde, werden die resultierenden Druckspitzen deutlich Uber-
schatzt (Abb. 2.30), was vermutlich eine Folge der fur diesen Druckbereich ungenauen
ATHLET-Stoffwerte ist. (Arbeiten zur Verbesserung der ATHLET-Stoffwerte fir Wasser
laufen derzeit im Vorhaben 1501552 der Hochschule Zittau-Gérlitz.) Der Zeitpunkt des

maximalen DruckstofRes wird immer sehr zuverlassig von ATHLET wiedergegeben,
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auch fur die Experimente mit sehr niedrigem Gegendruck in der Testsektion
(Abb. 2.31). Daraus ist abzuleiten, dass die von ATHLET berechneten kritischen Aus-

stromraten gut mit der Realitat Ubereinstimmen.

Unabhangig vom Detaillierungsgrad des Hochdrucktanks, TDV oder RT, oder der Auf-
I6sung der Testsektion kann ATHLET sowohl die maximal auftretende Druckamplitude
als auch den Zeitpunkt, zu dem der Sensor P6 diese Druckspitze erfasst, mit guter Ge-
nauigkeit berechnen, siehe Abb. 2.30 und Abb. 2.31. In beiden Abbildungen ist das
Verhaltnis L/D zwischen der Zelllange und des hydraulischen Durchmessers durch R

ersetzt. Demnach entspricht die Bezeichnung R1 dem Gitterauflésung L/D=1.
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Abb. 2.30 Maximal gemessene Druckamplitude
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223 Modellerweiterung zur Simulation kondensationsinduzierter Druck-
stoBe

In der Vergangenheit vom Lehrstuhl Nukleartechnik der TUM durchgefiihrte Entwick-
lungen hatten das Ziel, kondensationsinduzierte Wasserschlage in waagerechten Roh-
ren mit ATHLET besser zu simulieren. Hierflr wurde die Berechnung des Massen- und
Energieaustauschs an der Wasser-Dampf-Grenzflache modifiziert. Die neu implemen-
tierte Korrelation flir den Warmelbergangskoeffizienten an der Zwischenphasenflache
basiert auf der Oberflachenerneuerungstheorie (Surface Renewal Theory, SRT) und ist
fur unterschiedliche Stromungsbilder in horizontalen Rohren gtiltig CEU13. Sie wurde
anhand von Versuchsdaten aus der ungarischen PMK2-Anlage mit Zweiphasenstro-
mungen in waagerechten Rohren Uberprift. Bei gleichzeitiger Verwendung der Trans-
portgleichung flr die Zwischenphasenflachendichte, die fir die durchgeflihrten Nach-
rechnungen — anders als die alternativ in ATHLET verfligbaren Korrelationen — eine
groRere Zwischenphasenflachendichte und damit hdhere Kondensationsraten berech-
nete, konnte die neue Korrelation die experimentell beobachteten Wasserschlage qua-
litativ zuverlassig reproduzieren. Die hierflr in einer alteren ATHLET-Programmversion
erfolgten Programmerweiterungen wurden nun in die aktuelle ATHLET-Entwicklung in-
tegriert.
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Im Eingabedatensatz kann festgelegt werden, ob die neue SRT-basierte Warmeduber-

gangskorrelation speziell zur Simulation von Wasserschlagen Verwendung finden soll.

224 Kondensationsinduzierte Druckst6Be in vertikalen Rohren (Wasser-
kanone)

Zu kondensationsinduzierten Druckstoflen wurden zunachst Versuche zum sog. Wa-
ter-Cannon-Phanomen analysiert. Hierbei kommt es innerhalb eines vertikalen Rohres
durch Kontakt mit unterkiihitem Wasser zur schlagartigen Kondensation von gesattig-
tem Dampf. Aufgrund der damit einhergehenden schnellen Druckabsenkung stromt
weiteres Wasser bspw. aus einem Pool in das vertikale Rohr nach und schlagt schliel3-
lich am oberen Ende des Rohres auf. Das Water-Cannon-Phanomen ist ahnlich dem
bei Siedewasserreaktoren als Chugging bekannten Problem beim Abblasen von Dampf
in eine Wasservorlage, das durch nicht zu kleine Abblasemassenstrome und die Ver-

wendung von Dusenstocken vermieden werden kann.

Bei der simulierten Versuchsanlage handelt es sich um die vertikale ,Wasserkanone®,
die fur die experimentelle Untersuchung von Kondensationsschldgen entwickelt wor-
den war /BLO77/. Die Hauptkomponente der Versuchsanlage ist die 711,2 mm lange
vertikale Testsektion mit einem Innendurchmesser von 38,1 mm, die mit Sattdampf von
oben befillt wird. Am oberen Ende des Rohrs ist ein Drucksensor installiert. Das ande-
re Ende der Testsektion ist in einen groflen Tank mit um 80 K unterkihltem Wasser

eingetaucht. Die Versuchsanlage Wasserkanone ist in Abb. 2.32 veranschaulicht.

Der Versuchsablauf sieht vor, dass der Dampf progressiv das unterkihlte Wasser aus
dem vertikalen Rohr verdrangt, wobei sich im Wasser eine Temperaturschichtung
ergibt, welche den Kontaktkondensationsvorgang an der Phasengrenzflache limitiert.
Sobald die gesattigte Wasserschicht aus der Testsektion den Tank erreicht, wird es
durch stark unterkuhltes Wasser ersetzt, wodurch die Kontaktkondensation wieder an-
regt und das Wasser schlagartig nach oben beschleunigt wird. Durch den Aufprall des

Wassers an dem oberen Rohrende erfolgt ein Druckstol3.
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Abb. 2.32 Schematische Darstellung der Water-Cannon Versuchsanlage /BLO77/

2241 Numerische Analysen

Zunachst wurde eine Gittersensitivitdtsstudie mit ATHLET zu dem vorliegenden Ver-
such durchgefiihrt. Dabei wurde das L/D-Verhaltnis der Rechenzellen im vertikalen
Rohr variiert. Das L/D-Verhaltnis wird aus der Rechenzelllange und dessen hydrauli-
schem Durchmesser gebildet. Zudem wurde der Einfluss der Wasserunterkihlung auf
die Hohe der Druckspitze untersucht. Die Ergebnisse beider Sensitivitdtsstudien zeigt
Abb. 2.33. Die Simulationen weisen fur die drei feinsten Gitter keine nennenswerten
Unterschiede auf, sodass Konvergenz vorliegt. Nur bei Verwendung des grobsten Git-
ters unterscheiden sich die ATHLET-Ergebnisse deutlich. Eine Gitterauflésung von ca.
L/D=1 liefert somit hinsichtlich Rechengenauigkeit einerseits und bendétigter Rechenzeit
andererseits einen guten Kompromiss. Wie erwartet spielt das Mal} der Wasserunter-
kihlung eine sehr wichtige Rolle fir die resultierende Druckspitzhdhe: Je starker das
Wasser unterkiihlt ist, desto hoher fallen die Druckspitzen aus. Dies ist zu erwarten, da
die Wasserunterkihlung direkt die Kondensationsrate, die treibende Kraft zur Bildung

eines DruckstoR3es, beeinflusst.

Einen detaillierteren Blick auf den zeitlichen DruckstoRverlauf flir die Rechengitterauf-
I6sungen L/D = 1 und L/D = 0,5 zeigt Abb. 2.34. Fir beide Auflésungen hat der Druck-

stol3 eine ahnliche Form mit Blick auf die Amplitude und die Zeitdauer. Bei groberer
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Auflésung tritt der DruckstoR® jedoch deutlich friher auf. Dies resultiert sowohl aus der
gréReren numerischen Diffusion als auch aus potentiell héheren Kondensationsraten

durch grofiere KV, was eine groRRere Beschleunigung zur Folge hat.

14
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L/D=1 —=—
12 A L/D=.5
L/D=.25 —=—

o

Pressure [MPa]

0
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Abb. 2.33 Einfluss der Rechengitterauflésung und der Wasserunterkiihlung auf die

maximale DruckstoRamplitude
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Abb. 2.34 Vergleich des zeitlichen Druckverlaufs beim Water-Cannon-Versuch fir die
Rechengitterauflésungen L/D=1 (links) und L/D=0,5 (rechts)
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2.2.4.2 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen

Ein Vergleich der Simulationsergebnisse mit in /BLO77/ verdffentlichten Ergebnissen
liefert insgesamt eine zufriedenstellende Ubereinstimmung. Zusammenfassend kann

festgestellt werden:

* Aufgrund der Kontaktkondensation bildet sich ein Unterdruck aus, der zwi-
schen 0,004 MPa und 0,069 MPa gemessen und zwischen 0,08 MPa und
0,09 MPa berechnet wurde.

+ Die maximal gemessene Druckamplitude wurde zwischen 4,83 MPa und

8,97 MPa gemessen und zwischen 5,0 MPa und 5,5 MPa berechnet.

» Das DruckstoBintervall dauerte zwischen 0,9 ms und 1,1 ms im Experiment

und zwischen 1,39 ms und 1,6 ms in der Nachrechnung.

+ Die anhand der Messdaten rekonstruierte durchschnittliche Wassergeschwin-
digkeit lag im Versuch bei ungefahr 6,1 m/s, in der Simulation lag die Aufprall-

geschwindigkeit zwischen 4,9 m/s und 5,0 m/s.

2243 Weiterfilhrende Analysen

Die Universitat der Bundeswehr in Neubiberg (Miinchen) betreibt eine Versuchsanlage
zur Untersuchung von kondensationsinduzierten Druckstden /DIR14/. Im Rahmen der
experimentellen Untersuchungen wurden mit Unterstitzung der GRS begleitende
ATHLET-Analysen durchgeflihrt. Obwohl die Anlage eigentlich zur Analyse von Druck-
stéRRen in horizontalen Rohren bei zweiphasiger, stratifizierter Stromung von unterkuhl-
tem Wasser und gesattigtem Dampf konzipiert war, kam es bei zahlreichen Experimen-
ten zur Ausbildung von Druckstdfien in vertikalen Anlagenteilen. Der Verlauf der
DruckstoRRausbildung ist in Abb. 2.35 veranschaulicht. Dieses Phanomen konnte mit
ATHLET erfolgreich nachgebildet werden. Dartber hinaus wurden Nachrechnungen
von Versuchen durchgefiihrt, bei denen es aufgrund der gewahlten Randbedingungen
zu keinem Druckstol3 in der Anlage gekommen war. Auch dieses Ergebnis konnte mit
ATHLET bestatigt werden /DIR17/.
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pressure peaks

Abb. 2.35 DruckstoRentstehung in der CIWA Versuchsanlage der Universitat der
Bundeswehr /DIR17/

2.2.5 Kondensationsinduzierte DruckstofRe in horizontalen Rohren

Kondensationsinduzierte DruckstoRRe in horizontalen Rohren werden z. B. flir geschich-
tete Strdomungen von unterkihlem Wasser und Sattdampf beobachtet. Bei entspre-
chenden Strémungsgeschwindigkeiten kommt es durch Wellen und Kondensation an
der Wasseroberflache zur Ausbildung einer Schwallstromung, deren Wasserpfropfen
den gesamten Strdmungsquerschitt ausfullen und eine Dampfblase einschlief3en
(Abb. 2.36). Das durch Turbulenz und Tropfenbildung vergréRerte Kondensationspo-
tential des Wassers sorgt schliellich fir den Kollaps der Dampfblase, was aufgrund
des plotzlichen Abbremsens des Wasserpfropfens in einem Druckstol resultiert.
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Abb. 2.36 Phanomenologie eines kondensationsinduzierten DruckstoRes durch

Dampfblaseneinschluss

2.2.51 Die Kondensationsschlagversuchsanlage der TUHH

Bei der mit ATHLET nachgerechneten DruckstoRversuchsserie handelt es sich um die
experimentelle Anlage der Technischen Universitat Hamburg-Harburg (TUHH). Die
Versuchsanlage wurde ausgelegt, um Kondensationsvorgange in horizontalen oder
leicht geneigten Rohrleitungen zu untersuchen. Das Herzstlck der Anlage ist die unge-
fahr 2,5 m lange DN50 Testsektion, die an beiden Enden mit Separatoren verbunden
ist. Das unterkihlte Wasser wird Uber ein T-Stlick in die Testsektion eingespeist. Die
Anlage ist in Abb. 2.37 dargestellt und in /URB14/ detaillierter beschrieben.

Gesattigter
Dampf
|2755| 486 | 486 486 | 486 14
= = /PR /PR /PR /PR /PR =
pL p2 p3 p4 p5

Einspeisung von

CIWH-Versuchsanlage TUHH unterkihltem Wasser

Abb. 2.37 Schematische Darstellung der CIWA-Versuchsanlage der TUHH

In der Versuchsanlage wurden insgesamt 183 Experimente durchgefihrt. Hierin inbe-
griffen sind auch Versuchswiederholungen (mit typischerweise geringfligig unterschied-
lichen Anfangs- und Randbedingungen), um auch den stochastischen Effekt der Kon-
densationsschlage einzubeziehen. Bei den Experimenten hat man eine
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Versuchsmatrix, bestehend aus vier unterschiedlichen Wassereinspeise-
Massenstromen und zwei unterschiedlichen Wasserunterkiuhlungen, festgelegt
(Tab. 2.5). Die Einspeise-Massenstrome wurden anhand der dimensionslosen Froude-
Zahl ermittelt. Die Froude-Zahl ist ein Maf} flr das Verhaltnis von Tragheitskraften zu

Schwerekraften:

v

D;g

Fr =

(2.19)

Hierbei sind v in [m/] die Leerrohrgeschwindigkeit in der Testsektion, D; in [m] der In-

nendurchmesser der Testsektion und g in [m/%?] die Erdbeschleunigung.

Die Anzahl, mit der ein bestimmter Versuch wiederholt wurde, und die Anzahl der Ver-
suche, bei denen es tatsachlich zu einem Kondensationsschlag gekommen war, ist in
Tab. 2.5 dargestellt.

Tab. 2.5 Versuchsmatrix der TUHH-Versuchsanlage mit Anzahl der durchgefiihrten

Versuchswiederholungen und der dabei aufgetretenen DruckstdlRe

Fr[-] AT Unterkiihlung
40 K 60 K
0,3 0/20 424
0,6 10/20 18 /24
0,9 5122 6 /31
1,1 4/21 3/21
2252 Durchgefiihrte Versuchsnachrechnungen

Zu den acht Versuchen der Versuchsmatrix in Tab. 2.5 wurde jeweils eine ATHLET-
Simulation durchgefihrt. Die TUHH-Versuche wurde nur mit einem einzigen Rechen-
netz mit einer Auflésung von L/D=1 (Verhaltnis von KV-Lange und KV-Durchmesser)
durchgeflihrt, da diese Nodalisierungsauflésung bei allen bisherigen Analysen einen
guten Kompromiss zwischen Qualitat der Rechenergebnisse und Rechenzeit geliefert
hat.

Abb. 2.38 zeigt fur jeden der acht Versuche den Mittelwert der gemessenen Kondensa-

tionsschlagamplituden (rot), das gemessene Maximum (griin), den simulierten Maxi-
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malwert an der Stelle, die der Position des Drucksensors mit der im Versuchsverlauf
héchsten gemessenen Intensitat des Kondensationsschlags entspricht (gelb), und die

maximal simulierte DruckstoRamplitude innerhalb der gesamten Testsektion (blau).

Fir die Versuche bei niedriger Unterkiihlung kann festgestellt werden, dass bei der
niedrigsten Einspeisemenge weder im Versuch noch in der ATHLET-Simulation Kon-
densationsschlage beobachtet wurden. Bei Einspeisemengen entsprechend den Frou-
de-Zahlen von 0,6 und 0,9 stimmen die ATHLET-Ergebnisse (blau) gut mit den Durch-
schnittswerten der Experimente (rot) Uberein. Bei der héchsten Einspeisemenge
hingegen wird die Intensitat der Kondensationsschlage in der Simulation deutlich un-

terschéatzt, gleichwohl der Kondensationsschlag richtigerweise reproduziert wird.

Bei der Versuchsserie mit hdherer Wasserunterkiihlung kann ATHLET die Kondensati-
onsschlage ahnlich den Messungen in der TUHH-Anlage wiedergeben, auf’er beim
Versuch mit einer Einspeisemenge entsprechend der Froude-Zahl 0,9. Bei diesem
Versuch wird die Intensitat des DruckstoRRes deutlich Uberschatzt.

89 14

Exp. Ave. — Subcooling 40K Exp. Ave. Subcooling 60K
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Abb. 2.38 Vergleich der gemessenen und berechneten Druckamplituden fir die in

der TUHH-Anlage durchgefiihrten DruckstoRRversuche

2.2.6 Schlussfolgerungen

Mit der aktuellen ATHLET Programmversion konnten Versuche zu unterschiedlichen
DruckstoRphanomenen erfolgreich nachgerechnet werden. Hierzu zahlen DruckstoRRe
ausgeldst durch Ventilschnellschluss und durch Aufprall einer Wassersaule. Aulierdem
kondensationsinduzierte DruckstofRRe in vertikalen und horizontalen Rohrleitungen, wo-
fur ATHLET um ein spezielles Kontaktkondensationsmodell erweitert wurde und das
auf der Oberflachenerneuerungstheorie basiert sowie unterschiedliche Wirbelskalen

bericksichtigt.
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Fir die verschiedenen Phanomenologien der DruckstéRe wurden numerische Analy-
sen und Gittersensitivitatsstudien durchgefihrt. Fur alle Prozesse konnte gezeigt wer-
den, dass eine Gitterauflosung mit einem Verhaltnis KV-Lange zu KV-Durchmesser
von ,1“ zufriedenstellende und teilweise sogar konvergierte Ergebnisse liefert. Eine
vergleichbare Gitterauflésung wird daher fur alle Druckstof3analysen mit ATHLET emp-
fohlen. Grundsatzlich gilt hierbei, dass groere KV eine erhdhte numerische Diffusion
mit sich bringen, wodurch z.B. Druckwellen mit scharfen Flanken beim Transport durch
das Leitungssystem abgeschwacht werden. Oben genannte Empfehlungen werden in

die Programmdokumentation Gbernommen.

Betrachtet man insbesondere die Ergebnisse der Nachrechnungen zum stark stochas-
tischen Prozess der kondensationsinduzierten Druckstdfl3e, so kann als wichtiges Fazit
festgehalten werden, dass ATHLET keine ,falschen Druckstof3e berechnet. D. h., dass
nur fir die Versuche, in denen aufgrund der gewahlten Randbedingungen auch tat-
sachlich ein Druckstol? gemessen werden konnte, ATHLET einen Druckstol3 simulierte.
Fur grobere Gitteraufldésungen mit gréReren KV ergeben sich hierbei grolere Druck-
stolRamplituden. Dies ist eine Folge des héheren Kondensationspotentials in groReren
KV aufgrund einer groReren Zwischenphasenflache. Auf gréberen Gittern mit grolem
L/D- Verhaltnis fir die KV ist daher mit zwar nicht-konvergierten, aber konservativen

Abschatzungen der Druckstofintensitat durch ATHLET zu rechnen.

Das fur die Simulation kondensationsinduzierter Druckstofie entwickelte, hybride Kon-
taktkondensationsmodell wurde auch zur Simulation von Versuchsanlagen und reaktor-
typischer Transienten eingesetzt und Uberprift. Es hat sich herausgestellt, dass das
standardmaRig von ATHLET verwendete Kondensationsmodell hierbei deutlich besse-
re Ergebnisse liefert. Daher ist das neue Kondensationsmodell nur zur Simulation von
DruckstoRen empfohlen und kann explizit im Eingabedatensatz durch den Anwender

angewahlt werden.

Fir die Simulation von DruckstoR-Szenarien, die durch schnelles Offnen oder Schlie-
Ren von Ventilen ausgelost werden, wird empfohlen, eine mdglichst realistische Ven-
tilcharakteristik flr die Druckverluste zu verwenden, da diese den DruckstoRverlauf
malfigeblich beeinflussen kann. Die Ventilcharakteristik sollte idealerweise der Ven-
tilspezifikation entnommen werden oder auf Basis der von in der Literatur fur Ventile

des entsprechenden Typs publizierten Charakteristiken definiert werden.
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2.3 Thermohydraulik wassergekiihlter Systeme
231 Simulation zweiphasiger Stromungsvorgéange im Reaktorkern

2311 Verbesserte Modellierung der Wasserspiegelkraft

Im Rahmen der Uberarbeitung der Zweiphasenmodellierung wurde die Wasserspiegel-
kraft, d.h. der Beitrag innerhalb der Impulsbilanzgleichung, der den Einfluss der (verti-
kal wirkenden) Gravitation auf Strémungen in horizontalen Leitungen beschreibt, neu
abgeleitet. In der erweiterten Form des Terms wird zwischen Leitungen in einem hori-
zontalen Objekt (z.B. horizontale Rohrleitung) und horizontalen Querverbindungen zwi-
schen zwei vertikalen Objekten (z.B. ATHLET Parallelkanale im Reaktorkern) unter-
schieden. In den Leitungen, die eine Querverbindung paralleler Kanale darstellen, wird
die ,water level force” standardmaRig nicht mehr berlcksichtigt. Dies ist eine realisti-
sche Betrachtung des Phanomens, die auch der Modellierung im ATHLET
5-Gleichungsmodell vergleichbar ist. Die Wasserspiegelkraft kann aber optional im
2-Fluidmodell berlcksichtigt werden. Analoges gilt fur das 5-Gleichungsmodell, in dem
der Effekt unterschiedlicher Fillstande innerhalb des Phasendriftmodells optional be-
trachtet werden kann. Die vorgenommenen Modellanderungen fuhren insgesamt zur

Angleichung beider Gleichungssysteme.

Die Ableitung der neu modellierten Wasserspiegelkraft wird nachfolgend skizziert. Der
Term in der Impulsgleichung entspricht anschaulich der Auswirkung der Gravitations-

kraft zwischen zwei horizontal benachbarten KV mit unterschiedlichen Fillstanden.
dpiever = d(p - g- H) (2.20)

Fur die Wasserphase entspricht dies einem Gradienten der (kollabierten) Fillstande

auf beiden Seiten der horizontalen Leitung:
dPiever = d((l —a)p-g- H) (2.21)

wobei H = D; dem geometrischen Durchmesser der Leitung entspricht und « der

Dampfvolumengehalt ist. Hiermit folgt:

dprever =9 Dj- A((1—a)p)=g-Dj-[p-d1l—a)+ (1 —a)-dp] (2.22)
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und schlieRlich fur die beiden Phasen nach der Integration entlang der Leitung:

Apieverr = 9 D; - (A=) (pr1 — pr2) + Pi(az — a)] (2.23)

Aplevel,v =g- Dj ’ [‘7 ' (pv,l - Pv,z) - P_v(a’z - al)] (2-24)

worin die Indizes ,1“ und ,2“ die KV auf der linken bzw. rechten Seite der Leitung be-
zeichnen. GroRen mit einem Uberstrich sind Uber beide KV gemittelte GroRen.
Die Summe der beiden ,zweiten® Terme auf den rechten Seiten der Gleichungen
(2.23) und (2.24) ergibt die so genannte ,water level force* als Folge

unterschiedlicher Fillstande in den benachbarten KV:
Aprever=9 " Dj - [p7(a, — @) — py (ay, — ay)] (2.25)

Die beiden ersten Terme in (2.23) und (2.24) bedeuten einen Austausch aufgrund un-

terschiedlicher Wasser- bzw. Dampfdichten in den beiden KV.

Die Ableitung der Wasserspiegelkraft, die den Einfluss der Gravitation in der Querrich-
tung beschreibt, erfolgte soweit ohne jegliche Annahmen Uber die Phasenverteilung
und das Stromungsbild innerhalb des analysierten Bereichs. Im Zweiphasengebiet von
ATHLET kann ein Anteil der Wasserphase in Form von Tropfen vorliegen. Dieser Anteil
wird als ,entrained water fraction“ Eq berechnet. Die Tropfen haben i. d. R. eine hohe
Geschwindigkeit nahe der Geschwindigkeit der Gasphase, so dass ihr Beitrag zur hyd-
rostatischen Druckdifferenz unbekannt ist. Daher wird die Annahme getroffen, dass der
Wasseranteil in Form von Tropfen bei der Berechnung der ,water level force® nicht zu
bertcksichtigen ist. Diese Annahme erfolgt fur eine Querleitung zwischen vertikalen
Kontrollvolumina, da in einem vertikalen KV die Tropfen in einer Richtung parallel zur
Gravitation getragen werden. Bei einer Leitung zwischen horizontalen Kontroll-
volumina bewegen sich die Tropfen in senkrechter Richtung zur Gravitation aber paral-
lel zur betrachteten Leitung, so dass in diesem Fall der gesamte Wasseranteil bei der

Berechnung der ,water level force® beriicksichtigt wird.

Nach Umformung betragt der gesamte Modellterm der Gravitation in der Querrichtung
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zu vertikalen Parallelkanalen:

APrever = 9 * Dj + [aa(1 — Epy) - (p12 — pv2) —aa(1 — Epy) - (P11 — pv1)]  (2.26)

Wenn das ganze Wasser in Form von Tropfen vorliegt, verschwindet somit dieser Term
und die ,water level force“ ist Null. Ahnliches gilt fiir die (iberkritischen Zustande, fir die

der Dichteunterschied zwischen Wasser und Dampf Null ist.

231.2 Erweiterte Modellierung der Zwischenphasenreibung bei Ringstro-
mung

Bereits im Rahmen des vorangegangen Projekts RS1507 wurden Analysen mit
ATHLET zum Reflooding durchgefihrt. Hierflir wurden Versuche nachgerechnet, die
die Untersuchung von Phanomenen erméglichen, die wahrend des Wiederauffillvor-
gangs im RDB nach einem grof3en KuhImittelverluststorfall auftreten. Hierflr herange-
zogene Versuchsanlagen waren FEBA, FLECHT und PERICLES, deren Teststrecken
mit beheizten Stabbiindeln unterschiedlicher Geometrie ausgestattet sind. Bei der Ana-
lyse der Simulationen wurden deutliche Abweichungen von den experimentellen Daten
im Bereich der zweiphasigen Strdomung bei hohen Dampfvolumengehalten beobachtet.
Insbesondere bei der Simulation der Wiederauffillphase kamen diese Unterschiede
zum Tragen. Die durchgefuhrten PERICLES-Analysen haben gezeigt, dass ATHLET
den Wassermitriss im Kern teilweise erheblich Uberschatzt. Da ein erhohter Wassermit-
riss den Wiederaufflllvorgang verlangsamt und die Kihlung der Brennelemente beein-

flusst, sollte dieses Resultat nun genau analysiert werden.

In einem ersten Schritt wurde die Datenbasis nochmals erweitert und zusatzlich zu den
FEBA-, FLECHT- und PERICLES-Experimenten, die im vorherigen Projekt analysiert
wurden, Tests aus dem Experiment ACHILLES analysiert. Die Ergebnisse wurden do-
kumentiert und in einem Konferenzbeitrag im Rahmen der NUTHOS-11 veréffentlicht
/ISKO16/.

Die beobachteten Unterschiede beim Wiederauffillvorgang wurden zunachst auf das
Entrainment-Modell zur Berechnung des Wassermitrisses zurlickgefuhrt. Daher wur-
den fur den Wiederauffillvorgang auf der Basis von FEBA, FLECHT, PERICLES und
ACHILLES Experimenten verschiedene Korrelationen fir den Wassermitriss getestet.
Hierzu zahlten eine Korrelation von Ishii, eine Korrelation aus dem Programm TRAC
und die in ATHLET genutzte Korrelation mit modifizierten Modellkonstanten. Bei der

Analyse der Ergebnisse stellte sich heraus, dass keine der Korrelationen eine eindeuti-
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ge Verbesserung brachte. Bezuglich des Experiments ACHILLES hat sich herausge-
stellt, dass die in dem Experiment verwendeten Abstandshalter eine besondere Form
haben, so dass die experimentellen Ergebnisse nur bedingt fur die Validierung der

Wassermitriss-Korrelationen geeignet sind.

Da die Modifikation der Modellierung des Wassermitrisses die Simulationsergebnisse
nicht signifikant verbessern konnte, wurde als weitere mdgliche Ursache die Modellie-

rung der Zwischenphasenreibung im Bereich hoher Dampfvolumengehalte vermutet.

Als zweite Option wurde daher eine Korrelation fur die Zwischenphasenreibung im Be-
reich hoher Dampfvolumengehalte, d.h. bei Ringstromung, eingeflihrt. Bisher wurde in
ATHLET hierfur auf das ,flooding based drift“-Modell zurlickgegriffen. Das bedeutet,
dass die Phanomene bei der Ringstromung aus der Extrapolation des Bereichs der
Gegenstrémungsbegrenzung ermittelt wurden. Implementiert wurde eine von der Wal-
lis Korrelation abgeleitete Formulierung der Zwischenphasenreibungskraft 3, wie sie

ahnlich auch im TRAC Programm benutzt wird:
Ui = Ci* Vrer " |Vrell (2.27)
mit
C;=001-(1+75(1—a)) -PV/DH (2.28)

wobei Dy der hydraulische Durchmesser und v,,; die Relativgeschwindigkeit der Pha-
sen ist. (Eine ahnliche Korrelation wurde fir Zwischenphasenreibung bei stratifizierten
horizontalen Strémungen verwendet.) Der Ubergang zur Ringstromung wird bei sehr
hohen Dampfvolumengehalten a > 0,9 angenommen. Der Ubergang zur ,flooding base

drift“-Korrelation ist im Bereich 0,9 > a > 0,8 realisiert.

Die beschriebene Modifizierung der Zwischenphasenreibung verbessert die Simulation
der zweiphasigen Strdmungen bei hohen Dampfvolumengehalten. Mit den eingeflhr-
ten Anderungen konnte vor allem eine bessere Ubereinstimmung mit den Ergebnissen
des PERICLES-Experiments erreicht werden. Bei den Experimenten FEBA und

FLECHT konnte eine geringfligige Verbesserung der Simulationen erreicht werden.

Die Teststrecke des PERICLES-Experiments besteht aus drei elektrisch geheizten

7x17 Brennelementsimulatoren von typischen DWR Brennstaben, die die Untersu-

68



chung von Phanomenen wahrend des Wiederaufflllvorgangs im RDB nach einem gro-
Ren KuhImittelverluststorfall ermdglichen. Die Experimente erlauben auch die Berlck-
sichtigung von 2D-Effekten infolge einer radialen Leistungsverteilung auf den Flutvor-
gang. Bei der Simulation der Tests aus dem PERICLES Experiment traten urspriinglich
die gréten Unterschiede im oberen Bereich der Brennelementsimulatoren auf. Mit der
Modellmodifikation konnte eine Verbesserung der maximalen Hullrohr-Temperatur als
auch des Zeitpunkts der Wiederbenetzung erreicht werden, siehe beispielhaft
Abb. 2.39 und Abb. 2.40 zu Test Nr. RE0080. Im unteren Bereich sind die Unterschie-
de zwischen altem und neuem Modell in den beiden Simulationen minimal, wie
Abb. 2.41 und Abb.2.42 entnommen werden kann. Der Verlauf der Hullrohr-
Temperaturen und die Zeit der Wiederbenetzung sind in beiden Fallen nahezu iden-

tisch.

Eine leichte Verbesserung der berechneten und gemessenen Druckdifferenzen in der
Mitte des Bundles konnte ebenfalls erreicht werden (siehe Abb. 2.43 und Abb. 2.44).

825, ASgATPErTUSKUMOd EXpeTS pIt-per 800 pix

Clad tamp. at lavel 2938

Abb. 2.39 PERICLES-Test Nr. RE0080; Hull-Rohr Temperatur; Level 2998 mm;
ATHLET 3.1A
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Abb. 2.40 PERICLES-Test Nr. RE0080; Hullrohrtemperatur; Level 2998 mm;

Abb. 2.41
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Abb. 2.42 PERICLES-Test Nr. RE0080; Hullrohrtemperatur; Level 1828 mm; Rech-
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Abb. 2.43 PERICLES-Test Nr. RE0080; Druckdifferenz in der Mitte des Blindels;

ATHLET 3.1A
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Abb. 2.44 PERICLES-Test Nr. RE0080; Druckdifferenz in der Mitte des Biindels;

Rechnung mit neuem Modell

2313 Modellvalidierung anhand von Integralversuchen

Die neuentwickelte Approximation des Gravitationsterms in Querrichtung (Wasserspie-
gelkraft, siehe Kapitel 2.3.1.1) sowie die erweiterte Modellierung der Zwischenphasen-
reibung in vertikalen Leitungen (siehe Kapitel 2.3.1.2) wurden auf der Basis von Integ-
ralversuchen weiterflhrend validiert. Hinsichtlich der Nachrechnungen des LOFT-
Experiments LP-LB1 (KUhlmittelverluststorfall mit groRem Bruch im kalten Strang)

konnte eine Verbesserung der Ergebnisse erreicht werden.

Das Stabbundel der LOFT-Versuchsanlage wurde in ATHLET mittels zweier paralleler
Kanale abgebildet, einem zentralen und einem peripheren Kanal. Fur das zentrale
Bundel ist die Verbesserung hinsichtlich der Ergebnisse fur die Hullrohrtemperaturen
gering (siehe Abb. 2.45 und Abb. 2.46). Vor allem der Zeitpunkt der Quenchen wird mit
dem neuen Modell friiher berechnet. Fir das Randbindel konnte eine eindeutige Ver-
besserung erzielt werden. Wahrend bei der Simulation mit der ATHLET 3.1A Version
alle simulierten Brennstabe eine deutliche Aufheizung aufzeigten (siehe Abb. 2.47,
Abb. 2.49), ist dies in der Simulation mit den geanderten Modellen nur flr einen Teil
der Brennstabe zu sehen. Ahnlich dem Experiment weist ein Brennstab eine nur ge-
ringfugige Aufheizung auf (Abb. 2.48 und Abb. 2.50). Daruber hinaus liegt auch fur das
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periphere Blndel der errechnete Zeitpunkt der Wiederbenetzung mit der neuen Model-
lierung deutlich friiher, was den experimentellen Daten ndherkommt, obgleich die Pha-

se der Wiederbenetzung immer noch Uberschatzt wird.
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2.3.2 Modellierung des Massen- und Energieaustauschs zwischen den
Phasen

ATHLET verfugt Uber eine sehr umfangreiche Modellierung zur Berechnung der Ver-
dampfungs- und Kondensationsraten an der Zwischenphasengrenze. Im Rahmen des
Refactoring-Prozesses wurde der entsprechende Programmteil verbessert (siehe Kapi-
tel 4.1.3). Ein Aspekt betraf hierbei die Integration neuer, aktueller Modelle sowie die
Uberarbeitung der Methoden zur Bestimmung der Warmeibergangskoeffizienten
/LAF16/. Es wurde eine neue Korrelation von Goudar implementiert, die die Methode
von Martinelli-Nelson zur Berechnung der Druckverluste verwendet /GOUOQ8/. Dartber
hinaus wurde die Bestimmung der Warmetlbergangskoeffizienten entsprechend der
"Surface Renewal Theory" von Hobbhahn /HOB96/ umgestellt und mit der Methode der
Filmpenetrationstheorie von Toor-Marchello gekoppelt. Der Grenzwert des Ubergangs
zur Korrelation der Filmpenetrationstheorie wurde aus numerischen Griinden leicht an-
gepasst und die in der Hobbhahn-Methode verwendete Konstante wurde nach Litera-
turrecherche leicht erhdht /LAF16/.

Die vorgenommenen Modellmodifikationen wurden anhand verschiedener Versuchs-
nachrechnungen validiert. Unter anderem wurden hierflir Experimente aus den Anla-
gen HDR, ISB, LOFT, ROSA und ROCOM herangezogen /LAF16/. Nach der Uberar-
beitung der Bestimmung der Warmelbergangskoeffizienten sollte zuklnftig eine
ahnliche Untersuchung mit Blick auf die Bestimmung der Dissipationsrate durchgefuhrt
werden. Aullerdem kdnnte man die angewendeten Korrelationen je nach Strémungs-
form anpassen, da die Information zur Zwischenphasenflache schon vorhanden ist.
Dabei ware zu prifen, ob die Korrelationen und Grenzwerte fir eine spezifische Stro-

mungsform glltig und hinreichend genau sind.

233 Verbesserte Modellierung der kritischen Ausstromung

In ATHLET wird flr die Simulation von postulierten Kihlmittelverluststérfallen das Mo-
dell CDR1D zur Berechnung der kritischen Ausstromraten verwendet. Die Bestimmung
der Ausstromraten ist wesentlich fir die realistische Abbildung des Storfallablaufs, al-
lerdings auch ausgesprochen anspruchsvoll, da das Leckgebiet und der Bereich unmit-
telbar stromaufwarts des Lecks von sehr groRen Gradienten der thermohydraulischen
Eigenschaften des Fluids sowie thermischem Ungleichgewicht zwischen den Phasen

gepragt ist. Da sich auch im Rahmen von Unsicherheitsanalysen gezeigt hat, dass das
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kritische Ausstrommodell haufig einen wesentlichen Anteil zur Gesamtunsicherheit des

Rechenergebnisses beitragt, wurde das Modell weiter ertlichtigt.

Bisher hatte das CDR1D-Modell zwar ein thermisches Ungleichgewicht zwischen den
beiden Phasen simuliert, es wurde jedoch ein dynamisches Gleichgewicht unterstellt.
Damit wird vorausgesetzt, dass zwischen beiden Phasen eine ausgepragte mechani-
sche Kopplung besteht, die einer Relativbewegung entgegenwirkt. Es wurde nun ein
neues, erweitertes Gleichungssystem abgeleitet und in ATHLET implementiert, wel-
ches auch eine Relativgeschwindigkeit zwischen den Phasen berlcksichtigt. Die Vali-
dierung des neuen Modells lieferte zufriedenstellende Ergebnisse. Hinsichtlich der un-
tersuchten Moby-Dick-Versuchsreihe konnte im Vergleich zum alten Modell eine
bessere Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment nachgewiesen wer-
den. Im Zuge der Untersuchung konnten auf’erdem die beiden semi-empirischen Pa-
rameter fur die Blasen- und Tropfenanzahl angepasst werden. Hierbei wird das Ziel
verfolgt, mit diesen beiden ATHLET-internen Parametern den vom Anwender in den
Eingabedaten des kritischen Ausstrommodells vorzugebenden Parameter CTURB zu
ersetzen, welcher eine erhdhte Verdampfungsrate durch erhdhte zweiphasige Turbu-

lenz modelliert.

234 Bewertung eines Mehrfeldermodells zur Simulation komplexer, zwei-
phasiger Stromungsphanomene

Fur Sicherheitsanalysen von Kernkraftwerken werden international Rechenprogramme
entwickelt, die das Verhalten des Gesamtsystems maoglichst realistisch abbilden sollen.
Diese sogenannten Systemcodes werden u. a. in Deutschland (ATHLET), Finnland
(APROS), Frankreich (CATHARE), Korea (MARS) Russland (KORSAR) und den USA
(TRACE, RELAP5-3D) entwickelt. Die Leistungsfahigkeit der Codes wird im Rahmen
des jeweiligen Validierungsprozesses demonstriert. Die Simulation von Ein- und Zwei-
phasenstromungen basiert in der Regel auf einem 1D-Zwei-Fluid-Modell mit phasen-
separierten Erhaltungsgleichungen fur Masse, Impuls und Energie. Erganzt wird das
Modell durch zuséatzliche Bilanzgleichungen zur Simulation der Konzentration und des
Transportes von Borsaure und anderen Komponenten, wie z. B. Wasserstoff oder
Stickstoff. Wenige Programme bieten zusatzlich ein Wasserspiegelmodell an, das die
Simulation einer scharfen Phasengrenze von Flissigkeit und Dampf bzw. Gas erlaubt.
Die Austauschterme zwischen den Fluidphasen und die Wechselwirkung von Fluid und
Struktur werden durch mechanistische und empirische SchlieBungsgleichungen fir

Reibung, Massen- und Warmetransfer beschrieben. Es ist internationaler Konsens,
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dass die heutzutage eingesetzten Systemcodes mit dem klassischen Zwei-Fluid-Modell
an die Grenzen ihrer Simulationsfahigkeit gestoen sind. Eine signifikante Verbesse-
rung der Simulationsfahigkeit der Programme ist nur durch den Einsatz zusatzlicher
Erhaltungsgleichungen — z. B. fur die Zwischenphasenflachendichte, Turbulenzmodel-
lierung oder Mehrfeldersimulation — zu erwarten: “The intrinsic limitations of the two-
fluid 6-equation model were reached in this generation of system code. Further pro-
gress would require additional equations, such as transport equations for interfacial ar-
ea or for turbulent scales, or a multifield modelling. These were the conclusions of sev-
eral OECD-CSNI specialist meetings. Use of more advanced modelling for reducing
the degree of empiricism: multifield models, turbulence modelling and dynamic interfa-
cial area are the main directions for improving the predictive capability of the codes”
/BES 08/.

Anwendungsfalle mit Relevanz fiir die Reaktorsicherheitsbewertung, flr welche bereits
gezeigt wurde bzw. zu erwarten ist, dass der Einsatz eines Mehrfeldermodells die Si-
mulationsfahigkeit eines Systemcodes deutlich verbessert, sind z. B. Dryout, Top-
Down-Quenching oder der Reflux-Condenser-Mode. Diese Phanomene treten vor al-
lem nach einem KuhImittelverluststorfall auf. Vor diesem Hintergrund wurden im Rah-
men einer Machbarkeitsstudie die Aussichten einer Implementierung eines Mehrfel-
dermodells, etwa eines 3-Feldermodells, in ATHLET analysiert. Die vollstandige
Bewertung ist im Anhang A dieses Dokuments zu finden. Folgende Aspekte einer Im-
plementierung eines Mehrfeldermodells im Systemcode ATHLET wurden im Rahmen

der Machbarkeitsstudie betrachtet:

e Die Untersuchung des aktuellen Standes der Technik in anderen System- und
Subchannel-Codes hat gezeigt, dass ein realer Bedarf an weiteren Feldern zur Mo-
dellierung komplexer Stromungsformen und Warmeubergéngen besteht. Fir ver-
schiedene der untersuchten Codes werden unabhangig voneinander Mehrfelder-
modelle entwickelt, wobei die Aufteilungen der Phasen in verschiedene Felder je
nach Anwendungsgebiet voneinander abweichen. Fir ATHLET wird aufgrund des
geplanten Modelleinsatzgebiets insbesondere flr Strémungsvorgange im Reaktor-
druckbehalter zunachst die Implementierung eines 3-Feldermodells mit separater
Behandlung von dispersem Liquid in der Gasphase (Trépfchen) als dringend erach-
tet.

e Ein erster Entwurf der Erhaltungsgleichungen fur ein 3-Feldermodell wurde mit de-

taillierter Beschreibung aller Terme erarbeitet.
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e Eine Literaturstudie zu den bendtigten Schliefungsgleichungen und deren Stro-
mungsformabhangigkeit wurde erfolgreich durchgefiihrt. Fir den Einsatz in
ATHLET ist geplant, dass diese SchlieBungsgleichungen zunachst optional vom
Benutzer je nach Bedarf ausgewahlt werden kdénnen, sodass alle physikalischen

Effekte und Wechselwirkungen zwischen den Feldern abgedeckt werden.

e Es besteht die Absicht, im Zuge der Implementierung eines dritten Feldes in
ATHLET den Code so anzupassen, dass zuklnftig ggf. weitere Felder ohne grof3en
Aufwand hinzugefliigt werden kénnen, wenn der internationale Kenntnisstand hin-

reichend prazise Schlielungsgleichungen zu deren Modellierung liefert.

o Wissenschaftliche Motivation und besondere Herausforderungen bei der Implemen-
tierung eines Mehrfeldermodells wurden analysiert. Aufgrund der Vielfalt an Model-
len, die durch Einbau eines dritten Feldes betroffen waren, wird ein erheblicher
Aufwand bei der Umstrukturierung des Quellcodes sowie bei der Anpassung der

Grundgleichungen erwartet.

e Modglichkeiten der Modellvalidierung wurden ebenfalls untersucht.

Die Umsetzung eines Drei-Felder-Modells in ATHLET ist fir das geplante Nachfolge-

vorhaben beabsichtigt.

24 Erweiterung des Bortransportmodells

Um den Transport von Borsaure oder Zinkborat innerhalb des Reaktorkihlkreislaufs
mit ATHLET simulieren zu kénnen, verfugt ATHLET Uber ein Bortransportmodell. Das
Modell ist mit dem Neutronenkinetikmodul von ATHLET gekoppelt, um die Rickwir-
kung des Bors auf die Reaktorphysik beriicksichtigen zu kénnen. Optional besteht fir
den Anwender die Mdglichkeit, den Vorgang der Ablagerung (Clogging durch Zinkbo-
ratablagerungen im Reaktorkern) und des Wiederldsens zu simulieren. Hierfir sind

temperaturabhangige Ldslichkeitskurven in ATHLET enthalten.

Das Bortransportmodell wurde nun erweitert, um neben den implementierten Kurven
zur maximalen Ldslichkeit von Borsaure und Zinkborat auch eigene Tabellen einlesen
zu kénnen. Damit kann der Anwender den Transport und die Ablagerung eines beliebi-
gen in Wasser geldsten ,inerten” Stoffes simulieren. Ein Beispiel ist die Simulation von

Natrium-Pentaborat, das als Neutronengift in SWR Anwendung findet.
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Diese Anforderung konnte durch die Modellerweiterung im Rahmen einer Anlagen-

rechnung erfolgreich berticksichtigt werden.

2.5 Neues Arbeitsmedium liberkritisches CO;

Zur Steigerung der Sicherheit von LWRs wird die Nachristung bestehender Anlagen
mit autarken Systemen zur Nachwarmeabfuhr untersucht. Vom IKE Stuttgart wurde ein
passives Warmeabfuhrsystem vorgeschlagen, das einen geschlossenen Joule-
Kreisprozess darstellt und Uberkritisches CO; als Arbeitsmedium nutzt. Deshalb wurde
GRS-extern im Rahmen einer Dissertation ATHLET fur die Simulation von uberkriti-
schem CO; erweitert /VEN 15/. Die Programmerweiterung umfasst die Ansteuerung
des neuen Arbeitsmediums, die Berechnung der Stoffwerte sowie die Implementierung
einer geeigneten Warmeulbergangskorrelation. Die daflir geanderten Programmteile,
die auf der ATHLET-Version 2.2C basierten, wurden der GRS zur Verfigung gestellt.
Diese wurden in die aktuelle ATHLET-Version unter Bericksichtigung der Programm-
standards (u.a. Anpassung an den Fortran90 Sprachstandard) integriert. Ebenso wur-

de die ATHLET-Programmdokumentation entsprechend erganzt.

2.6 Weitere Verbesserungen der thermohydraulischen Modellierung

Die Anwendung von ATHLET und die dabei gewonnenen Erfahrungen und Erkenntnis-
sen waren Anlass fur weitere Verbesserungen und Erweiterungen der thermohydrauli-

schen Modelle. Diese werden im Folgenden beschrieben.

Dampfung des Neigungswinkels fiir das Driftmodell in horizontalen Leitungen

Bei der Simulation eines KMV-Stérfalls in einem SWR (Abb. 2.51) wurden starke Oszil-
lationen der Massenstrome im teilentleerten Unteren Plenum beobachtet (Abb. 2.52,
l. 0.). Als Ursache konnte das Driftflux-Modell fiir horizontale Stromungen ausgemacht
werden (s. Relativgeschwindigkeit in Abb. 2.52, |. u.). Das Modell berechnet unter be-
stimmten Bedingungen (geflhrte Stromung in einer horizontalen Rohrleitung) aus den
beiden benachbarten Volumendampfgehalten jeweils einen Fllstand und daraus einen
Neigungswinkel, der die Phasengeschwindigkeiten stark beeinflussen kann. Da das
Driftlux-Modell ein quasi-stationares Modell ist, das ihm beigestellte Entrainment-
Modell aus Stabilitatsgrinden Uber eine Zeitkonstante gedampft wird, kdnnen sich bei

schnellen Vorgangen hohe Relativgeschwindigkeiten ergeben. Das Problem wurde
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dadurch gel6st, dass der Neigungswinkel nun auch Uber eine Zeitkonstante gedampft
wird. Damit konnten die Oszillationen verhindert werden (Abb. 2.52, rechts).
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Abb. 2.51 Dampfgehaltsverteilung im RDB, griner Pfeil: Leitung mit Oszillationen
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Abb. 2.52 Massenstrom GJ und Relativgeschwindigkeit WRJ in der in Abb. 2.51 mit

grinem Pfeil markierten Junction

Massenfehler im DH-Abblasetank

Eine von HZDR mit ATHLET-CD 3.1A durchgefiihrte Simulation eines Station Black-

outs in einer generischen Konvoi-Anlage zeigte hohe Massenfehler im Primarkreis. Un-

tersuchungen seitens HZDR wiesen darauf hin, dass dieser vermutlich von der Model-

lierung des Druckhalterabblasetanks verursacht wird. Bei

Simulationen ohne

Modellierung dieser Anlagenkomponente war der Fehler deutlich kleiner (Abb. 2.53).
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Abb. 2.53 Von HZDR ubermittelter Massenfehler: rot: mit Abblasetank; griin: ohne

Das Inputdeck wurde GRS zur Verfigung gestellt. Rechnungen mit der aktuellen

ATHLET-CD Entwicklerversion fihrten zu einem ahnlichen Ergebnis.

Die Storfallphase mit dem grofden Massenfehler ist gekennzeichnet von Abblasevor-
gangen im Druckhalter, die besonders heftig sind, da dieser unter hohem Druck steht
(ca. 165 bar) und bereits vollstandig bis hin zum Abblaseventil mit heillem Wasser
(ca. 340 °C) geflllt ist (Abb. 2.54). Bei jedem Offnen des Abblaseventils strémt eine
grofle Menge Kuhimittel in das unter Umgebungsdruck stehende Abblasesystem, wo
ein gro-Ber Anteil sofort verdampft. Der Dampf stromt mit hoher Geschwindigkeit
durch das Tauchrohr des Abblasebehdlters in die Wasservorlage und schiebt den
Gemischspie-gel (ML) sehr schnell bis zu der bereits gebrochenen Berstscheibe (PO-
BURST) nach oben (Abb. 2.55, links). Dabei wandert der ML durch mehrere
Kontrollvolumen (KV) des Abblasebehalters. Nach dem Schliel3en des Abblaseventils

kollabiert das Gemisch im Abblasebehalter und der ML fallt wieder.
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Abb. 2.54 DH Zustand zwischen zwei Abblasezyklen
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Abb. 2.55 Gemischspiegelverlauf im Abblasetank (links) und Massenfehler bei meh-

reren Abblasezyklen vor der Modellverbesserung

Rechts in Abb. 2.55 ist der von ATHLET berechnete Massenfehler dargestellt. Bei je-
dem der heftigen Anstiege des ML kommt es demnach zu einem Massenfehler von
mehreren 100 kg. Lést man die Rechenergebnisse Uber die Problemzeit fein auf, ergibt

sich folgendes Bild:
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Die Massenfehler treten immer unmittelbar nach dem Umsetzen des ML in das nachst
hoher liegende KV auf. Beim Umsetzen eines ML werden die Zustéande in den neu er-
zeugten sehr kleinen Teil-KV unterhalb bzw. oberhalb des ML sowie die Massenstrome
in den davon betroffenen Leitungen mit Hilfe eines Newton-Iterationsverfahrens so be-
stimmt, dass man einen neuen, mdglichst konsistenten (quasi-stationaren) Zustand er-
halt. Das gelingt nicht immer zufriedenstellend. Physikalisch haben fehlerbehaftete Lo-
sungen keine grolRe Bedeutung, da die Teil-KV sehr klein sind, numerisch jedoch
schon, eben weil sie sehr klein sind. Trotz dieses numerisch fragilen Zustands wurde
die Jacobi-Matrix in den der ML-Wanderung folgenden Zeitschritten nicht neu berech-
net. Erzwingt man diese Neuberechnungen, wird der Massenfehler deutlich geringer.
Da die Steuerung der Neuberechnung der Jacobi-Matrix in dem vorliegenden Fall nicht
zuverlassig funktionierte, wird nun fur die dem Umsetzen des ML folgenden 10 Zeit-

schritte die Neuberechnung erzwungen.

Eine der Ldsungsvariablen fir das ML-KV ist XXML, die Fluidmasse unterhalb des ML
geteilt durch die Gesamtmasse im ML KV. Da sich unterhalb des ML in der Regel vor
allem FlUssigkeit befindet, stellt die Losungsvariable eine Art Fllssigkeitsmassengehalt
dar. Wie der Dampfmassengehalt auch, gibt diese das Masseninventar eines ML-KV je
nach FlUssigkeitsdruck sehr nichtlinear wieder. Deshalb wird zu Beginn eines jeden
Zeitschrittes eine aktuelle Fehlerschranke ermittelt, die in etwa einem zulassigen relati-
ven Massenfehler entspricht. Diese variiert iber mehrere GréRenordnungen und kann
bei kleinem XXML und niedrigem Druck (= groltes Wasser-Dampf-Dichteverhaltnis)
Werte von 0.1 oder gréRer annehmen. Begrenzt man dies Fehlerschranke auf einen

Maximalwert, wird der Massenfehler geringer.

In einem ML-KV werden drei Kihlmitteldriicke verwendet: 1. Druck am ML (= Lésungs-
variable), 2. Druck im unteren Teil-KV, 3. Druck im oberen Teil-KV; letztere werden zur
Bestimmung der dort vorliegenden Fluidstoffwerte herangezogen. Beim Umsetzen des
ML missen diese drei Driicke sowie der Druck in dem KV, das der ML eben verlassen
hat, neu berechnet werden. Die bisherige Methode war hinsichtlich der Massenerhal-

tung nicht ganz konsistent und wurde entsprechend verbessert.

Die durchgefluhrten Programmanderungen fihren dazu, dass der Massenfehler auf ein
akzeptables Mal} reduziert wird (Abb. 2.56). Auch der Verlauf des Gemischspiegels ist
nun deutlich glatter: Trotz des zunachst erhéhten numerischen Aufwands (engere Feh-

lerschranken, mehr Jacobi-Berechnungen) steigt die Rechengeschwindigkeit an.
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(Die Programmanderungen wurden fir den Patch 4 der aktuellen Release-Version
ATHLET 3.1A Ubernommen.)

PO-BDTANK MIXLEVEL #1 ZML [m] TFDGENERAL FLUIDBAL #1 RESMASS [kg]
140
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Abb. 2.56 Gemischspiegelverlauf im Abblasetank (links) und Massenfehler bei meh-

reren Abblasezyklen nach der Modellverbesserung
Reduzierung von Druckwellen

Die Simulation von ASTRID (Flissigmetallgekuhlter Pool-Reaktor) wird mit stagnieren-
dem Kuhlmittel aber voller Kernleistung gestartet, da die stationare Massenstromvertei-
lung komplex und nicht genau bekannt ist. Diese stellt sich bereits nach kurzer Ein-
schwingrechnung nach dem sofortigen Start der Kuhimittelpumpen ein. Allerdings sind
dabei (heftige) Druckwellen zu Beginn der Rechnung nicht zu vermeiden. Da der KM-
Druck nur etwa 2 bar betragt, kdnnen diese Druckwellen dazu flihren, dass der Druck
lokal gegen Null geht. Die dann einsetzende Verdampfung fuhrt wegen des extrem
niedrigen Drucks zu sehr hohen Dampfvolumenstrémen, wodurch die Simulation ab-

gebrochen wird.

Beispiel:
p =29 Pa, Gamma = 0.03 kg/s, entspricht 350 m%/s

Lésung:

Die Entstehung und Ausbreitung von Druckwellen kann durch starke Reduktion des
Tragheitsterms der Junctions verhindert oder wenigstens deutlich reduziert werden.
Deshalb wird nun dem Anwender die Mdglichkeit gegeben, per Eingabe wahrend der
.Zero-transient“-Rechnung die Tragheitsterme vorlibergehend deutlich zu reduzieren.

Druckwellen treten dann praktisch nicht mehr auf. Die Berechnung des stationaren Zu-
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stands wird dadurch nicht beeintrachtigt, da die Tragheitsterme unter stationdren Be-

dingungen keine Bedeutung haben.

Startrechnung: Iterativ-algebraische Berechnung der Warmestrome bei

kleinen Durchsitzen

In der ATHLET-Startrechnung werden die stationaren Zustéande der TFOs und der
HCOs algebraisch und iterativ bestimmt. Sie beginnt mit der Berechnung der Kihimit-
telzustande (Druck, Temperatur, etc.) in den TFOs. Damit der erste Iterationsschritt re-
alistische Temperaturen bestimmen kann, sind die sog. relevanten Warmestréme (Hei-
zung, Warmetauscher) per Eingabe vorzugeben. Danach wird HECU aufgerufen, das
dann anhand der KihImitteltemperaturen die Warmestrome zwischen HCO und TFO
sowie die HCO-Temperaturen (neu) berechnet. Anschlieend berechnet die TFO-
Startrechnung aus den Warmestrémen neue TFO-Temperaturen usw. Diese Iteration
wird solange ausgefihrt, bis die Warmestréome (und weitere TF-Zustande) vorgegebe-

ne Konvergenzkriterien erfullen, maximal jedoch 15-mal.

Bei sehr kleinen KM-Durchséatzen flhren bereits kleine Warmestréme zu deutlichen o6rt-
lichen Temperaturanderungen. Diese hangen unter stationdren Bedingungen aus-
schlieBlich vom Durchsatz (und cp,) ab, nicht von der KM-Masse. Da die HECU-
Startrechnung die Warmestrome nur aus den aktuellen Temperaturdifferenzen zwi-
schen dem linken und rechten TFO berechnet, ohne die Auswirkung auf die KM-
Temperaturen zu berlcksichtigen, kénnen diese Uberschielfen und die lteration lauft

dann vollig aus dem Ruder.

Beispiele:

Schwerwassermoderierte DWR-Anlage: Aufheizung der sehr langsam durchstromten
Moderatortanks durch Warmeleitung in den Wanden der Druckréhren

SWR: Aufheizung des sehr kalt eingespeisten Wassers der Steuerstabspillung durch
Warmeleitung in Rohrwanden zwischen stark durchstréomtem heiRen KM und sehr ge-

ring durchstromtem kalten Spulwasser

Weichen die KM-Temperaturen stark vom stationaren Zustand ab, muss eine sehr lan-
ge Einschwingrechnung folgen, wenn der Durchsatz im Vergleich zum KM-Inventar

sehr klein ist.
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Bisheriges Vorgehen flr die Startrechnung:

— Ohne Massenstrom starten, sodass man die stationare Temperaturverteilung vor-

geben kann;

— Heat exchanger Modell verwenden, sodass man die stationare Leistungsverteilung

vorgeben kann;

Beides ist umstandlich, weder Temperatur- noch Leistungsverteilung sind bekannt.

Programmverbesserung:

Fir die Berechnung der Warmestréome in der HECU-Startrechnung wird nun die Aus-
wirkung auf die KM-Temperaturen abgeschatzt. Es wird berechnet, wie sich ein im
Vergleich zum letzten lterationsschritt veranderter Warmestrom auf die KM-Temperatur
auswirkt. Wenn notwendig, wird der Warmestromzuwachs (im Vergleich zum letzten
Iterationsschritt) begrenzt.

Diese Methode bleibt aber ,unsicher®, da jeweils nur ein HCV berechnet wird und die
,vorgeschichte®, also die stromaufwarts liegenden HCVs und deren Warmestrome zu
den KVs, nicht bekannt sind.

Beispiel: Steuerstabspullung in einem SWR-Modell:

Length im)
Langthim)

Pa
Langth im)

0 0

1 1 1 1 1 1 1 1 0 } } } } } } } | 1 1 1 t 1 1 1 i
0 100 200 300 400 0 100 200 300 400 0 100 200 300 400

Abb. 2.57 Raumliche KM-Temperaturverteilungen vor (links) und nach (rechts) der

Modellverbesserung
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Die mittlere Grafik in Abb. 2.57 zeigt die Verteilung der Reaktor-KihImitteltemperatur

im Unteren Plenum, die konstant bei etwa 280 ‘C liegt. Links wird die bisher berechnete
Verteilung der Spulwassertemperatur am Ende der Startrechnung dargestellt. Sie

ubersteigt deutlich die eigentlich heilere Kihimitteltemperatur. Die mit dem verbesser-

ten Verfahren berechnete Splilwassertemperatur, die zumindest einen plausiblen Ver-

lauf hat, ist im rechten Bild zu sehen. (Die unterschiedlichen Langen der TFOs sind

nodalisierungsbedingt; sie haben auf die Aussage der Bilder keinen Einfluss.)

Weitere Anderungen der thermohydraulischen Programme, die die Aussagesi-

cherheit oder Zuverlassigkeit von ATHLET verbessern:

Begrenzung der Relativgeschwindigkeit < 100 m/s. Diese war notwendig, weil das
Driftmodell sich auf das Entrainmentmodell verlasst und u. U. zunachst sehr hohe
Relativgeschwindigkeiten berechnet, das Entrainmentmodell aber wegen der darin
verwendeten Dampfungsmethode (time lag) nicht schnell genug eingreift. Da die
hohen Relativgeschwindigkeiten nur bei sehr hohen Dampfgehalten auftraten, war

dies physikalisch unbedeutend, konnte aber zu numerischen Problemen flihren.

Bei der Berechnung der Zwischenphasenreibung des 6-Gleichungsmodells werden
Mittelwerte der Zustdnde der angrenzenden KVs verwendet. Das kann bei vertika-
ler Strdmung zur Bildung eines ,checker boards® fihren, also einer Folge von KVs
mit abwechselnd hohen und niedrigen Dampfgehalten. Durch separate Berech-
nung der ZP-Reibung fir die beiden Halbleitungen unter Verwendung der jeweili-

gen lokalen Dampfgehalte konnte dieser Effekt deutlich reduziert werden.

Die Berechnung des ,Momentum Flux Terms“ der Impulsgleichung wurde Uberar-
beitet. Das bisherige Upwind-Verfahren wurde ersetzt durch die geeignete Sum-
menbildung der Beitrdge links und rechts (also stromaufwarts und stromabwarts)
der Leitung. Damit werden aufeinander zustrémende Massenstrome besser model-
liert. Anlass waren unrealistische Stromungsverteilungen in den Steuerstabfih-

rungsrohren eines DWR in ATHLET 3D-Simulationsmodellen.

Ventilmodell: Die Anforderung eines (Teil-) Updates der Jacobi-Matrix bei sich an-
dernder Ventilflache war liickenhaft, sodass das Update u. U. spater als vorgese-

hen kommen konnte. Der Programmteil wurde korrigiert.
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Modell fur kritische Stromung CDR1D: In ATHLET werden zu Beginn einer Simula-
tion die Felder mit kritischen Massenstromdichten nur dann neu berechnet, wenn
der Anwender Anderungen in den entsprechenden Eingabedaten vorgenommen
hat. Die zu diesem Zweck durchgeflhrten Kontrollen haben nicht alle moglichen
Kombinationen von eigenen Eingabedaten und bereitgestellten Default-Werten
richtig berticksichtigt, sodass einerseits unnétigerweise die Neuberechnung initiiert,
andererseits erforderliche Aktualisierungen unterlassen wurden. Der Fehler wurde
beseitigt. Neue Tabellen werden nun automatisch erzeugt, wenn dies wegen ge-
anderter Eingabedaten flir das CDR1D-Modell (Geometrie, Gliltigkeitsbereich, etc.)
notwendig ist, wenn sich die CDR1D-Programmversion geandert hat oder wenn
der Compiler gewechselt wurde. Zu diesem Zweck werden entsprechende Informa-
tionen mit abgelegt.

Modell fur kritische Stromung CDR1D: Falls Formverlustbeiwerte im Strémungska-
nal erfasst werden sollen, wird die CDR1D-Domain nicht mehr wie bisher verlan-
gert, sondern der Formverlust unmittelbar vor dem Ort der kritischen Strdomung be-
rechnet. Die Verlangerung der CDR1D-Domain konnte gréReren Einfluss auf die

Ergebnisse haben als der Formverlust selbst.

Die Berechnung des hohenkorrigierten Drucks als GCSM Prozesssignal war fir

nach unten gerichtete Branch-Objekte fehlerhaft und wurde korrigiert.

OMP: Einige serielle und parallele ATHLET-Simulationen fihrten zu (numerisch)
unterschiedlichen Ergebnissen, was von der Programmierung her nicht zu erwar-

ten ist und die Fehlersuche erschwert. Es wurden zwei Ursachen ausgemacht:

1.) Der Intel-Compiler (V16) optimiert fur serielles und paralleles Programm unter-
schiedlich. Die Potenz 0.5 wird als ,pow‘ oder als ,sqrt' ausgeflhrt. Die damit ver-
bundenen winzigen Unterschiede fuhren im Verlauf einer Simulation sogar zu un-
terschiedlichen Zeitschrittweiten. In den entsprechenden Programmteilen wurden
die Potenzen 0.5 durch sqrt ersetzt. Ebenso wurden negative Potenzen als Divisi-

onen geschrieben.

2.) T-Junctions (Abzweige) missen in der Abarbeitungsreihenfolge der Funktions-
routine sicher erst nach dem Main Pipe ausgefiihrt werden. Dies war fir normale
T-Junctions bereits sichergestellt, nicht jedoch fir T-Junctions, die gleichzeitig

,Discharges” sind. Die Funktionsroutine wurde entsprechend umstrukturiert.
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2.7 Neutronenkinetik und thermo-strukturelle Modellierung des Reaktor-
kerns

271 Erweiterung des Warmestrahlungsmodells

Insbesondere bei Hochtemperaturreaktoren spielt die Warmestrahlung des RDB an die
Umgebung eine sicherheitsrelevante Rolle. Die Ruckstrahlung der Umgebung auf den
RDB ist demgegenuber vernachlassigbar. Um Uberhaupt eine Umgebung als Strah-
lungswarmesenke simulieren zu kdnnen, musste sich der Benutzer bisher ein sehr um-
standliches Konstrukt aus Hilfs-Thermofluid- und Warmeleitungsobjekten Uberlegen.
Um die Modellerstellung mit ATHLET zu vereinfachen, wurde das vorhandene Warme-
strahlungsmodell, welches ausschliellich den Strahlungswarmeaustausch zwischen
verschiedenen Warmeleitobjekten (HCOs) berucksichtigte (vgl. /GRS 15/), um ein Mo-

dell zur Berechnung der Warmestrahlungsverluste an die Umgebung erweitert.

Das Modell beruht auf der allgemeinen Gleichung zur Beschreibung des Strahlungs-

warmeaustausches zwischen zwei Kérpern

Q- _ g- (Ts4urf - Te4nv)
surfoenv 1- Esurf 1 1- Esurf (2-17)

Asurf * Esurf Asurf ' ¢surf—>env Aenv * Eenv

welche sich unter der Annahme, dass die Umgebung deutlich gréRRer als das betroffene
HCO ist (Aeny > Agurs, der Index env steht fir die Umgebung, surf fir die Oberflache
des HCOs), zu

qurf<—>env
=0- Asurf *Esurf * (Ts4urf - Te4nv)
1
: T (2.18)
1+ 2oy (G~ 1)
surf d’surf—wnv

vereinfacht. o ist die Stefan-Boltzmann-Konstante, ¢,,,; der Emissionsgrad der HCO-

Oberflache und ¢y feny der Sichtfaktor der Oberflache auf die Umgebung
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(Psurfoeny = 1 flr konvexe Flachen). T, und Ty, (jeweils in Kelvin) bezeichnen die
Temperaturen der HCO-Oberflache bzw. der Umgebung. Die Umgebung wird als

grauer Koérper betrachtet.

Um das Modell anzuwenden, muss der Benutzer ein neues Keyword ,ENVIRON* ein-
lesen und das HCO, welches im Strahlungswarmeaustausch mit der Umgebung steht,
als Pseudokeyword vorgeben (siehe Abb. 2.58). Ferner muss die am Warmeaustausch
beteiligte Oberflache des HCOs (rechts oder links) sowie deren Emissionsgrad und der
Sichtfaktor spezifiziert werden. Die Temperatur der Umgebung kann sowohl durch ein
Thermofluidobjekt als auch durch ein GCSM-Signal als zeitabhangige Randbedingung

vorgegeben werden.

Ein Nebeneffekt der Erweiterung des Warmestrahlungsmodells ist die Notwendigkeit,
nun auch fir die Nutzung der bereits vorhandenen Funktionalitdt (Berechnung des
Strahlungswarmeaustausches zwischen verschiedenen HCOs) ein zusatzliches
Keyword ,TFO" einzulesen. Das bedeutet, dass altere Datensatze, in welchen das
Warmestrahlungsmodell angesprochen wird, geringfligig modifiziert werden missen,

um mit der aktuellen ATHLET-Version lauffahig zu sein.

In Abb. 2.58 ist ein Beispiel fur die Benutzereingabe zum Aktivieren des Warmestrah-
lungsmodells gegeben. Unter dem Keyword ,TFO* wird eine Strahlungsgruppe
»,LCHANOO" von HCOs definiert. Innerhalb der Gruppe findet Warmeulbertragung durch
Strahlung zwischen allen beteiligten HCOs statt. Dies entspricht dem bisher bereits
verfigbaren Warmestrahlungsmodell. Die Benutzereingabe ist im Detail z. B. in
/GRS 15/ beschrieben.

Unter dem Keyword ,ENVIRON® ist das HCO ,HCO_04“ als Pseudokeyword aufge-
fuhrt; dieses HCO steht also im Strahlungswarmeaustausch mit der Umgebung. Die
der Umgebung zugewandte Flache des HCOs befindet sich auf dessen rechter Seite
(‘RIGHT), ihr Emissionsgrad betragt 80 % und der Sichtfaktor ist 1.0.

In Abb. 2.59 ist die zugehérige Benutzereingabe fir das Controlword ,HEATCOND*
dargestellt. Die Temperatur auf der rechten Seite des HCOs ,HCO_04“ ist in diesem

Fall durch ein GCSM-Signal mit der beliebigen Bezeichnung ,TENVIRON" vorgegeben.
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C---- RADIATION

@.
K---- TFO
@ NRADGR
1
@.
Lﬁ __________________________________________________________________
————— CHANG®
@ IRDGED  NBOD
] 2
@ VoI TWALL
8.1 10.0
@ SGRB SGRE
7.8 9.5
@ ANAMRD EPSRAD
"HCO @1’ 8.85
"HCO_@2° 8.85
@ VIEW 11 VIEW 12 VIEW 13 VIEW 14 VIEW 15 VIEW 16 VIEW 17
8.1 8.9 @.0 @.e a.e 0.0 0.0
@ VIEW 21 VIEW 22 VIEW 23 VIEW 24 VIEW 25 VIEW 26 VIEW 27
8.6 @.4 @.0 @.e a.e 0.0 0.0
@ VIEW 31 VIEW 32 VIEW 33 VIEW 34 VIEW 35 VIEW 36 VIEW 37
@ o.4 a.4 @.z2 8.0 g.8 8.0 8.8
@.
Lﬁ: ___________________________________________________________________
@
K---- ENVIRON
@.
————— HCO 84
@ ASIDE  EPSRAD  VIEW IE
'RIGHT'  @.8 1.9
@.

Abb. 2.58 Controlword ,RADIATION® in der ATHLET-Eingabedatei
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C---- HEATCOND

&
K---- HCO 84
@ AOLH SBOLH SEOLH  AORH SBORH SEORH
@ "ENVIRON' 8.e 9.5 ‘CHANGZ ' g.e 8.5
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@
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[
----- GEOMETRY
@ FPARH TLO
1.0 8.1
&
COPY_TFO L
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Abb. 2.59 Controlword ,HEATCOND® in der ATHLET-Eingabedatei

2.7.2 Modifiziertes Kriterium fiir das Eintreten von DNB

Ein wichtiger Aspekt der ATHLET-Anwendung ist die Simulation des Warmetbergangs
im Reaktorkern. Von der GRS durchgefiihrte Analysen haben gezeigt, dass ATHLET
unter sehr speziellen Umstanden unerwartete Ergebnisse liefern kann. So haben im
Rahmen von Unsicherheitsanalysen die variierten Parameter fiir einzelne Rechnungen
derart ,unglnstige“ Wertekombinationen angenommen, dass ATHLET das (physika-
lisch nicht zu erwartende) Uberschreiten der kritischen Warmestromdichte, einmalig
sogar innerhalb der Simulation des stationaren Anlagenzustands, vorausgesagt hat.
Hintergrund ist eine (im Vergleich zum internationalen Stand von W&T) sehr strikte
Formulierung des Kriteriums fir das Auftreten von DNB (departure of nucleate boiling).
Die mit ATHLET erzielten Ergebnisse sind zwar konservativ, mit Blick auf den best-
estimate-Charakter des Codes in Zusammenhang mit Unsicherheitsanalysen jedoch

nicht zufriedenstellend.

In dem bisherigen ATHLET-Modell wurde der Ubergang zum DNB als Oder-
Verknupfung zweier Kriterien bestimmt: In der Simulation wurde gepruft, ob entweder
die minimale Filmsiedetemperatur Twrg (Minimum Film Boiling Temperatur) oder die
auf Basis unterschiedlicher CHF (critical heat flux) Korrelationen berechnete kritische

Warmestromdichte Uberschritten wird.
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Die kritische Heizflachenbelastung ist ein allgemein anerkanntes Kriterium, das den
Ubergang von Blasensieden zu Filmsieden beschreibt. Demgegeniiber basiert die mi-
nimale Filmsiedetemperatur in ATHLET auf der Groeneveld-Korrelation /GRO82/, die
mafgeblich entwickelt wurde, um den Kollaps der Dampf-Tropfenkihlung, also den
Ubergang von der Dampf-Tropfenkiihlung zurlick zum Blasensieden (RNB — return to
nucleate boiling), zu berechnen /GRO82/. Es handelt sich hierbei also um kein dedi-

ziertes DNB-Kriterium.

Die bisherige Vorgehensweise bei der Berechnung von DNB in ATHLET ist aufgrund
der Verwendung beider Kriterien ausgesprochen konservativ. Zwar ist in den meisten
ATHLET-Rechnungen das Uberschreiten der kritischen Heizflachenbelastung der
Grund fir die Simulation von DNB. In einigen Fallen war jedoch auch das Kriterium der
minimalen Filmsiedetemperatur der Ausloser fur DNB. Das passierte insbesondere bei
Unsicherheitsanalysen und fuhrte bereits bei den ersten Unsicherheitsanalysen
/GLS94/ zu unerwarteten Ergebnissen. Auch eine relativ geringe Variation der minima-
len Filmsiedetemperatur konnte zur Uberschreitung des ATHLET-DNB-Kriteriums und
zum Anstieg der Hullrohrtemperatur fihren, obwohl aus den experimentellen Daten

bekannt war, dass kein DNB aufgetreten war.

Weiterhin wurden fir die CHF-Berechnung in ATHLET aktualisierte und verbesserte
Korrelationen implementiert /GROO06/ (siehe auch Kapitel 2.7.3). Auch deshalb besteht
keine Notwenigkeit fur eine ausgesprochen konservative Vorgehensweise bei der
DNB-Berechnung. Daher wurde das Warmeubergangsmodell nun so geandert, dass
das DNB-Kriterium jetzt ausschlieBlich auf der Berechnung der kritischen Heizflachen-
belastung basiert. Die minimale Filmsiedetemperatur wird nur noch fir den RNB-
Vorgang verwendet, woflir die zugrundeliegende Korrelation auch urspriinglich entwi-

ckelt worden war.

Im Rahmen weiterer Analysen hat sich bereits gezeigt, dass die Anderung des DNB-
Kriteriums — wie erwartet — zur Verbesserung der Ergebnisse bei Unsicherheitsanaly-
sen fuhrte. Fur die meisten Anwendungsrechnungen hat es jedoch keinen Einfluss, da
DNB von ATHLET i. d. R. durch Uberschreiten der kritischen Heizflachenbelastung

identifiziert wird.
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273 Beriicksichtigung des Einflusses von Abstandshaltern auf den CHF

Um mit ATHLET den Warmelbergang im Reaktorkern korrekt berechnen zu kénnen,
wird die spezielle Biindelgeometrie der Brennelemente mittels eines den Warmeuber-
gang erhéhenden Blndelfaktors berlcksichtigt /INA75/. Von besonderer Bedeutung ist
die Vorhersage des Uberschreitens der kritischen Heizflachenbelastung. Im Rahmen
des Projektes ,Entwicklung und Validierung von Rechenmethoden zur Simulation von
2-Phasenstromungen und kritischen Warmestréomen* befasste sich ein Arbeitspunkt mit
der Verbesserung der Critical Heat Flux (CHF) Modelle in ATHLET. Die von Groene-
veld veréffentlichte Look-up-Tabelle (LUT) /GROO06/ ist eine fir 8 mm Rohre normali-
sierte Datenbank, die auf einer Datenbasis von inzwischen mehr als 30.000 Daten-
punkten basiert. Hierbei werden die CHF-Werte in Abhangigkeit von den lokalen
Werten fur Druck, Enthalpiedampfgehalt und Massenstromdichte aus den Tabellenwer-
ten interpoliert. Korrekturfaktoren stehen zur Verfigung, um die Anwendung der LUT
fur abweichende Rohrdurchmesser, Stabblindel, Abstandshalter, geneigte und horizon-

tale Stromungen und weitere Einflussgréen zu erweitern /IAE01/.

Die Untersuchung des Einflusses von Abstandshaltern auf die lokale kritische Warme-
stromdichte CHF zeigt eine erhebliche Zunahme in unmittelbarer Nahe der Abstands-
halter. Diese Zunahme ist primar auf die hdhere Turbulenz der Zweiphasenstrémung
durch die Abstandshalter zurlickzufiihren und ergibt einen CHF-Verlauf, wie er qualita-

tivin Abb. 2.60 aufgetragen ist.
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Abb. 2.60 Verlauf von CHF im Bereich von Abstandshaltern /IAEO01/

Die in der Literatur angegebenen Faktoren K; flir Bindelgeometrie sowie Kj; fir die Be-
ricksichtigung des Einflusses vom Abstandshaltern im Stabblndel wurden program-
miert. Die CHF-Daten aus der LUT von Groeneveld einschlie3lich der Korrekturfakto-
ren fur Bilndelgeometrie  und  Abstandshalter wurden anhand  der

Versuchsnachrechnung LOFT-LP-LB1 gepruft.

Hierfir musste ein bestehender Eingabedatensatz zur Bericksichtigung der Abstands-
halter erweitert und die Nodalisierung der Thermofluid- und der Warmeleitobjekte im
Kernbereich geandert werden, um spezifische Modellanforderungen zu erflllen. Ob-
wohl die berechneten Korrekturfaktoren den resultierenden CHF-Wert z. T. signifikant
erhohen, zeigen die Vergleiche mit den Ausgangsrechnungen, dass die Ergebnisse
ohne grofke Anderungen reproduziert werden kénnen. Der aktualisierte und erweiterte
Datensatz wurde der Bibliothek von ATHLET-Testfallen hinzugeflgt, die im Rahmen
der Continuous Integration (siehe Kapitel 4.2.2) regelmafig automatisiert gerechnet

und Uberprift werden.
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2.7.4 Punktkinetikmodell

Fur das ATHLET-Punktkinetikmodell wurde die Option geschaffen, den Reaktorkern in
mehrere neutronenphysikalische Bereiche zu unterteilen. In jedem Bereich werden die
neutronenphysikalischen Rickwirkungen (Kuahimittel, Doppler, Bor) getrennt gemittelt
und in der Leistungsberechnung der zugeordneten Brennstabgruppen mit individuellen
Ruckwirkungskoeffizienten verarbeitet. Ebenso ist es mdglich, verschiedene externe
Reaktivitaten vorzugeben. Damit kann beispielsweise das unterschiedliche Verhalten
der Spalt- und Brutzone eines Schnellen Reaktors besser erfasst werden. Erste An-
wendungen fur den ASTRID-Kern im Rahmen einer Benchmark Exercise des EU-
Projektes ESNII+ /ESN13/ ergaben gute Ubereinstimmung mit den anderen Projekt-
teilnehmern, die teilweise aufwendigere neutronenphysikalische Modelle eingesetzt

hatten.

Mittels der beschriebenen Modellerweiterung kann man grundsatzlich auch einen
LWR-Kern raumlich durch mehrere Bereiche mit separater Punktkinetik darstellen, vo-
rausgesetzt es stehen geeignete Ruckwirkungskoeffizienten von 3D-Neutronenkinetik-

Programmen zu Verfigung. (Derartige Simulationen wurden bisher nicht durchgefihrt.)

Von externen ATHLET-Anwendern wurde die Anforderung an die ATHLET-Entwickler
herangetragen, die Abhangigkeit des Moderatordichte-Reaktivitatskoeffizienten von der
Bormengendichte zu bertcksichtigen. Moderatordichte und Bormenge sind gekoppelt,
da z. B. mit abnehmender Kihimitteldichte (z. B. aufgrund eines steigenden Dampfvo-
lumengehalts) die Bormenge (auch bei gleichbleibender Borkonzentration im Fluid) ab-
nimmt. Dieser Effekt wird Ublicherweise durch den Moderatordichte-
Reaktivitatskoeffizienten bei der Bestimmung mittels eines  3D-Neutro-
nenkinetikprogramms implizit bertcksichtigt. Optional wurde nun in ATHLET die Mog-
lichkeit geschaffen, diesen Effekt durch einen modifizierten, von der Moderatordichte

abhangigen Reaktivitatskoeffizienten der Borkonzentration zu berlcksichtigen.

2.7.5 Weitere Modellverbesserungen

Erkenntnisse aus ATHLET-Anwendungen waren Anlass fur weitere Modellverbesse-

rungen:

— Modell fir elektrischen Heizleiter: Dieses Modell ist — wie einige andere auch —

hinsichtlich des stationaren Zustandes Uberbestimmt (Vorgabe von Stromstarke,
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elektrischem Widerstand und Leistung). Wahrend der Startrechnung wird nun die
vom Anwender vorgegebene Stromstarke so angepasst, dass sich die spezifizierte
Gesamtleistung ergibt.

Die vom Modell berechneten Quellterme wurden wahrend der Startrechnung im-
mer wieder (iberschrieben, sodass die Uberprifung der Konvergenz der stationa-

ren Lésung unwirksam war.

Berechnung und Ausgabe der im Kern gespeicherten Energie: Die Berech-
nung dieser GroRe ist ein Wunsch vieler Anwender. Da keine Enthalpiedaten fir
feste Strukturen (z. B. Brennstoff, Hillrohr) in ATHLET vorliegen, musste die spezi-
fische Warmekapazitat sowohl der in ATHLET implementierten als auch der vom
Anwender bereitgestellten Materialien tber die Temperatur integriert werden. Refe-

renztemperatur ist 20 C.

Die MASL-Methode (minimaler Abstand von der Siedelibergangslinie, SWR-
Methode zur Bewertung der sicheren Kernkihlung) wurde verbessert, sodass die
MASL-Berechnung nun sofort mit der transienten Rechnung gestartet wird. Aul3er-
dem werden als Startwerte fur den sog. transienten MASL nicht mehr eingelesene
Werte, sondern die Ergebnisse des stationaren MASL verwendet. Damit werden

Unstetigkeiten beim Wechsel vom stationaren zum transienten MASL vermieden.

Bei gekoppelten Rechnungen (ATLAS-ATHLET-COCOSYS) kam es immer wieder
zu Programmabbrichen. Als Ursache konnte das in ATHLET implementierte
MASL-Verfahren (Minimaler Abstand zu Siedelbergangslinie in SWRs) identifiziert
werden. Das Verfahren hat nur einen begrenzten Anwendungsbereich. Die Ausflh-
rung des MASL-Programms wird nun rechtzeitig beendet (z. B. bevor Strémungs-

stagnation im Kern auftritt).

Programmhandhabung und Benutzerfreundlichkeit

Die korrekte Anwendung von ATHLET stellt an den User hohe Anforderungen. Nicht

nur die Entwicklung und Wartung eines dem Anwendungsfall adaquaten und den zahl-

reichen modelltechnischen Anforderungen seitens ATHLET genligenden Simulations-

modells (Inputdeck) ist aufwendig und birgt die Gefahr Fehler zu machen, auch bei der

Ausfihrung der Simulation kénnen einige ,Fallstricke sowohl die Ablauffahigkeit der

Rechnung als auch die Qualitdt der Ergebnisse negativ beeinflussen. Es ist deshalb

von herausragender Bedeutung, den Anwender in allen Arbeitsschritten umfassend zu

unterstitzen. Das beginnt mit der Art und Weise, wie das Simulationsmodell zu spezifi-
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zieren ist, umfasst eine mdglichst llickenlose Kontrolle der Eingabedaten hinsichtlich
Vollstandigkeit, Wertebereich und Widerspruchsfreiheit sowie die Uberwachung aller
Abschnitte der Simulation. Der Anwender muss durch klar verstandliche Informationen

Uber den Zustand seiner Simulation in Kenntnis gesetzt werden.

Es ist deshalb ein die Entwicklung und Anwendung von ATHLET standig begleitender
Prozess, in diesem Bereich Liicken zu schlieen, missverstandliche Informationen zu
prazisieren sowie die Methoden dem sich erweiternden Anwendungsspektrum anzu-

passen. Viele der in diesem Bericht beschriebenen Arbeiten dienen auch diesem Ziel.

281 Verbesserungen im Gesamtprogramm

— Der Programmentwickler (und auch der Anwender) kann den Verlauf der Start-
rechnung, also die Zwischenergebnisse der einzelnen lIterationsschritte, als ,zeitli-
chen® Verlauf plotten (Service PLT_SSC), etwa um das Scheitern der Startrech-
nung oder unbefriedigende Ergebnisse genauer untersuchen zu kdnnen. Diese
Methode wurde verfeinert. Auf Anforderung werden nun zusatzlich bereits nach der
TFD und vor der HECU-Berechnung Plotdaten ausgegeben. Damit kann der Ver-

lauf der Startrechnung genauer verfolgt werden.

— Von der RSK wurde eine statistische LOCA-Analyse flir hochbelastete Heil}stabe
angefordert, fur die 1809 ATHLET-Simulationen durchzufiihren waren. Um diese
Simulationen hinsichtlich Rechenaufwand und erzeugter Datenmenge zu optimie-

ren, wurde ATHLET erweitert:

1. Ein neues GCSM-Signal ,Max. Hullrohrtemperatur® erlaubt es dem Anwender, die

Rechnung genau dann abzubrechen, wenn der Kern wieder gekunhlt ist;

2. Die Ausgabe der Ergebnisdaten im Plotfile kann nun so gesteuert werden, dass
nur einzelne physikalische GréRen als GCSM-Prozesssignale selektiv ausgegeben

werden.

— In ATHLET sind alle Real-Grofien vom Typ doppeltgenau. Um Speicherplatz zu
sparen werden die Plotdaten aber nur einfachgenau ausgegeben. Falls die
Konvertierung R8 -> R4 (wegen des kleineren Wertebereichs) fehlschlagt, wird nun
der Objektname (TFO oder HCO) mit ausgegeben, sodass man den Fehler leichter

lokalisieren kann.
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Anderungen, die notwendig waren, um mit den Debuggern der Compiler ifort und
gfort arbeiten zu kdnnen, in der Release-Version aber meist keine Probleme verur-

sachten:

Initialisierung verschiedener Grofen, die erst zur Laufzeit und nur dann belegt
werden, wenn die entsprechenden Modelle auch angesprochen werden (bei-
spielsweise Anzahl der Quenchfronten, Brennstabe, modell-spezifische Tabellen,
etc.). Die vom Compiler fir die ATHLET-Release-Versionen automatisch durchge-
fuhrte Initialisierung mit Null fuhrt zu korrektem Programmablauf. Zwingt man je-
doch den Compiler, mit /= 0 zu initialisieren (um bisher unerkannte Programmfeh-
ler zu finden), melden die Debugger entsprechende Fehler und brechen den Test
ab. Die durchgefiihrten Programmanderungen erlauben nun, diese Debug-Option

sinnvoll einzusetzen.

2.8.2 Verbesserungen der Programmeingabe

Die Uberschreibung einer Variablen (z. B. Gasgehalt) fir alle Elemente eines TFOs

bzw. HCOs per REDEFINE-Eingabe ist nun mit nur einer Eingabekarte maéglich.

Um die drtliche Anderung der Impulsflussdichte auch an Verzweigungspunkten des
Stromungsnetzwerkes korrekt berechnen zu kdénnen, missen dort unter
BRANCHING bzw. BRANCH2M fir jedes angrenzende Pipe Anweisungen vorge-
geben werden, wie das Programm vorzugehen hat. Letztlich geht es dabei um die
raumliche Anordnung der TFOs, die ATHLET aus den Eingabedaten nicht ableiten
kann. Bei Simulationen von vielen Kernkanalen, beispielsweise im Zuge eines
Kern-stand-alone Modells, kann die Eingabe recht umfangreich werden. Durch
Vorgabe von ALL_IN bzw. ALL_EX kénnen nun gemeinsame Eigenschaften fir die

ein- bzw. ausstromenden Pipes definiert werden.

Folgende Kontrollen der Eingabedaten wurden neu implementiert bzw. erganzt:

Fir die Warmeleitelemente eines Warmetauschers wird die Kuhlmittelreferenztem-
peratur durch Mittelwertsbildung mit der lokalen und der stromaufwarts liegenden
Temperatur gebildet, um den generisches Diskretisierungsfehler von lumped-
parameter Modellen zu reduzieren. Eine Kontrolle stellt nun sicher, dass die damit

verbundenen Anforderungen an die Nodalisierung erfullt sind.

Es wird nun Uberprft, ob alle TFOs der linken bzw. rechten Seite eines HCOs

— wie von ATHLET erwartet — zum gleichen TFD-System gehoren.
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Die vom Benutzer nodalisierungsunabhangig vorzugebende grobe Schatzung des
stationaren Warmeubertragungsprofils eines Warmetauschers wird benutzt, um fir
jedes HCV des Warmetauschers den anfangs ubertragenen Warmestrom zu be-
rechnen. Der Programmteil funktioniert jedoch nur dann fehlerfrei, wenn hier die
HCOs in der richtigen Reihenfolge eingelesen werden. Eine neu programmierte

Kontrolle stellt dies nun sicher.

2.8.3 Verbesserung von GCSM

Die im Folgenden beschriebenen Mallnahmen sollen die Anwendung von GCSM er-

leichtern, Programmschwachen reduzieren und dazu beitragen, Anwendungsfehler

frihzeitig zu erkennen.

Flexible Generierung von GCSM-Prozesssignalen aus Variablen- und Modulna-
men: Damit stehen dem Anwender nicht mehr nur die in ATHLET vorbereiteten
Prozesssignaltypen wir Massenstrom oder Temperatur zur Verfligung, sondern alle
globalen Variablen, deren Datenstruktur kongruent zur rdumlichen Diskretisierung

ist. Voraussetzung ist auch, dass diese als ,visible“ deklariert sind.

Alle GCSM Hardwareactions werden nun in einem separaten Block ausgegeben.
Dies erleichtert die Fehlersuche, wenn unklar ist, ob Stérungen von GCSM ausge-
hen — also in der Verantwortung des Anwenders liegen — oder von ATHLET-

Modellen verursacht werden.

Die Kontrolle, ob das Eingangssignal eines GCSM SWITCHes im Bereich der Hys-
terese liegt (der stationare Zustand somit nicht sicher zu bestimmen ist), wird nun

auch beim SWITCH mit ,negative rotation“ durchgeflhrt.

Um das mit GCSM modellierte Leit- und Regelsystem schnell testen zu kénnen,
kann in ATHLET GCSM auch stand-alone ausgeflihrt werden (also ohne ther-
mohydraulische Komponenten). Anders als fir gekoppelte Rechnungen missen
dann allerdings alle GCSM-Blécke vom Anwender ,lose“ gekoppelt werden. Das
bedeutet, dass die Eingabedaten nur flr die Testrechnungen geandert — und vor
allem danach wieder zurlickgesetzt - werden missen. GCSM erkennt nun die Art
der Rechnung und schaltet ggf. intern die Blécke auf ,lose Kopplung. Der Anwen-

der kann also seine Originaldaten testen.
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— Die GCSM-gesteuerte Verkurzung der FEBE-Zeitschrittweite wurde verbessert. Sie

konnte bei kleinen Zeitschrittweiten Ubersprungen werden. Zusammen mit rickda-

tiertem SWITCH fihrte dies zum Programmabsturz.

2.8.4

Verbesserte Benutzerwerkzeuge

Integraler Bestandteil des ATHLET-Softwarepakets sind neben dem ATHLET-

Rechenprogramm unterschiedliche Werkzeuge zum Pre- und Postprocessing sowie

eine grafische Benutzeroberflache (GUI). Werkzeuge und GUI wurden entsprechend

den Anforderungen der ATHLET-Anwender kontinuierlich weiterentwickelt. Neben zahl-

reichen punktuellen Verbesserungen und Korrekturen wurden vor allem folgende Pro-

gramme zur Anwender- und Entwicklerunterstitzung weiterentwickelt:

Zum Konvertieren von Design-Dateien fur Zeitdiagramme aus dem plt-
Datenformat (urspriinglich bendtigt fir das nicht mehr unterstitzte Plotpro-
gramm JSPlot) in das plx-Format (u. a. fur APTPIot) wurde ein neues Tool ent-
wickelt und auf dem GRS Rechencluster (Unix) bereitgestellt. Unter Windows
ist es in die grafische ATHLET-Benutzeroberflache integriert und kann im Menu
,Utilities“ ausgewahlt werden. Zusatzlich wurde der Konverter in die APTPIot-

GUI integriert, sodass beide Formate, plt und plx, verwendet werden kénnen.

Zur leichteren Handhabung wurde bereits in der Vergangenheit die ATHLET
Startprozedur athlgo entwickelt. Diese steht insbesondere den GRS-internen
Entwicklern und Anwendern auf dem GRS Rechencluster ,manni“ zur Verfu-
gung. Athlgo wurde erweitert und an das geanderte Queuing-System des GRS

Rechenclusters angepasst.

Die ,Jacobi-Matrix-Tools", mittels derer Analysen der wahrend einer Simulation
erzeugten Jacobi-Matrizen durchgefihrt werden kénnen, wurden um zusatzli-
che Funktionen erweitert. Diese Tools sind fur die Programmentwicklung und
hierbei insbesondere fur eine effiziente Fehlerdiagnose und -behebung von

groRRer Bedeutung.

Um unterschiedlichen Anwenderwiinschen nachzukommen, stehen innerhalb
der ATHLET-GUI neben dem Standard-Plotprogramm APTPIlot noch weitere
Programme zur Visualisierung zur Verfligung. Hierzu zahlen Quickplot (erm6g-
licht die schnelle und grafisch einfache Datenvisualisierung einzelner Gréen

direkt auf dem Bildschirm) und Excelplot (erméglicht den Export einzelner Gro-
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Ren nach Microsoft Excel mit automatischer Darstellung als Excel-Diagramm).
Beide GUI-Programme wurden derart erweitert, dass im jeweils erzeugten Dia-
gramm mehrere Kurven beliebig zusammengestellt, d. h. hinzugefiigt und auch

wieder geloscht werden konnen.

Das Programm APTPIot dient fur ATHLET als Standard-Plotprogramm. Es ermdglicht
die Darstellung der AusgabegrofRen als zeit- oder ortsabhangige Kurven. Mittels der
ATHLET GUI kénnen darlber hinaus sog. Design-Files (.plx) erzeugt und gespeichert
werden, sodass ein einmal generierter Satz an Analysediagrammen reproduziert und
fur spatere Analysen erneut verwendet werden kann. Unter Windows wurde mit Blick
auf die Erstellung von Berichten eine ,Scripting-Funktionalitat® fur die Design-Datei er-
ganzt, mit der mittels eines Batch-Skripts automatisiert ein Satz an Bilddateien (z.B.
Jjpg) entsprechend den im Design-File definierten Diagrammen erzeugt werden kann.
Zur Veranschaulichung der Skriptingoption wurden fir alle mit ATHLET verteilten An-
wendungsbeispiele (den ATHLET-Samples) Batch-Skripte erstellt und verteilt.
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3 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen

3.1 Entwicklung einer Methodik zur Quantifizierung unsicherer Mo-
delleingangsparameter

3141 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Ziel von Analysen zur Unsicherheit und Sensitivitit von Anwendungen komplexer

Rechenmodelle ist die Beantwortung zweier Fragstellungen:

(1) In welchem Bereich liegt die Voraussage der numerischen Simulation und mit
welcher Wahrscheinlichkeit wird sie erzielt. Fur die Verfahren, die auf der Fort-
pflanzung der Eingabeunsicherheiten basieren, ist dies aquivalent mit der Fra-
gestellung: Wie grof ist der gemeinsame Einfluss aller Eingangsunsicherheiten

auf die Ergebnisse des Rechenmodells? (Unsicherheitsanalyse)

(2) Welche dieser Eingangsunsicherheiten tragen am meisten zur Ergebnisunsi-

cherheit bei? (Sensitivitatsanalyse)

Im Rahmen der Unsicherheitsanalyse kann man durch folgende Vergleiche auf

die Leistungsfahigkeit des Programms und der Simulationsmodelle schlief3en:

(1) Vergleich von Rechenmodellergebnissen mit Messwerten bei Voraus- oder
Nachrechnung von Experimenten. Damit Iasst sich der Grad der Ubereinstim-

mung von Experiment und Rechnung bewerten.

(2) Vergleich von Ergebnissen verschiedener Rechenmodelle zu demselben Sze-
nario. Damit lasst sich der Grad der Ubereinstimmung der Ergebnisse der betei-

ligten Rechenmodelle untereinander bewerten.

Aussagen von Sensitivitdtsanalysen (2) liefern Anhaltspunkte dafir, in welchem Be-
reich der Kenntnisstand durch weitere theoretische Untersuchungen, Experimente, Ex-
pertenbefragungen, Literaturrecherchen, Datensammlungen usw. vorrangig verbessert
werden sollte, um die Unsicherheit der Gesamtergebnisse in mdglichst effizienter Wei-
se zu reduzieren. Damit kénnen Schwerpunkte fir die Weiterentwicklung und Verbes-
serung des Rechenmodells gesetzt oder Hinweise geliefert werden, ob Entwicklungs-
arbeiten eingestellt werden kdnnten, weil auch durch eine genauere Modellierung keine

wesentliche Reduzierung der Gesamtunsicherheit der Rechnung zu erzielen ist.
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3111 GRS-Methode fiir Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen

Hauptmerkmale der von der GRS entwickelten Methode zur Unsicherheits- und Sensi-

tivitatsanalyse sind:

Die Behandlung von epistemischen und aleatorischen Eingangsunsicherheiten erfolgt

separat.

Die Quantifizierung der epistemischen Eingangsunsicherheiten, d. h. Unsicherheiten im
Kenntnisstand der Eingangsparameter, erfolgt unter Zugrundelegung der Bayes’schen
Interpretation des Wahrscheinlichkeitsbegriffs (Wahrscheinlichkeit zur Quantifizierung

des Kenntnisstandes = ,,Grad des Flr-wahr-haltens®, ,degree-of-belief*).

Die ,Fortpflanzung“ der Eingangsunsicherheiten durch das Rechenmodell bis zur Er-
gebnisunsicherheit erfolgt mit Methoden der Statistik unter Verwendung des Monte-
Carlo-Ansatzes. Wegen des hohen Rechenzeitbedarfs der verwendeten Rechenpro-
gramme (z. B. ATHLET, COCOSYS) soll der Stichprobenumfang, die Anzahl der im
Zuge dieser Monte-Carlo-Simulation durchzufihrenden Rechenlaufe, moglichst klein

sein.

Aussagen zur resultierenden Ergebnisunsicherheit basieren auf statistischen Methoden
der ,geordneten Stichproben® (,order statistics“) und werden in Form verteilungsfreier
statistischer Toleranzgrenzen formuliert. Die ,Scharfe dieser Unsicherheitsaussagen
wird dabei durch zwei statistische Grofen u und v vorgegeben:

(1) u = ,Wahrscheinlichkeitsinhalt‘, ,Uberdeckungswahrscheinlichkeit*, ,probability
content®, ,coverage” gibt an, welcher Anteil der Ergebnisunsicherheit von den
zu ermittelnden Grenzen erfasst werden soll (bei Reaktorsicherheitsanalysen in
der Regel u=95% ), und

(2) v = ,Vertrauensgrad®, ,Konfidenzniveau®, ,confidence level“ gibt an, mit welcher
statistischen Sicherheit (Vertrauen, Konfidenz) dies aufgrund der Beschrankt-

heit des Stichprobenumfangs gelten soll (in der Regel v = 95 %).

In der gangigen internationalen Praxis wird bei Reaktorsicherheitsanalysen eine Aus-
sage Uber die Gesamtunsicherheit des Rechenergebnisses mit einem Vertrauensgrad

von mindestens 95 % und einer Wahrscheinlichkeit von 95 % gefordert.
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Bei einer Normalverteilung betragt die Wahrscheinlichkeit fur den Bereich p + 2c (=
Mittelwert + doppelte Standardabweichung) ungefahr 95 %. Die Standardabweichung
ist gleich der Wurzel aus der Varianz, d. h. dem Mittelwert der quadrierten Abweichun-
gen. Eine Abdeckung der doppelten mittleren Abweichungen wird als adaquat und aus-
reichend angesehen. Angaben zur statistischen Aussagesicherheit sind nicht zu 100 %
mdglich, da nur eine begrenzte Zahl von Rechnungen durchgefuhrt werden kann. Im

Sprachgebrauch der Statistik heil3t das, der Stichprobenumfang ist beschrankt.

Sensitivitdtsaussagen sollen zum Ausdruck bringen, wie hoch der Beitrag ist, den die
Unsicherheit jedes einzelnen Eingangsparameters zur Gesamtunsicherheit der Ergeb-
nisgroRe liefert, d. h. ,Sensitivitat* im Sinne von Unsicherheitseinfluss, ,uncertainty im-
portance®. Sie basieren auf geeigneten ,Sensitivitdtsmalien® oder ,Sensitivitatsindizes"
(,uncertainty importance indices®), in deren Berechnung sowohl die im Rechenmodell
abgebildeten funktionalen Zusammenhange als auch die Verteilungen zur Quantifizie-

rung der Unsicherheiten eingehen.

Die ,GRS-Methode* hat gegenuber anderen Methoden der Unsicherheits- und Sensiti-

vitatsanalyse folgende Vorteile:

— Sie ist ohne Einschrankungen auf jedes beliebige Rechenmodell anwendbar.
Die zu variierenden Parameter missen Uber den Eingabedatensatz zuganglich

sein.

— Die Anzahl der durchzufihrenden Rechenlaufe hangt nur von der geforderten
~Scharfe“ der Unsicherheitsaussagen ab, nicht aber von der Anzahl der beteilig-
ten unsicheren Eingangs- und Ergebnisparameter. Die Zahl der Rechenlaufe in
Abhangigkeit von gewinschter Wahrscheinlichkeit und Vertrauensniveau wird
nach der Wilks-Korrelation ermittelt. Nach dieser Methode sind z. B. fur eine
einseitige 95 %/95 %-Toleranzgrenze mindestens 59 Rechenlaufe durchzuflh-
ren, fur die zweiseitigen 95 %/95 %-Toleranzgrenzen sind es mindestens 93

Rechenlaufe.

— Fur die Ableitung der Sensitivitatsaussagen werden keine zusatzlichen Rechen-

l&ufe bendtigt.
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3.1.1.2 Schritte einer Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Fur die Durchfiihrung von Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen sind folgende Ar-

beitsschritte erforderlich:

Erstellung eines Eingabedatensatzes flir ATHLET zur Nachbildung einer zu simulie-

renden Einrichtung (Reaktor, Experimentalstand).

Auswahl derjenigen Eingabeparameter, deren Unsicherheiten fir einflussreich auf

das Ergebnis erachtet werden.

Quantifizierung der Unsicherheiten fiir jeden der ausgewahlten Eingabeparameter:
Festlegung von Referenzwert, Wertebereich, Wahrscheinlichkeitsverteilung und evtl.
weiterer Zusatzbedingungen und Abhangigkeiten, die im Zuge der Unsicherheits-

und Sensitivitdtsanalyse zu beachten sind.

Auswahl der Ergebnisparameter, fur welche die Unsicherheits- und Sensitivitdtsana-

lysen durchgeflihrt werden sollen.

Durchflhrung der Variationsrechnungen mit ATHLET: Fur jeden unsicheren Para-
meter werden aus den festgelegten Wertebereichen entsprechend den Wahrschein-
lichkeitsverteilungen und Abhangigkeiten jeweils Parameterwerte nach dem Zufalls-
prinzip ausgewahlt. Mit diesen Parameterwerten werden Rechenlaufe mit ATHLET
durchgeflihrt. Aus jedem Rechenlauf ergibt sich je ein alternativer zeitabhangiger
Verlauf fur jede Ergebnisgrofie. Durch die Gesamtheit der alternativen Ergebnisse
wird eine Stichprobe aus der (zeitabhangigen) Wahrscheinlichkeitsverteilung fur je-

de der interessierenden Ergebnisgrofen festgelegt.

Angabe quantitativer Unsicherheitsaussagen zu den Rechenergebnissen: Aus der
Gesamtheit der im vorhergehenden Schritt errechneten alternativen Ergebnisse
werden quantitative Unsicherheitsaussagen, z. B. in Form von 95 %/95 %-

Toleranzgrenzen und/oder -bereichen hergeleitet.

Berechnung von Sensitivitatsmalfien: Damit wird die Rangfolge der Beitrage der ein-

zelnen Eingangsunsicherheiten zur Ergebnisunsicherheit ermittelt.

Darstellung und Interpretation der Analyseergebnisse: Dazu zahlen die resultieren-
den Unsicherheitsbereiche der Rechenergebnisse, die Sensitivitatsmalle und zu-
satzlich die gewonnenen Erfahrungen bei der Bestimmung der Wertebereiche und

Wahrscheinlichkeitsverteilungen der unsicheren Modellparameter.
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3.1.2 OECD/NEA/CSNI Projekt SAPIUM

Mit Blick auf Durchfiihrung von Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen wurden Aktivi-
taten in Bezug auf die Entwicklung neuer Methoden zur Quantifizierung von Modellun-
sicherheiten durchgefihrt, mit denen die GRS auch zum OECD/NEA/CSNI Projekt
SAPIUM beitragt. Vorteile der internationalen Einbettung der Arbeiten bestehen sowohl
in der Einbeziehung von Erkenntnissen der teilnehmenden Projektpartner bei der Ent-
wicklung einer geeigneten Methodik als auch in der hiermit verbundenen internationa-
len Akzeptanz. Laufzeit des SAPIUM Projekts ist Januar 2017 bis voraussichtlich Frih-
jahr 2019. Die Teilnehmer sind IRSN, JAEA, KINS, Tractebel, CEA, NINE, CSN/UPC,
EDF und GRS.

Da die Quantifizierung von Unsicherheiten der physikalischen Modellierung der wohl
anspruchsvollste und schwierigste Schritt innerhalb einer Unsicherheitsanalyse dar-
stellt, tragt eine Verbesserung der hierzu bestehenden Methoden unmittelbar auch zur

Erhéhung der Aussagekraft von Sicherheitsanalysen nach dem BEPU-Verfahren bei.

3.1.21 Ausgangssituation und Zielsetzung

Grundsatzlich Iasst sich feststellen, dass die auf der Fortpflanzung der Eingabeunsi-
cherheiten basierenden Methoden fir Unsicherheitsanalysen die am weitest verbreite-
ten Verfahren sind. Erfahrungen und Erkenntnisse aus den friheren internationalen
Projekten UMS /WIC98/, BEMUSE /CRE08, PER11/ und PREMIUM /MEN17/ als auch
individuelle Erfahrungen der an diesen Projekten beteiligten Institutionen haben ge-
zeigt, dass die Quantifizierung der Eingabeunsicherheiten und insbesondere die Quan-
tifizierung von Modellunsicherheiten eine der wichtigsten und gleichzeitig schwierigsten
Schritte einer Unsicherheitsanalyse sind. Da den Programmanwendern, die die Unsi-
cherheitsanalysen durchfiihren, im Allgemeinen das notwendige ,Knowhow* bezlglich
der physikalischen Modelle im verwendeten deterministischen Programm fehlt und ins-
besondere keine Kenntnis bezlglich der Genauigkeit (bzw. Unsicherheit) der Modelle
und Korrelationen vorliegt, erweist sich die Quantifizierung von Modellunsicherheiten in
der Praxis als kritische Stelle bei der Durchfiihrung von Unsicherheitsanalysen. Dies

bestatigen auch Erfahrungen aus der Anwendung von Unsicherheitsanalysen.

Im Rahmen des BEMUSE-Projekts wurden Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen
zu einem Experiment in der LOFT-Versuchsanlage mit 200 % Leck und zu einem hy-

pothetischen 2F-Bruch der Hauptkihimittelleitung im Zion-Referenz-Kernkraftwerk
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durchgefuhrt. In diesem Projekt nahmen zehn verschiedene Institutionen teil, die unter-
schiedliche Thermohydraulikprogramme verwendeten: RELAP, ATHLET, CATHARE,
MARS und TRACE. Im Laufe des Projekts wurden die Ergebnisse der Unsicherheits-
und Sensitivitatsanalysen verglichen. Der Vergleich der berechneten Toleranzlimits fur
die maximale Hullrohrtemperatur zeigte, dass sogar die Benutzer des gleichen deter-
ministischen Programms sehr unterschiedliche Toleranzlimits berechnet hatten. Hin-
tergrund hierbei waren u. a. Unterschiede in den ermittelten wichtigsten Eingabeunsi-
cherheiten. Obwohl sich aufgrund methodischer Unterschiede bei der Durchfihrung
der Unsicherheitsanalysen eine exakte Ursachenerforschung als schwierig gestaltete,

konnten letztlich als die wichtigsten Ursachen identifiziert werden:
— Unterschiede innerhalb der Referenz-Eingabedaten

— Unterschiede bei den bertcksichtigten Eingabeunsicherheiten

Der erste Punkt spiegelt den Anwendereinfluss wider. Hinsichtlich der berlicksichtigten
Eingabeunsicherheiten lassen sich zwei Aspekte betrachten. Die Eingabeunsicherhei-
ten unterscheiden sich nicht nur hinsichtlich der quantifizierten Unsicherheitsbereiche,
sondern auch bzgl. der als potentiell einflussreich identifizierten Parameter. Verschie-
dene Anwender hatten also teilweise unterschiedliche unsichere Parameter flr die
Analyse als wesentlich eingestuft und bericksichtigt. Als wesentlicher Einfluss konnten
jedoch die Unterschiede bei der Quantifizierung der Modellunsicherheiten ausgemacht

werden.

Diese Erkenntnis gab Anlass fir die Definition des PREMIUM-Projekts, das sich mit
der Quantifizierung von Modellunsicherheiten befasste. Im Rahmen dieses Bench-
marks wurden existierende Methoden fur die Quantifizierung von Modellunsicherheiten
auf der Basis von experimentellen Daten, insbesondere CETs (Combined Effect Tests)
verglichen. Die wichtigsten Erkenntnisse hierzu wurden im Projektabschlussbericht un-
ter Mitwirkung der GRS kirzlich veroffentlicht /MEN17/ und waren:

— Die Ergebnisse der Quantifizierung der Modellunsicherheiten waren starker von
der Methode der Quantifizierung als von dem deterministischen Programm,

dessen Modellunsicherheit quantifiziert wurde, abhangig.

— Die Auswahl der Modellparameter, die quantifiziert wurden, sowie die fir deren

Quantifizierung benutzten experimentellen Parameter waren von Bedeutung.
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— Die Erstellung und Strukturierung der experimentellen Datenbasis zur Quantifi-

zierung der Modellunsicherheiten war einflussreich.

Die Erkenntnisse aus dem PREMIUM-Benchmark zeigen, dass neben einer geeigne-
ten (eventuell mathematischen) Prozedur der Quantifizierung der Modellunsicherheiten
auch die gesamte Methodik, d. h. alle Schritte, die letztlich zur Bestimmung der Unsi-
cherheiten des physikalischen Modells beitragen, fur die Ergebnisse der Quantifizie-
rung von Bedeutung sind. Als sehr wichtig erwies sich hierbei die Auswahl der experi-
mentellen Datenbasis. Aus diesem Grund rucken die Verfahren zur Definition und
Selektion von Experimenten fir die Bestimmung von Modelleingangsunsicherheiten

nun starker in den Fokus.

Die Erfahrung zeigt, dass bei den oben genannten internationalen Projekten immer
wieder ahnliche Fehler bei der Durchfihrung von Unsicherheitsanalysen gemacht wur-
den. Die jeweils neuen Benchmark-Teilnehmer wiederholten Fehler, die bei den voran-
gegangenen Projekten schon beobachtet worden waren. Diese Tatsache war letztlich
Anstol3 zur Entwicklung und Beschreibung einer Methodik, die zuklnftig fir die Quanti-
fizierung von Modellunsicherheiten empfohlen werden kann. Zu diesem Zweck wurde
eine internationale Projektgruppe von NEA/CSNI organisiert und das Projekt SAPIUM
(Systematic Approach for Input Uncertainty Quantification Methodology) gestartet, das

erst nach Abschluss dieses Vorhabens endet.

Im Rahmen des SAPIUM-Projekts wird derzeit auf der Basis eines internationalen
Konsenses und unter mafRgeblicher Mitwirkung der GRS eine Methodik zur Quantifizie-
rung von Modellunsicherheiten erstellt. Diese soll schliefdlich als ,Best Practice Guide*
zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten formuliert werden. In der ersten Phase
des Projekts wurden Erfahrungen der Teilnehmer und anderer Institutionen zu diesem
Thema gesammelt und kritisch analysiert. Da die GRS eine lange Tatigkeit und ent-
sprechende Erfahrung auf dem Gebiet vorweisen kann, ist sie in Formulierung und
Analyse aller wichtigen Schritte der Methodik involviert. Dies umfasst die Erstellung der
experimentellen Basis fur die Quantifizierung, die Durchfihrung der Quantifizierung

sowie die Validierung der quantifizierten Unsicherheiten.
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3.1.2.2 Neue Methoden zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten

Die Antwort auf die Schwierigkeit der Bestimmung von Modellunsicherheiten ist die
Entwicklung von detaillierten und formalisierten Methoden, z. B. in /UNA11, POU11/.
Hierbei besteht Konsens, dass die Quantifizierung von Modellunsicherheiten generell
folgende Schritte beinhalten soll /BAC18/:

Spezifizierung des Problems und der Rahmenbedingungen
— ldentifizierung, Auswahl und Beurteilung der Rechenmodelle fur die Simulation

— Erstellung und Uberpriifung der experimentellen Basis fiir die Quantifizierung

der Modellunsicherheiten
— Quantifizierung von Modellunsicherheiten

— Validierung von quantifizierten Modellunsicherheiten

In Bezug auf die Details der Durchfihrung der erforderlichen Schritte bestehen Unter-
schiede zwischen den reinen Nutzern der Programme und den Institutionen, die auch
Entwickler der Programme fir Simulation und Unsicherheitsanalyse sind, wie z. B. die
GRS. Hier unterscheiden sich die Konzepte und Vorgehensweise zumindest in Teilen

signifikant.

Die von der GRS bis jetzt praktizierte Methodik zur Quantifizierung von Eingabeunsi-

cherheiten kann in die folgenden formalisierten Schritte unterteilt werden.

Spezifizierung des Problems

2. Expertenbefragung zu und vertiefte Analyse der relevanten Phanomene und
Experimente

3. Auswahl der relevanten unsicheren Parameter
Quantifizierung von Eingabeunsicherheiten

5. Transfer der Eingabeunsicherheiten in den Eingabedatensatz des Programms
(z.B. Uber die GRS-Software SUSA)

Die Bestimmung von Modellunsicherheiten fir die Unsicherheitsanalyse ist eine
schwierige Aufgabe, flr die die Kompetenzen der Programmbenutzer oft nicht ausrei-
chend sind. Haufig fehlen sowohl Erkenntnisse aus der Modellentwicklung, der Imple-

mentierung und der Validierung sowie Zugang zu geeigneten Experimentaldaten zur
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Quantifizierung der Unsicherheiten. Eine Auswertung hat ergeben, dass beides wichti-
ge Voraussetzungen sind, um Modellunsicherheiten sinnvoll zu bestimmen. Der Vor-
schlag, der aus Sicht der GRS eine effektive Lésung des Problems darstellt, ist eine
systematische Quantifizierung aller Modellunsicherheiten durch die Programmentwick-
ler im Rahmen einer erweiterten Programmvalidierung. Die von den Entwicklern abge-
leiteten Unsicherheitsintervalle und empfohlenen Verteilungen der Parameter sollten in
die Programmdokumentation aufgenommen und an die Nutzer verteilt werden. Mit ei-
ner Verteilung der ermittelten Unsicherheiten wirde zudem der oben beschriebene
Anwendereinfluss bei der Unsicherheitsanalyse reduziert. Der Anwender hatte die
Maoglichkeit, alle relevanten Modellunsicherheiten adaquat zu berticksichtigen und nicht

nur diejenigen, fir die er selbst in der Lage ist, Unsicherheiten zu quantifizieren.

Nachfolgend ist die von der GRS im Rahmen dieses Vorhabens ausgearbeitete Me-
thodik dargestellt, die unter Nutzung der Mdglichkeiten und Kenntnisse der Programm-
entwicklung alle erforderlichen Schritte der Quantifizierung von Modellunsicherheiten
definiert. FUr die neue Methodik wurden bisherige Erfahrungen aus den oben genann-
ten internationalen Projekten und aus eigenen Unsicherheitsanalysen der GRS sorgfal-
tig ausgewertet. Die Grundlagen und Ansatze der Methodik sind in /SKT18/ ausgefuhrt
und veréffentlicht. Folgende Einzelschritte sind fiir den vorgeschlagenen Ansatz defi-

niert;

1. ldentifizierung aller Modelle im Programm, flr die die Genauigkeit/Unsicherheit be-
stimmt werden muss/soll, und Angabe des aktuellen Stands ihrer Quantifizierung.
Hierfur sind Informationen aus der Programmentwicklung hilfreich, teils sogar erfor-

derlich.

2. Festlegung von geeigneten Parametern fur die Darstellung der Unsicherheit der
einzelnen Modelle im Programm und Einfiigen von geeigneten Eingabeparametern
in den Programme-Input (zur Variation der unsicheren Parameter wahrend der Unsi-
cherheitsanalyse), soweit diese Mdglichkeit noch nicht besteht. Letzteres erfordert
in der Regel Anderungen des Programms (wie z. B. ATHLET), die nur durch den

Programmentwickler implementiert werden kénnen.
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6.

Definition der experimentellen Basis fur die Bestimmung von Unsicherheiten jedes
Modells:

— Vollstandigkeit der experimentellen Basis: Kriterien sind: Abdeckung des ge-

samten Anwendungsbereichs der Modelle, Zahl der Experimente, Wichtung der
Experimente fir die Bestimmung unsicherer Parameter, verschiedene Skalie-

rung der Experimente, etc.
— Auswahl geeigneter Experimente

— Analyse der experimentellen/Mess-Unsicherheiten

Quantifizierung von Modellunsicherheiten
— Quantifizierung auf Basis von Experimenten
o Einzeleffekt-Experimente

o Weitere Experimente: insbesondere CET und eventuell Nutzung von Er-

kenntnissen aus Simulationen von IET
— Quantifizierung auf Basis von Literatur, Vergleich mit anderen Modellen, Exper-

tenbefragungen, etc.

Berlcksichtigung von Skalierungseffekten bei der Quantifizierung von Modellunsi-

cherheiten
— Grof3- und kleinskalige Versuchsanlagen

— Unterscheidung nach thermohydraulischen Kriterien

Verifizierung und Validierung von quantifizierten Modellunsicherheiten
— Validierung auf der Basis von IETs

— Validierung auf der Basis von CETs
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7. Beurteilung der Ergebnisse der Validierung anhand festgelegter Indikatoren

— Fur den Fall einer nicht erfolgreichen Validierung: Durchflihrung eines lIterati-

onsschrittes

o Erweiterung der experimentellen Basis, falls méglich und notwendig,

oder

o Moaodifizierung des Unsicherheitsbereiches infolge zusatzlicher Quantifi-

Zierung

8.  Dokumentation der quantifizierten Modellunsicherheiten

- l'JberfUhrung in die Programmdokumentation fir Anwender, z. B. in Form von
Tabellen mit Angabe des Anwendungsbereichs, zugrundeliegender Skalierung,

Gultigkeitsgrenzen, Vertrauensniveau etc.

— Formulierung von Empfehlungen an die Programmentwicklung fur Verbesse-

rung und Weiterentwicklung der analysierten Modelle.

Eine besondere Bedeutung kommt den Schritten 2, 3, 4 und 8 der vorgeschlagenen
Methodik zu, fur die die Einbindung der Programmentwicklung erforderlich ist bzw.
Kenntnisse aus der Programmentwicklung besonders hilfreich sind. Die Schritte sind

nachfolgend konkretisiert.

Zu Schritt 2: Festlegung_von geeigneten Parametern flr die Darstellung von Unsi-

cherheitsbandbreiten

Modellunsicherheiten werden durch unsichere Parameter ausgedriickt. Diese Parame-

ter sind

a. Korrekturfaktoren in einer unsicheren Modellgleichung (oder zuséatzliche additi-

ve Terme in der Modellgleichung) und/ oder

b. Indizes zur Kennzeichnung von verschiedenen Modellgleichungen, die alterna-

tiv verwendet werden.

In dem Programm ATHLET stehen beide Moglichkeiten in Abhangigkeit des betrachte-
ten Modells zur Verfugung. Fir die meisten Modellunsicherheiten wurde Moglichkeit a)

als geeignet erachtet (z. B. minimale Filmsiedetemperatur), fir andere Unsicherheiten

115



Maoglichkeit b) (z. B. verschiedene Approximationen des Fluidimpulsterms). In einigen
Fallen besteht die Mdglichkeit, beide Optionen a) und b) zu verwenden (z. B. Zweipha-
senmultiplikator fir den Druckverlust, kritische Heizflachenbelastung, Dampf-
Tropfenkihlung, einphasige Konvektion an Dampf), d. h. ein eigener unsicherer Kor-

rekturfaktor wurde fir jede alternative Modellgleichung eingeftihrt.

Einige der zusatzlich zu variierenden unsicheren Korrekturfaktoren in den Modellglei-
chungen mussten ber die Programmeingabe verfligbar gemacht werden, da Ande-
rungen dieser Modellformulierungen dem ,normalen® Anwender bewusst nicht zugang-
lich gemacht sind. Hierzu zahlen Faktoren fir unterschiedliche Drift-Flux-Modelle, der
Faktor fir den Zweiphasenmultiplikator zur Berechnung des Druckverlustes und Multi-

plikationsfaktoren flir Warmetbergangskorrelationen.

Hinsichtlich der Auswahl von Modellgleichungen bestehen im Rechenprogramm
ATHLET Optionen, die Uber die Programmeingabe ausgewahlt werden kénnen. Will
man diese Moglichkeit im Rahmen der Anwendung des Programms nicht nutzen, so
werden sog. "Default" - Optionen verwendet, die standardmafig genutzt werden sollen.
Im Rahmen einer Unsicherheitsanalyse besteht dann die Mdéglichkeit, mehrere maogli-
che Optionen einzubeziehen, um deren Einfluss auf den Unscharfebereich des Re-
chenergebnisses zu untersuchen. Im Rahmen einer Unsicherheitsanalyse verwendete
diskrete Verteilungen unsicherer Parameter kennzeichnen Indizes zur Auswahl alterna-

tiver Modellgleichungen.

Die Implementierung zur Berlcksichtigung unsicherer Modellparameter wird kontinuier-
lich erganzt. U. a. wurde flr eine von der GRS durchgefihrte Unsicherheitsanalyse die
Implementierung des Zweiphasen-Multiplikators der Reibung verbessert und an neue

Anforderungen angepasst.
Zu Schritt 3: Definition der experimentellen Basis

Als besonders wichtig fur die Definition von Modellunsicherheiten erwies sich die expe-
rimentelle Datenbasis. Die experimentelle Datenbasis muss adaquat sein flr die Mo-

delle/Korrelationen, deren Unsicherheiten quantifiziert werden sollen.
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Bei der Definition der experimentellen Datenbasis missen mehrere Aspekte beachtet

werden:
1. Umfang und Charakter der Datenbasis

Hierbei sind die wichtigsten Festlegungen:

— Soll die experimentelle Datenbasis allgemein oder spezifisch definiert sein?
Spezifisch bedeutet eine detaillierte Aufteilung, fir jede Korrelation separat.
Demgegentuber heiflt allgemein Ubergreifend flr ein ganzes Modell wie z. B.

das Warmeubergangspaket.

— Soll die experimentelle Datenbasis abhangig sein von bestimmten Anwen-
dungsbereichen (Storfallphasen) oder von bestimmten thermohydraulischen

Zustanden, definiert als Funktion thermohydraulischer Parameter?

Die zur experimentellen Basis getroffenen Festlegungen haben einen maRgeblichen
Einfluss auf die Glte der zu quantifizierenden Modellunsicherheiten. Insofern beein-
flusst bereits die Auswahl der Experimente das mogliche Ergebnis der Quantifizierung.
Generell wird empfohlen, eine moglichst spezifische Quantifizierung vorzunehmen.
Dies bedeutet z. B., Stromungen bei hohen Dampfgehalten (Tropfen-Strémung) sepa-
rat von sonstigen Strémungsformen zu behandeln. Ublicherweise wird auch zwischen

Phanomenen bei niedrigen und hohen Dricken unterschieden.
2. Aufteilung der experimentellen Datenbasis

Die experimentelle Datenbasis muss in zwei unabhangige Teile unterteilt werden: ein
Teil zur Quantifizierung und ein zweiter Teil zur Validierung der Modellunsicherheiten
(siehe auch Schritt 6). Eine typische und empfohlene Aufteilung der experimentellen

Datenbasis ist die folgende:

Datenbasis zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten:

— Einzeleffekttests — diese sind bevorzugt fir die Quantifizierung, da bei Einzelef-
fektexperimenten keine Uberlagerung von Modelleinflissen vorliegt. AuRerdem

ist die Quantifizierung auf Basis von Einzeleffektexperimenten relativ einfach.
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— Combined Effekt Tests (CETs) — diese werden fur die Quantifizierung verwen-
det, wenn Phanomene komplex sind und mit Einzeleffekttests nicht wiederge-

geben werden kdnnen oder wenn keine Einzeleffekttests vorliegen.

Datenbasis fir die Validierung von Modellunsicherheiten:

— Integraltests — Bevorzugte Tests fur die Validierung von quantifizierten Model-
lunsicherheiten. Validierung auf Basis von Integraltests gibt Auskunft nicht nur
Uber Gultigkeit der ermittelten Unsicherheitsbereiche, sondern auch Uber die

Vollstandigkeit der identifizierten und angewandten Parameter.

— Combined Effekt Tests (CETs) — Validierung auf Basis von CETs ist genauer
und weniger anfallig fur Verzerrungen aufgrund von Kompensationseffekten, die

bei zu vielen unsicheren Parametern auftreten kbnnen.

Ein Beispiel fur dieses vorgeschlagene Vorgehen zeigt die Unsicherheitsanalyse in
Kapitel 3.2. Wahrend einfache Vorversuche zur Quantifizierung der Modellunsicherhei-

ten herangezogen wurden, diente ein komplexerer Test zu deren Prufung.

3. Berucksichtigung von experimentellen Unsicherheiten

Ein weiterer Aspekt bezieht sich auf die Frage der Bericksichtigung von experimentel-
len Unsicherheiten. Eine Nichtbertcksichtigung der Messunsicherheiten, sprich die
Annahme exakter Messwerte, hat einen negativen Einfluss auf die quantifizierten Unsi-
cherheitsintervalle /SKT17/. Allerdings ist die Vorgehensweise hinsichtlich der Bertick-
sichtigung von experimentellen Unsicherheiten noch nicht eindeutig geklart. Das Prob-
lem verdeutlicht Abb. 3.1. Mit dem Verstandnis der Reaktorsicherheit bietet eine
Approximation der Modellunsicherheit, die die Messung komplett mit Messunsicherheit
umfasst, eine konservative Schatzung der Toleranzgrenzen (rote Linien in Abb. 3.1).
Eine Vorgehensweise, bei der die Approximation die Messunsicherheiten nur Uber-
schneidet (blaue durchgezogene Linien in Abb. 3.1), ist eher eine fur die Modellvalidie-
rung typische Situation und weniger fir die Quantifizierung geeignet. Aus Sicht eines
Best-Estimate-Ansatzes ist die beste Losung ein sog. Best-Fit der gemessenen Daten,
bei dem nur die tatsachlichen Messergebnisse von dem Intervall der Modellunsicher-

heit eingeschlossen werden.
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Abb. 3.1 Wert und Unsicherheit einer beliebigen Messgrofle und ihre Berticksichti-
gung bei der Quantifizierung von Modellunsicherheiten. Rot: Maximale
Modellunsicherheit umfasst Messungen komplett mit Messunsicherheiten;
Blau: Minimale Modellunsicherheit, Uiberschneidet alle Messunsicherhei-

ten; Grin: Best-Fit zu den gemessenen Werten

Dabei muss beachtet werden, dass Messungen mit wachsender Messunsicherheit we-
niger Information beitragen. Sollte die Messunsicherheit die erwartete (vorlaufig festge-
legte) Unsicherheit des Modells erreichen oder sogar Ubersteigen, kann das Experi-
ment und die enthaltene Information nicht mehr positiv zur Quantifizierung der
Genauigkeit des Modells beitragen. In diesem Fall ist das Experiment fir die Quantifi-

zierung der Modellunsicherheit ungeeignet.

Zu Schritt 4: Quantifizierung von Modellunsicherheiten

Die bevorzugte Methodik der Quantifizierung von Modellunsicherheiten erfolgt auf der
Basis von Einzeleffektexperimenten. Diese Art der Quantifizierung hat wesentliche Vor-
teile:

— Die zugrundeliegende mathematische Prozedur der Quantifizierung ist ver-

gleichsweise einfach

— Der Fall einer Kompensation von Fehlern tritt nicht auf
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Die Quantifizierung erfolgt durch Vergleich der gemessenen Daten mit Modellvoraus-
sagen. Entspricht die Messung unmittelbar der von dem Modell berechneten Grofie, so
ist ein direkter Vergleich moglich. Wenn ein direkter Vergleich nicht unmittelbar méglich
ist, aber dennoch eine Messung einem spezifischen Modell zugeordnet werden kann,
(z. B. bei der Quantifizierung der Drift-Modell-Unsicherheit auf Basis gemessener
Dampfvolumengehalte oder Druckdifferenzen), so wird mittels eines lIterationsverfah-
rens die Drift-Geschwindigkeit derart angepasst, dass der berechnete Wert dem ge-
messenen entspricht. Die beiden Prozeduren sind in /SKT18/ beschrieben. Beide An-
satze sind aus mathematischer Sicht einfache iterative Vorgehensweisen, fir deren

Lésung geeignete Methoden abgeleitet und erfolgreich eingesetzt wurden.

Die Alternative zu der Quantifizierung auf Basis von Einzeleffektexperimenten ist die
Quantifizierung auf Basis von CETs. Die Methodik der Quantifizierung auf der Basis
von CETs ist deutlich komplizierter. Es mussen gleichzeitig mehrere Parameter be-
rucksichtigt und quantifiziert werden. Daher wird diese Art der Quantifizierung nur an-
gewandt, wenn keine geeigneten Einzeleffektexperimente zur Verfigung stehen. In der
letzten Zeit wurden einige Methoden fur die Quantifizierung auf der Basis von CETs
vorgeschlagen /HEO14/, IKOV15/. Die GRS hat eine eigene Methodik auf Basis des
Inverted Uncertainty Ansatzes entwickelt. Hierbei wird eine mittels eines Samples er-
zZielte Ergebnisbandbreite stufenweise durch Reduzierung des Sampleumfangs verrin-
gert, bis die Messdaten in optimaler Form von der Ergebnisbandbreite abgedeckt wer-
den. Das Verfahren wurde in /SKT17/ fur die Bestimmung von fur den
Refloodingvorgang relevanten Modellunsicherheiten erfolgreich angewandt und mit ei-
nem simplen trial-and-error-Ansatz fir die Bestimmung der Unsicherheitsbandbreiten
verglichen. Mit dem neuen verbesserten Verfahren konnten zuverlassig, im Vergleich

zum alten Vorgehen leicht korrigierte, Unsicherheitsintervalle ermittelt werden.

Eine wichtige Frage bei der Quantifizierung der Unsicherheiten von komplexen Model-
len ist, wie detailliert die Bestimmung der Modellunsicherheiten erfolgen soll. Generell
gilt, dass eine detaillierte Quantifizierung bessere Ergebnisse liefern kann /SKT17/,
d. h. eine spezifische Quantifizierung von einzelnen Korrelationen, wie z. B. bei der
Zwischenphasenreibung die Quantifizierung der Unsicherheit jeder einzelnen Zwi-
schenphasenreibungskorrelation fir jede Strémungsform separat und zusatzlich die

Quantifizierung der Unsicherheit aller Ubergangskriterien. Dieses Vorgehen liefert ein
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zuverlassigeres Ergebnis als die einheitliche Quantifizierung des gesamten Modells,

erfordert aber auch eine geeignete experimentelle Basis.
Zu Schritt 8: Dokumentation der quantifizierten Modellunsicherheiten

Die Quantifizierung der Eingabeunsicherheiten wird Ublicherweise im Rahmen einer
Unsicherheitsanalyse durchgefiihrt. Fur testspezifische Unsicherheiten wie z. B. bzgl.
der Anfangs- und Randbedingungen ist dies nétig. Unsicherheiten der physikalischen
Modellierung sind jedoch programmspezifisch. Letzteres spricht fir eine zentrale
Quantifizierung und Dokumentation der Modellunsicherheiten im Rahmen der Pro-

grammentwicklung. Dies hat unterschiedliche Vorteile:
— Nutzung umfangreicher Kenntnisse aus der Modellentwicklung
— Zugriff auf eine breitere experimentelle Datenbasis

— Reduzierung des Aufwands aufgrund wiederholter Bestimmung von Unsicher-
heiten, allerdings verbunden mit einem etwas erhéhten Aufwand bei der Pro-

grammentwicklung und -validierung

Ein Nachteil wéare, dass die Quantifizierung der Modellunsicherheiten weniger prob-
lemspezifisch ist. (Bei Bedarf kdnnte diese jedoch wie bisher im Rahmen der Unsi-

cherheitsanalyse angepasst werden.)

3.1.23 Uberpriifung der Methodik

Einen sehr interessanten Fall stellt die Quantifizierung der Unsicherheit des kritischen
Ausstromungsmodells dar. Die Validierung der bisherigen Modellimplementierung in
ATHLET lasst den Schluss zu, dass entweder das Modell selbst oder die ermittelten
Unsicherheitsbereiche nicht zufriedenstellend sind. Das Modell wurde daher erweitert,
indem ein Phasen-Schlupf-Modell zur Berechnung der Zwischenphasengeschwindig-
keit (siehe Kapitel 2.3.3) implementiert wurde. Ziel ist nun, die Unsicherheit des erwei-
terten Modells mittels der neuen Methodik zu quantifizieren und zu validieren. Dies er-
folgt im weiteren Verlauf des SAPIUM-Projekts, wobei alle Vorgaben des im Rahmen
von SAPIUM zu erstellenden Best Practice Guides strikt befolgt werden sollen. Die Er-
gebnisse sollen mit Ergebnissen anderer Teilnehmern des SAPIUM-Projekts flr deren
Modelle der kritischen Ausstrémung verglichen werden. Die Arbeiten und erzielten Er-

gebnisse werden im Abschlussbericht von SAPIUM dargestellt. Sie liefern nicht nur ei-
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ne Quantifizierung und Validierung der Unsicherheiten des erweiterten ATHLET-
Modells zur kritischen Ausstromung, sondern sind auch Demonstration und Test der

entwickelten Methodik zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten.

3.2 Unsicherheitsanalyse zum Experiment NACIE-UP — Fundamental
Test 1

In der GRS wurden in der Vergangenheit zahlreiche Unsicherheits- und Sensitivitats-
analysen zu ATHLET Simulationsergebnissen durchgefihrt. Basierend auf Erfahrun-
gen aus der Modellentwicklung und anhand von Analysen zu Einzeleffekt- und Integ-
ralversuchen wurden hierzu potentiell wichtige unsichere Modelleingangsparameter
identifiziert sowie Unsicherheitsintervalle und -verteilungen quantifiziert. Zu Unsicher-
heiten der fir die Simulation innovativer Reaktorkonzepte neu implementierten Modelle

liegen bislang jedoch nur wenige Erfahrungen vor.

Zielsetzung dieses Arbeitspunktes war die Unsicherheitsanalyse zu einer ATHLET-
Nachrechnung eines in der NACIE-UP-Versuchsanlage mit Flissigmetallkiihlung
durchgefuhrten Experiments. Im Rahmen der Analyse wurde die Identifikation und
Quantifizierung von einigen unsicheren Modelleingangsparametern vorgenommen, die
fur Analysen thermohydraulischer Phanomene in Kreislaufen mit Flissigmetall als Ar-
beitsmedium relevant sind und in der Vergangenheit in ATHLET implementiert wurden.
Die ermittelten Unsicherheiten und Verteilungen sollen in der Zukunft als Basis flr Un-
sicherheitsanalysen zu Generation IV Reaktorsystemen herangezogen werden. Dar-
Uber hinaus lasst sich grundsatzlich anhand der Ergebnisse einer Unsicherheitsanaly-
se Weiterentwicklungsbedarf in ATHLET im Hinblick auf die Simulation innovativer

Reaktorkonzepte ableiten.

3.21 Auswahl des Experiments und Qualifizierung des Referenzdatensat-
zes

Fur die Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse wurde ein Experiment aus der italieni-
schen NACIE-UP (Natural Circulation Experiment Upgrade) Anlage mit Blei-Bismuth-
Eutektikum (LBE) als Arbeitsmedium gewahlt. Die Versuchsdaten wurden der GRS
Uber das SESAME-Projekt im Rahmen des europaischen Horizon 2020 Programms
zur Verfugung gestellt /PIA16/. Die Versuche haben den Vorteil, dass die GRS im
Rahmen des SESAME-Projekts an den Vorausrechnungen der Experimente beteiligt

war, sodass umfangreiche Informationen beziglich der Anlage und des durchgefihrten
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Experiments zu Verfugung stehen /FOR16/, /PIA13/. Daruber hinaus tritt in einem Teil
der Versuchsanlage Zweiphasenstromung (Flissigmetall mit Argon-Gas) auf, sodass
auch die Eignung der in ATHLET implementierten Zweiphasenmodelle fiur Flissigme-
tall auf Basis der Versuche geprift werden kdnnen. Fir die Unsicherheitsanalyse konn-
te auf den Referenzdatensatz aus den Vorausrechnungen zuruckgegriffen werden, der

noch umfangreich verbessert wurde.

3.211 Die Versuchsanlage NACIE-UP

Die experimentelle Anlage besteht aus dem Primarkreis mit LBE als Arbeitsmedium
und dem Sekundarkreis, der Wasser als Kihlmittel verwendet. Die Zirkulation im Pri-
markreis kann durch Aufheizen des Kihimediums im Kernbiindel und/oder Einspei-
sung des neutralen Gases Argon im aufsteigenden Strang (Riser) der Anlage erzeugt
werden (Abb. 3.2). Wahrend der Versuche wurden Temperaturen, Dricke und Mas-

senstrome in beiden Kreislaufen gemessen.

3.21.2 Versuchsprogramm

Das betrachtete NACIU-UP Versuchsprogramm wurde in der experimentellen Einrich-
tung von ENEA R. C. in Brasimone (ltalien) durchgefiihrt. Das Ziel der Untersuchungen
(sowohl des Experiments als auch der damit zusammenhangenden numerischen Si-
mulationen) war die Validierung der Rechenprogramme fir die Analyse von Heavy Li-
quid Metal (HLM) geklhlten Reaktoren.

Im Rahmen des Versuchsprogramms wurden zwei vorbereitende und drei grundlegen-
den Tests durchgefuhrt. Die zwei vorbereitenden Tests sollten zur Qualifizierung der
Eingabedaten (Modellierung der Anlage, der Warmeverluste, der Zweiphasenstromung
im Bereich der Gaseinspeisung etc.) der Rechenprogramme dienen. Die Vorausrech-
nungen fur die grundlegenden Tests wurden im Rahmen eines internationalen Bench-
marks durchgefuhrt. In diesen Tests wurden der Einfluss von Transienten der Kernleis-
tung, der Gaseinspeiserate und des sekundarseitigen Massenstroms auf den
Naturumlauf der Priméarseite untersucht und die Fahigkeit der Programme zur Nachbil-

dung dieser Phanomene gepruft.

Der grundlegende Test 1, der fir die Durchfihrung der Unsicherheits- und Sensitivi-
tatsanalyse ausgewahlt wurde, simulierte eine Transiente der Gaseinspeisung bei kon-

stanter Heizung. Die Heizleistung des Blindels betrug 50 kW; die axiale Leistungsver-
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teilung war gleichmaRig. In der Anfangsphase des Versuchs betrug der eingespeiste
Argonvolumenstrom 20 I/min. Nachdem sich in der Anlage ein stationarer Zustand ein-
gestellt hatte, wurde im Verlauf des Experiments die Argoneinspeisung auf 10 I/min
verringert. Der konstante, volumetrische Wasserstrom auf der Sekundarseite betrug
10 m3/h. Die konstante Wassereinlauftemperatur lag bei 208 °C /ANG18/.

Riser,
Bubble injection

Heat Source

Abb. 3.2  Schematische Darstellung der NACIE-UP Anlage /PIA13/

3.21.3 Erstellung des Referenzdatensatzes

Ein aus den Vorausrechnungen im Rahmen des SESAME-Projekts bereits vorhande-
ner ATHLET-Eingabedatensatz fir die NACIE-UP-Anlage wurde Uberpruft und mit
zahlreichen Verbesserungen versehen. Die Verbesserungen wurden auf Basis der bei-
den vorbereitenden Tests des Versuchsprogramms durch Vergleich der Ergebnisse

aus Nachrechnung und Experiment vorgenommen.

Die wichtigsten Anderungen/Verbesserungen waren:
- Einstellung eines héheres LBE-Flllstands im Kompensations-Behalter auf der
Primarseite. Dadurch konnte eine bessere Ubereinstimmung mit Druckmessun-
gen in dem unmittelbar unter dem Kompensations-Behalter liegenden Strang

erreicht werden.

- Ein Teil der Primarkreisleitung unmittelbar unterhalb des Warmetauschers wur-
de ohne Isolierung modelliert. Dadurch konnte eine bessere Ubereinstimmung

mit den gemessenen Temperaturen in diesem Bereich erzielt werden. Die
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MaRnahme wurde auf Basis eines Bildes in der Beschreibung der experimentel-
len Anlage vorgenommen, welches auf ein Fehlen der Isolierung in diesem Be-

reich schliel3en lie3.

- Reduktion der Dicke der Isolationsschicht in dem Bereich des thermischen
Massenstrommeters: Messungen der Temperaturen in diesem Bereich zeigten

signifikante Warmeverluste, die auf diese Weise simuliert werden konnten.

- Eine Verbesserung der Modellierung des Warmetauschers wurde anhand von
detaillierten technischen Zeichnungen, die bei der Vorausrechnung noch nicht

zur Verfigung standen, vorgenommen.

Die fur die Referenzrechnung verwendete Nodalisierung der NACIE-UP-Anlage zeigt
Abb. 3.3. Der Bereich des beheizten Bindels ist in 13 axiale Zonen unterteilt. Das Lei-
tungsnetzwerk der NACIE-UP-Anlage ist mit insgesamt 18 Thermofluidobjekten nach-
gebaut; davon 4 ,Branches® und 14 ,Pipes". Die Thermofluidobjekte wurden in 70 Con-

trol-Volumina und 70 Leitungen unterteilt.

Die warmeleitenden Strukturen wurden mit Hilfe von 14 Warmeleitobjekten nachgebil-

det, die in 80 Volumina mit 297 Schichten unterteilt wurden.
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Abb. 3.3 ATHLET Geometriemodell und Nodalisierung der NACIE-UP Anlage

3.2.2 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Der auf Basis der beiden Vorversuche modifizierte und qualifizierte Eingabedatensatz
der NACIE-UP-Anlage wurde benutzt, um eine Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse

zum grundlegenden Test 1 durchzufihren.
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3.2.21 Auswahl und Quantifizierung der unsicheren Eingabeparameterwerte

Im Zuge der Festlegung der Unsicherheiten von Modelleingangsparametern wurden
die potentiell wichtigen Eingangsunsicherheiten identifiziert und quantifiziert. Die Arbei-
ten basierten auf einer Literaturrecherche sowie Sensitivitdtsrechnungen der Vorversu-
che aus der NACIE-UP Anlage.

Es wurde eine Liste von 21 potentiell wichtigen Eingabeunsicherheiten erstellt und de-
ren Verteilungen ermittelt. Die potentiell wichtigen Eingabeunsicherheiten sind in
Tab. 3.1 aufgelistet. Fur die Quantifizierung der Unsicherheiten der Anfangs- und
Randbedingungen sowie der Warmeverluste wurden Angaben aus der Anlagen- und
Versuchsbeschreibung verwendet, aber auch Erkenntnisse aus der Auswertung der
Nachrechnungen der Vorversuche. Die Unsicherheiten der Stoffwerte oder Warme-
Ubergangskorrelationen von LBE basieren auf Informationen aus der Literatur
/OECOQ7/.

Im Fall der ATHLET-eigenen Korrelation fur die Drift-Geschwindigkeit in der vertikalen
Riser-Sektion erfolgte die Quantifizierung anhand des Vergleichs der Nachrechnungen
der Vorversuche mit den gemessenen Daten. Hierfir wurde die Druckdifferenz in dem
Abschnitt des vertikalen Strangs, in den das Gas eingespeist wurde und somit zwei-
phasige Stromung herrschte, herangezogen. Die Druckdifferenz ist (neben der Dichte
des LBE und des eingespeisten Argons) wesentlich von dem Gasgehalt in dem Zwei-
phasengemisch abhangig. Da beim Naturumlauf die Fluidgeschwindigkeiten klein sind,

sind die Druckverluste auf Grund von Wandreibung vernachlassigbar.

In der ATHLET-Eingabe wurde der Multiplikationsfaktor flr die Relativgeschwindigkeit
derart variiert, dass bei allen in den vorbereitenden Experimenten eingestellten Gas-
einspeiseraten (und daraus resultierenden Gasgehalten) Ubereinstimmung der be-
rechneten Druckdifferenz mit den Messdaten erzielt wurden. Auf Basis des angepass-
ten Multiplikationsfaktors konnte somit ein Unsicherheitsbereich der zugrundeliegenden
Driftkorrelation fir die in den NACIE-UP Experimenten vorherrschenden Bedingungen

ermittelt werden.
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Tab. 3.1 Unsichere Eingabeparameter mit Quantifizierung flr den NACIE-UP Test 1
Nr. | Parameter | Parameterbeschreibung Komponente / Ranges Referenz Verteilung Quantifizierung
Geometrie Min. | Max.

Modellunsicherheiten

Drift Modell

1 ODVPI Multiplikationsfaktor fir rela- | Vertikale Rohre 04 1.6 1.0 Rechteckverteilung | Stationare NACIE-UP
tive Geschwindigkeit Versuche mit Gas Ein-

speisung

Wandreibung

2 |OFRIC Koeffizient flir den Anteil Alle Leitungen -3.2 (4.0 0.0 Rechteckverteilung | Beurteilung der Exper-
von Flussigkeit und Gas an ten und experimentelle
der Wandreibung Erkenntnisse

3 |ITPMRS Zweiphasen-Multiplikator fur | Alle Thermofluid- 2 5 2 Diskret Auswahl der vorhande-
vertikale Rohre - Objekte mit Zwei- 2: Martinelli-Nelson— | nen Optionen
Modellauswabhl phasenstrémung 34%

3: Chisholm — 33%
5: Homogen | — 33%

Warmeubergangkoeffizienten

4 [OHWFC Einphasige Konvektion im [ Bindel- und Rohr- |0.75 |1.33 1.0 Treppenpolygon Literatur /MIKQ9,
Bldndel (Mikityuk Korrelati- | Geometrie 0.75-1.0-1.33/ CHEOQG6/ und Beurtei-
on) — Multiplikationsfaktor; 50%/50% lung der Experten
Einphasige Konvektion im
Rohr (Cheng et al. Korrela-
tion) - Multiplikationsfaktor
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Nr. | Parameter | Parameterbeschreibung Komponente / Ranges Referenz Verteilung Quantifizierung
Geometrie Min. | Max.
| Stoffwerte
5 |OPVISL Flussigkeit Viskositat — Mul- | Bi-Pb 094 (115 |1.0 Rechteckverteilung Literatur /OECO7/
tiplikationsfaktor
6 |OPLAML Flissigkeit Warmeleitung — | Bi-Pb 0.83 1.17 |1.0 Rechteckverteilung Literatur /OECQ7/
Koeffizient
7 |OPCPL Flissigkeit Warmekapazitat | Bi-Pb 0.98 1.06 |1.0 Rechteckverteilung Literatur /OECOQ7/
— Koeffizient
8 |WLF_POW |Warmeleitfahigkeit des Pul- | Warmetauscher 0.70 1.10 |1.0 Rechteckverteilung Literatur /ROZ15/
vers— Multiplikationsfaktor
Anlage- und Experimentbedingte Unsicherheiten
Druckverluste
9 |ZETABU Formwiderstand im Bindel |Bindel 0.5 2.0 1.0 Treppenpolygon: Literatur /IDE86/ und
— Multiplikationsfaktor 0.5-1.0-2.0/ ingenieurmalige Ab-
50% - 50% schatzung
10 |[ROUOBU Wandreibung Blndel 5.0 |5.0*10° |4.57* 10° |Logverteilung IngenieurmaRige Ab-
*10 [m] schéatzung
Warmeverluste
11 |HTCL1 Multiplikationsfaktor fur Kreislauf 0.5 2.0 1.0 Treppenpolygon: Auswertung der Mess-
Warmeverluste an die Um- 0.5-1.0-2.0/ daten und ingenieur-
gebung 50% - 50% maRige Abschatzung
12 | DS21 Dicke der Isolierungs- Kreislauf 0.001 {0.10m |0.001 m Rechteckverteilung | Auswertung der Mess-
schicht nach dem Warme- m daten und Anlagen-
tauscher Beschreibung
13 |DS22 Fiktive Dicke der Isolie- Thermischer Stro- |0.001 ({0.01m {0.01m Rechteckverteilung | Auswertung der Mess-
rungsschicht bei TFM mungsmesser m daten
Anfangs- und Randbedingungen
14 | ZMLO Pb-Bi Fullstand im Kom- Kompensations- 0.18 [040m |0.40m Rechteckverteilung | Auswertung der Mess-
pensations-Behalter Behalter m daten
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Nr. | Parameter | Parameterbeschreibung Komponente / Ranges Referenz Verteilung Quantifizierung
Geometrie Min. | Max.
Anfangs- und Randbedingungen
14 | ZMLO Pb-Bi Fillstand im Kom- Kompensations- 0.18 |0.40m |0.40m Rechteckverteilung Auswertung der Mess-
pensations-Behalter Behalter m daten
15 |QROD Waérmeleistung Heizung 0.99 |1.01 1.0 Rechteckverteilung NACIE Anlagenbe-
schreibung und Aus-
wertung der Messdaten
16 |[PO Systemdruck Pb-Bi Kreislauf 1.15 |1.65 1.40 bar | Rechteckverteilung Auswertung der Mess-
bar |bar daten und Ingenieur-
mafRige Abschatzung
17 | TAIR Umgebungstemperatur fur | Alle Auenflachen |20.°C |40.°C |25.°C Rechteckverteilung Ingenieurmafige Ab-
Warmeverlustberechnung schatzung
18 |G-GAS Argon Massenstrom — Mul- | Riser 0.945|1.055 1.0 Rechteckverteilung Experimentatoren
tiplikationsfaktor
19 |G-SEC Wassermassenstrom — Warmetauscher 0.98 |1.02 1.0 Rechteckverteilung Auswertung der Mess-
Multiplikationsfaktor daten und ingenieur-
maRige Abschatzung
20 [T-SEC Wassertemperatur — Addi- | Warmetauscher -1°C |1°C 0°C Rechteckverteilung Experimentatoren
tions-faktor
21 |Q-TFM TFM Heizung — Multiplika- | Thermischer Str6- | 0.9 1.1 1.0 Rechteckverteilung Messdaten der Vorver-
tionsfaktor mungsmesser suche




Die ermittelten Input-Unsicherheiten wurden in den bestehenden Referenzdatensatz

eingepflegt. Der Datensatz wurde anschlie3end erneut getestet.

3.22.2 Ergebnisse der Unsicherheitsanalyse

Fiar die durchzufuhrenden Variationsrechnungen wurde der Vektor von Input-
Unsicherheiten mit Hilfe der Software SUSA ausgespielt und anschlielend die ent-
sprechenden Simulationslaufe mit ATHLET durchgefihrt. Da die simulierte Versuchs-
anlage relativ einfach und daher die Gesamtgrofie der Ausgabedatendatei nicht grof3
ist, konnten alle standardmaflig ausgegeben ATHLET-Plotvariablen zur weiteren Ana-
lyse gespeichert werden. Es wurden insgesamt 200 Rechenlaufe durchgefiihrt, die al-

lesamt erfolgreich abgeschlossen werden konnten.

Flr sieben als besonders wichtig identifizierte Ergebnisgréf3en wurden die Unsicherhei-
ten und Sensitivitatsmalie bestimmt. Anhand dieser ausgewahlten GréRen kann das
zeitabhangige Verhalten der Anlage im Versuchsverlauf am besten beschrieben wer-

den. Es wurden folgende Rechenergebnisse analysiert:

Massenstrom im Priméarkreislauf

— Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Messposition TP104)
— Druck am oberen Ende des Risers (Messposition P105)

— Druckdifferenz entlang des Risers

— Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durchflussmesser

— Primarseitige Temperaturdifferenz Uber den Warmetauscher

— Sekundarseitige Temperaturdifferenz Gber den Warmetauscher

Die Ergebnisse der Unsicherheitsanalyse fur die ausgewahlte Rechenergebnisse sind
in den Abbildungen Abb. 3.4 bis Abb. 3.10 dargestellt. Auf den Bildern ist ein Vergleich
der experimentellen Daten, der Ergebnissen der Referenzrechnung und des zweiseiti-
gen Toleranzintervalls fir die Wahrscheinlichkeit 95% und das Vertrauensniveau
99.9% gezeigt. Die Ergebnisse aller 200 Variationsrechnungen der Unsicherheitsana-
lyse sind in Abb. 3.11 bis Abb. 3.17 dargestellt.
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WILKS two-sided tolerance limits, BEI'A = 0,95, GAMMA = 0.999, n = 200
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Abb. 3.4  Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten

und Referenzrechnung fiir den LBE Massenstrom
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Abb. 3.5 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten
und Referenzrechnung fur die primarseitige Temperatur (TP104)
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WILKS two-sided tolerance limits, BETA = 0.95, GAMMA = 0.999, n = 200
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Abb. 3.6  Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten
und Referenzrechnung fir den primarseitigen Druck (P105)
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Abb. 3.7  Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten

und Referenzrechnung fur den Differenzdruck Uber dem Zweiphasenbe-

reich im Riser
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WILKS two-sided tolerance limits, BETA = 0.95, GAMMA = 0.999, n = 200
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Abb. 3.8  Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten
und Referenzrechnung fir die Temperaturdifferenz Gber den Massen-
strommesser
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WILKS two-sided tolerance limits, BETA = 0.95, GAMMA = 0.999, n = 200
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Abb. 3.10 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten
und Referenzrechnung fir die sekundarseitige Temperaturdifferenz tber

den Warmetauscher
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Abb. 3.11 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen des berechneten Massen-

stroms im Primarkreislauf
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Temperature at position 104 (top of the riser)
Runs 1 to 200
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Abb. 3.12 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Fluidtempe-
ratur am oberen Ende des Risers (Messposition 104)

Pressure at position 105 (top of the riser)
Runs 1 to 200

17

1.6 -1---8

15 -

12

11

0 500 1000 1500 2000 2500 32000 3500 4000
Time [s]

Abb. 3.13 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen des berechneten Drucks am
oberen Ende des Risers (Messposition 105)
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Pressure difference at riser
Runs 1 to 200
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Abb. 3.14 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Druckdiffe-
renz innerhalb des Risers oberhalb der Gaseinspeiseposition
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Abb. 3.15 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Temperatur-

differenz im kalorimetrischen Durchflussmesser
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Temperature difference at heat exchanger
Runs 1 to 200
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Abb. 3.16 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Temperatur-

differenz auf der Primarseite des Warmetauschers
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Abb. 3.17 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Temperatur-

differenz auf der Sekundarseite des Warmetauschers
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Der Vergleich der berechneten Toleranzintervalle, der Ergebnisse der Referenzrech-
nung und der experimentellen Daten zeigt, dass sich nicht fir alle Grolken die Messda-
ten innerhalb der Toleranzgrenzen befinden. Der im Experiment gemessene Massen-
strom befindet sich an der unteren Grenze des Toleranzintervalls. Die gemessene
Temperatur in dem oberen Teil des aufsteigenden Strangs der Anlage liegt deutlich un-

ter dem unteren Toleranzlimit.

Der Druck in dem oberen Teil des Risers liegt innerhalb des Toleranzintervalls. Auch
schlie®t das berechnete Toleranzintervall fir die Druckdifferenz entlang des Risers im
Bereich der Zweiphasenstrdomung oberhalb der Gaseinspeisestelle die gemessenen
Daten ein. Da die Druckdifferenz in dem Bereich der zweiphasiger Strémung haupt-
sachlich von dem Gasgehalt abhangig ist, weist das darauf hin, dass der Unsicher-

heitsbereich der Korrelation fur die Driftgeschwindigkeit korrekt quantifiziert wurde.

Die experimentellen Daten fur die Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durch-
flussmesser liegen Uber dem oberen Toleranzlimit. Die gemessene Temperaturdiffe-
renz auf der Primarseite des Warmetauschers liegt an der unteren Grenze des Tole-
ranzintervalls. Die gemessene Temperaturdifferenz auf der Sekundarseite des

Warmetauschers liegt dagegen deutlich unterhalb des unteren Toleranzintervalls.

3.2.23 Ergebnisse der Sensitivitatsanalyse

Fur die Darstellung der Ergebnisse der Sensitivitdtsanalyse wurde hauptsachlich der
Spearman’s Standard-Regression-Koeffizient verwendet. Da die anderen Sensitivi-
tatsmasse sehr ahnliche bis identische Ergebnisse zeigten es wurde fur die Darstellung

bei dem Spearman’s Standard-Regression-Koeffizient belassen.

Bei der Sensitivitatsanalyse wurden mehrere Rechenergebnisse, insbesonders die Er-
gebnisse die fUr Unsicherheitsanalyse ausgewahlt wurden, naher analysiert. Da sich
die Erkenntnisse hieraus weitgehend wiederholen, beschrankt sich die Darstellung auf
Fluidtemperatur an dem oberen Ende des Reisers und Temperaturdifferenz auf der
Sekundarseite des Warmetauschers, den Rechenergebnisse die grofite Abweichung
von der experimentellen Daten zeigten und welchen Analyse als interessanteste er-

scheint.
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Temperature at the top of the riser (t104)

Consequence 2, 21 Parameters considered
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Abb. 3.18 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitadtsmalde der unsicheren Eingabeparameter

fur die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Parameter 1 bis 7)
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Abb. 3.21 Quadrat des multiplen Rang-Korrelationskoeffizienten fur die Fluidtempera-

tur am oberen Ende des Risers
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Abb. 3.22 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitadtsmalle der unsicheren Eingabeparameter
fur die Temperaturdifferenz auf der Sekundarseite des Warmetauschers

(Parameter 1 bis 7)
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Abb. 3.23 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitdtsmalde der unsicheren Eingabeparameter
fur die Temperaturdifferenz auf der Sekundarseite des Warmetauschers
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Der zeitliche Verlauf der Sensitivitatsmale ist in den analysierten Fallen meistens kon-
stant, so wie fir die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers in den Abb. 3.18 bis
Abb. 3.20 dargestellt. Die zeitliche Variation der Sensitivitdtsmafle wahrend der Tran-
siente, so wie bei der Temperaturdifferenz auf der Sekundarseite des Warmetauschers
aufgetreten, ist die Ausnahme (Abb. 3.22 bis Abb. 3.24).

Die hohen Werte des Quadrats des multiplen Rang-Korrelationskoeffizienten (so wie in
den Abb. 3.21 und Abb. 3.25 nahe eins) bedeuten, dass die Variation der Ergebnisgro-
Re nahezu vollstdndig der Variationen der einzelnen Eingabeunsicherheiten bei der
Bestimmung der Sensitivitdt Masse zugeordnet werden kann.

Die jeweils wichtigsten Eingabeunsicherheiten waren flr

— den Massenstrom im Primarkreislauf:

o Parameter 1 (Koeffizient: -0.9): Multiplikationsfaktor fir Relativge-

schwindigkeit der Phasen
o Parameter 9 (Koeffizient: .0.45): Druckverluste im Bindel
— die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Messposition 104):

o Parameter 1 (Koeffizient: 0.6 — 0.7): Multiplikationsfaktor fur Relativge-

schwindigkeit der Phasen

o Parameter 8 (Koeffizient: - 0.6): Multiplikationsfaktor fur spezifische

Warmeleitfahigkeit des Pulvers in den Rohren des Warmetauschers
o Parameter 9 (Koeffizient: 0.3): Druckverluste im Blndel
— den Druck am oberen Ende des Risers (Messposition 105):
o Parameter 16 (Koeffizient: 0.9): Genauigkeit der Systemdruckmessung

o Parameter14 (Koeffizient: 0.4): Anfangslevel des LBE im Expansions-

behalter
— die Druckdifferenz im Riser:

o Parameter 1 (Koeffizient: -0.95): Multiplikationsfaktor fir Relativge-

schwindigkeit der Phasen
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— die Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durchflussmesser:

o Parameter 1 (Koeffizient: 0.75): Multiplikationsfaktor fir Relativge-

schwindigkeit der Phasen

o Parameter 21 (Koeffizient: 0.45): Heizleistung der thermischen Massen-

strommessung
o Parameter 9 (Koeffizient: 0.40): Druckverluste im Bindel
— die Temperaturdifferenz an der Primarseite des Warmetauschers:

o Parameter 1 (Koeffizient: -0.9): Multiplikationsfaktor fir Relativge-

schwindigkeit der Phasen
o Parameter 9 (Koeffizient: - 0.45): Druckverluste im Blindel
— die Temperaturdifferenz auf der Sekundarseite des Warmetauschers:
o Parameter 19 (Koeffizient: -0.9): Genauigkeit der Wasserstrommessung

o Parameter 1 (Koeffizient: -0.5, wahrend der transienten Argon-
Einspeisung): Multiplikationsfaktor fiir Relativgeschwindigkeit der Pha-

sen

o Parameter 9 (Koeffizient: -0.35, wahrend der transienten Argon-

Einspeisung): Druckverluste im Biindel

Die Sensitivitatsanalyse hat gezeigt, dass nur wenige von den identifizierten Eingabe-
unsicherheiten wirklich von Bedeutung fir die Unsicherheit der Ergebnisse waren. Die
dominierenden Eingabeunsicherheiten sind diejenigen, die mit dem Massenstrom im
Primarkreislauf zusammenhangen. Fur die meisten GroRen liefert die Unsicherheit

bzgl. des Phasendrifts den wesentlichen Beitrag.

3.224 Bewertung der Ergebnisse der Unsicherheits- und Sensitivitéts-
analyse

Die Analyse des Vergleichs der experimentellen Daten mit den Ergebnissen der Unsi-
cherheitsanalyse sowie die Resultate der Sensitivitatsanalyse lassen auf die Ursachen

der Inkonsistenz der Messdaten und der berechneten Toleranzlimits schliel3en.

Die zu hoch berechneten Werte des Massenstroms im Priméarkreis lassen sich auf zu
niedrig bestimmte hydraulische Widerstande zurtckfihren. Die hauptsachlich treibende

Kraft des Naturumlaufs, also die geringere Dichte in dem aufsteigenden Strang auf-
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grund der Gaseinspeisung, ist korrekt simuliert, da die berechnete Druckdifferenz in

dem zweiphasigen Bereich mit den Messdaten im Einklang ist.

Die zu niedrig gerechnete Temperatur im oberen Teil des Risers spiegelt die generell
zu niedrig simulierte Temperatur im Priméarkreislauf wider. Als Ursache wurde ein zu
niedriger thermischer Widerstand im Warmetauscher vermutet. Insbesondere der Kon-
taktwiderstand des Pulvers, der unbekannt ist, kdbnnte hierflr verantwortlich sein. Die
zu niedrig berechnete primarseitige Temperatur kdnnte teilweise auch Folge der zu
niedrigen hydraulischen Widerstande sein. Denn bei einem kleineren Massenstrom
misste die Aufheizspanne gréRer werden, was in einer héheren Fluidtemperatur, zu-

mindest nach der Heizstrecke, resultieren misste.

Die zu klein berechnete Temperaturdifferenz entlang des kalorimetrischen Durchfluss-
messers ist durch den wahrscheinlich zu groflien Massenstrom in dem Kreislauf be-
dingt, was im Einklang mit anderen Beobachtungen bezlglich des Massenstroms und
der hydraulischen Widerstéande in dem Kreislauf steht. Zusatzlich kdnnte die Tempera-
turdifferenz durch Warmeverluste am Durchflussmesser, die unbekannt sind, beein-

flusst werden.

Die eigentlich zu kleine berechnete Temperaturdifferenz auf der Primarseite des War-
metauschers koénnte auf die insgesamt zu hohen Massenstrom in dem Kreislauf zurlick
zu fuhren sein. Als Ursache wurde auch die Moglichkeit in Betracht gezogen, dass die
Messstellen im Experiment nicht genau den Positionen in den Rechnungen entspra-

chen.

Die berechnete und die gemessene Temperaturdifferenz auf der Sekundarseite des
Warmetauschers liegen weit auseinander. Die Messdaten liegen beinahe um 1 °C un-
ter dem unteren Toleranzlimit. Als Ursache wurden hierfur zunachst nicht bekannte

bzw. nicht berlcksichtigte Warmeverluste in dem Warmetauscher vermutet.

3.23 Neue Erkenntnisse zum Experiment

Die im Rahmen des SESAME-Projekts durchgefuhrten Experimente und Vorausrech-
nungen wurden nachtraglich analysiert und ausgewertet. Diskussionen mit den Expe-
rimentatoren im April 2018 (nach Durchfiihrung der oben dargestellten Unsicherheits-
analyse) haben zuséatzliche Informationen und Erkenntnisse geliefert, die die Ursachen

der Inkonsistenz zwischen berechneten Toleranzintervallen und Messdaten weitge-
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hend erklaren kénnen. So wurde von den Experimentatoren festgestellt, dass der
thermische Widerstand in den Rohren des Warmetauschers wesentlich grofier war als
in der Versuchsspezifikation definiert. Insbesondere die Warmeleitfahigkeit des Pulvers
war deutlich niedriger als in der friher zur Verfligung gestellten Anlagenbeschreibung
angegeben. Es wurde auch festgestellt, dass der hydraulische Widerstand, insbeson-

dere im Heizrohrbindel, gréBer war als in den Rechnungen angenommen.

Die daraus resultierenden falschen Angaben im Eingabedatensatz haben qualitativ zur
Folge, dass in den Rechnungen der LBE-Massenstrom Uberschatzt und die Tempera-
turen im Primarkreis unterschatzt wurden. Mit dem durch eine Korrektur zu erwarten-
den kleineren LBE-Massenstrom wirden auch die Temperaturdifferenzen in dem kalo-

rimetrischen Durchflussmesser kleiner.

Die generell zu niedrigen Temperaturen im Primarkreislauf trugen auch zu der Diskre-
panz bei der Temperaturdifferenz Gber den Warmetauscher bei. Erhéhung des thermi-
schen Widerstands der Warmetauscher-Rohre fuhrt zum héheren primarseitigen Tem-
peraturniveau. Mit den hoéheren Temperaturen im Primarkreislauf wirden die
Warmeverluste zur Umgebung steigen, wahrend der Warmetransfer zur Sekundarseite
eher kleiner wirde, Das bedeutet eine kleinere Aufheizspanne auf der Sekundarseite
des Warmetauschers, was den experimentellen Ergebnissen entsprache. Das und
kleinere Massenstrom auf der Priméarseite wurden zu einer besseren Ubereinstimmung

mit den experimentellen Daten flhren.

Die identifizierten Defizite in der von den Experimentatoren verteilten Beschreibung der
Anlage geben somit deutliche Hinweise, dass die gefundenen Diskrepanzen zwischen
den Ergebnissen der Unsicherheitsanalyse und dem Experiment auf die unzureichende

Information Uber die Unsicherheiten der Testanlage zurlick zu flihren sind.

3.24 Zusammenfassung und Ausblick

Im Rahmen der Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse zum NACIE-UP Fundamental
Test 1 konnten Unsicherheiten, die mit der Modellierung des neu in ATHLET zu Verfu-
gung stehenden Arbeitsmediums LBE verbunden sind, quantifiziert werden. Fur den
untersuchten Versuch hat sich herausgestellt, dass die Unsicherheit in Bezug auf die
Modellierung der Relativgeschwindigkeit zwischen den Phasen einen signifikanten Ein-
fluss auf viele Ergebnisgréfen hat. Gleichwohl konnte die Unsicherheit der vorhande-

nen Modellierung sinnvoll quantifiziert werden, da der gemessene Druckverlust tber
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die zweiphasige Versuchsstrecke innerhalb der Toleranzgrenzen liegt. Die Bedeutung
der Phasenrelativgeschwindigkeit und des damit verbundenen zweiphasigen Druckver-
lusts deutet auf ein entsprechendes Weiterentwicklungspotential in ATHLET hin, um

die mit der Modellierung des Phasendrifts verbundenen Unsicherheiten abzubauen.

Da die Fehler in der Versuchs- und Anlagenbeschreibung, die erst klrzlich von den
Experimentatoren korrigiert wurden und daher weder bei der Referenzrechnung noch
bei der Unsicherheitsanalyse berucksichtigt worden sind, kann als mogliche Ursache
gefolgert werden, dass der vorliegende Datensatz die Versuchsanlage nicht ausrei-
chend genau beschreibt. Im Rahmen von RS1548 sind erganzende Rechnungen ge-

plant, um den bestehenden ATHLET-Referenzdatensatz entsprechend zu ertlichtigen.
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4 Qualitatssicherung und bilaterale Zusammenarbeit

4.1 Refactoring

Der Systemcode ATHLET wird von der GRS standig weiterentwickelt. Entsprechend
den Anforderungen der Programmentwicklung und neuen Mdglichkeiten der IT-
Umgebung wurden Anpassungen des Code-Designs und der Programmierstandards
vorgenommen. Dieses sog. Refactoring verfolgt als Ziel eine héhere Codetransparenz,
die eine bessere Lesbarkeit, Wartbarkeit und Erweiterbarkeit sowie eine geringere Feh-
leranfélligkeit bei Programmerweiterungen mit sich bringt. Unterschiedliche Maflinah-
men wurden ergriffen. Diese reichen von der Umstrukturierung einzelner, sehr viele
Codezeilen umfassende Unterprogramme Uber die Einflihrung von Modulen bzw.
Submodulen bis hin zur Einfihrung neuer Sprachstandards wie bspw. dem Ubergang

vom bisher in ATHLET ublichen Fortran fixed Format auf das Fortran free Format:

411 Einfiihrung neuer Programmierstandards

Im Rahmen dieses Arbeitspunktes wurden umfangreiche Mallnahmen durchgefihrt,
um den aktuellen Quellcode nach neuen Standards zu modernisieren. Ein Ziel ist, die
Modularitdt von ATHLET sowie die Kopplungsmdglichkeiten zu erhdéhen. Hierzu wur-
den in AHTLET (sowie in ATHLET-CD) die letzten verbliebenen COMMON- und
EQUIVALENCE-Statements entfernt, die einer veralteten FORTRAN 77 Programmie-

rung entsprachen.

Daruber hinaus wurde der Quellcode vollstéandig in das Fortran free Format Ubertragen.
Das bisherige fixed Format beschrankte den Quellcode auf 72 Spalten (mit besonderer
Behandlung der Spalten 1 bis 6) und gilt seit der Einfuhrung von Fortran 90 als veraltet.
Die Beschrankung auf 72 Spalten hatte bei der Implementierung von Schnittstellen zu
programmiertechnischen Schwierigkeiten geflihrt. Aulerdem schrankt sie grundsatz-
lich die Anwendbarkeit von Softwarewerkzeugen zum automatisierten Refactoring
(z. B. fur das Layout) ein. Mit der Abkehr vom fixed Format wurden auch die Tools zur
automatischen Programmdokumentation, die Teile des Programmierhandbuchs erzeu-

gen, Uberarbeitet und dem neuen Quellcodedesign angepasst.

In samtlichen Unterprogrammen wurde mittels der Einfihrung des IMPLICIT NONE-

Statements die automatische Fortran Typdeklaration ersetzt, sodass alle globalen und
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lokalen Variablen nun explizit deklariert werden missen. Neben einer verringerten Feh-
leranfalligkeit ermdglicht dieser Schritt auch, dass Teile des Codes als Module und
Submodule implementiert werden kénnen. Die Mdglichkeit der Modularisierung ist au-

Rerdem Voraussetzung fur die Einfihrung von Unit-Tests (siehe Kapitel 4.2.3).

Als weitere MalRnahme wurden alle lokalen SAVE-Variablen durch globale Variablen in
Modulen ersetzt. Dies ermdglicht nun ein sauberes Aufriumen des Speichers beim
Ende des Programmlaufes und eine klare Aufteilung im Fall paralleler Laufe. Auf3er-
dem kann mit diesen Anderungen ATHLET innerhalb einer Schleife mehrfach aufgeru-
fen werden, eine Anforderung, die Seitens des aktuell neu entwickelten Analysesimula-
tors ATLASneo an ATHLET gestellt wurde. Mit Blick auf den Aufruf von ATHLET durch
ein externes Programm (Controller-Code) wurden mehrere Stellen in ATHLET bearbei-
tet, so dass auch die shared library Version von ATHLET mehrmals hintereinander

aufgerufen werden kann, ohne den kompletten Prozess zu beenden.

4.1.2 Restrukturierung

Verschiedene Teile des ATHLET-Quellprogramms wurden tUberarbeitet und neu struk-

turiert:

— Es wurde eine neue Typenstruktur fir Multikomponentenfluide umgesetzt, um
die Implementierung weiterer Komponente zu erleichtern. Damit werden nicht-
kondensierbare Gase von kondensierbaren Komponenten programmtechnisch

getrennt behandelt.

— Die DRTMI-Routinen wurden bearbeitet. Sie sind fir die Lésung nicht linearer
Gleichungen zustandig. Die in Teilen redundanten Routinen wurden durch eine
einzige generische Routine ersetzt, welche nun auch den aktuellen Program-
mierrichtlinien entspricht. Ahnlich wurden die SOCMP-Routinen (berarbeitet,
die fir die Plotdatenausgabe zustandig sind. Es wurde eine klare Trennung
zwischen verschiedenen Variablentypen implementiert, die eine sichere Ausfih-

rung von ATHLET und von Plug-ins ermdglicht.

— Es wurde ein spezielles Modul fur mathematische und physikalische Grofien
implementiert, damit physikalische Konstanten wie & oder der Wert der Erdbe-

schleunigung g zentral definiert werden kénnen.
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— Der Parser zum Einlesen des ATHLET-Datensatzes wurde bearbeitet, um die
zukunftige Pflege zu erleichtern und die Programmausfuhrung zu beschleuni-

gen.

— Einige veraltete Modelle der GCSM-LIBRARY, die zuletzt keiner Qualitatssiche-
rung mehr unterlagen, wurden deaktiviert. Bessere Modelle werden schon seit
langerem direkt in ATHLET angeboten (z.B. fiur Akkumulator, Boron-Tracking

etc.).

— Der Code wurde dahingehend ertlichtigt, dass weitere hilfreiche Compiler-
Optionen genutzt werden kénnen. Dies unterstitzt insbesondere die Umstruktu-
rierung des Quellcodes in Module mit klaren Schnittstellen. Dies erhdht die
Lesbarkeit und ermdglicht neuen Entwicklern einen rascheren Einstieg. Eine
erste Phase der Aufteilung des Quellcodes in mehrere Verzeichnisse und ent-
sprechende Module wurde bereits fir leicht abtrennbare Programmteile durch-
gefuhrt, so z. B. fir das Modell zur Berechnung kritischer Leckstromraten
(CDR1D). Gleichwohl miissen auf diesem Feld noch weitere Anstrengungen er-

folgen.

41.3 Refactoring der Subroutine MAGMO0

Im Rahmen des Refactorings wurde die Subroutine MGAMO umfassend Uberarbeitet
/LAF16/. Sie berechnet die Kondensation und Verdampfung an der Zwischenphasen-
grenzflache. Ziel der Arbeiten war es, dem Entwickler-Team eine klare Ubersicht und
ein besseres Verstandnis der verwendeten, vor vielen Jahren von mittlerweile ausge-
schiedenen Mitarbeitern implementierte Modelle zu geben. In einem ersten Schritt
wurde MGAMO in drei Unterprogramme (MGAMO, MGAEPS, MGAINTAR) aufgeteilt.
Die zwei neuen Routinen berechnen Werte flr die turbulente kinetische Energie, die
Dissipationsrate und die Zwischenphasengrenzflache. Jede Routine wurde entspre-
chend der bestehenden QM-Vorschriften fur ATHLET strukturiert und einer griindlichen
Analyse des Inhalts unterzogen. Dabei wurden die urspriinglichen Teile der Routine
MGAMO gepflegt, falls veraltet geldscht und umstrukturiert, ohne dass sich hierdurch

die Ergebnisse (merklich) andern.

Der zweite Schritt bestand in der Integration neuer, aktueller Modelle sowie in der
Uberarbeitung der Methoden zur Bestimmung der Warmelbergangskoeffizienten (Ka-
pitel 2.3.2). AnschlieRend wurde derjenige Teil der Routine MGAMO, der fur die Ver-
dampfung in Liquid- und Dampfphase zustandig ist, gepflegt. Aufgrund der Anfrage ei-
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nes Anwenders zur Moglichkeit der Erweiterung des Verdampfungsmodells war ein
Ziel dieser Anderungen der Einbau dreier Schnittstellen (Hooks), die dazu dienen, das
ATHLET-eigene Verdampfungsmodell im Rahmen externer Modellentwicklungen zu
erganzen bzw. zu ersetzen. Zukunftig kann die Zusammenarbeit zwischen dem
ATHLET-Team und dem Anwender auf Basis dieser Hooks ohne Weitergabe des
ATHLET-Quellcodes erfolgen.

Das Models and Methods Manual fur die kommende ATHLET-3.2.0 Version wurde
entsprechend den vorgenommenen Modifikationen aktualisiert und liefert nun eine de-
taillierte Ubersicht Uber die im Unterprogramm MGAMO durchgefiihrte Bestimmung der
Zwischenphasenflache und der HTC-Werte.

41.4 Plug-in-basierte Kopplung aller AC? Module

Vor Einflhrung der Plug-in-Technik in die ATHLET-Programmentwicklung wurde der
Quellcode von ATHLET zur Durchfihrung gekoppelter Simulationen ublicherweise mit
leichten Modifikationen zur Aktivierung der jeweils gewlinschten Kopplung versehen.
Somit hatte jede gekoppelte Programmversion eine spezifische Implementierung. Um
die Pflege der Programmversionen und ihrer Schnittstellen zu vereinfachen und mit ei-
nem einzigen generellen Quellcode arbeiten zu kénnen, wurden zur Programmkopp-
lung Schnittstellen auf Basis der Plug-In-Technik implementiert. Dieses Verfahren wird
in den zuklnftigen Programmversionen auch fir die Kopplung der Komponenten des

AC2-Pakets eingesetzt.

In diesem Zusammenhang wurde z.B. der ATHLET-CD spezifische Programmteil in
das Plug-in core-degradation umgewandelt. Dieses Plug-in in Form einer dynamischen
Bibliothek kann flr eine Stdrfallrechnung zum ATHLET-Programm hinzugebunden und
im Eingabedatensatz bei Bedarf aktiviert werden. Damit verwenden nun alle ther-
mohydraulischen (rein ATHLET) Simulationen sowie Simulationen schwerer Storfalle
(AHTLET-CD) exakt die gleiche Version von ATHLET, was die Programmpflege deut-
lich erleichtert. Die in einem eigenen Modul gekapselte eigentliche Schnittstelle kann
ebenfalls entsprechend leicht gepflegt werden. Mit dieser Implementierung wurde au-

Rerdem die Kompilierungszeit von ATHLET-CD deutlich reduziert.

Der Kommunikationsteil zwischen COCOSYS und ATHLET/ATHLET-CD wurde eben-
falls erfolgreich in ein Plug-in umgewandelt und wird bereits in Validierungslaufen ver-

wendet. Damit wird die Freigabe zukunftiger AC>-Pakete deutlich vereinfacht, da jeder
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Teil des Pakets ohne spezielle Einstellungen gekoppelt wird und validiert werden kann.
Die ATHLET/ATHLET-CD-Schnittstelle zu COCOSYS wurde in einem weiteren Schritt

fir neue aus dem EASY-Projekt hervorgehende Kopplungsvarianten angepasst.

Aufderdem wurde der ATHLET-Programmteil, der zur Durchfiihrung interaktiver Simula-
tionen die Kommunikation mit dem Analysesimulator ATLAS ermdglicht, in ein Plug-in
atlas_process umgewandelt. Somit kann die freigegebene ATHLET-Version auch un-
mittelbar fir interaktive Simulationen verwendet werden, soweit das ATLAS Plug-in im
ATHLET-Eingabedatensatz aktiviert ist. Dies vereinfacht einerseits die Bereitstellung
und Verteilung von ATHLET, da fur die Anwender nicht zwei unterschiedliche Versio-
nen vorbereitet werden mussen: flr interaktive und fir ,offline* Rechnungen. Dartber
hinaus erleichtert es auch den Anwendersupport und die Fehlersuche, da interaktive
(mit ATLAS gekoppelte) Datensatze nun auch mit der ATHLET-Standardversion ge-
rechnet werden kdnnen, die — anders als ATLAS — auch unter Unix-Betriebssystemen

lauffahig ist.

Mit dieser neuen Schnittstellenimplementierung gibt es nun eine einzige offizielle
ATHLET-Version, die gleichermalen fur Stand-Alone wie auch fur mit anderen AC2-
Modulen gekoppelte Simulationen eingesetzt werden kann. Kopplungen kénnen vom
User sehr einfach im Eingabedatensatz aktiviert/deaktiviert werden. Zur Erhéhung der
Transparenz wurde eine spezielle, GRS-interne Wiki-Seite eingerichtet, die eine Uber-
sicht Uber alle ATHLET-Schnittstellen und deren Abhangigkeiten gibt.

4.2 Qualitatssicherung der Programmentwicklung

Die qualitatsgesicherte Programmentwicklung ist ein Prozess, der aus verschiedenen

Stufen besteht. Hierbei lassen sich grob unterscheiden:
— Programmentwicklung
— Implementierung im Quellprogramm

— Priafung der Implementierung und regelmaRige Verifikation mittels

Regressionstests
— Programmdokumentation

— Code-nahe Dokumentation im Quellprogramm

153



— Dokumentation in Handbichern fir die Programmbenutzer
— Programmfreigabe
— Releasemanagement

— Erzeugung und Verteilung des gesamten Programmpakets als Installations-

routine

Fir die einzelnen Stufen der Programmentwicklung bestehen fur ATHLET seit jeher
Vorgaben und Methoden. Um das hohe Niveau der Qualitatssicherung beizubehalten
und weiterzuentwickeln, wurden zu allen oben genannten Stufen bestehende Richtli-
nien auf Basis aktueller Anforderungen fortgeschrieben und neue Softwarewerkzeuge

in die Entwicklung eingefuhrt. Diese sind nachfolgend beschrieben.

421 Freigabe neuer Programmversionen

Ein zentraler Baustein einer qualitatsgesicherten Programmentwicklung ist ein transpa-
rentes und nachvollziehbares Releasemanagement. Hierdurch wird sichergestellt, dass
nur validierte Programmversionen verteilt werden und zu einem friheren Zeitpunkt er-
zielte Ergebnisse jederzeit auf eine bestimmte Programmversion zurlickgefthrt und
somit auch reproduziert werden koénnen. Fur das Releasemanagement von ATHLET
wird die Versionsverwaltungssoftware Subversion (SVN) verwendet. Unter Versions-
verwaltung stehen mittlerweile neben dem ATHLET-Quellcode auch folgende weitere

Programmteile und Dateien:

— Makefiles (Unix) und Visual Studio Project Dateien (Windows): Diese Dateien

beinhalten fur die ATHLET-Entwicklung festgelegten Compilereinstellungen etc.
— GUI und mit ATHLET verteilte Softwarewerkzeuge

— Mit ATHLET verteilte Beispielanwendungen (z. B. mit versionsspezifischen Ein-

gabedatensatzen)

— Dateien fur die Programmverifikation und fur Testfalle der Continuous Integrati-
on unter Jenkins (z. B. mit versionsspezifischen Eingabedatensatzen und

Grenzwertkurven) (siehe Kapitel 4.2.3)

— Programmerweiterung (z.B. Plug-in-Schnittstellen etc.)
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Im Rahmen des Projekts RS1538 wurden folgende Programmversionen fertiggestellt,

validiert und an die Programmnutzer verteilt:
— Neue Releaseversion ATHLET 3.1A

— Patches 1 bis 4 fir die Programmversion 3.1A: Alle vier Patches enthalten klei-
nere Fehlerkorrekturen und Verbesserungen hinsichtlich der Programmhand-
habung. Sie sind als unkritisch eingestuft, d. h. es wurde seit Freigabe der Re-

leaseversion kein schwerwiegender Fehler erkannt.

— Ein weiterer Patch fir die Programmversion 3.0A: Auch diese etwas éltere Pro-
grammversion wird gepflegt, um Anwendern bei Bedarf eine aktualisierte Vers-

ion bereitstellen zu kdnnen.

Um Simulationsergebnisse nachvollziehbar einer bestimmten Programmversion zuord-
nen zu kénnen und somit auch den User-Support zu erleichtern, werden nun verschie-
dene KenngroéRen mittels eines Python-Skripts dem ausfihrbaren ATHLET-Programm
(sowohl .exe als auch .dll bzw. .so) mitgegeben. Besonders wichtig sind hierbei die
ATHLET-Versionsbezeichnung, die Subversion-Revisionsnummer, das Baudatum so-
wie der benutzte Compiler. Die Informationen werden zur Laufzeit von ATHLET ausge-
lesen und im Kopf der Ausgabedatei ausgegeben. Zukiinftig konnen diese Informatio-
nen auch zur Feststellung der Kompatibilitdt von gekoppelten Programmen oder Plug-

ins genutzt werden.

Seit Freigabe der aktuellen Programmversion 3.1A im Mai 2016 wurde ATHLET (meist
als Bestandteil von AC?) an ca. 40 Einrichtungen in 16 Landern weitergegeben. Die
Verteilung erfolgt Gber die neue ATHLET User Area (Kapitel 4.3.4). Insgesamt wird
ATHLET von etwa 70 Institutionen weltweit genutzt. Zu den Anwendern zahlen Sach-
verstandigenorganisationen, Forschungszentren, Hochschulen sowie vereinzelt auch
Hersteller oder Betreiber von Kernkraftwerken, Forschungsreaktoren oder sonstigen

kerntechnischen Einrichtungen.

4.2.2 Skriptbasierte Erzeugung der ATHLET-Installationsroutinen

ATHLET wird in Form eines Programmpakets verteilt, das neben dem eigentlichen Re-
chenprogramm (als Executable und Shared Library) die Programmdokumentation, die
Softwarewerkzeuge fir Pre- und Postprocessing, Plug-in-Schnittstellen, Beispiel-

Samples der Programmanwendung und einiges mehr enthalt. Alle Informationen sind

155



in einer Installationsdatei (setup.exe) enthalten, mittels derer das Programm korrekt

und vollstandig auf dem jeweiligen Rechner installiert wird.

Bisher wurden zwei Installationsdateien flir Windows und Unix/Linux verteilt, die jedoch
nicht vollautomatisiert, sondern teilweise mit manuellen Einstellungen erzeugt wurden,
was eine spatere Nachvollziehbarkeit erschwerte. Mit Fertigstellung der ATHLET 3.1A
Version wurde daher der Prozess der Erstellung der Installationsroutinen modernisiert.
Eine vollautomatisierte und SVN-unterstutzte Erstellung der Setup-Dateien mit Hilfe
von Skripten vermeidet hierbei manuelle Eingriffe und daraus mdglicherweise resultie-
rende Fehler bei der Installation des Programms. Die Skripte unterliegen wie der ge-
samte ATHLET-Quellcode der SVN-Versionsverwaltung. Soweit hilfreich, greifen sie
auf weitere Freeware-Software zuriick, wie bspw. unter Windows /nno Setup. Dariber
hinaus werden die fir ATHLET verfigbaren Utilities des Pre- und Postprocessings
teilweise erst wahrend der Programminstallation als separater Download angeboten
und kénnen optional installiert werden. Dies hat die Grdélie der weitergegebenen Instal-

lationsdateien stark reduziert.

Bisher unterschieden sich die Ordnerstrukturen im ATHLET-Installationsverzeichnis
unter Windows und Unix/Linux. Auch die Programmentwicklung, die auf der Organisa-
tion des ATHLET SVN-Repositories aufsetzt, hatte eine dritte, sich unterscheidende
Ordnerstruktur. Da ATHLET neue Komponenten und Erweiterungen wie Plug-ins ent-
halt, die eine feste Ordnerstruktur bendtigen, wurde mit Freigabe der ATHLET 3.1A
Version eine neue Ordnerstruktur vereinbart und umgesetzt. Damit erhalten die An-
wender und die Entwickler unter beiden Betriebssystemen Windows und Unix/Linux
immer die gleiche Umgebung und Programmstruktur, was die Zusammenarbeit verein-

facht und weniger fehleranfallig macht.

4.2.3 Kontinuierliche Integration

Als typischer ,Legacy Code“ /FEA11/ wird ATHLET seit den 1970iger Jahren aktiv ent-
wickelt /GRS77/. Entsprechend kamen verschiedene Standards der Programmierspra-
che FORTRAN, verschiedene Softwareentwicklungsmethoden und verschiedene Soft-
wareentwicklungsmodelle zum Einsatz. Insbesondere bestehen zwischen den
verschiedenen Programmteilen von ATHLET starke Abhangigkeiten. Daraus ergibt sich
ein erhéhtes Risiko, durch Anderungen und Erweiterungen in vorhandenen Teilen der

Software Fehler einzubauen.
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Eine weitere Herausforderung in der Qualitatssicherung einer Software Uber so einen
langen Entwicklungszeitraum besteht in der Pflege und Aktualisierung von Eingabeda-
tensatzen fur Verifizierungs- und Validierungsrechnungen. Ziel sollte es sein, diese je-

derzeit mit der aktuellen Version von ATHLET durchfiihren zu kbnnen.

Methoden zur kontinuierlichen Integration sind mittlerweile Stand der Technik zur Qua-
litatssicherung in der Softwareentwicklung. Ziel einer solchen Plattform ist es, die Ent-
wickler durch das automatische Bauen der Software und die automatische Durchfih-
rung von Tests mit entsprechenden, automatisch generierten Berichten zu
unterstitzen. Diese Tatigkeiten zusammen werden als kontinuierliche Integration (Con-

tinuous Integration, Cl) bezeichnet.

Im Rahmen dieses Projekts hat die GRS eine Plattform zur kontinuierlichen Integration
auf Basis der Software Jenkins /SMA11/ aufgesetzt. Die Anforderungen der Architektur
und die Anwendung dieser Plattform fir die Bestandteile des GRS Codesystems AC?
wurde bereits in einer Veroéffentlichung bei der 26th ICONE 2018 /HEJ18/ beschrieben.

4.2.31 Anforderungen an die Plattform zur kontinuierlichen Integration von
ATHLET

Die Anforderungen an die Plattform zur kontinuierlichen Integration von ATHLET erge-
ben sich zum einen aus den GRS-internen Qualitatssicherungsvorgaben zur Software-
entwicklung. Auflerdem koénnen Anforderungen aus dem internationalen Stand von
Wissenschaft und Technik abgeleitet werden, wie z. B. im IAEA Specific Safety Guide
No. SSG-2 “Deterministic Safety Analysis for Nuclear Power Plants” /IAE09/ dokumen-
tiert. SSG-2 enthalt Anforderungen und Empfehlungen zur Entwicklung von Simulati-

onsprogrammen fir die deterministische Sicherheitsanalyse von Kernkraftwerken.

Demnach sollen ,alle Aktivitaten, die die Qualitdt von Computerprogrammen beeinflus-
sen, verwaltet werden® und es sollen ,die besten verfligbaren Praktiken des Software-
Engineerings [...] eingesetzt werden® /IAEQ9/. Insbesondere sollen ,Verfahren umge-
setzt werden, um sicherzustellen, dass das Programm alle erwlnschten Funktionen
korrekt durchfiihrt und dass es keine unerwiinschten Funktionen ausfihrt, sowie ,in
einem kontinuierlichen Prozess Fehler verfolgt und der Status ihrer Korrektur protokol-
liert wird" /IAEQ9/. AuRerdem sollen, ,wenn neue Versionen des Programms entwickelt

werden, ein feststehender Satz von Testfallen simuliert werden® /IAEQ9/.
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Zur Erflllung dieser Anforderungen ist es u. a. notwendig, ATHLET fur unterschiedliche
Betriebssysteme (Windows, Linux) mit Hilfe verschiedener Kompiler (mit unterschiedli-
chen Debug- bzw. Optimerungseinstellungen) als ausfiihrbares Programm zu erstellen.
Auflerdem mussen verschiedene Testfélle, wie einfache Lauffahigkeitstests, sowie Si-
mulationen von Einzeleffekten und Integraltests ausgewertet werden. Die Simulations-
ergebnisse werden dabei mit Messungen aus entsprechenden Experimenten vergli-
chen. In der Vergangenheit wurden diese Tatigkeiten manuell ausgefuhrt, was einen
erheblichen Aufwand erforderte. Dies flihrte dazu, dass sie nur relativ selten vollstandig
durchgefuhrt werden konnten, z. B. bei der Freigabe von neuen Programmversionen
und nach Abschluss von tiefgehenden Anderungen in physikalischen Modellen bzw.

der numerischen Methoden des Programms.

Moderne Softwareentwicklungsmethoden wie Extreme Programming /BECO00/ und
Scrum /SCHO02/ fordern hingegen, dass Anderungen méglichst schnell in den Haupt-
entwicklungszweig eines Programmes integriert und regelmallig Tests automatisch
durchgefiihrt werden. Je nach Laufzeit der Tests sollen diese moglichst bei jeder Ande-
rung im Quellcodeverwaltungssystem (Gesamtlaufzeit der Tests im Minutenbereich),
jeden Tag (Testlaufzeit wenige Stunden) oder mindestens einmal pro Woche durchge-

fuhrt werden.

Fur alle Tests missen Bander von gultigen Werten bzw. Grenzwerte vorgegeben wer-
den. Die Ergebnisse der Testlaufe werden mit diesen Sollwerten verglichen. Kommt es
zu Abweichungen, so sollen die verantwortlichen Entwickler automatisch informiert
werden. Aulierdem sind die Abweichungen zu dokumentieren. Damit wird es maoglich,
Probleme wie z. B. nicht mehr funktionierende Kompilerldufe oder Fehlschlage von

Tests sofort zu beheben.

4.2.3.2 Aufbau der GRS-Plattform zur kontinuierlichen Integration

4.2.3.21 Die Jenkins Platform

Die GRS-Plattform zur kontinuierlichen Integration wurde auf Basis des Softwarepakets
Jenkins /PAT17/ aufgebaut. Um sowohl die Windows- wie auch die Linux-Version von
ATHLET zu kompilieren und zu testen, wurde auf Basis jedes der beiden Betriebssys-

teme ein Jenkins-Server aufgesetzt.
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Die Anweisungen, die notwendig sind, um ATHLET zu kompilieren und zu testen, wur-
den in einem ,Job“ zusammengefasst. Die Abarbeitung der entsprechenden Befehle
erfolgt auf Basis einer domanenspezifischen Sprache, die wiederum auf der Program-
miersprache Groovy /PAT17/ basiert. Die Beschreibung des Jobs wird zusammen mit
dem Quellcode von ATHLET im Quellcodeverwaltungssystem der GRS aufbewahrt.

In Abb. 4.1 sind die verschiedenen Jobs, die auf der GRS Plattform zur kontinuierlichen

Integration regelmafig ausgefihrt werden, dargestellt.

Alle
5 W HName | Letzter Erfolg Letzter Fehischlag Letzte Dauer Number of builds
1 Stunde 17 Minuten - 3120 release 64 gfortran 1 Tag 23 Stunden - 3110 release 84 gforiran T Minuten 45
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ATELET 22 Pins trunk HEAD trunk HEAD Sekunden @3 o
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y n-&#6 - §65 2, _J96gge
Maabe 18 Stunden - #6786 18 Tage - #5658 P v [*]
ATHLET Nightly Pipeli . 2 Stunden 25
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Minuten
1 Tag 3 Stunden - 79 release 84 gforran trunk 2 Minuten 2 -
1 Stunde 22 Minuten - 87 rel &4.gfortran trunk 2 1g3
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1 Tag 23 58 = 11611 release G4 gfortr
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J COCOSYS Fipeline 3 Stunden 44 Minuten - 475 release 32 ifort trunk Unbekannt 44 Minuten * Bl o U 0
@ ' cocosys Eas 2 Stunden 28 Minuten - 144 release 84 forimpich  Unbekannt 8 e 10 @5 0@o0
SYS Easy T inuten - 8144 rg B ifor mpich n |
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Abb. 4.1 Ubersicht tiber alle Jobs, die auf der GRS-Plattform zur kontinuierlichen In-

tegration laufen

Die Verwaltung, Ausfuhrung, Auswertung und Dokumentation der Jenkins-Jobs wird
durch verschiedene sogenannte Plug-ins, die als Open Source verflugbar sind, wesent-

lich erleichtert.

4.2.3.2.2 Die Stufen des ATHLET-Integrationsjobs

Der Job zur Integration von ATHLET besteht aus einer sogenannten Pipeline, die aus
mehreren Stufen aufgebaut ist (sieche Abb. 4.2). Beim Starten eines Laufs eines Jobs
kdnnen Parameter angegeben werden. Damit ist es moglich, z. B. die genaue Version
von ATHLET auszuwahlen, die gebaut und getestet werden soll. Auch kénnen einzelne
Stufen der Pipeline an- bzw. abgeschaltet werden sowie ein bestimmter Compiler und

seine Debug-/Optimierungsoptionen ausgewahlt werden.

159



Stage View

precheckout Jenkinsfile checkout build test documentation validation cleanup

2s 4s 1min 15s 5min 26s 12min 7s 19s 7min 22s 1s

Apr 10 0]

9min 54s
15:49
1612 release.64.gfort u
Apr 10 © -
i 3min 1s
1546
20 27s 28s 21s
1542 UL
failed
[ 11610 release 64.fort trunk }
Apr10 (2] 1 26s 45s 18s
15:14
failed
1 28s 27s 32s
failed
13min 24s
14:34
Aor 10 | "o :
or ‘ 265 278 4min 9s

Abb. 4.2  Ubersicht (iber verschiedene Laufe des Jobs, um ATHLET zu bauen und
zu testen. Bei einem Teil der Laufe wurde mit Fehlern in der Teststufe ab-

gebrochen (in rot)

Die einzelnen Stufen des Integrationsjobs von ATHLET sind:

1. Auschecken des Quellcodes
In der ersten Stufe wird der Sourcecode von ATHLET sowie aller notwendigen
Werkzeuge fur die Kompilierung und die Durchfiihrung der Tests vom Sourcecode-
verwaltungssystem der GRS ausgecheckt. Dabei kann ein bestimmter Entwick-
lungszweig von ATHLET ausgewahlt werden. Da alle notwendigen Quellen im
Sourcecodeverwaltungssystem der GRS hinterlegt sind, ist sichergestellt, dass ei-
ne aktuelle, lauffahige Version von ATHLET direkt aus dem Quellcode erstellt wer-

den kann und dies in nachvollziehbarer Weise passiert.

2. Kompilieren:
Durch Angabe von entsprechenden Parametern beim Aufruf des Jobs kdnnen ge-
zielt Optimierungs- bzw. Debugversionen von ATHLET erstellt werden bzw. Kompi-

ler und Betriebssystem ausgewahlt werden.

3. Testen:
In der Teststufe wird verifiziert, ob das Programm sich so verhalt wie spezifiziert.
Dazu werden Unit- und Einzeleffekttests durchgefihrt. Die Unittests basieren auf

dem Testharnisch pfUnit /RIL14/, das dazu verwendet wird, einzelne Funktionen
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und Prozeduren von ATHLET aufzurufen. Die Ergebnisse dieser Aufrufe werden
mit von den Entwicklern vorgegebenen Sollwerten verglichen. Bei Einzeleffekttests
wird ATHLET mit einem einfachen Eingabedatensatz, z. B. fur ein einfaches Expe-
riment, aufgerufen. Die Ergebnisse dieser Simulationen werden mit Werten, die
z. B. aus analytischen Rechnungen gewonnen wurden, verglichen. Aufderdem
werden Regressionstests durchgefihrt. Dabei werden die Ergebnisse von Simula-
tionen mit denen von Rechnungen friherer Versionen von ATHLET verglichen. Bei
Abweichungen missen die Entwickler Uberprifen, ob diese zulassig bzw. er-
winscht sind, da z. B. physikalische Modelle verandert wurden, oder ob ein Pro-
grammierfehler vorliegt. Alle Tests in dieser Stufe missen schnell ausflihrbar sein,
da sie bei jedem Einchecken in das Versionsverwaltungssystem automatisch aus-
gefuhrt werden.

Dokumentation:
Ein Teil der Programmdokumentation von ATHLET wird automatisch aus dem

Quellcode generiert.

Integraltests:

Durch die Simulationen von ausgewabhlten Integraltests an speziellen Versuchsein-
richtungen soll das Zusammenwirken der verschiedenen Komponenten von
ATHLET Uberpruft werden. In Integraltests werden Bedingungen herbeigeflihrt, wie
sie auch wahrend Stoérfallen in Kernkraftwerken herrschen. In den Teststanden
kénnen diese Bedingungen gezielt herbeigeflhrt werden. AuRerdem sind die Test-
stande im Vergleich zu Reaktoren besser instrumentiert. Die Ergebnisse der Integ-
raltestsimulationen werden mit Grenzwertkurven fir zeitabhangige Maximal- und
Minimalwerte verglichen. Dadurch ist es moglich, sofort unerwartete und maoglich-
erweise ungewollte Effekte von Codeadnderungen festzustellen, die sonst erst im

Freigabeprozess einer neuen Release-Version auffallen wirden.

Benachrichtigung:

Jeder Lauf wird entweder als “stabil”, ,instabil“ oder ,fehlerhaft* markiert. Kommt es
zu Fehlern in der Kompilierungsstufe oder zu einem Abbruch durch Programmfeh-
ler, so gilt der Lauf als fehlerhaft. Wenn ein oder mehrere Tests fehlschlagen, so
wird der Lauf als instabil gekennzeichnet. Werden alle Tests erfolgreich durchge-
fuhrt, so wird der Lauf als stabil gekennzeichnet. Treten wahrend des Laufs Pro-
grammfehler oder fehlgeschlagene Tests auf, so werden alle Entwickler, die seit

dem letzten stabilen Lauf Anderungen am Sourcecode vorgenommen haben, per
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Mail Gber das nicht stabile Ergebnis des Laufs informiert. Dies erfolgt ebenfalls,

wenn ein Lauf zum ersten Mal wieder ein stabiles Ergebnis liefert.

4.2.3.2.3 Start fiir einen neuen Lauf des Integrationsjobs

Jedes Mal, wenn sich Anderungen im Sourcecodeverwaltungssystem ergeben, wird
ATHLET far alle unterstitzten Betriebssysteme und eine Auswahl an Optimierungs-
/Debug-/Kompiliervarianten kompiliert. Danach wird die Teststufe ausgefiihrt und dabei
Unit-, Einzeleffekt- und Regressionstests durchgefiihrt. Ein solcher Lauf dauert unge-
fahr zehn Minuten und liefert damit sofortige Ruckmeldung, wenn es zu Problemen

beim Bauen der Software bzw. zu fehlgeschlagenen Tests kommt.

Jede Nacht werden alle Konfigurationen der Software gebaut. Danach werden die

Test- und die Integrationsstufe ausgefihrt.

Einmal in der Woche werden die Release-Zweige der Software neu erstellt und getes-
tet, um sicherzustellen, dass der Sourcecode in diesen Zweigen noch mit den aktuellen
Tools fur die Programmerstellung, das Pre- und Postprocessing, sowie die Tests kom-

patibel sind.

4.2.3.3 Beispiele fiir Testspezifikationen

Die Aufgabe von Tests ist es, zunachst nachzuweisen, dass sich ein neuer Code wie
spezifiziert verhalt. Besonders wichtig ist aber auch sicherzustellen, dass die beste-
hende Qualitat auch bei Anderungen am Code erhalten bleibt. Nur durch eine ausrei-
chende Abdeckung eines bestehenden Programms mit Tests ist es moglich, Anderun-
gen und Weiterentwicklungen durchzufihren und dabei das bestehende

Qualitatsniveau aufrechtzuerhalten.

Fir alle Tests ist es notwendig, Soll- oder Grenzwerte vorzugeben, mit denen die Test-
ergebnisse verglichen werden kénnen. In Abb. 4.3 sind beispielhaft eine obere und ei-
ne untere Grenzwertkurve fir das Ergebnis einer physikalischen, zeitabhangigen Gro-

Re in einer Simulationsrechnung vorgegeben.
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Abb. 4.3  Beispiel fur durch den Entwickler vorgegebene Gultigkeitsgrenzen fir ei-

nen Einzeleffekttest

4.2.3.3.1 Testvorbereitung und Testspezifikationen

Unittests rufen einzelne Funktionen und Prozeduren auf. Fir jeden Test missen die
Argumente des Aufrufs vorgegeben werden. Darliber hinaus muss sichergestellt sein,
dass globale oder Modulvariablen mit den notwendigen Werten vor dem Test vorbelegt

werden. Dies gilt auch fur Dateien, auf die im Rahmen des Tests zugegriffen wird.

Fir Regressions-, Einzeleffekt- und Integraltests missen ATHLET-Eingabedateien fur
die Tests bereitgestellt werden, da daruber die durchzufliihrende Simulation spezifiziert

wird.

4.2.3.3.2 Soll- und Grenzwerte von Tests

Bei Unittests werden die Ergebnisse von Funktions- oder Prozeduraufrufen direkt mit
Grenz- oder Sollwerten verglichen. Der Testharnisch pfUnit stellt dafir sogenannte

»Assertions* zur Verfugung. Damit ist es nicht nur mdglich, Zahlenwerte zu vergleichen,
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sondern es kann damit auch Uberpruft werden, ob das Programm Fehler (z. B. durch

falsche oder inkonsistente Eingaben) richtig abfangt bzw. behandelt.

Der Sourcecode der Unittests und die Tools zu ihrer Auswertung sowie alle Angaben
zu Grenz- und Sollwerten werden zusammen mit dem ATHLET Sourcecode im GRS-

Sourcecodeverwaltungssystem abgelegt.

Fir Regressions-, Einzeleffekt und Integraltests missen die Ergebnisdateien nach
Ausfihren der Simulation analysiert werden. In Abb. 4.3 ist gezeigt, wie fUr eine zeit-
abhangige Ergebnisgréfle der Simulation Grenzwertkurven durch den Entwickler spezi-
fiziert wurden. Die Grenzwertkurve besteht aus Punkten, zwischen denen linear inter-

poliert wird.

Im Rahmen dieses Projekts wurden Skripte (in der Programmiersprache Python mit
Hilfe der Bibliothek pytest /OKK17/) entwickelt, die die Werte aus den Ergebnisdateien
mit den vorgegebenen Grenzwertkurven vergleichen. Dazu werden fir jeden gespei-
cherten Zeitschritt der Simulation interpolierte Grenzwerte ermittelt. Dann wird fir jeden
Simulationsschritt Gberpruft, dass keiner der Grenzwerte verletzt wird. Falls dies doch

festgestellt wird, so wird der Test als fehlgeschlagen markiert.

Die Anzahl der ATHLET-internen Zeitschritte, die bendtigt wird, um bis zum Ende der
vorgegebenen Simulationszeit zu rechnen, ist der Testsollwert fir die Regressions-
tests. Es hat sich gezeigt, dass dieser Wert sehr empfindlich auf Anderungen an physi-
kalischen Modellen oder der Ablaufsteuerung des Programms reagiert. Deshalb wird
fur einen neuen Lauf des ATHLET-Integrationsjobs die Anzahl der Zeitschritte flr be-
stimmte Testsimulationen mit denen der vorhergehenden Rechnung verglichen. Wer-
den Unterschiede festgestellt, so werden die fur die letzten Anderungen verantwortli-
chen Entwickler informiert. Deren Aufgabe ist es dann, zu Uberprifen, ob die

Abweichungen gewollt sind oder ob diese auf Programmierfehler zurlickzuflihren sind.
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4.2.3.3.3 Bestimmung der Grenzwertkurven fur die Integraltests

Es gibt verschiedene Griinde, warum Messdaten aus Integraltests nicht direkt mit Si-
mulationsergebnissen verglichen werden kdnnen. Diese sind z. B. fehlende Informatio-
nen bzw. Unsicherheiten Uber Randbedingungen und den Ablauf der Tests. Auch
kénnte es unbekannte Effekte wie nicht dokumentierte lokale Warmeverluste oder an-
dere Probleme wahrend der Experimente gegeben haben. Der direkte Vergleich von
Experimentdaten mit Simulationsergebnissen erfordert entsprechendes Wissen, z. B.

hinsichtlich der Auswahl der physikalischen Gré3en, die verglichen werden sollen.

Deshalb basieren die Grenzwertkurven fur die Integraltests auf Validierungsrechnun-
gen von bereits verdffentlichten ATHLET-Versionen. Bei diesen Validierungsrechnun-
gen, die fur jede verdffentlichte Version von ATHLET in einem Validierungsbericht do-
kumentiert sind (z. B. /LER16/), wurden die zu vergleichenden Grdlien bestimmt. Es
wurde durch Experten Uberprift, ob die Simulationsergebnisse die Experimente zufrie-
denstellend im Sinne der Anforderungen an einen Code fur Reaktorsicherheitsanaly-
sen abbilden. Jede Version von ATHLET, die entsprechend validiert wurde, reprasen-
tiert also ein akzeptables Qualitédtsniveau und die Ergebnisse dieser Versionen fur die

unterschiedlichen Integraltests stellen akzeptable Simulationsergebnisse dar.

Die Ergebnisse der Validierungsrechnungen und die Angaben dartber, welche Grofen
verglichen wurden, wurden zusammen mit den jeweiligen ATHLET-Versionen archi-
viert. Auf Basis dieser Daten wurde nun eine Methode entwickelt, mit der aus den vor-

handenen Validierungsrechnungen Grenzwertkurven bestimmt werden kénnen.

Fur alle GréRen, die in Validierungsberichten bisheriger ATHLET-Versionen verwendet
wurden, werden konvexe Einhillende /GRA72/ fir die Ergebnisse dieser Grolie aus al-

len Validierungsrechnungen bestimmt.

In Abb. 4.4 ist dargestellt, wie aus 17 vorhandenen und validierten Simulationslaufen
unter Verwendung von unterschiedlichen ATHLET-Versionen die Grenzwertkurven flr
eine physikalische Grofde, in diesem Fall die Hullrohroberflachentemperatur an einer
bestimmten Stelle des Versuchsaufbaus, ermittelt werden. Die Kurven der validierten
Simulationsergebnisse sind farbig dargestellt, die Einhlllenden in schwarz. Au3erdem
ist noch der Verlauf der Messung des Experiments in grau dargestellt. Die Messdaten
aus dem Experiment werden aus den oben dargelegten Grinden nicht fur die Bestim-

mung der Grenzwertkurven verwendet.
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Cladding temperature in central fuel assembly
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Abb. 4.4  Beispiel fur die Erzeugung von Grenzwertkurven aus konvexen Einhdllen-

den vorhandener und validierter Simulationslaufe

Im Rahmen dieses Projektes wurden Skripte entwickelt, mit denen dieses Vorgehen
automatisiert durchgefiihrt werden kann. Damit ist es zukunftig auch einfach maglich,
weitere validierte ATHLET-Versionen zur Ermittlung der Grenzwertkurven mitzuver-

wenden.
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Basierend auf dieser Methode wurden fir vier ausgesuchte Integraltestsimulationen
(LOFT_LPLB1, LSTF_SBCL18, 1ISB2 und ROSA_R916) fur zusammen ungefahr 400

simulierte Gré3en obere und untere Grenzwertkurven bestimmt.

Verwendet man direkt die so ermittelten Grenzwertkurven fir die Integrationstests, so
kénnen bereits sehr kleine Anderungen zu einem Fehlschlagen der Tests fiihren. Des-
halb wurden die Grenzwertkurven so verschoben, dass sie einen Abstand von 2 % zu
den aus den alten Simulationen ermittelten Kurven besitzen, bezogen auf den Abstand
zwischen Minimal- und Maximalwert der jeweiligen Gré3e und der Dauer der Transien-
te. Dies erfolgt auf Basis des Vatti-Clipping-Algorithmus /VAT92/.

Die Grenzwertkurven sind als Bestandteil des ATHLET-Pakets im Versionsveraltungs-
system mit eingecheckt. Damit wird sichergestellt, dass zu jeder freigegebenen Version
von ATHLET nachvollzogen werden kann, welche Tests mit welchen Grenzwerten bei

der Freigabe verwendet wurden.

4.2.3.3.4 Auswertung der Integraltests

Die Ergebnisse der Simulationen im Rahmen der Integraltests werden in der Integrati-
onsteststufe mit den Grenzwertkurven verglichen. Abb. 4.5 zeigt einen solchen Ver-
gleich fir die GroRe, fur die oben die Ermittlung der Grenzwertkurven beschrieben
wurde. Zusatzlich zu den aus den freigegebenen Versionen von ATHLET ermittelten
Grenzwertkurven (blau in Abb. 4.5) sind auch die verschobenen (fir die Bewertung re-
levanten) Grenzwertkurven in grin dargestellt. Diese werden fur die automatisierte
Uberprifung verwendet: Fir jeden Zeitschritt der Simulation wird, wie in 4.2.3.3.2 be-
schrieben, Uberprift, ob die linear interpolierten Grenzwerte eingehalten werden. Wenn

nicht, wird der Test als fehlgeschlagen markiert.

Eine solche Grenzwertverletzung ist in Abb. 4.6 dargestellt. In diesem Fall kam es
durch eine Anderung am Code zu einer zu niedrig berechneten Hullrohrtemperatur. Um
den Entwicklern die Fehlersuche zu erleichtern, wird der Bereich der Grenzwertkurve,

in dem die Grenzwertverletzung aufgetreten ist, rot markiert.

Bei Grenzwertverletzungen werden die Entwickler automatisch per Email informiert. Es
ist dann ihre Aufgabe zu Uberprifen, ob die Anderungen auf erwiinschte Effekte zu-
rickzufihren sind, oder ob mdglicherweise ein Programmierfehler vorliegt. Sollten er-

wilnschte Effekte zu einer Verletzung der Grenzwertkurven geftihrt haben, so sind die
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Grenzwertkurven neu zu generieren, wobei die neue Rechnung in das Ensemble der
validierten Rechnungen aufgenommen wird. Gegebenenfalls sind aber alte Rechnun-
gen aus diesem Ensemble zu entfernen, falls die Grenzwertkurven zuklnftig enger ge-

zogen werden sollen.

Cladding temperature in central fuel assembly
T T T T T

1000

900
800
700} 1 [ i

600+

TSR(C)

500f--

400} ;-]

300}

200

0 20 40 60 80 100 120 140

t(s)

E: TE-5G06-11 0,279m — lower real — upper real
lower passed - - upper passed — TSR(HPV-COR-H1,HECU,4) [omp.Release.Win32.7632]

Abb. 4.5 Vergleich von Simulationsergebnissen (schwarz) mit den zugehdrigen

Grenzwertkurven (blau, griin) und Messwerten (hellgrau)

Jede Nacht werden mit dieser Methode die Simulationsergebnisse automatisch er-
zeugt, die fUr die weiterhin manuell durchzufiihrende Validierung von ATHLET notwen-
dig sind. Eine vollstandige Automatisierung ist nicht moglich, da weiterhin durch Exper-
tenentscheidung festgestellt werden muss, dass die ATHLET-Ergebnisse die

Messungen aus den Integraltests angemessen wiedergeben.
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Abb. 4.6 Fehlgeschlagener Test (die Grenzkurve fir Zeitschritte mit Grenzwertver-

letzungen ist rot markiert)

Die Ergebnisse aller Unit-, Einzeleffekt-, Regressions- und Integraltests werden in einer
standardisierten XML-Datei zusammen mit anderen Informationen wie der Ausgabe
der Kompilierung oder die Graphen der Vergleichstests fir jeden Lauf auf dem
Jenkins-Server vorgehalten. Fur jeden Lauf sind diese Informationen auch direkt auf

einer Ubersichtsseite verlinkt, sodass sie fiir die Entwickler einfach zuganglich sind.

Damit ist es moglich, auch nach dem Ende eines Joblaufes nachzuvollziehen, welche

Tests fehlgeschlagen sind.

4.2.3.4 Bisher gesammelte Erfahrungen

Im Rahmen dieses Projekts war die Jenkins-Plattform fir mehr als zwei Jahre im pro-
duktiven Einsatz. Es zeigt sich, dass dies sofort zu einer Steigerung der Produktivitat
gefihrt hat, da nun viele Probleme direkt nach einem Einchecken in das Versionsver-
waltungssystem erkannt werden konnten. Dies betraf insbesondere Probleme mit den

unterschiedlichen Buildsystemen auf Linux und Windows.
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Vor dem Einsatz der kontinuierlichen Integration war das Testen, insbesondere das
Simulieren von Integraltests und besonders das Auswerten der Ergebnisse, mit erheb-
lichem Aufwand verbunden. Dieser ist nun deutlich reduziert und das Testen ist zu ei-

nem Bestandteil der taglichen Arbeit geworden.

Aufgrund der regelmafigen Tests und der Erzeugung von Ergebniskurven, fir die jeder
Zeitschritt dargestellt wird, sind sehr vereinzelt auch unerwartete Ergebnisse beobach-
tet worden, wie z. B. kurzzeitige Druckspitzen (siehe z.B. Abb. 4.8). Diese weisen zum
Teil auf numerische Instabilitaten bei der Berechnung der entsprechenden Gréfen hin

und werden weiter analysiert.
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Abb. 4.7 Fehlgeschlagener Test durch Druckspitze in den Simulationsergebnissen

Auch zeigte sich, dass es notwendig ist, Testabweichungen mdglichst zeitnah zu korri-
gieren, um keine zu grofRen ,technischen Schulden® /CUN92/ anzuhaufen, da diese ei-
ne spatere Korrektur erschweren. AulRerdem zeigte sich, dass bereits vorhandene
Testabweichungen, die noch nicht in Form aktualisierter Grenzkurven akzeptiert wur-

den, verhindern kénnen, dass neue Grenzkurvenverletzungen erkannt werden.
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4.2.4 Entwicklungsumgebung

Aus Grinden der Qualitatssicherung werden fur ATHLET bestimmte Compilerversio-
nen als Referenz festgelegt, die von allen ATHLET-Entwicklern verbindlich zu verwen-
den sind. Die gleichen Compilerversionen sind auch auf den beiden Continuous In-
tegration Servern installiert. Die derzeitigen Referenz-Compiler sind Intel Fortran 16.4
sowie seit November 2017 der GFORTRAN Compiler gcc 7.2.0. Letzterer wurde einge-
fuhrt, um neue Moglichkeiten des Fortran-Sprachumfangs wie z. B. Submodules an-
wenden zu konnen. Um das Releasemanagement zu erleichtern, wurde aullerdem
entschieden, 32-bit Programmversionen nicht mehr zu unterstitzen, da diese von den

Anwendern nicht mehr nachgefragt wurden.

Um den GRS-internen Informationsaustausch zwischen Entwicklern und Anwendern zu
verbessern, wurde die webbasierte Projektmanagementsoftware TRAC eingerichtet.
Entsprechend der GRS QM-Richtlinie zur Programmentwicklung /GRS17/ sind unter
TRAC u. a. der Qualitatssicherungsplan von ATHLET in Form eines leicht erweiterba-
ren Wikis hinterlegt und Vorgaben fir die Programmentwicklung (Sprachstandards,
Compilerversionen etc.) dokumentiert. Zusatzlich ist ein Ticketsystem eingerichtet. Fir
unterschiedliche Meilensteine (ATHLET-Versionen oder Patches) kdnnen hier Feature-
Requests und Bug-Reports eingestellt und zur Bearbeitung an die Mitarbeiter verteilt
werden. Dieses Ticketsystem kann zukunftig mit dem fur externe
Programmanwender auf der ATHLET User Area (siehe Kapitel 4.3.4) verfigbaren
Ticketsystem verknlpft werden, um ein einheitliches Dokumentationssystem fir

den Verlauf aller Programmanderungen zu erhalten.

4.2.5 Programmdokumentation

Zur Benutzerfihrung beinhaltet ATHLET eine detaillierte und umfassende Programm-
dokumentation. Diese umfasst neben einem Benutzerhandbuch und einer umfangrei-
chen Modellbeschreibung ein Programmierhandbuch zur Erlduterung programmtechni-
scher Details und einen Validierungsband mit der Dokumentation des aktuellen
Validierungsstands. Die Programmdokumentation wurde kontinuierlich aktualisiert und
allen Anwendern zusammen mit dem ATHLET-Rechenprogramm zur Verfugung ge-
stellt. Die Werkzeuge zur automatischen Erzeugung der Dokumentation im Program-
mierhandbuch wurden hierfir grundlegend Uberarbeitet und an neue Anforderungen

angepasst (Kapitel 4.2.6).
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4.2.6 Neue Tools zur automatischen Erzeugung der Programmdokumenta-
tion

Bisher wurden Teile der Programmdokumentation im Programmer’s Manual automa-
tisch mit Hilfe der kommerziellen Software FORCHECK und eigener Fortran-Routinen
erzeugt. Um jedoch das in ATHLET verwendete und breiter werdende Spektrum des
Fortran-Sprachstandards besser zu unterstitzen, wurde entschieden, die automatische

Dokumentationserzeugung mittels Python neu umzusetzen.

Das Python-Skript zur Erstellung der im Programmierhandbuch dargestellten Doku-
mentation stutzt sich auf die Unix-Funktion ,readelf --syms®. Diese Funktion verwendet
das Executable von ATHLET (bzw. ATHLET-CD) als Input und liefert eine Liste aller
Symbole, sprich Routinen, Funktionen und globale Variablen, die im Executable vor-
handen sind. Das Python-Skript interpretiert anschlielRend diese Liste und durchlauft
auf Basis dieser Informationen den Quellcode. Das Tool ist objektorientiert program-
miert und kann nach Kompilation von ATHLET eine komplette Dokumentation der Rou-
tinen, Module und globalen Variablen innerhalb von zehn Minuten automatisiert erstel-
len. AufRerdem wird ein Flussdiagramm (Flowchart) aller Routinen im interaktiven
JSON-Format ausgegeben, das in Form eines ausklappbaren Baumschemas einen

schnellen Uberblick Gber den ATHLET-Programmablauf erméglicht.

Zusatzlich wird von dem Python-Skript z. B. geprift, ob die Routinenkdpfe, die fir je-
des ATHLET-Unterprogramm von den Entwicklern zwingend bereitgestellt werden
mussen, vollstandig enthalten sind. Dazu kommt ein neues Python-Tool zum Erganzen
bzw. zur Korrektur der Routinenkdpfe, welches das Ergebnis des Dokumentationstools

einliest und, falls erforderlich, die Programmkdpfe im Quellcode anpasst.

4.3 Kooperation mit externen Programmanwendern

4.31 Zusammenarbeit in der Programmentwicklung

ATHLET wurde und wird vorwiegend von der GRS entwickelt. Zum Teil werden jedoch
spezielle Entwicklungen auch aufRerhalb der GRS vorangetrieben. Soweit die externen
Entwicklungen von Interesse fur weitere ATHLET-Nutzer sind, werden diese anschlie-
Rend in die jeweils aktuelle ATHLET-Entwicklungsversion tbernommen. Ein Beispiel
ist die in Kapitel 2.4 beschriebene Implementierung zu Uberkritischem CO,, die vom

IKE Stuttgart vorgenommen wurde. Die Einbindung extern entwickelter Modelle ist al-
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lerdings erfahrungsgemaf mit erheblichem Aufwand verbunden. Hierbei mussen ins-

besondere folgende Arbeiten berlcksichtigt werden:

o Die Erstimplementierung aulRerhalb der GRS erfolgt in der Regel in einer etwas
alteren Programmversion und muss fir die aktuelle Entwicklungsversion ange-

passt werden.

e Die fur den ATHLET-Quellcode geltenden formalen Programmierrichtlinien

mussen Uberprift und umgesetzt werden.

e Die in der Regel firr einen speziellen Einzelfall vorgenommene Erstimplementie-
rung muss konsistent und unter Bertcksichtigung spezieller Anforderungen wei-

terer ATHLET-Modelle in das Programm eingebunden werden.
e Die Programmdokumentation muss erweitert werden.

¢ Die Implementierung muss abschlieend validiert werden.

Neben der Ubernahme externer Entwicklungsarbeiten in das ATHLET-
Rechenprogramm wurden und werden diese Arbeiten auch aktiv begleitet. Beispiele fir
laufende Arbeiten sind u. a. die Entwicklung neuer Stoffwertpakete fur ATHLET (Hoch-

schule Zittau-Garlitz) oder die Untersuchungen zu Druckstophanomenen (RUB).

4.3.2 Neue Benutzerschnittstellen

Neue Interface-Funktionalitaten ermoglichen insbesondere externen Anwendern,
ATHLET in eigene Umgebungen einzubetten und mit externen Modellen zu koppeln.
Die flur ATHLET verfligbare Plug-in-Technik erlaubt, fremden Code als dll (Windows)
oder shared object (Linux) zur Laufzeit in ATHLET einzubinden. Auf Basis dieser Me-
thode wurden mehrere Schnittstellen geschaffen, die es dem Anwender erméglichen,
ohne grofRen Aufwand eigene Programmteile (z. B. neu entwickelte oder proprietare
Modelle) zu verwenden. Die Schnittstellen wurden so gestaltet, dass sie per Eingabe
angesteuert werden konnen und korrekt in den Programmablauf eingebunden sind.

Folgende Schnittstellen wurden (teilweise auf Anwenderanfrage) bereitgestellt:

— Schnittstelle fir Korrelationen zur Berechnung der Warmeubergangskoeffizien-

ten fur Gberkritisches Wasser

— Schnittstelle fur Korrelationen zur Berechnung der kritischen Heizflachenbelas-

tung
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— Schnittstelle fur (proprietare) XL-Korrelationen (MASL Methode)

— Die bisherige Fortran-Schnittstelle zum Einbinden eigener GCSM Regler (als

Fortran-Routine) wurde durch ein Plug-in ersetzt
— Schnittstelle zur Erweiterung des Verdampfungsmodells

— Generische Schnittstelle zur Kopplung von 3D-Neutronenkinetik-Codes: Die
neue Schnittstelle wird bisher von den Programmen Quabox/Cubbox, DYN3D
und PARCS genutzt.

Auch mit Blick auf zukunftige Kopplungen und erweiterten Kommunikationsbedarf wer-
den jetzt alle Argumente des ATHLET-Programmaufrufs noch vor dem Lesen der Ein-
gabedaten in einen Datenbereich (Scope) gespeichert und kénnen entsprechend auch
von einem Plug-in abgerufen werden. Diese Anderung war aufgrund der Kopplung mit
den 3D-Neutronenkinetikprogrammen Quabox/Cubbox, DYN3D, PARCS erforderlich.
Darlber hinaus wurde die bestehende Kopplung von ANSYS-CFD mit der ATHLET

3.0A-Version auf den neuen Stand der Programmversion 3.1A aktualisiert.

4.3.3 Erfahrungsaustausch

Anwender-Feedback: ATHLET wird im Rahmen unterschiedlicher Projekte und Fra-
gestellungen von Partnern im In- und Ausland validiert und angewendet. Aus dem Er-
fahrungsrickfluss der Programmanwender ergeben sich wertvolle Hinweise zu wichti-
gen Programmerweiterungen, aber auch zu Modell- oder Programmschwachen. Die
Nutzung dieser Erfahrungen fur die Codeentwicklung wird durch eine intensive Zu-

sammenarbeit mit den Anwendern sichergestellt.

Das entsprechend der Lizenzvereinbarung von den Anwendern erwartete Feedback
wird Uber die User Area in Form eines Formulars standardisiert und regelmaRig erho-
ben. Seit der Freigabe der Programmversion 3.1A haben etwa 40 Organisationen die-
sen Weg der Rickmeldung genutzt. Die Formulardaten wurden sorgfaltig ausgewertet
und die Erkenntnisse haben, soweit erforderlich und méglich, Eingang in die laufenden

Entwicklungsarbeiten gefunden.

Darlber hinaus haben zahlreiche GRS-interne und —externe Anwender das vorhande-
ne Ticketsystem flr Fragen oder Anwendungsprobleme genutzt. Die Anwender wurden

daraufhin kontaktiert und bei der Anwendung von ATHLET unterstiitzt.
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Internationales ATHLET/ATHLET-CD Anwendertreffen: Im Rahmen eines viertagi-
gen internationalen Anwendertreffens in der GRS Garching im Marz 2016 wurden den
externen Programmanwendern aktuelle ATHLET-Erweiterungen vorgestellt. Auch die
User prasentierten zahlreiche Anwendungen und Ergebnisse und lieferten somit ein
wichtiges Feedback fur zuklnftige Entwicklungen. Insgesamt besuchten mehr als 50
Gaste aus verschiedenen deutschen und auslandischen Organisationen die Veranstal-
tung. Das Programm mit insgesamt 40 Prasentationen kann auf der ATHLET User
Area eingesehen werden:

https://user-codes.grs.de/ATHLET/users-meetings/athlet-athlet-cd-users-meeting-2016

Das nachste Internationale Anwendertreffen zu dem gesamten AC?-Paket wird vom
19. — 21. November 2018 wieder in der GRS Garching stattfinden.

4.3.4 Neue ATHLET User Area

Die neue ATHLET User Area auf Basis der Open Source Software Open Atrium wurde
fertiggestellt und fur den externen Zugriff freigeschaltet:

https://user-codes.qgrs.de/athlet

Hierfir wurden u. a. mehrere Foren zu unterschiedlichen Themen sowie ein Support
Ticket System insbesondere fiir die GRS-externen Programmanwender bereitgestellt.
Die Nutzer der bisherigen User Area wurden auf das neue System migriert. Mittels ei-
nes passwortgeschutzten Download-Bereichs erfolgt derzeit die Verteilung der aktuel-
len ATHLET Version 3.1A an diejenigen Nutzer, die die Code-Uberlassung beantragt
haben und einen gliltigen Programmschein besitzen (Abb. 4.8). Da ATHLET als Be-
standteil des Programmpakets AC? verteilt wird, welches auch die Programme
ATHLET-CD, COCOSYS und ATLAS enthalt, wurden in der User Area jeweils separa-
te Bereiche flr diese Programme erstellt. Durch das Forum und die Moéglichkeit des
Austauschs von bspw. Dateien unterstitzt und erleichtert die User Area die Zusam-
menarbeit zwischen der GRS und externen Programmnutzern. Dartber hinaus werden
weiterfiUhrende Programminformationen oder Publikationen auf der User Area bereit-

gestellt.
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Abb. 4.8 ATHLET User Area mit Menustruktur und Downloadbereich
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5 Zusammenfassung und Ausblick

Die GRS entwickelt, validiert und verteilt zur Bearbeitung aktueller Fragestellungen der
Reaktorsicherheit(-sforschung) eigene Simulationsprogramme. Das Programmpaket
AC?, bestehend aus den thermohydraulischen Systemrechenprogrammen ATHLET,
ATHLET-CD und COCOSYS sowie der Simulatorsoftware ATLAS, dient der Analyse
des Normalbetriebs und des anomalen Betriebs, von Storfallen wie auch von Unféllen
in Reaktoranlagen und anderen kerntechnischen Einrichtungen. Im Rahmen des BMWi
Vorhabens RS1538 zur Rechenmethodenentwicklung fiir Reaktorsicherheitsanalysen
mit dem Systemcode ATHLET wurden Modelle und Methoden fir die realistische Si-
mulation von Kernkraftwerken nach dem internationalen Stand von Wissenschaft und
Technik fir ATHLET entwickelt.

Im Zentrum des Vorhabens standen die Weiterentwicklung und die Ertlichtigung von
ATHLET zur Untersuchung bestehender und zuklnftiger Reaktoren. Weitere Projekt-
schwerpunkte waren das Voranbringen der Methoden fiir Unsicherheits- und Sensitivi-
tatsanalysen, die Kooperation mit nationalen und internationalen Programmnutzern
sowie die Weiterentwicklung bestehender und Etablierung neuer Methoden zur Quali-
tatssicherung der ATHLET-Programmentwicklung. Auf Basis der in Kapitel 1 darge-
stellten Gliederung des Arbeitsprogramms werden die in den drei technisch-
wissenschaftlichen Arbeitspaketen erzielten Ergebnisse und Erkenntnisse nachfolgend
in separaten Abschnitten zusammengefasst. Eine Bewertung der erzielten Ergebnisse

und ein Ausblick auf zuklnftige Arbeiten schlielRen den Bericht ab.

5.1 Weiterentwicklung der Modellierung wassergekiihiter Reaktoren

Insbesondere fur die Simulation von bestehenden und fortschrittlichen LWR der Gene-
rationen Il und IlI+ wurden zahlreiche Modelle in ATHLET adaptiert, erweitert oder neu
entwickelt. Die durchgefiihrten Arbeiten erfolgten vor dem Hintergrund sowohl aktueller
sicherheitstechnischer Fragestellungen und innovativer Sicherheitssysteme, berick-
sichtigten aber ebenso die Ergebnisse von Programmvalidierung und -anwendung. Die

wichtigsten Ergebnisse sind nachfolgend dargestellt.

Ein wesentliches Merkmal fortschrittlicher Reaktordesigns ist die Verwendung passiver
Sicherheitssysteme zur Beherrschung von Stérfallen. Haufig genutzt werden grofle

Wasserpools als Warmesenke zur Nachwarmeabfuhr aus dem Primarkreis und zum
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Druckabbau. Zur Warmeubertragung werden Warmetauscherrohrbindel unterschiedli-
cher Geometrie verwendet. Da sich passive Systeme — anders als aktiv gesteuerte - ih-
ren Betriebspunkt in Abhangigkeit von den vorliegenden Randbedingungen transient
suchen, ist es zur zuverlassigen Bestimmung der Leistungsfahigkeit des Warmeuber-
tragers von entscheidender Bedeutung, die thermohydraulischen Strémungsbedingun-
gen im Wasserpool detailliert vorherzusagen. Der Zustand im Pool ist gepragt von ei-
ner inhomogenen Temperaturschichtung und grof3skaliger Konvektionsstromung. Zur
Abbildung dieser Phanomene konnte das ATHLET-eigene 3D-Modell adaptiert und er-
folgreich um ein Wasserspiegelmodell erweitert werden. Das Wasserspiegelmodell er-
moglicht die scharfe Aufldsung der Phasengrenzflache zwischen stratifiziertem Liquid
und der Gas-Wasserdampfatmosphare sowie die Simulation des Massen- und Ener-
gieaustauschs Uber den Gemischspiegel hinweg. Das erweiterte 3D-Modell hat bereits
im Rahmen des EASY-Projekts RS1535A bei der Simulation des Flutbeckens der

INKA-Versuchsanlage Einsatz gefunden.

Vor dem Hintergrund neuer, sicherheitstechnischer Fragestellungen wurde ATHLET fir
die Simulation von Druckstdlien weiterentwickelt. DruckstolRe konnen die Integritat des
Reaktorklhlsystems gefahrden und entstehen beispielsweise infolge schlagartiger
Kondensationsvorgange, zu deren Simulation das Kontaktkondensationsmodell von
ATHLET geeignet erweitert wurde. Im Rahmen des Projekts wurden Analysen zu un-
terschiedlichen, einen Druckstol3 auslésenden Vorgangen durchgefiihrt. Hierzu zahlen
neben schnellen Kondensationsvorgangen in horizontalen oder vertikalen Rohrlei-
tungssegmenten auch schnelle Armaturenbewegungen und die Beschleunigung mit
anschlielendem Aufprall einer Wassersaule. Es konnte demonstriert werden, dass
ATHLET alle Vorgange qualitativ zuverlassig reproduziert und somit grundsatzlich zur
Simulation und Vorhersage von Druckstéflien infolge der genannten Szenarien geeig-

net ist.

Zur Simulation der Stromungsvorgange im Reaktorkuhlsystem von LWR verfugt
ATHLET Uber eine leistungsfahige Zweiphasenmodellierung. Zur Abbildung verschie-
dener sicherheitsrelevanter Stromungssituationen wurde die Modellierung weiter er-

tuchtigt:

— Fur die Simulation des Wiederaufflllvorgangs nach einem groRen Kuhimittel-
verluststorfall wurde das Zwischenphasenreibungsmodell um eine Korrelation
fur Ringstromungen in vertikalen Geometrien bei hohen Dampfgehalten erwei-

tert. Anhand von Nachrechnungen verschiedener Versuchsanlagen wie FEBA,
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FLECHT oder PERICLES konnte gezeigt werden, dass damit Wassermitriss
und Wiederbenetzung beim Wiederauffiillen des Reaktorkerns, die in dieser
Phase einen wesentlichen Einfluss auf die Kernkihlung haben, realistischer si-

muliert werden konnen.

— Fdr die Simulation von Stoérfallen und Transienten in SWR wurde das Bortrans-
portmodell von ATHLET erweitert. Es kdnnen nun temperaturabhangige Los-
lichkeiten von unterschiedlichen borhaltigen Lésungen betrachtet werden, so

z.B. auch Natrium-Pentaborat, das als Neutronengift in SWR Einsatz findet.

— Das in ATHLET verwendete Modell zur Berechnung kritischer Ausstréomraten in-
folge von Kuhlmittelverluststorfallen wurde weiter verbessert. Neben thermi-
schem Ungleichgewicht der beiden Phasen wird nun auch das dynamische Un-
gleichgewicht mittels eines Phasendriftmodells bertcksichtigt, um die

Leckausstromung realistischer abzubilden.

Auf Basis von Anwenderrickmeldungen konnten im Rahmen des Projekts zahlreiche
physikalische Modelle erweitert und besser an mdgliche Anwendungssituationen an-
gepasst werden. Eine Verbesserung des ATHLET-Gemischspiegelmodells ermdglichte
z. B. die genauere Abbildung hochdynamischer Vorgange im Druckhalterabblasebehal-
ter, die im Zuge einer am HZDR durchgeflihrten Storfallsimulation beobachtet worden
waren. Insgesamt ist es durch die Modellerweiterungen gelungen, ATHLET nachhaltig
fur die Simulation eines weiten Spektrums von Reaktoranlagen und Stér- und Un-

fallablaufen zu qualifizieren.

Das ATHLET Thermofluidmodul bietet dem Anwender zwei verschiedene Gleichungs-
modelle zur Auswabhl, ein 5-Gleichungsmodell mit einer Mischungsimpulsbilanz fiir bei-
de Phasen und ein 6-Gleichungsmodell (2-Fluidmodell) mit vollstandig separierten Im-
pulsbilanzen. Zur weiteren Etablierung des 2-Fluidmodells, das sich international in
vergleichbaren Programmen als Standard durchgesetzt hat, wurde dieses (&hnlich dem
5-Gleichungsmodell) um ein Gemischspiegelmodell erganzt. Gleichwohl kénnen in Re-
aktoren im Storfallverlauf sehr komplexe Stromungsphanomene auftreten, die auch
von einem 6-Gleichungsmodell nicht vollstandig beschrieben werden kénnen. Ein Bei-
spiel ist die Ringtropfenstrémung z.B. beim Top-Down-Quenching im Reaktorkern nach
einem Kihlmittelverluststorfall, die durch unterschiedliche thermohydraulische Zustan-
de der Wassertropfen im Rohrinnern und des Wasserfilms an der Wand charakterisiert
ist. Zu ihrer Beschreibung werden derzeit fir verschiedene Systemcodes Mehrfelder-

modelle aktiv entwickelt. Chancen und Herausforderungen der Implementierung eines
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Mehrfeldermodells in ATHLET wurden im Rahmen dieses Projekts analysiert und ein

mdgliches Modellgleichungssystem als Basis fur zukiinftige Arbeiten abgeleitet.

Daruber hinaus wurde auch die thermo-strukturelle Modellierung des Reaktorkerns in
ATHLET verbessert. Von besonderer Bedeutung sind hierbei die Simulation des War-
melibergangs und die Vorhersage des Uberschreitens der kritischen Heizflachenbelas-
tung. Die in ATHLET implementierten Kriterien fir das Erreichen von DNB (departure
of nucleate boiling) hatten sich als sehr konservativ herausgestellt, was sich vor allem
fur BEPU-Analysen als ungeeignet erwiesen hat. Die DNB-Kriterien wurden dem Stand

der Technik angepasst.

Insbesondere fir Hochtemperaturreaktoren spielt die Warmeabstrahlung des Reaktor-
druckbehalters im Storfallverlauf eine sicherheitsrelevante Rolle. Um den Strahlungs-
warmeaustausch mit der Umgebung in ATHLET effizient erfassen zu kénnen, wurde
das bestehende Strahlungsmodell um die Mdglichkeit der Betrachtung einer Strah-
lungswarmesenke erweitert, sodass entsprechende Stoérfalle in Hochtemperaturreakto-

ren realistischer simuliert werden konnen.

Fir eine erfolgreiche Durchfuhrung und Bewertung von Sicherheitsanalysen spielt ne-
ben einem korrekt arbeitenden Simulationsprogramm auch die Anleitung und Fuhrung
des Nutzers durch die einzelnen Analyseschritte eine zentrale Rolle. Zu diesem Zweck
beinhaltet das ATHLET-Rechenprogramm Werkzeuge des Pre- und Postprocessings,
die den Anwender bei der Vorbereitung, Durchfihrung, Analyse und Visualisierung ei-
ner Storfallsimulation unterstiutzen. Die Werkzeuge werden gemeinsam mit ATHLET
verteilt und konnten im Rahmen des abgeschlossenen Projekts gepflegt, verbessert

und um neue Tools erganzt werden.

5.2 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen

Die international wachsende Bedeutung von Unsicherheitsanalysen, die sich auch in
den Anforderungen an die Nachweisfiihrung in den Sicherheitsanforderungen fiir Kern-
kraftwerke /BMU15/ widerspiegelt, erfordert die Entwicklung und Bereitstellung ent-
sprechender Methoden fur ATHLET. Zur Quantifizierung der Aussagesicherheit deter-
ministischer Rechenmodelle mittels Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen hat die
GRS in der Vergangenheit eine allgemein anwendbare Methode entwickelt, die in dem

GRS-Programm SUSA umgesetzt ist. Ein wesentlicher und schwieriger Aspekt ist hier-
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bei die Bestimmung der Unsicherheiten der physikalischen Modellierung des verwen-
deten Rechenprogramms, hier ATHLET, die in aller Regel den wesentlichen Beitrag
zur Gesamtergebnisunsicherheit liefern. Zu ihrer Quantifizierung sind Kenntnisse aus
der Modellimplementierung sowie Erfahrungen aus Versuchsnachrechnungen zur Vali-
dierung des betreffenden Modells erforderlich. Beides ist Ublicherweise nur der pro-
grammentwickelnden Organisation bekannt. Innerhalb des vorliegenden Projekts wur-
de eine neue Methodik entwickelt, mit der die GRS auch zum internationalen
OECD/NEA/CSNI-Projekt SAPIUM beitragt. Hauptziel von SAPIUM ist die Definition
einer ausgereiften und international anerkannten Methode zur Quantifizierung der Un-
sicherheiten von Modelleingangsparametern in Form eines Best Practice Guide. Mit ih-
ren Arbeiten tragt die GRS malgeblich zu einer weiteren Etablierung und Qualifizie-

rung von Unsicherheitsanalysen fir die Sicherheitsbewertung von Reaktoren bei.

Fur die Durchfihrung einer Unsicherheitsanalyse ist die wissenschaftlich fundierte
Vorgabe von Unsicherheiten der physikalischen Modellierung unerlasslich. Hierfir sind
grundsatzlich die Identifikation der fur die betrachtete Anwendung relevanten Model-
lunsicherheiten sowie deren Quantifizierung erforderlich. Da bisher hinsichtlich neuer,
in Generation IV Reaktoren eingesetzter Arbeitsmedien kaum Kenntnisse Uber Unsi-
cherheiten vorlagen, wurde eine Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse zu einem
NACIE-UP-Experiment durchgefihrt, das Flissigmetall (LBE) als Arbeitsmedium nutzt.
Neben der Identifikation und Quantifizierung wesentlicher Modellunsicherheiten, die fir
zuklnftige Analysen genutzt werden kénnen, lieferten die Arbeiten Hinweise auf Wei-

terentwicklungspotential in ATHLET zur Simulation entsprechender Reaktoren.

5.3 Qualitatssicherung der Programmentwicklung und Kooperation mit
nationalen und internationalen Programmanwendern

Um allen ATHLET-Anwendern ein zuverlassiges Analysewerkzeug zur Verfigung stel-
len zu kénnen, sind umfangreiche MalRnahmen der Qualitatssicherung erforderlich.
Begleitend zur Programmentwicklung betrifft dies insbesondere die Dokumentation und
das Testen des Quellprogramms sowie die Erstellung und Freigabe neuer Programm-
versionen. Vor dem Hintergrund international spezifizierter Standards zur Qualitatssi-
cherung in der Softwareentwicklung wurden die bestehenden qualitatssichernden

MafRnahmen an neue softwaretechnische Moglichkeiten angepasst.
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Auf Basis der Continuous Integration Software Jenkins wurden zwei Server unter
Windows und Unix eingerichtet, die den ATHLET-Quellcode bei jeder Programmande-
rung, die vom Entwicklerteam in das ATHLET-Versionsverwaltungssystem eingepflegt
wird, umfangreich und automatisiert testen. Der Testumfang reicht von einfachen Soft-
waretests bis hin zu Integraltests mit einer automatisierten Bewertung der Simulations-
ergebnisse und Erstellung eines Testreports, um das Entwicklerteam im Falle einer
(moglicherweise ungewollten) Ergebnisveranderung unmittelbar zu informieren. Das
Continuous Integration Verfahren ist innerhalb der Projektlaufzeit bereits zu einem fes-
ten Bestandteil des ATHLET-Entwicklungsprozesses geworden. Mittels dieser Unter-
stitzung hat sich auch der Prozess der Freigabe neuer ATHLET-Programmversionen
vereinfacht, da zahlreiche Tests bereits wahrend der Entwicklungsphase ablaufen. Im
Rahmen von RS1538 konnte die neue Programmversion ATHLET 3.1A allgemein frei-

gegeben und mittlerweile an ca. 40 Organisationen verteilt werden.

Ein weiterer Aspekt des abgelaufenen Projekts war die enge Kooperation mit den Pro-
grammanwendern und den GRS-externen Programmentwicklern, um deren Erfahrun-
gen in die Programmentwicklung einflieen und allen Nutzern zugénglich machen zu
kdnnen. Zur Sicherstellung eines intensiven Austauschs und zur effektiven Nutzbarma-

chung externer Entwicklungsarbeiten wurden folgende Malinahmen ergriffen:

- Zum Informations-, Erfahrungs- und Datenaustausch wurde eine neue, moder-
ne ATHLET User Area mit Foren, Ticketsystem und passwortgeschitzten
Downloadbereichen aufgebaut. Neben ATHLET unterstiitzt die User Area auch
die anderen Module von AC?2.

- In Erganzung zu bilateralen Projekttreffen wurde im Jahr 2016 ein viertagiges
Anwendertreffen mit ca. 50 nationalen und internationalen Gasten in der GRS
Garching abgehalten, um neue Entwicklungen und Erfahrungen zu kommuni-
Zieren.

- Fur GRS-externe Modellentwicklungen wurden auf Anfrage verschiedenen Uni-
versitdten und Forschungseinrichtungen, u. a. KIT und TUM, bedarfsgerecht
Schnittstellen auf Basis der Plug-in Technik bereitgestellt.

- Externe Modellentwicklungen kénnen nach erfolgreicher Fertigstellung in das
ATHLET-Rechenprogramm tUbernommen werden, um allen Anwendern zugute
zu kommen. Die vom Institut fir Kernenergetik und Energiesysteme (IKE) der

Universitat Stuttgart durchgefiihrte Implementierung der Stoffwerte von Uberkri-
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tischem CO; zur Simulation eines neu vorgeschlagenen, autarken Systems zur

Nachwarmeabfuhr wurde in ATHLET integriert.

Daruber hinaus lieferte die kontinuierliche Unterstitzung aller Programmnutzer einen
wichtigen Beitrag zum zielfuhrenden und erfolgreichen Einsatz von ATHLET innerhalb
vieler weiterer, wesentlich vom BMWi geforderter Projekte und somit auch zum deut-

schen Kompetenzerhalt in der Reaktorsicherheit.

54 Fazit und Ausblick

Die Ubergeordnete Zielsetzung des Projekts RS1538 war, den zahlreichen, im Umgang
mit ATHLET geschulten Anwendern ein leistungsstarkes, zuverlassiges und anwender-
freundliches Werkzeug zur Verfigung zu stellen, das die Durchfiuhrung von Sicher-
heitsanalysen nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik fur bestehen-
de und zukunftige Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen erlaubt. Zu diesem
Zweck wurden zahlreiche, insbesondere thermohydraulische Modelle flir LWR in
ATHLET konsolidiert, erweitert und neu entwickelt sowie auch Methoden fir Sicher-
heitsanalysen im internationalen Kontext weiterentwickelt. Die durchgeflhrten Arbeiten
ermdglichen die detaillierte Simulation wichtiger, sicherheitsrelevanter Phanomene im
Rahmen von Analysen zu postulierten Transienten, Storfallen und Unféllen in Reakto-
ren, die bisher nur eingeschrankt oder gar nicht berlcksichtigt werden konnten. Mit Ab-
schluss des Projekts kann ATHLET viele der bestehenden Baulinien von Leistungsre-
aktoren der Generationen 1, Il und Il simulieren und verfligt dartber hinaus uber
Programmerweiterungen, die die Simulation zukunftiger, fortschrittlicher und innovati-
ver Reaktorkonzepte der Generationen IlI+ und IV sowie kleiner modularer Reaktoren
(SMR) erlauben. Mit Blick auf die grole, internationale Anwendergemeinde von
ATHLET bietet dies die Basis fir die Entwicklung und Etablierung neuer nuklearer Si-
cherheitsstandards fir kerntechnischen Einrichtungen im Inland, im angrenzenden eu-

ropaischen Ausland sowie weltweit.

Die Entwicklung der Methoden fiir Reaktorsicherheitsanalysen ist ein kontinuierlicher
Prozess, der mit dem fortgeschriebenen Stand von Wissenschaft und Technik Schritt
halten muss und mit Ende des vorliegenden Projekts nicht abgeschlossen ist. Es ist
daher geplant, die Arbeiten an ATHLET auch in der Zukunft weiterzuflihren und im
Rahmen unterschiedlicher Projekte zu vertiefen. So ist mit Blick auf die detaillierte Be-

schreibung komplexer, zweiphasiger Stromungsformen im Reaktorkern die Implemen-
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tierung eines 3-Feldermodells in ATHLET vorgesehen, dessen Basis die hier durchge-
flhrte Machbarkeitsstudie liefern wird. Zur Simulation von Druckstéf3en in Rohrlei-
tungsnetzen sind erganzende Entwicklungen und Validierungsrechnungen am Lehr-
stuhl fir Energiesysteme und Energiewirtschaft (LEE) der Ruhruniversitdt Bochum
geplant. DarUber hinaus werden laufende Entwicklungen zu verbesserten numerischen
Verfahren (RS1558) und zur genaueren und schnelleren Stoffwertberechnung
(1501552, SBRS-AC2) in die ATHLET-Entwicklung integriert werden.

Fir die Weiterentwicklung von Methoden zu Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen
innerhalb des laufenden internationalen SAPIUM-Projekts wird die GRS ihre neu ge-
wonnenen Erfahrungen und Erkenntnisse einbringen, um eine auch allgemein aner-
kannte Methodik zum zentralen Aspekt der Quantifizierung von Modellunsicherheiten
zu formulieren. Die Uberpriifung der neuen Methodik soll im Rahmen von SAPIUM von
der GRS anhand des hierfur weiterentwickelten kritischen Ausstrommodells von
ATHLET durchgefuhrt werden.

Hinsichtlich der im Rahmen der Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse zum NACIE-
UP Fundamental Test 1 aufgeworfenen Fragen zur Modellierung der Versuchsanlage
sind weiterfihrende Untersuchungen im Rahmen der ATHLET-Validierung (RS1548)
geplant. Der vorhandene Datensatz soll unter Einbeziehung neuer Informationen der

Experimentatoren ertlichtigt und Uberprift werden.

Nach dem erfolgreichen Aufbau einer Continuous Integration Plattform flr automati-
sierte Softwaretests zur Qualitatssicherung der ATHLET-Programmentwicklung ist in
einem nachsten Schritt die Vergroflerung des Testumfangs geplant. Ziel ist daher,
mdglichst viele Modelle und Schnittstellen von ATHLET regelmafRig automatisiert zu
testen. Hierfir werden auch Testrechnungen flir ATHLET-Kopplungen mit den weiteren
Modulen von AC?, mit 3D-Neutronenkinetikprogrammen und mit CFD-Codes eingerich-
tet. Es werden Datensatze herangezogen, die im Rahmen weiterer Projekte (z. B.
EASY) in der GRS entwickelt und verifiziert wurden.

Die intensive Zusammenarbeit mit allen nationalen und internationalen Programman-
wendern wird wieder ein wichtiger Bestandteil des kommenden Nachfolgevorhabens
sein. Gemeinsame Arbeiten zur Programmentwicklung und -validierung sind u. a. mit
der RUB (DruckstoRRe, Validierung Verdampfungs-/Kondensationsmodelle), der HSZG
(Stoffwertentwicklung), der TUM (HTC flr Uberkritisches Wasser) und dem KIT (Vali-

dierung Flussigmetall, HTC flur Uberkritisches Wasser) geplant. Fir den Erfahrungsaus-
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tausch auf breiterer Ebene wird das nachste internationale AC?-Anwendertreffen im

November 2018 in der GRS Garching veranstaltet.

Die allgemeine Freigabe der neuen ATHLET-Programmversion 3.2 ist fur das vierte
Quartal 2018 avisiert. Viele der im Rahmen des abgeschlossenen Vorhabens RS1538
durchgefuihrten Modellentwicklungen werden damit fur alle Programmanwender ver-

fugbar werden.
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A Anhang: Machbarkeitsstudie zur Implementierung eines
Mehrfeldermodells im Systemcode ATHLET

A1 Einleitung

Far Sicherheitsanalysen von Kernkraftwerken werden international Rechenprogramme
entwickelt, die das Verhalten des Gesamtsystems maoglichst realistisch abbilden sollen.
Diese sogenannten Systemcodes verfigen Uber Modelle, die die Thermohydraulik der
Reaktorklhlkreislaufe und der Sicherheits- und Hilfssysteme, die Neutronenkinetik des
Reaktorkerns, die Warmeleitung in Strukturen sowie die Warmeulbertragung zwischen
Kuhlmittel und Strukturen beschreiben. Ebenso stehen Programmmodule fir die Simu-
lation der in Kernreaktoren aufwendigen Leit- und Regelungstechnik und des Reaktor-
schutzsystems zur Verfligung. Systemrechenprogramme werden u. a. in Deutschland
(ATHLET), Finnland (APROS), Frankreich (CATHARE), Korea (MARS) Russland
(KORSAR) und den USA (TRACE, RELAP5-3D) entwickelt. Die Leistungsfahigkeit der
Codes wird im Rahmen von Validierungsprozessen demonstriert. Die Simulation von
Ein- und Zweiphasenstromungen basiert in der Regel auf einem 1D-Zwei-Fluid-Modell
mit phasenseparierten Erhaltungsgleichungen fur Masse, Impuls und Energie. Erganzt
wird das Modell durch zusatzliche Bilanzgleichungen zur Simulation der Konzentration
und des Transportes von Borsaure und anderen Komponenten, wie z. B. Wasserstoff
oder Stickstoff. Wenige Programme bieten zusatzlich ein Wasserspiegelmodell an, das
die Simulation einer scharfen Phasengrenze von Flissigkeit und Dampf bzw. Gas er-
laubt. Die Austauschterme zwischen den Fluidphasen und die Wechselwirkung von
Fluid und Struktur werden durch mechanistische und empirische Schlielungsgleichun-

gen fur Reibung, Massen- und Warmetransfer beschrieben.
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Es ist internationaler Konsens, dass die heutzutage eingesetzten Systemcodes mit
dem klassischen Zwei-Fluid-Modell an die Grenzen ihrer Simulationsfahigkeit gestof3en
sind. Eine signifikante Verbesserung der Simulationsfahigkeit der Programme ist nur
durch den Einsatz zusatzlicher Erhaltungsgleichungen — z. B. fur die Zwischenphasen-
flachendichte, Turbulenzmodellierung oder Mehrfeldersimulation — zu erwarten: “The
intrinsic limitations of the two-fluid 6-equation model were reached in this generation of
system code. Further progress would require additional equations, such as transport
equations for interfacial area or for turbulent scales, or a multifield modelling. These
were the conclusions of several OECD-CSNI specialist meetings. Use of more ad-
vanced modelling for reducing the degree of empiricism: multifield models, turbulence
modelling and dynamic interfacial area are the main directions for improving the predic-
tive capability of the codes” /BES 08/.
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A.2 Aktueller Stand der Mehrfeldermodelle

A.21 Kurze Beschreibung

Gegenwartig werden Zweiphasenstrémungen in Systemcodes Ublicherweise mit einem
2-Fluid-Modell mit phasenseparierten Erhaltungsgleichungen fir Masse, Impuls und
Energie simuliert. Das bedeutet, dass sechs Erhaltungsgleichungen zu l6sen sind:
Massen-, Impuls- und Energiebilanz fir die flissige Wasserphase sowie Massen-, Im-
puls- und Energiebilanz fiir die Dampfphase. Fur einen auf dem Finite-Volume-Ansatz
basierenden Simulationscode — wie z. B. ATHLET — bedeutet dies, dass innerhalb ei-
nes Bilanzvolumens nur eine Temperatur und eine Geschwindigkeit pro Phase (nam-
lich Tj;q und Tqp, bzW. wy;, Und wy,g,) existieren. Beim Vorliegen gewisser Stromungs-
formen ist diese Annahme schlicht falsch: In Abbildung Abb. A.2.1 ist eine Ring-
Tropfen-Stromung gezeigt, bei welcher die flissigen Tropfen mit der Temperatur
Taropiets aufsteigen, wahrend der flissige Film der Temperatur Tf;;,,, an der Rohrwand
nach unten flieRt. Geschwindigkeit und Temperatur der Dampfphase sind der Uber-
sichtlichkeit halber nicht abgebildet; im allgemeinen ist davon auszugehen, dass der
Dampf mit einer eigenen Temperatur und Geschwindigkeit stromt. In jedem Fall ist es
offensichtlich, dass die Verwendung von nur einer Temperatur und Geschwindigkeit

der flissigen Phase im abgebildeten Fall stark von der Realitat abweicht.

Abb. A.2.1 Entgegengesetzte Stromung von Flissigkeitstropfen mit der Temperatur

T 4ropiets Und Flussigkeitsfilm mit der Temperatur T f;1,
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Eine detailliertere und realistischere Beschreibung einer wie in Abb. A.2.1 gezeigten
Strémung erhalt man, wenn man die Flussigkeitstropfen und den Film als separate
Felder betrachtet und fir jedes Feld die Erhaltungsgleichungen I6st. Fir ein solches
“Drei-Felder-Modell” waren somit neun Erhaltungsgleichungen zu l6sen: Massen-, Im-
puls- und Energiebilanz fur die Felder Dampf, flissiger Film und flussige Tropfen. Die-
se Anzahl an Gleichungen lieBe sich wiederum durch Vereinfachungen reduzieren,
z. B. kédnnte fir manche Falle eine einheitliche Temperatur von flissigem Film und
Tropfen unterstellt werden (T¢im = Taropiets): SOdass nur eine Energiebilanz fur die
flissige Phase zu I6sen ware. Analog zu den Tropfen als disperse fliissige Phase in
einem Dampfvolumen, welche neben einer kontinuierlichen Fllssigkeitsphase existiert
(im obigen Beispiel der Wasserfilm), kann man gasférmige Blasen in einem Flussig-
keitsvolumen als zweites gasformiges Feld zusatzlich zur kontinuierlichen Gasphase
einfihren. Die Modellierung lasst sich noch weiter verfeinern, indem beispielsweise das
Feld der Flussigkeitstropfen in verschiedene Unterfelder aufgeteilt wird, etwa in ein
Feld grofRer und ein Feld kleiner Tropfen, welche sich mit unterschiedlicher Geschwin-

digkeit bewegen.

Prinzipiell ist zu erwarten, dass eine Computersimulation mit zunehmend feiner Unter-
teilung der Felder zunehmend realistischere Ergebnisse liefert, ahnlich wie dies bei ei-
ner zunehmend feineren Nodalisierung der Fall sein sollte. Allerdings wachst mit jedem
zusatzlich betrachteten Feld die bendtigte Rechenzeit. Auflerdem — und das ist das
wesentliche Problem — mussen die SchlieSungsgleichungen bekannt sein, mit welchen
die Quell- bzw. Senkenterme fur den Massen-, Impuls- und Energietransport zwischen
den einzelnen Feldern berechnet werden. Diese Schlielungsgleichungen sind i. d. R.
abhangig von der jeweiligen Strdomungsgeometrie (z. B. vertikale oder horizontale
Stromung) und mussen den Einfluss spezieller Gegebenheiten berlcksichtigen. Zum
Beispiel fihrt das Vorhandensein von Abstandshaltern in einem Stromungskanal zu ei-
nem Aufbrechen grofRer Tropfen in mehrere kleine und damit zu einem Senkenterm in
den Differentialgleichungen fur das Feld grofer Tropfen und einem betragsmaRig
gleich groRen Quellterm in den Gleichungen fur das Feld kleiner Tropfen. Gegenwartig
sind solche SchlieBungsgleichungen nur unvollstdndig bekannt. In einem aktuellen
Fachzeitschriftenartikel Uber SchlieBungsmodelle fur die Massenbilanzgleichungen
/IROT 17/ ist beispielsweise vermerkt, dass flr einige Blasenwechselwirkungen bislang
keine geeigneten Modelle vorliegen; stattdessen wird daher die voriibergehende Ver-
wendung von SchlieBungsmodellen empfohlen, welche fir das Tropfenfeld entwickelt

wurden. Prinzipiell sind bei der Simulation von n; Feldern ny, ,,, Wechselwirkungen
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pro Erhaltungsgleichung (Masse, Impuls und Energie) zwischen den jeweiligen Feldern

moglich:

nr 1
Nwmax = E(nF —i)= E (mg—1)-ng
i=1

Bei vier Feldern sind rechnerisch somit sechs Wechselwirkungen pro Erhaltungsglei-
chung mdglich, vgl. Abb. A.2.2 (a). Oft finden einige der rechnerisch méglichen Wech-
selwirkungen physikalisch nicht statt oder kénnen vernachlassigt werden; z. B. ist eine
direkte Wechselwirkung zwischen Tropfen- und Blasenfeld unwahrscheinlich, wodurch
sich die Anzahl der Wechselwirkungen pro Bilanzgleichung auf funf verringert, vgl. Ab-
bildung Abb. A.2.2 (b).

Liquid, Vapor, Liquid, Vapor,

> >

kontinuierlich kontinuierlich kontinuierlich kontinuierlich
Liquid, dispers Vapor, dispers Liquid, dispers Vapor, dispers
(Tropfen) (Blasen) (Tropfen) (Blasen)

(@) (b)
Abb. A.2.2 Schematische Darstellung der Wechselwirkungen: (a) ng = 4 Felder und

Ny max = 6 Wechselwirkungen pro Bilanzgleichung (b) Zwischen Tropfen-

und Blasenfeld wird keine Wechselwirkung angenommen
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A.2.2 Einsatzgebiete

Fur viele thermohydraulische Simulationen ist die Verwendung eines Zwei-Felder-

Modells (flissig und gasférmig, wie gegenwartig in ATHLET implementiert) ausrei-
chend /ROT15b/, was durch zahlreiche Validierungsrechnungen belegt ist /AUS16/. Al-

lerdings gibt es, wie im vorigen Kapitel beschrieben, inharente Schwachen bei der Si-

mulation verschiedener zweiphasiger Strémungsbilder. So haben bereits friihere

Analysen gezeigt, dass Ringtropfenstromungen mit ATHLET nicht zufriedenstellend

reproduziert werden kénnen /TRA 04/. Anwendungsfalle mit Relevanz fiir die Reaktor-

sicherheitsbewertung, bei welchen erwartet wird, dass der Einsatz von Mehrfeldermo-

dellen die Simulationsfahigkeit von Systemcodes wie ATHLET deutlich verbessert,

sind:

Critical Heat Flux- (CHF-) Berechnung und Dryout-/Post-Dryout-
Warmeiibergang: Als Dryout wird fir Zweiphasen(ring)stromungen mit hohem
Dampfgehalt das Austrocknen des Flussigkeitsfilms entlang der Brennstabhullrohre
bezeichnet. CHF bezeichnet in diesem Zusammenhang die Warmestromdichte, bei
welcher Dryout entsteht. Eine Folge des Nicht-Benetzens der Hullrohroberflache ist
ein verschlechterter Warmetbergang an das Kihimittel. Da Dryout ein hydrodyna-
misches Problem ist, welches neben Verdampfungsprozessen von Entrainment
und Wiederanlagern von Flissigkeitstropfen am Hullrohr bestimmt ist, sind Mehr-
feldermodelle zu seiner mechanistischen Beschreibung gut geeignet /JAY 04/, [IJAY
05/. Wahrend der Abblase- und Flutungsphase eines Kuhimittelverluststorfalls wird
unter Dryout-Bedingungen im Kern Warme von den Hullrohren sowohl an die konti-
nuierliche Dampfphase als auch an die dispersen, mitgerissenen Flussigkeitstrop-
fen abgegeben. Dieser Vorgang wird als “dispersed flow film boiling” (DFFB) be-
zeichnet. Die Mischung von Dampf und Wassertropfen kann dabei die Hullrohre
ausreichend kuhlen, sodass die Hullrohrtemperaturen unter den maximal zulassi-
gen Werten bleiben. Auch dieses Phanomen kann mit Hilfe von Mehrfeldermodel-
len berechnet werden /ERG 06/.

Quenchfrontbewegung bei Top-Down-Quenching: Aufgrund der entgegenge-
setzten Strdmungsrichtung von fliissigem Film und im Dampf mitgerissenen Trop-
fen wird eine verbesserte Simulation dieses Phanomens mit einem Mehrfeldermo-
dell erwartet /VAL 11/, /BES 10/.
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Reflux-Condenser-Mode: Tropfentransport vom Reaktorkern in Richtung
Dampferzeuger bei gleichzeitiger, auch entgegengesetzter Strdmung der kontinu-
ierlichen Flissigkeitsphase. Mit dem Tropfentransport vom Kern zu den Dampfer-
zeugern verbunden ist zum einen der Effekt, dass durch die Verdampfung der
Tropfen auf ihrem Weg zum Dampferzeuger die Rickflussrate des Wassers zum
Kern beeinflusst wird (“Steam Binding”), und zum anderen, dass Oszillationen beim
Ruckstromen gedampft werden /VAL 11/, /BES 10/).

Die 0. g. Phanomene werden vor allem bei Kihimittelverluststérfallen in DWRn er-
wartet. Aber auch beim Normalbetrieb von Siedewasserreaktoren liegen sowohl
Flussigkeits- als auch Gasphase einerseits kontinuierlich und andererseits dispers
als Tropfen und Blasen verschiedener Durchmesser vor, weshalb die Simulations-
fahigkeit von ATHLET fur diesen Reaktortyp durch den Einsatz von Mehrfeldermo-
dellen verbessert werden kann /ROT 15b/, /ROT 17/.

Weitere Anwendungsfalle, bei denen der Einsatz eines Mehrfeldermodells sinnvoll er-

scheint, sind:

Stromung in Heatpipes/Thermosiphons, welche zur Brennelementlagerbecken-
kihlung eingesetzt werden sollen und in denen Ring-Nebel-Strémung mit Gegen-
stromung der kontinuierlichen Wasserphase an der Rohrwand und der mitgerisse-
nen Wassertropfen in Rohrzentrum auftreten kann (vgl. laufendes Projekt “Passive

Lagerbeckenkihlung durch Warmerohre”, Forderkennzeichen RS1543).

Druckhalterspriihen: Bei einigen Druckhaltern kann das eingesprihte Wasser aus
unterschiedlichen Quellen stammen (aus dem kalten Strang und Zusatzboriersys-
tem sowie aus dem Volumenregelsystem) und damit unterschiedliche Temperatu-
ren aufweisen. Zur realistischen Simulation solcher Druckhaltersprihsysteme kénn-

te ein Modell mit mehreren Tropfenfeldern eingesetzt werden.
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A3 Einsatz von Mehrfeldermodellen in System- und
Subchannelcodes

A.3.1 CATHARE

CATHARE (Code for Analysis of THermalhydraulics during an Accident of Reactor and
safety Evaluation) ist ein Thermohydraulik-Systemcode flr die Sicherheitsanalyse (vor
allem) von Druckwasserreaktoren. CATHARE wird von der CEA entwickelt, unterstitzt
durch AREVA-NP, EDF und IRSN. Die aktuelle Codeversion, welche u. a. in Genehmi-
gungsverfahren eingesetzt wird, CATHARE-2, basiert auf einem Zwei-Phasen-
Sechsgleichungsmodell. Im Rahmen des NEPTUNE-Projekts wird gegenwartig eine
zuklinftige Codeversion, CATHARE-3, entwickelt /GUEQ7/. Die physikalischen Modelle
betreffend soll die hauptsachliche Weiterentwicklung von CATHARE im Einsatz von
Mehrfeldermodellen, gekoppelt mit einer Gleichung zur Berechnung der Zwischenpha-
senflachendichte und einem Zwei-Phasen-Turbulenzmodell, bestehen /EMO09/. Be-
ziglich des Einsatzes von Mehrfeldermodellen wurde bisher ein Drei-Felder-Modell
(Flissigkeit kontinuierlich, Tropfen; Gasphase kontinuierlich) in CATHARE implemen-
tiert. Dieses Modell wird in einer Simulation lokal an den Stellen eingesetzt, an welchen
man sich eine Verbesserung der Simulation hierdurch erhofft (z. B. im Reaktorkern bei
Simulationen von Kuhlmittelverluststorfallen mit Kernfluten), wahrend das ubrige Simu-
lationsgebiet standardmafig mit dem Zwei-Felder-Modell berechnet wird /VAL11/. Die-
ser Ansatz erfordert eine Behandlung “hybrider” Leitungen an den Schnittstellen der
Simulationsgebiete mit zwei bzw. drei Feldern. Das Drei-Felder-Modell kann bei 0D-,
1D-, und 3D-Simulationen eingesetzt werden. Versuchsnachrechnungen von Experi-
menten zur kritischen Warmestromdichte/Dryout und zum Post-Dryout-Warmetransport
mit dem Drei-Felder-Modell im 1D-Simulationsgebiet haben zufriedenstellende Ergeb-
nisse geliefert. Simuliert wurden die Experimente von Wurtz, Bennet et al. und Becker
et al. /JJAY04/ sowie die Versuchsreihen TPTF (JAERI) und THTF (ORNL) /JAYO05/.
Darlber hinaus wurde das Drei-Felder-Modell zur Nachrechnung von Kernflutungsex-
perimenten an den Brennstabbilindelversuchsstanden PERICLES und RBHT sowie am
Integralversuchsstand BETHSY verwendet. Bei den Simulationen der PERICLES- und
RBHT-Versuche wurde das Modell in einem 1D-Simulationsgebiet eingesetzt, wahrend
es bei der Nachrechnung des BETHSY-Experiments 6.7C sowohl im OD- und 1D- als
auch im 3D-Bereich zum Einsatz kam /VAL11/. Bei BETHSY 6.7C wurden aufierdem

verschiedene Komponenten des Primarkreislaufs mit dem Drei-Felder-Modell berech-
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net: Kern, oberes Plenum, heiRe Strange und Dampferzeuger. Die Nachrechnungen
der PERICLES- und RBHT-Experimente lieferten zufriedenstellende Ergebnisse. Die
Nachrechnung von BETHSY 6.7C zeigte, dass das Drei-Felder-Modell im Vergleich
zum Zwei-Felder-Modell besser in der Lage ist, den Top-Down-Quenching-Prozess mit
entgegengesetzter Strdmung von Flussigkeitsfilm und Tropfen zu simulieren. Wahrend
das Stréomungsverhalten am Kernaustritt korrekt berechnet wurde, konnte das Verhal-
ten der Tropfen nach Verlassen des Kerns noch nicht zufriedenstellend abgebildet
werden, da noch kein geeignetes SchlieBungsmodell zur Berechnung der Tropfende-
position in den entsprechenden Komponenten (oberes Plenum und heile Strange) zur

Verfligung stand.

A.3.2 RELAP

RELAP (Reactor Excursion and Leak Analysis Program) ist ein Systemcode zur Simu-
lation des Verhaltens des Reaktorkihlkreislaufs bei verschiedenen Unfallen und Tran-
sienten. RELAP wird seit den 1960er Jahren entwickelt. Gegenwartig existieren ver-
schiedene Versionen des Codes; die bekanntesten sind RELAP5-3D und RELAP-7,

beide werden am Idaho National Laboratory (INL) entwickelt.

RELAP-7 befindet sich gegenwartig im Entwicklungsstadium. Es basiert auf einem
Zwei-Felder-Modell mit sieben Bilanzgleichungen; die zusatzliche Bilanzgleichung ge-
genuber einem klassischen Sechsgleichungsansatz basiert auf der Tatsache, dass die
Dricke in den beiden Feldern (Phasen) nicht gleich sind (die Vereinfachung, dass die
Dricke gleich sind, wird im Sechsgleichungsansatz gemacht). Fur RELAP-7 sind der-
zeit keine Entwicklungen zu Mehrfeldermodellen bekannt. RELAP5-3D ist die aktuelle
RELAP-Version, welche klassisch auf einem Zwei-Felder-Modell mit sechs Bilanzglei-
chungen basiert. Zurzeit wird ein Sechs-Felder-Modell (Flissigkeit kontinuierlich, kleine
Tropfen, grolie Tropfen; Gasphase kontinuierlich, kleine Blasen, grolte Blasen) flr die
spatere Implementierung in RELAP5-3D entwickelt /ROT 15a/, /ROT 15b/, /ROT 16/,
/ROT 17/, vgl. Kapitel 3.5.
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A3.3 TRACE

TRACE (TRAC/RELAP Advanced Computational Engine) ist das Referenz-
Codesystem der U.S.NRC zur Simulation der Thermohydraulik von Lecks und Tran-
sienten, bestehend aus den Rechenprogrammen TRAC-P, TRAC-B, RELAP5 und
RAMONA. TRACE verwendet ein klassisches Zwei-Felder-Modell mit sechs Bilanzglei-
chungen. Gemal /ROT 15b/ und /MAR 13/ ist die Entwicklung eines dritten Feldes
(Tropfen) geplant.

A3.4 SPACE

Der Thermohydraulik-Systemcode SPACE (Safety and Performance Analysis CodE)
wird von Korea Nuclear Hydro and Nuclear Power Co. (KHNP) zur Sicherheitsbewer-
tung bestehender Druckwasserreaktoren und fortschrittlicher Reaktordesigns entwi-
ckelt. Erklartes Ziel der Entwicklung von SPACE ist es, bisher verwendete System-
codes zur Reaktorsicherheitsbewertung zu ersetzen. SPACE I6st die
Erhaltungsgleichungen fur drei Felder (flissig kontinuierlich, Tropfen; gasférmig) /NOH
13/, IHAS 11/. In /HAS 11/ ist kurz die Nachrechnung von CHF-Experimenten (“Ben-
net's Heated Tube Experiments”, vgl. die Bemerkungen zu CATHARE in Kapitel 5) mit
SPACE erwahnt, allerdings wurde hierbei offensichtlich nicht das Drei-Felder-Modell
eingesetzt, sondern klassische “Look-up Tables”. Eine dokumentierte Anwendung des

Drei-Felder-Modells konnte im Rahmen der Recherche nicht gefunden werden.

A3.5 COBRA-TF, COBRA/TRAC, WCOBRA/TRAC

COBRA-TF (COolant-Boiling in Rod Arrays - Two Fluids), bzw. CTF, seine Weiterent-
wicklung an der Reactor Dynamics and Fuel Management Group (RDFMG) der Penn-
sylvania State University, ist ein Thermohydraulik-Subchannel-Code zur Analyse von
Transienten in Brennstabbundeln von Leichtwasserreaktoren. Die aktuelle Codeversion
enthalt ein Drei-Felder-Modell (Flissigkeit kontinuierlich, Tropfen; Gasphase), welches
— im Gegensatz zu den oben aufgelisteten Codes — auf der Vereinfachung beruht, dass
sich das Tropfenfeld und das Feld der kontinuierlichen flissigen Phase im thermischen
Gleichgewicht befinden, wodurch nur eine Energiebilanzgleichung fur beide flissigen
Felder zu |6sen ist /SAL 15/.
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In /ROT17/ ist vermerkt, dass die Programme COBRA/TRAC (eine Fusion von
COBRA-TF und TRAC) und WCOBRA/TRAC ein Drei-Felder-Modell (FlUssigkeit konti-
nuierlich, Tropfen; Gasphase) im Reaktordruckbehalter verwenden; das Tropfenfeld ist
dabei nur im 3D-Simulationsgebiet anwendbar. Da die Verwendung des Drei-Felder-
Modells in COBRA/TRAC bereits seit mindestens 1982 dokumentiert ist /THU82/, soll-
ten genligend Validierungsrechnungen zu den verwendeten SchlieRungsgleichungen

existieren.

In einer eher aktuellen Arbeit /ERG 06/ wurde ein zusatzliches Feld fur kleine Tropfen
in COBRA-TF eingefuhrt, sodass die dort verwendete Programmversion ein Vier-
Felder-Modell (Flissigkeit kontinuierlich, groRe Tropfen, kleine Tropfen; Gasphase)
enthalt, wobei allen Feldern der flissigen Phase unterstellt wird, dass sie sich im ther-
mischen Gleichgewicht befinden. Mit dem maodifizierten Code wurden verschiedene
Experimente der Versuchsreihen FLECHT-SEASET (Full Length Emergency Core He-
at Transfer - System Effects and Separate Effects Tests) und RBHT (Rod Bundle Heat
Transfer) nachgerechnet. Im Vergleich zu Simulationen mit dem Original-Code haben
sich einige Rechenergebnisse verbessert, wahrend insbesondere fir die FLECHT-
SEASET-Experimente eine Verschlechterung einiger Simulationsergebnisse durch die

EinfUhrung des vierten Feldes eingetreten ist.
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A.3.6 Weitere Codes

Weitere Simulationsprogramme, welche Mehrfeldermodelle anwenden, sind:

TRAC-M (Transient Reactor Analysis Code): In /LEE 06/ sind die Implementierung
eines Tropfenfeldes in den Systemcode sowie Nachrechnungen der Experimente
von Collier&Hewitt und von Wirtz mit dem modifizierten Programm beschrieben.
Das Tropfenfeld wird als im thermischen Gleichgewicht mit der kontinuierlichen
flissigen Phase stehend betrachtet; die Schliefungsgleichungen entsprechen im
Wesentlichen den in COBRA-TF verwendeten.

FIDAS (Flim Dryout Analysis Code in Subchannels): Ein Subchannelcode welcher
neben den kontinuierlichen Feldern ein Tropfenfeld enthalt /JJAY 04/, /LEE 06/. Die
Tropfen kénnen eine andere Temperatur haben als die kontinuierliche flissige

Phase.

MONA: Ein Subchannelcode, welcher neben den kontinuierlichen Feldern ein Trop-
fenfeld enthalt /JJAY 04/

GemalR /ROT 17/ profitieren auch CFD-Codes von Mehrfeldermodellen.

STRAP: Ein von der Belgrad-Universitat entwickelter pradiktiver Code fir stratifi-
zierte und vertikale annulare Strémungen /STE 95/. Hier handelt es sich um ein 3-
Felder-Modell.

Keine Informationen bezlglich der Verwendung von Mehrfeldermodellen wurden in fol-

genden bekannten Systemcodes gefunden:

MARS (Multi-dimensional Analysis of Reactor Safety)
KORSAR (KOmpleksnyi RaSchet Atomnykh Reaktorov)

APROS (Advanced PROcess Simulation environment)
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A.4 Erster Entwurf eines 3-Felder-Modells fiir ATHLET

Wie bereits weiter oben beschrieben, entstehen beim Aufteilen einer Phase in mehrere
Felder (z. B. Aufteilen einer flissigen Phase in die zwei Felder “Flussigkeit kontinuier-
lich” und “Flissigkeit, Tropfen”) “Schnittstellen”, welche in den Erhaltungsgleichungen
berticksichtigt werden missen. Im Folgenden sind einige der zusatzlichen Terme
exemplarisch beschrieben. Bei der Beschreibung geht es darum, einen prinzipiellen
Uberblick zu liefern und noch nicht eine detaillierte Herleitung der einzelnen Terme fiir
jedes Feld (diese ist ggf. Thema eines weiterflhrenden Dokumentes) zu liefern. Eine
sehr Ubersichtliche Beschreibung der Bilanzgleichungen fiir ein Sechs-Felder-Modell
istin /ROT 15b/ und /ROT 16/ zu finden.

Als beispielhafte Gleichungen werden die Bilanzgleichungen eines Drei-Felder-Modells
(FlUssigkeit kontinuierlich, Dampf kontinuierlich, Flissigkeit dispers) betrachtet. Die
Formulierung der Zusatzterme ist entsprechend der Formulierungen der Bilanzglei-
chungen (“Basic Field Equations”) in der ATHLET-Modellbeschreibung /AUS 16/ ge-
wahlt und von /JAY 04/ inspiriert. Der Einfluss verschiedener Stromungsformen auf die
Gleichungsterme ist noch nicht beriicksichtigt, stattdessen werden die Volumenanteile
der verschiedenen Phasen als Verteilungsparameter benutzt. Daher sind die folgenden
Gleichungen nur als grober Entwurf fir eine Implementierung in ATHLET zu betrach-
ten, welcher wahrend der Entwicklungsarbeiten zum Dreifeldermodell modifiziert wer-

den muss.

Im Folgenden steht w als volumetrischer Fluss und ist abhéngig von der Phasen-

wechselrichtung.

Verdampfung der kontinuierlichen flissigen Phase: w = w,
e Kondensation der Dampfphase: W, = W,

e Verdampfung der dispersen fliissigen Phase: w, = w,
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Dariber hinaus werden die Mischungsdichte und die relative Geschwindigkeit einge-
fuhrt:

Pm = Qyc Pyc T Aic Pic + A Pia

— = —
WRlvc,lc = Wyc — Wic
WRveld = Wye — Wid

p _ (P Ay +p Alq )
vap — \Pvc ld -’
Ay + Aiq Ay + Aiq

Es gilt fir n-Felder (in unserem Fall n = 3):

n
Zak:alc + Aye +ald =1
k=1

A.41 Massenbilanz

Der in der Gleichung des ATHLET 2-Fluid-Modells bisher enthaltene Phasenwechsel-
term ¢ musste durch die Terme zur Beschreibung des Massenverlustes durch Ver-
dampfen von Flissigkeit aus dem kontinuierlichen Feld in die Dampfphase ¢;._,., des
Massenverlustes durch Verdampfen von Flissigkeit aus dem dispersen Feld in die
Dampfphase ¢;;_, sowie des Tropfenmitrisses (Entrainment) aus dem kontinuierli-
chen Flussigkeitsfeld in das disperse Feld ¢, und des (Wieder-) Eindringens von Trop-

fen in das kontinuierliche Flissigkeitsfeld (Deposition) ¢, erganzt bzw. ersetzt werden.
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Kontinuierliche Liquid-Phase:

d(aicpic) —
% +V- (alc Pic ch) =@Pa —Pe — Picove

Disperse Liquid-Phase:

d(aapia) —
T + V- (g pra Wia) = —@a + Pe — Qra—vc

Kontinuierliche Gas-Phase:

d(aycpuc) _,
% +V- (avc Pvc ch) = Qiesve T Pra—ve

Tab. A. 4.1 Massenbilanz-Terme

tinuierliche Feld (wieder-) eindringen (Index d fur Deposition)

Term | Beschreibung Einheit
@. |Massenverlust in das Tropfenfeld aufgrund von Tropfenmitriss (In- | kg/m3 - s
dex e flr Entrainment)
©q | Massengewinn aus dem Tropfenfeld durch Tropfen, die in das kon- | kg/m3 - s
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A.4.2 Impulsbilanz

Wie bei der Massenbilanz missen nun statt der bzw. zusatzlich zu dem Term ¥ - Wy,
welcher die Impulsflussdichtednderung aufgrund von Phasenlibergangen berucksich-
tigt, weitere Terme eingefuhrt werden (s. untenstehende Gleichungen),

z. B. Pic->ve " Wr,ic-vc-

Wrc-vc ISt dabei die Geschwindigkeit des fliissigen kontinuierlichen oder des gasfér-
migen Feldes, abhangig davon, ob ein Kondensations- oder Verdampfungsvorgang
vorliegt. Des Weiteren missten die Terme flr die Zwischenphasenreibung, die Wand-
reibung, die Wasserspiegelkraft und — sofern aktiviert — die virtuelle Masse Uberarbeitet
werden. Die virtuelle Masse ist gemall /AUS16/ in der aktuellen Codeversion von
ATHLET nicht bertcksichtigt.

Kontinuierliche Liquid-Phase:

daye pic Wic |

— — — -
ot +V- (alc Pic Wic Wi ) +V- (alc p) = —Tiicove — Tileold
—
—ac fW
N
~Pic>ve Wric>ve
—Pe Wc
—
tPaWiqg

—acpic g sin(y)
+(avc + ald) ac (plc - pvap) g COS(V) thavc

d WRWC lc —
—xjc Ayc Pm <T +V WR|vc,lc

OWRjicia
+a;c g Pm <T + VWgjic1a

+SI,lc
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Disperse Liquid-Phase:

dlaig pra Wia ]
ot

+ V- (a1g Pra Wig Wig ) +V - (g P) = —Tiasve + Titcold

—aq f w

—Pra-vc Wrld-vc
—

+(pe Wie

—PaWia

—QaPia 9 sin(y)

aW)Rh}c ld —
—Qyc A1g Pm < ot +V WR|vc,ld

0 Wpjic,a _
—Qc A1 Pm <—8t + VWgica

+51 14
Kontinuierliche Gas-Phase:

a[avc Pvc ch ]
at

+V- (avc Pyc ch ch ) +V- (avc p) =+ ?i,lc—mc + ?i,ld—mc

—Qyc ?W

+(plc—>vc Wl",lc—mc

+(pld—>vc Wr,ld—mc

—QycPvc 9 sin(y)

_(avc + ald) ac (plc - pvap) g COS(V) thavc
+avc Aia Pm <% + VWRWC,ld)

aW)Rh}c lc —
+avc Xic Pm < ot + l7WR|vc,lc

+S1vc
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Tab. A.4.2

Bedeutung der Terme der Impulsbilanzgleichung

Term Beschreibung Einheit
T Zwischenphasenreibung N/m3
]‘c; Wandreibungskraft pro Volumeneinheit N/m?3
Ok - Wr Impulsfluss aufgrund von Phasenwecheln kg/m? - s?
(Kondensation/Verdampfung)
yePuegsin(y) | Erdbeschleunigungsterm kg/m? - s?
Pe * Wi Impulsverlust in das Tropfenfeld aufgrund von Tropfenmit- | kg/m? - s2
riss (Anm.: Gemal /ROT15b/ misste fur diesen Term
statt w;. die Geschwindigkeit w;; verwendet werden.
Es ist noch zu klaren, welche Grdle hier die richtige ist.)
Pq*Wig Impulsgewinn aus dem Tropfenfeld durch Tropfen, diein | kg/m? - s?
das kontinuierliche Feld (wieder-)eindringen
Ay Ay Prm Virtuelle Masse N/m3
aw; —_—
(5 + 7%)
[...]1DpVa,. | Wasserspiegelkraft N/m3
S; Externe Quellterme wie Pumpen, Turbinen... N/m?3
A4.3 Energiebilanz

Die Erweiterung der Energiebilanzgleichungen (2.3) und (2.4) aus /AUS16/ sieht prin-

zipiell ahnlich aus. Die zusatzlichen Terme, welche den Energieeintrag oder -abzug

aus einem Feld aufgrund von Phasenwechseln oder Entrainment/Tropfendeposition

beschreiben, haben die Form ¢ - (h + %v_v’ . W). AulRerdem kommen weitere Terme hin-

zu, wie z. B. Warmestréme zwischen den Feldern oder die durch Scherkrafte geleistete

Arbeit und Dissipation.
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Kontinuierliche Liquid-Phase:

1 —_— —_—
) [(alc Pic (hlc + jwlc ch))] ap

ot

— 1 — —_
+V- <alc Pic Wic (hlc + E Wic Wie )) =

- —
A Ti,vc—>lc |WR|vc,lc I
— —
+ae Tiicsia | Wrjicia |
. —_—
+a pic g sin(y) wie
+ qw,lc

+ qi,lc—mc + qi,lc—ﬂd
1 —_— —
+(plc—>vc (hlI/,lc + E Wr WF)
1 — —
+T@Qq (hlc + S Wia Wld)
1 —_  —
—Pe (hlc + S Wid Wld)

+Sfriction + Scompression + SE,lc

Disperse Liquid-Phase:

1 — —
d [(ald Pla (hld +5Wia Wld))] ap 1
T —Qq - TV <ald Pla Wia (hld + > Wig Wig )) =

ot
Xlg ?i,vc—»m |WR|vc,Ld|
+a1q Tigcsta | Wrica
+a pig g sin(y) wig
+ qw,ld

9100 ~ Qijtesia

1 —  —
+@1a-vc (ht.v,ld + S wr Wr)
1 — —
—@q (hld + Ewld Wld)

1 —_  —
+@e (hld + S Wid Wld)

+Sfriction + Scompression + SE,ld
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Kontinuierliche Gas-Phase:

1 — —
0 [(avc Pyc (hvc + jwvc ch))]

at

1

+V- <avc Pvc ch (hvc + E ch ch )) =

- —
Ayc Ti,vc—>lc IWR|vc,lc |

- —
+avc Ti,vc—»ld |WR|vc,ld |
Ta Pyc g sm(y) Wyc
+ qw,vc

- qi,lc—mc - qi|ld—>vc
h 1 —_ —
—Pic—>vc Y. vc + E Wrwpr

1 _—_ —
~Pia-vc (hvc + E wr WI")

+Sfriction + Scompression + SE,vc

Tab. A4.3 Bedeutung der Terme der Energiebilanzgleichung

Term Beschreibung Einheit
a, T | wg | Dissipation durch interfacial Shear W /m?
a,prgsin(y) wy | Erdbeschleunigungsterm W /m?
q; Warmefluss an der Phasengrenze W /m?

Qi Warmefluss an der Wand/Struktur W /m?
Striction Dissipation durch Wandreibung : P wy, Ty, W /m?
Scompression Dissipation durch Kompressionsarbeit: P - V(w;, A) W /m?
SEve Externe Quellterme wie Pumpe, Turbine... W /m?

224




A.4.5 Annahmen und maégliche Vereinfachungen

Folgende Annahmen werden zur Vereinfachung des beschriebenen Modells gemacht:

. Es gibt keinen Warmeaustausch und keine durch Scherkrafte Gbertragene Arbeit

zwischen der dispersen und kontinuierlichen Liquid-Phase:

Qi1cs1a =0

- Titesta = 0

*  fw = 0 fur die disperse Liquidphase bei Ringtropfenstromung (dieser Punkt ist erst

bei der Unterscheidung verschiedener Stromungsformen relevant)

. Die Tropfchen bewegen sich mit der gleichen Geschwindigkeit wie die kontinuier-

liche Gas-Phase:

- Wig = Wyc

. Die Wasserspiegelkraft wird durch eine Mischungsdichte p,,, flr die kontuierliche

Dampfphase und Tropfen ermittelt.

. Wie bisher werden folgende Terme im Code vernachlassigt:

Geometrie- und Strukturanderungen: % =0

aWR|17c,lC

— virtuelle Masse : z.B. : a,. a;. pm( o

+ VWRWC,[C) =0
—  potentielle Energie-Terme

—  Scherkraft- und Dissipationsterme fur die Energieerhaltungsgleichung:

TL'=O

—  Erdbeschleunigungsterme flir die Massen-und Energieerhaltungsgleichun-
gen (siehe /AUH 16/ “Mass and Energy Balances”)

—  Kompressionsarbeit und Dissipation durch Wandreibung
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A.5 SchlieBungsgleichungen

Ein grundsétzliches Problem bei der Anwendung von Mehrfeldermodellen ist die Be-
schreibung der neuen Quell- und Phasenwechselterme. Hierfir werden SchlieRungs-
gleichungen bendtigt, welche in der Regel nur fur spezielle Geometrien, Strdmungs-
formen und Parameterbereiche gultig sind. In der Literatur ist daher eine Vielzahl von
SchlieBungsgleichungen fur die jeweils untersuchten Falle zu finden, z. B. in /JAY 04/,
IJAY 05/, /LEE 06/, /STE 07/, /BON 09/, /IVAL 11/, IROT 17/.

Um ein Beispiel flr die verschiedenen Phanomene zu geben, welche von den Schlie-
Rungsgleichungen abgedeckt werden missen, sind Abb. A.5.1 und Abb. A.5.2 die
Quellterme in den Erhaltungsgleichungen eines Sechs-Felder-Modells (Flussigkeit kon-
tinuierlich, kleine Tropfen, grofRe Tropfen; Gasphase kontinuierlich, kleine Blasen, gro-
Re Blasen) abgebildet. Die detaillierte Beschreibung der Gleichungen ist in /ROT17/ zu
finden. Rot ausgefillite Boxen in den Abbildungen bedeuten, dass gemal /ROT17/ ge-
genwartig (die Quelle ist aus dem Jahr 2017) keine SchlieRungsgleichungen fir den
entsprechenden Prozess bekannt sind. Stattdessen werden vorubergehend die analo-
gen SchlielBungsgleichungen der jeweils anderen Phase empfohlen: Tropfenkoales-
zenz soll z. B. durch die Gleichungen fur Blasenkoaleszenz berechnet werden, solange

kein spezielles Modell bekannt ist.

Queliterme in den
Feldern der fltissigen
Phase

Tropfendeposition Tropfenaufbrechen Tropfenkoaleszenz
(i (Breakup) (Coalescence)
B in aufwirts gerichteter in vertikaler | taschenformig
Ringstromung Ringstromung (Bag-type)
scherend
= (T in horizontaler Stromung [l ==

Tropfenmitriss
(Entrainment)

ernflutungsbedingunger (Stripping)

erursacht durch Kollisior
mit Abstandshalter

in horizontalre
Ringstromung

Abb. A. 5.1 Zusatzterme in den Feldern der Tropfen-Phase, nach /ROT17/
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Quellterme in den
Feldern der
gasformigen Phase

1
I 1 1
Blasenmitriss - . Blasenaufbrechen Blasenkoaleszenz
B [Blasen-De-Entrainment] .
(Entrainment) (Breakup) (Coalescence)
1
1 I 1

——

= = durch den Sog zweier
bt st scherend b LT A ST verursacht durch durch zufallige sich hintereinander
Oberflichenspannung Kollision mit Kolisi smemardta been
(Turbulent Impact) (Shear Break-up) (Surface Instabilty) Abstandshalter ollisionen
(Wake Entrainment
kleine Blasen wd ZWeier kleiner Blasen

kleine Blase schwimmt
vorweg
. einer kleinen mit einer groRe Blase schwimmt
groRe Blasen — .
groRen Blase vorweg
B\ cier groRer Blasen

Abb. A. 5.2 Zusatzterme in den Feldern der Blasen-Phase, nach /ROT17/

Versuchsnachrechnungen mit CATHARE haben gezeigt, dass die Simulationsfahigkeit
des Codes bei Verwendung eines Drei-Felder-Modells Modell (flissig kontinuierlich,
Tropfen; gasférmig) anstelle des traditionellen Zwei-Felder-Modells verbessert werden
konnte, allerdings nur fir die Phanomene, zu welchen Schliefungsgleichungen be-
kannt sind /VAL 11/: “In these preliminary calculations with a three-field model, the flow
behavior at the core outlet is already better described but the behavior of droplets
downstream of the core is not yet well captured since no adequate deposition law is

available for these components.”

Andererseits konnte — obwohl die SchlieBungsgleichungen prinzipiell stromungsfor-
mabhangig sind /ROT 15a/, /JAY 04/ — nachgewiesen werden, dass zumindest flr
langsame Transienten in (nahezu) horizontalen Rohren mit dominanter Strémungsrich-
tung durchaus strémungsformunabhangige Schliefungsgleichungen verwendet wer-
den kdénnen /BON 09/. Die Autoren konnten mit ihrem Vier-Felder-Modell (flussig konti-
nuierlich, Tropfen; gasférmig kontinuierlich, Blasen) sogar die Strdmungsformen in
einer Pipeline in guter Ubereinstimmung mit der Stromungskarte von Taitel&Dukler

vorhersagen.
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A.5.1 SchlieBungsgleichungen zum 3-Felder-Modell

Wie bereits angesprochen, sind beim 3-Felder-Modell grundsatzlich 3 Wechselwirkun-
gen moglich. SchlieBungsgleichungen missen entsprechend zusatzlich fur folgende

physikalischen Effekte gefunden werden:

—

lig. kontinuierlich <=> liq. dispers:
— Tropfendeposition

— Tropfenentrainment

2. lig. dispers <=> vap. kontinuierlich:
— Tropfen “drag”, Zwischenphasenflachenreibung fir Tropfen

— Warmetransport zwischen Tropfen und Gasphase

3.  Warmetransport zwischen Tropfen und Wand + Konvektion + Warmestrahlung

s

Tropfendurchmesser

o

Ubergénge zwischen verschiedenen Strdmungsformen

Die Tab. A.5.1 listet die aus der Literatur bekannte SchlieRungsgleichungen mit deren
Abhangigkeiten zur Geometrie und Stromungsform auf. In der Tabelle sind folgende
Abkurzungen zu finden: v.=vertical, h.=horizontal, A-F=Annular-Flow, Bub.=Bubbly-
Flow, Strat.=Stratified Flow, A-M=Annular-Mist-Flow, Dis.=Dispersed Flow,

Corr.=Correlation, cont.=continuous, interf.=interfacial, k. A.=keine Angaben
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Tab. A.5.1 Verfugbare Schlielungsgleichungen in Abhangigkeit von Geometrie und

Strdomungsform
Korrelation / Modell- G -| Stro -
. ! Referenz ec?me romungs Code
Bezeichnung zweck trie form

- Deposition VAL 11/ | k.A. k.A. CATHARE3

- Entrainment | /VAL 11/ | k.A. k.A. CATHARE3

- Friction VAL 11/ | K.A. k.A. CATHARE3
droplets-gas

- Heat trans- VAL 11/ | K.A. k.A. CATHARE3
fer droplets-
gas

Hoyer Deposition [JAY 04/ | v. A-F CATHARE3

Hewitt-Govan Entrainment | /JJAY 04/ | v. A-F CATHARE3

- cont. phases | /JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
interf. friction

- Friction Wall | /JJAY 04/ | v. A-F CATHARE3
- cont. pha-
ses

- Droplets Di- | /JJAY 04/ | v. A-F CATHARE3
ameter

- Mass Trans- | /[JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
fer cont.liq,
gas

- Mass Trans- | /[JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
fer disp.liq,
gas

- Heat trans- [JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
fer droplets-
gas
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Korrelation / Modell- Geome-| Stromungs-
. Referenz . Code
Bezeichnung zweck trie form

Dittus-Boelter Heat trans- [JAY 04/ V. A-F CATHARE3
fer liquid-
wall

forced. conv Heat trans- [JAY 04/ V. A-F CATHARES
fer cont.
phases

- Gas [JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
Droplets
Shear
Stress

Milashenko Break-Up of | /[JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
bubbles

Ueda Break-Up of | /[JAY 04/ | v. A-F CATHARE3
bubbles

list of models Transition to | /JAY 04/ V. A-F CATHARE3
Annular
Flow

Pan-Hanratty Deposition HAS 11/ | ? ? SPACE

Pan-Hanratty Entrainment | /HAS 11/ | ? ? SPACE

- Liquid Gas /STE 07/ | v. Bub. -
Interfacial
Area

- Wall shear /STE 07/ | v. Bub. -
stress

Paleev,Sugawar | Deposition /STE 95/ | v. A-F, Strat. STRAP

a

Saito,Sugawara | Entrainment | /STE 95/ | v. A-F, Strat. STRAP

Kim,Dunkler Friction /STE 95/ | w. A-F, Strat. STRAP
Film-Gas
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Korrelation / Modell- Geome-| Stromungs-
. Referenz . Code
Bezeichnung zweck trie form

Cliff,Saito,Sami | Friction /STE 95/ | w. A-F, Strat. STRAP
Droplets-
Gas

Blasisus,Ardron | Friction /STE 95/ | w. A-F, Strat. STRAP
Wall-Film

- Film Thick- /STE 95/ | w. A-F, Strat. STRAP
ness

Kim,Bankoff Condensatio | /[STE 95/ | v. A-F, Strat. STRAP
n

Pan-Hanratty Deposition /BON 09/ | h. Bub.,Strat., | k.A.

Slug
Pan-Hanratty Entrainment | /BON 09/ | h. Bub.,Strat., | k.A.
Slug

Alipchenkov droplets /BON 09/ | h. Bub.,Strat., | k.A.
Drag Slug

Sarkhi-Hanratty | droplets Di- | /BON 09/ | h. Bub.,Strat., | k.A.
ameter Slug

list of Friction Fac- | /BON 09/ | h. Bub.,Strat., | k.A.
tors Slug

Kataoka et al. Deposition /TRE 11/ | h. Strat. K.A.

Kataoka et al. Entrainment | /TRE 11/ | h. Strat. k.A.

Kataoka + Ishii Interfacial- /TRE 11/ | h. Strat. k.A.
area trans-
port

Kim,Wallis Friction cont. | /TRE 11/ | h. Strat. k.A.

lig.-Gas
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Korrelation / Modell- Geome-| Stromungs-
. Referenz . Code
Bezeichnung zweck trie form

Ishii and Friction /TRE 11/ | h. Strat. k.A.

Chawla Droplets-
Gas

- Heat Corre- | /TRE 11/ | h. Strat. k.A.
lations

Whalley Eddy visco- | /TRE 11/ | h. Strat. k.A.
sity

Crowley et al. Film Thick- /TRE 11/ | h. Strat. K.A.
ness

Wurtz Deposition /LEE 06/ | k.A. A-M TRAC-M/F90

Wurtz Entrainment | /LEE 06/ | k.A. k.A. TRAC-M/F90

Clift Droplets /LEE 06/ | k.A. k.A. TRAC-M/F90
Drag

RELAP5/MOD3. | Droplets Di- | /LEE 06/ | k.A. k.A. TRAC-M/F90

2 ameter

Wallis Interf. Fric- /LEE 06/ | k.A. k.A. TRAC-M/F90
tion

/KAT 82/ Entrainment | /AUS 16/ | v.,h. A-F,A-M ATHLET_31

A

- Interf. Shear | /AUS 16/ | v. A-F,A-M ATHLET_31
Stress A

- Interf. Shear | /AUS 16/ | h. Wavy,Slug, | ATHLET_31
Stress Dis. A

- Heat Corr. /IAUS 16/ | - - ATHLET_31
for Film/Wall A

Die Modelle und SchlieRungsgleichungen, die in /JAY 04/ zur Simulation einer Ring-

stromung angewendet wurden, wurden auch fir eine Brennstabbiindelgeometrie in
IJAY 05/ angewendet.
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A.5.2 Ubergangskriterien zu Ringtropfenstrémungen

Ein wichtiger Aspekt der Entwicklung und Implementierung eines zusatzlichen Feldes
in ATHLET ist der reibungslose und stetige Ubergang innerhalb des fluiddynamischen
Netzwerks zwischen dem aktuellen 2-Felder- (2F) Gleichungssystem und dem neuen
3-Felder- (3F) Gleichungssystem. Neben dem raumlichen Ubergang gilt dies auch fir
den zeitlichen Ubergang sicherzustellen. Falls die gleichen Annahmen gemacht wer-
den, muss das 3F-Modell bei Verschwinden der zusétzlichen Phase in das 2F-Modell

Ubergehen.

Zum Ubergang wirde man z.B. a;; = 0 setzen, mit folgenden Konsequenzen:

e alle Wechselwirkunkgsterme der dispersen Phase wie z.B. (7;,.14) werden dann

null.

Pvap = Puc

®  Pm = Qyc Pyc T A Prc

e ...USW.
Analoges gilt fir den Fall eines verschwindenden Flussigkeitsfilms, a;. = 0.

In diesem Fall sind keine groRen numerischen Instabilitaten beim Ubergang zwischen
2F zu 3F zu erwarten. Allerdings wére ein Ubergang zwischen 1F und 3F deutlich

schwieriger und ist im Rahmen dieser Studie nicht vorgesehen.

Da aber das 3F-Modell zunachst nur flr spezielle Stromungsformen implementiert und
eingesetzt werden soll, braucht das Modell ein oder mehrere entscheidende Uber-
gangskriterien zum Aktivieren/Deaktivieren des Models in Abhangigkeit von den Stro-
mungsbedingungen. Im ersten Schritt wird das 3F-Modell nur fir den Fall einer vertika-

len Ringstromung verwendet werden.
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Zurzeit wird bereits in ATHLET der Ubergang zur Ring-Tropfen-Strémung an verschiedenen
Stellen berechnet (siehe /AUS 16/):

e zur Berechnung der Zwischenphasenoberflache im “Direct Condensation” Modell,

falls ay,. > 0.75 .

e zur Modellierung der Zwischenphasen-Scherkrafte. Die Kriterien fur das Einsetzen

von Entrainment sind:
— Im Fall vertikaler Geometrie : j *> wy, ,

— Im Fall horizontaler Geometrie : wy , <= Wy,

mit

- al
horizontal: wy, , = max 0.5 M, 0.6 L
pgD Pv
1

A=

4 We o) 4
vertikal: wy , = <§ C_> + 1.6 +cos(6)]|- < png>
D %

j * ist dabei die grofte der Phasenoberflachengeschwindigkeiten.

Die Entscheidung zwischen dem Aktivieren oder dem Deaktivieren des 3F-Modells soll
auf einer hdheren Ebene der Software erfolgen, da diese spater eine Vielfalt an Model-
len beeinflusst. Deswegen ware eine Implementierung von zentralen Strémungskarten
als Ubergangskriterien von Vorteil. Zurzeit wird im Rahmen des Projektes “PAssive
Nachzerfallswarme-AbfuhrSysteme” (PANAS) unter anderem die Anwendung der
Stromungskarten von /HAJ 03/ und /TAN 82/ fur horizontale Rohre in ATHLET unter-
sucht. Beide Stromungskarten wurden in einer Entwicklerversion von ATHLET imple-
mentiert, verifiziert und werden zurzeit anhand von Experimentaldaten validiert und
kénnen einen Ausgangspunkt fur die Entwicklungen zum Dreifeldermodell darstellen.
Fur vertikale (und auch horizontale) Geometrien kdnnte man sich an den in /WOL 07/

erwahnten Strémungskarten orientieren.
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Folgendes muss allerdings bertcksichtigt werden:

o Geometrie der Rohre (horizontal, vertikal, Durchmesser...)
e Richtung der Strémung (abwarts, aufwarts)

o Arbeitsfluid (Wasser, Luft...)

e Welche Parameter werden zur Erstellung der Mappe benutzt (dimensionslose Gro-

Re, Komplexitat, Anzahl...)

e Strdmungskarte sind meistens fur 2-Phasen-Modelle vorgesehen
Parallel dazu kénnte man das Modell von /AUS 05/ fur disperse vertikale Stromungen
zur Anwendung mit dem 3F-Modell anpassen, was die Abbildung von Kondensations-

und Verdampfungsprozesse deutlich verfeinern wiirde und ein mégliches Ubergangs-

kriterium (a > 0.7) liefern wiirde.
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A.6 Planung und Risiken der Implementierung

A.6.1 Nutzen und Risiken

In den folgenden Unterkapiteln sind die potenziellen Nutzen einer oder mehrerer zu-

satzlicher Feldgleichungen aufgelistet sowie die Risiken/Schwierigkeiten, die mit ihrer

Implementierung einhergehen.

A.6.2 Was spricht fiir eine Realisierung?

Wie eingangs erwahnt, ist es internationaler Konsens, dass die heutzutage einge-
setzten Systemcodes mit klassischem Zwei-Felder-Modell an die Grenzen ihrer
Simulationsfahigkeit gesto3en sind. Die Modellierung zusatzlicher Felder wird ex-
plizit als eine deutliche Mdglichkeit zur Weiterentwicklung genannt. Andere Sys-
temcodes wie RELAP5-3D oder CATHARE haben diesen Weg bereits eingeschla-
gen. Wenn sich die Mehrfeldersimulation als Stand der Technik durchsetzt, sollte
ATHLET mit dieser Entwicklung Schritt halten kénnen.

Anhand von Versuchsnachrechnungen konnte nachgewiesen werden, dass sich
die Simulationsfahigkeit von Systemcodes durch den Einsatz von Mehrfeldermodel-
len fur die Phanomene und Geometrien, fir welche Schliellungsgleichungen be-
kannt sind, verbessert hat. Insbesondere betrifft dies Phdnomene wie CHF oder
Post-Dryout-Warmetransport, die wahrend eines KuhImittelverluststorfalls auftreten

kénnen und fur die Reaktorsicherheit von Bedeutung sind.

Da die EinfuUhrung neuer Feldgleichungen evtl. Auswirkungen auf zahlreiche ande-
re, bisher in ATHLET enthaltene Modelle hat, bietet sich eine Chance zur Moderni-
sierung des Codes. Eine solche Modernisierung kann die Codestruktur betreffen,
aber auch konkrete physikalische Modelle — so wird CHF in ATHLET bislang mittels
sogenannter “Look-up Tables” bestimmt, durch die Simulation mehrerer Felder
konnte dieses Phanomen mechanistisch berechnet werden. Oder die Vorhersage
von Strémungsformen bei transienten Vorgangen kdénnte mit einem Mehrfeldermo-
dell im Zusammenspiel mit einem (ebenfalls zu implementierenden) Modell zur Be-
rechnung der Zwischenphasenflachendichte geschehen, anstatt wie bisher auf star-
ren Kriterien, abgeleitet aus Stromungskarten, welche nur fir stationare Vorgange

validiert sind, zu beruhen.
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Aktuelle Vorhaben, wie RS1543 zur passiven Lagerbeckenkiihlung durch Warme-
rohre haben Bedarf nach Modifikationen des Wand- und Zwischenphasenrei-
bungsmodells aufgezeigt. Da diese Modelle auch bei der Einfiihrung weiterer Feld-

gleichungen modifiziert werden mussten, ist der Zeitpunkt hierfir geeignet.

A.6.3 Welche Risiken gibt es? Mit welchen MaBnahmen kénnte man diesen

begegnen?

SchlieBungsgleichungen fur die neuen Quellterme sind bislang nicht ausreichend

bekannt.

— Angesichts der aktuellen internationalen Bemuhungen, Systemcodes um ein o-
der mehrere Felder zu erweitern, ist jedoch zu erwarten, dass die Kenntnisse Gber
die Schliefungsmodelle in ndherer Zukunft wachsen werden. Auch die GRS kdnnte
hier einen Beitrag zur Fortschreibung des Standes von W&T leisten (d. h. eigene
Entwicklung von SchlieBungsgleichungen, z. B. durch Doktoranden). Vorausset-

zung ist jedoch die Verfligbarkeit geeigneter Experimente.

Es ist unklar, wie viele neue Felder bendtigt werden, um eine ausreichende Ver-
besserung der Simulationsfahigkeit eines Codes zu erhalten, ohne gleichzeitig zu
viel Aufwand zu betreiben. Theoretisch kénnte man unendlich viele Abstufungen

bzgl. Tropfen- und Blasengrofie vornehmen.

— Erfahrungen mit Mehrfeldermodellen in anderen Codes haben gezeigt, dass be-
reits ein zusatzliches Tropfenfeld die Simulationsfahigkeit deutlich verbessern kann.
Ahnlich wie bei der Feinheit einer Nodalisierung wird es auch bei der Anzahl der
verwendeten Felder ein Optimum aus Nutzen und Aufwand geben. Dieses kann
nur durch Erfahrung in der Anwendung der Modelle ermittelt werden. Hierbei
kommt der Entwicklung zugute, dass einzelne Felder sowie einzelne Modellterme
sukzessive erganzt werden kdnnen, was eine schrittweise Implementierung ermég-
licht (z. B. Uber die Stufen Drei-Felder-Modell fir vertikale Geometrien. Drei-Felder-
Modell fur vertikale und horizontale Geometrien => Vier-Felder-Modell fur vertikale

und horizontale Geometrien => Sechs-Felder-Modell usw.).

Man bendtigt fur viele verschiedene Geometrien und Stromungsbilder viele ver-
schiedene SchlieBungsgleichungen. Es besteht die Gefahr, dass der Code durch
zu viele Korrelationen fir den Programmierer wie den Anwender unibersichtlich

wird.
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— Eine Losung ware hier, die Anwendung eines Mehr-Felder-Modells zunachst nur
auf wenige spezielle Geometrien und Stromungsbilder zu beschranken (z. B.
Ringstréomung in vertikalen Kanalen). Durch eine sukzessive Implementierung neu-
er Felder (siehe Punkt oben) wirden auch nicht sofort unnétig viele neue Quellter-
me noétig werden (vgl. Gl. (2.1)). Mdglicherweise wird durch aktuelle theoretische
Arbeiten an den SchlieBungsmodellen auch zuklnftig eine Art generischer Schlie-

Bungsgleichung entwickelt.

Generell konkurriert der Einbau neuer Felder in den Code naturlich mit anderen
Aufgaben der ATHLET-Entwicklung um Ressourcen: z.B. Pre-/Postprocessing,

Code-Umstrukturierung, Zwischenphasenflachenmodell.

— Aufgrund des schon genannten Vorteils der Moglichkeit zum sukzessiven Aus-
bau des Modells Iasst sich der Aufwand einer Implementierung zusatzlicher Feld-
gleichungen begrenzen. Einige Programmentwicklungen kénnten auch parallel
hierzu verlaufen, da sie evil. voneinander profitieren, wie z.B. Code-
Restrukturierung, oder die Weiterentwicklung der Transportgleichung fur die Zwi-

schenphasenflachendichte.

A.6.4 Grundsatzliche Fragen bzgl. der Implementierung

In diesem Abschnitt sind einige grundsatzliche Fragen beziglich der Anforderungen an

ein Mehrfeldermodell in ATHLET und der Implementierung desselben aufgelistet, wel-

che vor dem Aufstellen einer konkreten “Roadmap” geklart werden missen.

Wie viele Felder sollen implementiert werden?

— Vor dem Hintergrund, dass spater evtl. mehrere neue Felder in ATHLET im-
plementiert werden sollen (z. B. kleine Tropfen/Blasen, groRe Tropfen/Blasen),
hatte der “Top-Down”-Ansatz, die Schnittstellen fir die spater moglichen (sechs?)
Felder im Vorfeld vorzubereiten, sich bei der konkreten Implementierung der
SchlieRungsgleichungen allerdings nur auf ein neues Feld zu konzentrieren und
die Ubrigen, noch nicht bendtigten Felder zunachst abzuschalten, den Vorteil,
dass der nachtragliche Einbau neuer Felder weniger aufwandig ist. Nachteilig ist
der groRere Aufwand, der aktuell betrieben werden muss, wodurch das Modell
auch erst spater flr Validierungsrechnungen bereitsteht. Die Vor- und Nachteile

kehren sich beim “Bottom-Up”-Ansatz, zunachst nur ein zusatzliches Feld hinzu-
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zuftigen, um. Allerdings hatte ein “Bottom-Up”-Ansatz den zuséatzlichen Vorteil,
dass man spater beim Einbau weiterer Felder von den “lessons learned” aus dem
Einbau des ersten zusatzlichen Feldes profitieren kann: Aufgrund der Komplexitat
der Implementierung ist es wahrscheinlich, mit verschiedenen unerwarteten
Schwierigkeiten konfrontiert zu werden. Aus diesem Grund ist der Einbau zu-

nachst nur eines neuen Feldes sinnvoll.

Welche Phase soll in zwei Felder aufgeteilt werden?

— Entsprechend den in der Literatur gefundenen bisherigen Anwendungen von

Mehrfeldermodellen mit Bezug zur Reaktorsicherheit (siehe Kapitel 2.2) ist die

Aufteilung der flissigen Phase in ein kontinuierliches und ein Tropfenfeld sinnvoll.
Es handelt sich hierbei nicht einfach um eine blo3e Erweiterung um ein neues
Feld (im Sinne von “zuséatzlicher Implementierung neuer Feldgleichungen”), son-
dern um eine echte Aufteilung des bisherigen flissigen Feldes auf zwei Felder mit

separaten Erhaltungsgleichungen.

Welche Geometrien sollen berlcksichtigt werden?

— Zunachst ware die ausschlielliche Betrachtung vertikaler Geometrien zu be-
vorzugen, da hierfir zum einen ausreichend Erfahrung bezlglich der Schlie-
Rungsgleichungen vorliegt (z.B. fir COBRA-TF) und da mit vertikalen Stromungs-
kanalen sicherheitsrelevante Themen (z.B. Quenchfrontbewegung im Kern oder
Post-Dryout-Warmetransport an den Brennelementhillrohren) abgedeckt werden

konnen.

Wo soll das Mehrfeldermodell eingesetzt werden? Im 3D-Bereich oder auch im
1D-Bereich?

— Das Modell sollte zunachst vor allem im 1D-Bereich eingesetzt werden, da das
3D-Modell hauptsachlich fur die Simulation von Strdmungen im Downcomer ent-
wickelt wurde und die Anwendungsgebiete des Mehrfeldermodells z. T. woanders
liegen: Druckhalter, Heatpipes, Kernkanale. Langerfristig ist ein Einsatz auch im
3D-Bereich Uberlegenswert. Wenn das Modell nur in einigen Simulationsberei-
chen/Komponenten eingesetzt werden soll, muss die Schnittstelle zum Ubrigen
Simulationsgebiet fir den raumlichen Ubergang von 2F auf 3F sinnvoll definiert
werden (vgl. die Notwendigkeit “hybrider” Leitungen in CATHARE, Kapitel 2.3.1).
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Die SchlieRungsgleichungen flr die neuen Quellterme sind stromungsformabhan-
gig. ATHLET enthalt bisher nur vereinzelt in einigen Modellen Informationen tber
die lokal vorliegenden Stromungsformen. Welche Arbeiten sind auf diesem Gebiet

notwendig?

— Diese Frage eroéffnet ein weiteres Feld bzgl. der Entwicklung von ATHLET:
Entweder missen die Stromungskarten in ATHLET fir die jeweiligen Modelle ver-
einheitlicht werden oder aber es ist eine Transportgleichung flir die Zwischenpha-
senflachendichte zu implementieren (genaugenommen existiert eine solche Glei-
chung schon im Code und ist bisher nur noch nicht offiziell freigegeben).
Prinzipiell ware es winschenswert, die Entwicklung und Validierung von Mehrfel-
dermodellen und einer Transportgleichung fir die Zwischenphasenflachendichte
parallel voranzutreiben; siehe hierzu auch /EMO 09/: “A very sensitive parameter
of a droplet field is the size distribution of droplets which affects all interfacial
transfers. Dynamic interfacial area modeling or polydispersion models using the
MUSIG [...] method or the Method of Statistical Moments (MSM) are considered
to address this problem.” Durch einen gemeinsamen Einsatz beider Modelle ware

evtl. auch der Einsatz von Strémungskarten fir einzelne Strémungsbilder obsolet.

Wie viele Erhaltungsgleichungen sollen fir das zusatzliche neue Feld geldst wer-

den?

— In manchen Codes wird vereinfachend ein thermisches Gleichgewicht zwischen
Tropfenfeld und kontinuierlicher flissiger Phase angenommen. Aufgrund dieser
Vereinfachung kénnen jedoch Kondensationsprozesse nicht angemessen wieder-
gegeben werden /ERG 06/.

— Wenn ATHLET um ein Tropfenfeld fir vertikale Geometrien weiterentwickelt
wird, ware ein moglicher Einsatzbereich nicht nur die CHF- und Quenchfrontbe-
rechnung im Kern (s. 0.), sondern auch das Druckhalterspriihen. Daher ware es

sinnvoll, alle Erhaltungsgleichungen fur das neue Feld zu l6sen.
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Welche anderen ATHLET-Modelle waren von der Implementierung betroffen?

— Die Implementierung eines zusatzlichen Feldes hat Auswirkungen auf folgende
bereits in ATHLET enthaltene Modelle (sei es durch Modelliiberarbeitung oder
vollstandiges Ersetzen): Zwischenphasenreibung, Wandreibung, 3D-Modell. Zu-
satzlich miussen verschiedene Spezialmodelle ggf. angepasst werden: Druckhal-

terspriihmodell, Entrainment-Modell, Quenchfront-Modell

Wie koénnte die Integration des Mehrfeldermodells in ATHLET aussehen?

— Die Aktivierung des Dreifeldermodells fur bestimmte Systembereiche kénnte
dem Anwender zunachst Uber eine Input-Option (z.B. IARTO=3, als Erganzung zu
1M und 2M) ermdoglicht werden. Soweit in diesem Bereich nach der ATHLET-
Startrechnung, d. h. zu Beginn der transienten Rechnung, eine zweiphasige Stro-
mungssituation, die mit dem Dreifeldermodell simuliert werden kann, besteht bzw.
entsteht, wirde das dritte Feld dynamisch aktiviert und geeignet initialisiert. Ana-
loges gilt fir das Verschwinden des dritten Feldes. Eine dhnliche Methodik ist be-
reits fir den Ubergang von ein- auf zweiphasige Strémung implementiert und ent-
scheidend fur die erforderliche numerische Stabilitdt der Simulation. Falls in
nachfolgenden Schritten weitere Felder in ATHLET implementiert werden sollen,
konnte man dem Anwender zunachst uber IARTO = 3, 4, 5 usw. die Wahl zwi-
schen verschiedenen Mehrfeldermodellen geben, um die entsprechenden Modelle
in den fir sie relevanten Systembereichen einzusetzen. Die einfache Auswahl
verschiedener Modelle Uber den Eingabeparameter IARTO kénnte aulderdem flr
Sensitivitatsstudien genutzt werden. Sobald die Modelle hinreichend validiert sind,
sollte die Entscheidung Uber den Einsatz der Modelle vom Programm selbst ge-

fallt werden.

— Um den Einbau eines neuen Feldes in ATHLET zu erleichtern, sollte der Quell-
code vorbereitend modular strukturiert werden. Eine solche Umstrukturierung hat
bereits begonnen und wird auch die Implementierung weiterer Gleichungen in Zu-
kunft erleichtern (neue Stoffe, Transportgleichungen, ...). Es muss darauf geach-
tet werden, die bereits in ATHLET enthaltene Kontrolle des Massen- und Energie-
fehlers auf alle Felder anzuwenden. Evil. ware auch die Kontrolle des Fehlers in

den Impulsbilanzen in Erwagung zu ziehen.
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A.6.5 Roadmap der Implementierung

Eine Roadmap fir das Ziel der Implementierung eines Tropfenfeldes mit separater

Massen-, Impuls- und Energiebilanz kdnnte wie folgt aussehen:

. Zunachst Festlegung auf eine spezielle Stromungssituation. Geeignet ist Re-
flooding in einem vertikalen Brennstabbiindel, da hierfir Schlielungsgleichungen
bekannt sind. Vor der Entscheidung fiir eine bestimmte Strémungssituation sollte
geklart werden, ob Experimentaldaten fir Testrechnungen oder zur Validierung

verfugbar sind.

. Da die Schlielungsgleichungen der Mehrfeldermodelle im allgemeinen stro-
mungsformabhangig sind, ware es eventuell sinnvoll, das aktuelle bereits imple-
mentierte Modell zur Berechnung der Zwischenphasenflachendichte fur die verti-
kale Geometrie zu validieren und parallel zum 3F-Modell anzuwenden (sofern die

SchlieBungsgleichungen fiir dieses Modell bekannt sind).

. Formulierung der Erhaltungsgleichungen fur Masse, Impuls und Energie fur alle

Felder (da jedes Feld zumindest neue Quellterme enthalt)

. Umformung der Erhaltungsgleichungen in ATHLET-L&sungsgleichungen

. Formulierung der SchlieBungsgleichungen flr die spezielle Strdmungssituation

. Vorbereitung von ATHLET fur Einbau neuer DGLn parallel zur Modellentwicklung:

Entwicklung einer modularen Struktur

. Implementierung der DGLn fur das Tropfenfeld, Modifizierung der bestehenden
Lésungsgleichungen fiur flissige und Gasphase, Implementierung der Schlie-

Rungsgleichungen

. Testrechnungen zur Lauffahigkeit und Plausibilitat

. Validierungsrechnungen
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A7 Validierungsmaoglichkeiten fiir das 3-Feldermodell

In diesem Kapitel werden Experimente genannt, welche grundsatzlich zur

Validierung von Mehrfeldermodellen geeignet sind.

A.71 Einzeleffektversuche

PERICLES /VAL 11/: Boil-up, Boil-off und Reflooding-Tests in einem DWR-Blindel

. BFBT

. FLECHT-SEASET (Full Length Emergency Core Heat Transfer-System Effects
and Separate Effects Tests) /ERG 06/: Brennstabbundel (161 Stabe). Reflood Ex-

perimente

. RBHT (Rod Bundle Heat Transfer) /VAL 11/, [ERG 06/: DWR-Bundel. Quench-

frontbewegung

. Heatpipe (Projekt “Passive Lagerbeckenkihlung durch Warmerohre”, Forder-

kennzeichen RS1543): vertikale Geometrie

. STRA23/29 oder ahnliche Versuche zum Druckhalterspriihen an der DHVA
Zittau?

. Bennet et al. /JAY 04/: Dryout- und Post-Dryout-Experimente in Rohren. 70 bar

. Becker et al. /JJAY 04/: Post-Dryout Heat Transfer in Rohren. 30-200 bar

. Wurtz (oder Wirtz) /LEE 06/, /[JAY 04/: vertikale adiabate Strdomung eines Dampf-
Wasser-Gemisches in Rohren und Annuli. Zweck war die Untersuchung von Ent-

rainment. 30 - 90 bar

. Collier&Hewitt /LEE 06/: vertikale Strémung eines Luft-Wasser-Gemisches. Zweck

war die Untersuchung von Entrainment. Ca. 1 bar, Umgebungsbedingungen
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TPTF (TWO-Phase Test Facility) /JJAY 05/: Versuchsanlage von JAERI. Pre- und
Post-Dryout Heat Transfer. Brennstabblndel (5x5)

THTF (Thermal Hydraulic Test Facility) /JAY05/: Versuchsanlage des
ORNL.-DWR Brennstabblindel (8x8). Stationare Bedingungen.

REGARD Versuchsprogramm fur Hot Leg Geometrie /VAL 11/: Ein neues Expe-
riment namens REGARD wird zurzeit von der CEA-Grenoble durchgefiihrt. Dabei
wird eine mit einem Luft/Wassergemisch durchstromte horizontale transparente
Rohrleitung verwendet (240 mm Durchmesser). Am Rohreintritt kann eine ge-
schichtete Stromung oder eine disperse Tropfenstromung eingestellt werden. Es
werden viele Parameter gemessen, u. a.: Tropfendurchmesser, Geschwindig-
keitsprofile, Filmdicken und lokale Massenstromraten mittels isokinetik Sonden.
Unterschiedliche Testfalle sollen Reflooding-Bedingungen nachbilden; die gewon-
nenen Ergebnisse werden in einer Datenbank zusammengefasst, auf deren Basis
ein Modell zum Mitriss- und (Wieder-)Eindringen von Tropfen in die kontinuierliche

flissige Phase fir horizontale Geometrie entwickelt und validiert werden soll.

SEROPS /VAL 11/: Modelle des oberen Plenums eines DWR. SEROPS 1 investi-
gates the deposition of droplets coming out of an assembly without the influence
of the flow from the other assemblies. The SEROPS 2 mockup investigates the

droplets behavior with the influence of a transverse flow in the upper plenum.

UPTF (Upper Plenum Test Facility) test-70: Cousins’ vertical horizontal annular

flow fUr die Validierung von Entrainment-Modellen.

A.7.2 Integralversuche

BETHSY 6.7C /VAL 11/ (Validierungsrechnungen fur CATHARE3 - 3 Fields Mo-
del): BETHSY ist ein Integralversuchsstand zur Untersuchung von Unfalltransien-
ten in Druckwasserreaktoren. 1:100 volumenskaliert, 1:1 Hoéhenskaliert. Experi-
ment BETHSY 6.7C dient der Untersuchung der Kernflutungsphase bei einem

Kihlmittelverluststorfall.
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A.8 Zusammenfassung

Verschiedene Aspekte einer Implementierung eines Mehrfeldermodells in den System-

code ATHLET wurden anhand dieser Machbarkeitsstudie untersucht:

. Die Untersuchung des aktuellen Stands der Technik in anderen System- und
Subchannel-Codes hat gezeigt, dass ein realer Bedarf an weiteren Feldern zur
Modellierung komplexer Strémungsformen und Warmeibergangen besteht. Fir
verschiedene der untersuchten Codes werden unabhangig voneinander Mehrfel-
dermodelle entwickelt, wobei die Aufteilungen der Phasen in verschiedene Felder
je nach Anwendungsgebiet abweichen. Fir ATHLET wird aufgrund der geplanten
Modell-Einsatzgebiete zunachst die Implementierung eines 3-Felder-Modells mit

dispersem Liquid in der Gasphase (Trépfchen) als sinnvoll erachtet.

. Ein erster Entwurf der Erhaltungsgleichungen fir ein 3-Felder Modell wurde mit

detaillierter Beschreibung aller Terme erlautert.

. Eine Literaturstudie zu den benétigten Schlielungsgleichungen und deren Stro-
mungsformabhangigkeit wurde erfolgreich durchgefihrt. Fir den Einsatz in
ATHLET ist geplant, dass diese Schlielungsgleichungen zunachst vom Entwickler
je nach Bedarf ausgewahlt werden kénnen, sodass alle physikalischen Effekte

und Wechselwirkungen zwischen den Feldern abgedeckt werden.

. Es besteht die Absicht, im Zuge der Implementierung eines dritten Feldes in
ATHLET den Code so anzupassen, dass zukiinftig ggf. weitere Felder ohne gro-
Ren Aufwand hinzugefugt werden kénnen, wenn der Stand der Technik gentigend

SchlieRungsgleichungen zu deren Modellierung liefert.

. Wissenschaftliche Motivation und Risiken der Implementierung eines Mehrfelder-
modells wurden erwahnt und analysiert. Aufgrund der Vielfalt an Modellen, die
durch Einbau eines dritten Feldes betroffen waren, wird der grof3te Aufwand bei
der Umstrukturierung des Quellcodes sowie bei der Anpassung der Grundglei-

chungen erwartet.

. Eine experimentelle Datenbasis zur Validierung wurde gesammelt.
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	Das vom BMWi geförderte Projekt RS1538 zur Rechenmethodenentwicklung für Reaktorsicherheitsanalysen mit dem Systemcode ATHLET hatte die Weiterentwicklung von Modellen und Methoden zur Untersuchung aktueller Fragestellungen der Reaktorsicherheit zum Ziel, um den zahlreichen nationalen und internationalen Nutzern des AC² Thermohydraulikmoduls ATHLET die Durchführung von Sicherheitsanalysen nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik für bestehende und zukünftige Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen zu ermöglichen.
	Im Zentrum des Vorhabens standen die Weiterentwicklung und die Ertüchtigung von ATHLET zur Untersuchung von Leichtwasserreaktoren. Zur Simulation passiver Sicherheitssysteme fortschrittlicher Reaktoren der Generation III+ wurde das 3D 2-Fluid-Modell um ein Gemischspiegelmodell erweitert, um Strömungsvorgänge in großen Wasserpools, die zur passiven Nachwärmeabfuhr genutzt werden, abzubilden. Zur Qualifizierung von ATHLET für die Simulation von Druckstößen in Rohrleitungen wurde mit Blick auf kondensationsinduzierte Wasserschläge das Kontaktkondensationsmodell verbessert. Weiterführende Analysen wurden zu unterschiedlichen, Druckstöße auslösenden Ereignissen erfolgreich durchgeführt. Hierzu zählten neben schnellen Kondensationsvorgängen in horizontalen oder vertikalen Rohrleitungssegmenten auch schnelle Armaturenbewegungen und die Beschleunigung mit anschließendem Aufprall einer Wassersäule. Zur detaillierteren Simulation sicherheitsrelevanter, im Störfallverlauf auftretender Strömungsprozesse wurde die Zweiphasenmodellierung ausgebaut. Als Basis für eine geplante signifikante Modellerweiterung wurden Chancen und Herausforderungen der Implementierung eines im internationalen Kontext propagierten Mehrfeldermodells in ATHLET zur Simulation komplexer zweiphasiger Strömungsvorgänge im Reaktordruckbehälter analysiert.
	Vor dem Hintergrund der wachsenden Bedeutung von Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen innerhalb der internationalen Regelwerke wurden die zugrundeliegenden Methoden vorangebracht. Mit den hierzu durchgeführten Arbeiten trägt die GRS maßgeblich zu dem laufenden OECD/NEA/CSNI Projekt SAPIUM bei, dessen Ziel die Entwicklung einer ausgereiften und international anerkannten Methodik zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten in Systemcodes ist. Im Rahmen einer Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zu einem NACIE-UP Experiment, das Flüssigmetall als Kühlmittel verwendet, wurden mit neuen Arbeitsmedien verbundene Modellunsicherheiten identifiziert und quantifiziert.
	Unter Nutzung aktueller Erkenntnisse aus der Programmvalidierung und -anwendung erfolgte eine kontinuierliche Ertüchtigung sämtlicher Programmkomponenten, um ATHLET flexibel und effizient für neue Anwendungssituationen und Fragestellungen einsetzen zu können. Zur Stärkung des Kompetenzerhalts in der Reaktorsicherheit wurde Zuarbeit zu weiteren, vom BMWi geförderten Projekten geleistet und GRS-extern durchgeführte Entwicklungen in ATHLET integriert. 
	Die bestehenden Methoden zur Qualitätssicherung in der Programmentwicklung wurden ausgebaut und weiter an aktuelle, internationale Standards angeglichen. Zur Durchführung regelmäßiger und automatisierter Softwaretests wurde eine Testumgebung erzeugt, die seit zwei Jahren im produktiven Einsatz ist und die ATHLET-Entwicklung kontinuierlich unterstützt. Erweiterte und qualitätsgesicherte ATHLET-Programmversionen wurden den Anwendern im Rahmen des vorliegenden Projekts zur Verfügung gestellt und über die neu eingerichtete ATHLET User Area verteilt.
	The research project RS 1538 for “Further Development of Methods for Reactor Safety Analyses with the System Code ATHLET” aimed at the ongoing development of models and methods for the demands of current issues concerning the reactor safety. Numerous national and international users of the thermal-hydraulic code AC² are enabled to perform and fulfill safety analyses for existing and future reactors as well as for nuclear facilities on base of the current state-of-the-art of science and technology. The project was financed by the German Federal Ministry for Economic Af-fairs and Energy (BMWi).
	The main subject of the project was the further development and a widened capability of ATHLET to analyze light water reactors (LWRs). For the simulation of huge water pools used for residual heat removal by passive safety systems in advanced reactors of generation III+ the 3D 2-Fluid Model was extended with a mixture level model to capture processes which appear at the free water surface. To qualify ATHLET to simulate condensation induced water hammers the contact condensation model was improved. Further successful analyses had been made for diverse water hammer inducing processes. In addition to the prompt condensation processes in horizontal or vertical pipe segments, the fast-acting valve and the acceleration with following impact of a liquid column were numbered among as well. Furthermore, for a more detailed simulation of safety relevant flow processes in case of transients and accident conditions the two-fluid model was extended. As basis for a planned significant model extension of ATHLET, the implementation of a multi-field-model, its possibilities and challenges had been analyzed. 
	With respect to an increasing importance of uncertainty and sensitivity analyses in international guidelines their basic methods have been brought forward. For this purpose, GRS contributes essentially to the current OECD/NEA/CSNI project SAPIUM whose aim is to develop a methodological sound and international recognized method to quantify uncertainties of models in system codes. In frame of an uncertainty and sensitivity analysis for a NACIE-UP experiment which uses the liquid metal as coolant, the relevant model uncertainties related to the new working fluid were identified and quantified. 
	Using latest experiences from the continuous program validation an elaboration of many program components took place to apply ATHLET flexibly and efficiently for situations of new applications and questions. To ensure the competence maintenance in reactor safety in Germany input and support were provided for different projects supported by the ministry BMWi, as well GRS-external developments were integrated in ATHLET.
	The existing methods for quality assurance in program development have been extended and adapted to current international standards. Two years ago, a continuous integration test area was installed to provide regular and automated software tests as well as to support and accompany the development of ATHLET. Enhanced and quality assured ATHLET program versions were provided in the frame of this project and were distributed via the newly established ATHLET User’s Area.
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	1 Einleitung
	1.1 Wissenschaftliche und technische Arbeitsziele
	1.2 Organisation des Projekts

	Für den Nachweis der Beherrschbarkeit von Transienten, Stör- und Unfällen in Kernkraftwerken dienen international Rechenprogramme, die nach Stand von Wissenschaft und Technik möglichst realistische, sog. Best-Estimate Ergebnisse liefern. Das Bundesministerium für Wirtschaft und Energie (BMWi) fördert die Entwicklung und Validierung derartiger Programme im Rahmen der Reaktorsicherheitsforschung. Auf dieser Basis entwickelt die GRS das Programmpaket AC², das die Module ATHLET, ATHLET-CD, COCOSYS und ATLAS beinhaltet.
	Das Systemrechenprogramm ATHLET (Analyse der THermohydraulik von LEcks und Transienten) erlaubt hierbei die thermohydraulische Simulation der Kühlsysteme. Das Modul ATHLET-CD (Core Degradation) stellt Modelle zur Spaltproduktfreisetzung sowie zur Schädigung und Verlagerung des Reaktorkerns bereit. COCOSYS (Containment Code System) dient der Untersuchung der Thermohydraulik und des Spaltproduktverhaltens im Reaktorsicherheitsbehälter. Ergänzt werden diese Programme durch die Simulatorsoftware ATLAS, die die interaktive Simulation und Visualisierung aller beteiligten Module und Prozesse ermöglicht. Das Anwendungsspektrum der Programme für Reaktoranlagen umfasst Zustände des Normalbetriebs und des anomalen Betriebs, Störfälle wie auch Unfälle.
	Für die Simulation kerntechnischer Anlagen rücken allgemein und insbesondere für fortschrittliche Reaktoren, bei denen bspw. passive Sicherheitssysteme im Sicherheitsbehälter angeordnet sind, gekoppelte integrale Analysen, die die Vorgänge im Kühlkreislauf und im Containment gleichzeitig simulieren, zunehmend in den Vordergrund. Um dieser neuen Anforderung der Programmanwendung nachzukommen, hat die GRS nach Antragstellung für dieses Vorhaben entschieden, die Einzelcodes für den Kühlkreislauf, ATHLET bzw. ATHLET-CD, und für das Containment, COCOSYS, in einem einheitlichen Programmsystem AC² zu integrieren. Ein Schwerpunkt der aktuellen und zukünftigen Arbeiten der GRS ist dabei die Realisierung eines zuverlässig, flexibel und einfach nutzbaren Programmpakets, in dem die Einzelprogramme als Module aufeinander abgestimmt sind. Weiterhin erfolgt die Verteilung von ATHLET grundsätzlich als Bestandteil des Programmpakets AC². Insofern sind die hier durchgeführten Arbeiten an ATHLET gleichermaßen und ohne Brüche auch Weiterentwicklungsarbeiten an AC². Gleichwohl wird ATHLET auch in Zukunft als Einzelkomponente von AC² anwendbar bleiben.
	AC² bzw. einzelne Module von AC² werden als deterministisches Analysewerkzeug sowohl im Inland als auch im Ausland von etwa 70 Organisationen für Forschungsaktivitäten sowie gutachterliche Tätigkeiten zur Behördenunterstützung in kerntechnischen Genehmigungs- und Aufsichtsverfahren eingesetzt. Wesentliche Zielsetzung des vorliegenden Projekts war die Weiterentwicklung des thermohydraulischen Systemrechenprogramms ATHLET entsprechend dem Fortschritt von Wissenschaft und Technik. Hiermit wird sowohl der GRS wie auch allen anderen nationalen und internationalen Programmanwendern die Möglichkeit gegeben, Sicherheitsanalysen für ein breites Spektrum nukleartechnischer Anlagen und postulierter Stör- und Unfälle durchzuführen, um auf dieser Basis Sicherheitsaussagen zuverlässig treffen und internationale Sicherheitsstandards weiterentwickeln zu können.
	/
	Abb. 1.1 AC² mit ATHLET als Bestandteil der GRS Codelandschaft
	Für weiterführende Multiphysik- und Multiskalenanalysen ist AC² mit unterschiedlichen, sowohl von der GRS entwickelten als auch externen Rechenprogrammen gekoppelt (Abb. 1.1). Zur detaillierten Simulation fluiddynamischer Vorgänge existieren Kopplungen zwischen ATHLET und den CFD-Programmen ANSYS-CFD und OpenFOAM. Es existieren außerdem Schnittstellen zu den GRS 3D-Neutronenkinetik-Codes QUABOX/CUBBOX und TORT-TD. Zusätzlich wurden Kopplungen zu BIPR, DYN3D, KIKO3D und PARCS realisiert. Des Weiteren sind strukturmechanische Programme wie TESPA-ROD mit ATHLET gekoppelt.
	Für Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen zur Bewertung der Aussagesicherheit von deterministischen Rechenergebnissen ist insbesondere ATHLET eng mit der GRS Software SUSA (Software für Unsicherheits- und Sensitivitäts Analysen) verzahnt. Beide Programme gemeinsam werden auch international weit verbreitet verwendet. Um auch umfassende Unsicherheitsanalysen, sogenannte integrierte deterministisch probabilistische Unsicherheitsanalysen, mit ATHLET durchführen zu können, existiert die Kopplung von ATHLET mit MCDET.
	Das thermohydraulische Systemrechenprogramm ATHLET besteht aus mehreren grundlegenden Modulen, die der Simulation aller beim Betrieb von Reaktoren wichtigen Komponenten und auftretenden Phänomenen und Prozessen dienen (Abb. 1.2). Hierzu zählen
	 das TFD-Modul zur Simulation der ein- und zweiphasigen Strömungsvorgänge,
	 das HECU-Modul zur Beschreibung der Wärmeleitung in Strukturen sowie des Wärmeübergangs an das Fluid,
	 das GCSM-Modul zur Abbildung des Regelsystems und 
	 das Neutronenkinetik-Modul zur Berechnung der nuklearen Leistungserzeugung.
	Ein weiterer integraler Bestandteil des ATHLET-Pakets sind verschiedene Softwarewerkzeuge des Pre- und Postprocessings, die den Anwender bei der Vorbereitung, Durchführung und Auswertung einer Sicherheitsanalyse unterstützen.
	/
	Abb. 1.2 ATHLET-Module und Kopplungen
	Übergeordnetes Ziel des vorliegenden Vorhabens ist es, den zahlreichen im Umgang mit ATHLET geschulten Anwendern ein leistungsstarkes, zuverlässiges und anwenderfreundliches Werkzeug zur Verfügung zu stellen, das die Durchführung von Sicherheitsanalysen nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik für bestehende und zukünftige Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen erlaubt. Dieses Hauptziel gliedert sich in folgende Einzelziele:
	Weiterentwicklung der Modellierung wassergekühlter Reaktoren
	Ziel ist, aktuelle Entwicklungen der Kernkraftwerkstechnologie mit ATHLET zu simulieren und den Modellumfang von ATHLET an die neuen sicherheitstechnischen Herausforderungen anzugleichen. Erweiterte Anforderungen an die Modellbildung stellt die Simulation neuer Sicherheitstechniken und neuer Reaktordesigns. Ein Beispiel sind passive Sicherheitssysteme fortschrittlicher Reaktoren, deren Betriebsverhalten und Betriebsbedingungen sich signifikant von denen aktiver Systeme unterscheiden. Die Simulation derartiger Systeme mit ATHLET erfordert daher die genaue Prüfung und gezielte Erweiterung des bestehenden Modellumfangs.
	Weitere Anforderungen ergeben sich aus aktuellen Fragestellungen der Reaktorsicherheit, die den Fokus auf neue, sicherheitsrelevante Phänomene lenken, deren hinreichend detaillierte Simulation häufig eine Erweiterung der Modellbasis erfordert. Ein Beispiel hierfür ist die Simulation von Druckstößen in Rohrleitungssystemen, z. B. infolge schnellen Öffnens oder Schließens von Armaturen oder schlagartiger Kondensationsvorgänge. Darüber hinaus liefern die kontinuierliche Programmvalidierung sowie regelmäßige Rückmeldungen aus der Programmanwendung Hinweise auf Programmschwächen, die die Ertüchtigung des ATHLET Modellumfangs erforderlich machen.
	Verbesserte Programmhandhabung und Benutzerfreundlichkeit
	Die weite Verbreitung von ATHLET gibt der GRS die Verantwortung, den Nutzern nicht nur ein zuverlässiges, sondern auch ein anwenderfreundliches und effizientes Analysewerkzeug zur Verfügung zu stellen. Bei der Weiterentwicklung von ATHLET werden daher auch Aspekte der Codehandhabung berücksichtigt. Hierzu zählen u. a. die bedarfsgerechte Bereitstellung neuer Optionen im ATHLET-Eingabedatensatz wie auch die Programmbeschleunigung zur Verringerung von Simulationszeiten.
	Als modernes Simulationswerkzeug wird ATHLET mit verschiedenen grafischen Hilfsprogrammen für das Pre- und Postprocessing bereitgestellt, die dem Anwender die Durchführung und Analyse der Simulation erleichtern. Auch diese Werkzeuge müssen kontinuierlich dem erweiterten ATHLET-Umfang sowie neuen softwaretechnischen Möglichkeiten und Anforderungen angepasst werden.
	Weiterentwicklung der Methodik zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten
	Neue Anforderungen resultieren auch aus einem fortgeschriebenen Regelwerk, das bereits in einigen Ländern die Durchführung von sogenannten Best Estimate Plus Uncertainty (BEPU) Analysen zur Sicherheitsbewertung vorsieht. Vor diesem Hintergrund sollte die Methodik zur Durchführung von Unsicherheitsanalysen im internationalen Kontext weiterentwickelt werden. Hierfür nimmt die GRS am OECD/NEA/CSNI Projekt SAPIUM (Systematic AProach for Input Uncertainty quantification Methodology) teil, in dessen Rahmen eine ausgereifte, für Industrieanwendungen geeignete Methodik zur Quantifizierung der Unsicherheiten von Modelleingangsparametern erarbeitet wird. So sollen z. B. Anforderungen an die experimentelle Datenbasis sowie an softwarebasierte Methoden zur Bestimmung der Modellunsicherheiten definiert werden, um deren Eignung sicherzustellen. Die Unsicherheit der physikalischen Modellierung liefert in der Regel den größten Beitrag zur Gesamtunsicherheit. Eine standardisierte und allgemein anerkannte Methodik zu deren Quantifizierung ist bisher nicht verfügbar.
	Quantifizierung von Modellunsicherheiten in Korrelationen neuer Arbeitsmedien
	Zu Unsicherheiten der für die Simulation innovativer Reaktorkonzepte neu implementierten Modelle liegen bislang kaum Erfahrungen vor. Der Kenntnisstand hierzu sollte im Zuge einer Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zu einem Experiment, das in einer mit Flüssigmetall als Arbeitsmedium betriebenen Versuchsanlage durchgeführt wurde, ausgebaut werden. Die durchgeführte Analyse trägt neben der Quantifizierung relevanter unsicherer Modelleingangsparameter auch dazu bei, Verbesserungspotential der ATHLET-Modellierung für neue Arbeitsmedien offenzulegen und auf dieser Basis Empfehlungen für Weiterentwicklungen zu geben.
	Qualitätssicherung
	Die Qualität des Rechenprogramms ATHLET wird durch zahlreiche Maßnahmen sichergestellt. Hierzu zählen z.B. eine detaillierte Programmdokumentation, ein softwarebasiertes Versions- und Freigabemanagement und eine kontinuierliche Programmvalidierung. Um die vorhandene Qualität des Programms langfristig aufrechtzuerhalten, sollten die qualitätssichernden Maßnahmen um neue Verfahren ergänzt werden. Hierzu zählt das Code-Refactoring, um die Codebasis an neue softwaretechnische Möglichkeiten und Fortschritte in der IT anzugleichen und somit Transparenz, Lesbarkeit, Wartbarkeit und Erweiterbarkeit des Programms langfristig sicherzustellen.
	Ein weiteres Projektziel besteht in der Schaffung einer sogenannten Continuous Integration Testumgebung, die eine regelmäßige und automatisierte Verifikation der ATHLET-Programmentwicklung ermöglicht. Auf Basis automatisiert durchgeführter Tests und Regressionsrechnungen wird hierbei die Funktionsfähigkeit und Zuverlässigkeit der Software bewertet und sichergestellt. Dies ist auch Grundlage für die Erstellung qualitätsgesicherter Programmversionen. Im Rahmen des ATHLET-Releasemanagements sollten neuen Programmversionen eingefroren und an alle Programmanwender mittels der ebenfalls neu aufgesetzten ATHLET User Area verteilt werden.
	Kooperation mit Programmanwendern
	Ein wichtiger Aspekt der Programmentwicklung ist der Erfahrungsrückfluss aus der Programmvalidierung und –anwendung. Zu diesem Zweck erfolgt ein regelmäßiger Informationsaustausch auch mit den GRS-externen ATHLET-Anwendern, z. B. über die ATHLET User Area oder im Rahmen von internationalen Anwendertreffen. Darüber hinaus werden die Anwender bei der Nutzung von ATHLET begleitet und eigene Modellentwicklungen, z.B. durch Bereitstellung geeigneter Schnittstellen, unterstützt. Die Entwicklungen können bei Bedarf in die ATHLET Hauptentwicklungslinie übernommen werden.
	Das abgeschlossene Vorhaben stellt eine kontinuierliche Fortführung des vom BMWi geförderten Projekts RS1507 /SCH15/ dar. Die durchgeführten Entwicklungsarbeiten, begleitet von Maßnahmen zur Qualitätssicherung und zur Anwenderunterstützung, gliedern sich inhaltlich entsprechend dem Arbeitsprogramm in drei technisch-wissenschaftliche Arbeitspakete:
	Arbeitspaket 1: Simulation von LWR und fortschrittlichen Reaktordesigns der Generationen III und III+: Dieses Arbeitspaket umfasst Arbeiten zum Ausbau und zur Ertüchtigung der ATHLET-Modellierung zur Simulation wassergekühlter Anlagen unter Berücksichtigung spezieller Anforderungen passiver Sicherheitssysteme. Hierfür wurden alle ATHLET-Module (Abb. 1.2) weiterentwickelt. 
	Im Einzelnen sind folgende Arbeiten inbegriffen:
	 Weiterentwicklung von ATHLET zur Simulation großer Wasservorlagen passiver Sicherheitssysteme (siehe Kapitel 2.1),
	 Simulation von Druckstoßphänomenen in Rohrleitungen mit ATHLET (Kapitel 2.2),
	 Verbesserung der thermohydraulischen Modellierung zur Simulation sicherheitsrelevanter Phänomene und zweiphasiger Strömungsvorgänge in wassergekühlten Systemen (Kapitel 2.3 und folgende)
	 Ertüchtigung der neutronenkinetischen und thermo-strukturellen Modellierung (Kapitel 2.7).
	Des Weiteren wurden im Rahmen dieses Arbeitspakets Arbeiten zur Verbesserung der Programmhandhabung und zur Erhöhung der Benutzerfreundlichkeit von ATHLET und der zugehörigen Softwarewerkzeuge durchgeführt. Diese sind in Kapitel 2.8 dokumentiert.
	Arbeitspaket 2: Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen: Dieses Arbeitspaket umfasste methodische Arbeiten zur Durchführung von Unsicherheitsanalysen zu ATHLET-Ergebnissen und die Untersuchung und Quantifizierung bisher nicht untersuchter Modellunsicherheiten, die mit der Modellierung neuer Arbeitsmedien verbunden sind. Die hierbei erzielten Ergebnisse sind im Kapitel 3 zusammengefasst.
	Arbeitspaket 3: Qualitätssicherung und bilaterale Zusammenarbeit: Dieses Arbeitspaket widmete sich Aspekten der Qualitätssicherung in der Programmentwicklung und der Kooperation mit Anwendern und Entwicklern auf nationaler und internationaler Ebene (siehe Kapitel 4).
	Ergänzt wurden und werden diese Arbeiten insbesondere durch Entwicklungen im Rahmen folgender, vom BMWi geförderter Projekte der GRS:
	 RS1530 und RS1558 zur Modernisierung der numerischen Verfahren in den AC²-Programmen
	 RS1535A – EASY: Integrale experimentelle und analytische Nachweise der Beherrschbarkeit von Auslegungsstörfällen allein mit passiven Systemen 
	 RS1527 – Entwicklung und Validierung von Rechenmodellen zur Simulation von Zweiphasenströmungen und kritischen Wärmeströmen
	 RS1515 und RS1547 zur Rechenmethodenentwicklung für innovative Reaktorsysteme
	 RS1519 und RS1548 zur Validierung von Rechenprogrammen zur Simulation von Störfällen
	 RS1199 und RS1537 zur Weiterentwicklung der Werkzeuge zur grafischen Modellierung und Visualisierung
	Die im Rahmen dieser Projekte gesammelten, neuen Erkenntnisse und Modelle zur Sicherheitsbewertung nukleartechnischer Anlagen werden im ATHLET-Quellcode zusammengeführt. Die kontinuierliche Qualitätssicherung dieser Entwicklungen sowie deren Freigabe für alle ATHLET-Anwender in Form neuer, validierter Programmversionen war Bestandteil des vorliegenden Vorhabens.
	2 Simulation von LWR und fortschrittlicher Reaktoren der Generation III+
	2.1 Simulation großer Wasserpools passiver Sicherheitssysteme
	2.1.1 Erweiterung des 2-Fluidmodells um ein Gemischspiegelmodell
	2.1.2 Impulsgleichung für vertikale Leitungen
	2.1.2.1 Reibungsdruckverlust
	2.1.2.1 Reibungsdruckverlust
	2.1.2.2 Trägheitsterm
	2.1.2.3 Hydrostatischer Druckunterschied
	2.1.2.4 Momentum Flux am Gemischspiegel

	2.1.3 Impulsgleichung für horizontale Leitungen im Bereich des Gemischspiegels
	2.1.3.1 Hydrostatischer Druck
	2.1.3.2 Direkter Momentum Flux
	2.1.3.3 Weitere Modellterme
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	2.1.4 Verteilung der Massen- und Energieflüsse im Bereich des Gemischspiegels
	2.1.5 Weiterentwicklung des Gemischspiegelmodells
	2.1.5 Weiterentwicklung des Gemischspiegelmodells
	2.1.6 Anwenderunterstützung bei der Gittererzeugung
	2.1.7 Anwendungsbeispiele
	2.1.7 Anwendungsbeispiele
	2.1.7.1 3D-Pool-Simulation
	2.1.7.2 Simulation von 1D-Anlagenkomponenten mit Gemischspiegel


	2.2 Simulation von Druckstößen in Rohrleitungssystemen
	2.2.1 Nachrechnung von Druckstoßphänomenen ausgelöst durch Ventilschnellschluss
	2.2.1.1 ATHLET-Nodalisierungen für die Nachrechnung von Druckstoßphänomenen ausgelöst durch Ventilschnellschluss – die DLR-Versuchsanlage
	2.2.1.2 Numerische Analysen
	2.2.1.2 Numerische Analysen
	2.2.1.3 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen

	2.2.2 Nachrechnung von Druckstoßphänomenen ausgelöst durch Aufprall einer Wassersäule
	2.2.2.1 ATHLET Nodalisierung
	2.2.2.2 Numerische Analysen
	2.2.2.3 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen

	2.2.3 Modellerweiterung zur Simulation kondensationsinduzierter Druckstöße
	2.2.4 Kondensationsinduzierte Druckstöße in vertikalen Rohren (Wasserkanone)
	2.2.4.1 Numerische Analysen
	2.2.4.2 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen
	2.2.4.2 Ergebnisse der Versuchsnachrechnungen
	2.2.4.3 Weiterführende Analysen

	2.2.5 Kondensationsinduzierte Druckstöße in horizontalen Rohren
	2.2.5.1 Die Kondensationsschlagversuchsanlage der TUHH
	2.2.5.2 Durchgeführte Versuchsnachrechnungen

	2.2.6 Schlussfolgerungen

	2.3 Thermohydraulik wassergekühlter Systeme
	2.3 Thermohydraulik wassergekühlter Systeme
	2.3.1 Simulation zweiphasiger Strömungsvorgänge im Reaktorkern
	2.3.1.1 Verbesserte Modellierung der Wasserspiegelkraft
	2.3.1.2 Erweiterte Modellierung der Zwischenphasenreibung bei Ringströmung
	2.3.1.3 Modellvalidierung anhand von Integralversuchen

	2.3.2 Modellierung des Massen- und Energieaustauschs zwischen den Phasen
	2.3.2 Modellierung des Massen- und Energieaustauschs zwischen den Phasen
	2.3.3 Verbesserte Modellierung der kritischen Ausströmung
	2.3.4 Bewertung eines Mehrfeldermodells zur Simulation komplexer, zweiphasiger Strömungsphänomene

	2.4 Erweiterung des Bortransportmodells
	2.5 Neues Arbeitsmedium überkritisches CO2
	2.6 Weitere Verbesserungen der thermohydraulischen Modellierung
	2.7 Neutronenkinetik und thermo-strukturelle Modellierung des Reaktorkerns
	2.7.1 Erweiterung des Wärmestrahlungsmodells
	2.7.2 Modifiziertes Kriterium für das Eintreten von DNB
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	Insbesondere fortschrittliche Reaktordesigns der Generation III+, aber auch innovative Reaktoren der Generation IV, verfügen vermehrt über passive Sicherheitssysteme, deren korrekte Simulation die Entwicklung, Implementierung und Validierung neuer Modelle und Methoden in ATHLET erforderlich macht. Im Gegensatz zu aktiven Systemen, die die Basis des Sicherheitskonzepts von derzeit betriebenen Reaktoren der Generation II und III bilden, nutzen passive Systeme grundlegende physikalische Prozesse wie Naturumlauf, Verdampfung, Kondensation oder Gravitation. Aufgrund des (überwiegenden) Fehlens aktiver Komponenten wie z. B. Pumpen können die treibenden Kräfte sehr gering sein, insbesondere dann, wenn passive Systeme bei geringen Druck- bzw. Dichtedifferenzen eingesetzt werden. Passive Systeme suchen sich ihre im Verlauf einer Transiente kontinuierlich verändernden Betriebspunkte in Abhängigkeit der vorliegenden thermohydraulischen Randbedingungen selbst. Bei geringen treibenden Kräften haben Unsicherheiten in diesen Randbedingungen einen großen Einfluss auf das Betriebsverhalten passiver Systeme. Dies kann ggf. zu qualitativen Änderungen im Systemverhalten führen, z. B. wenn Critical Heat Flux an Brennstabhüllrohren auftreten kann oder wenn Ansprechdrücke von (passiven) Einspeisesystemen rechtzeitig erreicht werden sollen. Daher ist es von besonderer Bedeutung, relevante Randbedingungen mit hoher Genauigkeit vorhersagen zu können.
	Passive Sicherheitssysteme können gemäß /IAE91/ nach dem Grad und der Ausgestaltung ihrer Passivität in vier Kategorien eingruppiert werden (Tab. 2.1).
	Tab. 2.1 Kategorisierung passiver Sicherheitssysteme /IAE91/
	D
	C
	B
	A
	Kategorie
	Kernflutsystem (gravitationsgetrieben mit batteriebetriebenem Ventil)
	Rückschlagklappe, Druckspeicher
	Notkondensator
	RDB, Brennstabhülle
	Beispiel
	X
	X
	X
	-
	Bewegliches Arbeitsmedium
	X
	X
	-
	-
	Bewegliche mechanische Teile
	X
	-
	-
	-
	Externe Energieversorgung
	X
	-
	-
	-
	Externe Signale
	Zu der Kategorie B gehören in große Wasserbecken untergetauchte Wärmetauscher, die von verschiedenen Reaktordesigns genutzt werden, um Wärme (Nachzerfallsleistung) aus dem Primärkreis oder Sekundärkreis abzuführen. Abb. 2.1 veranschaulicht dies.
	/
	Abb. 2.1 Passive Wärmeabfuhr aus dem Primärkreis mittels geodätisch erhöhter Wasservorlage
	Die Wasserbecken sind meist innerhalb des Sicherheitsbehälters angeordnet. Um die Leistungsübertragung der Wärmetauscher möglichst genau vorhersagen zu können, müssen die relevanten thermohydraulischen Randbedingungen und Phänomene korrekt simuliert werden. Hierzu zählen das Strömungsverhalten und die Temperaturen an den Wärmetauscherrohren im Pool, aber auch (unterkühltes) Sieden im Pool sowie Kondensations- und Verdampfungsvorgänge an der Wasseroberfläche, die wechselseitig mit dem Druckaufbau im Containment zusammenhängen.
	Um die großskaligen Zirkulationsströmungen und die sich einstellenden Temperaturschichtungen in Wasserpools hinreichend detailliert wiedergeben zu können, wurde das 3D-Modell von ATHLET adaptiert. Besondere Anforderungen ergeben sich aus der Simulation der freien Wasseroberfläche. Um diese abzubilden, verfügt ATHLET zwar grundsätzlich über ein Wasserspiegelmodell. Dieses war jedoch bisher nur im Rahmen des eindimensionalen 5-Gleichungsmodells verfügbar, wohingegen die 3D-Gleichungen nur für das 6-Gleichungsmodell (2-Fluid-Modell) realisiert sind. Ziel war daher, das dreidimensionale 2-Fluid-Modell um ein Wasserspiegelmodell zur Simulation von großen Wasserpools zu erweitern.
	Im Zusammenhang mit der Simulation großer Wasserpools koordiniert die GRS das Projekt EASY, in dessen Rahmen sowohl experimentelle als auch numerische Analysen zu passiven Sicherheitssystemen am Beispiel des KERENA Designs von AREVA durchgeführt werden. Die GRS ist u. a. für die Validierung eines ATHLET Pool-Modells zuständig. Die im vorliegenden Projekt entwickelten Methoden und Modelle werden im Rahmen des EASY-Vorhabens zur Simulation großer Wasservorlagen wie beispielsweise des Flutbeckens, das als Wärmesenke des Notkondensators dient, eingesetzt.
	Das in ATHLET implementierte Gemischspiegelmodell ermöglicht die dynamische Nachverfolgung einer horizontalen Zwischenphasenfläche zwischen stratifiziertem Wasser (ggf. mit Blasen) und der Dampf-/Gas-Atmosphäre (ggf. mit Tropfen). Zu diesem Zweck wird das Kontrollvolumen (KV), das aktuell den Gemischspiegel enthält, in zwei Sub-Kontrollvolumina ober- und unterhalb des Gemischspiegels aufgeteilt, die beide separat mittels eines jeweils eigenen Satzes an Erhaltungsgleichungen bilanziert werden. Die Erhaltungsgleichungen des 2-Fluidmodells wurden zu diesem Zweck erweitert, um den Gemischspiegel und seine Bewegung geeignet zu berücksichtigen. Dies betrifft insbesondere die Impulsgleichung, deren einzelne Beiträge adaptiert wurden.
	Die phasenspezifische Impulsgleichung des 2-Fluidmodells ist in ATHLET als partielle Differentialgleichung für die Phasengeschwindigkeit formuliert, deren zeitliche Änderung aus einer Summe mehrerer Druckgradienten resultiert:
	𝜕𝜕𝑡𝑤𝜈𝑗𝐴𝑗=1𝐷𝑆𝐴𝐽𝛥𝑝𝑠𝑡𝑎𝑡+𝛥𝑝𝑔𝑟𝑎𝑣+𝛥𝑝𝑀𝐹+𝛥𝑝𝑓𝑟𝑖𝑐+𝛥𝑝𝑠𝑜𝑢𝑟𝑐𝑒
	(2.1)
	Hierin bedeuten:
	𝚫𝒑𝒔𝒕𝒂𝒕  der statische Druckunterschied zwischen zwei benachbarten KV𝚫𝒑𝒈𝒓𝒂𝒗 der hydrostatische Druckunterschied𝚫𝒑𝑴𝑭   der Momentum Flux Term𝚫𝒑𝒇𝒓𝒊𝒄 der Reibungsverlust durch Wand- und Zwischenphasenreibung sowie durch                        Formverluste𝚫𝒑𝒔𝒐𝒖𝒓𝒄𝒆  weitere Quellterme (z.B. Pumpenhöhe etc.)
	Die Impulsgleichung wird in ATHLET für Leitungen gelöst. Leitungen verbinden die Zentren zweier benachbarter KV. Die Berechnung der Quellterme der rechten Seite der Impulsgleichung (21), die früher nur homogene KV berücksichtigte, wurde für inhomogene KV mit Gemischspiegel erweitert. Nachfolgend werden die Modellierungen für vertikale und horizontale ATHLET-Leitungen detaillierter dargestellt. Hierbei bedeutet in ATHLET
	 Horizontal: eine horizontale oder eine zur Horizontalen leicht geneigte Leitung (mit 𝑠𝑖𝑛𝛼<0,2 )
	 Vertikal: eine vertikale oder geneigte Leitung (𝑠𝑖𝑛𝛼≥0,2)
	Der Einfachheit halber dokumentieren die folgenden Kapitel nur die Modellierung für echt horizontale bzw. vertikale Leitungen und nicht für geneigte Leitungen. Die Implementierung in ATHLET berücksichtigt aber auch letztere. Des Weiteren wird nicht im Detail auf die Modellierung innerhalb der Massen- und Energiebilanzen eingegangen. 
	Hier konnte zu großen Teilen auf der bereits vorhandenen Implementierung des 5-Gleichungsmodells mit Gemischspiegel aufgesetzt werden, so dass sich die durchgeführten Maßnahmen eher auf die technische Ablauffähigkeit des Programms konzentrierten.
	Der Gemischspiegel teilt ein vertikales KV in zwei Sub-KV auf. Die Situation verdeutlicht Abb. 2.2. io bezeichnet das obere KV. Die Längen der angrenzenden vertikalen Leitungen (j1 und j2 in Abb. 2.2) verändern sich kontinuierlich entsprechend der aktuellen Lage der Gemischspiegelhöhe ZML.
	/
	Abb. 2.2 KV- und Leitungsgrößen am Gemischspiegelpfad
	Der gesamte Reibungsdruckverlust entlang einer Leitung ergibt sich aus den Verlusten der linken und rechten Halbleitung, die, mit ihrem jeweiligen relativen Anteil 𝐹𝑍𝐿𝐽 (bzw. 1−𝐹𝑍𝐿𝐽) multipliziert, den gesamten Leitungsdruckverlust 𝐷𝑃𝐹𝑅𝐽 ergeben. 𝐹𝑍𝐿𝐽 wird zu Beginn im Rahmen der ATHLET Startrechnung bestimmt. Für eine Leitung, die links (rechts) an ein Gemischspiegel-KV anschließt, wird nun der linke (rechte) relative Anteil entsprechend der veränderten Halbleitungslänge modifiziert (siehe z.B. Gleichung (2.2)). Die Reibungsdruckverlustkoeffizienten 𝑅𝐿𝐷𝐹2𝐿 und 𝑅𝐿𝐷𝐹2𝑉 werden für jede Phase separat berechnet. Für den Reibungsdruckverlust in der gesamten Leitung 𝑗1 folgt somit entsprechend Abb. 2.2 für die Wasserphase (Gleichungen (2.2)) und die Dampfphase (2.3), jeweils unter Berücksichtigung der geänderten Halbleitungslänge (analog für Leitung 𝑗2 die Gleichungen (2.4), (2.5)):
	𝐷𝑃𝐹𝑅𝐿𝑗1=𝑓𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗1∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝐿𝑗1, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖−1+𝑓1−𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗1∙𝑍𝑀𝐿𝑖−𝑍𝐵𝐼(𝑖)𝑍𝐼𝑖−𝑍𝐵𝐼(𝑖)∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝐿𝑗1, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖
	(2.2)
	𝐷𝑃𝐹𝑅𝑉𝑗1=𝑓𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗1∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝑉𝑗1, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖−1+𝑓1−𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗1∙𝑍𝑀𝐿𝑖−𝑍𝐵𝐼(𝑖)𝑍𝐼𝑖−𝑍𝐵𝐼(𝑖)∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝑉𝑗1, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖
	(2.3)
	𝐷𝑃𝐹𝑅𝐿𝑗2=𝑓𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗2∙𝑍𝑇𝐼𝑖−𝑍𝑀𝐿(𝑖)𝑍𝑇𝐼𝑖−𝑍𝐼(𝑖)∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝐿𝑗2, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖+𝑓1−𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗2∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝐿𝑗2, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖+1
	(2.4)
	𝐷𝑃𝐹𝑅𝑉𝑗2=𝑓𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗2∙𝑍𝑇𝐼𝑖−𝑍𝑀𝐿(𝑖)𝑍𝑇𝐼𝑖−𝑍𝐼(𝑖)∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝑉𝑗2, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖+𝑓1−𝐹𝑍𝐿𝐽𝑗2∙𝑅𝐿𝐷𝐹2𝑉𝑗2, 𝐹𝑙𝑢𝑖𝑑𝑖+1
	(2.5)
	Der Trägheitsterm 𝐷𝑆𝐴𝐽 ist ein Faktor, der auf der rechten Seite der Impulsgleichungen im Nenner erscheint (Gleichung (2.1)). Er ist ein Maß für die Leichtigkeit, mit der die Fluidsäule einer Leitung beschleunigt werden kann. Die relativen Anteile des Trägheitsterms für die beiden Halbleitungen einer Leitung sind durch 𝐹𝑆𝐴𝐿𝐽 bzw. 1−𝐹𝑆𝐴𝐿𝐽 gegeben. Befindet sich im linken (rechten) Kontrollvolumen einer Leitung ein Gemischspiegel, so wird der Trägheitsterm der entsprechenden Halbleitung unter Berücksichtigung der genauen Gemischspiegelposition angepasst. Für die beiden Leitungen 𝑗1 und 𝑗2 entsprechend Abb. 2.2 folgt somit:
	𝐷𝑆𝐴𝐽𝑗1∗=𝐷𝑆𝐴𝐽𝑗1∙𝐹𝑆𝐴𝐿𝐽𝑗1+1−𝐹𝑆𝐴𝐿𝐽𝑗1∙𝑍𝑀𝐿𝑖−𝑍𝐵𝐼(𝑖)𝑍𝐼𝑖−𝑍𝐵𝐼(𝑖)
	𝐷𝑆𝐴𝐽𝑗2∗=𝐷𝑆𝐴𝐽𝑗2∙𝐹𝑆𝐴𝐿𝐽𝑗2∙𝑍𝑇𝐼𝑖−𝑍𝑀𝐿(𝑖)𝑍𝑇𝐼𝑖−𝑍𝐼(𝑖)+1−𝐹𝑆𝐴𝐿𝐽𝑗
	Das Vorgehen ist analog der Beschreibung für das 5-Gleichungsmodell in /LER14/.
	Der hydrostatische Druckunterschied 𝐷𝑃𝐷𝑍𝐿𝐽 bzw. 𝐷𝑃𝐷𝑍𝑉𝐽 für die beiden Phasen entlang einer vertikalen Leitung (diese kann sowohl senkrecht als auch geneigt verlaufen) setzt sich für jede Phase aus zwei Termen zusammen, der Gravitation der Wasser-Dampf-/Gas-Mischung und der Auftriebskraft (bzw. Abtriebskraft) der einen Phase innerhalb der jeweils anderen. 
	(2.6)
	𝚫𝒑𝒈𝒓𝒂𝒗,𝒌=𝚫𝒑𝒎𝒊𝒙𝒕𝒖𝒓𝒆+ 𝚫𝒑𝒃𝒖𝒐𝒚𝒂𝒏𝒄𝒚,𝒌
	Beide Terme der rechten Seite hängen von der vertikalen Länge der Fluidsäule ab, die durch Leitungslänge und ggf. Neigungswinkel gegeben ist. Falls in einem der beiden einer Leitung benachbarten KV ein Gemischspiegel vorhanden ist, wird die Leitungslänge entsprechend der Position des Gemischspiegels modifiziert, analog wie in Abb. 2.2 für 𝑗1 und 𝑗2 abgebildet. 
	Für die Leitung 𝑗1 in Abb. 2.2 folgt bei Vorliegen eines Gemischspiegels in KV 𝑖 für den Gravitations- und den Auftriebsterm:
	(2.7)
	Δ𝑝𝑚𝑖𝑥𝑡𝑢𝑟𝑒=−𝜌𝑚,𝑖∙𝑍𝑀𝐿−𝑍𝐵𝑖+𝜌𝑚,𝑖−1∙𝑍𝐵𝑖−𝑍𝑖−1∙𝑔
	Δ𝑝𝑏𝑢𝑜𝑦𝑎𝑛𝑐𝑦,𝑙=−𝛼𝑖∙𝜌𝑙,𝑖−𝜌𝑣,𝑖∙𝑍𝑀𝐿𝑖−𝑍𝑗+𝛼𝑖−1∙𝜌𝑙,𝑖−1−𝜌𝑣,𝑖−1∙𝑍𝑗−𝑍𝑖−1∙𝑔
	(2.8)
	Δ𝑝𝑏𝑢𝑜𝑦𝑎𝑛𝑐𝑦,𝑣=          1−𝛼𝑖∙𝜌𝑙,𝑖−𝜌𝑣,𝑖∙𝑍𝑀𝐿𝑖−𝑍𝑗+1−𝛼𝑖−1∙𝜌𝑙,𝑖−1−𝜌𝑣,𝑖−1∙𝑍𝑗−𝑍𝑖−1∙𝑔
	(2.9)
	Der hydrostatische Druckunterschied bestimmt maßgeblich die Druckdifferenz entlang einer vertikalen Leitung und somit den Druck im Zentrum eines KV, der von ATHLET letztlich ausgegeben wird. Zu beachten ist nun, dass durch die veränderliche Leitungslänge der Druck, der für die den Gemischspiegel enthaltende Zone berechnet wird, nicht mehr dem Druck im KV-Zentrum, sondern dem Druck auf Höhe des Gemischspiegels entspricht (d.h. am „Ende“ der Leitung). Vor der Ausgabe in die Plotdaten-Datei wird dieser Gemischspiegeldruck daher geeignet korrigiert, um sprungfreie Verläufe des KV-Drucks zu erhalten, falls der Gemischspiegel das KV erreicht/verlässt.
	Der Momentum Flux Term setzt sich aus zwei Beiträgen zusammen, dem direkten (1D) Impulstransport in Strömungsrichtung sowie dem 3D Impulsquertransport. Nachfolgend wird die Behandlung des direkten Impulstransports im Gemischspiegelbereich beschrieben. Die getroffenen Aussagen lassen sich analog auf den Impulsquertransport übertragen.
	Innerhalb des 2-Fluidmodells wird der direkte Momentum Flux in Strömungsrichtung mittels eines Upwind-Verfahrens berücksichtigt. Dies bedeutet für die Geschwindigkeit in einer Leitung j, dass der Impulseintrag aus Richtung der stromaufwärts gelegenen Leitung berücksichtigt wird. Um bei Strömungsrichtungswechsel in Leitung j einen stetigen Übergang zu erzielen, wird zusätzlich in Abhängigkeit von der in der Leitung j herrschenden Geschwindigkeit (bei Strömungsumkehr klein, nahe Null) auch der Impulseintrag der Leitung stromabwärts berücksichtigt /LER98/. Dies ergibt, stark vereinfacht, als Beitrag zur Impulsbilanz:
	𝚫𝒑𝑴𝑭= 𝝆𝟐 𝒘𝒋𝟏𝟐−𝒘𝒋𝟐−𝒘𝒋𝟐𝟐
	(2.10)
	Hierbei wird eine Nachbarleitung j1 bzw. j2 nur dann berücksichtigt, wenn ihre Geschwindigkeit in Richtung der Leitung j gerichtet ist.
	Für die Simulation des Impulstransports innerhalb eines Gemischspiegel-Pfads muss zusätzlich geprüft werden, ob zwischen den benachbarten Leitungen j und j1 bzw. j und j2 aktuell ein Gemischspiegel vorhanden ist. Da unterhalb und oberhalb des Gemischspiegels unterschiedliche Strömungsbilder vorherrschen – z.B. Liquid mit aufsteigenden Blasen bzw. Dampf mit fallenden Tropfen – ist ein Impulstransport über den Gemischspiegel hinweg physikalisch schwierig zu beschreiben, außerdem vermutlich vernachlässigbar. Daher wird kein 1D Impulstransport über den Gemischspiegel hinweg in ATHLET berechnet. Gleichwohl wird für die jeweils kontinuierliche Phase (Liquid unterhalb des Gemischspiegels, Dampf oberhalb) die Gemischspiegelgeschwindigkeit 𝑤𝑀𝐿 zur Berechnung eines Impulseintrags auf die nächst gelegene Leitung verwendet. Damit wird z.B. berücksichtigt, dass die Flüssigkeit innerhalb der Leitung unterhalb eines Gemischspiegels, bei fallendem Gemischspiegel, einen nach unten gerichteten Impulseintrag erfährt, da sich am oberen Ende der Leitung eine bereits fallende Wassersäule befindet. Ansonsten würde ein physikalisch großer Beschleunigungsdruckverlust in der Leitung unterhalb des Gemischspiegels berechnet.
	Um numerische Oszillationen in der Leitung j zu vermeiden, wird für die Berechnung des Impulseintrags die Geschwindigkeit der benachbarten, stromaufwärtigen oder abwärtigen Leitung vor Eintreten des Gemischspiegels in die entsprechende, stromaufwärts oder -abwärts gelegene Zone
	 für die kontinuierliche Phase stetig in die Gemischspiegelgeschwindigkeit und
	 für die disperse Phase stetig auf Null
	überführt. Zusätzlich geht der gesamte konvektive Term in Leitung j gegen Null, wenn der Gemischspiegel die Höhe der Leitung j erreicht und überschreitet. Für die in Abb. 2.3 dargestellte Situation eines sukzessive steigenden Gemischspiegels ergibt sich somit folgende Implementierung für den konvektiven Term der beiden Phasen in Leitung j:
	Δ𝑝𝑀𝐹𝑙𝑖𝑞𝑢𝑖𝑑 =   𝜌2 𝑑𝑍𝑗1−𝑑𝑍𝑖1𝑢𝑝𝑤𝑗12−𝑤𝑗2−𝑤𝑗22       𝑓ü𝑟 𝑍𝑗1𝑢𝑝<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗1𝜌2 −𝑤𝑗2−𝑤𝑗22 𝑑𝑍𝑗−𝑑𝑍𝑖1              𝑓ü𝑟 𝑍𝑗1<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗𝜌2 𝑤𝑗12−𝑤𝑗2−𝑤𝑀𝐿2 𝑑𝑍𝑗+𝑑𝑍𝑖2      𝑓ü𝑟 𝑍𝑗<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗2𝜌2 𝑤𝑗12−𝑤𝑗2−𝑤𝑗22                        𝑓ü𝑟 𝑍𝑗2<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗2𝑢𝑝
	( 211 )
	                       mit  𝑤𝑗2=𝑑𝑍𝑗2+𝑑𝑍𝑖2𝑢𝑝𝑤𝑗2+1−𝑑𝑍𝑗2+𝑑𝑍𝑖2𝑢𝑝𝑤𝑀𝐿
	Δ𝑝𝑀𝐹𝑣𝑎𝑝𝑜𝑟 =   𝜌2 𝑤𝑗12−𝑤𝑗2−𝑤𝑗22                    𝑓ü𝑟 𝑍𝑗1𝑢𝑝<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗1𝜌2 𝑤𝑀𝐿2−𝑤𝑗2−𝑤𝑗22 𝑑𝑍𝑗−𝑑𝑍𝑖1    𝑓ü𝑟 𝑍𝑗1<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗𝜌2 𝑤𝑗12−𝑤𝑗2 𝑑𝑍𝑗+𝑑𝑍𝑖2                  𝑓ü𝑟 𝑍𝑗<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗2𝜌2 𝑤𝑗12−𝑤𝑗2−𝑑𝑍𝑗2+𝑑𝑍𝑖2𝑢𝑝𝑤𝑗22       𝑓ü𝑟 𝑍𝑗2<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑗2𝑢𝑝
	( 212 )
	                        mit  𝑤𝑗1=𝑑𝑍𝑗1−𝑑𝑍𝑖1𝑢𝑝𝑤𝑗2+1−𝑑𝑍𝑗1−𝑑𝑍𝑖1𝑢𝑝𝑤𝑀𝐿
	/
	Abb. 2.3 Geometriegrößen für einen Gemischspiegel innerhalb der vier benachbarten KV zu einer Leitung j
	Mit der beschriebenen Implementierung wird ein stetiges Verhalten des MF-Terms bei Übersetzen des Gemischspiegels in ein benachbartes KV sichergestellt. Dennoch kann es zu einer Unstetigkeit kommen, wenn ein Gemischspiegel plötzlich verschwindet oder neu entsteht. Eine solche Situation entsteht i.d.R. nur am unteren oder oberen Ende des Gemischspiegelpfades. Unstetigkeiten könnten sich daher potentiell für die erste und letzte Leitung des Gemischspiegelpfades ergeben (die Stelle, an der der Gemischspiegel entsteht/verschwindet), außerdem für die benachbarten Leitungen (der MF-Term ist in Upwind-Form implementiert). Allerdings resultiert eine Unstetigkeit nur dann, wenn die erste/letzte Leitung zeitlich integriert wird, also keine Wand repräsentiert. In einem Pool könnten dies Stellen sein, an denen Anschlussleitungen z. B. am Pool-Boden abzweigen, bspw. für das KERENA-Design die Flutleitung.
	Um die Unstetigkeit für die erste/letzte Leitung des Gemischspiegelpfades sowie die erste Leitung außerhalb des Gemischspiegelpfades zu vermeiden, wird für diese Leitungen das 1M-Modell zwingend gefordert. Sollte der Anwender das 2-Fluidmodell gewählt haben, ändert ATHLET automatisch das Modellgleichungssystem. Die erste Leitung innerhalb des Gemischspiegelpfades wird dagegen nun mit dem 2-Fluidmodell gerechnet (z. B. innerhalb von Pools). Für diese Leitung ist beim Entstehen/Verschwinden des Gemischspiegels eine Unstetigkeit nicht auszuschließen. Für den konkreten Fall der Simulation eines Pools bedeutet dies bei Verschwinden des Gemischspiegels am unteren Ende des Pools (z.B. nach Fluten des Reaktorkerns im Fall des KERENA Flutbeckens) für die erste Leitung innerhalb des Gemischspiegelpfades:
	 Für die kontinuierliche Phase (in diesem Fall Dampf) wird im MF-Term von der ML-Geschwindigkeit auf die Leitungsgeschwindigkeit der Randleitung des Gemischspiegelpfades umgeschaltet. Da sich Gemischspiegel und die Strömung jedoch von der Leitung wegbewegen, wird in der Regel kein merklicher Einfluss auf den MF-Term eintreten (Gemischspiegel befindet sich stromabwärts).
	 Für die disperse Phase (in diesem Fall Tropfen) wird im MF-Term von Null auf die Leitungsgeschwindigkeit umgeschaltet. Dieser Fall ist vernachlässigbar, da sich die disperse Phase in Richtung ML bewegt (der Gemischspiegel befindet sich also stromabwärts) und der ML selbst sich von der Leitung wegbewegt.
	Nach derzeitigem Stand kann davon ausgegangen werden, dass die beschriebene, potentielle Unstetigkeit für die Simulation von Wasserpools ohne Bedeutung ist. Gleichwohl sollte die Implementierung zukünftig verbessert werden, um eine hohe Stabilität von Gemischspiegelsimulationen mit dem 2-Fluidmodell im Allgemeinen sicherzustellen.
	Für die Simulation des RDB oder von Pools werden mehrdimensionale TFO-Netzwerke aus parallelen, vertikalen Pipes und horizontalen Querverbindungen verwendet. Hori-zontale Leitungen zwischen vertikalen KV von parallelen Pipe-Objekten werden mittels Single Junction Pipes oder Cross-Connection Objekten (CCO) dargestellt. Befindet sich in einem oder in beiden durch eine horizontale Leitung verbundenen KV ein Ge-mischspiegel, muss die Zweiphasenströmung oberhalb und unterhalb des Gemisch-spiegels geeignet modelliert werden. Abb. 2.4 veranschaulicht die Situation: Auf Basis der beiden horizontalen Phasengeschwindigkeiten wl und wv, die Ergebnisse der Lösung der Impulsgleichung (2.1) sind, werden unterschiedliche Massenströme G und Energieströme GH zwischen den Subkontrollvolumen oberhalb und unterhalb des Gemischspiegels modelliert.
	/
	Abb. 2.4 Strömungssimulation am Gemischspiegel
	Zur Berechnung der Quellterme der rechten Seite der Impulsgleichung werden auf Basis des Füllstands in den beiden benachbarten Kontrollvolumen die phasenspezifischen Stoffwerte (Dichte etc.) für die Strömung innerhalb der Leitung als gemittelte Größen beider Sub-KV bestimmt. Hierfür wird ein Übergangsbereich zwischen Ztop und Zlow definiert (siehe hierzu Abb. 2.5), innerhalb dessen die Stoffwerte beim Fallen (Steigen) des Gemischspiegels von Querströmung unterhalb (oberhalb) des ML hin zu Querströmung oberhalb (unterhalb) des ML stetig ineinander überführt werden. Die Ausdehnung des Übergangsbereiches ist definiert als Ftransition=0,8∙(ZTI-ZBI). Er wird für den Fall einer geneigt horizontalen Leitung ggf. geeignet reduziert. Geneigte Leitungen können z.B. bei der geometrischen Nachbildung einer halbkugelförmigen Kalotte mit parallelen Kanälen auftreten (siehe z. B. Abb. 2.8).
	Für die linke Hälfte der Leitung 𝑗1 berechnet sich eine Stoffgröße f somit wie folgt:
	𝑓𝑗1,𝑙𝑒𝑓𝑡=𝑓𝑖𝑜1𝑓ü𝑟 𝑍𝑀𝐿≤𝑍𝑙𝑜𝑤𝐹𝑎𝑏𝑜𝑣𝑒𝐹𝑡𝑟𝑎𝑛𝑠𝑖𝑡𝑖𝑜𝑛𝑓𝑖𝑜1+𝐹𝑏𝑒𝑙𝑜𝑤𝐹𝑡𝑟𝑎𝑛𝑠𝑖𝑡𝑖𝑜𝑛𝑓𝑖1             𝑓ü𝑟 𝑍𝑙𝑜𝑤<𝑍𝑀𝐿<𝑍𝑡𝑜𝑝𝑓𝑖1𝑓ü𝑟 𝑍𝑀𝐿≥𝑍𝑡𝑜𝑝
	(2.13)
	Die Stoffwerte gehen anschließend in die Berechnung aller Quellterme von Gleichung (21) ein.
	Abb. 2.5 Geometriegrößen für eine horizontale Leitung im Bereich eines Gemischspiegels
	Anders als für die vertikalen Leitungen werden die Leitungslängen horizontaler Leitungen bei Passage eines Gemischspiegels nicht modifiziert. 
	Die Berechnung des hydrostatischen Druckunterschieds setzt sich für horizontale Leitungen (die sowohl waagerecht als auch geneigt verlaufen können) aus den beiden Beiträgen Gravitation des Gemischs und Auftrieb zusammen, wobei die Auftriebskraft um die sog. Wasserspiegelkraft erweitert wird. Die einzelnen Beiträge werden nachfolgend beschrieben:
	Gravitation: Die Gravitationskraft entlang einer horizontalen Leitung 𝑗 ergibt sich generell aus den Fluiddichten der beiden benachbarten Zonen und der Neigung der Leitung zu:
	Δ𝑝𝑚𝑖𝑥𝑡𝑢𝑟𝑒=−𝜌𝑚,𝑖∙𝑍𝑗−𝑍𝑖+𝜌𝑚,𝑘∙𝑍𝑘−𝑍𝑗∙𝑔
	Befinden sich die Leitungshöhe 𝑍𝑗 wie auch die Zentren der beiden benachbarten KV 𝑍𝑖,  𝑍𝑘 auf derselben Höhe, wird der Term Null. Befindet sich aber ein Gemischspiegel in einer oder beiden benachbarten Zonen, so verändern sich die Leitungslängen der anschließenden vertikalen Leitungen wie in Kapitel 2.1.2 beschrieben. Abb. 2.6 veranschaulicht dies. Die gleichermaßen veränderten hydrostatischen Druckunterschiede (Gleichung (27)) entlang der vertikalen Leitungen müssen auch von den horizontalen Leitungen geeignet erfasst werden (rote Leitung in Abb. 2.6), womit für den Gravitationsterm entlang einer horizontalen Leitung am Gemischspiegel folgt:
	Δ𝑝𝑚𝑖𝑥𝑡𝑢𝑟𝑒=−𝜌𝑚,𝑖𝑜∙𝑍𝑗−𝑍𝑀𝐿𝑖+𝜌𝑚,𝑘∙𝑍𝑀𝐿𝑘−𝑍𝑗∙𝑔
	(2.14)
	Abb. 2.6 Gravitation entlang einer horizontalen Leitung am Gemischspiegel
	Wasserspiegelkraft: Die sogenannte Wasserspiegelkraft (oder „water-level-force“ in der ATHLET-Terminologie) beschreibt die Wirkung des hydrostatischen Drucks innerhalb der Impulsgleichung für den Fall eines horizontalen Strömungspfads. Anschaulich lässt sich dieser Term verstehen als Ausgleich unterschiedlicher Füllstände in zwei benachbarten, durch eine Leitung verbundenen Kontrollvolumina.
	Die Wasserspiegelkraft fand bisher bei Einsatz des 2-Fluidmodells in ATHLET für alle horizontalen Leitungen innerhalb des Simulationsgebiets Anwendung. (Hinweis: Hierbei wurde die Wasserspiegelkraft nicht auf Basis des echten Gemischspiegels, der bisher im 2-Fluid-Modell nicht vorhanden war, bestimmt, sondern anhand der kollabierten Füllstände.) Während dies für horizontale Rohrleitungen physikalisch unmittelbar plausibel erscheint, sind Vorhandensein und Wirkung der Wasserspiegelkraft innerhalb vertikaler Geometrien mit ausgeprägt vertikal orientierter Strömungsrichtung weniger offensichtlich. Beispiele für derartige Geometrien sind der Ringraum und der Kern im Reaktordruckbehälter, die in ATHLET typischerweise durch mehrere, mit horizontalen Querleitungen verbundene Parallelkanäle dargestellt werden. Hierzu durchgeführte Analysen haben gezeigt, dass die Wasserspiegelkraft den Queraustausch infolge eines vorhandenen Dampfgehaltsgradienten sogar erheblich überschätzen kann.
	Daher wurden folgende Modifikationen der Wasserspiegelkraft für das 2-Fluidmodell in ATHLET vorgenommen:
	 Die Wasserspiegelkraft kann für horizontale Querverbindungen von vertikalen Parallelkanälen deaktiviert werden (Standardeinstellung, empfohlen).
	 Liegt innerhalb der vertikalen Parallelkanäle ein echter Gemischspiegel vor, so wird für diese Zone immer die Wasserspiegelkraft simuliert. Dies betrifft z.B. die Simulation von Wasserpools, für die auf Gemischspiegelhöhe ein Ausgleich unterschiedlicher Füllstände physikalisch zu erwarten ist.
	Die Wasserspiegelkraft in Form einer Druckdifferenz lässt sich schreiben als Produkt der Größen Dichte, Erdbeschleunigung, charakteristische Länge (Höhe der KV) und räumliche Ableitung des Dampfgehalts. Für die beiden Phasen lautet diese:
	Δ𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙,𝑙=−𝛼𝑗∙𝜌𝑙,𝑗−𝜌𝑣,𝑗∙𝛼𝑖−𝛼𝑘∙(𝑍𝑡𝑜𝑝,𝑗−𝑍𝑙𝑜𝑤,𝑗)∙𝑔∙cos⁡(𝑗)
	Δ𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙,𝑣=1−𝛼𝑗∙𝜌𝑙,𝑗−𝜌𝑣,𝑗∙𝛼𝑖−𝛼𝑘∙(𝑍𝑡𝑜𝑝,𝑗−𝑍𝑙𝑜𝑤,𝑗)∙𝑔∙cos⁡(𝑗)
	Der Ausdruck 𝛼𝑖−𝛼𝑘∙(𝑍𝑡𝑜𝑝,𝑗−𝑍𝑙𝑜𝑤,𝑗) bedeutet hierin die unterschiedlichen Füllstände in Form unterschiedlicher kollabierter Füllstände in den beiden Zonen i und k. Die Leitungshöhe entspricht wiederum dem Übergangsbereich aus Abb. 2.5. Randbereiche werden für einen stetigen Übergang beim Eintreten/Austreten eines Gemischspiegels in eines der beiden KV benötigt.
	Für den Fall von Leitungen zwischen Kontrollvolumina mit „echtem“ Gemischspiegel ist die Phasenverteilung in den Volumina durch die Position des Gemischspiegels unmittelbar gegeben. In diesem Fall kann die Wasserspiegelkraft aus dem Vergleich der beiden „echten“ Gemischspiegel-Positionen abgeleitet und muss nicht anhand der kollabierten Füllstände berechnet werden.
	Zur Berechnung des direkten (1D) Momentum Flux (Impulstransport in Strömungsrichtung) wird, wie in Kapitel 2.1.2.4 dargestellt, im Wesentlichen die Geschwindigkeit in der stromaufwärts gelegenen Leitung zur Berechnung des Impulstransports berücksichtigt. Bei Vorliegen eines oder mehrerer Gemischspiegel im Bereich einer horizontalen Leitung j3 (Abb. 2.5) wird der MF-Term nach folgenden Regeln ermittelt:
	 Befindet sich ein Gemischspiegel im Übergangsbereich der Leitung (linke und/oder rechte Halbleitung), so wird der gesamte MF-Term vernachlässigt. Die Bereiche oberhalb des Übergangsbereichs [Ztop;ZTI] bzw. unterhalb des Übergangsbereichs [ZBI;Zlow] werden zum stetigen Ein- bzw. Ausblenden des gesamten MF-Terms genutzt.
	 Befindet sich ein Gemischspiegel im Übergangsbereich des stromaufwärts übernächsten KV i2, so wird der Impulstransport von Leitung j2 vernachlässigt. Auch hier werden die Bereiche oberhalb und unterhalb des Übergangsbereichs zum stetigen Ein- bzw. Ausblenden des MF-Beitrags von j2 verwendet.
	Ziel dieser beiden Modellierungsvorgaben ist, einen Impulstransport nur für oberhalb oder unterhalb eines Gemischspiegels verlaufende Strömungen zu berechnen. Dies ist erforderlich, da ATHLET nur eine einzige Phasengeschwindigkeit für jede Leitung kennt (siehe Abb. 2.4). Damit kann beispielsweise für eine horizontale Leitung in Höhe eines Gemischspiegels nicht zwischen Dampfgeschwindigkeit oberhalb des Gemischspiegels und Blasengeschwindigkeit unterhalb des Gemischspiegels unterschieden werden. Infolgedessen könnte z.B. ein horizontaler Impulstransport von der Dampfphase oberhalb des Gemischspiegels auf die Blasen unterhalb des Gemischspiegels berechnet werden, der physikalisch unrealistisch und daher zu vermeiden ist.
	Für eine positive Phasengeschwindigkeit in Leitung 𝑗3 von Abb. 2.5 folgt somit für den direkten MF:
	Δ𝑝𝑀𝐹𝑗3 =𝜌2 𝑍𝑀𝐿𝑖2−𝑍𝑡𝑜𝑝𝑖2𝑍𝑇𝐼𝑖2−𝑍𝑡𝑜𝑝𝑖2∙𝑤𝑗22−𝑤𝑗32∙𝑍𝑀𝐿𝑖3−𝑍𝑡𝑜𝑝𝑖3𝑍𝑇𝐼𝑖3−𝑍𝑡𝑜𝑝𝑖3
	Eine Erweiterung der übrigen Modellterme aus Gleichung (21) wurde nicht vorgenommen, da die Länge der horizontalen Leitungen (anders als bei vertikalen Leitungen) als unverändert angenommen wird. Es wird somit auf die bestehende 1D bzw. 3D Formulierung aus dem 2-Fluid-Modell zurückgegriffen.
	Eine grundsätzliche Frage der 3D-Strömungssimulation mit einem Systemcode betrifft die Modellierung der Wand- und Zwischenphasenreibung. Bisher werden hierfür (auch international) üblicherweise die für 1D-Strömungswege und ausgebildete Strömungen abgeleiteten Korrelationen eingesetzt. Dies ist auch in ATHLET der Fall. Erforderlich wäre, anhand dreidimensionaler Strömungssituationen vergleichbare Korrelationen abzuleiten. Hierbei besteht allerdings die grundsätzliche Schwierigkeit, lokale Messungen für eher komplexe, mehrdimensionale Geometrien (mit in der Regel nicht vollständig ausgebildeten Strömungen) durchzuführen. Solche Experimente existieren nur eingeschränkt und nur für spezielle Geometrien. Auf Basis dieser Experimente gibt es Vorschläge für eine Adaption der für 1D abgeleiteten Korrelationen. Im Systemcode CATHARE wird z. B. speziell für die 3D-Simulation des Reaktorkerns die skalare 1D-Geschwindigkeit durch den Betrag des mehrdimensionalen Geschwindigkeitsvektors ersetzt. Die experimentelle Basis zur Überprüfung solcher Adaptionen ist jedoch sehr gering und das Verbesserungspotential scheint nur eingeschränkt vorhanden. Mangels geeigneter experimenteller Daten zur Validierung einer derartigen Modellanpassung in der GRS wird daher zum jetzigen Zeitpunkt auf eine 3D-Adaption der bestehenden Reibungskorrelationen verzichtet. Zur Simulation viskoser und turbulenter Scherspannungen in wandfernen Gebieten (z.B. innerhalb Pools) verfügt ATHLET alternativ über ein einfaches Turbulenzmodell, das für feine Gitterauflösungen angewendet werden kann.
	Ein weiterer wichtiger Aspekt betrifft die Modellierung der horizontalen Massen- und Energieströme im Bereich eines oder zweier Gemischspiegel-KV, wie in Abb. 2.4 dargestellt. In ATHLET wird auf Basis der mittels der Impulsgleichung berechneten Phasengeschwindigkeiten der aus einem KV austretende Gesamtphasenmassenstrom bestimmt. Hierbei wird der Wassermassenstrom (Dampf-/Gasmassenstrom) proportional zur Höhe des Gemischspiegels aus einem Teil kontinuierlichem Liquid (Dampf/Gas) und einem Teil Tropfen (Blasen) zusammengesetzt (zur Veranschaulichung siehe Abb. 2.4). Wichtig ist nun die Verteilung des Wassermassenstroms (Dampf-/Gasmassenstroms) auf die beiden Sub-KV der Zone, in die der Gesamtmassenstrom eintritt:
	 Befindet sich der ML oberhalb von Zlow (siehe Abb. 2.5), so gelangt der Wassermassenstrom vollständig in das Sub-KV unterhalb des ML.
	 Befindet sich der ML unterhalb von Ztop (siehe Abb. 2.5), so gelangt der Dampfmassenstrom vollständig in das Sub-KV oberhalb des ML.
	 Die jeweiligen Randbereiche (unterhalb von Zlow bzw. oberhalb von Ztop) werden für den stetigen Übergang des Wassermassenstroms (Dampfmassenstroms) in das Sub-KV oberhalb (unterhalb) des ML genutzt, so dass keine Unstetigkeit beim Eintreten bzw. Austreten des Gemischspiegels in/aus dem KV entstehen.
	Mit diesem Modellierungsansatz wird der Situation entgegengewirkt, dass bei unterschiedlichen Gemischspiegelhöhen z. B. große Dampfmassenströme aus einem Sub-KV oberhalb eines ML in ein benachbartes Sub-KV unterhalb des dortigen ML strömen. Die Modellierung ist physikalisch sinnvoll, da unterschiedliche ML-Höhen in benachbarten Bereichen in ATHLET eine Folge der numerischen Diskretisierung sind, die sich in der Realität durch einen räumlich kontinuierlichen Verlauf der Gemischspiegelhöhe äußern. Letzteres bedeutet, dass die Phasenmassenströme ober- bzw. unterhalb eines ML bei Querströmung zumindest überwiegend in diesen Bereichen verbleiben. Darüber hinaus ist der oben beschriebene Modellierungsansatz wichtig für die numerische Stabilität einer Simulation. In ATHLET kann nämlich die Simulation eines Gemischspiegels beendet werden, wenn sich die Dampfvolumenanteile der beiden Sub-KV oberhalb und unterhalb des ML annähern.
	Neben der Kopplung des 3D-2-Fluidmodells mit einem Gemischspiegelmodell wurde die Funktionalität des Gemischspiegelmodells selbst erweitert. Diese Erweiterungen kommen sowohl der Gemischspiegelsimulation mit dem 5-Gleichungsmodell wie auch mit 2-Fluidmodell zugute. Folgende Arbeiten wurden durchgeführt:
	Vertikale Anschlussleitungen: Hydraulische Abzweige aus einem Gemischspiegelpfad waren bisher nur mittels horizontaler Leitungen möglich. Dabei wird von ATHLET ein vertikaler Übergangsbereich geschaffen, der in etwa dem Durchmesser der abzweigenden Leitung entspricht. Passiert der Gemischspiegel diesen Bereich, wird für die Berechnung der Strömung in der Junction kontinuierlich zwischen den Kühlmittelzuständen unterhalb und oberhalb des Gemischspiegels übergegangen. Hintergrund ist hierbei ein gewünscht sukzessives Freilegen/Bedecken eines Leitungsstutzens bei vorbeiwanderndem Gemischspiegel, um die numerische Stabilität zu gewährleisten. Gleichzeitig wird aber auch zwingend das Driftmodell für horizontale Strömung angewendet, auch wenn die abzweigende Leitung eigentlich senkrecht angeordnet ist. Dadurch kann es zum Auffüllen des ersten KVs der abzweigenden Pipes kommen, was wiederum numerische Probleme in der nachfolgenden Junction hervorrufen kann. Hinzu kommt, dass der Anwender bei der Vorgabe der Strömungsgeometrie Zugeständnisse an die Modelle machen muss und gezwungen ist, bei einer in der Realität vertikal abzweigenden Rohrleitung von der tatsächlichen Geometrie abzuweichen.
	Eine Modellerweiterung erlaubt nun, auch vertikale Abzweige eines Gemischspiegelpfads zu simulieren. Dazu wird das Übergangsmodell der horizontalen Junction auch für die Vertikale übernommen. Die vertikale Lage des Übergangsbereichs wird, wenn nötig, automatisch an die gegebene Nodalisierung angepasst. Dazu wird modellintern eine zweite Größe für die „Junction Elevation“ eingeführt, die nur für dieses Modell und nicht auch für die Berechnung der hydrostatischen Terme der Impulsgleichung verwendet wird.
	Wiederentstehung eines Gemischspiegels: Ein Gemischspiegel kann nicht nur dadurch verschwinden, dass er den oberen oder unteren Rand eines Behälters erreicht (also der Behälter voll oder leer wird), sondern auch, indem er sich auflöst. Letzteres heißt, dass der normalerweise signifikante räumliche Sprung des Volumendampfgehaltes am Gemischspiegel gegen Null geht. Aus programmtechnischen Gründen wird dann die Gemischspiegelsimulation für den weiteren Verlauf der Transiente beendet. Dies ist ohne signifikante Unstetigkeit möglich, da die Zustände in den beiden Sub-KV (Dichte, Void, etc.) in diesem Moment nahezu identisch sind. Passiert das Auflösen des ML im obersten oder untersten Kontrollvolumen eines Gemischspiegelpfades, kann nun die Gemischspiegelsimulation dort wieder neu gestartet werden. Insbesondere in passiven Sicherheitssystemen, z. B. im sog. Core Makeup Tank eines Reaktors mit passiven Sicherheitssystemen, kann dieses Szenario eintreten.
	Die Implementierung des 3D-Modells in ATHLET bietet die Möglichkeit der Strömungsberechnung in mehrdimensionalen Geometrien. Entsprechende mehrdimensionale Gitter müssen vom Anwender spezifiziert werden. In ATHLET werden die mehrdimensionalen Gitter im Rahmen eines internen Preprocessing-Schritts aus 1D- Thermofluidobjekten zusammengesetzt, also z. B. durch parallele Pipe-Objekte, die durch Querverbindungen miteinander verbunden sind. Im Ergebnis entsteht ein strukturiertes Multiblock-Gitter, das ATHLET zur Diskretisierung der 3D-Erhaltungsgleichungen nutzt.
	Für die Spezifikation eines mehrdimensionalen Gitters ist es erforderlich, sowohl die Geometrie als auch die Topologie, d. h. die Anordnung und Verknüpfung der einzelnen Gitterknoten, zu beschreiben. Während die Topologiedefinition zentral unter dem Kontrollwort 3D-MODULE im Eingabedatensatz erfolgt, muss die Geometrie für jedes TFO separat spezifiziert werden. Für den Fall eines feinen Gitters, wie man es möglicherweise im Rahmen einer Gittersensitivitätsstudie benötigt, ist dieses Vorgehen unübersichtlich und fehleranfällig. Zudem könnten für ein regelmäßiges, z. B. rechtwinkliges Gitter viele Größen aus wenigen Geometrieangaben abgeleitet werden.
	Um den Anwender bei der Datensatzerzeugung zusätzlich zu unterstützen, besteht nun optional die Möglichkeit, verschiedene Gittergeometriegrößen für alle TFOe eines rechtwinkligen (wie auch zylindrischen) Gitters auf Basis zentraler Geometrieangaben berechnen zu lassen. Berechnet werden z. B. Leitungslängen, Strömungsquerschnittsflächen und KV-Volumina. Mittels einer in den Eingabedaten optional aktivierbaren Kontrollausgabe können diese (entweder von ATHLET berechneten oder vom Anwender vorgegebenen) Größen visualisiert und überprüft werden.
	Im Rahmen der Entwicklungsarbeiten wurde das erweiterte Gemischspiegelmodell für verschiedene Anwendungsrechnungen eingesetzt. Hierbei wurde sowohl die Kopplung des 3D-Modells mit dem Gemischspiegelmodell für die Simulation von Wasserpools überprüft als auch die Verwendung des 2-Fluidmodells gemeinsam mit einem Gemischspiegelmodell für die Simulation von 1D-Anlagenkomponenten (z. B. Druckhalter) verifiziert.
	Das 3D-Pool-Modell mit Gemischspiegel wurde begleitend zu den Arbeiten im Vorhaben RS1535A (EASY) entwickelt. Im Rahmen dieses Vorhabens wurde das 3D-Pool- Modell zur Simulation des Flutbeckens der INKA-Versuchsanlage eingesetzt. Die nachfolgenden Darstellungen sollen in knapper Form den Entwicklungsstand des 3D-Pool- Modells dokumentieren. Detaillierte Ergebnisse können den Berichten des EASY-Vorhabens entnommen werden.
	Die INKA (INtegral Test Facility KArlstein) Versuchsanlage wird von FRAMATOME betrieben und simuliert das Systemverhalten des SWR-Designs KERENA (Abb. 2.7). Insbesondere kann das Verhalten verschiedener passiver Sicherheitssysteme im Rahmen von Einzeleffekt- und Integraltests geprüft werden. Zwei zentrale PSS, die im Flutbeckenbehälter (Flooding Pool Vessel) angeordnet sind, sind der Notkondensator und der Gebäudekondensator. Beide Systeme bestehen aus Wärmetauscher-Rohrbündeln, die der passiven Wärmeabfuhr und dem Druckabbau aus dem Primärkreis bzw. dem Containment dienen. Bei beiden Systemen dient ein großer Wasserpool als Wärmesenke.
	Der Notkondensator ist in der Wasservorlage des Flutbeckens untergetaucht. Im Störfallverlauf füllen sich die Rohre primärseitig mit Dampf, der unter Wärmeabfuhr an das Poolwasser kondensiert wird. Innerhalb des Pools setzt dadurch eine großskalige Zirkulationsströmung (ggf. mit unterkühltem) Blasensieden an den Wärmetauscherrohren) ein, die für einen effizienten Wärmeübertrag sorgt.
	/
	Abb. 2.7 INKA Versuchsanlage /LEY11/
	Abb. 2.8 zeigt einen Schnitt durch das ATHLET Geometriemodell des Flutbeckens. Das Flutbecken wird durch ein dreidimensionales Gitter repräsentiert. Dieses besteht aus insgesamt 19 parallelen Pipe-Objekten, die durch Querverbindungen miteinander verbunden sind (Abb. 2.9). Einige der Pipe-Objekte weisen sowohl im unteren als auch im oberen Bereich eine Querschnittsverengung auf. Diese berücksichtigt die Einbauten des Notkondensators (unten) bzw. des Gebäudekondensators (oben), die in ATHLET durch jeweils mehrere Rohrbündel simuliert werden. Abb. 2.8 zeigt eines dieser Rohrbündel.
	/
	Abb. 2.8 ATHLET Geometriemodell des INKA Flutbeckens mit Notkondensatorrohrbündel
	/
	Abb. 2.9 3D-Nodalisierung des INKA Flutbeckens mit Querverbindungen
	Der Flutbeckenbehälter ist mit zahlreichen Temperaturmessstellen ausgestattet. Diese erlauben die Messung des sukzessiven Aufheizens des Pools sowie der sich bildenden Temperaturschichtung während des Störfallablaufs. Abb. 2.10 zeigt für verschiedene Temperaturmessstellen die Ergebnisse des Notkondensatortests NOKO_1_10_85_13_1. Die Position der jeweiligen Messstelle kann den beiden Schnittzeichnungen in Abb. 2.10 entnommen werden. Im Diagramm rechts ist die Temperatur in Abhängigkeit von der Zeit aufgetragen. Experiment und Simulation weisen eine gute Übereinstimmung auf. Dies gilt auch für weitere Messpositionen in anderen Bereichen des Flutbeckens. Insbesondere kann die Temperaturschichtung und somit auch die Zirkulationsströmung im Pool durch das 3D-Modell zuverlässig reproduziert werden.
	/
	Abb. 2.10 3D-Temperaturverteilung innerhalb des Flutbeckens
	Bei Anlagensimulationen mit ATHLET wird das Gemischspiegelmodell üblicherweise bei der Abbildung von Anlagenkomponenten wie Druckhalter und Akkumulatoren verwendet. Für diese Komponenten musste in der Vergangenheit das 5-Gleichungsmodell eingesetzt werden, um die Gemischspiegel simulieren zu können. Durch die Neuentwicklung kann hierfür zukünftig auch das 2-Fluidmodell, kombiniert mit dem Gemischspiegelmodell, eingesetzt werden. Zur Verifizierung des neuen Modells wurden die mit dem 5-Gleichungsmodell und dem 2-Fluidmodell erzielten Ergebnisse verglichen. Hierfür wurden verschiedene Testfälle aus unterschiedlichen Versuchsanlagen nachgerechnet. U.a. wurden hierfür die Integralversuche LOFT LP-LB-1 (PWR 200 % Leck) und LSTF SB-CL-18 (5 % Leck im kalten Strang) ausgewählt, für die sich eine sehr gute Übereinstimmung der beiden Modellierungen gezeigt hat. Nachfolgend detaillierter dargestellt sind Simulationsergebnisse zum von General Electric durchgeführten schnellen Druckabsenkungstests, die ein besonders dynamisches Verhalten des Gemischspiegels zeigen.
	Die GE Large Blowdown Vessel Versuchsanlage untersucht das Blowdown-Verhalten eines teilweise mit gesättigtem Wasser gefüllten Behälters bei typischen SWR-Bedingungen (Ausgangsdruck ca. 73 bar). Abb. 2.11 veranschaulicht die Versuchsanlage. 
	Durch Zerstörung der Berstscheibe am Ende des installierten Rohres wird ein Leck im Dampfraum des Behälters simuliert. Durch die plötzliche Druckabsenkung kommt es zum schlagartigen Verdampfen des Wassers und somit zum Aufschäumen des Gemischspiegels. Nachdem der Gemischspiegel das obere Ende des Rohres erreicht hat, kommt es zum Übergang von einphasiger Dampf- zu zweiphasiger Dampf-Wasser-Ausströmung am Leck. Die Anlage ist mit mehreren Druckdifferenzmessern entlang der Höhe des Behälters ausgestattet, die es ermöglichen, lokale Dampfvolumenanteile zu bestimmen. Die erfolgreiche Nachrechnung des Versuchs erfordert neben einem zuverlässigen Modell zur Simulation der kritischen Strömung am Leck ein Gemischspiegelmodell, das Stratifizierung und Aufschäumen des Wassers zuverlässig reproduziert.
	/
	Abb. 2.11 Schematische Darstellung der GE Versuchsanlage Large Blowdown Vessel /HEW92/
	Das ATHLET-Modell zur Simulation des Blowdown-Versuchs 5702-16 mit Leck im Dampfraum zeigt Abb. 2.12. Die Nodalisierung im Behälter orientiert sich an den Positionen der Druckmessungen in der Anlage.
	Abb. 2.13 zeigt einen Ergebnisvergleich von 5-Gleichungsmodell und 2-Fluidmodell für den simulierten Druckentlastungsversuch. Nach Öffnen des Lecks fällt der Druck im Behälter schnell ab und nähert sich dem als Randbedingung vorgegebenen Umgebungsdruck. Der kritische Leckmassenstrom wird von beiden Modellen ähnlich berechnet, wobei der zweite Peak für das 2-Fluidmodell etwas höher resultiert. Die Ursache hierfür liegt in einer etwas unterschiedlichen Verteilung der Dampfvolumengehalte innerhalb des Behälters zu diesem Zeitpunkt, wodurch der Wassermassenstrom etwas höher berechnet wird (Abb. 2.13 links unten). Der Gemischspiegel erreicht jedoch in beiden Simulationen zu einem nahezu identischen Zeitpunkt das obere Ende des Abblaserohrs (Abb. 2.13 rechts unten). Die letztlich ausgetragene Masse ist ebenfalls in beiden Rechnungen sehr ähnlich, wie der kollabierte Füllstand im Behälter widerspiegelt. Letzteres bestätigt ebenfalls, dass das Aufschäumen des Gemischspiegels und die Prozesse am Gemischspiegel (Blasenaufstieg mit Wassermitriss, Verdampfung) vergleichbar berechnet werden.
	Neben dem physikalischen Verhalten des Gemischspiegels ist auch das numerische Verhalten beim Umsetzen des Gemischspiegels von einem zum benachbarten KV für die Stabilität und Effizienz der Simulation von Bedeutung. Abb. 2.14 zeigt hierfür den Vergleich zwischen beiden Simulationen. Sowohl die erzielten Zeitschrittweiten als auch die Anzahl der Zeitschritte sind vergleichbar.
	/
	Abb. 2.12 ATHLET Modell des GE Large Blowdown Vessels mit Füllstand zu Versuchsbeginn
	/
	Abb. 2.13 GE Blowdown Versuch: Vergleich zwischen 5-Gleichungsmodell (1M) und 2-Fluidmodell (2M)
	/
	Abb. 2.14 Vergleich zwischen 5-Gleichungsmodell (1M) und 2-Fluidmodell (2M)
	In den Rohrleitungen des Reaktorkühlsystems kann es zu Druckstößen kommen, die die Integrität des Kühlkreislaufs gefährden. Folgende Vorgänge lassen sich grundsätzlich als Ursachen für Druckstöße unterscheiden:
	 Schnelle Armaturenbewegungen
	 Schlagartige Kondensationsvorgänge
	 Schwall- und Pfropfenströmung bzw. Beschleunigung einer Wassersäule
	In allen Fällen wird der Druckstoß durch eine abrupte Beschleunigung bzw. Abbremsung der Strömung ausgelöst. Für die drei Vorgänge können verschiedene Mechanismen unterschieden werden, die letztlich zu dem Druckstoß führen. Schnelle Armaturenbewegungen können Folge des Verfahrens von Ventilen oder von Pumpenschaltungen sein. Schnelle Kondensationsvorgänge können bspw. durch Einschluss einer Dampfblase mit unterkühltem Wasser ausgelöst werden. Wasserpfropfen können sich in Leitungen oder als Kondensatanfall vor Ventilen bilden, die schließlich nach Beschleunigung auf Einbauten, Armaturen oder Krümmer treffen. Eine systematische Untersuchung und Zusammenstellung der Ursachen von Wasserschlägen und die Klassifikation der zugrundeliegenden Mechanismen ist in /EPR92/ zu finden.
	Zu allen drei genannten Abläufen wurden mit ATHLET Untersuchungen und teilweise auch Modellerweiterungen vorgenommen. Die ausgewählten Versuchsanlagen die für die Validierung von ATHLET für Druckstoßphänomene herangezogen wurden, verfügten über vertikale, horizontale oder gegenüber der Horizontalen leicht geneigte Teststrecken. Die Rohrinnendurchmesser variierten bei den Anlagen zwischen 19 mm und 50 mm. Ziel der Analysen war die Prüfung, Bewertung und weitere Qualifizierung von ATHLET zur Simulation von Druckstoßvorgängen in Reaktoren.
	Zu Druckstößen ausgelöst durch schnelle Armaturenbewegungen wurden Versuche mit Ventilschnellschluss analysiert. Die zur Nachrechnung ausgewählten Druckstoßexperimente wurden an der M3.5-Versuchsanlage des Instituts für Raumfahrtantriebe des Deutschen Luft- und Raumfahrtzentrums (DLR) durchgeführt. Die Versuchsanlage wurde für die experimentelle Untersuchung des Druckstoßphänomens ausgelegt /TRA16/. Dafür besteht die Versuchsanlage aus folgenden Hauptkomponenten: zwei Druckbehälter (ein Hochdruck- und ein Niederdruckbehälter), einer aus Edelstahl 1.4541 hergestellten Teststrecke mit einem Innerdurchmesser von 19 mm, einer Wandstärke von 1,5 mm, einer Gesamtlänge von ungefähr 8 m und einer Neigung von 1° gegenüber der Horizontalen. Die Teststrecke kann wahlweise durch starre Aluminiumprofile befestigt oder elastische Bänder aufgehängt werden. In Abb. 2.15 ist die DLR-Versuchsanlage M3.5 schematisch dargestellt, in der Konfiguration, die für die Druckstoßexperimente ausgelöst durch Ventilschnellschluss benutzt wurde. Bei dem Schnellschlussventil handelt es sich um eine pneumatisch betriebene axiale Armatur (fast acting valve - FAV), deren Schließzeit bei jedem Versuch genau erfasst werden kann. Der Systemdruck wird durch Aufprägung von Stickstoff derart geregelt, dass der gewünschte Volumenstrom zwischen den zwei Tanks erzielt wird. Für die Erfassung des Volumenstroms wird ein Coriolis-Durchflussmessgerät verwendet. Die experimentelle Anlage wurde insgesamt mit sechs Drucksensoren ausgestattet, wobei jeder Druckbehälter jeweils einen Sensor beinhaltet und die restlichen vier Drucksensoren in der Teststrecke verbaut sind. Die genaue Entfernung der Drucksensoren 1 bis 3 aus Abb. 2.15 zum Schnellschlussventil beträgt: für Position 1: 0,3 m, für Position 2: 6,9 m und für Position 3: 7,6 m.
	/
	Abb. 2.15 Schematische Darstellung der DLR-Versuchsanlage M3.5 /TRA16/
	Folgende Anlagenfahrweise wurde für die Druckstoßexperimente ausgelöst durch einen Ventilschnellschluss gewählt: Vor jeder Versuchsdurchführung wurde sichergestellt, dass die Anlage von Luft befreit ist. Im Hochdrucktank wird der Druck für das System eingestellt und das Schnellschlussventil geöffnet, sodass sich der gewünschte Volumenstrom einstellt. Nachdem der Volumenstrom für eine gewisse Zeit erfolgreich konstant gehalten wurde, kann das Ventil (FAV) geschlossen werden. Jeder Versuch wird mindestens dreimal wiederholt, wobei sich eine gute Reproduzierbarkeit gezeigt hat.
	Für die ATHLET-Nachrechnungen wurden drei unterschiedliche Versuche ausgewählt. Eine Übersicht über relevante Anfangs- und Randbedingungen ist in Tab. 2.2 dargestellt.
	Tab. 2.2 Zusammenfassung der relevanten Anfangs- und Randbedingungen der ausgewählten DLR-Versuche von Druckstößen ausgelöst durch Ventilschnellschluss
	Strömungsgeschwindigkeit [m/s]
	Druck [bar]
	Versuchsnummer
	4,13
	24
	4
	2,08
	1,96
	9
	3,14
	23,78
	20
	Für die Nachrechnung der „DLR-Druckstoßexperimente ausgelöst durch Ventilschnellschluss“ wurden zwei unterschiedliche Modellierungsansätze in ATHLET untersucht. In beiden Modellen wurde der Teststreckenabschnitt zwischen Hochdrucktank und Schnellschlussventil mit Rechenzellen höher aufgelöst als zwischen Ventil und Niederdrucktank, da sich alle Druckmessstellen zur Untersuchung des Druckstoßes in diesem Bereich befanden.
	In einem ersten Schritt wurde ein vereinfachtes Modell erstellt, das die zwei Tanks (HPT – Hochdrucktank und LPT - Niederdrucktank) nur als TDV-Komponenten berücksichtigt. Das vereinfachte ATHLET-Modell für die Nachrechnung der DLR-Druckstoßexperimente ausgelöst durch Ventilschnellschluss ist in Abb. 2.16 dargestellt. Dieser Modellierungsansatz wurde aber nicht weiterverfolgt, da sich gezeigt hat, dass die durch den Druckstoß erzeugten Druckwellen nicht realistisch durch die TDV-Komponenten abgedämpft werden.
	/
	Abb. 2.16 Vereinfachtes ATHLET-Modell für die Nachrechnung der DLR-Druckstoßexperimente ausgelöst durch Ventilschnellschluss
	Ein detaillierteres ATHLET-Modell für die Nachrechnung der „DLR-Druckstoßexperimente ausgelöst durch Ventilschnellschluss“ berücksichtigt den Hochdrucktank thermofluiddynamisch (FILLN2 und HPN2 in Abb. 2.17 entsprechen dem stickstoffgefüllten Teil des Hochdrucktanks, HPTANK entspricht dem wassergefüllten Teil). Um auf die aufwendigen Druckregelkreise im Simulationsmodell verzichten zu können, wurde das Stickstoffreservoir im Tank deutlich größer als im Versuch gewählt. Damit wirkt sich das Ausströmen des Wassers aus dem Tank nur unwesentlich auf den Druck aus und eine stationäre Strömung konnte somit erzielt werden. Abb. 2.17 zeigt das detaillierte ATHLET-Modell.
	/
	Abb. 2.17 Detaillierteres ATHLET-Modell für die Nachrechnung der DLR-Druckstoßexperimente ausgelöst durch Ventilschnellschluss
	Der Einfluss der Nodalisierung der Testsektion und der Unterkühlung auf die Druckspitzamplitude basierend auf dem detaillierten ATHLET-Simulationsmodell bei der Nachrechnung des Versuchs 4 sind in Abb. 2.18 illustriert. Dabei ist auf der X-Achse die Unterkühlung des Wassers (die Temperaturdifferenz zum Sättigungszustand) und auf der Y-Achse die maximale Druckstoßamplitude dargestellt. Die unterschiedlichen Nodalisierungen wurden anhand des Verhältnisses zwischen der Länge (L) und des hydraulischen Durchmessers (D) der Kontrollvolumina in der Teststrecke sortiert. Das L/D-Verhältnis von 1 entspricht der feinsten Rechengitterauflösung unter den angewendeten ATHLET-Nodalisierungen; dabei sind die Länge und der Innendurchmesser der Rechenzelle gleich.
	Aus Abb. 2.18 kann erkannt werden, dass für große Unterkühlungen des Wassers die Nodalisierung einen großen Einfluss auf die maximale berechnete Druckstoßamplitude hat. Für niedrigere Unterkühlungen scheint dieser Einfluss zu verschwinden und die berechneten maximalen Druckspitzen unterscheiden sich kaum. Die benötigte Rechenleistung hingegen wird maßgeblich von der Rechengitterauflösung beeinflusst, wie in Abb. 2.19 dargestellt. Die benötigte Rechenzeit ist wie erwartet direkt von der Rechengitterauflösung abhängig; die Verwendung einer höheren Rechengitterauflösung führt zu längeren Rechenzeiten. Dieser Einfluss ist für kleinere Unterkühlung des Wassers deutlicher, da es in diesem Fall oft zu sehr dynamischen Verdampfungs- und Kondensationsvorgänge in bestimmten Zellen kommt, was eine Verkürzung des Rechenzeitschritts von ATHLET bedingt. Da sich die erzielten Simulationsergebnisse auf den beiden Gittern mit der höchsten Auflösung kaum unterscheiden, werden bevorzugt die ATHLET-Ergebnisse entsprechend L/D = 2 präsentiert.
	/
	Abb. 2.18 Einfluss der Nodalisierung und Unterkühlung des Wassers auf die Druckstoßamplitude am Sensor P1
	/
	Abb. 2.19 Einfluss der Nodalisierung und Unterkühlung des Wassers auf die Rechenzeit
	Um den Einfluss der Wasserunterkühlung auf den zeitlichen Verlauf eines Druckstoßszenariums ausgelöst durch einen Ventilschnellschluss zu untersuchen, werden vier Bespiele der Nachrechnung des DLR-Versuchs Nummer 4 bei unterschiedlichen Wassertemperaturen in Abb. 2.20 präsentiert. Aufgrund des größeren Einflusses der Unterkühlung des Wassers auf die maximale Druckspitze bei niedriger Rechengitterauflösung werden für diesen Zweck die Rechenergebnisse erzielt auf das gröbste ATHLET-Gitter verwendet. Aus Abb. 2.20 ist einfach abzuleiten, dass bei niedrigeren Unterkühlungen des Wassers eine sehr schnelle Dämpfung der Druckwellen eintritt. Bei höheren Unterkühlungen hingegen kommt es zu deutlich weniger Verdampfung im System, sodass die Druckwellen hauptsächlich nur durch mit wassergefüllten Rohrstrecken reisen müssen, was zu einer niedrigeren Dämpfung führt. Bei niedrigeren Unterkühlungen kommt es oft vor, dass größere Dampfblasen entstehen, die einen Dämpfungseffekt auf die Druckwellen haben.
	/
	Abb. 2.20 Einfluss der Unterkühlung des Wassers auf den zeitlichen Verlauf des Drucks am Sensor P1
	Ein Parameter mit maßgeblichem Einfluss sowohl auf den zeitlichen Verlauf als auch auf die maximal berechnete Druckstoßamplitude ist der Druckverlustbeiwert des Schnellschlussventils als Funktion des relativen Öffnungsquerschnitts. ATHLET besitzt hierfür eine integrierte Funktion für ein generisches Ventil, die standardmäßig Anwendung findet. Es ist aber bekannt, dass der von ATHLET berechnete Druckverlustbeiwert für ein axiales Ventil ungeeignet ist. Da für das eingesetzte Schnellschlussventil keine genaue Spezifikation ermittelbar war, wurde diese mittels Unterstützung von CFD-Analysen sinnvoll vorgegeben /LIU17/. Zum Vergleich werden in Abb. 2.21 und Abb. 2.22 jeweils der Verlauf des charakteristischen Druckverlustbeiwertes in Abhängigkeit der relativen Ventilöffnung berechnet mittels der in ATHLET integrierten Funktion bzw. für das reale Ventil angepasst dargestellt.
	Die Vergleiche zwischen den gemessenen und den simulierten Druckverläufen am Sensor P1 sind für die DLR-Versuche Nummer 4, 9 und 21 in Abb. 2.23, Abb. 2.24 und Abb. 2.25 dargestellt. Die Bezeichnung „best estimate“ kennzeichnet die Simulationsergebnisse basierend auf dem angepassten Verlauf des charakteristischen Druckverlustbeiwertes des Ventils gemäß Abb. 2.22, „default“ bezieht sich auf Simulationsergebnisse ermittelt mit dem ATHLET-eigenen charakteristischen Druckverlustbeiwert gemäß Abb. 2.21. Anhand der ersten Druckspitze lässt sich der Einfluss des relativen Druckverlustbeiwerts in Abhängigkeit von der Ventilöffnung erkennen: Falls die eingebaute Funktion von ATHLET verwendet wird, resultiert eine Druckspitze, für die sowohl die Amplitude als auch Zeitpunkt des Ereignisses vom Code unterschätzt werden. Falls hingegen die angepasste Abhängigkeit zwischen Druckverlustbeiwert im Ventil und Ventilstellung verwendet wird, so werden die Simulationsergebnisse deutlich verbessert. Dieser Effekt ist auch in den ATHLET-Nachrechnungen der DLR-Versuche Nummer 9 und 21 deutlich sichtbar.
	Insgesamt wird die Charakteristik des Druckstoßes und seiner Reflexionen von ATHLET realistisch wiedergegeben. Es fällt auf, dass die maximale Druckspitze in der Simulation tendenziell etwas überschätzt wird. Dies kann Folge der Annahme starrer Strukturen sein. Alle drei Versuche zeigen, dass der Druckstoß mehrfach im System reflektiert wird. Auch dieses Verhalten wird von ATHLET berechnet, wobei Laufzeiten der Druckwellen unterschätzt werden. Eine genaue Ursachenanalyse hierzu ist schwierig. Ein Grund könnte die in der Realität dreidimensionale Anlagengeometrie sein, die von ATHLET nur vereinfacht und eindimensional abgebildet wird, was andere Schwingungsmoden und Druckwellenüberlagerungen zufolge haben kann. Es können aber auch numerische Effekte eine Rolle spielen, wie bspw. numerische Diffusion. Für die Bewertung der Erhaltung der Systemintegrität ist jedoch vor allem die maximale Druckamplitude von Bedeutung. Aus Abb. 2.25 geht hervor, dass ATHLET für Versuch 20 zuverlässig vorhersagen kann, dass nicht der erste Druckstoß, sondern die anschließende Reflexion zur höchsten Druckamplitude führt. Des Weiteren kann ATHLET die zeitliche Aufweitung der reflektierten Druckwellen in den Versuchen 4 und 20 mit Ausbildung zweier Druckspitzen reproduzieren. Es kann somit festgehalten werden, dass ATHLET für die Simulation eines Druckstoßes nach Ventilöffnung grundsätzlich anwendbar ist.
	/
	Abb. 2.21 Charakteristische Druckverlustbeiwerte in Abhängigkeit der relativen Ventilöffnung, berechnet mit der in ATHLET integrierten generischen Funktion
	/
	Abb. 2.22 Angepasster Verlauf des charakteristischen Druckverlustbeiwertes in Abhängigkeit der relativen Ventilöffnung
	/
	Abb. 2.23 Vergleich zwischen dem gemessenen und berechneten zeitlichen Druckverlauf am Sensor P1 – DLR-Versuch Nummer 4
	/
	Abb. 2.24 Vergleich zwischen dem gemessenen und berechneten zeitlichen Druckverlauf am Sensor P1 – DLR-Versuch Nummer 9
	/
	Abb. 2.25 Vergleich zwischen dem gemessenen und berechneten zeitlichen Druckverlauf am Sensor P1 – DLR-Versuch Nummer 20
	Die zur Nachrechnung ausgewählten Druckstoßexperimente zum Phänomen „Aufprall einer Wassersäule“ wurden ebenso wie jene ausgelöst durch Ventilschnellschluss in der M3.5-Versuchsanlage des Instituts für Raumfahrtantriebe des Deutschen Luft- und Raumfahrtzentrums (DLR) durchgeführt. Die Versuchsanlage weist als wesentliche Änderung den Verschluss der Testsektion an der Verbindung zum Niederdrucktank auf. Abb. 2.26 zeigt den schematischen Aufbau der M3.5 Versuchsanlage. Die Druckstöße wurden durch das schnelle Öffnen des Ventils „FOV“ (Fast Opening Valve) ausgelöst. Anschließend kommt es zur Einspeisung von Wasser in das (teil-) evakuierte Rohrleitungssegment stromabwärts des Ventils mit Aufprall auf das verschlossene Ende der Teststrecke.
	Vor jeder Versuchsdurchführung wird hierfür die Anlage mit Helium gespült und stromabwärts von der Armatur (FOV) mit Stickstoff befüllt. Dabei wird der gewünschte Druck in diesem Abschnitt der Testsektion eingestellt. Nach dem Öffnen der Armatur (FOV) kommt es darin kurzzeitig zur kritischen Strömung aufgrund des großen Druckgradienten zwischen Hochdrucktank und Testsektion. Das eingespeiste, unterkühlte Wasser verdampft teilweise und trifft auf den Blindflansch am Ende der Testsektion auf, was den Druckanstieg zur Folge hat.
	/
	Abb. 2.26 Modifizierte DLR M3.5-Versuchsanlage zur Untersuchung von Druckstoßphänomenen ausgelöst durch Aufprall einer Wassersäule
	Für die ATHLET-Nachrechnung wurden unterschiedliche Versuche zu Druckstößen ausgelöst durch Aufprall einer Wassersäule ausgewählt /BOM14/. Die Zusammenfassung der relevanten Anfangs- und Randbedingungen ist in Tab. 2.3 dargestellt. Außerdem sind wesentliche Messergebnisse für Messposition 6 enthalten.
	Basierend auf diesen Messdaten kann der stochastische Charakter des Druckstoßphänomens erkannt werden. Denn bei der Wiederholung eines Versuchs mit relativ unveränderten Anfangs- und Randbedingungen können die maximal gemessenen Druckstoßamplituden um 10 % variieren, wie es aus den Ergebnissen zu den Versuchen 1 bis 3 hervorgeht. Auch der auf den Öffnungsmoment der Armatur FOV bezogene Zeitpunkt, zu dem die Druckspitze an Messposition 6 erfasst wird, variiert bei gleichbleibenden Anfangs- und Randbedingungen.
	Tab. 2.3 Anfangs- und Randbedingungen sowie Messergebnisse ausgewählter DLR-Versuche zu Druckstößen ausgelöst durch Aufprall einer Wassersäule
	Zeitpunkt
	Druck
	Versuchs-nummer
	P6 [ms]
	P6 [bar]
	Testsektion [mbar]
	Hochdrucktank [bar]
	164,5
	42,58
	993
	20,31
	1
	166,1
	42,29
	993
	20,30
	2
	162,0
	46,37
	993
	20,32
	3
	116,3
	148,6
	990
	39,48
	4
	114,8
	149,0
	992
	39,51
	5
	116,8
	138,2
	992
	39,50
	6
	110,7
	164,3
	993
	42,56
	7
	106,6
	187,3
	993
	45,10
	8
	107,6
	175,0
	993
	45,10
	9
	106,9
	179,5
	994
	45,14
	10
	150,6
	198,9
	21
	20,16
	11
	153,0
	203,7
	22
	20,17
	12
	151,4
	201,0
	20
	20,14
	13
	Für die Nachrechnung der DLR-Druckstoßexperimente mit Einspeisung von Wasser in ein teilentleertes Rohrleitungssegment (gefüllt mit Stickstoff) wurde ein detailliertes ATHLET-Modell entwickelt, das die modifizierte DLR-Versuchsanlage abbildet (Abb. 2.27). Darin ist der Hochdrucktank fluiddynamisch abgebildet, bestehend aus den zwei Komponenten, die jeweils mit Stickstoff (HPN2) und Wasser (HPTANK) bestehen. Die leicht geneigte Testsektion wird durch ein ATHLET Pipe mit feiner Nodalisierung abgebildet.
	/
	Abb. 2.27 ATHLET-Modell für die Nachrechnung der DLR-Druckstoßexperimente ausgelöst durch Aufprall einer Wassersäule
	Es wurde eine Gitterunabhängigkeitsstudie für den Versuch 7 durchgeführt. Die Ergebnisse sind in Abb. 2.28 dargestellt. Das Verhältnis L/D kennzeichnet das Verhältnis der Länge eines Kontrollvolumens zu seinem hydraulischen Durchmesser. Es ist erkennbar, dass in diesem Fall die Rechengitterauflösung der Versuchsanlage eine nur untergeordnete Rolle bezüglich der maximalen Druckamplitude spielt. 
	/
	Abb. 2.28 Einfluss der Nodalisierung auf die maximale Druckstoßamplitude für verschiedene Druckmesspositionen
	Für die in Tab. 2.4 gegebenen Anfangs- und Randbedingungen wurde der Einfluss des Gegendrucks untersucht. Aus Abb. 2.29 geht wie erwartet hervor, dass der Gegendruck nach der Armatur ein wichtiger Faktor für den Versuchsablauf hinsichtlich der maximal resultierenden Druckstoßamplitude als auch dessen zeitlicher Dämpfung ist. Bei einem höheren Gegendruck fällt der Druckstoß milder aus und wird zudem auch effektiver gedämpft.
	Tab. 2.4 Anfangs- und Randbedingungen zur Untersuchung des Einflusses des Gegendrucks in der Teststrecke auf den Druckstoß
	Druck im Tank [bar]
	Druck in der Testsektion [mbar]
	Test
	20
	300
	1
	20
	100
	2
	20
	50
	3
	20
	10
	4
	/
	Abb. 2.29 Einfluss des Gegendrucks auf die maximale Druckstoßamplitude und den zeitlichen Druckwellenverlauf
	Unter den vom DLR veröffentlichen Daten /BOM14/ befinden sich neben den maximal gemessenen Druckspitzen und dem Zeitpunkt, zu dem dieser gemessen wurde, auch Simulationsergebnisse des Computercodes EcosimPro, ein Computertool, das von Empresarios Agrupados entwickelt wird /ECO11/. Die Anfangs- und Randbedingungen der Untersuchung sind in Tab. 2.3 dargestellt. Abb. 2.30 und Abb. 2.31 zeigen einen Vergleich der ATHLET-Ergebnisse mit dem Experiment und den bereits erwähnten Ecosim-Simulationen. ATHLET-Ergebnisse sind für vier unterschiedliche L/D-Verhältnisse (1, 2, 5 und 10) dargestellt. Hierbei kamen je zwei unterschiedliche ATHLET-Modelle zum Einsatz (Bezeichnung „RT“ bzw. „TDV“), die sich in der Nodalisierung des HPT unterschieden, aber nahezu identische Ergebnisse lieferten.
	ATHLET kann die DLR-Druckstoßversuche ausgelöst durch die Wassereinspeisung in ein teilentleertes Rohrleitungssegment überwiegend sehr gut wiedergeben. Lediglich für die drei Versuche 11 bis 13, in denen der Gegendruck in der Testsektion auf ungefähr 20 mbar gesenkt wurde, werden die resultierenden Druckspitzen deutlich überschätzt (Abb. 2.30), was vermutlich eine Folge der für diesen Druckbereich ungenauen ATHLET-Stoffwerte ist. (Arbeiten zur Verbesserung der ATHLET-Stoffwerte für Wasser laufen derzeit im Vorhaben 1501552 der Hochschule Zittau-Görlitz.) Der Zeitpunkt des maximalen Druckstoßes wird immer sehr zuverlässig von ATHLET wiedergegeben, auch für die Experimente mit sehr niedrigem Gegendruck in der Testsektion (Abb. 2.31). Daraus ist abzuleiten, dass die von ATHLET berechneten kritischen Ausströmraten gut mit der Realität übereinstimmen.
	Unabhängig vom Detaillierungsgrad des Hochdrucktanks, TDV oder RT, oder der Auflösung der Testsektion kann ATHLET sowohl die maximal auftretende Druckamplitude als auch den Zeitpunkt, zu dem der Sensor P6 diese Druckspitze erfasst, mit guter Genauigkeit berechnen, siehe Abb. 2.30 und Abb. 2.31. In beiden Abbildungen ist das Verhältnis L/D zwischen der Zelllänge und des hydraulischen Durchmessers durch R ersetzt. Demnach entspricht die Bezeichnung R1 dem Gitterauflösung L/D=1.
	/
	Abb. 2.30 Maximal gemessene Druckamplitude
	/
	Abb. 2.31 Zeitpunkt der Erfassung der maximal gemessenen Druckamplitude am Drucksensor 6
	In der Vergangenheit vom Lehrstuhl Nukleartechnik der TUM durchgeführte Entwicklungen hatten das Ziel, kondensationsinduzierte Wasserschläge in waagerechten Rohren mit ATHLET besser zu simulieren. Hierfür wurde die Berechnung des Massen- und Energieaustauschs an der Wasser-Dampf-Grenzfläche modifiziert. Die neu implementierte Korrelation für den Wärmeübergangskoeffizienten an der Zwischenphasenfläche basiert auf der Oberflächenerneuerungstheorie (Surface Renewal Theory, SRT) und ist für unterschiedliche Strömungsbilder in horizontalen Rohren gültig CEU13. Sie wurde anhand von Versuchsdaten aus der ungarischen PMK2-Anlage mit Zweiphasenströmungen in waagerechten Rohren überprüft. Bei gleichzeitiger Verwendung der Transportgleichung für die Zwischenphasenflächendichte, die für die durchgeführten Nachrechnungen – anders als die alternativ in ATHLET verfügbaren Korrelationen – eine größere Zwischenphasenflächendichte und damit höhere Kondensationsraten berechnete, konnte die neue Korrelation die experimentell beobachteten Wasserschläge qualitativ zuverlässig reproduzieren. Die hierfür in einer älteren ATHLET-Programmversion erfolgten Programmerweiterungen wurden nun in die aktuelle ATHLET-Entwicklung integriert. 
	Im Eingabedatensatz kann festgelegt werden, ob die neue SRT-basierte Wärmeübergangskorrelation speziell zur Simulation von Wasserschlägen Verwendung finden soll.
	Zu kondensationsinduzierten Druckstößen wurden zunächst Versuche zum sog. Water-Cannon-Phänomen analysiert. Hierbei kommt es innerhalb eines vertikalen Rohres durch Kontakt mit unterkühltem Wasser zur schlagartigen Kondensation von gesättigtem Dampf. Aufgrund der damit einhergehenden schnellen Druckabsenkung strömt weiteres Wasser bspw. aus einem Pool in das vertikale Rohr nach und schlägt schließlich am oberen Ende des Rohres auf. Das Water-Cannon-Phänomen ist ähnlich dem bei Siedewasserreaktoren als Chugging bekannten Problem beim Abblasen von Dampf in eine Wasservorlage, das durch nicht zu kleine Abblasemassenströme und die Verwendung von Düsenstöcken vermieden werden kann.
	Bei der simulierten Versuchsanlage handelt es sich um die vertikale „Wasserkanone“, die für die experimentelle Untersuchung von Kondensationsschlägen entwickelt worden war /BLO77/. Die Hauptkomponente der Versuchsanlage ist die 711,2 mm lange vertikale Testsektion mit einem Innendurchmesser von 38,1 mm, die mit Sattdampf von oben befüllt wird. Am oberen Ende des Rohrs ist ein Drucksensor installiert. Das andere Ende der Testsektion ist in einen großen Tank mit um 80 K unterkühltem Wasser eingetaucht. Die Versuchsanlage Wasserkanone ist in Abb. 2.32 veranschaulicht.
	Der Versuchsablauf sieht vor, dass der Dampf progressiv das unterkühlte Wasser aus dem vertikalen Rohr verdrängt, wobei sich im Wasser eine Temperaturschichtung ergibt, welche den Kontaktkondensationsvorgang an der Phasengrenzfläche limitiert. Sobald die gesättigte Wasserschicht aus der Testsektion den Tank erreicht, wird es durch stark unterkühltes Wasser ersetzt, wodurch die Kontaktkondensation wieder anregt und das Wasser schlagartig nach oben beschleunigt wird. Durch den Aufprall des Wassers an dem oberen Rohrende erfolgt ein Druckstoß.
	/
	Abb. 2.32 Schematische Darstellung der Water-Cannon Versuchsanlage /BLO77/
	Zunächst wurde eine Gittersensitivitätsstudie mit ATHLET zu dem vorliegenden Versuch durchgeführt. Dabei wurde das L/D-Verhältnis der Rechenzellen im vertikalen Rohr variiert. Das L/D-Verhältnis wird aus der Rechenzelllänge und dessen hydraulischem Durchmesser gebildet. Zudem wurde der Einfluss der Wasserunterkühlung auf die Höhe der Druckspitze untersucht. Die Ergebnisse beider Sensitivitätsstudien zeigt Abb. 2.33. Die Simulationen weisen für die drei feinsten Gitter keine nennenswerten Unterschiede auf, sodass Konvergenz vorliegt. Nur bei Verwendung des gröbsten Gitters unterscheiden sich die ATHLET-Ergebnisse deutlich. Eine Gitterauflösung von ca. L/D=1 liefert somit hinsichtlich Rechengenauigkeit einerseits und benötigter Rechenzeit andererseits einen guten Kompromiss. Wie erwartet spielt das Maß der Wasserunterkühlung eine sehr wichtige Rolle für die resultierende Druckspitzhöhe: Je stärker das Wasser unterkühlt ist, desto höher fallen die Druckspitzen aus. Dies ist zu erwarten, da die Wasserunterkühlung direkt die Kondensationsrate, die treibende Kraft zur Bildung eines Druckstoßes, beeinflusst.
	Einen detaillierteren Blick auf den zeitlichen Druckstoßverlauf für die Rechengitterauflösungen L/D = 1 und L/D = 0,5 zeigt Abb. 2.34. Für beide Auflösungen hat der Druckstoß eine ähnliche Form mit Blick auf die Amplitude und die Zeitdauer. Bei gröberer Auflösung tritt der Druckstoß jedoch deutlich früher auf. Dies resultiert sowohl aus der größeren numerischen Diffusion als auch aus potentiell höheren Kondensationsraten durch größere KV, was eine größere Beschleunigung zur Folge hat.
	/
	Abb. 2.33 Einfluss der Rechengitterauflösung und der Wasserunterkühlung auf die maximale Druckstoßamplitude
	/
	Abb. 2.34 Vergleich des zeitlichen Druckverlaufs beim Water-Cannon-Versuch für die Rechengitterauflösungen L/D=1 (links) und L/D=0,5 (rechts)
	Ein Vergleich der Simulationsergebnisse mit in /BLO77/ veröffentlichten Ergebnissen liefert insgesamt eine zufriedenstellende Übereinstimmung. Zusammenfassend kann festgestellt werden:
	• Aufgrund der Kontaktkondensation bildet sich ein Unterdruck aus, der zwischen 0,004 MPa und 0,069 MPa gemessen und zwischen 0,08 MPa und 0,09 MPa berechnet wurde.
	• Die maximal gemessene Druckamplitude wurde zwischen 4,83 MPa und 8,97 MPa gemessen und zwischen 5,0 MPa und 5,5 MPa berechnet.
	• Das Druckstoßintervall dauerte zwischen 0,9 ms und 1,1 ms im Experiment und zwischen 1,39 ms und 1,6 ms in der Nachrechnung.
	• Die anhand der Messdaten rekonstruierte durchschnittliche Wassergeschwindigkeit lag im Versuch bei ungefähr 6,1 m/s, in der Simulation lag die Aufprallgeschwindigkeit zwischen 4,9 m/s und 5,0 m/s.
	Die Universität der Bundeswehr in Neubiberg (München) betreibt eine Versuchsanlage zur Untersuchung von kondensationsinduzierten Druckstößen /DIR14/. Im Rahmen der experimentellen Untersuchungen wurden mit Unterstützung der GRS begleitende ATHLET-Analysen durchgeführt. Obwohl die Anlage eigentlich zur Analyse von Druckstößen in horizontalen Rohren bei zweiphasiger, stratifizierter Strömung von unterkühltem Wasser und gesättigtem Dampf konzipiert war, kam es bei zahlreichen Experimenten zur Ausbildung von Druckstößen in vertikalen Anlagenteilen. Der Verlauf der Druckstoßausbildung ist in Abb. 2.35 veranschaulicht. Dieses Phänomen konnte mit ATHLET erfolgreich nachgebildet werden. Darüber hinaus wurden Nachrechnungen von Versuchen durchgeführt, bei denen es aufgrund der gewählten Randbedingungen zu keinem Druckstoß in der Anlage gekommen war. Auch dieses Ergebnis konnte mit ATHLET bestätigt werden /DIR17/.
	/
	Abb. 2.35 Druckstoßentstehung in der CIWA Versuchsanlage der Universität der Bundeswehr /DIR17/
	Kondensationsinduzierte Druckstöße in horizontalen Rohren werden z. B. für geschichtete Strömungen von unterkühlem Wasser und Sattdampf beobachtet. Bei entsprechenden Strömungsgeschwindigkeiten kommt es durch Wellen und Kondensation an der Wasseroberfläche zur Ausbildung einer Schwallströmung, deren Wasserpfropfen den gesamten Strömungsquerschitt ausfüllen und eine Dampfblase einschließen (Abb. 2.36). Das durch Turbulenz und Tropfenbildung vergrößerte Kondensationspotential des Wassers sorgt schließlich für den Kollaps der Dampfblase, was aufgrund des plötzlichen Abbremsens des Wasserpfropfens in einem Druckstoß resultiert.
	/
	Abb. 2.36 Phänomenologie eines kondensationsinduzierten Druckstoßes durch Dampfblaseneinschluss
	Bei der mit ATHLET nachgerechneten Druckstoßversuchsserie handelt es sich um die experimentelle Anlage der Technischen Universität Hamburg-Harburg (TUHH). Die Versuchsanlage wurde ausgelegt, um Kondensationsvorgänge in horizontalen oder leicht geneigten Rohrleitungen zu untersuchen. Das Herzstück der Anlage ist die ungefähr 2,5 m lange DN50 Testsektion, die an beiden Enden mit Separatoren verbunden ist. Das unterkühlte Wasser wird über ein T-Stück in die Testsektion eingespeist. Die Anlage ist in Abb. 2.37 dargestellt und in /URB14/ detaillierter beschrieben.
	/
	Abb. 2.37 Schematische Darstellung der CIWA-Versuchsanlage der TUHH
	In der Versuchsanlage wurden insgesamt 183 Experimente durchgeführt. Hierin inbegriffen sind auch Versuchswiederholungen (mit typischerweise geringfügig unterschiedlichen Anfangs- und Randbedingungen), um auch den stochastischen Effekt der Kondensationsschläge einzubeziehen. Bei den Experimenten hat man eine Versuchsmatrix, bestehend aus vier unterschiedlichen Wassereinspeise-Massenströmen und zwei unterschiedlichen Wasserunterkühlungen, festgelegt (Tab. 2.5). Die Einspeise-Massenströme wurden anhand der dimensionslosen Froude-Zahl ermittelt. Die Froude-Zahl ist ein Maß für das Verhältnis von Trägheitskräften zu Schwerekräften:
	Hierbei sind v in [m⁄s] die Leerrohrgeschwindigkeit in der Testsektion, Di in [m] der Innendurchmesser der Testsektion und g in [m⁄s2] die Erdbeschleunigung.
	Die Anzahl, mit der ein bestimmter Versuch wiederholt wurde, und die Anzahl der Versuche, bei denen es tatsächlich zu einem Kondensationsschlag gekommen war, ist in Tab. 2.5 dargestellt. 
	Tab. 2.5 Versuchsmatrix der TUHH-Versuchsanlage mit Anzahl der durchgeführten Versuchswiederholungen und der dabei aufgetretenen Druckstöße
	∆T Unterkühlung
	Fr [-]
	60 K
	40 K
	4 / 24
	0 / 20
	0,3
	18 / 24
	10 / 20
	0,6
	6 / 31
	5 / 22
	0,9
	3 / 21
	4 / 21
	1,1
	Zu den acht Versuchen der Versuchsmatrix in Tab. 2.5 wurde jeweils eine ATHLET-Simulation durchgeführt. Die TUHH-Versuche wurde nur mit einem einzigen Rechennetz mit einer Auflösung von L/D=1 (Verhältnis von KV-Länge und KV-Durchmesser) durchgeführt, da diese Nodalisierungsauflösung bei allen bisherigen Analysen einen guten Kompromiss zwischen Qualität der Rechenergebnisse und Rechenzeit geliefert hat.
	Abb. 2.38 zeigt für jeden der acht Versuche den Mittelwert der gemessenen Kondensationsschlagamplituden (rot), das gemessene Maximum (grün), den simulierten Maximalwert an der Stelle, die der Position des Drucksensors mit der im Versuchsverlauf höchsten gemessenen Intensität des Kondensationsschlags entspricht (gelb), und die maximal simulierte Druckstoßamplitude innerhalb der gesamten Testsektion (blau).
	Für die Versuche bei niedriger Unterkühlung kann festgestellt werden, dass bei der niedrigsten Einspeisemenge weder im Versuch noch in der ATHLET-Simulation Kondensationsschläge beobachtet wurden. Bei Einspeisemengen entsprechend den Froude-Zahlen von 0,6 und 0,9 stimmen die ATHLET-Ergebnisse (blau) gut mit den Durchschnittswerten der Experimente (rot) überein. Bei der höchsten Einspeisemenge hingegen wird die Intensität der Kondensationsschläge in der Simulation deutlich unterschätzt, gleichwohl der Kondensationsschlag richtigerweise reproduziert wird.
	𝐹𝑟=𝑣𝐷𝑖𝑔
	Bei der Versuchsserie mit höherer Wasserunterkühlung kann ATHLET die Kondensationsschläge ähnlich den Messungen in der TUHH-Anlage wiedergeben, außer beim Versuch mit einer Einspeisemenge entsprechend der Froude-Zahl 0,9. Bei diesem Versuch wird die Intensität des Druckstoßes deutlich überschätzt.
	/
	Abb. 2.38 Vergleich der gemessenen und berechneten Druckamplituden für die in der TUHH-Anlage durchgeführten Druckstoßversuche
	Mit der aktuellen ATHLET Programmversion konnten Versuche zu unterschiedlichen Druckstoßphänomenen erfolgreich nachgerechnet werden. Hierzu zählen Druckstöße ausgelöst durch Ventilschnellschluss und durch Aufprall einer Wassersäule. Außerdem kondensationsinduzierte Druckstöße in vertikalen und horizontalen Rohrleitungen, wofür ATHLET um ein spezielles Kontaktkondensationsmodell erweitert wurde und das auf der Oberflächenerneuerungstheorie basiert sowie unterschiedliche Wirbelskalen berücksichtigt.
	Für die verschiedenen Phänomenologien der Druckstöße wurden numerische Analysen und Gittersensitivitätsstudien durchgeführt. Für alle Prozesse konnte gezeigt werden, dass eine Gitterauflösung mit einem Verhältnis KV-Länge zu KV-Durchmesser von „1“ zufriedenstellende und teilweise sogar konvergierte Ergebnisse liefert. Eine vergleichbare Gitterauflösung wird daher für alle Druckstoßanalysen mit ATHLET empfohlen. Grundsätzlich gilt hierbei, dass größere KV eine erhöhte numerische Diffusion mit sich bringen, wodurch z.B. Druckwellen mit scharfen Flanken beim Transport durch das Leitungssystem abgeschwächt werden. Oben genannte Empfehlungen werden in die Programmdokumentation übernommen.
	Betrachtet man insbesondere die Ergebnisse der Nachrechnungen zum stark stochastischen Prozess der kondensationsinduzierten Druckstöße, so kann als wichtiges Fazit festgehalten werden, dass ATHLET keine „falschen“ Druckstöße berechnet. D. h., dass nur für die Versuche, in denen aufgrund der gewählten Randbedingungen auch tatsächlich ein Druckstoß gemessen werden konnte, ATHLET einen Druckstoß simulierte. Für gröbere Gitterauflösungen mit größeren KV ergeben sich hierbei größere Druckstoßamplituden. Dies ist eine Folge des höheren Kondensationspotentials in größeren KV aufgrund einer größeren Zwischenphasenfläche. Auf gröberen Gittern mit großem L/D- Verhältnis für die KV ist daher mit zwar nicht-konvergierten, aber konservativen Abschätzungen der Druckstoßintensität durch ATHLET zu rechnen.
	Das für die Simulation kondensationsinduzierter Druckstöße entwickelte, hybride Kontaktkondensationsmodell wurde auch zur Simulation von Versuchsanlagen und reaktortypischer Transienten eingesetzt und überprüft. Es hat sich herausgestellt, dass das standardmäßig von ATHLET verwendete Kondensationsmodell hierbei deutlich bessere Ergebnisse liefert. Daher ist das neue Kondensationsmodell nur zur Simulation von Druckstößen empfohlen und kann explizit im Eingabedatensatz durch den Anwender angewählt werden.
	Für die Simulation von Druckstoß-Szenarien, die durch schnelles Öffnen oder Schließen von Ventilen ausgelöst werden, wird empfohlen, eine möglichst realistische Ventilcharakteristik für die Druckverluste zu verwenden, da diese den Druckstoßverlauf maßgeblich beeinflussen kann. Die Ventilcharakteristik sollte idealerweise der Ventilspezifikation entnommen werden oder auf Basis der von in der Literatur für Ventile des entsprechenden Typs publizierten Charakteristiken definiert werden.
	Im Rahmen der Überarbeitung der Zweiphasenmodellierung wurde die Wasserspiegelkraft, d.h. der Beitrag innerhalb der Impulsbilanzgleichung, der den Einfluss der (vertikal wirkenden) Gravitation auf Strömungen in horizontalen Leitungen beschreibt, neu abgeleitet. In der erweiterten Form des Terms wird zwischen Leitungen in einem horizontalen Objekt (z.B. horizontale Rohrleitung) und horizontalen Querverbindungen zwischen zwei vertikalen Objekten (z.B. ATHLET Parallelkanäle im Reaktorkern) unterschieden. In den Leitungen, die eine Querverbindung paralleler Kanäle darstellen, wird die „water level force“ standardmäßig nicht mehr berücksichtigt. Dies ist eine realistische Betrachtung des Phänomens, die auch der Modellierung im ATHLET 5Gleichungsmodell vergleichbar ist. Die Wasserspiegelkraft kann aber optional im 2Fluidmodell berücksichtigt werden. Analoges gilt für das 5-Gleichungsmodell, in dem der Effekt unterschiedlicher Füllstände innerhalb des Phasendriftmodells optional betrachtet werden kann. Die vorgenommenen Modelländerungen führen insgesamt zur Angleichung beider Gleichungssysteme.
	Die Ableitung der neu modellierten Wasserspiegelkraft wird nachfolgend skizziert. Der Term in der Impulsgleichung entspricht anschaulich der Auswirkung der Gravitationskraft zwischen zwei horizontal benachbarten KV mit unterschiedlichen Füllständen.
	Für die Wasserphase entspricht dies einem Gradienten der (kollabierten) Füllstände auf beiden Seiten der horizontalen Leitung:
	wobei 𝐻=𝐷𝑗 dem geometrischen Durchmesser der Leitung entspricht und 𝛼 der Dampfvolumengehalt ist. Hiermit folgt:
	und schließlich für die beiden Phasen nach der Integration entlang der Leitung:
	(2.15)
	(2.16)
	worin die Indizes „1“ und „2“ die KV auf der linken bzw. rechten Seite der Leitung bezeichnen. Größen mit einem Überstrich sind über beide KV gemittelte Größen.
	Die Summe der beiden „zweiten“ Terme auf den rechten Seiten der Gleichungen (2.15) und (2.16) ergibt die so genannte „water level force“ als Folge unterschiedlicher Füllstände in den benachbarten KV:
	Die beiden ersten Terme in (2.15) und (2.16) bedeuten einen Austausch aufgrund unterschiedlicher Wasser- bzw. Dampfdichten in den beiden KV.
	Die Ableitung der Wasserspiegelkraft, die den Einfluss der Gravitation in der Querrichtung beschreibt, erfolgte soweit ohne jegliche Annahmen über die Phasenverteilung und das Strömungsbild innerhalb des analysierten Bereichs. Im Zweiphasengebiet von ATHLET kann ein Anteil der Wasserphase in Form von Tropfen vorliegen. Dieser Anteil wird als „entrained water fraction“ Ed berechnet. Die Tropfen haben i. d. R. eine hohe Geschwindigkeit nahe der Geschwindigkeit der Gasphase, so dass ihr Beitrag zur hydrostatischen Druckdifferenz unbekannt ist. Daher wird die Annahme getroffen, dass der Wasseranteil in Form von Tropfen bei der Berechnung der „water level force“ nicht zu berücksichtigen ist. Diese Annahme erfolgt für eine Querleitung zwischen vertikalen Kontrollvolumina, da in einem vertikalen KV die Tropfen in einer Richtung parallel zur Gravitation getragen werden. Bei einer Leitung zwischen horizontalen Kontroll-volumina bewegen sich die Tropfen in senkrechter Richtung zur Gravitation aber parallel zur betrachteten Leitung, so dass in diesem Fall der gesamte Wasseranteil bei der Berechnung der „water level force“ berücksichtigt wird.
	d𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙= 𝑑𝜌∙𝑔∙𝐻
	𝑑𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙= 𝑑1−𝛼𝜌∙𝑔∙𝐻
	Nach Umformung beträgt der gesamte Modellterm der Gravitation in der Querrichtung zu vertikalen Parallelkanälen:
	d𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙=𝑔∙𝐷𝑗∙ Δ1−𝛼𝜌=𝑔∙𝐷𝑗∙𝜌∙𝑑1−𝛼+1−𝛼∙𝑑𝜌
	Δ𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙,𝑙=𝑔∙𝐷𝑗∙1−𝛼∙𝜌𝑙,1−𝜌𝑙,2+𝜌𝑙𝛼2−𝛼1
	Wenn das ganze Wasser in Form von Tropfen vorliegt, verschwindet somit dieser Term und die „water level force“ ist Null. Ähnliches gilt für die überkritischen Zustände, für die der Dichteunterschied zwischen Wasser und Dampf Null ist.
	Δ𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙,𝑣=𝑔∙𝐷𝑗∙𝛼∙𝜌𝑣,1−𝜌𝑣,2−𝜌𝑣𝛼2−𝛼1
	Bereits im Rahmen des vorangegangen Projekts RS1507 wurden Analysen mit ATHLET zum Reflooding durchgeführt. Hierfür wurden Versuche nachgerechnet, die die Untersuchung von Phänomenen ermöglichen, die während des Wiederauffüllvorgangs im RDB nach einem großen Kühlmittelverluststörfall auftreten. Hierfür herangezogene Versuchsanlagen waren FEBA, FLECHT und PERICLES, deren Teststrecken mit beheizten Stabbündeln unterschiedlicher Geometrie ausgestattet sind. Bei der Analyse der Simulationen wurden deutliche Abweichungen von den experimentellen Daten im Bereich der zweiphasigen Strömung bei hohen Dampfvolumengehalten beobachtet. Insbesondere bei der Simulation der Wiederauffüllphase kamen diese Unterschiede zum Tragen. Die durchgeführten PERICLES-Analysen haben gezeigt, dass ATHLET den Wassermitriss im Kern teilweise erheblich überschätzt. Da ein erhöhter Wassermitriss den Wiederauffüllvorgang verlangsamt und die Kühlung der Brennelemente beeinflusst, sollte dieses Resultat nun genau analysiert werden. 
	Δ𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙=𝑔∙𝐷𝑗∙𝜌𝑙𝛼2−𝛼1−𝜌𝑣𝛼2−𝛼1
	In einem ersten Schritt wurde die Datenbasis nochmals erweitert und zusätzlich zu den FEBA-, FLECHT- und PERICLES-Experimenten, die im vorherigen Projekt analysiert wurden, Tests aus dem Experiment ACHILLES analysiert. Die Ergebnisse wurden dokumentiert und in einem Konferenzbeitrag im Rahmen der NUTHOS-11 veröffentlicht /SKO16/.
	Die beobachteten Unterschiede beim Wiederauffüllvorgang wurden zunächst auf das Entrainment-Modell zur Berechnung des Wassermitrisses zurückgeführt. Daher wurden für den Wiederauffüllvorgang auf der Basis von FEBA, FLECHT, PERICLES und ACHILLES Experimenten verschiedene Korrelationen für den Wassermitriss getestet. Hierzu zählten eine Korrelation von Ishii, eine Korrelation aus dem Programm TRAC und die in ATHLET genutzte Korrelation mit modifizierten Modellkonstanten. Bei der Analyse der Ergebnisse stellte sich heraus, dass keine der Korrelationen eine eindeutige Verbesserung brachte. Bezüglich des Experiments ACHILLES hat sich herausgestellt, dass die in dem Experiment verwendeten Abstandshalter eine besondere Form haben, so dass die experimentellen Ergebnisse nur bedingt für die Validierung der Wassermitriss-Korrelationen geeignet sind.
	Δ𝑝𝑙𝑒𝑣𝑒𝑙=𝑔∙𝐷𝑗∙𝛼21−𝐸𝐷2∙𝜌𝑙,2−𝜌𝑣,2−𝛼11−𝐸𝐷1∙𝜌𝑙,1−𝜌𝑣,1
	Da die Modifikation der Modellierung des Wassermitrisses die Simulationsergebnisse nicht signifikant verbessern konnte, wurde als weitere mögliche Ursache die Modellierung der Zwischenphasenreibung im Bereich hoher Dampfvolumengehalte vermutet.
	Als zweite Option wurde daher eine Korrelation für die Zwischenphasenreibung im Bereich hoher Dampfvolumengehalte, d.h. bei Ringströmung, eingeführt. Bisher wurde in ATHLET hierfür auf das „flooding based drift“-Modell zurückgegriffen. Das bedeutet, dass die Phänomene bei der Ringströmung aus der Extrapolation des Bereichs der Gegenströmungsbegrenzung ermittelt wurden. Implementiert wurde eine von der Wallis Korrelation abgeleitete Formulierung der Zwischenphasenreibungskraft (i, wie sie ähnlich auch im TRAC Programm benutzt wird:
	mit
	wobei DH der hydraulische Durchmesser und 𝑣𝑟𝑒𝑙 die Relativgeschwindigkeit der Phasen ist. (Eine ähnliche Korrelation wurde für Zwischenphasenreibung bei stratifizierten horizontalen Strömungen verwendet.) Der Übergang zur Ringströmung wird bei sehr hohen Dampfvolumengehalten 𝛼>0,9 angenommen. Der Übergang zur „flooding base drift“-Korrelation ist im Bereich 0,9>𝛼>0,8 realisiert.
	Die beschriebene Modifizierung der Zwischenphasenreibung verbessert die Simulation der zweiphasigen Strömungen bei hohen Dampfvolumengehalten. Mit den eingeführten Änderungen konnte vor allem eine bessere Übereinstimmung mit den Ergebnissen des PERICLES-Experiments erreicht werden. Bei den Experimenten FEBA und FLECHT konnte eine geringfügige Verbesserung der Simulationen erreicht werden.
	Die Teststrecke des PERICLES-Experiments besteht aus drei elektrisch geheizten 7x17 Brennelementsimulatoren von typischen DWR Brennstäben, die die Untersuchung von Phänomenen während des Wiederauffüllvorgangs im RDB nach einem großen Kühlmittelverluststörfall ermöglichen. Die Experimente erlauben auch die Berücksichtigung von 2D-Effekten infolge einer radialen Leistungsverteilung auf den Flutvorgang. Bei der Simulation der Tests aus dem PERICLES Experiment traten ursprünglich die größten Unterschiede im oberen Bereich der Brennelementsimulatoren auf. Mit der Modellmodifikation konnte eine Verbesserung der maximalen Hüllrohr-Temperatur als auch des Zeitpunkts der Wiederbenetzung erreicht werden, siehe beispielhaft Abb. 2.39 und Abb. 2.40 zu Test Nr. RE0080. Im unteren Bereich sind die Unterschiede zwischen altem und neuem Modell in den beiden Simulationen minimal, wie Abb. 2.41 und Abb. 2.42 entnommen werden kann. Der Verlauf der Hüllrohr-Temperaturen und die Zeit der Wiederbenetzung sind in beiden Fällen nahezu identisch.
	Eine leichte Verbesserung der berechneten und gemessenen Druckdifferenzen in der Mitte des Bundles konnte ebenfalls erreicht werden (siehe Abb. 2.43 und Abb. 2.44).
	𝜗𝑖=𝐶𝑖∙𝑣𝑟𝑒𝑙∙𝑣𝑟𝑒𝑙 
	𝐶𝑖=0,01∙1+751−𝛼∙𝜌𝑣𝐷𝐻
	/
	Abb. 2.39 PERICLES-Test Nr. RE0080. Hüll-Rohr Temperatur, Level 2998 mm. ATHLET 3.1A
	/
	Abb. 2.40 PERICLES-Test Nr. RE0080. Hüllrohrtemperatur, Level 2998 mm. Rechnung mit neuem Modell
	/
	Abb. 2.41 PERICLES-Test Nr. RE0080. Hüllrohrtemperatur, Level 1828 mm. ATHLET 3.1A
	/
	Abb. 2.42 PERICLES-Test Nr. RE0080. Hüllrohrtemperatur, Level 1828 mm. Rechnung mit neuem Modell
	/
	Abb. 2.43 PERICLES-Test Nr. RE0080. Druckdifferenz in der Mitte des Bündels. ATHLET 3.1A
	/
	Abb. 2.44 PERICLES-Test Nr. RE0080. Druckdifferenz in der Mitte des Bündels. Rechnung mit neuem Modell
	Die neuentwickelte Approximation des Gravitationsterms in Querrichtung (Wasserspiegelkraft, siehe Kapitel 2.3.1.1) sowie die erweiterte Modellierung der Zwischenphasenreibung in vertikalen Leitungen (siehe Kapitel 2.3.1.2) wurden auf der Basis von Integralversuchen weiterführend validiert. Hinsichtlich der Nachrechnungen des LOFT- Experiments LP-LB1 (Kühlmittelverluststörfall mit großem Bruch im kalten Strang) konnte eine Verbesserung der Ergebnisse erreicht werden.
	Das Stabbündel der LOFT-Versuchsanlage wurde in ATHLET mittels zweier paralleler Kanäle abgebildet, einem zentralen und einem peripheren Kanal. Für das zentrale Bündel ist die Verbesserung hinsichtlich der Ergebnisse für die Hüllrohrtemperaturen gering (siehe Abb. 2.45 und Abb. 2.46). Vor allem der Zeitpunkt der Quenchen wird mit dem neuen Modell früher berechnet. Für das Randbündel konnte eine eindeutige Verbesserung erzielt werden. Während bei der Simulation mit der ATHLET 3.1A Version alle simulierten Brennstäbe eine deutliche Aufheizung aufzeigten (siehe Abb. 2.47, Abb. 2.49), ist dies in der Simulation mit den geänderten Modellen nur für einen Teil der Brennstäbe zu sehen. Ähnlich dem Experiment weist ein Brennstab eine nur geringfügige Aufheizung auf (Abb. 2.48 und Abb. 2.50). Darüber hinaus liegt auch für das periphere Bündel der errechnete Zeitpunkt der Wiederbenetzung mit der neuen Modellierung deutlich früher, was den experimentellen Daten näherkommt, obgleich die Phase der Wiederbenetzung immer noch überschätzt wird.
	/
	Abb. 2.45 Hüllrohr-Temperatur, zentrales Bündel. Level 11; ATHLET 3.1A
	/
	Abb. 2.46 Hüllrohr-Temperatur, zentrales Bündel. Level 11; ATHLET neue Version
	/
	Abb. 2.47 Hüllrohr-Temperatur, Rand-Bündel. Level 5; ATHLET 3.1A
	/
	Abb. 2.48 Hüllrohr-Temperatur, Rand-Bündel. Level 5; ATHLET neue Version 
	/
	Abb. 2.49 Hüllrohr-Temperatur, Rand-Bündel. Level 11; ATHLET 3.1A 
	/
	Abb. 2.50 Hüllrohr-Temperatur, Rand-Bündel. Level 11; ATHLET neue Version 
	ATHLET verfügt über eine sehr umfangreiche Modellierung zur Berechnung der Verdampfungs- und Kondensationsraten an der Zwischenphasengrenze. Im Rahmen des Refactoring-Prozesses wurde der entsprechende Programmteil verbessert (siehe Kapitel 4.1.3). Ein Aspekt betraf hierbei die Integration neuer, aktueller Modelle sowie die Überarbeitung der Methoden zur Bestimmung der Wärmeübergangskoeffizienten /LAF16/. Es wurde eine neue Korrelation von Goudar implementiert, die die Methode von Martinelli-Nelson zur Berechnung der Druckverluste verwendet /GOU08/. Darüber hinaus wurde die Bestimmung der Wärmeübergangskoeffizienten entsprechend der "Surface Renewal Theory" von Hobbhahn /HOB96/ umgestellt und mit der Methode der Filmpenetrationstheorie von Toor-Marchello gekoppelt. Der Grenzwert des Übergangs zur Korrelation der Filmpenetrationstheorie wurde aus numerischen Gründen leicht angepasst und die in der Hobbhahn-Methode verwendete Konstante wurde nach Literaturrecherche leicht erhöht /LAF16/.
	Die vorgenommenen Modellmodifikationen wurden anhand verschiedener Versuchsnachrechnungen validiert. Unter anderem wurden hierfür Experimente aus den Anlagen HDR, ISB, LOFT, ROSA und ROCOM herangezogen /LAF16/. Nach der Überarbeitung der Bestimmung der Wärmeübergangskoeffizienten sollte zukünftig eine ähnliche Untersuchung mit Blick auf die Bestimmung der Dissipationsrate durchgeführt werden. Außerdem könnte man die angewendeten Korrelationen je nach Strömungsform anpassen, da die Information zur Zwischenphasenfläche schon vorhanden ist. Dabei wäre zu prüfen, ob die Korrelationen und Grenzwerte für eine spezifische Strömungsform gültig und hinreichend genau sind.
	In ATHLET wird für die Simulation von postulierten Kühlmittelverluststörfällen das Modell CDR1D zur Berechnung der kritischen Ausströmraten verwendet. Die Bestimmung der Ausströmraten ist wesentlich für die realistische Abbildung des Störfallablaufs, allerdings auch ausgesprochen anspruchsvoll, da das Leckgebiet und der Bereich unmittelbar stromaufwärts des Lecks von sehr großen Gradienten der thermohydraulischen Eigenschaften des Fluids sowie thermischem Ungleichgewicht zwischen den Phasen geprägt ist. Da sich auch im Rahmen von Unsicherheitsanalysen gezeigt hat, dass das kritische Ausströmmodell häufig einen wesentlichen Anteil zur Gesamtunsicherheit des Rechenergebnisses beiträgt, wurde das Modell weiter ertüchtigt.
	Bisher hatte das CDR1D-Modell zwar ein thermisches Ungleichgewicht zwischen den beiden Phasen simuliert, es wurde jedoch ein dynamisches Gleichgewicht unterstellt. Damit wird vorausgesetzt, dass zwischen beiden Phasen eine ausgeprägte mechanische Kopplung besteht, die einer Relativbewegung entgegenwirkt. Es wurde nun ein neues, erweitertes Gleichungssystem abgeleitet und in ATHLET implementiert, welches auch eine Relativgeschwindigkeit zwischen den Phasen berücksichtigt. Die Validierung des neuen Modells lieferte zufriedenstellende Ergebnisse. Hinsichtlich der untersuchten Moby-Dick-Versuchsreihe konnte im Vergleich zum alten Modell eine bessere Übereinstimmung zwischen Simulation und Experiment nachgewiesen werden. Im Zuge der Untersuchung konnten außerdem die beiden semi-empirischen Parameter für die Blasen- und Tropfenanzahl angepasst werden. Hierbei wird das Ziel verfolgt, mit diesen beiden ATHLET-internen Parametern den vom Anwender in den Eingabedaten des kritischen Ausströmmodells vorzugebenden Parameter CTURB zu ersetzen, welcher eine erhöhte Verdampfungsrate durch erhöhte zweiphasige Turbulenz modelliert.
	Für Sicherheitsanalysen von Kernkraftwerken werden international Rechenprogramme entwickelt, die das Verhalten des Gesamtsystems möglichst realistisch abbilden sollen. Diese sogenannten Systemcodes werden u. a. in Deutschland (ATHLET), Finnland (APROS), Frankreich (CATHARE), Korea (MARS) Russland (KORSAR) und den USA (TRACE, RELAP5-3D) entwickelt. Die Leistungsfähigkeit der Codes wird im Rahmen des jeweiligen Validierungsprozesses demonstriert. Die Simulation von Ein- und Zweiphasenströmungen basiert in der Regel auf einem 1D-Zwei-Fluid-Modell mit phasenseparierten Erhaltungsgleichungen für Masse, Impuls und Energie. Ergänzt wird das Modell durch zusätzliche Bilanzgleichungen zur Simulation der Konzentration und des Transportes von Borsäure und anderen Komponenten, wie z. B. Wasserstoff oder Stickstoff. Wenige Programme bieten zusätzlich ein Wasserspiegelmodell an, das die Simulation einer scharfen Phasengrenze von Flüssigkeit und Dampf bzw. Gas erlaubt. Die Austauschterme zwischen den Fluidphasen und die Wechselwirkung von Fluid und Struktur werden durch mechanistische und empirische Schließungsgleichungen für Reibung, Massen- und Wärmetransfer beschrieben. Es ist internationaler Konsens, dass die heutzutage eingesetzten Systemcodes mit dem klassischen Zwei-Fluid-Modell an die Grenzen ihrer Simulationsfähigkeit gestoßen sind. Eine signifikante Verbesserung der Simulationsfähigkeit der Programme ist nur durch den Einsatz zusätzlicher Erhaltungsgleichungen – z. B. für die Zwischenphasenflächendichte, Turbulenzmodellierung oder Mehrfeldersimulation – zu erwarten: “The intrinsic limitations of the two-fluid 6-equation model were reached in this generation of system code. Further progress would require additional equations, such as transport equations for interfacial area or for turbulent scales, or a multifield modelling. These were the conclusions of several OECD-CSNI specialist meetings. Use of more advanced modelling for reducing the degree of empiricism: multifield models, turbulence modelling and dynamic interfacial area are the main directions for improving the predictive capability of the codes” /BES 08/. 
	Anwendungsfälle mit Relevanz für die Reaktorsicherheitsbewertung, für welche bereits gezeigt wurde bzw. zu erwarten ist, dass der Einsatz eines Mehrfeldermodells die Simulationsfähigkeit eines Systemcodes deutlich verbessert, sind z. B. Dryout, Top-Down-Quenching oder der Reflux-Condenser-Mode. Diese Phänomene treten vor allem nach einem Kühlmittelverluststörfall auf. Vor diesem Hintergrund wurden im Rahmen einer Machbarkeitsstudie die Aussichten einer Implementierung eines Mehrfeldermodells, etwa eines 3-Feldermodells, in ATHLET analysiert. Die vollständige Bewertung ist im Anhang A dieses Dokuments zu finden. Folgende Aspekte einer Implementierung eines Mehrfeldermodells im Systemcode ATHLET wurden im Rahmen der Machbarkeitsstudie betrachtet:
	 Die Untersuchung des aktuellen Standes der Technik in anderen System- und Subchannel-Codes hat gezeigt, dass ein realer Bedarf an weiteren Feldern zur Modellierung komplexer Strömungsformen und Wärmeübergängen besteht. Für verschiedene der untersuchten Codes werden unabhängig voneinander Mehrfeldermodelle entwickelt, wobei die Aufteilungen der Phasen in verschiedene Felder je nach Anwendungsgebiet voneinander abweichen. Für ATHLET wird aufgrund des geplanten Modelleinsatzgebiets insbesondere für Strömungsvorgänge im Reaktordruckbehälter zunächst die Implementierung eines 3-Feldermodells mit separater Behandlung von dispersem Liquid in der Gasphase (Tröpfchen) als dringend erachtet.
	 Ein erster Entwurf der Erhaltungsgleichungen für ein 3-Feldermodell wurde mit detaillierter Beschreibung aller Terme erarbeitet.
	 Eine Literaturstudie zu den benötigten Schließungsgleichungen und deren Strömungsformabhängigkeit wurde erfolgreich durchgeführt. Für den Einsatz in ATHLET ist geplant, dass diese Schließungsgleichungen zunächst optional vom Benutzer je nach Bedarf ausgewählt werden können, sodass alle physikalischen Effekte und Wechselwirkungen zwischen den Feldern abgedeckt werden.
	 Es besteht die Absicht, im Zuge der Implementierung eines dritten Feldes in ATHLET den Code so anzupassen, dass zukünftig ggf. weitere Felder ohne großen Aufwand hinzugefügt werden können, wenn der internationale Kenntnisstand hinreichend präzise Schließungsgleichungen zu deren Modellierung liefert.
	 Wissenschaftliche Motivation und besondere Herausforderungen bei der Implementierung eines Mehrfeldermodells wurden analysiert. Aufgrund der Vielfalt an Modellen, die durch Einbau eines dritten Feldes betroffen wären, wird ein erheblicher Aufwand bei der Umstrukturierung des Quellcodes sowie bei der Anpassung der Grundgleichungen erwartet.
	 Möglichkeiten der Modellvalidierung wurden ebenfalls untersucht.
	Die Umsetzung eines Drei-Felder-Modells in ATHLET ist für das geplante Nachfolgevorhaben beabsichtigt.
	Um den Transport von Borsäure oder Zinkborat innerhalb des Reaktorkühlkreislaufs mit ATHLET simulieren zu können, verfügt ATHLET über ein Bortransportmodell. Das Modell ist mit dem Neutronenkinetikmodul von ATHLET gekoppelt, um die Rückwirkung des Bors auf die Reaktorphysik berücksichtigen zu können. Optional besteht für den Anwender die Möglichkeit, den Vorgang der Ablagerung (Clogging durch Zinkboratablagerungen im Reaktorkern) und des Wiederlösens zu simulieren. Hierfür sind temperaturabhängige Löslichkeitskurven in ATHLET enthalten.
	Das Bortransportmodell wurde nun erweitert, um neben den implementierten Kurven zur maximalen Löslichkeit von Borsäure und Zinkborat auch eigene Tabellen einlesen zu können. Damit kann der Anwender den Transport und die Ablagerung eines beliebigen in Wasser gelösten „inerten“ Stoffes simulieren. Ein Beispiel ist die Simulation von Natrium-Pentaborat, das als Neutronengift in SWR Anwendung findet. 
	Diese Anforderung konnte durch die Modellerweiterung im Rahmen einer Anlagenrechnung erfolgreich berücksichtigt werden.
	Zur Steigerung der Sicherheit von LWRs wird die Nachrüstung bestehender Anlagen mit autarken Systemen zur Nachwärmeabfuhr untersucht. Vom IKE Stuttgart wurde ein passives Wärmeabfuhrsystem vorgeschlagen, das einen geschlossenen Joule-Kreisprozess darstellt und überkritisches CO2 als Arbeitsmedium nutzt. Deshalb wurde GRS-extern im Rahmen einer Dissertation ATHLET für die Simulation von überkritischem CO2 erweitert /VEN 15/. Die Programmerweiterung umfasst die Ansteuerung des neuen Arbeitsmediums, die Berechnung der Stoffwerte sowie die Implementierung einer geeigneten Wärmeübergangskorrelation. Die dafür geänderten Programmteile, die auf der ATHLET-Version 2.2C basierten, wurden der GRS zur Verfügung gestellt. Diese wurden in die aktuelle ATHLET-Version unter Berücksichtigung der Programmstandards (u.a. Anpassung an den Fortran90 Sprachstandard) integriert. Ebenso wurde die ATHLET-Programmdokumentation entsprechend ergänzt.
	Die Anwendung von ATHLET und die dabei gewonnenen Erfahrungen und Erkenntnissen waren Anlass für weitere Verbesserungen und Erweiterungen der thermohydraulischen Modelle. Diese werden im Folgenden beschrieben.
	Dämpfung des Neigungswinkels für das Driftmodell in horizontalen Leitungen
	Bei der Simulation eines KMV-Störfalls in einem SWR (Abb. 2.51) wurden starke Oszillationen der Massenströme im teilentleerten Unteren Plenum beobachtet (Abb. 2.52, l. o.). Als Ursache konnte das Driftflux-Modell für horizontale Strömungen ausgemacht werden (s. Relativgeschwindigkeit in Abb. 2.52, l. u.). Das Modell berechnet unter bestimmten Bedingungen (geführte Strömung in einer horizontalen Rohrleitung) aus den beiden benachbarten Volumendampfgehalten jeweils einen Füllstand und daraus einen Neigungswinkel, der die Phasengeschwindigkeiten stark beeinflussen kann. Da das Driftlux-Modell ein quasi-stationäres Modell ist, das ihm beigestellte Entrainment-Modell aus Stabilitätsgründen über eine Zeitkonstante gedämpft wird, können sich bei schnellen Vorgängen hohe Relativgeschwindigkeiten ergeben. Das Problem wurde dadurch gelöst, dass der Neigungswinkel nun auch über eine Zeitkonstante gedämpft wird. Damit konnten die Oszillationen verhindert werden (Abb. 2.52, rechts).
	/
	Abb. 2.51 Dampfgehaltsverteilung im RDB, grüner Pfeil: Leitung mit Oszillationen
	/     /
	Vorher       Nachher
	Abb. 2.52 Massenstrom GJ und Relativgeschwindigkeit WRJ in der in Abb. 2.51 mit grünem Pfeil markierten Junction
	Massenfehler im DH-Abblasetank
	Eine von HZDR mit ATHLET-CD 3.1A durchgeführte Simulation eines Station Blackouts in einer generischen Konvoi-Anlage zeigte hohe Massenfehler im Primärkreis. Untersuchungen seitens HZDR wiesen darauf hin, dass dieser vermutlich von der Modellierung des Druckhalterabblasetanks verursacht wird. Bei Simulationen ohne Modellierung dieser Anlagenkomponente war der Fehler deutlich kleiner (Abb. 2.53).
	/
	Abb. 2.53 Von HZDR übermittelter Massenfehler: rot: mit Abblasetank; grün: ohne
	Das Inputdeck wurde GRS zur Verfügung gestellt. Rechnungen mit der aktuellen ATHLET-CD Entwicklerversion führten zu einem ähnlichen Ergebnis.
	Die Störfallphase mit dem großen Massenfehler ist gekennzeichnet von Abblasevorgängen im Druckhalter, die besonders heftig sind, da dieser unter hohem Druck steht (ca. 165 bar) und bereits vollständig bis hin zum Abblaseventil mit heißem Wasser (ca. 340  C) gefüllt ist (Abb. 2.54). Bei jedem Öffnen des Abblaseventils strömt eine große Menge Kühlmittel in das unter Umgebungsdruck stehende Abblasesystem, wo ein großer Anteil sofort verdampft. Der Dampf strömt mit hoher Geschwindigkeit durch das Tauchrohr des Abblasebehälters in die Wasservorlage und schiebt den Gemischspiegel (ML) sehr schnell bis zu der bereits gebrochenen Berstscheibe (P0-BURST) nach oben (Abb. 2.55, links). Dabei wandert der ML durch mehrere Kontrollvolumen (KV) des Abblasebehälters. Nach dem Schließen des Abblaseventils kollabiert das Gemisch im Abblasebehälter und der ML fällt wieder.
	/
	Abb. 2.54 DH Zustand zwischen zwei Abblasezyklen
	/ /
	Abb. 2.55 Gemischspiegelverlauf im Abblasetank (links) und Massenfehler bei mehreren Abblasezyklen vor der Modellverbesserung
	Rechts in Abb. 2.55 ist der von ATHLET berechnete Massenfehler dargestellt. Bei jedem der heftigen Anstiege des ML kommt es demnach zu einem Massenfehler von mehreren 100 kg. Löst man die Rechenergebnisse über die Problemzeit fein auf, ergibt sich folgendes Bild: 
	Die Massenfehler treten immer unmittelbar nach dem Umsetzen des ML in das nächst höher liegende KV auf. Beim Umsetzen eines ML werden die Zustände in den neu erzeugten sehr kleinen Teil-KV unterhalb bzw. oberhalb des ML sowie die Massenströme in den davon betroffenen Leitungen mit Hilfe eines Newton-Iterationsverfahrens so bestimmt, dass man einen neuen, möglichst konsistenten (quasi-stationären) Zustand erhält. Das gelingt nicht immer zufriedenstellend. Physikalisch haben fehlerbehaftete Lösungen keine große Bedeutung, da die Teil-KV sehr klein sind, numerisch jedoch schon, eben weil sie sehr klein sind. Trotz dieses numerisch fragilen Zustands wurde die Jacobi-Matrix in den der ML-Wanderung folgenden Zeitschritten nicht neu berechnet. Erzwingt man diese Neuberechnungen, wird der Massenfehler deutlich geringer. Da die Steuerung der Neuberechnung der Jacobi-Matrix in dem vorliegenden Fall nicht zuverlässig funktionierte, wird nun für die dem Umsetzen des ML folgenden 10 Zeitschritte die Neuberechnung erzwungen.
	Eine der Lösungsvariablen für das ML-KV ist XXML, die Fluidmasse unterhalb des ML geteilt durch die Gesamtmasse im ML KV. Da sich unterhalb des ML in der Regel vor allem Flüssigkeit befindet, stellt die Lösungsvariable eine Art Flüssigkeitsmassengehalt dar. Wie der Dampfmassengehalt auch, gibt diese das Masseninventar eines ML-KV je nach Flüssigkeitsdruck sehr nichtlinear wieder. Deshalb wird zu Beginn eines jeden Zeitschrittes eine aktuelle Fehlerschranke ermittelt, die in etwa einem zulässigen relativen Massenfehler entspricht. Diese variiert über mehrere Größenordnungen und kann bei kleinem XXML und niedrigem Druck (= großes Wasser-Dampf-Dichteverhältnis) Werte von 0.1 oder größer annehmen. Begrenzt man dies Fehlerschranke auf einen Maximalwert, wird der Massenfehler geringer.
	In einem ML-KV werden drei Kühlmitteldrücke verwendet: 1. Druck am ML (= Lösungsvariable), 2. Druck im unteren Teil-KV, 3. Druck im oberen Teil-KV; letztere werden zur Bestimmung der dort vorliegenden Fluidstoffwerte herangezogen. Beim Umsetzen des ML müssen diese drei Drücke sowie der Druck in dem KV, das der ML eben verlassen hat, neu berechnet werden. Die bisherige Methode war hinsichtlich der Massenerhaltung nicht ganz konsistent und wurde entsprechend verbessert.
	Die durchgeführten Programmänderungen führen dazu, dass der Massenfehler auf ein akzeptables Maß reduziert wird (Abb. 2.56). Auch der Verlauf des Gemischspiegels ist nun deutlich glatter: Trotz des zunächst erhöhten numerischen Aufwands (engere Fehlerschranken, mehr Jacobi-Berechnungen) steigt die Rechengeschwindigkeit an. (Die Programmänderungen wurden für den Patch 4 der aktuellen Release-Version ATHLET 3.1A übernommen.)
	/ /
	Abb. 2.56 Gemischspiegelverlauf im Abblasetank (links) und Massenfehler bei mehreren Abblasezyklen nach der Modellverbesserung
	Reduzierung von Druckwellen
	Die Simulation von ASTRID (Flüssigmetallgekühlter Pool-Reaktor) wird mit stagnierendem Kühlmittel aber voller Kernleistung gestartet, da die stationäre Massenstromverteilung komplex und nicht genau bekannt ist. Diese stellt sich bereits nach kurzer Einschwingrechnung nach dem sofortigen Start der Kühlmittelpumpen ein. Allerdings sind dabei (heftige) Druckwellen zu Beginn der Rechnung nicht zu vermeiden. Da der KM-Druck nur etwa 2 bar beträgt, können diese Druckwellen dazu führen, dass der Druck lokal gegen Null geht. Die dann einsetzende Verdampfung führt wegen des extrem niedrigen Drucks zu sehr hohen Dampfvolumenströmen, wodurch die Simulation abgebrochen wird.
	Beispiel:p = 29 Pa, Gamma = 0.03 kg/s, entspricht 350 m3/s
	Lösung:Die Entstehung und Ausbreitung von Druckwellen kann durch starke Reduktion des Trägheitsterms der Junctions verhindert oder wenigstens deutlich reduziert werden. Deshalb wird nun dem Anwender die Möglichkeit gegeben, per Eingabe während der „zero-transient“-Rechnung die Trägheitsterme vorübergehend deutlich zu reduzieren. Druckwellen treten dann praktisch nicht mehr auf. Die Berechnung des stationären Zustands wird dadurch nicht beeinträchtigt, da die Trägheitsterme unter stationären Bedingungen keine Bedeutung haben.
	Startrechnung: Iterativ-algebraische Berechnung der Wärmeströme bei kleinen Durchsätzen
	In der ATHLET-Startrechnung werden die stationären Zustände der TFOs und der HCOs algebraisch und iterativ bestimmt. Sie beginnt mit der Berechnung der Kühlmittelzustände (Druck, Temperatur, etc.) in den TFOs. Damit der erste Iterationsschritt realistische Temperaturen bestimmen kann, sind die sog. relevanten Wärmeströme (Heizung, Wärmetauscher) per Eingabe vorzugeben. Danach wird HECU aufgerufen, das dann anhand der Kühlmitteltemperaturen die Wärmeströme zwischen HCO und TFO sowie die HCO-Temperaturen (neu) berechnet. Anschließend berechnet die TFO-Startrechnung aus den Wärmeströmen neue TFO-Temperaturen usw. Diese Iteration wird solange ausgeführt, bis die Wärmeströme (und weitere TF-Zustände) vorgegebene Konvergenzkriterien erfüllen, maximal jedoch 15-mal.
	Bei sehr kleinen KM-Durchsätzen führen bereits kleine Wärmeströme zu deutlichen örtlichen Temperaturänderungen. Diese hängen unter stationären Bedingungen ausschließlich vom Durchsatz (und cp) ab, nicht von der KM-Masse. Da die HECU-Startrechnung die Wärmeströme nur aus den aktuellen Temperaturdifferenzen zwischen dem linken und rechten TFO berechnet, ohne die Auswirkung auf die KM-Temperaturen zu berücksichtigen, können diese überschießen und die Iteration läuft dann völlig aus dem Ruder.
	Beispiele:Schwerwassermoderierte DWR-Anlage: Aufheizung der sehr langsam durchströmten Moderatortanks durch Wärmeleitung in den Wänden der Druckröhren SWR: Aufheizung des sehr kalt eingespeisten Wassers der Steuerstabspülung durch Wärmeleitung in Rohrwänden zwischen stark durchströmtem heißen KM und sehr gering durchströmtem kalten Spülwasser
	Weichen die KM-Temperaturen stark vom stationären Zustand ab, muss eine sehr lange Einschwingrechnung folgen, wenn der Durchsatz im Vergleich zum KM-Inventar sehr klein ist. 
	Bisheriges Vorgehen für die Startrechnung:
	 Ohne Massenstrom starten, sodass man die stationäre Temperaturverteilung vorgeben kann;
	 Heat exchanger Modell verwenden, sodass man die stationäre Leistungsverteilung vorgeben kann;
	Beides ist umständlich, weder Temperatur- noch Leistungsverteilung sind bekannt.
	Programmverbesserung:Für die Berechnung der Wärmeströme in der HECU-Startrechnung wird nun die Auswirkung auf die KM-Temperaturen abgeschätzt. Es wird berechnet, wie sich ein im Vergleich zum letzten Iterationsschritt veränderter Wärmestrom auf die KM-Temperatur auswirkt. Wenn notwendig, wird der Wärmestromzuwachs (im Vergleich zum letzten Iterationsschritt) begrenzt. Diese Methode bleibt aber „unsicher“, da jeweils nur ein HCV berechnet wird und die „Vorgeschichte“, also die stromaufwärts liegenden HCVs und deren Wärmeströme zu den KVs, nicht bekannt sind.
	Beispiel: Steuerstabspülung in einem SWR-Modell:
	// /
	Abb. 2.57 Räumliche KM-Temperaturverteilungen vor (links) und nach (rechts) der Modellverbesserung
	Die mittlere Grafik in Abb. 2.57 zeigt die Verteilung der Reaktor-Kühlmitteltemperatur im Unteren Plenum, die konstant bei etwa 280 °C liegt. Links wird die bisher berechnete Verteilung der Spülwassertemperatur am Ende der Startrechnung dargestellt. Sie übersteigt deutlich die eigentlich heißere Kühlmitteltemperatur. Die mit dem verbesserten Verfahren berechnete Spülwassertemperatur, die zumindest einen plausiblen Verlauf hat, ist im rechten Bild zu sehen. (Die unterschiedlichen Längen der TFOs sind nodalisierungsbedingt; sie haben auf die Aussage der Bilder keinen Einfluss.)
	Weitere Änderungen der thermohydraulischen Programme, die die Aussagesicherheit oder Zuverlässigkeit von ATHLET verbessern:
	 Begrenzung der Relativgeschwindigkeit < 100 m/s. Diese war notwendig, weil das Driftmodell sich auf das Entrainmentmodell verlässt und u. U. zunächst sehr hohe Relativgeschwindigkeiten berechnet, das Entrainmentmodell aber wegen der darin verwendeten Dämpfungsmethode (time lag) nicht schnell genug eingreift. Da die hohen Relativgeschwindigkeiten nur bei sehr hohen Dampfgehalten auftraten, war dies physikalisch unbedeutend, konnte aber zu numerischen Problemen führen.
	 Bei der Berechnung der Zwischenphasenreibung des 6-Gleichungsmodells werden Mittelwerte der Zustände der angrenzenden KVs verwendet. Das kann bei vertikaler Strömung zur Bildung eines „checker boards“ führen, also einer Folge von KVs mit abwechselnd hohen und niedrigen Dampfgehalten. Durch separate Berechnung der ZP-Reibung für die beiden Halbleitungen unter Verwendung der jeweiligen lokalen Dampfgehalte konnte dieser Effekt deutlich reduziert werden.
	 Die Berechnung des „Momentum Flux Terms“ der Impulsgleichung wurde überarbeitet. Das bisherige Upwind-Verfahren wurde ersetzt durch die geeignete Summenbildung der Beiträge links und rechts (also stromaufwärts und stromabwärts) der Leitung. Damit werden aufeinander zuströmende Massenströme besser modelliert. Anlass waren unrealistische Strömungsverteilungen in den Steuerstabführungsrohren eines DWR in ATHLET 3D-Simulationsmodellen.
	 Ventilmodell: Die Anforderung eines (Teil-) Updates der Jacobi-Matrix bei sich ändernder Ventilfläche war lückenhaft, sodass das Update u. U. später als vorgesehen kommen konnte. Der Programmteil wurde korrigiert.
	 Modell für kritische Strömung CDR1D: In ATHLET werden zu Beginn einer Simulation die Felder mit kritischen Massenstromdichten nur dann neu berechnet, wenn der Anwender Änderungen in den entsprechenden Eingabedaten vorgenommen hat. Die zu diesem Zweck durchgeführten Kontrollen haben nicht alle möglichen Kombinationen von eigenen Eingabedaten und bereitgestellten Default-Werten richtig berücksichtigt, sodass einerseits unnötigerweise die Neuberechnung initiiert, andererseits erforderliche Aktualisierungen unterlassen wurden. Der Fehler wurde beseitigt. Neue Tabellen werden nun automatisch erzeugt, wenn dies wegen geänderter Eingabedaten für das CDR1D-Modell (Geometrie, Gültigkeitsbereich, etc.) notwendig ist, wenn sich die CDR1D-Programmversion geändert hat oder wenn der Compiler gewechselt wurde. Zu diesem Zweck werden entsprechende Informationen mit abgelegt.
	 Modell für kritische Strömung CDR1D: Falls Formverlustbeiwerte im Strömungskanal erfasst werden sollen, wird die CDR1D-Domain nicht mehr wie bisher verlängert, sondern der Formverlust unmittelbar vor dem Ort der kritischen Strömung berechnet. Die Verlängerung der CDR1D-Domain konnte größeren Einfluss auf die Ergebnisse haben als der Formverlust selbst.
	 Die Berechnung des höhenkorrigierten Drucks als GCSM Prozesssignal war für nach unten gerichtete Branch-Objekte fehlerhaft und wurde korrigiert.
	 OMP: Einige serielle und parallele ATHLET-Simulationen führten zu (numerisch) unterschiedlichen Ergebnissen, was von der Programmierung her nicht zu erwarten ist und die Fehlersuche erschwert. Es wurden zwei Ursachen ausgemacht: 
	1.) Der Intel-Compiler (V16) optimiert für serielles und paralleles Programm unterschiedlich. Die Potenz 0.5 wird als ‚pow‘ oder als ‚sqrt‘ ausgeführt. Die damit verbundenen winzigen Unterschiede führen im Verlauf einer Simulation sogar zu unterschiedlichen Zeitschrittweiten. In den entsprechenden Programmteilen wurden die Potenzen 0.5 durch sqrt ersetzt. Ebenso wurden negative Potenzen als Divisionen geschrieben.
	2.) T-Junctions (Abzweige) müssen in der Abarbeitungsreihenfolge der Funktionsroutine sicher erst nach dem Main Pipe ausgeführt werden. Dies war für normale T-Junctions bereits sichergestellt, nicht jedoch für T-Junctions, die gleichzeitig „Discharges“ sind. Die Funktionsroutine wurde entsprechend umstrukturiert.
	Insbesondere bei Hochtemperaturreaktoren spielt die Wärmestrahlung des RDB an die Umgebung eine sicherheitsrelevante Rolle. Die Rückstrahlung der Umgebung auf den RDB ist demgegenüber vernachlässigbar. Um überhaupt eine Umgebung als Strah-lungswärmesenke simulieren zu können, musste sich der Benutzer bisher ein sehr umständliches Konstrukt aus Hilfs-Thermofluid- und Wärmeleitungsobjekten überlegen. Um die Modellerstellung mit ATHLET zu vereinfachen, wurde das vorhandene Wärmestrahlungsmodell, welches ausschließlich den Strahlungswärmeaustausch zwischen verschiedenen Wärmeleitobjekten (HCOs) berücksichtigte (vgl. /GRS 15/), um ein Modell zur Berechnung der Wärmestrahlungsverluste an die Umgebung erweitert.
	Das Modell beruht auf der allgemeinen Gleichung zur Beschreibung des Strahlungswärmeaustausches zwischen zwei Körpern
	(2.17)
	welche sich unter der Annahme, dass die Umgebung deutlich größer als das betroffene HCO ist (𝐴𝑒𝑛𝑣≫𝐴𝑠𝑢𝑟𝑓, der Index env steht für die Umgebung, surf für die Oberfläche des HCOs), zu
	(2.18)
	vereinfacht. 𝜎 ist die Stefan-Boltzmann-Konstante, 𝜀𝑠𝑢𝑟𝑓 der Emissionsgrad der HCO-Oberfläche und 𝜙𝑠𝑢𝑟𝑓→𝑒𝑛𝑣 der Sichtfaktor der Oberfläche auf die Umgebung (𝜙𝑠𝑢𝑟𝑓→𝑒𝑛𝑣=1 für konvexe Flächen). 𝑇𝑠𝑢𝑟𝑓 und 𝑇𝑒𝑛𝑣 (jeweils in Kelvin) bezeichnen die Temperaturen der HCO-Oberfläche bzw. der Umgebung. Die Umgebung wird als grauer Körper betrachtet.
	Um das Modell anzuwenden, muss der Benutzer ein neues Keyword „ENVIRON“ einlesen und das HCO, welches im Strahlungswärmeaustausch mit der Umgebung steht, als Pseudokeyword vorgeben (siehe Abb. 2.58). Ferner muss die am Wärmeaustausch beteiligte Oberfläche des HCOs (rechts oder links) sowie deren Emissionsgrad und der Sichtfaktor spezifiziert werden. Die Temperatur der Umgebung kann sowohl durch ein Thermofluidobjekt als auch durch ein GCSM-Signal als zeitabhängige Randbedingung vorgegeben werden.
	Ein Nebeneffekt der Erweiterung des Wärmestrahlungsmodells ist die Notwendigkeit, nun auch für die Nutzung der bereits vorhandenen Funktionalität (Berechnung des Strahlungswärmeaustausches zwischen verschiedenen HCOs) ein zusätzliches Keyword „TFO“ einzulesen. Das bedeutet, dass ältere Datensätze, in welchen das Wärmestrahlungsmodell angesprochen wird, geringfügig modifiziert werden müssen, um mit der aktuellen ATHLET-Version lauffähig zu sein.
	𝑄𝑠𝑢𝑟𝑓↔𝑒𝑛𝑣=𝜎⋅𝑇𝑠𝑢𝑟𝑓4−𝑇𝑒𝑛𝑣41−𝜀𝑠𝑢𝑟𝑓𝐴𝑠𝑢𝑟𝑓⋅𝜀𝑠𝑢𝑟𝑓+1𝐴𝑠𝑢𝑟𝑓⋅𝜙𝑠𝑢𝑟𝑓→𝑒𝑛𝑣+1−𝜀𝑠𝑢𝑟𝑓𝐴𝑒𝑛𝑣⋅𝜀𝑒𝑛𝑣
	In Abb. 2.58 ist ein Beispiel für die Benutzereingabe zum Aktivieren des Wärmestrahlungsmodells gegeben. Unter dem Keyword „TFO“ wird eine Strahlungsgruppe „CHAN00“ von HCOs definiert. Innerhalb der Gruppe findet Wärmeübertragung durch Strahlung zwischen allen beteiligten HCOs statt. Dies entspricht dem bisher bereits verfügbaren Wärmestrahlungsmodell. Die Benutzereingabe ist im Detail z. B. in /GRS 15/ beschrieben.
	Unter dem Keyword „ENVIRON“ ist das HCO „HCO_04“ als Pseudokeyword aufgeführt; dieses HCO steht also im Strahlungswärmeaustausch mit der Umgebung. Die der Umgebung zugewandte Fläche des HCOs befindet sich auf dessen rechter Seite (‘RIGHT‘), ihr Emissionsgrad beträgt 80 % und der Sichtfaktor ist 1.0.
	𝑄𝑠𝑢𝑟𝑓↔𝑒𝑛𝑣=𝜎⋅𝐴𝑠𝑢𝑟𝑓⋅𝜀𝑠𝑢𝑟𝑓⋅𝑇𝑠𝑢𝑟𝑓4−𝑇𝑒𝑛𝑣4⋅11+𝜀𝑠𝑢𝑟𝑓⋅1𝜙𝑠𝑢𝑟𝑓→𝑒𝑛𝑣−1
	In Abb. 2.59 ist die zugehörige Benutzereingabe für das Controlword „HEATCOND“ dargestellt. Die Temperatur auf der rechten Seite des HCOs „HCO_04“ ist in diesem Fall durch ein GCSM-Signal mit der beliebigen Bezeichnung „TENVIRON“ vorgegeben.
	/
	Abb. 2.58 Controlword „RADIATION“ in der ATHLET-Eingabedatei
	/
	Abb. 2.59 Controlword „HEATCOND“ in der ATHLET-Eingabedatei
	Ein wichtiger Aspekt der ATHLET-Anwendung ist die Simulation des Wärmeübergangs im Reaktorkern. Von der GRS durchgeführte Analysen haben gezeigt, dass ATHLET unter sehr speziellen Umständen unerwartete Ergebnisse liefern kann. So haben im Rahmen von Unsicherheitsanalysen die variierten Parameter für einzelne Rechnungen derart „ungünstige“ Wertekombinationen angenommen, dass ATHLET das (physikalisch nicht zu erwartende) Überschreiten der kritischen Wärmestromdichte, einmalig sogar innerhalb der Simulation des stationären Anlagenzustands, vorausgesagt hat. Hintergrund ist eine (im Vergleich zum internationalen Stand von W&T) sehr strikte Formulierung des Kriteriums für das Auftreten von DNB (departure of nucleate boiling). Die mit ATHLET erzielten Ergebnisse sind zwar konservativ, mit Blick auf den best-estimate-Charakter des Codes in Zusammenhang mit Unsicherheitsanalysen jedoch nicht zufriedenstellend.
	In dem bisherigen ATHLET-Modell wurde der Übergang zum DNB als Oder-Verknüpfung zweier Kriterien bestimmt: In der Simulation wurde geprüft, ob entweder die minimale Filmsiedetemperatur TMFB (Minimum Film Boiling Temperatur) oder die auf Basis unterschiedlicher CHF (critical heat flux) Korrelationen berechnete kritische Wärmestromdichte überschritten wird.
	Die kritische Heizflächenbelastung ist ein allgemein anerkanntes Kriterium, das den Übergang von Blasensieden zu Filmsieden beschreibt. Demgegenüber basiert die minimale Filmsiedetemperatur in ATHLET auf der Groeneveld-Korrelation /GRO82/, die maßgeblich entwickelt wurde, um den Kollaps der Dampf-Tropfenkühlung, also den Übergang von der Dampf-Tropfenkühlung zurück zum Blasensieden (RNB – return to nucleate boiling), zu berechnen /GRO82/. Es handelt sich hierbei also um kein dediziertes DNB-Kriterium.
	Die bisherige Vorgehensweise bei der Berechnung von DNB in ATHLET ist aufgrund der Verwendung beider Kriterien ausgesprochen konservativ. Zwar ist in den meisten ATHLET-Rechnungen das Überschreiten der kritischen Heizflächenbelastung der Grund für die Simulation von DNB. In einigen Fällen war jedoch auch das Kriterium der minimalen Filmsiedetemperatur der Auslöser für DNB. Das passierte insbesondere bei Unsicherheitsanalysen und führte bereits bei den ersten Unsicherheitsanalysen /GLS94/ zu unerwarteten Ergebnissen. Auch eine relativ geringe Variation der minimalen Filmsiedetemperatur konnte zur Überschreitung des ATHLET-DNB-Kriteriums und zum Anstieg der Hüllrohrtemperatur führen, obwohl aus den experimentellen Daten bekannt war, dass kein DNB aufgetreten war.
	Weiterhin wurden für die CHF-Berechnung in ATHLET aktualisierte und verbesserte Korrelationen implementiert /GRO06/ (siehe auch Kapitel 2.7.3). Auch deshalb besteht keine Notwenigkeit für eine ausgesprochen konservative Vorgehensweise bei der DNB-Berechnung. Daher wurde das Wärmeübergangsmodell nun so geändert, dass das DNB-Kriterium jetzt ausschließlich auf der Berechnung der kritischen Heizflächenbelastung basiert. Die minimale Filmsiedetemperatur wird nur noch für den RNB-Vorgang verwendet, wofür die zugrundeliegende Korrelation auch ursprünglich entwickelt worden war.
	Im Rahmen weiterer Analysen hat sich bereits gezeigt, dass die Änderung des DNB-Kriteriums – wie erwartet –  zur Verbesserung der Ergebnisse bei Unsicherheitsanalysen führte. Für die meisten Anwendungsrechnungen hat es jedoch keinen Einfluss, da DNB von ATHLET i. d. R. durch Überschreiten der kritischen Heizflächenbelastung identifiziert wird.
	Um mit ATHLET den Wärmeübergang im Reaktorkern korrekt berechnen zu können, wird die spezielle Bündelgeometrie der Brennelemente mittels eines den Wärmeübergang erhöhenden Bündelfaktors berücksichtigt /INA75/. Von besonderer Bedeutung ist die Vorhersage des Überschreitens der kritischen Heizflächenbelastung. Im Rahmen des Projektes „Entwicklung und Validierung von Rechenmethoden zur Simulation von 2-Phasenströmungen und kritischen Wärmeströmen“ befasste sich ein Arbeitspunkt mit der Verbesserung der Critical Heat Flux (CHF) Modelle in ATHLET. Die von Groeneveld veröffentlichte Look-up-Tabelle (LUT) /GRO06/ ist eine für 8 mm Rohre normalisierte Datenbank, die auf einer Datenbasis von inzwischen mehr als 30.000 Datenpunkten basiert. Hierbei werden die CHF-Werte in Abhängigkeit von den lokalen Werten für Druck, Enthalpiedampfgehalt und Massenstromdichte aus den Tabellenwerten interpoliert. Korrekturfaktoren stehen zur Verfügung, um die Anwendung der LUT für abweichende Rohrdurchmesser, Stabbündel, Abstandshalter, geneigte und horizontale Strömungen und weitere Einflussgrößen zu erweitern /IAE01/.
	Die Untersuchung des Einflusses von Abstandshaltern auf die lokale kritische Wärmestromdichte CHF zeigt eine erhebliche Zunahme in unmittelbarer Nähe der Abstandshalter. Diese Zunahme ist primär auf die höhere Turbulenz der Zweiphasenströmung durch die Abstandshalter zurückzuführen und ergibt einen CHF-Verlauf, wie er qualitativ in Abb. 2.60 aufgetragen ist.
	/
	Abb. 2.60 Verlauf von CHF im Bereich von Abstandshaltern /IAE01/
	Die in der Literatur angegebenen Faktoren K2 für Bündelgeometrie sowie K3 für die Berücksichtigung des Einflusses vom Abstandshaltern im Stabbündel wurden programmiert. Die CHF-Daten aus der LUT von Groeneveld einschließlich der Korrekturfaktoren für Bündelgeometrie und Abstandshalter wurden anhand der Versuchsnachrechnung LOFT-LP-LB1 geprüft. 
	Hierfür musste ein bestehender Eingabedatensatz zur Berücksichtigung der Abstandshalter erweitert und die Nodalisierung der Thermofluid- und der Wärmeleitobjekte im Kernbereich geändert werden, um spezifische Modellanforderungen zu erfüllen. Obwohl die berechneten Korrekturfaktoren den resultierenden CHF-Wert z. T. signifikant erhöhen, zeigen die Vergleiche mit den Ausgangsrechnungen, dass die Ergebnisse ohne große Änderungen reproduziert werden können. Der aktualisierte und erweiterte Datensatz wurde der Bibliothek von ATHLET-Testfällen hinzugefügt, die im Rahmen der Continuous Integration (siehe Kapitel 4.2.2) regelmäßig automatisiert gerechnet und überprüft werden.
	Für das ATHLET-Punktkinetikmodell wurde die Option geschaffen, den Reaktorkern in mehrere neutronenphysikalische Bereiche zu unterteilen. In jedem Bereich werden die neutronenphysikalischen Rückwirkungen (Kühlmittel, Doppler, Bor) getrennt gemittelt und in der Leistungsberechnung der zugeordneten Brennstabgruppen mit individuellen Rückwirkungskoeffizienten verarbeitet. Ebenso ist es möglich, verschiedene externe Reaktivitäten vorzugeben. Damit kann beispielsweise das unterschiedliche Verhalten der Spalt- und Brutzone eines Schnellen Reaktors besser erfasst werden. Erste Anwendungen für den ASTRID-Kern im Rahmen einer Benchmark Exercise des EU-Projektes ESNII+ /ESN13/ ergaben gute Übereinstimmung mit den anderen Projektteilnehmern, die teilweise aufwendigere neutronenphysikalische Modelle eingesetzt hatten.
	Mittels der beschriebenen Modellerweiterung kann man grundsätzlich auch einen LWR-Kern räumlich durch mehrere Bereiche mit separater Punktkinetik darstellen, vorausgesetzt es stehen geeignete Rückwirkungskoeffizienten von 3D-Neutronenkinetik-Programmen zu Verfügung. (Derartige Simulationen wurden bisher nicht durchgeführt.)
	Von externen ATHLET-Anwendern wurde die Anforderung an die ATHLET-Entwickler herangetragen, die Abhängigkeit des Moderatordichte-Reaktivitätskoeffizienten von der Bormengendichte zu berücksichtigen. Moderatordichte und Bormenge sind gekoppelt, da z. B. mit abnehmender Kühlmitteldichte (z. B. aufgrund eines steigenden Dampfvolumengehalts) die Bormenge (auch bei gleichbleibender Borkonzentration im Fluid) abnimmt. Dieser Effekt wird üblicherweise durch den Moderatordichte-Reaktivitätskoeffizienten bei der Bestimmung mittels eines 3D-Neutronenkinetikprogramms implizit berücksichtigt. Optional wurde nun in ATHLET die Möglichkeit geschaffen, diesen Effekt durch einen modifizierten, von der Moderatordichte abhängigen Reaktivitätskoeffizienten der Borkonzentration zu berücksichtigen.
	Erkenntnisse aus ATHLET-Anwendungen waren Anlass für weitere Modellverbesserungen:
	 Modell für elektrischen Heizleiter: Dieses Modell ist – wie einige andere auch – hinsichtlich des stationären Zustandes überbestimmt (Vorgabe von Stromstärke, elektrischem Widerstand und Leistung). Während der Startrechnung wird nun die vom Anwender vorgegebene Stromstärke so angepasst, dass sich die spezifizierte Gesamtleistung ergibt.Die vom Modell berechneten Quellterme wurden während der Startrechnung immer wieder überschrieben, sodass die Überprüfung der Konvergenz der stationären Lösung unwirksam war.
	 Berechnung und Ausgabe der im Kern gespeicherten Energie: Die Berechnung dieser Größe ist ein Wunsch vieler Anwender. Da keine Enthalpiedaten für feste Strukturen (z. B. Brennstoff, Hüllrohr) in ATHLET vorliegen, musste die spezifische Wärmekapazität sowohl der in ATHLET implementierten als auch der vom Anwender bereitgestellten Materialien über die Temperatur integriert werden. Referenztemperatur ist 20 °C.
	 Die MASL-Methode (minimaler Abstand von der Siedeübergangslinie, SWR-Methode zur Bewertung der sicheren Kernkühlung) wurde verbessert, sodass die MASL-Berechnung nun sofort mit der transienten Rechnung gestartet wird. Außerdem werden als Startwerte für den sog. transienten MASL nicht mehr eingelesene Werte, sondern die Ergebnisse des stationären MASL verwendet. Damit werden Unstetigkeiten beim Wechsel vom stationären zum transienten MASL vermieden.
	 Bei gekoppelten Rechnungen (ATLAS-ATHLET-COCOSYS) kam es immer wieder zu Programmabbrüchen. Als Ursache konnte das in ATHLET implementierte MASL-Verfahren (Minimaler Abstand zu Siedeübergangslinie in SWRs) identifiziert werden. Das Verfahren hat nur einen begrenzten Anwendungsbereich. Die Ausführung des MASL-Programms wird nun rechtzeitig beendet (z. B. bevor Strömungsstagnation im Kern auftritt).
	Die korrekte Anwendung von ATHLET stellt an den User hohe Anforderungen. Nicht nur die Entwicklung und Wartung eines dem Anwendungsfall adäquaten und den zahlreichen modelltechnischen Anforderungen seitens ATHLET genügenden Simulationsmodells (Inputdeck) ist aufwendig und birgt die Gefahr Fehler zu machen, auch bei der Ausführung der Simulation können einige „Fallstricke“ sowohl die Ablauffähigkeit der Rechnung als auch die Qualität der Ergebnisse negativ beeinflussen. Es ist deshalb von herausragender Bedeutung, den Anwender in allen Arbeitsschritten umfassend zu unterstützen. Das beginnt mit der Art und Weise, wie das Simulationsmodell zu spezifizieren ist, umfasst eine möglichst lückenlose Kontrolle der Eingabedaten hinsichtlich Vollständigkeit, Wertebereich und Widerspruchsfreiheit sowie die Überwachung aller Abschnitte der Simulation. Der Anwender muss durch klar verständliche Informationen über den Zustand seiner Simulation in Kenntnis gesetzt werden.
	Es ist deshalb ein die Entwicklung und Anwendung von ATHLET ständig begleitender Prozess, in diesem Bereich Lücken zu schließen, missverständliche Informationen zu präzisieren sowie die Methoden dem sich erweiternden Anwendungsspektrum anzupassen. Viele der in diesem Bericht beschriebenen Arbeiten dienen auch diesem Ziel.
	 Der Programmentwickler (und auch der Anwender) kann den Verlauf der Startrechnung, also die Zwischenergebnisse der einzelnen Iterationsschritte, als „zeitlichen“ Verlauf plotten (Service PLT_SSC), etwa um das Scheitern der Startrechnung oder unbefriedigende Ergebnisse genauer untersuchen zu können. Diese Methode wurde verfeinert. Auf Anforderung werden nun zusätzlich bereits nach der TFD und vor der HECU-Berechnung Plotdaten ausgegeben. Damit kann der Verlauf der Startrechnung genauer verfolgt werden. 
	 Von der RSK wurde eine statistische LOCA-Analyse für hochbelastete Heißstäbe angefordert, für die 1809 ATHLET-Simulationen durchzuführen waren. Um diese Simulationen hinsichtlich Rechenaufwand und erzeugter Datenmenge zu optimieren, wurde ATHLET erweitert: 
	1. Ein neues GCSM-Signal „Max. Hüllrohrtemperatur“ erlaubt es dem Anwender, die Rechnung genau dann abzubrechen, wenn der Kern wieder gekühlt ist; 
	2. Die Ausgabe der Ergebnisdaten im Plotfile kann nun so gesteuert werden, dass nur einzelne physikalische Größen als GCSM-Prozesssignale selektiv ausgegeben werden.
	 In ATHLET sind alle Real-Größen vom Typ doppeltgenau. Um Speicherplatz zu sparen werden die Plotdaten aber nur einfachgenau ausgegeben. Falls die Konvertierung R8 -> R4 (wegen des kleineren Wertebereichs) fehlschlägt, wird nun der Objektname (TFO oder HCO) mit ausgegeben, sodass man den Fehler leichter lokalisieren kann.
	 Änderungen, die notwendig waren, um mit den Debuggern der Compiler ifort und gfort arbeiten zu können, in der Release-Version aber meist keine Probleme verursachten:
	Initialisierung verschiedener Größen, die erst zur Laufzeit und nur dann belegt werden, wenn die entsprechenden Modelle auch angesprochen werden (beispielsweise Anzahl der Quenchfronten, Brennstäbe, modell-spezifische Tabellen, etc.). Die vom Compiler für die ATHLET-Release-Versionen automatisch durchgeführte Initialisierung mit Null führt zu korrektem Programmablauf. Zwingt man jedoch den Compiler, mit /= 0 zu initialisieren (um bisher unerkannte Programmfehler zu finden), melden die Debugger entsprechende Fehler und brechen den Test ab. Die durchgeführten Programmänderungen erlauben nun, diese Debug-Option sinnvoll einzusetzen.
	 Die Überschreibung einer Variablen (z. B. Gasgehalt) für alle Elemente eines TFOs bzw. HCOs per REDEFINE-Eingabe ist nun mit nur einer Eingabekarte möglich.
	 Um die örtliche Änderung der Impulsflussdichte auch an Verzweigungspunkten des Strömungsnetzwerkes korrekt berechnen zu können, müssen dort unter BRANCHING bzw. BRANCH2M für jedes angrenzende Pipe Anweisungen vorgegeben werden, wie das Programm vorzugehen hat. Letztlich geht es dabei um die räumliche Anordnung der TFOs, die ATHLET aus den Eingabedaten nicht ableiten kann. Bei Simulationen von vielen Kernkanälen, beispielsweise im Zuge eines Kern-stand-alone Modells, kann die Eingabe recht umfangreich werden. Durch Vorgabe von ALL_IN bzw. ALL_EX können nun gemeinsame Eigenschaften für die ein- bzw. ausströmenden Pipes definiert werden.
	Folgende Kontrollen der Eingabedaten wurden neu implementiert bzw. ergänzt:
	 Für die Wärmeleitelemente eines Wärmetauschers wird die Kühlmittelreferenztemperatur durch Mittelwertsbildung mit der lokalen und der stromaufwärts liegenden Temperatur gebildet, um den generisches Diskretisierungsfehler von lumped-parameter Modellen zu reduzieren. Eine Kontrolle stellt nun sicher, dass die damit verbundenen Anforderungen an die Nodalisierung erfüllt sind.
	 Es wird nun überprüft, ob alle TFOs der linken bzw. rechten Seite eines HCOs – wie von ATHLET erwartet – zum gleichen TFD-System gehören.
	 Die vom Benutzer nodalisierungsunabhängig vorzugebende grobe Schätzung des stationären Wärmeübertragungsprofils eines Wärmetauschers wird benutzt, um für jedes HCV des Wärmetauschers den anfangs übertragenen Wärmestrom zu berechnen. Der Programmteil funktioniert jedoch nur dann fehlerfrei, wenn hier die HCOs in der richtigen Reihenfolge eingelesen werden. Eine neu programmierte Kontrolle stellt dies nun sicher.
	Die im Folgenden beschriebenen Maßnahmen sollen die Anwendung von GCSM erleichtern, Programmschwächen reduzieren und dazu beitragen, Anwendungsfehler frühzeitig zu erkennen.
	 Flexible Generierung von GCSM-Prozesssignalen aus Variablen- und Modulnamen: Damit stehen dem Anwender nicht mehr nur die in ATHLET vorbereiteten Prozesssignaltypen wir Massenstrom oder Temperatur zur Verfügung, sondern alle globalen Variablen, deren Datenstruktur kongruent zur räumlichen Diskretisierung ist. Voraussetzung ist auch, dass diese als „visible“ deklariert sind.
	 Alle GCSM Hardwareactions werden nun in einem separaten Block ausgegeben. Dies erleichtert die Fehlersuche, wenn unklar ist, ob Störungen von GCSM ausgehen – also in der Verantwortung des Anwenders liegen – oder von ATHLET-Modellen verursacht werden.
	 Die Kontrolle, ob das Eingangssignal eines GCSM SWITCHes im Bereich der Hysterese liegt (der stationäre Zustand somit nicht sicher zu bestimmen ist), wird nun auch beim SWITCH mit „negative rotation“ durchgeführt.
	 Um das mit GCSM modellierte Leit- und Regelsystem schnell testen zu können, kann in ATHLET GCSM auch stand-alone ausgeführt werden (also ohne thermohydraulische Komponenten). Anders als für gekoppelte Rechnungen müssen dann allerdings alle GCSM-Blöcke vom Anwender „lose“ gekoppelt werden. Das bedeutet, dass die Eingabedaten nur für die Testrechnungen geändert – und vor allem danach wieder zurückgesetzt - werden müssen. GCSM erkennt nun die Art der Rechnung und schaltet ggf. intern die Blöcke auf „lose“ Kopplung. Der Anwender kann also seine Originaldaten testen.
	 Die GCSM-gesteuerte Verkürzung der FEBE-Zeitschrittweite wurde verbessert. Sie konnte bei kleinen Zeitschrittweiten übersprungen werden. Zusammen mit rückdatiertem SWITCH führte dies zum Programmabsturz.
	Integraler Bestandteil des ATHLET-Softwarepakets sind neben dem ATHLET-Rechenprogramm unterschiedliche Werkzeuge zum Pre- und Postprocessing sowie eine grafische Benutzeroberfläche (GUI). Werkzeuge und GUI wurden entsprechend den Anforderungen der ATHLET-Anwender kontinuierlich weiterentwickelt. Neben zahlreichen punktuellen Verbesserungen und Korrekturen wurden vor allem folgende Programme zur Anwender- und Entwicklerunterstützung weiterentwickelt:
	 Zum Konvertieren von Design-Dateien für Zeitdiagramme aus dem plt-Datenformat (ursprünglich benötigt für das nicht mehr unterstützte Plotprogramm JSPlot) in das plx-Format (u. a. für APTPlot) wurde ein neues Tool entwickelt und auf dem GRS Rechencluster (Unix) bereitgestellt. Unter Windows ist es in die grafische ATHLET-Benutzeroberfläche integriert und kann im Menü „Utilities“ ausgewählt werden. Zusätzlich wurde der Konverter in die APTPlot-GUI integriert, sodass beide Formate, plt und plx, verwendet werden können.
	 Zur leichteren Handhabung wurde bereits in der Vergangenheit die ATHLET Startprozedur athlgo entwickelt. Diese steht insbesondere den GRS-internen Entwicklern und Anwendern auf dem GRS Rechencluster „manni“ zur Verfügung. Athlgo wurde erweitert und an das geänderte Queuing-System des GRS Rechenclusters angepasst.
	 Die „Jacobi-Matrix-Tools“, mittels derer Analysen der während einer Simulation erzeugten Jacobi-Matrizen durchgeführt werden können, wurden um zusätzliche Funktionen erweitert. Diese Tools sind für die Programmentwicklung und hierbei insbesondere für eine effiziente Fehlerdiagnose und -behebung von großer Bedeutung.
	 Um unterschiedlichen Anwenderwünschen nachzukommen, stehen innerhalb der ATHLET-GUI neben dem Standard-Plotprogramm APTPlot noch weitere Programme zur Visualisierung zur Verfügung. Hierzu zählen Quickplot (ermöglicht die schnelle und grafisch einfache Datenvisualisierung einzelner Größen direkt auf dem Bildschirm) und Excelplot (ermöglicht den Export einzelner Größen nach Microsoft Excel mit automatischer Darstellung als Excel-Diagramm). Beide GUI-Programme wurden derart erweitert, dass im jeweils erzeugten Diagramm mehrere Kurven beliebig zusammengestellt, d. h. hinzugefügt und auch wieder gelöscht werden können.
	Das Programm APTPlot dient für ATHLET als Standard-Plotprogramm. Es ermöglicht die Darstellung der Ausgabegrößen als zeit- oder ortsabhängige Kurven. Mittels der ATHLET GUI können darüber hinaus sog. Design-Files (.plx) erzeugt und gespeichert werden, sodass ein einmal generierter Satz an Analysediagrammen reproduziert und für spätere Analysen erneut verwendet werden kann. Unter Windows wurde mit Blick auf die Erstellung von Berichten eine „Scripting-Funktionalität“ für die Design-Datei ergänzt, mit der mittels eines Batch-Skripts automatisiert ein Satz an Bilddateien (z.B. .jpg) entsprechend den im Design-File definierten Diagrammen erzeugt werden kann. Zur Veranschaulichung der Skriptingoption wurden für alle mit ATHLET verteilten Anwendungsbeispiele (den ATHLET-Samples) Batch-Skripte erstellt und verteilt. 
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	Ziel von Analysen zur Unsicherheit und Sensitivität von Anwendungen komplexer Rechenmodelle ist die Beantwortung zweier Fragstellungen:
	(1) In welchem Bereich liegt die Voraussage der numerischen Simulation und mit welcher Wahrscheinlichkeit wird sie erzielt. Für die Verfahren, die auf der Fortpflanzung der Eingabeunsicherheiten basieren, ist dies äquivalent mit der Fragestellung: Wie groß ist der gemeinsame Einfluss aller Eingangsunsicherheiten auf die Ergebnisse des Rechenmodells? (Unsicherheitsanalyse)
	(2) Welche dieser Eingangsunsicherheiten tragen am meisten zur Ergebnisunsicherheit bei? (Sensitivitätsanalyse)
	Im Rahmen der Unsicherheitsanalyse kann man durch folgende Vergleiche auf die Leistungsfähigkeit des Programms und der Simulationsmodelle schließen: 
	(1) Vergleich von Rechenmodellergebnissen mit Messwerten bei Voraus- oder Nachrechnung von Experimenten. Damit lässt sich der Grad der Übereinstimmung von Experiment und Rechnung bewerten. 
	(2) Vergleich von Ergebnissen verschiedener Rechenmodelle zu demselben Szenario. Damit lässt sich der Grad der Übereinstimmung der Ergebnisse der beteiligten Rechenmodelle untereinander bewerten.
	Aussagen von Sensitivitätsanalysen (2) liefern Anhaltspunkte dafür, in welchem Bereich der Kenntnisstand durch weitere theoretische Untersuchungen, Experimente, Expertenbefragungen, Literaturrecherchen, Datensammlungen usw. vorrangig verbessert werden sollte, um die Unsicherheit der Gesamtergebnisse in möglichst effizienter Weise zu reduzieren. Damit können Schwerpunkte für die Weiterentwicklung und Verbesserung des Rechenmodells gesetzt oder Hinweise geliefert werden, ob Entwicklungsarbeiten eingestellt werden könnten, weil auch durch eine genauere Modellierung keine wesentliche Reduzierung der Gesamtunsicherheit der Rechnung zu erzielen ist. 
	Hauptmerkmale der von der GRS entwickelten Methode zur Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse sind:
	Die Behandlung von epistemischen und aleatorischen Eingangsunsicherheiten erfolgt separat.
	Die Quantifizierung der epistemischen Eingangsunsicherheiten, d. h. Unsicherheiten im Kenntnisstand der Eingangsparameter, erfolgt unter Zugrundelegung der Bayes’schen Interpretation des Wahrscheinlichkeitsbegriffs (Wahrscheinlichkeit zur Quantifizierung des Kenntnisstandes = „Grad des Für-wahr-haltens“, „degree-of-belief“). 
	Die „Fortpflanzung“ der Eingangsunsicherheiten durch das Rechenmodell bis zur Ergebnisunsicherheit erfolgt mit Methoden der Statistik unter Verwendung des Monte-Carlo-Ansatzes. Wegen des hohen Rechenzeitbedarfs der verwendeten Rechenprogramme (z. B. ATHLET, COCOSYS) soll der Stichprobenumfang, die Anzahl der im Zuge dieser Monte-Carlo-Simulation durchzuführenden Rechenläufe, möglichst klein sein. 
	Aussagen zur resultierenden Ergebnisunsicherheit basieren auf statistischen Methoden der „geordneten Stichproben“ („order statistics“) und werden in Form verteilungsfreier statistischer Toleranzgrenzen formuliert. Die „Schärfe“ dieser Unsicherheitsaussagen wird dabei durch zwei statistische Größen u und v vorgegeben: 
	(1) u = „Wahrscheinlichkeitsinhalt“, „Überdeckungswahrscheinlichkeit“, „probability content“, „coverage“ gibt an, welcher Anteil der Ergebnisunsicherheit von den zu ermittelnden Grenzen erfasst werden soll (bei Reaktorsicherheitsanalysen in der Regel u = 95 % ), und 
	(2) v = „Vertrauensgrad“, „Konfidenzniveau“, „confidence level“ gibt an, mit welcher statistischen Sicherheit (Vertrauen, Konfidenz) dies aufgrund der Beschränktheit des Stichprobenumfangs gelten soll (in der Regel v = 95 %).
	In der gängigen internationalen Praxis wird bei Reaktorsicherheitsanalysen eine Aussage über die Gesamtunsicherheit des Rechenergebnisses mit einem Vertrauensgrad von mindestens 95 % und einer Wahrscheinlichkeit von 95 % gefordert. 
	Bei einer Normalverteilung beträgt die Wahrscheinlichkeit für den Bereich ( ± 2( (= Mittelwert ± doppelte Standardabweichung) ungefähr 95 %. Die Standardabweichung ist gleich der Wurzel aus der Varianz, d. h. dem Mittelwert der quadrierten Abweichungen. Eine Abdeckung der doppelten mittleren Abweichungen wird als adäquat und ausreichend angesehen. Angaben zur statistischen Aussagesicherheit sind nicht zu 100 % möglich, da nur eine begrenzte Zahl von Rechnungen durchgeführt werden kann. Im Sprachgebrauch der Statistik heißt das, der Stichprobenumfang ist beschränkt. 
	Sensitivitätsaussagen sollen zum Ausdruck bringen, wie hoch der Beitrag ist, den die Unsicherheit jedes einzelnen Eingangsparameters zur Gesamtunsicherheit der Ergebnisgröße liefert, d. h. „Sensitivität“ im Sinne von Unsicherheitseinfluss, „uncertainty importance“. Sie basieren auf geeigneten „Sensitivitätsmaßen“ oder „Sensitivitätsindizes“ („uncertainty importance indices“), in deren Berechnung sowohl die im Rechenmodell abgebildeten funktionalen Zusammenhänge als auch die Verteilungen zur Quantifizierung der Unsicherheiten eingehen. 
	Die „GRS-Methode“ hat gegenüber anderen Methoden der Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse folgende Vorteile:
	 Sie ist ohne Einschränkungen auf jedes beliebige Rechenmodell anwendbar. Die zu variierenden Parameter müssen über den Eingabedatensatz zugänglich sein.
	 Die Anzahl der durchzuführenden Rechenläufe hängt nur von der geforderten „Schärfe“ der Unsicherheitsaussagen ab, nicht aber von der Anzahl der beteiligten unsicheren Eingangs- und Ergebnisparameter. Die Zahl der Rechenläufe in Abhängigkeit von gewünschter Wahrscheinlichkeit und Vertrauensniveau wird nach der Wilks-Korrelation ermittelt.  Nach dieser Methode sind z. B. für eine einseitige 95 %/95 %-Toleranzgrenze mindestens 59 Rechenläufe durchzuführen, für die zweiseitigen 95 %/95 %-Toleranzgrenzen sind es mindestens 93 Rechenläufe.
	 Für die Ableitung der Sensitivitätsaussagen werden keine zusätzlichen Rechenläufe benötigt.
	Für die Durchführung von Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen sind folgende Arbeitsschritte erforderlich:
	 Erstellung eines Eingabedatensatzes für ATHLET zur Nachbildung einer zu simulierenden Einrichtung (Reaktor, Experimentalstand).
	 Auswahl derjenigen Eingabeparameter, deren Unsicherheiten für einflussreich auf das Ergebnis erachtet werden.
	 Quantifizierung der Unsicherheiten für jeden der ausgewählten Eingabeparameter: Festlegung von Referenzwert, Wertebereich, Wahrscheinlichkeitsverteilung und evtl. weiterer Zusatzbedingungen und Abhängigkeiten, die im Zuge der Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zu beachten sind.
	 Auswahl der Ergebnisparameter, für welche die Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen durchgeführt werden sollen. 
	 Durchführung der Variationsrechnungen mit ATHLET: Für jeden unsicheren Parameter werden aus den festgelegten Wertebereichen entsprechend den Wahrscheinlichkeitsverteilungen und Abhängigkeiten jeweils Parameterwerte nach dem Zufallsprinzip ausgewählt. Mit diesen Parameterwerten werden Rechenläufe mit ATHLET durchgeführt. Aus jedem Rechenlauf ergibt sich je ein alternativer zeitabhängiger Verlauf für jede Ergebnisgröße. Durch die Gesamtheit der alternativen Ergebnisse wird eine Stichprobe aus der (zeitabhängigen) Wahrscheinlichkeitsverteilung für jede der interessierenden Ergebnisgrößen festgelegt. 
	 Angabe quantitativer Unsicherheitsaussagen zu den Rechenergebnissen: Aus der Gesamtheit der im vorhergehenden Schritt errechneten alternativen Ergebnisse werden quantitative Unsicherheitsaussagen, z. B. in Form von 95 %/95 %-Toleranzgrenzen und/oder -bereichen hergeleitet.
	 Berechnung von Sensitivitätsmaßen: Damit wird die Rangfolge der Beiträge der einzelnen Eingangsunsicherheiten zur Ergebnisunsicherheit ermittelt. 
	 Darstellung und Interpretation der Analyseergebnisse: Dazu zählen die resultierenden Unsicherheitsbereiche der Rechenergebnisse, die Sensitivitätsmaße und zusätzlich die gewonnenen Erfahrungen bei der Bestimmung der Wertebereiche und Wahrscheinlichkeitsverteilungen der unsicheren Modellparameter. 
	Mit Blick auf Durchführung von Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen wurden Aktivitäten in Bezug auf die Entwicklung neuer Methoden zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten durchgeführt, mit denen die GRS auch zum OECD/NEA/CSNI Projekt SAPIUM beiträgt. Vorteile der internationalen Einbettung der Arbeiten bestehen sowohl in der Einbeziehung von Erkenntnissen der teilnehmenden Projektpartner bei der Entwicklung einer geeigneten Methodik als auch in der hiermit verbundenen internationalen Akzeptanz. Laufzeit des SAPIUM Projekts ist Januar 2017 bis voraussichtlich Frühjahr 2019. Die Teilnehmer sind IRSN, JAEA, KINS, Tractebel, CEA, NINE, CSN/UPC, EDF und GRS.
	Da die Quantifizierung von Unsicherheiten der physikalischen Modellierung der wohl anspruchsvollste und schwierigste Schritt innerhalb einer Unsicherheitsanalyse darstellt, trägt eine Verbesserung der hierzu bestehenden Methoden unmittelbar auch zur Erhöhung der Aussagekraft von Sicherheitsanalysen nach dem BEPU-Verfahren bei.
	Grundsätzlich lässt sich feststellen, dass die auf der Fortpflanzung der Eingabeunsicherheiten basierenden Methoden für Unsicherheitsanalysen die am weitest verbreiteten Verfahren sind. Erfahrungen und Erkenntnisse aus den früheren internationalen Projekten UMS /WIC98/, BEMUSE /CRE08, PER11/ und PREMIUM /MEN17/ als auch individuelle Erfahrungen der an diesen Projekten beteiligten Institutionen haben gezeigt, dass die Quantifizierung der Eingabeunsicherheiten und insbesondere die Quantifizierung von Modellunsicherheiten eine der wichtigsten und gleichzeitig schwierigsten Schritte einer Unsicherheitsanalyse sind. Da den Programmanwendern, die die Unsicherheitsanalysen durchführen, im Allgemeinen das notwendige „Knowhow“ bezüglich der physikalischen Modelle im verwendeten deterministischen Programm fehlt und insbesondere keine Kenntnis bezüglich der Genauigkeit (bzw. Unsicherheit) der Modelle und Korrelationen vorliegt, erweist sich die Quantifizierung von Modellunsicherheiten in der Praxis als kritische Stelle bei der Durchführung von Unsicherheitsanalysen. Dies bestätigen auch Erfahrungen aus der Anwendung von Unsicherheitsanalysen.
	Im Rahmen des BEMUSE-Projekts wurden Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen zu einem Experiment in der LOFT-Versuchsanlage mit 200 % Leck und zu einem hypothetischen 2F-Bruch der Hauptkühlmittelleitung im Zion-Referenz-Kernkraftwerk durchgeführt. In diesem Projekt nahmen zehn verschiedene Institutionen teil, die unterschiedliche Thermohydraulikprogramme verwendeten: RELAP, ATHLET, CATHARE, MARS und TRACE. Im Laufe des Projekts wurden die Ergebnisse der Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen verglichen. Der Vergleich der berechneten Toleranzlimits für die maximale Hüllrohrtemperatur zeigte, dass sogar die Benutzer des gleichen deterministischen Programms sehr unterschiedliche Toleranzlimits berechnet hatten. Hintergrund hierbei waren u. a. Unterschiede in den ermittelten wichtigsten Eingabeunsicherheiten. Obwohl sich aufgrund methodischer Unterschiede bei der Durchführung der Unsicherheitsanalysen eine exakte Ursachenerforschung als schwierig gestaltete, konnten letztlich als die wichtigsten Ursachen identifiziert werden: 
	 Unterschiede innerhalb der Referenz-Eingabedaten
	 Unterschiede bei den berücksichtigten Eingabeunsicherheiten
	Der erste Punkt spiegelt den Anwendereinfluss wider. Hinsichtlich der berücksichtigten Eingabeunsicherheiten lassen sich zwei Aspekte betrachten. Die Eingabeunsicherheiten unterscheiden sich nicht nur hinsichtlich der quantifizierten Unsicherheitsbereiche, sondern auch bzgl. der als potentiell einflussreich identifizierten Parameter. Verschiedene Anwender hatten also teilweise unterschiedliche unsichere Parameter für die Analyse als wesentlich eingestuft und berücksichtigt. Als wesentlicher Einfluss konnten jedoch die Unterschiede bei der Quantifizierung der Modellunsicherheiten ausgemacht werden.
	Diese Erkenntnis gab Anlass für die Definition des PREMIUM-Projekts, das sich mit der Quantifizierung von Modellunsicherheiten befasste. Im Rahmen dieses Benchmarks wurden existierende Methoden für die Quantifizierung von Modellunsicherheiten auf der Basis von experimentellen Daten, insbesondere CETs (Combined Effect Tests) verglichen. Die wichtigsten Erkenntnisse hierzu wurden im Projektabschlussbericht unter Mitwirkung der GRS kürzlich veröffentlicht /MEN17/ und waren: 
	 Die Ergebnisse der Quantifizierung der Modellunsicherheiten waren stärker von der Methode der Quantifizierung als von dem deterministischen Programm, dessen Modellunsicherheit quantifiziert wurde, abhängig.
	 Die Auswahl der Modellparameter, die quantifiziert wurden, sowie die für deren Quantifizierung benutzten experimentellen Parameter waren von Bedeutung.
	 Die Erstellung und Strukturierung der experimentellen Datenbasis zur Quantifizierung der Modellunsicherheiten war einflussreich.
	Die Erkenntnisse aus dem PREMIUM-Benchmark zeigen, dass neben einer geeigneten (eventuell mathematischen) Prozedur der Quantifizierung der Modellunsicherheiten auch die gesamte Methodik, d. h. alle Schritte, die letztlich zur Bestimmung der Unsicherheiten des physikalischen Modells beitragen, für die Ergebnisse der Quantifizierung von Bedeutung sind. Als sehr wichtig erwies sich hierbei die Auswahl der experimentellen Datenbasis. Aus diesem Grund rücken die Verfahren zur Definition und Selektion von Experimenten für die Bestimmung von Modelleingangsunsicherheiten nun stärker in den Fokus.
	Die Erfahrung zeigt, dass bei den oben genannten internationalen Projekten immer wieder ähnliche Fehler bei der Durchführung von Unsicherheitsanalysen gemacht wurden. Die jeweils neuen Benchmark-Teilnehmer wiederholten Fehler, die bei den vorangegangenen Projekten schon beobachtet worden waren. Diese Tatsache war letztlich Anstoß zur Entwicklung und Beschreibung einer Methodik, die zukünftig für die Quantifizierung von Modellunsicherheiten empfohlen werden kann. Zu diesem Zweck wurde eine internationale Projektgruppe von NEA/CSNI organisiert und das Projekt SAPIUM (Systematic Approach for Input Uncertainty Quantification Methodology) gestartet, das erst nach Abschluss dieses Vorhabens endet.
	Im Rahmen des SAPIUM-Projekts wird derzeit auf der Basis eines internationalen Konsenses und unter maßgeblicher Mitwirkung der GRS eine Methodik zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten erstellt. Diese soll schließlich als „Best Practice Guide“ zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten formuliert werden. In der ersten Phase des Projekts wurden Erfahrungen der Teilnehmer und anderer Institutionen zu diesem Thema gesammelt und kritisch analysiert. Da die GRS eine lange Tätigkeit und entsprechende Erfahrung auf dem Gebiet vorweisen kann, ist sie in Formulierung und Analyse aller wichtigen Schritte der Methodik involviert. Dies umfasst die Erstellung der experimentellen Basis für die Quantifizierung, die Durchführung der Quantifizierung sowie die Validierung der quantifizierten Unsicherheiten.
	Die Antwort auf die Schwierigkeit der Bestimmung von Modellunsicherheiten ist die Entwicklung von detaillierten und formalisierten Methoden, z. B. in /UNA11, POU11/. Hierbei besteht Konsens, dass die Quantifizierung von Modellunsicherheiten generell folgende Schritte beinhalten soll /BAC18/:
	 Spezifizierung des Problems und der Rahmenbedingungen
	 Identifizierung, Auswahl und Beurteilung der Rechenmodelle für die Simulation
	 Erstellung und Überprüfung der experimentellen Basis für die Quantifizierung der Modellunsicherheiten
	 Quantifizierung von Modellunsicherheiten
	 Validierung von quantifizierten Modellunsicherheiten
	In Bezug auf die Details der Durchführung der erforderlichen Schritte bestehen Unterschiede zwischen den reinen Nutzern der Programme und den Institutionen, die auch Entwickler der Programme für Simulation und Unsicherheitsanalyse sind, wie z. B. die GRS. Hier unterscheiden sich die Konzepte und Vorgehensweise zumindest in Teilen signifikant.
	Die von der GRS bis jetzt praktizierte Methodik zur Quantifizierung von Eingabeunsicherheiten kann in die folgenden formalisierten Schritte unterteilt werden. 
	1. Spezifizierung des Problems  
	2. Expertenbefragung zu und vertiefte Analyse der relevanten Phänomene und Experimente
	3. Auswahl der relevanten unsicheren Parameter
	4. Quantifizierung von Eingabeunsicherheiten
	5. Transfer der Eingabeunsicherheiten in den Eingabedatensatz des Programms (z.B. über die GRS-Software SUSA)
	Die Bestimmung von Modellunsicherheiten für die Unsicherheitsanalyse ist eine schwierige Aufgabe, für die die Kompetenzen der Programmbenutzer oft nicht ausreichend sind. Häufig fehlen sowohl Erkenntnisse aus der Modellentwicklung, der Implementierung und der Validierung sowie Zugang zu geeigneten Experimentaldaten zur Quantifizierung der Unsicherheiten. Eine Auswertung hat ergeben, dass beides wichtige Voraussetzungen sind, um Modellunsicherheiten sinnvoll zu bestimmen. Der Vorschlag, der aus Sicht der GRS eine effektive Lösung des Problems darstellt, ist eine systematische Quantifizierung aller Modellunsicherheiten durch die Programmentwickler im Rahmen einer erweiterten Programmvalidierung. Die von den Entwicklern abgeleiteten Unsicherheitsintervalle und empfohlenen Verteilungen der Parameter sollten in die Programmdokumentation aufgenommen und an die Nutzer verteilt werden. Mit einer Verteilung der ermittelten Unsicherheiten würde zudem der oben beschriebene Anwendereinfluss bei der Unsicherheitsanalyse reduziert. Der Anwender hätte die Möglichkeit, alle relevanten Modellunsicherheiten adäquat zu berücksichtigen und nicht nur diejenigen, für die er selbst in der Lage ist, Unsicherheiten zu quantifizieren.
	Nachfolgend ist die von der GRS im Rahmen dieses Vorhabens ausgearbeitete Methodik dargestellt, die unter Nutzung der Möglichkeiten und Kenntnisse der Programmentwicklung alle erforderlichen Schritte der Quantifizierung von Modellunsicherheiten definiert. Für die neue Methodik wurden bisherige Erfahrungen aus den oben genannten internationalen Projekten und aus eigenen Unsicherheitsanalysen der GRS sorgfältig ausgewertet. Die Grundlagen und Ansätze der Methodik sind in /SKT18/ ausgeführt und veröffentlicht. Folgende Einzelschritte sind für den vorgeschlagenen Ansatz definiert:
	1. Identifizierung aller Modelle im Programm, für die die Genauigkeit/Unsicherheit bestimmt werden muss/soll, und Angabe des aktuellen Stands ihrer Quantifizierung. Hierfür sind Informationen aus der Programmentwicklung hilfreich, teils sogar erforderlich.
	2. Festlegung von geeigneten Parametern für die Darstellung der Unsicherheit der einzelnen Modelle im Programm und Einfügen von geeigneten Eingabeparametern in den Programm-Input (zur Variation der unsicheren Parameter während der Unsicherheitsanalyse), soweit diese Möglichkeit noch nicht besteht. Letzteres erfordert in der Regel Änderungen des Programms (wie z. B. ATHLET), die nur durch den Programmentwickler implementiert werden können.
	3. Definition der experimentellen Basis für die Bestimmung von Unsicherheiten jedes Modells:
	 Vollständigkeit der experimentellen Basis: Kriterien sind: Abdeckung des gesamten Anwendungsbereichs der Modelle, Zahl der Experimente, Wichtung der Experimente für die Bestimmung unsicherer Parameter, verschiedene Skalierung der Experimente, etc.
	 Auswahl geeigneter Experimente
	 Analyse der experimentellen/Mess-Unsicherheiten
	4. Quantifizierung von Modellunsicherheiten
	 Quantifizierung auf Basis von Experimenten
	o Einzeleffekt-Experimente
	o Weitere Experimente: insbesondere CET und eventuell Nutzung von Erkenntnissen aus Simulationen von IET
	 Quantifizierung auf Basis von Literatur, Vergleich mit anderen Modellen, Expertenbefragungen, etc.
	5. Berücksichtigung von Skalierungseffekten bei der Quantifizierung von Modellunsicherheiten
	 Groß- und kleinskalige Versuchsanlagen 
	 Unterscheidung nach thermohydraulischen Kriterien
	6. Verifizierung und Validierung von quantifizierten Modellunsicherheiten
	 Validierung auf der Basis von IETs
	 Validierung auf der Basis von CETs
	7. Beurteilung der Ergebnisse der Validierung anhand festgelegter Indikatoren
	 Für den Fall einer nicht erfolgreichen Validierung: Durchführung eines Iterationsschrittes
	o Erweiterung der experimentellen Basis, falls möglich und notwendig, oder
	o Modifizierung des Unsicherheitsbereiches infolge zusätzlicher Quantifizierung
	8. Dokumentation der quantifizierten Modellunsicherheiten
	 Überführung in die Programmdokumentation für Anwender, z. B. in Form von Tabellen mit Angabe des Anwendungsbereichs, zugrundeliegender Skalierung, Gültigkeitsgrenzen, Vertrauensniveau etc.
	 Formulierung von Empfehlungen an die Programmentwicklung für Verbesserung und Weiterentwicklung der analysierten Modelle.
	Eine besondere Bedeutung kommt den Schritten 2, 3, 4 und 8 der vorgeschlagenen Methodik zu, für die die Einbindung der Programmentwicklung erforderlich ist bzw. Kenntnisse aus der Programmentwicklung besonders hilfreich sind. Die Schritte sind nachfolgend konkretisiert.
	Zu Schritt 2:  Festlegung von geeigneten Parametern für die Darstellung von Unsicherheitsbandbreiten
	Modellunsicherheiten werden durch unsichere Parameter ausgedrückt. Diese Parameter sind
	a. Korrekturfaktoren in einer unsicheren Modellgleichung (oder zusätzliche additive Terme in der Modellgleichung) und/ oder
	b. Indizes zur Kennzeichnung von verschiedenen Modellgleichungen, die alternativ verwendet werden.
	In dem Programm ATHLET stehen beide Möglichkeiten in Abhängigkeit des betrachteten Modells zur Verfügung. Für die meisten Modellunsicherheiten wurde Möglichkeit a) als geeignet erachtet (z. B. minimale Filmsiedetemperatur), für andere Unsicherheiten Möglichkeit b) (z. B. verschiedene Approximationen des Fluidimpulsterms). In einigen Fällen besteht die Möglichkeit, beide Optionen a) und b) zu verwenden (z. B. Zweiphasenmultiplikator für den Druckverlust, kritische Heizflächenbelastung, Dampf-Tropfenkühlung, einphasige Konvektion an Dampf), d. h. ein eigener unsicherer Korrekturfaktor wurde für jede alternative Modellgleichung eingeführt.
	Einige der zusätzlich zu variierenden unsicheren Korrekturfaktoren in den Modellgleichungen mussten über die Programmeingabe verfügbar gemacht werden, da Änderungen dieser Modellformulierungen dem „normalen“ Anwender bewusst nicht zugänglich gemacht sind. Hierzu zählen Faktoren für unterschiedliche Drift-Flux-Modelle, der Faktor für den Zweiphasenmultiplikator zur Berechnung des Druckverlustes und Multiplikationsfaktoren für Wärmeübergangskorrelationen. 
	Hinsichtlich der Auswahl von Modellgleichungen bestehen im Rechenprogramm ATHLET Optionen, die über die Programmeingabe ausgewählt werden können. Will man diese Möglichkeit im Rahmen der Anwendung des Programms nicht nutzen, so werden sog. "Default" - Optionen verwendet, die standardmäßig genutzt werden sollen. Im Rahmen einer Unsicherheitsanalyse besteht dann die Möglichkeit, mehrere mögliche Optionen einzubeziehen, um deren Einfluss auf den Unschärfebereich des Rechenergebnisses zu untersuchen. Im Rahmen einer Unsicherheitsanalyse verwendete diskrete Verteilungen unsicherer Parameter kennzeichnen Indizes zur Auswahl alternativer Modellgleichungen.
	Die Implementierung zur Berücksichtigung unsicherer Modellparameter wird kontinuierlich ergänzt. U. a. wurde für eine von der GRS durchgeführte Unsicherheitsanalyse die Implementierung des Zweiphasen-Multiplikators der Reibung verbessert und an neue Anforderungen angepasst.
	Zu Schritt 3: Definition der experimentellen Basis
	Als besonders wichtig für die Definition von Modellunsicherheiten erwies sich die experimentelle Datenbasis. Die experimentelle Datenbasis muss adäquat sein für die Modelle/Korrelationen, deren Unsicherheiten quantifiziert werden sollen. 
	Bei der Definition der experimentellen Datenbasis müssen mehrere Aspekte beachtet werden: 
	1. Umfang und Charakter der Datenbasis
	Hierbei sind die wichtigsten Festlegungen:
	 Soll die experimentelle Datenbasis allgemein oder spezifisch definiert sein? Spezifisch bedeutet eine detaillierte Aufteilung, für jede Korrelation separat. Demgegenüber heißt allgemein übergreifend für ein ganzes Modell wie z. B. das Wärmeübergangspaket.
	 Soll die experimentelle Datenbasis abhängig sein von bestimmten Anwendungsbereichen (Störfallphasen) oder von bestimmten thermohydraulischen Zuständen, definiert als Funktion thermohydraulischer Parameter?
	Die zur experimentellen Basis getroffenen Festlegungen haben einen maßgeblichen Einfluss auf die Güte der zu quantifizierenden Modellunsicherheiten. Insofern beeinflusst bereits die Auswahl der Experimente das mögliche Ergebnis der Quantifizierung. Generell wird empfohlen, eine möglichst spezifische Quantifizierung vorzunehmen. Dies bedeutet z. B., Strömungen bei hohen Dampfgehalten (Tropfen-Strömung) separat von sonstigen Strömungsformen zu behandeln. Üblicherweise wird auch zwischen Phänomenen bei niedrigen und hohen Drücken unterschieden.
	2. Aufteilung der experimentellen Datenbasis
	Die experimentelle Datenbasis muss in zwei unabhängige Teile unterteilt werden: ein Teil zur Quantifizierung und ein zweiter Teil zur Validierung der Modellunsicherheiten (siehe auch Schritt 6). Eine typische und empfohlene Aufteilung der experimentellen Datenbasis ist die folgende:
	Datenbasis zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten:
	 Einzeleffekttests – diese sind bevorzugt für die Quantifizierung, da bei Einzeleffektexperimenten keine Überlagerung von Modelleinflüssen vorliegt. Außerdem ist die Quantifizierung auf Basis von Einzeleffektexperimenten relativ einfach.
	 Combined Effekt Tests (CETs) – diese werden für die Quantifizierung verwendet, wenn Phänomene komplex sind und mit Einzeleffekttests nicht wiedergegeben werden können oder wenn keine Einzeleffekttests vorliegen.
	Datenbasis für die Validierung von Modellunsicherheiten: 
	 Integraltests – Bevorzugte Tests für die Validierung von quantifizierten Modellunsicherheiten. Validierung auf Basis von Integraltests gibt Auskunft nicht nur über Gültigkeit der ermittelten Unsicherheitsbereiche, sondern auch über die Vollständigkeit der identifizierten und angewandten Parameter.
	 Combined Effekt Tests (CETs) – Validierung auf Basis von CETs ist genauer und weniger anfällig für Verzerrungen aufgrund von Kompensationseffekten, die bei zu vielen unsicheren Parametern auftreten können.
	Ein Beispiel für dieses vorgeschlagene Vorgehen zeigt die Unsicherheitsanalyse in Kapitel 3.2. Während einfache Vorversuche zur Quantifizierung der Modellunsicherheiten herangezogen wurden, diente ein komplexerer Test zu deren Prüfung.
	3. Berücksichtigung von experimentellen Unsicherheiten
	Ein weiterer Aspekt bezieht sich auf die Frage der Berücksichtigung von experimentellen Unsicherheiten. Eine Nichtberücksichtigung der Messunsicherheiten, sprich die Annahme exakter Messwerte, hat einen negativen Einfluss auf die quantifizierten Unsicherheitsintervalle /SKT17/. Allerdings ist die Vorgehensweise hinsichtlich der Berücksichtigung von experimentellen Unsicherheiten noch nicht eindeutig geklärt. Das Problem verdeutlicht Abb. 3.1. Mit dem Verständnis der Reaktorsicherheit bietet eine Approximation der Modellunsicherheit, die die Messung komplett mit Messunsicherheit umfasst, eine konservative Schätzung der Toleranzgrenzen (rote Linien in Abb. 3.1). Eine Vorgehensweise, bei der die Approximation die Messunsicherheiten nur überschneidet (blaue durchgezogene Linien in Abb. 3.1), ist eher eine für die Modellvalidierung typische Situation und weniger für die Quantifizierung geeignet. Aus Sicht eines Best-Estimate-Ansatzes ist die beste Lösung ein sog. Best-Fit der gemessenen Daten, bei dem nur die tatsächlichen Messergebnisse von dem Intervall der Modellunsicherheit eingeschlossen werden.
	/
	Abb. 3.1 Wert und Unsicherheit einer beliebigen Messgröße und ihre Berücksichtigung bei der Quantifizierung von Modellunsicherheiten. Rot: Maximale Modellunsicherheit, umfasst Messungen komplett mit Messunsicherheiten; Blau: Minimale Modellunsicherheit, überschneidet alle Messunsicherheiten; Grün: Best-Fit zu den gemessenen Werten
	Dabei muss beachtet werden, dass Messungen mit wachsender Messunsicherheit weniger Information beitragen. Sollte die Messunsicherheit die erwartete (vorläufig festgelegte) Unsicherheit des Modells erreichen oder sogar übersteigen, kann das Experiment und die enthaltene Information nicht mehr positiv zur Quantifizierung der Genauigkeit des Modells beitragen. In diesem Fall ist das Experiment für die Quantifizierung der Modellunsicherheit ungeeignet.
	Zu Schritt 4: Quantifizierung von Modellunsicherheiten 
	Die bevorzugte Methodik der Quantifizierung von Modellunsicherheiten erfolgt auf der Basis von Einzeleffektexperimenten. Diese Art der Quantifizierung hat wesentliche Vorteile:
	 Die zugrundeliegende mathematische Prozedur der Quantifizierung ist vergleichsweise einfach
	 Der Fall einer Kompensation von Fehlern tritt nicht auf
	Die Quantifizierung erfolgt durch Vergleich der gemessenen Daten mit Modellvoraussagen. Entspricht die Messung unmittelbar der von dem Modell berechneten Größe, so ist ein direkter Vergleich möglich. Wenn ein direkter Vergleich nicht unmittelbar möglich ist, aber dennoch eine Messung einem spezifischen Modell zugeordnet werden kann, (z. B. bei der Quantifizierung der Drift-Modell-Unsicherheit auf Basis gemessener Dampfvolumengehalte oder Druckdifferenzen), so wird mittels eines Iterationsverfahrens die Drift-Geschwindigkeit derart angepasst, dass der berechnete Wert dem gemessenen entspricht. Die beiden Prozeduren sind in /SKT18/ beschrieben. Beide Ansätze sind aus mathematischer Sicht einfache iterative Vorgehensweisen, für deren Lösung geeignete Methoden abgeleitet und erfolgreich eingesetzt wurden.
	Die Alternative zu der Quantifizierung auf Basis von Einzeleffektexperimenten ist die Quantifizierung auf Basis von CETs. Die Methodik der Quantifizierung auf der Basis von CETs ist deutlich komplizierter. Es müssen gleichzeitig mehrere Parameter berücksichtigt und quantifiziert werden. Daher wird diese Art der Quantifizierung nur angewandt, wenn keine geeigneten Einzeleffektexperimente zur Verfügung stehen. In der letzten Zeit wurden einige Methoden für die Quantifizierung auf der Basis von CETs vorgeschlagen /HEO14/, /KOV15/. Die GRS hat eine eigene Methodik auf Basis des Inverted Uncertainty Ansatzes entwickelt. Hierbei wird eine mittels eines Samples erzielte Ergebnisbandbreite stufenweise durch Reduzierung des Sampleumfangs verringert, bis die Messdaten in optimaler Form von der Ergebnisbandbreite abgedeckt werden. Das Verfahren wurde in /SKT17/ für die Bestimmung von für den Refloodingvorgang relevanten Modellunsicherheiten erfolgreich angewandt und mit einem simplen trial-and-error-Ansatz für die Bestimmung der Unsicherheitsbandbreiten verglichen. Mit dem neuen verbesserten Verfahren konnten zuverlässig, im Vergleich zum alten Vorgehen leicht korrigierte, Unsicherheitsintervalle ermittelt werden.
	Eine wichtige Frage bei der Quantifizierung der Unsicherheiten von komplexen Modellen ist, wie detailliert die Bestimmung der Modellunsicherheiten erfolgen soll. Generell gilt, dass eine detaillierte Quantifizierung bessere Ergebnisse liefern kann /SKT17/, d. h. eine spezifische Quantifizierung von einzelnen Korrelationen, wie z. B. bei der Zwischenphasenreibung die Quantifizierung der Unsicherheit jeder einzelnen Zwischenphasenreibungskorrelation für jede Strömungsform separat und zusätzlich die Quantifizierung der Unsicherheit aller Übergangskriterien. Dieses Vorgehen liefert ein zuverlässigeres Ergebnis als die einheitliche Quantifizierung des gesamten Modells, erfordert aber auch eine geeignete experimentelle Basis.
	Zu Schritt 8: Dokumentation der quantifizierten Modellunsicherheiten
	Die Quantifizierung der Eingabeunsicherheiten wird üblicherweise im Rahmen einer Unsicherheitsanalyse durchgeführt. Für testspezifische Unsicherheiten wie z. B. bzgl. der Anfangs- und Randbedingungen ist dies nötig. Unsicherheiten der physikalischen Modellierung sind jedoch programmspezifisch. Letzteres spricht für eine zentrale Quantifizierung und Dokumentation der Modellunsicherheiten im Rahmen der Programmentwicklung. Dies hat unterschiedliche Vorteile:
	 Nutzung umfangreicher Kenntnisse aus der Modellentwicklung
	 Zugriff auf eine breitere experimentelle Datenbasis
	 Reduzierung des Aufwands aufgrund wiederholter Bestimmung von Unsicherheiten, allerdings verbunden mit einem etwas erhöhten Aufwand bei der Programmentwicklung und -validierung
	Ein Nachteil wäre, dass die Quantifizierung der Modellunsicherheiten weniger problemspezifisch ist. (Bei Bedarf könnte diese jedoch wie bisher im Rahmen der Unsicherheitsanalyse angepasst werden.)
	Einen sehr interessanten Fall stellt die Quantifizierung der Unsicherheit des kritischen Ausströmungsmodells dar. Die Validierung der bisherigen Modellimplementierung in ATHLET lässt den Schluss zu, dass entweder das Modell selbst oder die ermittelten Unsicherheitsbereiche nicht zufriedenstellend sind. Das Modell wurde daher erweitert, indem ein Phasen-Schlupf-Modell zur Berechnung der Zwischenphasengeschwindigkeit (siehe Kapitel 2.3.3) implementiert wurde. Ziel ist nun, die Unsicherheit des erweiterten Modells mittels der neuen Methodik zu quantifizieren und zu validieren. Dies erfolgt im weiteren Verlauf des SAPIUM-Projekts, wobei alle Vorgaben des im Rahmen von SAPIUM zu erstellenden Best Practice Guides strikt befolgt werden sollen. Die Ergebnisse sollen mit Ergebnissen anderer Teilnehmern des SAPIUM-Projekts für deren Modelle der kritischen Ausströmung verglichen werden. Die Arbeiten und erzielten Ergebnisse werden im Abschlussbericht von SAPIUM dargestellt. Sie liefern nicht nur eine Quantifizierung und Validierung der Unsicherheiten des erweiterten ATHLET-Modells zur kritischen Ausströmung, sondern sind auch Demonstration und Test der entwickelten Methodik zur Quantifizierung von Modellunsicherheiten.
	In der GRS wurden in der Vergangenheit zahlreiche Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen zu ATHLET Simulationsergebnissen durchgeführt. Basierend auf Erfahrungen aus der Modellentwicklung und anhand von Analysen zu Einzeleffekt- und Integralversuchen wurden hierzu potentiell wichtige unsichere Modelleingangsparameter identifiziert sowie Unsicherheitsintervalle und -verteilungen quantifiziert. Zu Unsicherheiten der für die Simulation innovativer Reaktorkonzepte neu implementierten Modelle liegen bislang jedoch nur wenige Erfahrungen vor.
	Zielsetzung dieses Arbeitspunktes war die Unsicherheitsanalyse zu einer ATHLET-Nachrechnung eines in der NACIE-UP-Versuchsanlage mit Flüssigmetallkühlung durchgeführten Experiments. Im Rahmen der Analyse wurde die Identifikation und Quantifizierung von einigen unsicheren Modelleingangsparametern vorgenommen, die für Analysen thermohydraulischer Phänomene in Kreisläufen mit Flüssigmetall als Arbeitsmedium relevant sind und in der Vergangenheit in ATHLET implementiert wurden. Die ermittelten Unsicherheiten und Verteilungen sollen in der Zukunft als Basis für Unsicherheitsanalysen zu Generation IV Reaktorsystemen herangezogen werden. Darüber hinaus lässt sich grundsätzlich anhand der Ergebnisse einer Unsicherheitsanalyse Weiterentwicklungsbedarf in ATHLET im Hinblick auf die Simulation innovativer Reaktorkonzepte ableiten.
	Für die Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse wurde ein Experiment aus der italienischen NACIE-UP (Natural Circulation Experiment Upgrade) Anlage mit Blei-Bismuth-Eutektikum (LBE) als Arbeitsmedium gewählt. Die Versuchsdaten wurden der GRS über das SESAME-Projekt im Rahmen des europäischen Horizon 2020 Programms zur Verfügung gestellt /PIA16/. Die Versuche haben den Vorteil, dass die GRS im Rahmen des SESAME-Projekts an den Vorausrechnungen der Experimente beteiligt war, sodass umfangreiche Informationen bezüglich der Anlage und des durchgeführten Experiments zu Verfügung stehen /FOR16/, /PIA13/. Darüber hinaus tritt in einem Teil der Versuchsanlage Zweiphasenströmung (Flüssigmetall mit Argon-Gas) auf, sodass auch die Eignung der in ATHLET implementierten Zweiphasenmodelle für Flüssigmetall auf Basis der Versuche geprüft werden können. Für die Unsicherheitsanalyse konnte auf den Referenzdatensatz aus den Vorausrechnungen zurückgegriffen werden, der noch umfangreich verbessert wurde.
	Die experimentelle Anlage besteht aus dem Primärkreis mit LBE als Arbeitsmedium und dem Sekundärkreis, der Wasser als Kühlmittel verwendet. Die Zirkulation im Primärkreis kann durch Aufheizen des Kühlmediums im Kernbündel und/oder Einspeisung des neutralen Gases Argon im aufsteigenden Strang (Riser) der Anlage erzeugt werden (Abb. 3.2). Während der Versuche wurden Temperaturen, Drücke und Massenströme in beiden Kreisläufen gemessen. 
	Das betrachtete NACIU-UP Versuchsprogramm wurde in der experimentellen Einrichtung von ENEA R. C. in Brasimone (Italien) durchgeführt. Das Ziel der Untersuchungen (sowohl des Experiments als auch der damit zusammenhängenden numerischen Simulationen) war die Validierung der Rechenprogramme für die Analyse von Heavy Liquid Metal (HLM) gekühlten Reaktoren.
	Im Rahmen des Versuchsprogramms wurden zwei vorbereitende und drei grundlegenden Tests durchgeführt. Die zwei vorbereitenden Tests sollten zur Qualifizierung der Eingabedaten (Modellierung der Anlage, der Wärmeverluste, der Zweiphasenströmung im Bereich der Gaseinspeisung etc.) der Rechenprogramme dienen. Die Vorausrechnungen für die grundlegenden Tests wurden im Rahmen eines internationalen Benchmarks durchgeführt. In diesen Tests wurden der Einfluss von Transienten der Kernleistung, der Gaseinspeiserate und des sekundärseitigen Massenstroms auf den Naturumlauf der Primärseite untersucht und die Fähigkeit der Programme zur Nachbildung dieser Phänomene geprüft.
	Der grundlegende Test 1, der für die Durchführung der Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse ausgewählt wurde, simulierte eine Transiente der Gaseinspeisung bei konstanter Heizung. Die Heizleistung des Bündels betrug 50 kW; die axiale Leistungsverteilung war gleichmäßig. In der Anfangsphase des Versuchs betrug der eingespeiste Argonvolumenstrom 20 l/min. Nachdem sich in der Anlage ein stationärer Zustand eingestellt hatte, wurde im Verlauf des Experiments die Argoneinspeisung auf 10 l/min verringert. Der konstante, volumetrische Wasserstrom auf der Sekundärseite betrug 10 m³/h. Die konstante Wassereinlauftemperatur lag bei 208 °C /ANG18/.
	/
	Abb. 3.2 Schematische Darstellung der NACIE-UP Anlage /PIA13/
	Ein aus den Vorausrechnungen im Rahmen des SESAME-Projekts bereits vorhandener ATHLET-Eingabedatensatz für die NACIE-UP-Anlage wurde überprüft und mit zahlreichen Verbesserungen versehen. Die Verbesserungen wurden auf Basis der beiden vorbereitenden Tests des Versuchsprogramms durch Vergleich der Ergebnisse aus Nachrechnung und Experiment vorgenommen.
	Die wichtigsten Änderungen/Verbesserungen waren:
	- Einstellung eines höheres LBE-Füllstands im Kompensations-Behälter auf der Primärseite. Dadurch konnte eine bessere Übereinstimmung mit Druckmessungen in dem unmittelbar unter dem Kompensations-Behälter liegenden Strang erreicht werden.
	- Ein Teil der Primärkreisleitung unmittelbar unterhalb des Wärmetauschers wurde ohne Isolierung modelliert. Dadurch konnte eine bessere Übereinstimmung mit den gemessenen Temperaturen in diesem Bereich erzielt werden. Die Maßnahme wurde auf Basis eines Bildes in der Beschreibung der experimentellen Anlage vorgenommen, welches auf ein Fehlen der Isolierung in diesem Bereich schließen ließ.
	- Reduktion der Dicke der Isolationsschicht in dem Bereich des thermischen Massenstrommeters: Messungen der Temperaturen in diesem Bereich zeigten signifikante Wärmeverluste, die auf diese Weise simuliert werden konnten.
	- Eine Verbesserung der Modellierung des Wärmetauschers wurde anhand von detaillierten technischen Zeichnungen, die bei der Vorausrechnung noch nicht zur Verfügung standen, vorgenommen.
	Die für die Referenzrechnung verwendete Nodalisierung der NACIE-UP-Anlage zeigt Abb. 3.3. Der Bereich des beheizten Bündels ist in 13 axiale Zonen unterteilt. Das Leitungsnetzwerk der NACIE-UP-Anlage ist mit insgesamt 18 Thermofluidobjekten nachgebaut; davon 4 „Branches“ und 14 „Pipes“. Die Thermofluidobjekte wurden in 70 Control-Volumina und 70 Leitungen unterteilt.
	Die wärmeleitenden Strukturen wurden mit Hilfe von 14 Wärmeleitobjekten nachgebildet, die in 80 Volumina mit 297 Schichten unterteilt wurden.
	/
	Abb. 3.3 ATHLET Geometriemodell und Nodalisierung der NACIE-UP Anlage
	Der auf Basis der beiden Vorversuche modifizierte und qualifizierte Eingabedatensatz der NACIE-UP-Anlage wurde benutzt, um eine Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zum grundlegenden Test 1 durchzuführen.
	Im Zuge der Festlegung der Unsicherheiten von Modelleingangsparametern wurden die potentiell wichtigen Eingangsunsicherheiten identifiziert und quantifiziert. Die Arbeiten basierten auf einer Literaturrecherche sowie Sensitivitätsrechnungen der Vorversuche aus der NACIE-UP Anlage. 
	Es wurde eine Liste von 21 potentiell wichtigen Eingabeunsicherheiten erstellt und deren Verteilungen ermittelt. Die potentiell wichtigen Eingabeunsicherheiten sind in Tab. 3.1 aufgelistet. Für die Quantifizierung der Unsicherheiten der Anfangs- und Randbedingungen sowie der Wärmeverluste wurden Angaben aus der Anlagen- und Versuchsbeschreibung verwendet, aber auch Erkenntnisse aus der Auswertung der Nachrechnungen der Vorversuche. Die Unsicherheiten der Stoffwerte oder Wärmeübergangskorrelationen von LBE basieren auf Informationen aus der Literatur /OEC07/.
	Im Fall der ATHLET-eigenen Korrelation für die Drift-Geschwindigkeit in der vertikalen Riser-Sektion erfolgte die Quantifizierung anhand des Vergleichs der Nachrechnungen der Vorversuche mit den gemessenen Daten. Hierfür wurde die Druckdifferenz in dem Abschnitt des vertikalen Strangs, in den das Gas eingespeist wurde und somit zweiphasige Strömung herrschte, herangezogen. Die Druckdifferenz ist (neben der Dichte des LBE und des eingespeisten Argons) wesentlich von dem Gasgehalt in dem Zweiphasengemisch abhängig. Da beim Naturumlauf die Fluidgeschwindigkeiten klein sind, sind die Druckverluste auf Grund von Wandreibung vernachlässigbar.
	In der ATHLET-Eingabe wurde der Multiplikationsfaktor für die Relativgeschwindigkeit derart variiert, dass bei allen in den vorbereitenden Experimenten eingestellten Gaseinspeiseraten (und daraus resultierenden Gasgehalten) Übereinstimmung der berechneten Druckdifferenz mit den Messdaten erzielt wurden. Auf Basis des angepassten Multiplikationsfaktors konnte somit ein Unsicherheitsbereich der zugrundeliegenden Driftkorrelation für die in den NACIE-UP Experimenten vorherrschenden Bedingungen ermittelt werden.
	Tab. 3.1 Unsichere Eingabeparameter mit Quantifizierung für den NACIE-UP Test 1
	Quantifizierung
	Verteilung
	Referenz
	Ranges
	Komponente / Geometrie
	Parameterbeschreibung
	Parameter
	Nr.
	Max.
	Min.
	Modellunsicherheiten 
	Drift Modell 
	Stationäre NACIE-UP Versuche mit Gas Einspeisung 
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.6
	0.4 
	Vertikale Rohre
	Multiplikationsfaktor für relative Geschwindigkeit 
	ODVPI
	1
	Wandreibung
	Beurteilung der Experten und experimentelle Erkenntnisse
	Rechteckverteilung
	0.0
	4.0
	-3.2
	Alle Leitungen
	Koeffizient für den Anteil von Flüssigkeit und Gas an der Wandreibung
	OFRIC
	2
	Auswahl der vorhandenen Optionen
	Diskret
	2
	5
	2
	Alle Thermofluid- Objekte mit Zweiphasenströmung
	Zweiphasen-Multiplikator für vertikale Rohre -Modellauswahl
	ITPMRS
	3
	2: Martinelli-Nelson–34% 
	3: Chisholm – 33% 5: Homogen I – 33%
	Wärmeübergangkoeffizienten 
	Literatur /MIK09, CHE06/ und Beurteilung der Experten
	Treppenpolygon 0.75-1.0-1.33/ 50%/50%   
	1.0
	1.33
	0.75
	Bündel- und Rohr- Geometrie  
	Einphasige Konvektion im Bündel (Mikityuk Korrelation) – Multiplikationsfaktor;Einphasige Konvektion im Rohr (Cheng et al. Korrelation) - Multiplikationsfaktor
	OHWFC
	4
	Stoffwerte
	Literatur /OEC07/
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.15
	0.94
	Bi-Pb
	Flüssigkeit Viskosität – Multiplikationsfaktor 
	OPVISL
	5
	Literatur /OEC07/
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.17
	0.83
	Bi-Pb
	Flüssigkeit Wärmeleitung – Koeffizient
	OPLAML
	6
	Literatur /OEC07/
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.06
	0.98
	Bi-Pb
	Flüssigkeit Wärmekapazität – Koeffizient
	OPCPL
	7
	Literatur /ROZ15/
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.10
	0.70
	Wärmetauscher
	Wärmeleitfähigkeit des Pulvers– Multiplikationsfaktor
	WLF_POW 
	8
	Anlage- und Experimentbedingte Unsicherheiten 
	Druckverluste
	Literatur /IDE86/ und ingenieurmäßige Abschätzung 
	Treppenpolygon:
	1.0
	2.0
	0.5
	Bündel 
	Formwiderstand im Bündel – Multiplikationsfaktor 
	ZETABU
	9
	0.5-1.0-2.0/
	50% - 50%
	Ingenieurmäßige Abschätzung
	Logverteilung 
	4.57* 10-5 
	5.0*10-5
	5.0 *10-6              
	Bündel
	Wandreibung 
	ROUOBU
	10
	[m]
	Wärmeverluste
	Auswertung der Messdaten und ingenieurmäßige Abschätzung
	Treppenpolygon:
	1.0
	2.0
	0.5
	Kreislauf
	Multiplikationsfaktor für Wärmeverluste an die Umgebung
	HTCL1
	11
	0.5-1.0-2.0/
	50% - 50%
	Auswertung der Messdaten und Anlagen-Beschreibung 
	Rechteckverteilung
	0.001 m
	0.10m
	0.001m
	Kreislauf
	Dicke der Isolierungsschicht nach dem Wärmetauscher
	DS21
	12
	Auswertung der Messdaten
	Rechteckverteilung
	0.01 m 
	0.01 m
	0.001 m
	Thermischer Strömungsmesser
	Fiktive Dicke der Isolierungsschicht bei TFM 
	DS22
	13
	Anfangs- und Randbedingungen 
	Auswertung der Messdaten
	Rechteckverteilung
	0.40 m
	0.40 m
	0.18 m
	Kompensations-Behälter
	Pb-Bi Füllstand im Kompensations-Behälter 
	ZML0
	14
	NACIE Anlagenbeschreibung und Auswertung der Messdaten
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.01
	0.99
	Heizung 
	Wärmeleistung 
	QROD
	15
	Auswertung der Messdaten und Ingenieurmäßige Abschätzung
	Rechteckverteilung
	1.40 bar
	1.65 bar
	1.15 bar
	Pb-Bi Kreislauf
	Systemdruck
	P0
	16
	Ingenieurmäßige Abschätzung
	Rechteckverteilung
	25. °C
	40. °C
	20.°C
	Alle Außenflächen
	Umgebungstemperatur für Wärmeverlustberechnung
	TAIR
	17
	Experimentatoren 
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.055
	0.945
	Riser
	Argon Massenstrom – Multiplikationsfaktor
	G-GAS
	18
	Auswertung der Messdaten und ingenieurmäßige Abschätzung
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.02
	0.98
	Wärmetauscher
	Wassermassenstrom – Multiplikationsfaktor
	G-SEC
	19
	Experimentatoren
	Rechteckverteilung
	0 °C
	1°C
	-1°C
	Wärmetauscher
	Wassertemperatur – Additions-faktor
	T-SEC
	20
	Messdaten der Vorversuche
	Rechteckverteilung
	1.0
	1.1
	0.9
	Thermischer Strömungsmesser 
	TFM Heizung – Multiplikationsfaktor
	Q-TFM
	21
	Die ermittelten Input-Unsicherheiten wurden in den bestehenden Referenzdatensatz eingepflegt. Der Datensatz wurde anschließend erneut getestet.
	Für die durchzuführenden Variationsrechnungen wurde der Vektor von Input-Unsicherheiten mit Hilfe der Software SUSA ausgespielt und anschließend die entsprechenden Simulationsläufe mit ATHLET durchgeführt. Da die simulierte Versuchsanlage relativ einfach und daher die Gesamtgröße der Ausgabedatendatei nicht groß ist, konnten alle standardmäßig ausgegeben ATHLET-Plotvariablen zur weiteren Analyse gespeichert werden. Es wurden insgesamt 200 Rechenläufe durchgeführt, die allesamt erfolgreich abgeschlossen werden konnten.
	Für sieben als besonders wichtig identifizierte Ergebnisgrößen wurden die Unsicherheiten und Sensitivitätsmaße bestimmt. Anhand dieser ausgewählten Größen kann das zeitabhängige Verhalten der Anlage im Versuchsverlauf am besten beschrieben werden. Es wurden folgende Rechenergebnisse analysiert:
	 Massenstrom im Primärkreislauf
	 Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Messposition TP104)
	 Druck am oberen Ende des Risers (Messposition P105)
	 Druckdifferenz entlang des Risers
	 Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durchflussmesser
	 Primärseitige Temperaturdifferenz über den Wärmetauscher
	 Sekundärseitige Temperaturdifferenz über den Wärmetauscher
	Die Ergebnisse der Unsicherheitsanalyse für die ausgewählte Rechenergebnisse sind in den Abbildungen Abb. 3.4 bis Abb. 3.10 dargestellt. Auf den Bildern ist ein Vergleich der experimentellen Daten, der Ergebnissen der Referenzrechnung und des zweiseitigen Toleranzintervalls für die Wahrscheinlichkeit 95% und das Vertrauensniveau 99.9% gezeigt. Die Ergebnisse aller 200 Variationsrechnungen der Unsicherheitsanalyse sind in Abb. 3.11 bis Abb. 3.17 dargestellt.
	/
	Abb. 3.4 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für den LBE Massenstrom
	/
	Abb. 3.5 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für die primärseitige Temperatur (TP104)
	/
	Abb. 3.6 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für den primärseitigen Druck (P105)
	/
	Abb. 3.7 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für den Differenzdruck über dem Zweiphasenbereich im Riser
	/
	Abb. 3.8 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für die Temperaturdifferenz über den Massenstrommesser
	/
	Abb. 3.9 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für die primärseitige Temperaturdifferenz über den Wärmetauscher
	/
	Abb. 3.10 Vergleich des berechneten Toleranzintervalls mit experimentellen Daten und Referenzrechnung für die sekundärseitige Temperaturdifferenz über den Wärmetauscher
	/
	Abb. 3.11 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen des berechneten Massenstroms im Primärkreislauf 
	/
	Abb. 3.12 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Messposition 104) 
	/
	Abb. 3.13 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen des berechneten Drucks am oberen Ende des Risers (Messposition 105) 
	/
	Abb. 3.14 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Druckdifferenz innerhalb des Risers oberhalb der Gaseinspeiseposition 
	/
	Abb. 3.15 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durchflussmesser 
	/
	Abb. 3.16 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Temperaturdifferenz auf der Primärseite des Wärmetauschers 
	/
	Abb. 3.17 Zeitlicher Verlauf aller Variationsrechnungen der berechneten Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers 
	Der Vergleich der berechneten Toleranzintervalle, der Ergebnisse der Referenzrechnung und der experimentellen Daten zeigt, dass sich nicht für alle Größen die Messdaten innerhalb der Toleranzgrenzen befinden. Der im Experiment gemessene Massenstrom befindet sich an der unteren Grenze des Toleranzintervalls. Die gemessene Temperatur in dem oberen Teil des aufsteigenden Strangs der Anlage liegt deutlich unter dem unteren Toleranzlimit. 
	Der Druck in dem oberen Teil des Risers liegt innerhalb des Toleranzintervalls. Auch schließt das berechnete Toleranzintervall für die Druckdifferenz entlang des Risers im Bereich der Zweiphasenströmung oberhalb der Gaseinspeisestelle die gemessenen Daten ein. Da die Druckdifferenz in dem Bereich der zweiphasiger Strömung hauptsächlich von dem Gasgehalt abhängig ist, weist das darauf hin, dass der Unsicherheitsbereich der Korrelation für die Driftgeschwindigkeit korrekt quantifiziert wurde.
	Die experimentellen Daten für die Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durchflussmesser liegen über dem oberen Toleranzlimit. Die gemessene Temperaturdifferenz auf der Primärseite des Wärmetauschers liegt an der unteren Grenze des Toleranzintervalls. Die gemessene Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers liegt dagegen deutlich unterhalb des unteren Toleranzintervalls.
	Für die Darstellung der Ergebnisse der Sensitivitätsanalyse wurde hauptsächlich der Spearman’s Standard-Regression-Koeffizient verwendet. Da die anderen Sensitivitätsmasse sehr ähnliche bis identische Ergebnisse zeigten es wurde für die Darstellung bei dem Spearman’s Standard-Regression-Koeffizient belassen. 
	Bei der Sensitivitätsanalyse wurden mehrere Rechenergebnisse, insbesonders die Ergebnisse die für Unsicherheitsanalyse ausgewählt wurden, näher analysiert. Da sich die Erkenntnisse hieraus weitgehend wiederholen, beschränkt sich die Darstellung auf Fluidtemperatur an dem oberen Ende des Reisers und Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers, den Rechenergebnisse die größte Abweichung von der experimentellen Daten zeigten und welchen Analyse als interessanteste erscheint.  
	/
	Abb. 3.18 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitätsmaße der unsicheren Eingabeparameter für die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Parameter 1 bis 7)
	/
	Abb. 3.19 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitätsmaße der unsicheren Eingabeparameter für die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Parameter 8 bis 14)
	/
	Abb. 3.20 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitätsmaße der unsicheren Eingabeparameter für die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Parameter 15 bis 21)
	/
	Abb. 3.21 Quadrat des multiplen Rang-Korrelationskoeffizienten für die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers
	/
	Abb. 3.22 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitätsmaße der unsicheren Eingabeparameter für die Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers (Parameter 1 bis 7)
	/
	Abb. 3.23 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitätsmaße der unsicheren Eingabeparameter für die Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers (Parameter 8 bis 14)
	/
	Abb. 3.24 Zeitlicher Verlauf der Sensitivitätsmaße der unsicheren Eingabeparameter für die Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers (Parameter 15 bis 21)
	/
	Abb. 3.25 Quadrat des multiplen Rang-Korrelationskoeffizienten für die Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers
	Der zeitliche Verlauf der Sensitivitätsmaße ist in den analysierten Fällen meistens konstant, so wie für die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers in den Abb. 3.18 bis Abb. 3.20 dargestellt. Die zeitliche Variation der Sensitivitätsmaße während der Transiente, so wie bei der Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers aufgetreten, ist die Ausnahme (Abb. 3.22 bis Abb. 3.24).
	Die hohen Werte des Quadrats des multiplen Rang-Korrelationskoeffizienten (so wie in den Abb. 3.21 und Abb. 3.25 nahe eins) bedeuten, dass die Variation der Ergebnisgröße nahezu vollständig der Variationen der einzelnen Eingabeunsicherheiten bei der Bestimmung der Sensitivität Masse zugeordnet werden kann.
	Die jeweils wichtigsten Eingabeunsicherheiten waren für
	 den Massenstrom im Primärkreislauf: 
	o Parameter 1 (Koeffizient: -0.9): Multiplikationsfaktor für Relativgeschwindigkeit der Phasen 
	o Parameter 9 (Koeffizient: .0.45): Druckverluste im Bündel
	 die Fluidtemperatur am oberen Ende des Risers (Messposition 104):
	o Parameter 1 (Koeffizient: 0.6 – 0.7): Multiplikationsfaktor für Relativgeschwindigkeit der Phasen
	o Parameter 8 (Koeffizient: - 0.6): Multiplikationsfaktor für spezifische Wärmeleitfähigkeit des Pulvers in den Rohren des Wärmetauschers 
	o Parameter 9 (Koeffizient: 0.3): Druckverluste im Bündel
	 den Druck am oberen Ende des Risers (Messposition 105):
	o Parameter 16 (Koeffizient: 0.9): Genauigkeit der Systemdruckmessung
	o Parameter14 (Koeffizient: 0.4): Anfangslevel des LBE im Expansionsbehälter
	 die Druckdifferenz im Riser:
	o Parameter 1 (Koeffizient: -0.95): Multiplikationsfaktor für Relativgeschwindigkeit der Phasen 
	 die Temperaturdifferenz im kalorimetrischen Durchflussmesser: 
	o Parameter 1 (Koeffizient: 0.75): Multiplikationsfaktor für Relativgeschwindigkeit der Phasen 
	o Parameter 21 (Koeffizient: 0.45): Heizleistung der thermischen Massenstrommessung
	o Parameter 9 (Koeffizient: 0.40): Druckverluste im Bündel
	 die Temperaturdifferenz an der Primärseite des Wärmetauschers:
	o Parameter 1 (Koeffizient: -0.9): Multiplikationsfaktor für Relativgeschwindigkeit der Phasen 
	o Parameter 9 (Koeffizient: - 0.45): Druckverluste im Bündel
	 die Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers:
	o Parameter 19 (Koeffizient: -0.9): Genauigkeit der Wasserstrommessung 
	o Parameter 1 (Koeffizient: -0.5, während der transienten Argon-Einspeisung): Multiplikationsfaktor für Relativgeschwindigkeit der Phasen 
	o Parameter 9 (Koeffizient: -0.35, während der transienten Argon-Einspeisung): Druckverluste im Bündel
	Die Sensitivitätsanalyse hat gezeigt, dass nur wenige von den identifizierten Eingabeunsicherheiten wirklich von Bedeutung für die Unsicherheit der Ergebnisse waren. Die dominierenden Eingabeunsicherheiten sind diejenigen, die mit dem Massenstrom im Primärkreislauf zusammenhängen. Für die meisten Größen liefert die Unsicherheit bzgl. des Phasendrifts den wesentlichen Beitrag.
	Die Analyse des Vergleichs der experimentellen Daten mit den Ergebnissen der Unsicherheitsanalyse sowie die Resultate der Sensitivitätsanalyse lassen auf die Ursachen der Inkonsistenz der Messdaten und der berechneten Toleranzlimits schließen. 
	Die zu hoch berechneten Werte des Massenstroms im Primärkreis lassen sich auf zu niedrig bestimmte hydraulische Widerstände zurückführen. Die hauptsächlich treibende Kraft des Naturumlaufs, also die geringere Dichte in dem aufsteigenden Strang aufgrund der Gaseinspeisung, ist korrekt simuliert, da die berechnete Druckdifferenz in dem zweiphasigen Bereich mit den Messdaten im Einklang ist.
	Die zu niedrig gerechnete Temperatur im oberen Teil des Risers spiegelt die generell zu niedrig simulierte Temperatur im Primärkreislauf wider. Als Ursache wurde ein zu niedriger thermischer Widerstand im Wärmetauscher vermutet. Insbesondere der Kontaktwiderstand des Pulvers, der unbekannt ist, könnte hierfür verantwortlich sein. Die zu niedrig berechnete primärseitige Temperatur könnte teilweise auch Folge der zu niedrigen hydraulischen Widerstände sein. Denn bei einem kleineren Massenstrom müsste die Aufheizspanne größer werden, was in einer höheren Fluidtemperatur, zumindest nach der Heizstrecke, resultieren müsste.
	Die zu klein berechnete Temperaturdifferenz entlang des kalorimetrischen Durchflussmessers ist durch den wahrscheinlich zu großen Massenstrom in dem Kreislauf bedingt, was im Einklang mit anderen Beobachtungen bezüglich des Massenstroms und der hydraulischen Widerstände in dem Kreislauf steht. Zusätzlich könnte die Temperaturdifferenz durch Wärmeverluste am Durchflussmesser, die unbekannt sind, beeinflusst werden.
	Die eigentlich zu kleine berechnete Temperaturdifferenz auf der Primärseite des Wärmetauschers könnte auf die insgesamt zu hohen Massenstrom in dem Kreislauf zurück zu führen sein. Als Ursache wurde auch die Möglichkeit in Betracht gezogen, dass die Messstellen im Experiment nicht genau den Positionen in den Rechnungen entsprachen.
	Die berechnete und die gemessene Temperaturdifferenz auf der Sekundärseite des Wärmetauschers liegen weit auseinander. Die Messdaten liegen beinahe um 1 °C unter dem unteren Toleranzlimit. Als Ursache wurden hierfür zunächst nicht bekannte bzw. nicht berücksichtigte Wärmeverluste in dem Wärmetauscher vermutet.
	Die im Rahmen des SESAME-Projekts durchgeführten Experimente und Vorausrechnungen wurden nachträglich analysiert und ausgewertet. Diskussionen mit den Experimentatoren im April 2018 (nach Durchführung der oben dargestellten Unsicherheitsanalyse) haben zusätzliche Informationen und Erkenntnisse geliefert, die die Ursachen der Inkonsistenz zwischen berechneten Toleranzintervallen und Messdaten weitgehend erklären können. So wurde von den Experimentatoren festgestellt, dass der thermische Widerstand in den Rohren des Wärmetauschers wesentlich größer war als in der Versuchsspezifikation definiert. Insbesondere die Wärmeleitfähigkeit des Pulvers war deutlich niedriger als in der früher zur Verfügung gestellten Anlagenbeschreibung angegeben. Es wurde auch festgestellt, dass der hydraulische Widerstand, insbesondere im Heizrohrbündel, größer war als in den Rechnungen angenommen.
	Die daraus resultierenden falschen Angaben im Eingabedatensatz haben qualitativ zur Folge, dass in den Rechnungen der LBE-Massenstrom überschätzt und die Temperaturen im Primärkreis unterschätzt wurden. Mit dem durch eine Korrektur zu erwartenden kleineren LBE-Massenstrom würden auch die Temperaturdifferenzen in dem kalorimetrischen Durchflussmesser kleiner. 
	Die generell zu niedrigen Temperaturen im Primärkreislauf trugen auch zu der Diskrepanz bei der Temperaturdifferenz über den Wärmetauscher bei. Erhöhung des thermischen Widerstands der Wärmetauscher-Rohre führt zum höheren primärseitigen Temperaturniveau. Mit den höheren Temperaturen im Primärkreislauf würden die Wärmeverluste zur Umgebung steigen, während der Wärmetransfer zur Sekundärseite eher kleiner würde, Das bedeutet eine kleinere Aufheizspanne auf der Sekundärseite des Wärmetauschers, was den experimentellen Ergebnissen entspräche. Das und kleinere Massenstrom auf der Primärseite wurden zu einer besseren Übereinstimmung mit den experimentellen Daten führen.
	Die identifizierten Defizite in der von den Experimentatoren verteilten Beschreibung der Anlage geben somit deutliche Hinweise, dass die gefundenen Diskrepanzen zwischen den Ergebnissen der Unsicherheitsanalyse und dem Experiment auf die unzureichende Information über die Unsicherheiten der Testanlage zurück zu führen sind.
	Im Rahmen der Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zum NACIE-UP Fundamental Test 1 konnten Unsicherheiten, die mit der Modellierung des neu in ATHLET zu Verfügung stehenden Arbeitsmediums LBE verbunden sind, quantifiziert werden. Für den untersuchten Versuch hat sich herausgestellt, dass die Unsicherheit in Bezug auf die Modellierung der Relativgeschwindigkeit zwischen den Phasen einen signifikanten Einfluss auf viele Ergebnisgrößen hat. Gleichwohl konnte die Unsicherheit der vorhandenen Modellierung sinnvoll quantifiziert werden, da der gemessene Druckverlust über die zweiphasige Versuchsstrecke innerhalb der Toleranzgrenzen liegt. Die Bedeutung der Phasenrelativgeschwindigkeit und des damit verbundenen zweiphasigen Druckverlusts deutet auf ein entsprechendes Weiterentwicklungspotential in ATHLET hin, um die mit der Modellierung des Phasendrifts verbundenen Unsicherheiten abzubauen.
	Da die Fehler in der Versuchs- und Anlagenbeschreibung, die erst kürzlich von den Experimentatoren korrigiert wurden und daher weder bei der Referenzrechnung noch bei der Unsicherheitsanalyse berücksichtigt worden sind, kann als mögliche Ursache gefolgert werden, dass der vorliegende Datensatz die Versuchsanlage nicht ausreichend genau beschreibt. Im Rahmen von RS1548 sind ergänzende Rechnungen geplant, um den bestehenden ATHLET-Referenzdatensatz entsprechend zu ertüchtigen.
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	Der Systemcode ATHLET wird von der GRS ständig weiterentwickelt. Entsprechend den Anforderungen der Programmentwicklung und neuen Möglichkeiten der IT-Umgebung wurden Anpassungen des Code-Designs und der Programmierstandards vorgenommen. Dieses sog. Refactoring verfolgt als Ziel eine höhere Codetransparenz, die eine bessere Lesbarkeit, Wartbarkeit und Erweiterbarkeit sowie eine geringere Fehleranfälligkeit bei Programmerweiterungen mit sich bringt. Unterschiedliche Maßnahmen wurden ergriffen. Diese reichen von der Umstrukturierung einzelner, sehr viele Codezeilen umfassende Unterprogramme über die Einführung von Modulen bzw. Submodulen bis hin zur Einführung neuer Sprachstandards wie bspw. dem Übergang vom bisher in ATHLET üblichen Fortran fixed Format auf das Fortran free Format: 
	Im Rahmen dieses Arbeitspunktes wurden umfangreiche Maßnahmen durchgeführt, um den aktuellen Quellcode nach neuen Standards zu modernisieren. Ein Ziel ist, die Modularität von ATHLET sowie die Kopplungsmöglichkeiten zu erhöhen. Hierzu wurden in AHTLET (sowie in ATHLET-CD) die letzten verbliebenen COMMON- und EQUIVALENCE-Statements entfernt, die einer veralteten FORTRAN 77 Programmierung entsprachen.
	Darüber hinaus wurde der Quellcode vollständig in das Fortran free Format übertragen. Das bisherige fixed Format beschränkte den Quellcode auf 72 Spalten (mit besonderer Behandlung der Spalten 1 bis 6) und gilt seit der Einführung von Fortran 90 als veraltet. Die Beschränkung auf 72 Spalten hatte bei der Implementierung von Schnittstellen zu programmiertechnischen Schwierigkeiten geführt. Außerdem schränkt sie grundsätzlich die Anwendbarkeit von Softwarewerkzeugen zum automatisierten Refactoring (z. B. für das Layout) ein. Mit der Abkehr vom fixed Format wurden auch die Tools zur automatischen Programmdokumentation, die Teile des Programmierhandbuchs erzeugen, überarbeitet und dem neuen Quellcodedesign angepasst.
	In sämtlichen Unterprogrammen wurde mittels der Einführung des IMPLICIT NONE-Statements die automatische Fortran Typdeklaration ersetzt, sodass alle globalen und lokalen Variablen nun explizit deklariert werden müssen. Neben einer verringerten Fehleranfälligkeit ermöglicht dieser Schritt auch, dass Teile des Codes als Module und Submodule implementiert werden können. Die Möglichkeit der Modularisierung ist außerdem Voraussetzung für die Einführung von Unit-Tests (siehe Kapitel 4.2.3).
	Als weitere Maßnahme wurden alle lokalen SAVE-Variablen durch globale Variablen in Modulen ersetzt. Dies ermöglicht nun ein sauberes Aufräumen des Speichers beim Ende des Programmlaufes und eine klare Aufteilung im Fall paralleler Läufe. Außerdem kann mit diesen Änderungen ATHLET innerhalb einer Schleife mehrfach aufgerufen werden, eine Anforderung, die Seitens des aktuell neu entwickelten Analysesimulators ATLASneo an ATHLET gestellt wurde. Mit Blick auf den Aufruf von ATHLET durch ein externes Programm (Controller-Code) wurden mehrere Stellen in ATHLET bearbeitet, so dass auch die shared library Version von ATHLET mehrmals hintereinander aufgerufen werden kann, ohne den kompletten Prozess zu beenden.
	Verschiedene Teile des ATHLET-Quellprogramms wurden überarbeitet und neu strukturiert:
	 Es wurde eine neue Typenstruktur für Multikomponentenfluide umgesetzt, um die Implementierung weiterer Komponente zu erleichtern. Damit werden nicht-kondensierbare Gase von kondensierbaren Komponenten programmtechnisch getrennt behandelt.
	 Die DRTMI-Routinen wurden bearbeitet. Sie sind für die Lösung nicht linearer Gleichungen zuständig. Die in Teilen redundanten Routinen wurden durch eine einzige generische Routine ersetzt, welche nun auch den aktuellen Programmierrichtlinien entspricht. Ähnlich wurden die SOCMP-Routinen überarbeitet, die für die Plotdatenausgabe zuständig sind. Es wurde eine klare Trennung zwischen verschiedenen Variablentypen implementiert, die eine sichere Ausführung von ATHLET und von Plug-ins ermöglicht.
	 Es wurde ein spezielles Modul für mathematische und physikalische Größen implementiert, damit physikalische Konstanten wie 𝜋 oder der Wert der Erdbeschleunigung g zentral definiert werden können. 
	 Der Parser zum Einlesen des ATHLET-Datensatzes wurde bearbeitet, um die zukünftige Pflege zu erleichtern und die Programmausführung zu beschleunigen.
	 Einige veraltete Modelle der GCSM-LIBRARY, die zuletzt keiner Qualitätssicherung mehr unterlagen, wurden deaktiviert. Bessere Modelle werden schon seit längerem direkt in ATHLET angeboten (z.B. für Akkumulator, Boron-Tracking etc.).
	 Der Code wurde dahingehend ertüchtigt, dass weitere hilfreiche Compiler-Optionen genutzt werden können. Dies unterstützt insbesondere die Umstrukturierung des Quellcodes in Module mit klaren Schnittstellen. Dies erhöht die Lesbarkeit und ermöglicht neuen Entwicklern einen rascheren Einstieg. Eine erste Phase der Aufteilung des Quellcodes in mehrere Verzeichnisse und entsprechende Module wurde bereits für leicht abtrennbare Programmteile durchgeführt, so z. B. für das Modell zur Berechnung kritischer Leckströmraten (CDR1D). Gleichwohl müssen auf diesem Feld noch weitere Anstrengungen erfolgen.
	Im Rahmen des Refactorings wurde die Subroutine MGAM0 umfassend überarbeitet /LAF16/. Sie berechnet die Kondensation und Verdampfung an der Zwischenphasengrenzfläche. Ziel der Arbeiten war es, dem Entwickler-Team eine klare Übersicht und ein besseres Verständnis der verwendeten, vor vielen Jahren von mittlerweile ausgeschiedenen Mitarbeitern implementierte Modelle zu geben. In einem ersten Schritt wurde MGAM0 in drei Unterprogramme (MGAM0, MGAEPS, MGAINTAR) aufgeteilt. Die zwei neuen Routinen berechnen Werte für die turbulente kinetische Energie, die Dissipationsrate und die Zwischenphasengrenzfläche. Jede Routine wurde entsprechend der bestehenden QM-Vorschriften für ATHLET strukturiert und einer gründlichen Analyse des Inhalts unterzogen. Dabei wurden die ursprünglichen Teile der Routine MGAM0 gepflegt, falls veraltet gelöscht und umstrukturiert, ohne dass sich hierdurch die Ergebnisse (merklich) ändern.
	Der zweite Schritt bestand in der Integration neuer, aktueller Modelle sowie in der Überarbeitung der Methoden zur Bestimmung der Wärmeübergangskoeffizienten (Kapitel 2.3.2). Anschließend wurde derjenige Teil der Routine MGAM0, der für die Verdampfung in Liquid- und Dampfphase zuständig ist, gepflegt. Aufgrund der Anfrage eines Anwenders zur Möglichkeit der Erweiterung des Verdampfungsmodells war ein Ziel dieser Änderungen der Einbau dreier Schnittstellen (Hooks), die dazu dienen, das ATHLET-eigene Verdampfungsmodell im Rahmen externer Modellentwicklungen zu ergänzen bzw. zu ersetzen. Zukünftig kann die Zusammenarbeit zwischen dem ATHLET-Team und dem Anwender auf Basis dieser Hooks ohne Weitergabe des ATHLET-Quellcodes erfolgen.
	Das Models and Methods Manual für die kommende ATHLET-3.2.0 Version wurde entsprechend den vorgenommenen Modifikationen aktualisiert und liefert nun eine detaillierte Übersicht über die im Unterprogramm MGAM0 durchgeführte Bestimmung der Zwischenphasenfläche und der HTC-Werte.
	Vor Einführung der Plug-in-Technik in die ATHLET-Programmentwicklung wurde der Quellcode von ATHLET zur Durchführung gekoppelter Simulationen üblicherweise mit leichten Modifikationen zur Aktivierung der jeweils gewünschten Kopplung versehen. Somit hatte jede gekoppelte Programmversion eine spezifische Implementierung. Um die Pflege der Programmversionen und ihrer Schnittstellen zu vereinfachen und mit einem einzigen generellen Quellcode arbeiten zu können, wurden zur Programmkopplung Schnittstellen auf Basis der Plug-In-Technik implementiert. Dieses Verfahren wird in den zukünftigen Programmversionen auch für die Kopplung der Komponenten des AC²-Pakets eingesetzt.
	In diesem Zusammenhang wurde z.B. der ATHLET-CD spezifische Programmteil in das Plug-in core-degradation umgewandelt. Dieses Plug-in in Form einer dynamischen Bibliothek kann für eine Störfallrechnung zum ATHLET-Programm hinzugebunden und im Eingabedatensatz bei Bedarf aktiviert werden. Damit verwenden nun alle thermohydraulischen (rein ATHLET) Simulationen sowie Simulationen schwerer Störfälle (AHTLET-CD) exakt die gleiche Version von ATHLET, was die Programmpflege deutlich erleichtert. Die in einem eigenen Modul gekapselte eigentliche Schnittstelle kann ebenfalls entsprechend leicht gepflegt werden. Mit dieser Implementierung wurde außerdem die Kompilierungszeit von ATHLET-CD deutlich reduziert.
	Der Kommunikationsteil zwischen COCOSYS und ATHLET/ATHLET-CD wurde ebenfalls erfolgreich in ein Plug-in umgewandelt und wird bereits in Validierungsläufen verwendet. Damit wird die Freigabe zukünftiger AC²-Pakete deutlich vereinfacht, da jeder Teil des Pakets ohne spezielle Einstellungen gekoppelt wird und validiert werden kann. Die ATHLET/ATHLET-CD-Schnittstelle zu COCOSYS wurde in einem weiteren Schritt für neue aus dem EASY-Projekt hervorgehende Kopplungsvarianten angepasst.
	Außerdem wurde der ATHLET-Programmteil, der zur Durchführung interaktiver Simulationen die Kommunikation mit dem Analysesimulator ATLAS ermöglicht, in ein Plug-in atlas_process umgewandelt. Somit kann die freigegebene ATHLET-Version auch unmittelbar für interaktive Simulationen verwendet werden, soweit das ATLAS Plug-in im ATHLET-Eingabedatensatz aktiviert ist. Dies vereinfacht einerseits die Bereitstellung und Verteilung von ATHLET, da für die Anwender nicht zwei unterschiedliche Versionen vorbereitet werden müssen: für interaktive und für „offline“ Rechnungen. Darüber hinaus erleichtert es auch den Anwendersupport und die Fehlersuche, da interaktive (mit ATLAS gekoppelte) Datensätze nun auch mit der ATHLET-Standardversion gerechnet werden können, die – anders als ATLAS – auch unter Unix-Betriebssystemen lauffähig ist.
	Mit dieser neuen Schnittstellenimplementierung gibt es nun eine einzige offizielle ATHLET-Version, die gleichermaßen für Stand-Alone wie auch für mit anderen AC²-Modulen gekoppelte Simulationen eingesetzt werden kann. Kopplungen können vom User sehr einfach im Eingabedatensatz aktiviert/deaktiviert werden. Zur Erhöhung der Transparenz wurde eine spezielle, GRS-interne Wiki-Seite eingerichtet, die eine Übersicht über alle ATHLET-Schnittstellen und deren Abhängigkeiten gibt.
	Die qualitätsgesicherte Programmentwicklung ist ein Prozess, der aus verschiedenen Stufen besteht. Hierbei lassen sich grob unterscheiden:
	 Programmentwicklung
	 Implementierung im Quellprogramm
	 Prüfung der Implementierung und regelmäßige Verifikation mittels Regressionstests
	 Programmdokumentation
	 Code-nahe Dokumentation im Quellprogramm
	 Dokumentation in Handbüchern für die Programmbenutzer
	 Programmfreigabe
	 Releasemanagement
	 Erzeugung und Verteilung des gesamten Programmpakets als Installationsroutine
	Für die einzelnen Stufen der Programmentwicklung bestehen für ATHLET seit jeher Vorgaben und Methoden. Um das hohe Niveau der Qualitätssicherung beizubehalten und weiterzuentwickeln, wurden zu allen oben genannten Stufen bestehende Richtlinien auf Basis aktueller Anforderungen fortgeschrieben und neue Softwarewerkzeuge in die Entwicklung eingeführt. Diese sind nachfolgend beschrieben.
	Ein zentraler Baustein einer qualitätsgesicherten Programmentwicklung ist ein transparentes und nachvollziehbares Releasemanagement. Hierdurch wird sichergestellt, dass nur validierte Programmversionen verteilt werden und zu einem früheren Zeitpunkt erzielte Ergebnisse jederzeit auf eine bestimmte Programmversion zurückgeführt und somit auch reproduziert werden können. Für das Releasemanagement von ATHLET wird die Versionsverwaltungssoftware Subversion (SVN) verwendet. Unter Versionsverwaltung stehen mittlerweile neben dem ATHLET-Quellcode auch folgende weitere Programmteile und Dateien:
	 Makefiles (Unix) und Visual Studio Project Dateien (Windows): Diese Dateien beinhalten für die ATHLET-Entwicklung festgelegten Compilereinstellungen etc.
	 GUI und mit ATHLET verteilte Softwarewerkzeuge
	 Mit ATHLET verteilte Beispielanwendungen (z. B. mit versionsspezifischen Eingabedatensätzen)
	 Dateien für die Programmverifikation und für Testfälle der Continuous Integration unter Jenkins (z. B. mit versionsspezifischen Eingabedatensätzen und Grenzwertkurven) (siehe Kapitel 4.2.3)
	 Programmerweiterung (z.B. Plug-in-Schnittstellen etc.)
	Im Rahmen des Projekts RS1538 wurden folgende Programmversionen fertiggestellt, validiert und an die Programmnutzer verteilt:
	 Neue Releaseversion ATHLET 3.1A
	 Patches 1 bis 4 für die Programmversion 3.1A: Alle vier Patches enthalten kleinere Fehlerkorrekturen und Verbesserungen hinsichtlich der Programmhandhabung. Sie sind als unkritisch eingestuft, d. h. es wurde seit Freigabe der Releaseversion kein schwerwiegender Fehler erkannt.
	 Ein weiterer Patch für die Programmversion 3.0A: Auch diese etwas ältere Programmversion wird gepflegt, um Anwendern bei Bedarf eine aktualisierte Version bereitstellen zu können.
	Um Simulationsergebnisse nachvollziehbar einer bestimmten Programmversion zuordnen zu können und somit auch den User-Support zu erleichtern, werden nun verschiedene Kenngrößen mittels eines Python-Skripts dem ausführbaren ATHLET-Programm (sowohl .exe als auch .dll bzw. .so) mitgegeben. Besonders wichtig sind hierbei die ATHLET-Versionsbezeichnung, die Subversion-Revisionsnummer, das Baudatum sowie der benutzte Compiler. Die Informationen werden zur Laufzeit von ATHLET ausgelesen und im Kopf der Ausgabedatei ausgegeben. Zukünftig können diese Informationen auch zur Feststellung der Kompatibilität von gekoppelten Programmen oder Plug-ins genutzt werden.
	Seit Freigabe der aktuellen Programmversion 3.1A im Mai 2016 wurde ATHLET (meist als Bestandteil von AC²) an ca. 40 Einrichtungen in 16 Ländern weitergegeben. Die Verteilung erfolgt über die neue ATHLET User Area (Kapitel 4.3.4). Insgesamt wird ATHLET von etwa 70 Institutionen weltweit genutzt. Zu den Anwendern zählen Sachverständigenorganisationen, Forschungszentren, Hochschulen sowie vereinzelt auch Hersteller oder Betreiber von Kernkraftwerken, Forschungsreaktoren oder sonstigen kerntechnischen Einrichtungen.
	ATHLET wird in Form eines Programmpakets verteilt, das neben dem eigentlichen Rechenprogramm (als Executable und Shared Library) die Programmdokumentation, die Softwarewerkzeuge für Pre- und Postprocessing, Plug-in-Schnittstellen, Beispiel-Samples der Programmanwendung und einiges mehr enthält. Alle Informationen sind in einer Installationsdatei (setup.exe) enthalten, mittels derer das Programm korrekt und vollständig auf dem jeweiligen Rechner installiert wird.
	Bisher wurden zwei Installationsdateien für Windows und Unix/Linux verteilt, die jedoch nicht vollautomatisiert, sondern teilweise mit manuellen Einstellungen erzeugt wurden, was eine spätere Nachvollziehbarkeit erschwerte. Mit Fertigstellung der ATHLET 3.1A Version wurde daher der Prozess der Erstellung der Installationsroutinen modernisiert. Eine vollautomatisierte und SVN-unterstützte Erstellung der Setup-Dateien mit Hilfe von Skripten vermeidet hierbei manuelle Eingriffe und daraus möglicherweise resultierende Fehler bei der Installation des Programms. Die Skripte unterliegen wie der gesamte ATHLET-Quellcode der SVN-Versionsverwaltung. Soweit hilfreich, greifen sie auf weitere Freeware-Software zurück, wie bspw. unter Windows Inno Setup. Darüber hinaus werden die für ATHLET verfügbaren Utilities des Pre- und Postprocessings teilweise erst während der Programminstallation als separater Download angeboten und können optional installiert werden. Dies hat die Größe der weitergegebenen Installationsdateien stark reduziert.
	Bisher unterschieden sich die Ordnerstrukturen im ATHLET-Installationsverzeichnis unter Windows und Unix/Linux. Auch die Programmentwicklung, die auf der Organisation des ATHLET SVN-Repositories aufsetzt, hatte eine dritte, sich unterscheidende Ordnerstruktur. Da ATHLET neue Komponenten und Erweiterungen wie Plug-ins enthält, die eine feste Ordnerstruktur benötigen, wurde mit Freigabe der ATHLET 3.1A Version eine neue Ordnerstruktur vereinbart und umgesetzt. Damit erhalten die Anwender und die Entwickler unter beiden Betriebssystemen Windows und Unix/Linux immer die gleiche Umgebung und Programmstruktur, was die Zusammenarbeit vereinfacht und weniger fehleranfällig macht.
	Als typischer „Legacy Code“ /FEA11/ wird ATHLET seit den 1970iger Jahren aktiv entwickelt /GRS77/. Entsprechend kamen verschiedene Standards der Programmiersprache FORTRAN, verschiedene Softwareentwicklungsmethoden und verschiedene Softwareentwicklungsmodelle zum Einsatz. Insbesondere bestehen zwischen den verschiedenen Programmteilen von ATHLET starke Abhängigkeiten. Daraus ergibt sich ein erhöhtes Risiko, durch Änderungen und Erweiterungen in vorhandenen Teilen der Software Fehler einzubauen.
	Eine weitere Herausforderung in der Qualitätssicherung einer Software über so einen langen Entwicklungszeitraum besteht in der Pflege und Aktualisierung von Eingabedatensätzen für Verifizierungs- und Validierungsrechnungen. Ziel sollte es sein, diese jederzeit mit der aktuellen Version von ATHLET durchführen zu können.
	Methoden zur kontinuierlichen Integration sind mittlerweile Stand der Technik zur Qualitätssicherung in der Softwareentwicklung. Ziel einer solchen Plattform ist es, die Entwickler durch das automatische Bauen der Software und die automatische Durchführung von Tests mit entsprechenden, automatisch generierten Berichten zu unterstützen. Diese Tätigkeiten zusammen werden als kontinuierliche Integration (Continuous Integration, CI) bezeichnet.
	Im Rahmen dieses Projekts hat die GRS eine Plattform zur kontinuierlichen Integration auf Basis der Software Jenkins /SMA11/ aufgesetzt. Die Anforderungen der Architektur und die Anwendung dieser Plattform für die Bestandteile des GRS Codesystems AC² wurde bereits in einer Veröffentlichung bei der 26th ICONE 2018 /HEJ18/ beschrieben.
	Die Anforderungen an die Plattform zur kontinuierlichen Integration von ATHLET ergeben sich zum einen aus den GRS-internen Qualitätssicherungsvorgaben zur Softwareentwicklung. Außerdem können Anforderungen aus dem internationalen Stand von Wissenschaft und Technik abgeleitet werden, wie z. B. im IAEA Specific Safety Guide No. SSG-2 “Deterministic Safety Analysis for Nuclear Power Plants” /IAE09/ dokumentiert. SSG-2 enthält Anforderungen und Empfehlungen zur Entwicklung von Simulationsprogrammen für die deterministische Sicherheitsanalyse von Kernkraftwerken. 
	Demnach sollen „alle Aktivitäten, die die Qualität von Computerprogrammen beeinflussen, verwaltet werden“ und es sollen „die besten verfügbaren Praktiken des Software-Engineerings […] eingesetzt werden“ /IAE09/. Insbesondere sollen „Verfahren umgesetzt werden, um sicherzustellen, dass das Programm alle erwünschten Funktionen korrekt durchführt und dass es keine unerwünschten Funktionen ausführt“, sowie „in einem kontinuierlichen Prozess Fehler verfolgt und der Status ihrer Korrektur protokolliert wird" /IAE09/. Außerdem sollen, „wenn neue Versionen des Programms entwickelt werden, ein feststehender Satz von Testfällen simuliert werden“ /IAE09/. 
	Zur Erfüllung dieser Anforderungen ist es u. a. notwendig, ATHLET für unterschiedliche Betriebssysteme (Windows, Linux) mit Hilfe verschiedener Kompiler (mit unterschiedlichen Debug- bzw. Optimerungseinstellungen) als ausführbares Programm zu erstellen. Außerdem müssen verschiedene Testfälle, wie einfache Lauffähigkeitstests, sowie Simulationen von Einzeleffekten und Integraltests ausgewertet werden. Die Simulationsergebnisse werden dabei mit Messungen aus entsprechenden Experimenten verglichen. In der Vergangenheit wurden diese Tätigkeiten manuell ausgeführt, was einen erheblichen Aufwand erforderte. Dies führte dazu, dass sie nur relativ selten vollständig durchgeführt werden konnten, z. B. bei der Freigabe von neuen Programmversionen und nach Abschluss von tiefgehenden Änderungen in physikalischen Modellen bzw. der numerischen Methoden des Programms.
	Moderne Softwareentwicklungsmethoden wie Extreme Programming /BEC00/ und Scrum /SCH02/ fordern hingegen, dass Änderungen möglichst schnell in den Hauptentwicklungszweig eines Programmes integriert und regelmäßig Tests automatisch durchgeführt werden. Je nach Laufzeit der Tests sollen diese möglichst bei jeder Änderung im Quellcodeverwaltungssystem (Gesamtlaufzeit der Tests im Minutenbereich), jeden Tag (Testlaufzeit wenige Stunden) oder mindestens einmal pro Woche durchgeführt werden. 
	Für alle Tests müssen Bänder von gültigen Werten bzw. Grenzwerte vorgegeben werden. Die Ergebnisse der Testläufe werden mit diesen Sollwerten verglichen. Kommt es zu Abweichungen, so sollen die verantwortlichen Entwickler automatisch informiert werden. Außerdem sind die Abweichungen zu dokumentieren. Damit wird es möglich, Probleme wie z. B. nicht mehr funktionierende Kompilerläufe oder Fehlschläge von Tests sofort zu beheben.
	Die GRS-Plattform zur kontinuierlichen Integration wurde auf Basis des Softwarepakets Jenkins /PAT17/ aufgebaut. Um sowohl die Windows- wie auch die Linux-Version von ATHLET zu kompilieren und zu testen, wurde auf Basis jedes der beiden Betriebssysteme ein Jenkins-Server aufgesetzt. 
	Die Anweisungen, die notwendig sind, um ATHLET zu kompilieren und zu testen, wurden in einem „Job“ zusammengefasst. Die Abarbeitung der entsprechenden Befehle erfolgt auf Basis einer domänenspezifischen Sprache, die wiederum auf der Programmiersprache Groovy /PAT17/ basiert. Die Beschreibung des Jobs wird zusammen mit dem Quellcode von ATHLET im Quellcodeverwaltungssystem der GRS aufbewahrt.
	In Abb. 4.1 sind die verschiedenen Jobs, die auf der GRS Plattform zur kontinuierlichen Integration regelmäßig ausgeführt werden, dargestellt.
	/
	Abb. 4.1 Übersicht über alle Jobs, die auf der GRS-Plattform zur kontinuierlichen Integration laufen
	Die Verwaltung, Ausführung, Auswertung und Dokumentation der Jenkins-Jobs wird durch verschiedene sogenannte Plug-ins, die als Open Source verfügbar sind, wesentlich erleichtert. 
	Der Job zur Integration von ATHLET besteht aus einer sogenannten Pipeline, die aus mehreren Stufen aufgebaut ist (siehe Abb. 4.2). Beim Starten eines Laufs eines Jobs können Parameter angegeben werden. Damit ist es möglich, z. B. die genaue Version von ATHLET auszuwählen, die gebaut und getestet werden soll. Auch können einzelne Stufen der Pipeline an- bzw. abgeschaltet werden sowie ein bestimmter Compiler und seine Debug-/Optimierungsoptionen ausgewählt werden. 
	/
	Abb. 4.2 Übersicht über verschiedene Läufe des Jobs, um ATHLET zu bauen und zu testen. Bei einem Teil der Läufe wurde mit Fehlern in der Teststufe abgebrochen (in rot)
	Die einzelnen Stufen des Integrationsjobs von ATHLET sind:
	3. Auschecken des QuellcodesIn der ersten Stufe wird der Sourcecode von ATHLET sowie aller notwendigen Werkzeuge für die Kompilierung und die Durchführung der Tests vom Sourcecodeverwaltungssystem der GRS ausgecheckt. Dabei kann ein bestimmter Entwicklungszweig von ATHLET ausgewählt werden. Da alle notwendigen Quellen im Sourcecodeverwaltungssystem der GRS hinterlegt sind, ist sichergestellt, dass eine aktuelle, lauffähige Version von ATHLET direkt aus dem Quellcode erstellt werden kann und dies in nachvollziehbarer Weise passiert.
	4. Kompilieren:Durch Angabe von entsprechenden Parametern beim Aufruf des Jobs können gezielt Optimierungs- bzw. Debugversionen von ATHLET erstellt werden bzw. Kompiler und Betriebssystem ausgewählt werden.
	5. Testen:In der Teststufe wird verifiziert, ob das Programm sich so verhält wie spezifiziert. Dazu werden Unit- und Einzeleffekttests durchgeführt. Die Unittests basieren auf dem Testharnisch pfUnit /RIL14/, das dazu verwendet wird, einzelne Funktionen und Prozeduren von ATHLET aufzurufen. Die Ergebnisse dieser Aufrufe werden mit von den Entwicklern vorgegebenen Sollwerten verglichen. Bei Einzeleffekttests wird ATHLET mit einem einfachen Eingabedatensatz, z. B. für ein einfaches Experiment, aufgerufen. Die Ergebnisse dieser Simulationen werden mit Werten, die z. B. aus analytischen Rechnungen gewonnen wurden, verglichen. Außerdem werden Regressionstests durchgeführt. Dabei werden die Ergebnisse von Simulationen mit denen von Rechnungen früherer Versionen von ATHLET verglichen. Bei Abweichungen müssen die Entwickler überprüfen, ob diese zulässig bzw. erwünscht sind, da z. B. physikalische Modelle verändert wurden, oder ob ein Programmierfehler vorliegt. Alle Tests in dieser Stufe müssen schnell ausführbar sein, da sie bei jedem Einchecken in das Versionsverwaltungssystem automatisch ausgeführt werden.
	6. Dokumentation:Ein Teil der Programmdokumentation von ATHLET wird automatisch aus dem Quellcode generiert.
	7. Integraltests:Durch die Simulationen von ausgewählten Integraltests an speziellen Versuchseinrichtungen soll das Zusammenwirken der verschiedenen Komponenten von ATHLET überprüft werden. In Integraltests werden Bedingungen herbeigeführt, wie sie auch während Störfällen in Kernkraftwerken herrschen. In den Testständen können diese Bedingungen gezielt herbeigeführt werden. Außerdem sind die Teststände im Vergleich zu Reaktoren besser instrumentiert. Die Ergebnisse der Integraltestsimulationen werden mit Grenzwertkurven für zeitabhängige Maximal- und Minimalwerte verglichen. Dadurch ist es möglich, sofort unerwartete und möglicherweise ungewollte Effekte von Codeänderungen festzustellen, die sonst erst im Freigabeprozess einer neuen Release-Version auffallen würden.
	8. Benachrichtigung:Jeder Lauf wird entweder als “stabil“, „instabil“ oder „fehlerhaft“ markiert. Kommt es zu Fehlern in der Kompilierungsstufe oder zu einem Abbruch durch Programmfehler, so gilt der Lauf als fehlerhaft. Wenn ein oder mehrere Tests fehlschlagen, so wird der Lauf als instabil gekennzeichnet. Werden alle Tests erfolgreich durchgeführt, so wird der Lauf als stabil gekennzeichnet. Treten während des Laufs Programmfehler oder fehlgeschlagene Tests auf, so werden alle Entwickler, die seit dem letzten stabilen Lauf Änderungen am Sourcecode vorgenommen haben, per Mail über das nicht stabile Ergebnis des Laufs informiert. Dies erfolgt ebenfalls, wenn ein Lauf zum ersten Mal wieder ein stabiles Ergebnis liefert.
	Jedes Mal, wenn sich Änderungen im Sourcecodeverwaltungssystem ergeben, wird ATHLET für alle unterstützten Betriebssysteme und eine Auswahl an Optimierungs-/Debug-/Kompiliervarianten kompiliert. Danach wird die Teststufe ausgeführt und dabei Unit-, Einzeleffekt- und Regressionstests durchgeführt. Ein solcher Lauf dauert ungefähr zehn Minuten und liefert damit sofortige Rückmeldung, wenn es zu Problemen beim Bauen der Software bzw. zu fehlgeschlagenen Tests kommt. 
	Jede Nacht werden alle Konfigurationen der Software gebaut. Danach werden die Test- und die Integrationsstufe ausgeführt. 
	Einmal in der Woche werden die Release-Zweige der Software neu erstellt und getestet, um sicherzustellen, dass der Sourcecode in diesen Zweigen noch mit den aktuellen Tools für die Programmerstellung, das Pre- und Postprocessing, sowie die Tests kompatibel sind.
	Die Aufgabe von Tests ist es, zunächst nachzuweisen, dass sich ein neuer Code wie spezifiziert verhält. Besonders wichtig ist aber auch sicherzustellen, dass die bestehende Qualität auch bei Änderungen am Code erhalten bleibt. Nur durch eine ausreichende Abdeckung eines bestehenden Programms mit Tests ist es möglich, Änderungen und Weiterentwicklungen durchzuführen und dabei das bestehende Qualitätsniveau aufrechtzuerhalten. 
	Für alle Tests ist es notwendig, Soll- oder Grenzwerte vorzugeben, mit denen die Testergebnisse verglichen werden können. In Abb. 4.3 sind beispielhaft eine obere und eine untere Grenzwertkurve für das Ergebnis einer physikalischen, zeitabhängigen Größe in einer Simulationsrechnung vorgegeben. 
	/
	Abb. 4.3 Beispiel für durch den Entwickler vorgegebene Gültigkeitsgrenzen für einen Einzeleffekttest
	Unittests rufen einzelne Funktionen und Prozeduren auf. Für jeden Test müssen die Argumente des Aufrufs vorgegeben werden. Darüber hinaus muss sichergestellt sein, dass globale oder Modulvariablen mit den notwendigen Werten vor dem Test vorbelegt werden. Dies gilt auch für Dateien, auf die im Rahmen des Tests zugegriffen wird. 
	Für Regressions-, Einzeleffekt- und Integraltests müssen ATHLET-Eingabedateien für die Tests bereitgestellt werden, da darüber die durchzuführende Simulation spezifiziert wird.
	Bei Unittests werden die Ergebnisse von Funktions- oder Prozeduraufrufen direkt mit Grenz- oder Sollwerten verglichen. Der Testharnisch pfUnit stellt dafür sogenannte „Assertions“ zur Verfügung. Damit ist es nicht nur möglich, Zahlenwerte zu vergleichen, sondern es kann damit auch überprüft werden, ob das Programm Fehler (z. B. durch falsche oder inkonsistente Eingaben) richtig abfängt bzw. behandelt.
	Der Sourcecode der Unittests und die Tools zu ihrer Auswertung sowie alle Angaben zu Grenz- und Sollwerten werden zusammen mit dem ATHLET Sourcecode im GRS-Sourcecodeverwaltungssystem abgelegt. 
	Für Regressions-, Einzeleffekt und Integraltests müssen die Ergebnisdateien nach Ausführen der Simulation analysiert werden. In Abb. 4.3 ist gezeigt, wie für eine zeitabhängige Ergebnisgröße der Simulation Grenzwertkurven durch den Entwickler spezifiziert wurden. Die Grenzwertkurve besteht aus Punkten, zwischen denen linear interpoliert wird.
	Im Rahmen dieses Projekts wurden Skripte (in der Programmiersprache Python mit Hilfe der Bibliothek pytest /OKK17/) entwickelt, die die Werte aus den Ergebnisdateien mit den vorgegebenen Grenzwertkurven vergleichen. Dazu werden für jeden gespeicherten Zeitschritt der Simulation interpolierte Grenzwerte ermittelt. Dann wird für jeden Simulationsschritt überprüft, dass keiner der Grenzwerte verletzt wird. Falls dies doch festgestellt wird, so wird der Test als fehlgeschlagen markiert.
	Die Anzahl der ATHLET-internen Zeitschritte, die benötigt wird, um bis zum Ende der vorgegebenen Simulationszeit zu rechnen, ist der Testsollwert für die Regressionstests. Es hat sich gezeigt, dass dieser Wert sehr empfindlich auf Änderungen an physikalischen Modellen oder der Ablaufsteuerung des Programms reagiert. Deshalb wird für einen neuen Lauf des ATHLET-Integrationsjobs die Anzahl der Zeitschritte für bestimmte Testsimulationen mit denen der vorhergehenden Rechnung verglichen. Werden Unterschiede festgestellt, so werden die für die letzten Änderungen verantwortlichen Entwickler informiert. Deren Aufgabe ist es dann, zu überprüfen, ob die Abweichungen gewollt sind oder ob diese auf Programmierfehler zurückzuführen sind.
	Es gibt verschiedene Gründe, warum Messdaten aus Integraltests nicht direkt mit Simulationsergebnissen verglichen werden können. Diese sind z. B. fehlende Informationen bzw. Unsicherheiten über Randbedingungen und den Ablauf der Tests. Auch könnte es unbekannte Effekte wie nicht dokumentierte lokale Wärmeverluste oder andere Probleme während der Experimente gegeben haben. Der direkte Vergleich von Experimentdaten mit Simulationsergebnissen erfordert entsprechendes Wissen, z. B. hinsichtlich der Auswahl der physikalischen Größen, die verglichen werden sollen.
	Deshalb basieren die Grenzwertkurven für die Integraltests auf Validierungsrechnungen von bereits veröffentlichten ATHLET-Versionen. Bei diesen Validierungsrechnungen, die für jede veröffentlichte Version von ATHLET in einem Validierungsbericht dokumentiert sind (z. B. /LER16/), wurden die zu vergleichenden Größen bestimmt. Es wurde durch Experten überprüft, ob die Simulationsergebnisse die Experimente zufriedenstellend im Sinne der Anforderungen an einen Code für Reaktorsicherheitsanalysen abbilden. Jede Version von ATHLET, die entsprechend validiert wurde, repräsentiert also ein akzeptables Qualitätsniveau und die Ergebnisse dieser Versionen für die unterschiedlichen Integraltests stellen akzeptable Simulationsergebnisse dar.
	Die Ergebnisse der Validierungsrechnungen und die Angaben darüber, welche Größen verglichen wurden, wurden zusammen mit den jeweiligen ATHLET-Versionen archiviert. Auf Basis dieser Daten wurde nun eine Methode entwickelt, mit der aus den vorhandenen Validierungsrechnungen Grenzwertkurven bestimmt werden können.
	Für alle Größen, die in Validierungsberichten bisheriger ATHLET-Versionen verwendet wurden, werden konvexe Einhüllende /GRA72/ für die Ergebnisse dieser Größe aus allen Validierungsrechnungen bestimmt. 
	In Abb. 4.4 ist dargestellt, wie aus 17 vorhandenen und validierten Simulationsläufen unter Verwendung von unterschiedlichen ATHLET-Versionen die Grenzwertkurven für eine physikalische Größe, in diesem Fall die Hüllrohroberflächentemperatur an einer bestimmten Stelle des Versuchsaufbaus, ermittelt werden. Die Kurven der validierten Simulationsergebnisse sind farbig dargestellt, die Einhüllenden in schwarz. Außerdem ist noch der Verlauf der Messung des Experiments in grau dargestellt. Die Messdaten aus dem Experiment werden aus den oben dargelegten Gründen nicht für die Bestimmung der Grenzwertkurven verwendet.
	/
	Abb. 4.4 Beispiel für die Erzeugung von Grenzwertkurven aus konvexen Einhüllenden vorhandener und validierter Simulationsläufe
	Im Rahmen dieses Projektes wurden Skripte entwickelt, mit denen dieses Vorgehen automatisiert durchgeführt werden kann. Damit ist es zukünftig auch einfach möglich, weitere validierte ATHLET-Versionen zur Ermittlung der Grenzwertkurven mitzuverwenden.
	Basierend auf dieser Methode wurden für vier ausgesuchte Integraltestsimulationen (LOFT_LPLB1, LSTF_SBCL18, ISB2 und ROSA_R916) für zusammen ungefähr 400 simulierte Größen obere und untere Grenzwertkurven bestimmt. 
	Verwendet man direkt die so ermittelten Grenzwertkurven für die Integrationstests, so können bereits sehr kleine Änderungen zu einem Fehlschlagen der Tests führen. Deshalb wurden die Grenzwertkurven so verschoben, dass sie einen Abstand von 2 % zu den aus den alten Simulationen ermittelten Kurven besitzen, bezogen auf den Abstand zwischen Minimal- und Maximalwert der jeweiligen Größe und der Dauer der Transiente. Dies erfolgt auf Basis des Vatti-Clipping-Algorithmus /VAT92/.
	Die Grenzwertkurven sind als Bestandteil des ATHLET-Pakets im Versionsveraltungssystem mit eingecheckt. Damit wird sichergestellt, dass zu jeder freigegebenen Version von ATHLET nachvollzogen werden kann, welche Tests mit welchen Grenzwerten bei der Freigabe verwendet wurden.
	Die Ergebnisse der Simulationen im Rahmen der Integraltests werden in der Integrationsteststufe mit den Grenzwertkurven verglichen. Abb. 4.5 zeigt einen solchen Vergleich für die Größe, für die oben die Ermittlung der Grenzwertkurven beschrieben wurde. Zusätzlich zu den aus den freigegebenen Versionen von ATHLET ermittelten Grenzwertkurven (blau in Abb. 4.5) sind auch die verschobenen (für die Bewertung relevanten) Grenzwertkurven in grün dargestellt. Diese werden für die automatisierte Überprüfung verwendet: Für jeden Zeitschritt der Simulation wird, wie in 4.2.3.3.2 beschrieben, überprüft, ob die linear interpolierten Grenzwerte eingehalten werden. Wenn nicht, wird der Test als fehlgeschlagen markiert. 
	Eine solche Grenzwertverletzung ist in Abb. 4.6 dargestellt. In diesem Fall kam es durch eine Änderung am Code zu einer zu niedrig berechneten Hüllrohrtemperatur. Um den Entwicklern die Fehlersuche zu erleichtern, wird der Bereich der Grenzwertkurve, in dem die Grenzwertverletzung aufgetreten ist, rot markiert. 
	Bei Grenzwertverletzungen werden die Entwickler automatisch per Email informiert. Es ist dann ihre Aufgabe zu überprüfen, ob die Änderungen auf erwünschte Effekte zurückzuführen sind, oder ob möglicherweise ein Programmierfehler vorliegt. Sollten erwünschte Effekte zu einer Verletzung der Grenzwertkurven geführt haben, so sind die Grenzwertkurven neu zu generieren, wobei die neue Rechnung in das Ensemble der validierten Rechnungen aufgenommen wird. Gegebenenfalls sind aber alte Rechnungen aus diesem Ensemble zu entfernen, falls die Grenzwertkurven zukünftig enger gezogen werden sollen. 
	/
	Abb. 4.5 Vergleich von Simulationsergebnissen (schwarz) mit den zugehörigen Grenzwertkurven (blau, grün) und Messwerten (hellgrau)
	Jede Nacht werden mit dieser Methode die Simulationsergebnisse automatisch erzeugt, die für die weiterhin manuell durchzuführende Validierung von ATHLET notwendig sind. Eine vollständige Automatisierung ist nicht möglich, da weiterhin durch Expertenentscheidung festgestellt werden muss, dass die ATHLET-Ergebnisse die Messungen aus den Integraltests angemessen wiedergeben.
	/
	Abb. 4.6 Fehlgeschlagener Test (die Grenzkurve für Zeitschritte mit Grenzwertverletzungen ist rot markiert)
	Die Ergebnisse aller Unit-, Einzeleffekt-, Regressions- und Integraltests werden in einer standardisierten XML-Datei zusammen mit anderen Informationen wie der Ausgabe der Kompilierung oder die Graphen der Vergleichstests für jeden Lauf auf dem Jenkins-Server vorgehalten. Für jeden Lauf sind diese Informationen auch direkt auf einer Übersichtsseite verlinkt, sodass sie für die Entwickler einfach zugänglich sind. 
	Damit ist es möglich, auch nach dem Ende eines Joblaufes nachzuvollziehen, welche Tests fehlgeschlagen sind.
	Im Rahmen dieses Projekts war die Jenkins-Plattform für mehr als zwei Jahre im produktiven Einsatz. Es zeigt sich, dass dies sofort zu einer Steigerung der Produktivität geführt hat, da nun viele Probleme direkt nach einem Einchecken in das Versionsverwaltungssystem erkannt werden konnten. Dies betraf insbesondere Probleme mit den unterschiedlichen Buildsystemen auf Linux und Windows. 
	Vor dem Einsatz der kontinuierlichen Integration war das Testen, insbesondere das Simulieren von Integraltests und besonders das Auswerten der Ergebnisse, mit erheblichem Aufwand verbunden. Dieser ist nun deutlich reduziert und das Testen ist zu einem Bestandteil der täglichen Arbeit geworden.
	Aufgrund der regelmäßigen Tests und der Erzeugung von Ergebniskurven, für die jeder Zeitschritt dargestellt wird, sind sehr vereinzelt auch unerwartete Ergebnisse beobachtet worden, wie z. B. kurzzeitige Druckspitzen (siehe z.B. Abb. 4.8). Diese weisen zum Teil auf numerische Instabilitäten bei der Berechnung der entsprechenden Größen hin und werden weiter analysiert.
	/
	Abb. 4.7 Fehlgeschlagener Test durch Druckspitze in den Simulationsergebnissen
	Auch zeigte sich, dass es notwendig ist, Testabweichungen möglichst zeitnah zu korrigieren, um keine zu großen „technischen Schulden“ /CUN92/ anzuhäufen, da diese eine spätere Korrektur erschweren. Außerdem zeigte sich, dass bereits vorhandene  Testabweichungen, die noch nicht in Form aktualisierter Grenzkurven akzeptiert wurden, verhindern können, dass neue Grenzkurvenverletzungen erkannt werden.
	Aus Gründen der Qualitätssicherung werden für ATHLET bestimmte Compilerversionen als Referenz festgelegt, die von allen ATHLET-Entwicklern verbindlich zu verwenden sind. Die gleichen Compilerversionen sind auch auf den beiden Continuous Integration Servern installiert. Die derzeitigen Referenz-Compiler sind Intel Fortran 16.4 sowie seit November 2017 der GFORTRAN Compiler gcc 7.2.0. Letzterer wurde eingeführt, um neue Möglichkeiten des Fortran-Sprachumfangs wie z. B. Submodules anwenden zu können. Um das Releasemanagement zu erleichtern, wurde außerdem entschieden, 32-bit Programmversionen nicht mehr zu unterstützen, da diese von den Anwendern nicht mehr nachgefragt wurden.
	Um den GRS-internen Informationsaustausch zwischen Entwicklern und Anwendern zu verbessern, wurde die webbasierte Projektmanagementsoftware TRAC eingerichtet. Entsprechend der GRS QM-Richtlinie zur Programmentwicklung /GRS17/ sind unter TRAC u.  a. der Qualitätssicherungsplan von ATHLET in Form eines leicht erweiterbaren Wikis hinterlegt und Vorgaben für die Programmentwicklung (Sprachstandards, Compilerversionen etc.) dokumentiert. Zusätzlich ist ein Ticketsystem eingerichtet. Für unterschiedliche Meilensteine (ATHLET-Versionen oder Patches) können hier Feature-Requests und Bug-Reports eingestellt und zur Bearbeitung an die Mitarbeiter verteilt werden. Dieses Ticketsystem kann zukünftig mit dem für externe Programmanwender auf der ATHLET User Area (siehe Kapitel 4.3.4) verfügbaren Ticketsystem verknüpft werden, um ein einheitliches Dokumentationssystem für den Verlauf aller Programmänderungen zu erhalten.
	Zur Benutzerführung beinhaltet ATHLET eine detaillierte und umfassende Programmdokumentation. Diese umfasst neben einem Benutzerhandbuch und einer umfangreichen Modellbeschreibung ein Programmierhandbuch zur Erläuterung programmtechnischer Details und einen Validierungsband mit der Dokumentation des aktuellen Validierungsstands. Die Programmdokumentation wurde kontinuierlich aktualisiert und allen Anwendern zusammen mit dem ATHLET-Rechenprogramm zur Verfügung gestellt. Die Werkzeuge zur automatischen Erzeugung der Dokumentation im Programmierhandbuch wurden hierfür grundlegend überarbeitet und an neue Anforderungen angepasst (Kapitel 4.2.6).
	Bisher wurden Teile der Programmdokumentation im Programmer’s Manual automatisch mit Hilfe der kommerziellen Software FORCHECK und eigener Fortran-Routinen erzeugt. Um jedoch das in ATHLET verwendete und breiter werdende Spektrum des Fortran-Sprachstandards besser zu unterstützen, wurde entschieden, die automatische Dokumentationserzeugung mittels Python neu umzusetzen.
	Das Python-Skript zur Erstellung der im Programmierhandbuch dargestellten Dokumentation stützt sich auf die Unix-Funktion „readelf --syms“. Diese Funktion verwendet das Executable von ATHLET (bzw. ATHLET-CD) als Input und liefert eine Liste aller Symbole, sprich Routinen, Funktionen und globale Variablen, die im Executable vorhanden sind. Das Python-Skript interpretiert anschließend diese Liste und durchläuft auf Basis dieser Informationen den Quellcode. Das Tool ist objektorientiert programmiert und kann nach Kompilation von ATHLET eine komplette Dokumentation der Routinen, Module und globalen Variablen innerhalb von zehn Minuten automatisiert erstellen. Außerdem wird ein Flussdiagramm (Flowchart) aller Routinen im interaktiven JSON-Format ausgegeben, das in Form eines ausklappbaren Baumschemas einen schnellen Überblick über den ATHLET-Programmablauf ermöglicht.
	Zusätzlich wird von dem Python-Skript z.  B. geprüft, ob die Routinenköpfe, die für jedes ATHLET-Unterprogramm von den Entwicklern zwingend bereitgestellt werden müssen, vollständig enthalten sind. Dazu kommt ein neues Python-Tool zum Ergänzen bzw. zur Korrektur der Routinenköpfe, welches das Ergebnis des Dokumentationstools einliest und, falls erforderlich, die Programmköpfe im Quellcode anpasst.
	ATHLET wurde und wird vorwiegend von der GRS entwickelt. Zum Teil werden jedoch spezielle Entwicklungen auch außerhalb der GRS vorangetrieben. Soweit die externen Entwicklungen von Interesse für weitere ATHLET-Nutzer sind, werden diese anschließend in die jeweils aktuelle ATHLET-Entwicklungsversion übernommen. Ein Beispiel ist die in Kapitel 2.4 beschriebene Implementierung zu überkritischem CO2, die vom IKE Stuttgart vorgenommen wurde. Die Einbindung extern entwickelter Modelle ist allerdings erfahrungsgemäß mit erheblichem Aufwand verbunden. Hierbei müssen insbesondere folgende Arbeiten berücksichtigt werden:
	 Die Erstimplementierung außerhalb der GRS erfolgt in der Regel in einer etwas älteren Programmversion und muss für die aktuelle Entwicklungsversion angepasst werden.
	 Die für den ATHLET-Quellcode geltenden formalen Programmierrichtlinien müssen überprüft und umgesetzt werden.
	 Die in der Regel für einen speziellen Einzelfall vorgenommene Erstimplementierung muss konsistent und unter Berücksichtigung spezieller Anforderungen weiterer ATHLET-Modelle in das Programm eingebunden werden.
	 Die Programmdokumentation muss erweitert werden.
	 Die Implementierung muss abschließend validiert werden.
	Neben der Übernahme externer Entwicklungsarbeiten in das ATHLET-Rechenprogramm wurden und werden diese Arbeiten auch aktiv begleitet. Beispiele für laufende Arbeiten sind u. a. die Entwicklung neuer Stoffwertpakete für ATHLET (Hochschule Zittau-Görlitz) oder die Untersuchungen zu Druckstoßphänomenen (RUB).
	Neue Interface-Funktionalitäten ermöglichen insbesondere externen Anwendern, ATHLET in eigene Umgebungen einzubetten und mit externen Modellen zu koppeln. Die für ATHLET verfügbare Plug-in-Technik erlaubt, fremden Code als dll (Windows) oder shared object (Linux) zur Laufzeit in ATHLET einzubinden. Auf Basis dieser Methode wurden mehrere Schnittstellen geschaffen, die es dem Anwender ermöglichen, ohne großen Aufwand eigene Programmteile (z. B. neu entwickelte oder proprietäre Modelle) zu verwenden. Die Schnittstellen wurden so gestaltet, dass sie per Eingabe angesteuert werden können und korrekt in den Programmablauf eingebunden sind. Folgende Schnittstellen wurden (teilweise auf Anwenderanfrage) bereitgestellt:
	 Schnittstelle für Korrelationen zur Berechnung der Wärmeübergangskoeffizienten für überkritisches Wasser
	 Schnittstelle für Korrelationen zur Berechnung der kritischen Heizflächenbelastung
	 Schnittstelle für (proprietäre) XL-Korrelationen (MASL Methode)
	 Die bisherige Fortran-Schnittstelle zum Einbinden eigener GCSM Regler (als Fortran-Routine) wurde durch ein Plug-in ersetzt
	 Schnittstelle zur Erweiterung des Verdampfungsmodells
	 Generische Schnittstelle zur Kopplung von 3D-Neutronenkinetik-Codes: Die neue Schnittstelle wird bisher von den Programmen Quabox/Cubbox, DYN3D und PARCS genutzt.
	Auch mit Blick auf zukünftige Kopplungen und erweiterten Kommunikationsbedarf werden jetzt alle Argumente des ATHLET-Programmaufrufs noch vor dem Lesen der Eingabedaten in einen Datenbereich (Scope) gespeichert und können entsprechend auch von einem Plug-in abgerufen werden. Diese Änderung war aufgrund der Kopplung mit den 3D-Neutronenkinetikprogrammen Quabox/Cubbox, DYN3D, PARCS erforderlich. Darüber hinaus wurde die bestehende Kopplung von ANSYS-CFD mit der ATHLET 3.0A-Version auf den neuen Stand der Programmversion 3.1A aktualisiert.
	Anwender-Feedback: ATHLET wird im Rahmen unterschiedlicher Projekte und Fragestellungen von Partnern im In- und Ausland validiert und angewendet. Aus dem Erfahrungsrückfluss der Programmanwender ergeben sich wertvolle Hinweise zu wichtigen Programmerweiterungen, aber auch zu Modell- oder Programmschwächen. Die Nutzung dieser Erfahrungen für die Codeentwicklung wird durch eine intensive Zusammenarbeit mit den Anwendern sichergestellt. 
	Das entsprechend der Lizenzvereinbarung von den Anwendern erwartete Feedback wird über die User Area in Form eines Formulars standardisiert und regelmäßig erhoben. Seit der Freigabe der Programmversion 3.1A haben etwa 40 Organisationen diesen Weg der Rückmeldung genutzt. Die Formulardaten wurden sorgfältig ausgewertet und die Erkenntnisse haben, soweit erforderlich und möglich, Eingang in die laufenden Entwicklungsarbeiten gefunden.
	Darüber hinaus haben zahlreiche GRS-interne und –externe Anwender das vorhandene Ticketsystem für Fragen oder Anwendungsprobleme genutzt. Die Anwender wurden daraufhin kontaktiert und bei der Anwendung von ATHLET unterstützt.
	Internationales ATHLET/ATHLET-CD Anwendertreffen: Im Rahmen eines viertägigen internationalen Anwendertreffens in der GRS Garching im März 2016 wurden den externen Programmanwendern aktuelle ATHLET-Erweiterungen vorgestellt. Auch die User präsentierten zahlreiche Anwendungen und Ergebnisse und lieferten somit ein wichtiges Feedback für zukünftige Entwicklungen. Insgesamt besuchten mehr als 50 Gäste aus verschiedenen deutschen und ausländischen Organisationen die Veranstaltung. Das Programm mit insgesamt 40 Präsentationen kann auf der ATHLET User Area eingesehen werden: https://user-codes.grs.de/ATHLET/users-meetings/athlet-athlet-cd-users-meeting-2016
	Das nächste Internationale Anwendertreffen zu dem gesamten AC²-Paket wird vom 19. – 21. November 2018 wieder in der GRS Garching stattfinden.
	Die neue ATHLET User Area auf Basis der Open Source Software Open Atrium wurde fertiggestellt und für den externen Zugriff freigeschaltet:https://user-codes.grs.de/athletHierfür wurden u. a. mehrere Foren zu unterschiedlichen Themen sowie ein Support Ticket System insbesondere für die GRS-externen Programmanwender bereitgestellt. Die Nutzer der bisherigen User Area wurden auf das neue System migriert. Mittels eines passwortgeschützten Download-Bereichs erfolgt derzeit die Verteilung der aktuellen ATHLET Version 3.1A an diejenigen Nutzer, die die Code-Überlassung beantragt haben und einen gültigen Programmschein besitzen (Abb. 4.8). Da ATHLET als Bestandteil des Programmpakets AC² verteilt wird, welches auch die Programme ATHLET-CD, COCOSYS und ATLAS enthält, wurden in der User Area jeweils separate Bereiche für diese Programme erstellt. Durch das Forum und die Möglichkeit des Austauschs von bspw. Dateien unterstützt und erleichtert die User Area die Zusammenarbeit zwischen der GRS und externen Programmnutzern. Darüber hinaus werden weiterführende Programminformationen oder Publikationen auf der User Area bereitgestellt.
	/
	Abb. 4.8 ATHLET User Area mit Menüstruktur und Downloadbereich
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	Die GRS entwickelt, validiert und verteilt zur Bearbeitung aktueller Fragestellungen der Reaktorsicherheit(-sforschung) eigene Simulationsprogramme. Das Programmpaket AC², bestehend aus den thermohydraulischen Systemrechenprogrammen ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS sowie der Simulatorsoftware ATLAS, dient der Analyse des Normalbetriebs und des anomalen Betriebs, von Störfällen wie auch von Unfällen in Reaktoranlagen und anderen kerntechnischen Einrichtungen. Im Rahmen des BMWi Vorhabens RS1538 zur Rechenmethodenentwicklung für Reaktorsicherheitsanalysen mit dem Systemcode ATHLET wurden Modelle und Methoden für die realistische Simulation von Kernkraftwerken nach dem internationalen Stand von Wissenschaft und Technik für ATHLET entwickelt.
	Im Zentrum des Vorhabens standen die Weiterentwicklung und die Ertüchtigung von ATHLET zur Untersuchung bestehender und zukünftiger Reaktoren. Weitere Projektschwerpunkte waren das Voranbringen der Methoden für Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen, die Kooperation mit nationalen und internationalen Programmnutzern sowie die Weiterentwicklung bestehender und Etablierung neuer Methoden zur Qualitätssicherung der ATHLET-Programmentwicklung. Auf Basis der in Kapitel 1 dargestellten Gliederung des Arbeitsprogramms werden die in den drei technisch-wissenschaftlichen Arbeitspaketen erzielten Ergebnisse und Erkenntnisse nachfolgend in separaten Abschnitten zusammengefasst. Eine Bewertung der erzielten Ergebnisse und ein Ausblick auf zukünftige Arbeiten schließen den Bericht ab.
	Insbesondere für die Simulation von bestehenden und fortschrittlichen LWR der Generationen III und III+ wurden zahlreiche Modelle in ATHLET adaptiert, erweitert oder neu entwickelt. Die durchgeführten Arbeiten erfolgten vor dem Hintergrund sowohl aktueller sicherheitstechnischer Fragestellungen und innovativer Sicherheitssysteme, berücksichtigten aber ebenso die Ergebnisse von Programmvalidierung und -anwendung. Die wichtigsten Ergebnisse sind nachfolgend dargestellt.
	Ein wesentliches Merkmal fortschrittlicher Reaktordesigns ist die Verwendung passiver Sicherheitssysteme zur Beherrschung von Störfallen. Häufig genutzt werden große Wasserpools als Wärmesenke zur Nachwärmeabfuhr aus dem Primärkreis und zum Druckabbau. Zur Wärmeübertragung werden Wärmetauscherrohrbündel unterschiedlicher Geometrie verwendet. Da sich passive Systeme – anders als aktiv gesteuerte - ihren Betriebspunkt in Abhängigkeit von den vorliegenden Randbedingungen transient suchen, ist es zur zuverlässigen Bestimmung der Leistungsfähigkeit des Wärmeübertragers von entscheidender Bedeutung, die thermohydraulischen Strömungsbedingungen im Wasserpool detailliert vorherzusagen. Der Zustand im Pool ist geprägt von einer inhomogenen Temperaturschichtung und großskaliger Konvektionsströmung. Zur Abbildung dieser Phänomene konnte das ATHLET-eigene 3D-Modell adaptiert und erfolgreich um ein Wasserspiegelmodell erweitert werden. Das Wasserspiegelmodell ermöglicht die scharfe Auflösung der Phasengrenzfläche zwischen stratifiziertem Liquid und der Gas-Wasserdampfatmosphäre sowie die Simulation des Massen- und Energieaustauschs über den Gemischspiegel hinweg. Das erweiterte 3D-Modell hat bereits im Rahmen des EASY-Projekts RS1535A bei der Simulation des Flutbeckens der INKA-Versuchsanlage Einsatz gefunden.
	Vor dem Hintergrund neuer, sicherheitstechnischer Fragestellungen wurde ATHLET für die Simulation von Druckstößen weiterentwickelt. Druckstöße können die Integrität des Reaktorkühlsystems gefährden und entstehen beispielsweise infolge schlagartiger Kondensationsvorgänge, zu deren Simulation das Kontaktkondensationsmodell von ATHLET geeignet erweitert wurde. Im Rahmen des Projekts wurden Analysen zu unterschiedlichen, einen Druckstoß auslösenden Vorgängen durchgeführt. Hierzu zählen neben schnellen Kondensationsvorgängen in horizontalen oder vertikalen Rohrleitungssegmenten auch schnelle Armaturenbewegungen und die Beschleunigung mit anschließendem Aufprall einer Wassersäule. Es konnte demonstriert werden, dass ATHLET alle Vorgänge qualitativ zuverlässig reproduziert und somit grundsätzlich zur Simulation und Vorhersage von Druckstößen infolge der genannten Szenarien geeignet ist.
	Zur Simulation der Strömungsvorgänge im Reaktorkühlsystem von LWR verfügt ATHLET über eine leistungsfähige Zweiphasenmodellierung. Zur Abbildung verschiedener sicherheitsrelevanter Strömungssituationen wurde die Modellierung weiter ertüchtigt:
	 Für die Simulation des Wiederauffüllvorgangs nach einem großen Kühlmittelverluststörfall wurde das Zwischenphasenreibungsmodell um eine Korrelation für Ringströmungen in vertikalen Geometrien bei hohen Dampfgehalten erweitert. Anhand von Nachrechnungen verschiedener Versuchsanlagen wie FEBA, FLECHT oder PERICLES konnte gezeigt werden, dass damit Wassermitriss und Wiederbenetzung beim Wiederauffüllen des Reaktorkerns, die in dieser Phase einen wesentlichen Einfluss auf die Kernkühlung haben, realistischer simuliert werden können.
	 Für die Simulation von Störfällen und Transienten in SWR wurde das Bortransportmodell von ATHLET erweitert. Es können nun temperaturabhängige Löslichkeiten von unterschiedlichen borhaltigen Lösungen betrachtet werden, so z.B. auch Natrium-Pentaborat, das als Neutronengift in SWR Einsatz findet.
	 Das in ATHLET verwendete Modell zur Berechnung kritischer Ausströmraten infolge von Kühlmittelverluststörfällen wurde weiter verbessert. Neben thermischem Ungleichgewicht der beiden Phasen wird nun auch das dynamische Ungleichgewicht mittels eines Phasendriftmodells berücksichtigt, um die Leckausströmung realistischer abzubilden.
	Auf Basis von Anwenderrückmeldungen konnten im Rahmen des Projekts zahlreiche physikalische Modelle erweitert und besser an mögliche Anwendungssituationen angepasst werden. Eine Verbesserung des ATHLET-Gemischspiegelmodells ermöglichte z. B. die genauere Abbildung hochdynamischer Vorgänge im Druckhalterabblasebehälter, die im Zuge einer am HZDR durchgeführten Störfallsimulation beobachtet worden waren. Insgesamt ist es durch die Modellerweiterungen gelungen, ATHLET nachhaltig für die Simulation eines weiten Spektrums von Reaktoranlagen und Stör- und Unfallabläufen zu qualifizieren.
	Das ATHLET Thermofluidmodul bietet dem Anwender zwei verschiedene Gleichungsmodelle zur Auswahl, ein 5-Gleichungsmodell mit einer Mischungsimpulsbilanz für beide Phasen und ein 6-Gleichungsmodell (2-Fluidmodell) mit vollständig separierten Impulsbilanzen. Zur weiteren Etablierung des 2-Fluidmodells, das sich international in vergleichbaren Programmen als Standard durchgesetzt hat, wurde dieses (ähnlich dem 5-Gleichungsmodell) um ein Gemischspiegelmodell ergänzt. Gleichwohl können in Reaktoren im Störfallverlauf sehr komplexe Strömungsphänomene auftreten, die auch von einem 6-Gleichungsmodell nicht vollständig beschrieben werden können. Ein Beispiel ist die Ringtropfenströmung z.B. beim Top-Down-Quenching im Reaktorkern nach einem Kühlmittelverluststörfall, die durch unterschiedliche thermohydraulische Zustände der Wassertropfen im Rohrinnern und des Wasserfilms an der Wand charakterisiert ist. Zu ihrer Beschreibung werden derzeit für verschiedene Systemcodes Mehrfeldermodelle aktiv entwickelt. Chancen und Herausforderungen der Implementierung eines Mehrfeldermodells in ATHLET wurden im Rahmen dieses Projekts analysiert und ein mögliches Modellgleichungssystem als Basis für zukünftige Arbeiten abgeleitet.
	Darüber hinaus wurde auch die thermo-strukturelle Modellierung des Reaktorkerns in ATHLET verbessert. Von besonderer Bedeutung sind hierbei die Simulation des Wärmeübergangs und die Vorhersage des Überschreitens der kritischen Heizflächenbelastung. Die in ATHLET implementierten Kriterien für das Erreichen von DNB (departure of nucleate boiling) hatten sich als sehr konservativ herausgestellt, was sich vor allem für BEPU-Analysen als ungeeignet erwiesen hat. Die DNB-Kriterien wurden dem Stand der Technik angepasst.
	Insbesondere für Hochtemperaturreaktoren spielt die Wärmeabstrahlung des Reaktordruckbehälters im Störfallverlauf eine sicherheitsrelevante Rolle. Um den Strahlungswärmeaustausch mit der Umgebung in ATHLET effizient erfassen zu können, wurde das bestehende Strahlungsmodell um die Möglichkeit der Betrachtung einer Strahlungswärmesenke erweitert, sodass entsprechende Störfälle in Hochtemperaturreaktoren realistischer simuliert werden können.
	Für eine erfolgreiche Durchführung und Bewertung von Sicherheitsanalysen spielt neben einem korrekt arbeitenden Simulationsprogramm auch die Anleitung und Führung des Nutzers durch die einzelnen Analyseschritte eine zentrale Rolle. Zu diesem Zweck beinhaltet das ATHLET-Rechenprogramm Werkzeuge des Pre- und Postprocessings, die den Anwender bei der Vorbereitung, Durchführung, Analyse und Visualisierung einer Störfallsimulation unterstützen. Die Werkzeuge werden gemeinsam mit ATHLET verteilt und konnten im Rahmen des abgeschlossenen Projekts gepflegt, verbessert und um neue Tools ergänzt werden.
	Die international wachsende Bedeutung von Unsicherheitsanalysen, die sich auch in den Anforderungen an die Nachweisführung in den Sicherheitsanforderungen für Kernkraftwerke /BMU15/ widerspiegelt, erfordert die Entwicklung und Bereitstellung entsprechender Methoden für ATHLET. Zur Quantifizierung der Aussagesicherheit deterministischer Rechenmodelle mittels Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen hat die GRS in der Vergangenheit eine allgemein anwendbare Methode entwickelt, die in dem GRS-Programm SUSA umgesetzt ist. Ein wesentlicher und schwieriger Aspekt ist hierbei die Bestimmung der Unsicherheiten der physikalischen Modellierung des verwendeten Rechenprogramms, hier ATHLET, die in aller Regel den wesentlichen Beitrag zur Gesamtergebnisunsicherheit liefern. Zu ihrer Quantifizierung sind Kenntnisse aus der Modellimplementierung sowie Erfahrungen aus Versuchsnachrechnungen zur Validierung des betreffenden Modells erforderlich. Beides ist üblicherweise nur der programmentwickelnden Organisation bekannt. Innerhalb des vorliegenden Projekts wurde eine neue Methodik entwickelt, mit der die GRS auch zum internationalen OECD/NEA/CSNI-Projekt SAPIUM beiträgt. Hauptziel von SAPIUM ist die Definition einer ausgereiften und international anerkannten Methode zur Quantifizierung der Unsicherheiten von Modelleingangsparametern in Form eines Best Practice Guide. Mit ihren Arbeiten trägt die GRS maßgeblich zu einer weiteren Etablierung und Qualifizierung von Unsicherheitsanalysen für die Sicherheitsbewertung von Reaktoren bei.
	Für die Durchführung einer Unsicherheitsanalyse ist die wissenschaftlich fundierte Vorgabe von Unsicherheiten der physikalischen Modellierung unerlässlich. Hierfür sind grundsätzlich die Identifikation der für die betrachtete Anwendung relevanten Modellunsicherheiten sowie deren Quantifizierung erforderlich. Da bisher hinsichtlich neuer, in Generation IV Reaktoren eingesetzter Arbeitsmedien kaum Kenntnisse über Unsicherheiten vorlagen, wurde eine Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zu einem NACIE-UP-Experiment durchgeführt, das Flüssigmetall (LBE) als Arbeitsmedium nutzt. Neben der Identifikation und Quantifizierung wesentlicher Modellunsicherheiten, die für zukünftige Analysen genutzt werden können, lieferten die Arbeiten Hinweise auf Weiterentwicklungspotential in ATHLET zur Simulation entsprechender Reaktoren.
	Um allen ATHLET-Anwendern ein zuverlässiges Analysewerkzeug zur Verfügung stellen zu können, sind umfangreiche Maßnahmen der Qualitätssicherung erforderlich. Begleitend zur Programmentwicklung betrifft dies insbesondere die Dokumentation und das Testen des Quellprogramms sowie die Erstellung und Freigabe neuer Programmversionen. Vor dem Hintergrund international spezifizierter Standards zur Qualitätssicherung in der Softwareentwicklung wurden die bestehenden qualitätssichernden Maßnahmen an neue softwaretechnische Möglichkeiten angepasst.
	Auf Basis der Continuous Integration Software Jenkins wurden zwei Server unter Windows und Unix eingerichtet, die den ATHLET-Quellcode bei jeder Programmänderung, die vom Entwicklerteam in das ATHLET-Versionsverwaltungssystem eingepflegt wird, umfangreich und automatisiert testen. Der Testumfang reicht von einfachen Softwaretests bis hin zu Integraltests mit einer automatisierten Bewertung der Simulationsergebnisse und Erstellung eines Testreports, um das Entwicklerteam im Falle einer (möglicherweise ungewollten) Ergebnisveränderung unmittelbar zu informieren. Das Continuous Integration Verfahren ist innerhalb der Projektlaufzeit bereits zu einem festen Bestandteil des ATHLET-Entwicklungsprozesses geworden. Mittels dieser Unterstützung hat sich auch der Prozess der Freigabe neuer ATHLET-Programmversionen vereinfacht, da zahlreiche Tests bereits während der Entwicklungsphase ablaufen. Im Rahmen von RS1538 konnte die neue Programmversion ATHLET 3.1A allgemein freigegeben und mittlerweile an ca. 40 Organisationen verteilt werden.
	Ein weiterer Aspekt des abgelaufenen Projekts war die enge Kooperation mit den Programmanwendern und den GRS-externen Programmentwicklern, um deren Erfahrungen in die Programmentwicklung einfließen und allen Nutzern zugänglich machen zu können. Zur Sicherstellung eines intensiven Austauschs und zur effektiven Nutzbarmachung externer Entwicklungsarbeiten wurden folgende Maßnahmen ergriffen:
	- Zum Informations-, Erfahrungs- und Datenaustausch wurde eine neue, moderne ATHLET User Area mit Foren, Ticketsystem und passwortgeschützten Downloadbereichen aufgebaut. Neben ATHLET unterstützt die User Area auch die anderen Module von AC².
	- In Ergänzung zu bilateralen Projekttreffen wurde im Jahr 2016 ein viertägiges Anwendertreffen mit ca. 50 nationalen und internationalen Gästen in der GRS Garching abgehalten, um neue Entwicklungen und Erfahrungen zu kommunizieren.
	- Für GRS-externe Modellentwicklungen wurden auf Anfrage verschiedenen Universitäten und Forschungseinrichtungen, u. a. KIT und TUM, bedarfsgerecht Schnittstellen auf Basis der Plug-in Technik bereitgestellt. 
	- Externe Modellentwicklungen können nach erfolgreicher Fertigstellung in das ATHLET-Rechenprogramm übernommen werden, um allen Anwendern zugute zu kommen. Die vom Institut für Kernenergetik und Energiesysteme (IKE) der Universität Stuttgart durchgeführte Implementierung der Stoffwerte von überkritischem CO2 zur Simulation eines neu vorgeschlagenen, autarken Systems zur Nachwärmeabfuhr wurde in ATHLET integriert.
	Darüber hinaus lieferte die kontinuierliche Unterstützung aller Programmnutzer einen wichtigen Beitrag zum zielführenden und erfolgreichen Einsatz von ATHLET innerhalb vieler weiterer, wesentlich vom BMWi geförderter Projekte und somit auch zum deutschen Kompetenzerhalt in der Reaktorsicherheit.
	Die übergeordnete Zielsetzung des Projekts RS1538 war, den zahlreichen, im Umgang mit ATHLET geschulten Anwendern ein leistungsstarkes, zuverlässiges und anwenderfreundliches Werkzeug zur Verfügung zu stellen, das die Durchführung von Sicherheitsanalysen nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik für bestehende und zukünftige Reaktoren und kerntechnische Einrichtungen erlaubt. Zu diesem Zweck wurden zahlreiche, insbesondere thermohydraulische Modelle für LWR in ATHLET konsolidiert, erweitert und neu entwickelt sowie auch Methoden für Sicherheitsanalysen im internationalen Kontext weiterentwickelt. Die durchgeführten Arbeiten ermöglichen die detaillierte Simulation wichtiger, sicherheitsrelevanter Phänomene im Rahmen von Analysen zu postulierten Transienten, Störfällen und Unfällen in Reaktoren, die bisher nur eingeschränkt oder gar nicht berücksichtigt werden konnten. Mit Abschluss des Projekts kann ATHLET viele der bestehenden Baulinien von Leistungsreaktoren der Generationen I, II und III simulieren und verfügt darüber hinaus über Programmerweiterungen, die die Simulation zukünftiger, fortschrittlicher und innovativer Reaktorkonzepte der Generationen III+ und IV sowie kleiner modularer Reaktoren (SMR) erlauben. Mit Blick auf die große, internationale Anwendergemeinde von ATHLET bietet dies die Basis für die Entwicklung und Etablierung neuer nuklearer Sicherheitsstandards für kerntechnischen Einrichtungen im Inland, im angrenzenden europäischen Ausland sowie weltweit.
	Die Entwicklung der Methoden für Reaktorsicherheitsanalysen ist ein kontinuierlicher Prozess, der mit dem fortgeschriebenen Stand von Wissenschaft und Technik Schritt halten muss und mit Ende des vorliegenden Projekts nicht abgeschlossen ist. Es ist daher geplant, die Arbeiten an ATHLET auch in der Zukunft weiterzuführen und im Rahmen unterschiedlicher Projekte zu vertiefen. So ist mit Blick auf die detaillierte Beschreibung komplexer, zweiphasiger Strömungsformen im Reaktorkern die Implementierung eines 3-Feldermodells in ATHLET vorgesehen, dessen Basis die hier durchgeführte Machbarkeitsstudie liefern wird. Zur Simulation von Druckstößen in Rohrleitungsnetzen sind ergänzende Entwicklungen und Validierungsrechnungen am Lehrstuhl für Energiesysteme und Energiewirtschaft (LEE) der Ruhruniversität Bochum geplant. Darüber hinaus werden laufende Entwicklungen zu verbesserten numerischen Verfahren (RS1558) und zur genaueren und schnelleren Stoffwertberechnung (1501552, SBRS-AC2) in die ATHLET-Entwicklung integriert werden.
	Für die Weiterentwicklung von Methoden zu Unsicherheits- und Sensitivitätsanalysen innerhalb des laufenden internationalen SAPIUM-Projekts wird die GRS ihre neu gewonnenen Erfahrungen und Erkenntnisse einbringen, um eine auch allgemein anerkannte Methodik zum zentralen Aspekt der Quantifizierung von Modellunsicherheiten zu formulieren. Die Überprüfung der neuen Methodik soll im Rahmen von SAPIUM von der GRS anhand des hierfür weiterentwickelten kritischen Ausströmmodells von ATHLET durchgeführt werden. 
	Hinsichtlich der im Rahmen der Unsicherheits- und Sensitivitätsanalyse zum NACIE-UP Fundamental Test 1 aufgeworfenen Fragen zur Modellierung der Versuchsanlage sind weiterführende Untersuchungen im Rahmen der ATHLET-Validierung (RS1548) geplant. Der vorhandene Datensatz soll unter Einbeziehung neuer Informationen der Experimentatoren ertüchtigt und überprüft werden.
	Nach dem erfolgreichen Aufbau einer Continuous Integration Plattform für automatisierte Softwaretests zur Qualitätssicherung der ATHLET-Programmentwicklung ist in einem nächsten Schritt die Vergrößerung des Testumfangs geplant. Ziel ist daher, möglichst viele Modelle und Schnittstellen von ATHLET regelmäßig automatisiert zu testen. Hierfür werden auch Testrechnungen für ATHLET-Kopplungen mit den weiteren Modulen von AC², mit 3D-Neutronenkinetikprogrammen und mit CFD-Codes eingerichtet. Es werden Datensätze herangezogen, die im Rahmen weiterer Projekte (z. B. EASY) in der GRS entwickelt und verifiziert wurden.
	Die intensive Zusammenarbeit mit allen nationalen und internationalen Programmanwendern wird wieder ein wichtiger Bestandteil des kommenden Nachfolgevorhabens sein. Gemeinsame Arbeiten zur Programmentwicklung und -validierung sind u. a. mit der RUB (Druckstöße, Validierung Verdampfungs-/Kondensationsmodelle), der HSZG (Stoffwertentwicklung), der TUM (HTC für überkritisches Wasser) und dem KIT (Validierung Flüssigmetall, HTC für überkritisches Wasser) geplant. Für den Erfahrungsaustausch auf breiterer Ebene wird das nächste internationale AC²-Anwendertreffen im November 2018 in der GRS Garching veranstaltet.
	Die allgemeine Freigabe der neuen ATHLET-Programmversion 3.2 ist für das vierte Quartal 2018 avisiert. Viele der im Rahmen des abgeschlossenen Vorhabens RS1538 durchgeführten Modellentwicklungen werden damit für alle Programmanwender verfügbar werden.
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	Für Sicherheitsanalysen von Kernkraftwerken werden international Rechenprogramme entwickelt, die das Verhalten des Gesamtsystems möglichst realistisch abbilden sollen. Diese sogenannten Systemcodes verfügen über Modelle, die die Thermohydraulik der Reaktorkühlkreisläufe und der Sicherheits- und Hilfssysteme, die Neutronenkinetik des Reaktorkerns, die Wärmeleitung in Strukturen sowie die Wärmeübertragung zwischen Kühlmittel und Strukturen beschreiben. Ebenso stehen Programmmodule für die Simulation der in Kernreaktoren aufwendigen Leit- und Regelungstechnik und des Reaktorschutzsystems zur Verfügung. Systemrechenprogramme werden u. a. in Deutschland (ATHLET), Finnland (APROS), Frankreich (CATHARE), Korea (MARS) Russland (KORSAR) und den USA (TRACE, RELAP5-3D) entwickelt. Die Leistungsfähigkeit der Codes wird im Rahmen von Validierungsprozessen demonstriert. Die Simulation von Ein- und Zweiphasenströmungen basiert in der Regel auf einem 1D-Zwei-Fluid-Modell mit phasenseparierten Erhaltungsgleichungen für Masse, Impuls und Energie. Ergänzt wird das Modell durch zusätzliche Bilanzgleichungen zur Simulation der Konzentration und des Transportes von Borsäure und anderen Komponenten, wie z. B. Wasserstoff oder Stickstoff. Wenige Programme bieten zusätzlich ein Wasserspiegelmodell an, das die Simulation einer scharfen Phasengrenze von Flüssigkeit und Dampf bzw. Gas erlaubt. Die Austauschterme zwischen den Fluidphasen und die Wechselwirkung von Fluid und Struktur werden durch mechanistische und empirische Schließungsgleichungen für Reibung, Massen- und Wärmetransfer beschrieben.
	Es ist internationaler Konsens, dass die heutzutage eingesetzten Systemcodes mit dem klassischen Zwei-Fluid-Modell an die Grenzen ihrer Simulationsfähigkeit gestoßen sind. Eine signifikante Verbesserung der Simulationsfähigkeit der Programme ist nur durch den Einsatz zusätzlicher Erhaltungsgleichungen – z. B. für die Zwischenphasenflächendichte, Turbulenzmodellierung oder Mehrfeldersimulation – zu erwarten: “The intrinsic limitations of the two-fluid 6-equation model were reached in this generation of system code. Further progress would require additional equations, such as transport equations for interfacial area or for turbulent scales, or a multifield modelling. These were the conclusions of several OECD-CSNI specialist meetings. Use of more advanced modelling for reducing the degree of empiricism: multifield models, turbulence modelling and dynamic interfacial area are the main directions for improving the predictive capability of the codes” /BES 08/.
	Gegenwärtig werden Zweiphasenströmungen in Systemcodes üblicherweise mit einem 2-Fluid-Modell mit phasenseparierten Erhaltungsgleichungen für Masse, Impuls und Energie simuliert. Das bedeutet, dass sechs Erhaltungsgleichungen zu lösen sind: Massen-, Impuls- und Energiebilanz für die flüssige Wasserphase sowie Massen-, Impuls- und Energiebilanz für die Dampfphase. Für einen auf dem Finite-Volume-Ansatz basierenden Simulationscode – wie z. B. ATHLET – bedeutet dies, dass innerhalb eines Bilanzvolumens nur eine Temperatur und eine Geschwindigkeit pro Phase (nämlich 𝑇𝑙𝑖𝑞 und 𝑇𝑣𝑎𝑝, bzw. 𝑤𝑙𝑖𝑞 und 𝑤𝑣𝑎𝑝) existieren. Beim Vorliegen gewisser Strömungsformen ist diese Annahme schlicht falsch: In Abbildung Abb. A.2.1 ist eine Ring-Tropfen-Strömung gezeigt, bei welcher die flüssigen Tropfen mit der Temperatur 𝑇𝑑𝑟𝑜𝑝𝑙𝑒𝑡𝑠 aufsteigen, während der flüssige Film der Temperatur 𝑇𝑓𝑖𝑙𝑚 an der Rohrwand nach unten fließt. Geschwindigkeit und Temperatur der Dampfphase sind der Übersichtlichkeit halber nicht abgebildet; im allgemeinen ist davon auszugehen, dass der Dampf mit einer eigenen Temperatur und Geschwindigkeit strömt. In jedem Fall ist es offensichtlich, dass die Verwendung von nur einer Temperatur und Geschwindigkeit der flüssigen Phase im abgebildeten Fall stark von der Realität abweicht.
	/
	Abb. A.2.1 Entgegengesetzte Strömung von Flüssigkeitstropfen mit der Temperatur 𝑻𝒅𝒓𝒐𝒑𝒍𝒆𝒕𝒔 und Flüssigkeitsfilm mit der Temperatur 𝑻𝒇𝒊𝒍𝒎
	Eine detailliertere und realistischere Beschreibung einer wie in Abb. A.2.1 gezeigten Strömung erhält man, wenn man die Flüssigkeitstropfen und den Film als separate Felder betrachtet und für jedes Feld die Erhaltungsgleichungen löst. Für ein solches “Drei-Felder-Modell” wären somit neun Erhaltungsgleichungen zu lösen: Massen-, Impuls- und Energiebilanz für die Felder Dampf, flüssiger Film und flüssige Tropfen. Diese Anzahl an Gleichungen ließe sich wiederum durch Vereinfachungen reduzieren, z. B. könnte für manche Fälle eine einheitliche Temperatur von flüssigem Film und Tropfen unterstellt werden (𝑇𝑓𝑖𝑙𝑚 = 𝑇𝑑𝑟𝑜𝑝𝑙𝑒𝑡𝑠), sodass nur eine Energiebilanz für die flüssige Phase zu lösen wäre. Analog zu den Tropfen als disperse flüssige Phase in einem Dampfvolumen, welche neben einer kontinuierlichen Flüssigkeitsphase existiert (im obigen Beispiel der Wasserfilm), kann man gasförmige Blasen in einem Flüssigkeitsvolumen als zweites gasförmiges Feld zusätzlich zur kontinuierlichen Gasphase einführen. Die Modellierung lässt sich noch weiter verfeinern, indem beispielsweise das Feld der Flüssigkeitstropfen in verschiedene Unterfelder aufgeteilt wird, etwa in ein Feld großer und ein Feld kleiner Tropfen, welche sich mit unterschiedlicher Geschwindigkeit bewegen.
	Prinzipiell ist zu erwarten, dass eine Computersimulation mit zunehmend feiner Unterteilung der Felder zunehmend realistischere Ergebnisse liefert, ähnlich wie dies bei einer zunehmend feineren Nodalisierung der Fall sein sollte. Allerdings wächst mit jedem zusätzlich betrachteten Feld die benötigte Rechenzeit. Außerdem – und das ist das wesentliche Problem – müssen die Schließungsgleichungen bekannt sein, mit welchen die Quell- bzw. Senkenterme für den Massen-, Impuls- und Energietransport zwischen den einzelnen Feldern berechnet werden. Diese Schließungsgleichungen sind i. d. R. abhängig von der jeweiligen Strömungsgeometrie (z. B. vertikale oder horizontale Strömung) und müssen den Einfluss spezieller Gegebenheiten berücksichtigen. Zum Beispiel führt das Vorhandensein von Abstandshaltern in einem Strömungskanal zu einem Aufbrechen großer Tropfen in mehrere kleine und damit zu einem Senkenterm in den Differentialgleichungen für das Feld großer Tropfen und einem betragsmäßig gleich großen Quellterm in den Gleichungen für das Feld kleiner Tropfen. Gegenwärtig sind solche Schließungsgleichungen nur unvollständig bekannt. In einem aktuellen Fachzeitschriftenartikel über Schließungsmodelle für die Massenbilanzgleichungen /ROT 17/ ist beispielsweise vermerkt, dass für einige Blasenwechselwirkungen bislang keine geeigneten Modelle vorliegen; stattdessen wird daher die vorübergehende Verwendung von Schließungsmodellen empfohlen, welche für das Tropfenfeld entwickelt wurden. Prinzipiell sind bei der Simulation von 𝑛𝐹 Feldern 𝑛𝑊,𝑚𝑎𝑥 Wechselwirkungen pro Erhaltungsgleichung (Masse, Impuls und Energie) zwischen den jeweiligen Feldern möglich:
	Bei vier Feldern sind rechnerisch somit sechs Wechselwirkungen pro Erhaltungsgleichung möglich, vgl. Abb. A.2.2 (a). Oft finden einige der rechnerisch möglichen Wechselwirkungen physikalisch nicht statt oder können vernachlässigt werden; z. B. ist eine direkte Wechselwirkung zwischen Tropfen- und Blasenfeld unwahrscheinlich, wodurch sich die Anzahl der Wechselwirkungen pro Bilanzgleichung auf fünf verringert, vgl. Abbildung Abb. A.2.2 (b).
	/
	Abb. A.2.2 Schematische Darstellung der Wechselwirkungen:  (a) 𝒏𝑭 = 4 Felder und 𝒏𝑾,𝒎𝒂𝒙 = 6 Wechselwirkungen pro Bilanzgleichung  (b) Zwischen Tropfen- und Blasenfeld wird keine Wechselwirkung angenommen
	Für viele thermohydraulische Simulationen ist die Verwendung eines Zwei-Felder-Modells (flüssig und gasförmig, wie gegenwärtig in ATHLET implementiert) ausreichend /ROT15b/, was durch zahlreiche Validierungsrechnungen belegt ist /AUS16/. Allerdings gibt es, wie im vorigen Kapitel beschrieben, inhärente Schwächen bei der Simulation verschiedener zweiphasiger Strömungsbilder. So haben bereits frühere Analysen gezeigt, dass Ringtropfenströmungen mit ATHLET nicht zufriedenstellend reproduziert werden können /TRA 04/. Anwendungsfälle mit Relevanz für die Reaktorsicherheitsbewertung, bei welchen erwartet wird, dass der Einsatz von Mehrfeldermodellen die Simulationsfähigkeit von Systemcodes wie ATHLET deutlich verbessert, sind:
	 Critical Heat Flux- (CHF-) Berechnung und Dryout-/Post-Dryout-Wärmeübergang: Als Dryout wird für Zweiphasen(ring)strömungen mit hohem Dampfgehalt das Austrocknen des Flüssigkeitsfilms entlang der Brennstabhüllrohre bezeichnet. CHF bezeichnet in diesem Zusammenhang die Wärmestromdichte, bei welcher Dryout entsteht. Eine Folge des Nicht-Benetzens der Hüllrohroberfläche ist ein verschlechterter Wärmeübergang an das Kühlmittel. Da Dryout ein hydrodynamisches Problem ist, welches neben Verdampfungsprozessen von Entrainment und Wiederanlagern von Flüssigkeitstropfen am Hüllrohr bestimmt ist, sind Mehrfeldermodelle zu seiner mechanistischen Beschreibung gut geeignet /JAY 04/, /JAY 05/. Während der Abblase- und Flutungsphase eines Kühlmittelverluststörfalls wird unter Dryout-Bedingungen im Kern Wärme von den Hüllrohren sowohl an die kontinuierliche Dampfphase als auch an die dispersen, mitgerissenen Flüssigkeitstropfen abgegeben. Dieser Vorgang wird als “dispersed flow film boiling” (DFFB) bezeichnet. Die Mischung von Dampf und Wassertropfen kann dabei die Hüllrohre ausreichend kühlen, sodass die Hüllrohrtemperaturen unter den maximal zulässigen Werten bleiben. Auch dieses Phänomen kann mit Hilfe von Mehrfeldermodellen berechnet werden /ERG 06/.
	 Quenchfrontbewegung bei Top-Down-Quenching: Aufgrund der entgegengesetzten Strömungsrichtung von flüssigem Film und im Dampf mitgerissenen Tropfen wird eine verbesserte Simulation dieses Phänomens mit einem Mehrfeldermodell erwartet /VAL 11/, /BES 10/.
	 Reflux-Condenser-Mode: Tropfentransport vom Reaktorkern in Richtung Dampferzeuger bei gleichzeitiger, auch entgegengesetzter Strömung der kontinuierlichen Flüssigkeitsphase. Mit dem Tropfentransport vom Kern zu den Dampferzeugern verbunden ist zum einen der Effekt, dass durch die Verdampfung der Tropfen auf ihrem Weg zum Dampferzeuger die Rückflussrate des Wassers zum Kern beeinflusst wird (“Steam Binding”), und zum anderen, dass Oszillationen beim Rückströmen gedämpft werden /VAL 11/, /BES 10/).
	𝑛𝑊,𝑚𝑎𝑥=𝑖=1𝑛𝐹(𝑛𝐹−𝑖)=12⋅(𝑛𝐹−1)⋅𝑛𝐹
	 Die o. g. Phänomene werden vor allem bei Kühlmittelverluststörfällen in DWRn erwartet. Aber auch beim Normalbetrieb von Siedewasserreaktoren liegen sowohl Flüssigkeits- als auch Gasphase einerseits kontinuierlich und andererseits dispers als Tropfen und Blasen verschiedener Durchmesser vor, weshalb die Simulationsfähigkeit von ATHLET für diesen Reaktortyp durch den Einsatz von Mehrfeldermodellen verbessert werden kann /ROT 15b/, /ROT 17/.
	Weitere Anwendungsfälle, bei denen der Einsatz eines Mehrfeldermodells sinnvoll erscheint, sind:
	 Strömung in Heatpipes/Thermosiphons, welche zur Brennelementlagerbeckenkühlung eingesetzt werden sollen und in denen Ring-Nebel-Strömung mit Gegenströmung der kontinuierlichen Wasserphase an der Rohrwand und der mitgerissenen Wassertropfen in Rohrzentrum auftreten kann (vgl. laufendes Projekt “Passive Lagerbeckenkühlung durch Wärmerohre”, Förderkennzeichen RS1543).
	 Druckhaltersprühen: Bei einigen Druckhaltern kann das eingesprühte Wasser aus unterschiedlichen Quellen stammen (aus dem kalten Strang und Zusatzboriersystem sowie aus dem Volumenregelsystem) und damit unterschiedliche Temperaturen aufweisen. Zur realistischen Simulation solcher Druckhaltersprühsysteme könnte ein Modell mit mehreren Tropfenfeldern eingesetzt werden.
	CATHARE (Code for Analysis of THermalhydraulics during an Accident of Reactor and safety Evaluation) ist ein Thermohydraulik-Systemcode für die Sicherheitsanalyse (vor allem) von Druckwasserreaktoren. CATHARE wird von der CEA entwickelt, unterstützt durch AREVA-NP, EDF und IRSN. Die aktuelle Codeversion, welche u. a. in Genehmigungsverfahren eingesetzt wird, CATHARE-2, basiert auf einem Zwei-Phasen-Sechsgleichungsmodell. Im Rahmen des NEPTUNE-Projekts wird gegenwärtig eine zukünftige Codeversion, CATHARE-3, entwickelt /GUE07/. Die physikalischen Modelle betreffend soll die hauptsächliche Weiterentwicklung von CATHARE im Einsatz von Mehrfeldermodellen, gekoppelt mit einer Gleichung zur Berechnung der Zwischenphasenflächendichte und einem Zwei-Phasen-Turbulenzmodell, bestehen /EMO09/. Bezüglich des Einsatzes von Mehrfeldermodellen wurde bisher ein Drei-Felder-Modell (Flüssigkeit kontinuierlich, Tropfen; Gasphase kontinuierlich) in CATHARE implementiert. Dieses Modell wird in einer Simulation lokal an den Stellen eingesetzt, an welchen man sich eine Verbesserung der Simulation hierdurch erhofft (z. B. im Reaktorkern bei Simulationen von Kühlmittelverluststörfällen mit Kernfluten), während das übrige Simulationsgebiet standardmäßig mit dem Zwei-Felder-Modell berechnet wird /VAL11/. Dieser Ansatz erfordert eine Behandlung “hybrider” Leitungen an den Schnittstellen der Simulationsgebiete mit zwei bzw. drei Feldern. Das Drei-Felder-Modell kann bei 0D-, 1D-, und 3D-Simulationen eingesetzt werden. Versuchsnachrechnungen von Experimenten zur kritischen Wärmestromdichte/Dryout und zum Post-Dryout-Wärmetransport mit dem Drei-Felder-Modell im 1D-Simulationsgebiet haben zufriedenstellende Ergebnisse geliefert. Simuliert wurden die Experimente von Wurtz, Bennet et al. und Becker et al. /JAY04/ sowie die Versuchsreihen TPTF (JAERI) und THTF (ORNL) /JAY05/. Darüber hinaus wurde das Drei-Felder-Modell zur Nachrechnung von Kernflutungsexperimenten an den Brennstabbündelversuchsständen PERICLES und RBHT sowie am Integralversuchsstand BETHSY verwendet. Bei den Simulationen der PERICLES- und RBHT-Versuche wurde das Modell in einem 1D-Simulationsgebiet eingesetzt, während es bei der Nachrechnung des BETHSY-Experiments 6.7C sowohl im 0D- und 1D- als auch im 3D-Bereich zum Einsatz kam /VAL11/. Bei BETHSY 6.7C wurden außerdem verschiedene Komponenten des Primärkreislaufs mit dem Drei-Felder-Modell berechnet: Kern, oberes Plenum, heiße Stränge und Dampferzeuger. Die Nachrechnungen der PERICLES- und RBHT-Experimente lieferten zufriedenstellende Ergebnisse. Die Nachrechnung von BETHSY 6.7C zeigte, dass das Drei-Felder-Modell im Vergleich zum Zwei-Felder-Modell besser in der Lage ist, den Top-Down-Quenching-Prozess mit entgegengesetzter Strömung von Flüssigkeitsfilm und Tropfen zu simulieren. Während das Strömungsverhalten am Kernaustritt korrekt berechnet wurde, konnte das Verhalten der Tropfen nach Verlassen des Kerns noch nicht zufriedenstellend abgebildet werden, da noch kein geeignetes Schließungsmodell zur Berechnung der Tropfendeposition in den entsprechenden Komponenten (oberes Plenum und heiße Stränge) zur Verfügung stand.
	RELAP (Reactor Excursion and Leak Analysis Program) ist ein Systemcode zur Simulation des Verhaltens des Reaktorkühlkreislaufs bei verschiedenen Unfällen und Transienten. RELAP wird seit den 1960er Jahren entwickelt. Gegenwärtig existieren verschiedene Versionen des Codes; die bekanntesten sind RELAP5-3D und RELAP-7, beide werden am Idaho National Laboratory (INL) entwickelt.
	RELAP-7 befindet sich gegenwärtig im Entwicklungsstadium. Es basiert auf einem Zwei-Felder-Modell mit sieben Bilanzgleichungen; die zusätzliche Bilanzgleichung gegenüber einem klassischen Sechsgleichungsansatz basiert auf der Tatsache, dass die Drücke in den beiden Feldern (Phasen) nicht gleich sind (die Vereinfachung, dass die Drücke gleich sind, wird im Sechsgleichungsansatz gemacht). Für RELAP-7 sind derzeit keine Entwicklungen zu Mehrfeldermodellen bekannt. RELAP5-3D ist die aktuelle RELAP-Version, welche klassisch auf einem Zwei-Felder-Modell mit sechs Bilanzgleichungen basiert. Zurzeit wird ein Sechs-Felder-Modell (Flüssigkeit kontinuierlich, kleine Tropfen, große Tropfen; Gasphase kontinuierlich, kleine Blasen, große Blasen) für die spätere Implementierung in RELAP5-3D entwickelt /ROT 15a/, /ROT 15b/, /ROT 16/, /ROT 17/, vgl. Kapitel 3.5.
	TRACE (TRAC/RELAP Advanced Computational Engine) ist das Referenz-Codesystem der U.S.NRC zur Simulation der Thermohydraulik von Lecks und Transienten, bestehend aus den Rechenprogrammen TRAC-P, TRAC-B, RELAP5 und RAMONA. TRACE verwendet ein klassisches Zwei-Felder-Modell mit sechs Bilanzgleichungen. Gemäß /ROT 15b/ und /MAR 13/ ist die Entwicklung eines dritten Feldes (Tropfen) geplant.
	Der Thermohydraulik-Systemcode SPACE (Safety and Performance Analysis CodE) wird von Korea Nuclear Hydro and Nuclear Power Co. (KHNP) zur Sicherheitsbewertung bestehender Druckwasserreaktoren und fortschrittlicher Reaktordesigns entwickelt. Erklärtes Ziel der Entwicklung von SPACE ist es, bisher verwendete Systemcodes zur Reaktorsicherheitsbewertung zu ersetzen. SPACE löst die Erhaltungsgleichungen für drei Felder (flüssig kontinuierlich, Tropfen; gasförmig) /NOH 13/, /HAS 11/. In /HAS 11/ ist kurz die Nachrechnung von CHF-Experimenten (“Bennet’s Heated Tube Experiments”, vgl. die Bemerkungen zu CATHARE in Kapitel 5) mit SPACE erwähnt, allerdings wurde hierbei offensichtlich nicht das Drei-Felder-Modell eingesetzt, sondern klassische “Look-up Tables”. Eine dokumentierte Anwendung des Drei-Felder-Modells konnte im Rahmen der Recherche nicht gefunden werden.
	COBRA-TF (COolant-Boiling in Rod Arrays - Two Fluids), bzw. CTF, seine Weiterentwicklung an der Reactor Dynamics and Fuel Management Group (RDFMG) der Pennsylvania State University, ist ein Thermohydraulik-Subchannel-Code zur Analyse von Transienten in Brennstabbündeln von Leichtwasserreaktoren. Die aktuelle Codeversion enthält ein Drei-Felder-Modell (Flüssigkeit kontinuierlich, Tropfen; Gasphase), welches – im Gegensatz zu den oben aufgelisteten Codes – auf der Vereinfachung beruht, dass sich das Tropfenfeld und das Feld der kontinuierlichen flüssigen Phase im thermischen Gleichgewicht befinden, wodurch nur eine Energiebilanzgleichung für beide flüssigen Felder zu lösen ist /SAL 15/.
	In /ROT17/ ist vermerkt, dass die Programme COBRA/TRAC (eine Fusion von COBRA-TF und TRAC) und WCOBRA/TRAC ein Drei-Felder-Modell (Flüssigkeit kontinuierlich, Tropfen; Gasphase) im Reaktordruckbehälter verwenden; das Tropfenfeld ist dabei nur im 3D-Simulationsgebiet anwendbar. Da die Verwendung des Drei-Felder-Modells in COBRA/TRAC bereits seit mindestens 1982 dokumentiert ist /THU82/, sollten genügend Validierungsrechnungen zu den verwendeten Schließungsgleichungen existieren.
	In einer eher aktuellen Arbeit /ERG 06/ wurde ein zusätzliches Feld für kleine Tropfen in COBRA-TF eingeführt, sodass die dort verwendete Programmversion ein Vier-Felder-Modell (Flüssigkeit kontinuierlich, große Tropfen, kleine Tropfen; Gasphase) enthält, wobei allen Feldern der flüssigen Phase unterstellt wird, dass sie sich im thermischen Gleichgewicht befinden. Mit dem modifizierten Code wurden verschiedene Experimente der Versuchsreihen FLECHT-SEASET (Full Length Emergency Core Heat Transfer - System Effects and Separate Effects Tests) und RBHT (Rod Bundle Heat Transfer) nachgerechnet. Im Vergleich zu Simulationen mit dem Original-Code haben sich einige Rechenergebnisse verbessert, während insbesondere für die FLECHT-SEASET-Experimente eine Verschlechterung einiger Simulationsergebnisse durch die Einführung des vierten Feldes eingetreten ist.
	Weitere Simulationsprogramme, welche Mehrfeldermodelle anwenden, sind:
	• TRAC-M (Transient Reactor Analysis Code): In /LEE 06/ sind die Implementierung eines Tropfenfeldes in den Systemcode sowie Nachrechnungen der Experimente von Collier&Hewitt und von Würtz mit dem modifizierten Programm beschrieben. Das Tropfenfeld wird als im thermischen Gleichgewicht mit der kontinuierlichen flüssigen Phase stehend betrachtet; die Schließungsgleichungen entsprechen im Wesentlichen den in COBRA-TF verwendeten.
	 FIDAS (FIlm Dryout Analysis Code in Subchannels): Ein Subchannelcode welcher neben den kontinuierlichen Feldern ein Tropfenfeld enthält /JAY 04/, /LEE 06/. Die Tropfen können eine andere Temperatur haben als die kontinuierliche flüssige Phase.
	 MONA: Ein Subchannelcode, welcher neben den kontinuierlichen Feldern ein Tropfenfeld enthält /JAY 04/
	 Gemäß /ROT 17/ profitieren auch CFD-Codes von Mehrfeldermodellen.
	 STRAP: Ein von der Belgrad-Universität entwickelter prädiktiver Code für stratifizierte und vertikale annulare Strömungen /STE 95/. Hier handelt es sich um ein 3-Felder-Modell.
	Keine Informationen bezüglich der Verwendung von Mehrfeldermodellen wurden in folgenden bekannten Systemcodes gefunden:
	 MARS (Multi-dimensional Analysis of Reactor Safety)
	 KORSAR (KOmpleksnyi RaSchet Atomnykh Reaktorov)
	 APROS (Advanced PROcess Simulation environment)
	Wie bereits weiter oben beschrieben, entstehen beim Aufteilen einer Phase in mehrere Felder (z. B. Aufteilen einer flüssigen Phase in die zwei Felder “Flüssigkeit kontinuierlich” und “Flüssigkeit, Tropfen”) “Schnittstellen”, welche in den Erhaltungsgleichungen berücksichtigt werden müssen. Im Folgenden sind einige der zusätzlichen Terme exemplarisch beschrieben. Bei der Beschreibung geht es darum, einen prinzipiellen Überblick zu liefern und noch nicht eine detaillierte Herleitung der einzelnen Terme für jedes Feld (diese ist ggf. Thema eines weiterführenden Dokumentes) zu liefern. Eine sehr übersichtliche Beschreibung der Bilanzgleichungen für ein Sechs-Felder-Modell ist in /ROT 15b/ und /ROT 16/ zu finden.
	Als beispielhafte Gleichungen werden die Bilanzgleichungen eines Drei-Felder-Modells (Flüssigkeit kontinuierlich, Dampf kontinuierlich, Flüssigkeit dispers) betrachtet. Die Formulierung der Zusatzterme ist entsprechend der Formulierungen der Bilanzgleichungen (“Basic Field Equations”) in der ATHLET-Modellbeschreibung /AUS 16/ gewählt und von /JAY 04/ inspiriert. Der Einfluss verschiedener Strömungsformen auf die Gleichungsterme ist noch nicht berücksichtigt, stattdessen werden die Volumenanteile der verschiedenen Phasen als Verteilungsparameter benutzt. Daher sind die folgenden Gleichungen nur als grober Entwurf für eine Implementierung in ATHLET zu betrachten, welcher während der Entwicklungsarbeiten zum Dreifeldermodell modifiziert werden muss.
	Im Folgenden steht 𝑤𝛤 als volumetrischer Fluss und ist abhängig von der Phasenwechselrichtung.
	Verdampfung der kontinuierlichen flüssigen Phase: 𝑤𝛤=𝑤𝑙𝑐
	 Kondensation der Dampfphase: 𝑤𝛤=𝑤𝑣𝑐
	 Verdampfung der dispersen flüssigen Phase: 𝑤𝛤=𝑤𝑙𝑑
	Darüber hinaus werden die Mischungsdichte und die relative Geschwindigkeit eingeführt:
	Es gilt für n-Felder (in unserem Fall 𝑛=3):
	Der in der Gleichung des ATHLET 2-Fluid-Modells bisher enthaltene Phasenwechselterm 𝜓 müsste durch die Terme zur Beschreibung des Massenverlustes durch Verdampfen von Flüssigkeit aus dem kontinuierlichen Feld in die Dampfphase 𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐, des Massenverlustes durch Verdampfen von Flüssigkeit aus dem dispersen Feld in die Dampfphase 𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐 sowie des Tropfenmitrisses (Entrainment) aus dem kontinuierlichen Flüssigkeitsfeld in das disperse Feld 𝜑𝑒 und des (Wieder-) Eindringens von Tropfen in das kontinuierliche Flüssigkeitsfeld (Deposition) 𝜑𝑑 ergänzt bzw. ersetzt werden.
	Kontinuierliche Liquid-Phase:
	Disperse Liquid-Phase:
	Kontinuierliche Gas-Phase:
	Tab. A. 4.1 Massenbilanz-Terme
	𝜌𝑚=𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 +𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐 + 𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑙𝑑
	Wie bei der Massenbilanz müssen nun statt der bzw. zusätzlich zu dem Term 𝜓⋅𝑤𝛤, welcher die Impulsflussdichteänderung aufgrund von Phasenübergängen berücksichtigt, weitere Terme eingeführt werden (s. untenstehende Gleichungen), z. B. 𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐⋅𝑤𝛤,𝑙𝑐→𝑣𝑐.
	𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐=𝑤𝑣𝑐−𝑤𝑙𝑐
	𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑=𝑤𝑣𝑐−𝑤𝑙𝑑
	𝜌𝑣𝑎𝑝=𝜌𝑣𝑐 ⋅𝛼𝑣𝑐𝛼𝑣𝑐+𝛼𝑙𝑑+𝜌𝑙𝑑 ⋅ 𝛼𝑙𝑑 𝛼𝑣𝑐+𝛼𝑙𝑑
	𝑘=1𝑛𝛼𝑘=𝛼𝑙𝑐 + 𝛼𝑣𝑐 +𝛼𝑙𝑑 =1
	Kontinuierliche Liquid-Phase:
	Disperse Liquid-Phase:
	𝜕𝛼𝑙𝑐𝜌𝑙𝑐 𝜕𝑡+𝛻⋅𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐 𝑤𝑙𝑐=𝜑𝑑 −𝜑𝑒 −𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐
	𝜕𝛼𝑙𝑑𝜌𝑙𝑑 𝜕𝑡+𝛻⋅𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑙𝑑 𝑤𝑙𝑑=−𝜑𝑑 +𝜑𝑒 −𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐 
	𝜕𝛼𝑣𝑐𝜌𝑣𝑐 𝜕𝑡+𝛻⋅𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐= 𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐 +𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐 
	Kontinuierliche Gas-Phase:
	Tab. A. 2 Bedeutung der Terme der Impulsbilanzgleichung
	𝑤𝛤,𝑙𝑐→𝑣𝑐 ist dabei die Geschwindigkeit des flüssigen kontinuierlichen oder des gasförmigen Feldes, abhängig davon, ob ein Kondensations- oder Verdampfungsvorgang vorliegt. Des Weiteren müssten die Terme für die Zwischenphasenreibung, die Wandreibung, die Wasserspiegelkraft und – sofern aktiviert – die virtuelle Masse überarbeitet werden. Die virtuelle Masse ist gemäß /AUS16/ in der aktuellen Codeversion von ATHLET nicht berücksichtigt.
	𝜕𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐  𝑤𝑙𝑐 𝜕𝑡+𝛻⋅𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐 𝑤𝑙𝑐 𝑤𝑙𝑐 +𝛻⋅𝛼𝑙𝑐 𝑝=−𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑣𝑐−𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑−𝛼𝑙𝑐 𝑓𝑊−𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐𝑤𝛤,𝑙𝑐→𝑣𝑐−𝜑𝑒𝑤𝑙𝑐+𝜑𝑑𝑤𝑙𝑑−𝛼𝑙𝑐𝜌𝑙𝑐 𝑔 sin(𝛾)+(𝛼𝑣𝑐+𝛼𝑙𝑑) 𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐−𝜌𝑣𝑎𝑝 𝑔 cos(𝛾) 𝐷ℎ𝛻𝛼𝑣𝑐−𝛼𝑙𝑐 𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐 +𝛼𝑙𝑐 𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑙𝑐,𝑙𝑑𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑙𝑐,𝑙𝑑 +𝑆𝐼,𝑙𝑐
	Die Erweiterung der Energiebilanzgleichungen (2.3) und (2.4) aus /AUS16/ sieht prinzipiell ähnlich aus. Die zusätzlichen Terme, welche den Energieeintrag oder -abzug aus einem Feld aufgrund von Phasenwechseln oder Entrainment/Tropfendeposition beschreiben, haben die Form 𝜑⋅ℎ+12𝑤⋅𝑤. Außerdem kommen weitere Terme hinzu, wie z. B. Wärmeströme zwischen den Feldern oder die durch Scherkräfte geleistete Arbeit und Dissipation.
	Kontinuierliche Liquid-Phase:
	𝜕𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑙𝑑  𝑤𝑙𝑑 𝜕𝑡+𝛻⋅𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑙𝑑 𝑤𝑙𝑑 𝑤𝑙𝑑 +𝛻⋅𝛼𝑙𝑑 𝑝=−𝜏𝑖,𝑙𝑑→𝑣𝑐+𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑−𝛼𝑙𝑑 𝑓𝑊−𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐𝑤𝛤,𝑙𝑑→𝑣𝑐+𝜑𝑒𝑤𝑙𝑐−𝜑𝑑𝑤𝑙𝑑−𝛼𝑙𝑑𝜌𝑙𝑑 𝑔 sin(𝛾)−𝛼𝑣𝑐 𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑 −𝛼𝑙𝑐 𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑙𝑐,𝑙𝑑𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑙𝑐,𝑙𝑑 +𝑆𝐼,𝑙𝑑
	𝜕𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐 𝜕𝑡+𝛻⋅𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐 +𝛻⋅𝛼𝑣𝑐 𝑝=+𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑣𝑐+𝜏𝑖,𝑙𝑑→𝑣𝑐−𝛼𝑣𝑐 𝑓𝑊+𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐𝑤𝛤,𝑙𝑐→𝑣𝑐+𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐𝑤𝛤,𝑙𝑑→𝑣𝑐−𝛼𝑣𝑐𝜌𝑣𝑐 𝑔 sin(𝛾)−(𝛼𝑣𝑐+𝛼𝑙𝑑) 𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐−𝜌𝑣𝑎𝑝 𝑔 cos(𝛾) 𝐷ℎ𝛻𝛼𝑣𝑐+𝛼𝑣𝑐 𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑 +𝛼𝑣𝑐 𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐 +𝑆𝐼,𝑣𝑐
	Disperse Liquid-Phase:
	Kontinuierliche Gas-Phase:
	Tab. A. 3 Bedeutung der Terme der Energiebilanzgleichung
	Folgende Annahmen werden zur Vereinfachung des beschriebenen Modells gemacht:
	𝜕𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐 ℎ𝑙𝑐+12𝑤𝑙𝑐 𝑤𝑙𝑐𝜕𝑡−𝛼𝑙𝑐⋅ 𝜕𝑝𝜕𝑡 +𝛻⋅𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐 𝑤𝑙𝑐  ℎ𝑙𝑐+12 𝑤𝑙𝑐 𝑤𝑙𝑐 =𝛼𝑙𝑐 𝜏𝑖,𝑣𝑐→𝑙𝑐 |𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐|+𝛼𝑙𝑐 𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑 |𝑤𝑅|𝑙𝑐,𝑙𝑑|+𝛼 𝜌𝑙𝑐 𝑔 sin(𝛾) 𝑤𝑙𝑐+𝑞𝑤,𝑙𝑐+𝑞𝑖,𝑙𝑐→𝑣𝑐+𝑞𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑+𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐ℎ𝛹,𝑙𝑐+12 𝑤𝛤𝑤𝛤+𝜑𝑑 ℎ𝑙𝑐+12𝑤𝑙𝑑𝑤𝑙𝑑−𝜑𝑒 ℎ𝑙𝑐+12𝑤𝑙𝑑𝑤𝑙𝑑+𝑆𝑓𝑟𝑖𝑐𝑡𝑖𝑜𝑛+𝑆𝑐𝑜𝑚𝑝𝑟𝑒𝑠𝑠𝑖𝑜𝑛+𝑆𝐸,𝑙𝑐
	• Es gibt keinen Wärmeaustausch und keine durch Scherkräfte übertragene Arbeit zwischen der dispersen und kontinuierlichen Liquid-Phase:
	• Die Tröpfchen bewegen sich mit der gleichen Geschwindigkeit wie die kontinuierliche Gas-Phase:
	𝜕𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑙𝑑 ℎ𝑙𝑑+12𝑤𝑙𝑑 𝑤𝑙𝑑𝜕𝑡−𝛼𝑙𝑑⋅ 𝜕𝑝𝜕𝑡 +𝛻⋅𝛼𝑙𝑑 𝜌𝑙𝑑 𝑤𝑙𝑑  ℎ𝑙𝑑+12 𝑤𝑙𝑑 𝑤𝑙𝑑 =𝛼𝑙𝑑 𝜏𝑖,𝑣𝑐→𝑙𝑑 𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑+𝛼𝑙𝑑 𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑 |𝑤𝑅|𝑙𝑐,𝑙𝑑|+𝛼 𝜌𝑙𝑑 𝑔 sin(𝛾) 𝑤𝑙𝑑+𝑞𝑤,𝑙𝑑+𝑞𝑖,𝑙𝑑→𝑣𝑐−𝑞𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑+𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐ℎ𝛹,𝑙𝑑+12 𝑤𝛤𝑤𝛤−𝜑𝑑 ℎ𝑙𝑑+12𝑤𝑙𝑑𝑤𝑙𝑑+𝜑𝑒 ℎ𝑙𝑑+12𝑤𝑙𝑑𝑤𝑙𝑑+𝑆𝑓𝑟𝑖𝑐𝑡𝑖𝑜𝑛+𝑆𝑐𝑜𝑚𝑝𝑟𝑒𝑠𝑠𝑖𝑜𝑛+𝑆𝐸,𝑙𝑑
	• Die Wasserspiegelkraft wird durch eine Mischungsdichte 𝜌𝑣𝑎𝑝 für die kontuierliche Dampfphase und Tropfen ermittelt.
	• Wie bisher werden folgende Terme im Code vernachlässigt:
	– Geometrie- und Strukturänderungen: 𝑑𝑉𝑑𝑡=0
	– virtuelle Masse : z.B. : 𝛼𝑣𝑐 𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑚𝜕𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐𝜕𝑡+𝛻𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐=0
	– potentielle Energie-Terme
	– Scherkraft- und Dissipationsterme für die Energieerhaltungsgleichung:    𝜏𝑖=0
	– Erdbeschleunigungsterme für die Massen-und Energieerhaltungsgleichungen (siehe /AUH 16/ “Mass and Energy Balances”)
	– Kompressionsarbeit und Dissipation durch Wandreibung
	𝜕𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 ℎ𝑣𝑐+12𝑤𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐𝜕𝑡−𝛼𝑣𝑐⋅ 𝜕𝑝𝜕𝑡 +𝛻⋅𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐  ℎ𝑣𝑐+12 𝑤𝑣𝑐 𝑤𝑣𝑐 =𝛼𝑣𝑐 𝜏𝑖,𝑣𝑐→𝑙𝑐 |𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑐|+𝛼𝑣𝑐 𝜏𝑖,𝑣𝑐→𝑙𝑑 |𝑤𝑅|𝑣𝑐,𝑙𝑑|+𝛼 𝜌𝑣𝑐 𝑔 sin(𝛾) 𝑤𝑣𝑐+𝑞𝑤,𝑣𝑐−𝑞𝑖,𝑙𝑐→𝑣𝑐−𝑞𝑖|𝑙𝑑→𝑣𝑐−𝜑𝑙𝑐→𝑣𝑐ℎ𝛹,𝑣𝑐+12 𝑤𝛤𝑤𝛤−𝜑𝑙𝑑→𝑣𝑐 ℎ𝑣𝑐+12 𝑤𝛤𝑤𝛤+𝑆𝑓𝑟𝑖𝑐𝑡𝑖𝑜𝑛+𝑆𝑐𝑜𝑚𝑝𝑟𝑒𝑠𝑠𝑖𝑜𝑛+𝑆𝐸,𝑣𝑐
	Ein grundsätzliches Problem bei der Anwendung von Mehrfeldermodellen ist die Beschreibung der neuen Quell- und Phasenwechselterme. Hierfür werden Schließungsgleichungen benötigt, welche in der Regel nur für spezielle Geometrien, Strömungsformen und Parameterbereiche gültig sind. In der Literatur ist daher eine Vielzahl von Schließungsgleichungen für die jeweils untersuchten Fälle zu finden, z. B. in /JAY 04/, /JAY 05/, /LEE 06/, /STE 07/, /BON 09/, /VAL 11/, /ROT 17/.
	– 𝑞𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑=0
	– 𝜏𝑖,𝑙𝑐→𝑙𝑑=0
	Um ein Beispiel für die verschiedenen Phänomene zu geben, welche von den Schließungsgleichungen abgedeckt werden müssen, sind Abb. A.5.1 und Abb. A.5.2 die Quellterme in den Erhaltungsgleichungen eines Sechs-Felder-Modells (Flüssigkeit kontinuierlich, kleine Tropfen, große Tropfen; Gasphase kontinuierlich, kleine Blasen, große Blasen) abgebildet. Die detaillierte Beschreibung der Gleichungen ist in /ROT17/ zu finden. Rot ausgefüllte Boxen in den Abbildungen bedeuten, dass gemäß /ROT17/ gegenwärtig (die Quelle ist aus dem Jahr 2017) keine Schließungsgleichungen für den entsprechenden Prozess bekannt sind. Stattdessen werden vorübergehend die analogen Schließungsgleichungen der jeweils anderen Phase empfohlen: Tropfenkoaleszenz soll z. B. durch die Gleichungen für Blasenkoaleszenz berechnet werden, solange kein spezielles Modell bekannt ist.
	• 𝑓𝑊=0 für die disperse Liquidphase bei Ringtropfenströmung (dieser Punkt ist erst bei der Unterscheidung verschiedener Strömungsformen relevant)
	– 𝑤𝑙𝑑=𝑤𝑣𝑐
	/
	Abb. A. 5.1 Zusatzterme in den Feldern der Tropfen-Phase, nach /ROT17/
	/
	Abb. A. 5.2 Zusatzterme in den Feldern der Blasen-Phase, nach /ROT17/
	Versuchsnachrechnungen mit CATHARE haben gezeigt, dass die Simulationsfähigkeit des Codes bei Verwendung eines Drei-Felder-Modells Modell (flüssig kontinuierlich, Tropfen; gasförmig) anstelle des traditionellen Zwei-Felder-Modells verbessert werden konnte, allerdings nur für die Phänomene, zu welchen Schließungsgleichungen bekannt sind /VAL 11/: “In these preliminary calculations with a three-field model, the flow behavior at the core outlet is already better described but the behavior of droplets downstream of the core is not yet well captured since no adequate deposition law is available for these components.”
	Andererseits konnte – obwohl die Schließungsgleichungen prinzipiell strömungsformabhängig sind /ROT 15a/, /JAY 04/ – nachgewiesen werden, dass zumindest für langsame Transienten in (nahezu) horizontalen Rohren mit dominanter Strömungsrichtung durchaus strömungsformunabhängige Schließungsgleichungen verwendet werden können /BON 09/. Die Autoren konnten mit ihrem Vier-Felder-Modell (flüssig kontinuierlich, Tropfen; gasförmig kontinuierlich, Blasen) sogar die Strömungsformen in einer Pipeline in guter Übereinstimmung mit der Strömungskarte von Taitel&Dukler vorhersagen.
	Wie bereits angesprochen, sind beim 3-Felder-Modell grundsätzlich 3 Wechselwirkungen möglich. Schließungsgleichungen müssen entsprechend zusätzlich für folgende physikalischen Effekte gefunden werden:
	1. liq. kontinuierlich <=> liq. dispers:
	 Tropfendeposition
	 Tropfenentrainment
	2. liq. dispers <=> vap. kontinuierlich:
	 Tropfen “drag”, Zwischenphasenflächenreibung für Tropfen
	 Wärmetransport zwischen Tropfen und Gasphase
	3. Wärmetransport zwischen Tropfen und Wand + Konvektion + Wärmestrahlung
	4. Tropfendurchmesser
	5. Übergänge zwischen verschiedenen Strömungsformen
	Die Tab. A.5.1 listet die aus der Literatur bekannte Schließungsgleichungen mit deren Abhängigkeiten zur Geometrie und Strömungsform auf. In der Tabelle sind folgende Abkürzungen zu finden: v.=vertical, h.=horizontal, A-F=Annular-Flow, Bub.=Bubbly-Flow, Strat.=Stratified Flow, A-M=Annular-Mist-Flow, Dis.=Dispersed Flow, Corr.=Correlation, cont.=continuous, interf.=interfacial, k. A.=keine Angaben
	Tab. A.5.1 Verfügbare Schließungsgleichungen in Abhängigkeit von Geometrie und Strömungsform
	Strömungsform
	Geometrie
	Modellzweck
	Korrelation / Bezeichnung
	Code
	Referenz
	CATHARE3
	k.A.
	k.A.
	/VAL 11/
	Deposition
	-
	CATHARE3
	k.A.
	k.A.
	/VAL 11/
	Entrainment
	-
	CATHARE3
	k.A.
	k.A.
	/VAL 11/
	Friction droplets-gas
	-
	CATHARE3
	k.A.
	k.A.
	/VAL 11/
	Heat transfer droplets-gas
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Deposition
	Hoyer
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Entrainment
	Hewitt-Govan
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	cont. phases interf. friction
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Friction Wall - cont. phases
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Droplets Diameter
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Mass Transfer cont.liq, gas
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Mass Transfer disp.liq, gas
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Heat transfer droplets-gas
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Heat transfer liquid-wall
	Dittus-Boelter
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Heat transfer cont. phases
	forced. conv
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Gas Droplets Shear Stress
	-
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Break-Up of bubbles
	Milashenko
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Break-Up of bubbles
	Ueda
	CATHARE3
	A-F
	v.
	/JAY 04/
	Transition to Annular Flow
	list of models
	SPACE
	?
	?
	/HAS 11/
	Deposition
	Pan-Hanratty
	SPACE
	?
	?
	/HAS 11/
	Entrainment
	Pan-Hanratty
	-
	Bub.
	v.
	/STE 07/
	Liquid Gas Interfacial Area
	-
	-
	Bub.
	v.
	/STE 07/
	Wall shear stress
	-
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Deposition
	Paleev,Sugawara
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Entrainment
	Saito,Sugawara
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Friction Film-Gas
	Kim,Dunkler
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Friction Droplets-Gas
	Cliff,Saito,Sami
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Friction Wall-Film
	Blasisus,Ardron
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Film Thickness
	-
	STRAP
	A-F, Strat.
	v.
	/STE 95/
	Condensation
	Kim,Bankoff
	k.A.
	Bub.,Strat.,Slug
	h.
	/BON 09/
	Deposition
	Pan-Hanratty
	k.A.
	Bub.,Strat.,Slug
	h.
	/BON 09/
	Entrainment
	Pan-Hanratty
	k.A.
	Bub.,Strat.,Slug
	h.
	/BON 09/
	droplets Drag
	Alipchenkov
	k.A.
	Bub.,Strat.,Slug
	h.
	/BON 09/
	droplets Diameter
	Sarkhi-Hanratty
	k.A.
	Bub.,Strat.,Slug
	h.
	/BON 09/
	Friction Factors
	list of
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Deposition
	Kataoka et al.
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Entrainment
	Kataoka et al.
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Interfacial-area transport
	Kataoka + Ishii
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Friction cont. liq.-Gas
	Kim,Wallis
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Friction Droplets-Gas
	Ishii and Chawla
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Heat Correlations
	-
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Eddy viscosity
	Whalley
	k.A.
	Strat.
	h.
	/TRE 11/
	Film Thickness
	Crowley et al.
	TRAC-M/F90
	A-M
	k.A.
	/LEE 06/
	Deposition
	Wurtz
	TRAC-M/F90
	k.A.
	k.A.
	/LEE 06/
	Entrainment
	Wurtz
	TRAC-M/F90
	k.A.
	k.A.
	/LEE 06/
	Droplets Drag
	Clift
	TRAC-M/F90
	k.A.
	k.A.
	/LEE 06/
	Droplets Diameter
	RELAP5/MOD3.2
	TRAC-M/F90
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	Die Modelle und Schließungsgleichungen, die in /JAY 04/ zur Simulation einer Ring-strömung angewendet wurden, wurden auch für eine Brennstabbündelgeometrie in /JAY 05/ angewendet.
	Ein wichtiger Aspekt der Entwicklung und Implementierung eines zusätzlichen Feldes in ATHLET ist der reibungslose und stetige Übergang innerhalb des fluiddynamischen Netzwerks zwischen dem aktuellen 2-Felder- (2F) Gleichungssystem und dem neuen 3-Felder- (3F) Gleichungssystem. Neben dem räumlichen Übergang gilt dies auch für den zeitlichen Übergang sicherzustellen. Falls die gleichen Annahmen gemacht werden, muss das 3F-Modell bei Verschwinden der zusätzlichen Phase in das 2F-Modell übergehen.
	Zum Übergang würde man z.B. 𝛼𝑙𝑑=0 setzen, mit folgenden Konsequenzen:
	 alle Wechselwirkunkgsterme der dispersen Phase wie z.B. (𝜏𝑖,𝑣𝑐→𝑙𝑑) werden dann null.
	 …usw.
	Analoges gilt für den Fall eines verschwindenden Flüssigkeitsfilms, 𝛼𝑙𝑐=0.
	In diesem Fall sind keine großen numerischen Instabilitäten beim Übergang zwischen 2F zu 3F zu erwarten. Allerdings wäre ein Übergang zwischen 1F und 3F deutlich schwieriger und ist im Rahmen dieser Studie nicht vorgesehen.
	Da aber das 3F-Modell zunächst nur für spezielle Strömungsformen implementiert und eingesetzt werden soll, braucht das Modell ein oder mehrere entscheidende Übergangskriterien zum Aktivieren/Deaktivieren des Models in Abhängigkeit von den Strömungsbedingungen. Im ersten Schritt wird das 3F-Modell nur für den Fall einer vertikalen Ringströmung verwendet werden.
	Zurzeit wird bereits in ATHLET der Übergang zur Ring-Tropfen-Strömung an verschiedenen Stellen berechnet (siehe /AUS 16/):
	 zur Berechnung der Zwischenphasenoberfläche im “Direct Condensation” Modell, falls 𝛼𝑣𝑐>0.75 .
	 zur Modellierung der Zwischenphasen-Scherkräfte. Die Kriterien für das Einsetzen von Entrainment sind:
	 Im Fall vertikaler Geometrie : 𝑗∗>𝑤𝑉,𝑒
	 Im Fall horizontaler Geometrie : 𝑤𝑉,𝑒<=𝑤𝑚𝑎𝑥
	mit
	Die Entscheidung zwischen dem Aktivieren oder dem Deaktivieren des 3F-Modells soll auf einer höheren Ebene der Software erfolgen, da diese später eine Vielfalt an Modellen beeinflusst. Deswegen wäre eine Implementierung von zentralen Strömungskarten als Übergangskriterien von Vorteil. Zurzeit wird im Rahmen des Projektes “PAssive Nachzerfallswärme-AbfuhrSysteme” (PANAS) unter anderem die Anwendung der Strömungskarten von /HAJ 03/ und /TAN 82/ für horizontale Rohre in ATHLET untersucht. Beide Strömungskarten wurden in einer Entwicklerversion von ATHLET implementiert, verifiziert und werden zurzeit anhand von Experimentaldaten validiert und können einen Ausgangspunkt für die Entwicklungen zum Dreifeldermodell darstellen. Für vertikale (und auch horizontale) Geometrien könnte man sich an den in /WOL 07/ erwähnten Strömungskarten orientieren. 
	Folgendes muss allerdings berücksichtigt werden:
	 Geometrie der Rohre (horizontal, vertikal, Durchmesser…)
	 Richtung der Strömung (abwärts, aufwärts)
	 Arbeitsfluid (Wasser, Luft…)
	 Welche Parameter werden zur Erstellung der Mappe benutzt (dimensionslose Größe, Komplexität, Anzahl…)
	 Strömungskarte sind meistens für 2-Phasen-Modelle vorgesehen
	Parallel dazu könnte man das Modell von /AUS 05/ für disperse vertikale Strömungen zur Anwendung mit dem 3F-Modell anpassen, was die Abbildung von Kondensations- und Verdampfungsprozesse deutlich verfeinern würde und ein mögliches Übergangskriterium (𝛼>0.7) liefern würde.
	 𝜌𝑣𝑎𝑝=𝜌𝑣𝑐
	 𝜌𝑚=𝛼𝑣𝑐 𝜌𝑣𝑐 +𝛼𝑙𝑐 𝜌𝑙𝑐
	In den folgenden Unterkapiteln sind die potenziellen Nutzen einer oder mehrerer zusätzlicher Feldgleichungen aufgelistet sowie die Risiken/Schwierigkeiten, die mit ihrer Implementierung einhergehen.
	 Wie eingangs erwähnt, ist es internationaler Konsens, dass die heutzutage eingesetzten Systemcodes mit klassischem Zwei-Felder-Modell an die Grenzen ihrer Simulationsfähigkeit gestoßen sind. Die Modellierung zusätzlicher Felder wird explizit als eine deutliche Möglichkeit zur Weiterentwicklung genannt. Andere Systemcodes wie RELAP5-3D oder CATHARE haben diesen Weg bereits eingeschlagen. Wenn sich die Mehrfeldersimulation als Stand der Technik durchsetzt, sollte ATHLET mit dieser Entwicklung Schritt halten können.
	horizontal: 𝑤𝑉,𝑒=max0.5𝜌𝐿−𝜌𝑉𝑔𝛼𝐴𝜌𝑔𝐷 , 0.6𝜌𝐿𝜌 𝑉 vertikal: 𝑤𝑉,𝑒=43 𝑊𝑒𝐶𝐷14+1.6 +cos𝜃⋅𝜎𝛥𝜌𝑔𝜌𝑉2 14
	 Anhand von Versuchsnachrechnungen konnte nachgewiesen werden, dass sich die Simulationsfähigkeit von Systemcodes durch den Einsatz von Mehrfeldermodellen für die Phänomene und Geometrien, für welche Schließungsgleichungen bekannt sind, verbessert hat. Insbesondere betrifft dies Phänomene wie CHF oder Post-Dryout-Wärmetransport, die während eines Kühlmittelverluststörfalls auftreten können und für die Reaktorsicherheit von Bedeutung sind.
	𝑗∗ ist dabei die größte der Phasenoberflächengeschwindigkeiten.
	 Da die Einführung neuer Feldgleichungen evtl. Auswirkungen auf zahlreiche andere, bisher in ATHLET enthaltene Modelle hat, bietet sich eine Chance zur Modernisierung des Codes. Eine solche Modernisierung kann die Codestruktur betreffen, aber auch konkrete physikalische Modelle – so wird CHF in ATHLET bislang mittels sogenannter “Look-up Tables” bestimmt, durch die Simulation mehrerer Felder könnte dieses Phänomen mechanistisch berechnet werden. Oder die Vorhersage von Strömungsformen bei transienten Vorgängen könnte mit einem Mehrfeldermodell im Zusammenspiel mit einem (ebenfalls zu implementierenden) Modell zur Berechnung der Zwischenphasenflächendichte geschehen, anstatt wie bisher auf starren Kriterien, abgeleitet aus Strömungskarten, welche nur für stationäre Vorgänge validiert sind, zu beruhen.
	 Aktuelle Vorhaben, wie RS1543 zur passiven Lagerbeckenkühlung durch Wärmerohre haben Bedarf nach Modifikationen des Wand- und Zwischenphasenreibungsmodells aufgezeigt. Da diese Modelle auch bei der Einführung weiterer Feldgleichungen modifiziert werden müssten, ist der Zeitpunkt hierfür geeignet.
	 Schließungsgleichungen für die neuen Quellterme sind bislang nicht ausreichend bekannt.
	 Es ist unklar, wie viele neue Felder benötigt werden, um eine ausreichende Verbesserung der Simulationsfähigkeit eines Codes zu erhalten, ohne gleichzeitig zu viel Aufwand zu betreiben. Theoretisch könnte man unendlich viele Abstufungen bzgl. Tropfen- und Blasengröße vornehmen.
	 Man benötigt für viele verschiedene Geometrien und Strömungsbilder viele verschiedene Schließungsgleichungen. Es besteht die Gefahr, dass der Code durch zu viele Korrelationen für den Programmierer wie den Anwender unübersichtlich wird.
	 Generell konkurriert der Einbau neuer Felder in den Code natürlich mit anderen Aufgaben der ATHLET-Entwicklung um Ressourcen: z.B. Pre-/Postprocessing, Code-Umstrukturierung, Zwischenphasenflächenmodell.
	In diesem Abschnitt sind einige grundsätzliche Fragen bezüglich der Anforderungen an ein Mehrfeldermodell in ATHLET und der Implementierung desselben aufgelistet, welche vor dem Aufstellen einer konkreten “Roadmap” geklärt werden müssen.
	• Wie viele Felder sollen implementiert werden?
	• Welche Phase soll in zwei Felder aufgeteilt werden?
	 → Angesichts der aktuellen internationalen Bemühungen, Systemcodes um ein oder mehrere Felder zu erweitern, ist jedoch zu erwarten, dass die Kenntnisse über die Schließungsmodelle in näherer Zukunft wachsen werden. Auch die GRS könnte hier einen Beitrag zur Fortschreibung des Standes von W&T leisten (d. h. eigene Entwicklung von Schließungsgleichungen, z. B. durch Doktoranden). Voraussetzung ist jedoch die Verfügbarkeit geeigneter Experimente.
	• Welche Geometrien sollen berücksichtigt werden?
	 → Erfahrungen mit Mehrfeldermodellen in anderen Codes haben gezeigt, dass bereits ein zusätzliches Tropfenfeld die Simulationsfähigkeit deutlich verbessern kann. Ähnlich wie bei der Feinheit einer Nodalisierung wird es auch bei der Anzahl der verwendeten Felder ein Optimum aus Nutzen und Aufwand geben. Dieses kann nur durch Erfahrung in der Anwendung der Modelle ermittelt werden. Hierbei kommt der Entwicklung zugute, dass einzelne Felder sowie einzelne Modellterme sukzessive ergänzt werden können, was eine schrittweise Implementierung ermöglicht (z. B. über die Stufen Drei-Felder-Modell für vertikale Geometrien. Drei-Felder-Modell für vertikale und horizontale Geometrien => Vier-Felder-Modell für vertikale und horizontale Geometrien => Sechs-Felder-Modell usw.).
	• Wo soll das Mehrfeldermodell eingesetzt werden? Im 3D-Bereich oder auch im 1D-Bereich?
	• Die Schließungsgleichungen für die neuen Quellterme sind strömungsformabhängig. ATHLET enthält bisher nur vereinzelt in einigen Modellen Informationen über die lokal vorliegenden Strömungsformen. Welche Arbeiten sind auf diesem Gebiet notwendig?
	 → Eine Lösung wäre hier, die Anwendung eines Mehr-Felder-Modells zunächst nur auf wenige spezielle Geometrien und Strömungsbilder zu beschränken (z. B. Ringströmung in vertikalen Kanälen). Durch eine sukzessive Implementierung neuer Felder (siehe Punkt oben) würden auch nicht sofort unnötig viele neue Quellterme nötig werden (vgl. Gl. (2.1)). Möglicherweise wird durch aktuelle theoretische Arbeiten an den Schließungsmodellen auch zukünftig eine Art generischer Schließungsgleichung entwickelt.
	 → Aufgrund des schon genannten Vorteils der Möglichkeit zum sukzessiven Ausbau des Modells lässt sich der Aufwand einer Implementierung zusätzlicher Feldgleichungen begrenzen. Einige Programmentwicklungen könnten auch parallel hierzu verlaufen, da sie evtl. voneinander profitieren, wie z. B. Code-Restrukturierung, oder die Weiterentwicklung der Transportgleichung für die Zwischenphasenflächendichte.
	• Wie viele Erhaltungsgleichungen sollen für das zusätzliche neue Feld gelöst werden?
	  → Vor dem Hintergrund, dass später evtl. mehrere neue Felder in ATHLET implementiert werden sollen (z. B. kleine Tropfen/Blasen, große Tropfen/Blasen), hätte der “Top-Down”-Ansatz, die Schnittstellen für die später möglichen (sechs?) Felder im Vorfeld vorzubereiten, sich bei der konkreten Implementierung der Schließungsgleichungen allerdings nur auf ein neues Feld zu konzentrieren und die übrigen, noch nicht benötigten Felder zunächst abzuschalten, den Vorteil, dass der nachträgliche Einbau neuer Felder weniger aufwändig ist. Nachteilig ist der größere Aufwand, der aktuell betrieben werden muss, wodurch das Modell auch erst später für Validierungsrechnungen bereitsteht. Die Vor- und Nachteile kehren sich beim “Bottom-Up”-Ansatz, zunächst nur ein zusätzliches Feld hinzuzufügen, um. Allerdings hätte ein “Bottom-Up”-Ansatz den zusätzlichen Vorteil, dass man später beim Einbau weiterer Felder von den “lessons learned” aus dem Einbau des ersten zusätzlichen Feldes profitieren kann: Aufgrund der Komplexität der Implementierung ist es wahrscheinlich, mit verschiedenen unerwarteten Schwierigkeiten konfrontiert zu werden. Aus diesem Grund ist der Einbau zunächst nur eines neuen Feldes sinnvoll.
	• Welche anderen ATHLET-Modelle wären von der Implementierung betroffen?
	• Wie könnte die Integration des Mehrfeldermodells in ATHLET aussehen?
	  → Entsprechend den in der Literatur gefundenen bisherigen Anwendungen von Mehrfeldermodellen mit Bezug zur Reaktorsicherheit (siehe Kapitel 2.2) ist die Aufteilung der flüssigen Phase in ein kontinuierliches und ein Tropfenfeld sinnvoll. Es handelt sich hierbei nicht einfach um eine bloße Erweiterung um ein neues Feld (im Sinne von “zusätzlicher Implementierung neuer Feldgleichungen”), sondern um eine echte Aufteilung des bisherigen flüssigen Feldes auf zwei Felder mit separaten Erhaltungsgleichungen.
	  → Zunächst wäre die ausschließliche Betrachtung vertikaler Geometrien zu bevorzugen, da hierfür zum einen ausreichend Erfahrung bezüglich der Schließungsgleichungen vorliegt (z.B. für COBRA-TF) und da mit vertikalen Strömungskanälen sicherheitsrelevante Themen (z.B. Quenchfrontbewegung im Kern oder Post-Dryout-Wärmetransport an den Brennelementhüllrohren) abgedeckt werden können.
	  → Das Modell sollte zunächst vor allem im 1D-Bereich eingesetzt werden, da das 3D-Modell hauptsächlich für die Simulation von Strömungen im Downcomer entwickelt wurde und die Anwendungsgebiete des Mehrfeldermodells z. T. woanders liegen: Druckhalter, Heatpipes, Kernkanäle. Längerfristig ist ein Einsatz auch im 3D-Bereich überlegenswert. Wenn das Modell nur in einigen Simulationsbereichen/Komponenten eingesetzt werden soll, muss die Schnittstelle zum übrigen Simulationsgebiet für den räumlichen Übergang von 2F auf 3F sinnvoll definiert werden (vgl. die Notwendigkeit “hybrider” Leitungen in CATHARE, Kapitel 2.3.1).
	Eine Roadmap für das Ziel der Implementierung eines Tropfenfeldes mit separater Massen-, Impuls- und Energiebilanz könnte wie folgt aussehen:
	• Zunächst Festlegung auf eine spezielle Strömungssituation. Geeignet ist Reflooding in einem vertikalen Brennstabbündel, da hierfür Schließungsgleichungen bekannt sind. Vor der Entscheidung für eine bestimmte Strömungssituation sollte geklärt werden, ob Experimentaldaten für Testrechnungen oder zur Validierung verfügbar sind.
	  → Diese Frage eröffnet ein weiteres Feld bzgl. der Entwicklung von ATHLET: Entweder müssen die Strömungskarten in ATHLET für die jeweiligen Modelle vereinheitlicht werden oder aber es ist eine Transportgleichung für die Zwischenphasenflächendichte zu implementieren (genaugenommen existiert eine solche Gleichung schon im Code und ist bisher nur noch nicht offiziell freigegeben). Prinzipiell wäre es wünschenswert, die Entwicklung und Validierung von Mehrfeldermodellen und einer Transportgleichung für die Zwischenphasenflächendichte parallel voranzutreiben; siehe hierzu auch /EMO 09/: “A very sensitive parameter of a droplet field is the size distribution of droplets which affects all interfacial transfers. Dynamic interfacial area modeling or polydispersion models using the MUSIG […] method or the Method of Statistical Moments (MSM) are considered to address this problem.” Durch einen gemeinsamen Einsatz beider Modelle wäre evtl. auch der Einsatz von Strömungskarten für einzelne Strömungsbilder obsolet.
	• Da die Schließungsgleichungen der Mehrfeldermodelle im allgemeinen strömungsformabhängig sind, wäre es eventuell sinnvoll, das aktuelle bereits implementierte Modell zur Berechnung der Zwischenphasenflächendichte für die vertikale Geometrie zu validieren und parallel zum 3F-Modell anzuwenden (sofern die Schließungsgleichungen für dieses Modell bekannt sind).
	• Formulierung der Erhaltungsgleichungen für Masse, Impuls und Energie für alle Felder (da jedes Feld zumindest neue Quellterme enthält)
	• Umformung der Erhaltungsgleichungen in ATHLET-Lösungsgleichungen
	• Formulierung der Schließungsgleichungen für die spezielle Strömungssituation
	  → In manchen Codes wird vereinfachend ein thermisches Gleichgewicht zwischen Tropfenfeld und kontinuierlicher flüssiger Phase angenommen. Aufgrund dieser Vereinfachung können jedoch Kondensationsprozesse nicht angemessen wiedergegeben werden /ERG 06/.
	• Vorbereitung von ATHLET für Einbau neuer DGLn parallel zur Modellentwicklung: Entwicklung einer modularen Struktur
	• Implementierung der DGLn für das Tropfenfeld, Modifizierung der bestehenden Lösungsgleichungen für flüssige und Gasphase, Implementierung der Schließungsgleichungen
	  → Wenn ATHLET um ein Tropfenfeld für vertikale Geometrien weiterentwickelt wird, wäre ein möglicher Einsatzbereich nicht nur die CHF- und Quenchfrontberechnung im Kern (s. o.), sondern auch das Druckhaltersprühen. Daher wäre es sinnvoll, alle Erhaltungsgleichungen für das neue Feld zu lösen.
	• Testrechnungen zur Lauffähigkeit und Plausibilität
	• Validierungsrechnungen
	  → Die Implementierung eines zusätzlichen Feldes hat Auswirkungen auf folgende bereits in ATHLET enthaltene Modelle (sei es durch Modellüberarbeitung oder vollständiges Ersetzen): Zwischenphasenreibung, Wandreibung, 3D-Modell. Zusätzlich müssen verschiedene Spezialmodelle ggf. angepasst werden: Druckhaltersprühmodell, Entrainment-Modell, Quenchfront-Modell
	  → Die Aktivierung des Dreifeldermodells für bestimmte Systembereiche könnte dem Anwender zunächst über eine Input-Option (z.B. IARTO=3, als Ergänzung zu 1M und 2M) ermöglicht werden. Soweit in diesem Bereich nach der ATHLET-Startrechnung, d. h. zu Beginn der transienten Rechnung, eine zweiphasige Strömungssituation, die mit dem Dreifeldermodell simuliert werden kann, besteht bzw. entsteht, würde das dritte Feld dynamisch aktiviert und geeignet initialisiert. Analoges gilt für das Verschwinden des dritten Feldes. Eine ähnliche Methodik ist bereits für den Übergang von ein- auf zweiphasige Strömung implementiert und entscheidend für die erforderliche numerische Stabilität der Simulation. Falls in nachfolgenden Schritten weitere Felder in ATHLET implementiert werden sollen, könnte man dem Anwender zunächst über IARTO = 3, 4, 5 usw. die Wahl zwischen verschiedenen Mehrfeldermodellen geben, um die entsprechenden Modelle in den für sie relevanten Systembereichen einzusetzen. Die einfache Auswahl verschiedener Modelle über den Eingabeparameter IARTO könnte außerdem für Sensitivitätsstudien genutzt werden. Sobald die Modelle hinreichend validiert sind, sollte die Entscheidung über den Einsatz der Modelle vom Programm selbst gefällt werden.
	  → Um den Einbau eines neuen Feldes in ATHLET zu erleichtern, sollte der Quellcode vorbereitend modular strukturiert werden. Eine solche Umstrukturierung hat bereits begonnen und wird auch die Implementierung weiterer Gleichungen in Zukunft erleichtern (neue Stoffe, Transportgleichungen, …). Es muss darauf geachtet werden, die bereits in ATHLET enthaltene Kontrolle des Massen- und Energiefehlers auf alle Felder anzuwenden. Evtl. wäre auch die Kontrolle des Fehlers in den Impulsbilanzen in Erwägung zu ziehen.
	In diesem Kapitel werden Experimente genannt, welche grundsätzlich zur Validierung von Mehrfeldermodellen geeignet sind.
	• PERICLES /VAL 11/: Boil-up, Boil-off und Reflooding-Tests in einem DWR-Bündel
	• BFBT
	• FLECHT-SEASET (Full Length Emergency Core Heat Transfer-System Effects and Separate Effects Tests) /ERG 06/: Brennstabbündel (161 Stäbe). Reflood Experimente
	• RBHT (Rod Bundle Heat Transfer) /VAL 11/, /ERG 06/: DWR-Bündel. Quenchfrontbewegung
	• Heatpipe (Projekt “Passive Lagerbeckenkühlung durch Wärmerohre”, Förderkennzeichen RS1543): vertikale Geometrie
	• STRA23/29 oder ähnliche Versuche zum Druckhaltersprühen an der DHVA Zittau?
	• Bennet et al. /JAY 04/: Dryout- und Post-Dryout-Experimente in Rohren. 70 bar
	• Becker et al. /JAY 04/: Post-Dryout Heat Transfer in Rohren. 30-200 bar
	• Wurtz (oder Würtz) /LEE 06/, /JAY 04/: vertikale adiabate Strömung eines Dampf-Wasser-Gemisches in Rohren und Annuli. Zweck war die Untersuchung von Entrainment. 30 - 90 bar
	• Collier&Hewitt /LEE 06/: vertikale Strömung eines Luft-Wasser-Gemisches. Zweck war die Untersuchung von Entrainment. Ca. 1 bar, Umgebungsbedingungen
	• TPTF (TWO-Phase Test Facility) /JAY 05/: Versuchsanlage von JAERI. Pre- und Post-Dryout Heat Transfer. Brennstabbündel (5x5)
	• THTF (Thermal Hydraulic Test Facility) /JAY05/: Versuchsanlage des ORNL.DWR Brennstabbündel (8x8). Stationäre Bedingungen.
	• REGARD Versuchsprogramm für Hot Leg Geometrie /VAL 11/: Ein neues Experiment namens REGARD wird zurzeit von der CEA-Grenoble durchgeführt. Dabei wird eine mit einem Luft/Wassergemisch durchströmte horizontale transparente Rohrleitung verwendet (240 mm Durchmesser). Am Rohreintritt kann eine geschichtete Strömung oder eine disperse Tropfenströmung eingestellt werden. Es werden viele Parameter gemessen, u. a.: Tropfendurchmesser, Geschwindigkeitsprofile, Filmdicken und lokale Massenstromraten mittels isokinetik Sonden. Unterschiedliche Testfälle sollen Reflooding-Bedingungen nachbilden; die gewonnenen Ergebnisse werden in einer Datenbank zusammengefasst, auf deren Basis ein Modell zum Mitriss- und (Wieder-)Eindringen von Tropfen in die kontinuierliche flüssige Phase für horizontale Geometrie entwickelt und validiert werden soll.
	• SEROPS /VAL 11/: Modelle des oberen Plenums eines DWR. SEROPS 1 investigates the deposition of droplets coming out of an assembly without the influence of the flow from the other assemblies. The SEROPS 2 mockup investigates the droplets behavior with the influence of a transverse flow in the upper plenum.
	• UPTF (Upper Plenum Test Facility) test-70: Cousins’ vertical horizontal annular flow für die Validierung von Entrainment-Modellen.
	• BETHSY 6.7C /VAL 11/ (Validierungsrechnungen für CATHARE3 - 3 Fields Model): BETHSY ist ein Integralversuchsstand zur Untersuchung von Unfalltransienten in Druckwasserreaktoren. 1:100 volumenskaliert, 1:1 Höhenskaliert. Experiment BETHSY 6.7C dient der Untersuchung der Kernflutungsphase bei einem Kühlmittelverluststörfall.
	Verschiedene Aspekte einer Implementierung eines Mehrfeldermodells in den Systemcode ATHLET wurden anhand dieser Machbarkeitsstudie untersucht:
	• Die Untersuchung des aktuellen Stands der Technik in anderen System- und Subchannel-Codes hat gezeigt, dass ein realer Bedarf an weiteren Feldern zur Modellierung komplexer Strömungsformen und Wärmeübergängen besteht. Für verschiedene der untersuchten Codes werden unabhängig voneinander Mehrfeldermodelle entwickelt, wobei die Aufteilungen der Phasen in verschiedene Felder je nach Anwendungsgebiet abweichen. Für ATHLET wird aufgrund der geplanten Modell-Einsatzgebiete zunächst die Implementierung eines 3-Felder-Modells mit dispersem Liquid in der Gasphase (Tröpfchen) als sinnvoll erachtet.
	• Ein erster Entwurf der Erhaltungsgleichungen für ein 3-Felder Modell wurde mit detaillierter Beschreibung aller Terme erläutert.
	• Eine Literaturstudie zu den benötigten Schließungsgleichungen und deren Strömungsformabhängigkeit wurde erfolgreich durchgeführt. Für den Einsatz in ATHLET ist geplant, dass diese Schließungsgleichungen zunächst vom Entwickler je nach Bedarf ausgewählt werden können, sodass alle physikalischen Effekte und Wechselwirkungen zwischen den Feldern abgedeckt werden.
	• Es besteht die Absicht, im Zuge der Implementierung eines dritten Feldes in ATHLET den Code so anzupassen, dass zukünftig ggf. weitere Felder ohne großen Aufwand hinzugefügt werden können, wenn der Stand der Technik genügend Schließungsgleichungen zu deren Modellierung liefert.
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