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Kurzfassung

Das Ubergeordnete Ziel des Forschungsvorhabens RS1515 ,,Rechenmethodenentwick-
lung zur Sicherheitsbewertung schneller Systeme und V/HTR" ist die Weiterentwick-
lung der Rechenmethodik der GRS zur Sicherheitsbewertung fortgeschrittener fliissig-
metallgekuhlter kritischer und unterkritischer Systeme mit externen Neutronenquellen
sowie gasgekuhlter Hochtemperaturreaktoren (V/HTR) vom Kugelhaufen- und prisma-
tischen bzw. Block-Typ. Dies umfasst die Weiterentwicklung sowohl der reaktorphysi-
kalischen als auch der thermohydraulischen Rechenmethodik und deren Uberprifung
bzw. Anwendung. Die Schwerpunkte der durchgeflinrten Arbeiten liegen in (a) der 3D-
Neutronenkinetik quellgetriebener unterkritischer Systeme mit komplexen Geometrien
und Modellierung von Spallationsquellen, (b) der Weiterentwicklung von Reaktorphysik
und Thermohydraulik fur flissigmetallgekiihlte Systeme und (c) der Weiterentwicklung
von Reaktorphysik und Thermohydraulik fir gasgekuhlte V/HTR. Der vorliegende Be-

richt dokumentiert die durchgefiihrten Arbeiten und erzielten Ergebnisse.






Abstract

The overall objective of the research project RS1515 “Methods development for the
safety assessment of fast spectrum systems and V/HTR” is the further development of
the calculation methodologies of GRS for the safety assessment of advanced liquid-
metal cooled critical and subcritical systems with external neutron sources and gas-
cooled high temperature reactors (V/HTR) of pebble bed and prismatic block type. This
requires development efforts of both the reactor physics and thermal hydraulics calcu-
lation methods and their verification and application. The conducted work focuses on
(a) 3-D neutron kinetics of source-driven subcritical systems with complex geometries
and modelling of neutron spallation sources, (b) further development of reactor physics
and thermal hydraulics calculation methods for liquid-metal cooled systems, and (c) fur-
ther development of reactor physics and thermal hydraulics calculation methods for
gas-cooled V/HTR. The present report documents the performed work and obtained

results.
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1 Zielsetzung und Aufgabestellung

Die Zielsetzung dieses Vorhabens ist die Weiterentwicklung der Rechenmethodik der
GRS zur Sicherheitsbewertung fortgeschrittener flissigmetallgekuhlter kritischer und
unterkritischer Systeme mit externen Neutronenquellen sowie gasgekuhlter Hochtem-
peraturreaktoren (V/HTR) vom Kugelhaufen- und prismatischen bzw. Block-Typ. Das

Gesamtziel umfasst folgende Eckpunkte:

e 3D-Neutronenkinetik quellgetriebener unterkritischer Systeme mit komplexen
Geometrien und Modellierung von Spallationsquellen,

e Weiterentwicklung von Reaktorphysik und Thermohydraulik fur flissigmetall-
geklhlte Systeme,

o Weiterentwicklung von Reaktorphysik und Thermohydraulik fir gasgekiihlte
V/HTR.

Daruber hinaus beteiligt sich die GRS an den folgenden beiden, derzeit laufenden EU-

Projekten:

e ESNII+ (European Sustainable Nuclear Industrial Initiative, "Preparing ESNII for
Horizon 2020",

o MAXSIMA (Methodology, Analysis and eXperiments for the ,Safety In
MYRRHA® Assessment.

Das Vorhaben orientiert sich vorwiegend an europaischen Aktivitaten zur Implementie-
rung fortgeschrittener Reaktorkonzepte, insbesondere flissigmetallgekihlter schneller
Systeme der Generation |IV. Dazu zahlen auch beschleunigergetriebene unterkritische
Systeme (Accelerator Driven System, ADS), die als besonders aussichtsreich zur
Transmutation groRer Mengen radioaktiven Abfalls hinsichtlich Menge und Toxizitat
gelten. Das Generation-1V-Konzept des gasgekihlten Hochtemperaturreaktors eignet
sich neben effizienter Erzeugung elektrischer Energie auch als Prozesswarmequelle
fir energieintensive thermo-chemische (Hochtemperatur-)Prozesse. Ziel ist es, Re-
chenmodelle und Rechenmethodik der GRS fir die Sicherheitsbewertung dieser Sys-
teme auf ein dem LWR vergleichbares Niveau zu bringen. Dies wird durch die nachfol-

gend skizzierten Arbeitspakete erreicht.



1.1 Deterministische 3D-Neutronenkinetik fir unterkritische quellgetrie-
benen Systeme mit komplexer Geometrie und Modellierung von Spal-
lationsquellen

Die Storfallanalytik quellgetriebener unterkritischer Systeme erfordert die Simulation
externer zeitabhangiger lokalisierter Neutronenquellen im Neutronenkinetikcode sowie
die eigentliche Modellierung der Spallationsquelle. Die Existenz externer Quellen, de-
ren Intensitaten abrupten Variationen unterworfen sein kénnen, kann ebenso abrupte
Anderungen auf das reaktorphysikalische und thermohydraulische Verhalten unterkriti-
scher Systeme haben. Ferner sind die Kernauslegungen fliissigmetallgekiihlter Syste-
me durch komplexe, haufig hexagonale (Brennelement-)Geometrien gekennzeichnet.
Neutronentransport- bzw. -diffusionscodes fur Cartesische oder Zylindergeometrie sind
fur solche Designs nicht direkt einsetzbar. Stattdessen wird der an der GRS verfugbare
Code PARCS eingesetzt, um die Mdglichkeit der Simulation von Transienten mit exter-
nen zeitabhangigen Neutronenquellverteilungen erweitert und mit der aktuellen
ATHLET-Version fir die Simulation flissigmetallgekiihlter Systeme gekoppelt werden.
Die Uberprifung der Erweiterung von PARCS zur Simulation externer zeitabhangiger
Neutronenquellverteilungen erfolgt durch umfangreiche Vergleiche mit TORT-TD.

1.2 Reaktorphysik flissigmetallgekiihlter Systeme

In flussigmetallgekihlten Systemen haben thermo-strukturelle Reaktivitats-RUckwirk-
ungen infolge temperaturabhangiger Ausdehnungen von Brennstoff und Kernstrukturen
grol3en Einfluss auf Neutronenbilanz und -leckage und sind somit sicherheitsrelevant.
Es werden geeignete Modelle entwickelt, die die genannten Ruckwirkungsmechanis-
men neutronenphysikalisch rdumlich aufgeltst abbilden. Das Modell zur axialen Aus-
dehnung von Brennstoff und Huillrohr wurde in PARCS implementiert. Informationen
Uber temperaturabhéngige Strukturausdehnungen kénnen in einfachen Modellen mit-
tels Ausdehnungskoeffizienten berechnet werden. Das gesamte Verfahren wird durch
geeignete Testrechnungen Uberprift. Fir 3D-Kernberechnungen wird die bei LWR (b-
liche Rechenmethodik zur Bereitstellung konsistenter Weniggruppen-
Wirkungsquerschnitte auf flussigmetallgekihlte Systeme ubertragen. Als Modellsyste-
me werden sowohl mit Natrium als auch mit eutektischer Blei-Wismut-Legierung ge-
kiihlte Systeme (z. B. der Kern der MYRRHA-Anlage) betrachtet. Die Uberpriifung ge-
schieht mit Hilfe der Monte-Carlo-Methode unter Verwendung nuklearer Punktdaten,
wobei neben detaillierten Ganzkernmodellen auch verschiedene Methoden zur Wenig-

gruppen-Wirkungsquerschnittserzeugung untersucht werden. Fir gekoppelte Kern-
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und Transientenberechnungen werden parametrisierte Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittsbibliotheken generiert, die in Verbindung mit dem gekoppelten

Programmsystem PARCS/ATHLET zur Transientensimulation eingesetzt werden.

1.3 Reaktorphysik gasgekiihlter Hochtemperaturreaktoren

Fur den Kugelhaufen-V/HTR wird der Simulationsumfang von TORT-TD/ATTICA3D
durch Kopplung mit der aktuellen ATHLET-Version auf die Modellierung des Primar-
kreises erweitert. Die Erprobung von TORT-TD/ATTICA3D/ATHLET erfolgt anhand des
PBMR-400-Designs, fir das ein vorliegendes Kernmodell in TORT-TD/ATTICA3D an-
gepasst wird, z. B. bezuglich der Abbildung zwischen Reaktorphysik und Thermohyd-
raulik. Dazu wird ein ATHLET-Kreislaufmodell erstellt, wobei erforderliche Anpassun-
gen bzw. Erweiterungen am ATHLET-Modellumfang vorgenommen werden, siehe Ab-
schnitt 1.5. Fur den prismatischen V/HTR wird die Rechenmethodik zur Erzeugung
konsistenter Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte betrachtet, insbesondere in Bezug
auf Berucksichtigung der doppelten Heterogenitéat in Brennstoff und Absorberstében
sowie Superzellmodelle. Dazu werden deterministische Modelle entwickelt und mit
Monte-Carlo-Modellen Uberprift. Dies erfolgt u.a. im Rahmen der Teilnahme am inter-
nationalen OECD-Benchmark zum MHTGR-350MW-Kerndesign. Fur  3D-
Kernberechnungen ausgewahlter V/HTR-Designs werden 3D-Modelle z. B. fir DYN3D
sowie geeignete Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsbibliotheken erstellt. Als Modell-
systeme dienen das MHTGR-350MW-Kerndesign im gleichnamigen OECD-Benchmark
als auch der HTTR.

1.4 Thermohydraulik schneller flissigmetallgekihlter Systeme

Zur Simulation von Transienten in flissigmetallgekihlten Systemen werden im Sys-
temcode ATHLET entsprechende Modell- und Codeerweiterungen vorgenommen. Da
sich die Simulation der Flussigmetalle gegenwaértig auf einphasige flussige Kuhlmittel —
abgesehen von der Modellierung von Inertgasen — beschrankt, wird in einem ersten
Schritt das Verdampfen und Kondensieren der Flissigmetalle, speziell Natrium, model-
liert. Zur Simulation einzelner Komponenten und spezieller Phdnomene in flissigme-
tallgekuhlten Anlagen werden CFD-Modelle zur 3D-Simulation entwickelt und Uber-
pruft. Die bewahrte bisherige Praxis, die ATHLET-Entwicklung durch externe Validie-
rung und Mitarbeit an der Modellentwicklung zu unterstitzen, wird dabei unbedingt

fortgesetzt. Um ATHLET weiterhin lizenzfrei zur Verfigung stellen zu kénnen, erfolgt



der Einsatz des ebenfalls lizenzfreien CFD-Codes OpenFOAM. OpenFOAM bietet vor
allem Uber den direkten Zugriff auf den Quellcode gute Voraussetzungen zur effizien-
ten Implementierung einer Schnittstelle zu ATHLET sowie mogliche Modellerweiterun-
gen. Fur ausgewahlte flussigmetallgekiihlte Systeme sollen ATHLET-Modelle zur ge-
koppelten Simulation ausgewahlter flissigmetallgekihlter Systeme mit z. B. PARCS
entwickelt werden. Insbesondere werden fir ASTRID und MYRRHA ATHLET-Modelle

erstellt.

15 Thermohydraulik gasgekihlter Hochtemperaturreaktoren

Zur Simulation der thermohydraulischen Vorgénge im Kern eines V/HTR mit dem Sys-
temcode ATHLET werden geeignete Modelle entwickelt. Die prismatische Bockstruktur
des Reaktorkerns stellt dabei besondere Anforderungen an die Modellentwicklung in
ATHLET. Dabei wird die ldee verfolgt, aquivalente Fluiddynamik- und Wéarmetrans-
portmodelle fir prismatische Graphitblocksdulen in ATHLET zu entwickeln, wobei das
urspringlich fir den Kugelhaufentyp entwickelte TRISO-Warmeleitmodell an die zylind-
rischen Brennstoff-Compacts angepasst wird. Die Teilnahme am OECD-Benchmark
zum  MHTGR-350MW-Kerndesign  bietet die  Gelegenheit der ATHLET-
Modellentwicklung anhand einer definierten thermohydraulischen Exercise und der
Uberprifung durch Vergleich mit anderen Benchmarkteilnehmern. Ferner wird in
ATHLET ein Priméarkreismodell fir das PBMR-400-Design (Kugelhaufentyp) mit Gas-

turbine und Kompressor entwickelt und — soweit méglich — getestet bzw. Uberprift.

1.6 Weiterverfolgung des superkritischen LWR und anderer Generation-
IV-Konzepte sowie Small Modular Reactors

Das Generation-1V-Konzept des superkritischen Reaktors (HPLWR, SCWR) ist Ge-
genstand internationaler und europaischer Forschungsaktivitdten. Bereits im Rahmen
des BMWi-Vorhabens RS1191 wurde der Modellumfang von ATHLET aufgrund der
besonderen Anforderungen zur sicherheitstechnischen Bewertung von Konzepten fur
superkritische Reaktoren erweitert. Es ist jedoch zu erwarten, dass neue Forschungs-
ergebnisse Anpassung und Erweiterungen der Neutronenkinetik- und Thermohydrau-
likcodes zur Sicherheitsbewertung erforderlich machen. Dies betrifft auch kleiner mo-
dulare Reaktoren (Small Modular Reactors, SMR), die derzeit international ins Blickfeld
riicken. Daher ist es notwendig, die die Rechenprogramme der GRS zur Sicherheits-
bewertung stets auf dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik zu halten.



1.7 Beteiligung an den EU-Projekten ESNII+ und MAXSIMA

Im Rahmen der nuklearen Kogeneration stehen Sicherheitsaspekte, insbhesondere die
Kopplung einer kerntechnischen Anlage mit konventionellen Anlagen, im Vordergrund.
Die im Arbeitsprogramm Euratom for Nuclear Research and Training Activities vorge-
sehenen Aktivitaten hierzu sollten verfolgt und eine Beteiligung angestrebt werden.
Ferner soll im Projekt MAXSIMA (Methodology, Analysis and eXperiments for the Sa-
fety in MYRRHA Assessment) mitgewirkt werden. Die GRS leistet dort einen Beitrag zu
Workpackage WP2 (Safety Analysis in support of MYRRHA) von MAXSIMA, speziell
zu Task 2.2 ,Transient analyses using system codes" mittels Unsicherheits- und Sensi-
tivitatsanalysen mit den GRS-Programmsystemen SUSA/XSUSA. Darlber beteiligt
sich die GRS am EU-Projekt ESNII+. Die Initiative ESNII bindelt europaische For-
schungs- und Entwicklungsaktivitaten (F&E) auf dem Gebiet schneller (u. a. fliissigme-
tallgekihlter) Generation-1V-Reaktorkonzepte mit dem Ziel der Weiterentwicklung der
Technologie sowie der ldentifizierung von F&E beziglich Sicherheitsbewertung. Im
Rahmen von ESNII+ werden Beitrage zu Workpackage 6 (Core Safety) geleistet, und
zwar werden in Task 6.1 (Core safety calculations for the ESNII reactors) die Subtasks
6.1.2 (ASTRID core safety coefficients) und 6.1.3 (ASTRID core behaviour under de-
sign-basis accident conditions) bearbeitet.






2 Planung und Ablauf des Vorhabens

Aus den obigen Zielsetzungen und Aufgabenstellungen wurde die folgende grobe Pro-

jektstruktur fir RS1515 mit insgesamt sieben Arbeitspaketen abgeleitet:

e Arbeitspaket 1: Neutronenkinetik quellgetriebener unterkritischer Systeme mit
komplexen Geometrien

o Arbeitspaket 2: Reaktorphysik flissigmetallgekihlter Systeme

o Arbeitspaket 3: Reaktorphysik gasgekihlter Hochtemperaturreaktoren

o Arbeitspaket 4: Thermohydraulik flissigmetallgekuhlter Systeme

o Arbeitspaket 5: Thermohydraulik gasgekihlter Hochtemperaturreaktoren

e Arbeitspaket 6: Weiterverfolgung des superkritischen LWR und anderer
Generation-1V-Konzepte sowie Small Modular Reactors

e Arbeitspaket 7: Beteiligung an den EU-Projekten ESNII+ und MAXSIMA

Das Projekt war auf eine Dauer von drei Jahre ausgelegt; diese wurde in etwa einge-
halten. Auch dem Projektablaufplan wurde im Wesentlichen entsprochen, es kam zu
keinen nennenswerten Verzégerungen oder Anderungen des Projektinhalts bzw. der

Projektiziele.

Im folgenden Abschnitt wird die Ausgangssituation bei Beginn des Vorhabens RS1515
im Marz 2013 knapp skizziert. Die in den einzelnen Arbeitspakten durchgefiihrten Ar-
beiten und erreichten Ziele (untergliedert in die o0.g. Arbeitspunkte) werden dann in den

folgenden Kapiteln dokumentiert.

2.1 Ausgangssituation und Stand von Wissenschaft und Technik bei Be-
ginn des Vorhabens

211 Reaktorphysik und gekoppelte Rechenmodelle fur quellgetriebene
unterkritische Systeme

Zur Transientenanalyse flussigmetallgekihlter Systeme werden u.a. die Codes
SASSYS-1 und SAS4A und RELAP5-3D eingesetzt. In SYSSYS-1 und SAS4A werden
die Reaktordynamik vereinfacht durch Punktkinetik dargestellt und in RELAP5-3D mit-
tels nodaler Diffusionsapproximation beschrieben. Zur Simulation quellgetriebener un-
terkritischer Systeme mit schnellem Spektrum werden in SAS4ADS /DAG02/ Reaktivi-



tatskoeffizienten und andere GrofRen der punktkinetischen Gleichungen mit dem 3D-
Diffusionscode CITATION /FOW71/ berechnet und dem Code SAS4A zugeflihrt. Ein
ahnlicher Ansatz ist durch Kopplung von DIF3D-K bzw. VARIANT-K mit SAS4A und
SASSYS-1 gegeben. Bei DIF3D-K und VARIANT-K handelt es sich um nodale Diffusi-
ons- bzw. Transportcodes fir hexagonale Geometrien. Ein direkter zeitabhangiger
Transportansatz zur Simulation quellgetriebener unterkritischer Systeme ist mit dem an
der GRS entwickelten 3D-Code TORT-TD implementiert. In Kooperation mit dem KIT
wurde das unterkritische System YALINA-Thermal mit gepulster Neutronenquelle in
TORT-TD modelliert.

2.1.2 Reaktorphysik, Thermohydraulik und gekoppelte Rechenmodelle fiir
V/HTR

In jingster Zeit wurden die Simulationscodes fur V/IHTR durch gekoppelte 3D-Modelle
auf ahnlich hochentwickelten Stand wie bei LWR gebracht. So wurde der FZJ-Code
TINTE fir 2D-Transientenanalysen in Zwei-Gruppen-Diffusionsndherung und Kopplung
mit einem an THERMIX angelehntes Thermohydraulikmodell durch Nachriistung einer
Mehrgruppen-Option zu MGT weiterentwickelt. Seitens der Neutronenkinetik werden
zunehmend (vereinfachte) 3D-Transportmethoden eingesetzt, etwa DYN3D-HTR des
HZDR, PARCS der Purdue-Universitat oder DORT-TD und TORT-TD der GRS, wobei
letztere direkte zeitabhangige 2D- bzw. 3D-Transportmethoden (Sn-Verfahren) imple-
mentieren.  Aktuelle Entwicklungen, die Uber das weit verbreitete 2D-
Thermohydraulikprogramm THERMIX hinausgehen, stellen 3D-Modelle der Ther-
mohydraulik in Brennstoff und Kernbehéalter zur Verfigung, etwa ATTICA3D der Uni-
versitat Stuttgart fur das Kugelhaufen- und Blockdesign oder DYN3D-HTR und AGREE
fur den Blocktyp. ATTICA3D verfugt Uber 3D-Modelle fir Warmeleitung, Konvektion
und Strahlung, wobei der Kern als poroses Medium betrachtet wird. Das Programm ist
bereits mit dem in der GRS entwickelten 3D-Neutronentransportcode TORT-TD ge-
koppelt /SEU12/. ATTICA3D wird im Rahmen des laufenden Vorhabens 1501382 auf
unstrukturierte Gitter zur Berechnung der Vorgange im Blocktyp- V/HTR erweitert. In
DYN3D-HTR wurde insbesondere das interne Warmeleitmodell den Anforderungen
des prismatischen V/HTR angepasst, indem die 2D-Warmeleitungsgleichungen auf der
Basis eines Finite-Volumen-Ansatzes mit gleichseitigen Dreiecksprismen gel6st wer-
den. Zu den Spektralcodes mit Option zur Behandlung doppelter Heterogenitat im
TRISO-Brennstoff zahlen u.a. MICROX-2, DRAGON und SCALE. Der integrale Trans-
portcode MICROX-2 I6st die B1-Gleichungen in sphéarischer, zylindrischer oder platten-



formiger 1D-Geometrie. Der Open-Source-Code DRAGON erlaubt flexiblere 2D-
Geometrien sowie die Anbindung verschiedener nuklearer Punktdatenbibliotheken. Die

Arbeiten sollen auch in Kooperation mit der Universitat Stuttgart durchgefiihrt werden.

2.1.3 Fluiddynamische Modellierung von Flissigmetall-gekihlten Reakto-
ren mit System- und CFD-Codes

Zur Analyse flussigmetallgekihlter Reaktoranlagen mit Systemcodes wurden deren
Modelle fir die Thermohydraulik derartiger Anlagen erweitert. Beispiele hierfur sind die
weit verbreiteten Systemcodes RELAP (NRC) und CATHARE (IRSN). In der GRS wur-
de ATHLET zur Simulation flissigmetallgekihlter Reaktoranlagen erweitert. Daflr wur-
den geeignete Stoffwertpakete implementiert, die die thermodynamischen wie auch die
TransportgroRen fur einphasiges flissiges Natrium, Blei und Blei-Wismut eutektisch
(LBE) berechnen. Die Fliussigmetalle kbnnen mit den in ATHLET vorhandenen Inertga-
sen kombiniert werden, so dass damit Ausgleichsbehalter simuliert werden kénnen.
Darlber hinaus kann auch zweiphasige Strémung (ohne gasférmiges Metall) gerech-
net werden, was beispielsweise fur Auftriebspumpen genutzt werden kann. Zur Be-
rechnung des Warmelibergangs von Strukturen an Flussigmetall wurden geeignete

Korrelationen eingebaut.

Die Modellierungstiefe einzelner Phanomene, inshesondere mehrdimensionaler Stro-
mungen und Temperaturverteilungen, ist bei Systemcodes begrenzt. Es existieren
deshalb schon Kopplungen von Systemcodes mit CFD-Codes, etwa CATHARE-TRIO,
RELAP-FLUENT oder ATHLET-CFX. Die Anwendung von CFD-Codes zur Modellie-
rung einzelner Komponenten flussigmetallgekuhlter Reaktorsysteme ist bereits sehr
weit fortgeschritten. Gezielte Aktivitaten waren u.a. Gegenstand des EU-Projekts
THINS. Die Ergebnisse aus diesem Projekt sollen auch fir die Entwicklungsarbeiten in
dem vorliegenden Projekt angewendet werden.






3 AP 1: Neutronenkinetik quellgetriebener unterkritischer
Systeme mit komplexen Geometrien

3.1 AP 1.1: 3D-Neutronenkinetik mit vereinfachtem Transportansatz mit
externen lokalisierten Quellen auf unstrukturierten Gittern

311 Weiterentwicklung von PARCS zur Simulation von Transienten mit
zeitabhangigen externen Neutronenquellverteilungen

Der Einsatz beschleunigergetriebener Systeme (Accelerator Driven Systems, ADS)
wird weltweit in Betracht gezogen zur Transmutation langlebiger radiotoxischer Nuklide
in abgebrannten Kernbrennstoffen. Ein ADS ist ein kerntechnische Einrichtung, die un-
terkritisch betrieben und deren Kettenreaktion durch eine externe Spallations-
Neutronenquelle aufrechterhalten wird. Die sicherheitstechnische Bewertung von ADS
erfordert, insbesondere bei Transientenanalysen, den Einsatz deterministischer Trans-
portcodes, die in der Lage sind, das Raum-Zeit-Verhalten der Neutronenquelle zu mo-
dellieren. Die Gesamteigenschaften von ADS werden dabei entscheidend vom Raum-
Zeit-Verhalten der externen Neutronenquelle bestimmt. Es ist daher notwendig, sowohl
Verfahren zur adaquaten Darstellung der Neutronenquelle zu entwickeln als auch zeit-
abhangige deterministische Transportcodes fir die Behandlung externer zeitabhangi-
ger Neutronenguellen zu ertiichtigen. Im Folgenden wird die Erweiterung von PARCS

zur Berlicksichtigung zeitabhangiger externer Neutronenquellverteilungen beschrieben.

Die Erweiterung von PARCS zur Simulation von Transienten mit zeitabhdngigen exter-

nen Neutronenquellverteilungen beruht auf der expliziten zeitabhangigen Bericksichti-

gung des externen Quellterms qg(F,Q,t) der zeitabhangigen Neutronentransportglei-

chung:

Li% 5.@+G;or(r)},,g . 00)=0,(. Q1)+ Y [dio,, (-, (7, 0.1)-
g 9" 4x

+2 (1_ﬂ)ZUO'fg'(F)¢g'(F’t)+ ZZSIZICI (F’t)

Darin ist ¢, (F,t) der skalare Neutronenfluss der Energiegruppe g, welcher aus dem

Winkelfluss y/g(F,Q,t) durch Integration Uber den gesamten Raumwinkelbereich folgt.

11



Im Ubrigen wurde Standardnotation verwendet. Die Anwendung des voll-impliziten

Zeitintegrationsverfahrens resultiert in der Gleichung

(-9 + o (). ©)-

=Y [d o, (F. Q- Qi (F.0)+ 2y Y 0o o (F)0 5 (F)+ q; (F. Q)
T

9' 4

die in jedem Zeitschritt einem Fixed-Source-Problem entspricht mit folgendem zeitab-

hangigen Quellterm:

"y O)- (7 A 1 [z O 1 “r
qg(r’Q)': aq l(r’Q)+ml//g (r’Q)—FEZlglﬂlylcl (I’)

Der erste Term stellt den hier interessierenden zeitabh&ngigen externen Quellterm dar;

die Ubrigen Terme resultieren aus der Zeitdiskretisierung und der Dynamik der verzo-

fur den mo-

gerten Neutronen. Dabei wurden die Abkirzungen o (F)= o (F)+ A
v
g

difizierten totalen Wirkungsquerschnitt und b= 24 a-p)+ Zx;‘./lmﬁ. fur das modi-
|

fizierte Spaltspektrum verwendet.

Die Implementierung in PARCS orientiert sich an den Erfahrungen mit den entspre-
chenden Programmerweiterungen von TORT-TD. Im Gegensatz zu TORT-TD I6st
PARCS jedoch die Diffusionsgleichung, so dass die Winkelabhangigkeit des Neutro-
nenflusses entféllt. Dies bedeutet auch, dass die externe Neutronenquelle isotrop und
nicht (wie in TORT-TD) als Entwicklung nach Kugelflachenfunktionen gegeben ist. Da
Systeme mit schnellen Neutronenspektrum meist Brennelemente mit hexagonalem
Querschnitt aufweisen, wurden die PARCS-Programmerweiterungen fir den TPEN-

Solver (Triangle-based Polynomial Expansion Nodal /CHOQ1/) vorgenommen.

Die Zeitabh&ngigkeit der Quelle wird durch ihre Werte zu frei wahlbaren Zeitpunkten
vorgegeben. Dazu wurde ein neuer PARCS-Eingabeblock SOURCE eingefihrt, in dem
Uber die neu definierten Schlisselworter source_id, sec und values die Zeit- und
Energieabhangigkeit der Neutronenquelle spezifiziert wird. Das folgende Beispiel defi-
niert eine anfanglich ausgeschaltete Neutronenquelle in 8 Energiegruppen, die zum
Zeitpunkt 202,2 s innerhalb von 0,2 s ansteigt, fir 7,6 s konstant bleibt, und danach in-

nerhalb von 0,001 s wieder verschwindet:
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SOURCE

source_id 1 6

sec 0.0

values 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

sec 202.2

values 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

sec 202.4

values 1.46305E-03 8.66505E-07 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
sec 210.0

values 1.46305E-03 8.66505E-07 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
sec 210.001

values 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

sec 9999.0

values 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

source_id 1 6 bedeutet, dass die nachfolgende Quelldefinition in src_assign un-
ter dem Index 1 angesprochen werden kann und aus Daten fir 6 verschiedene Zeit-
punkten besteht. Quelltermwerte flr dazwischenliegende Zeitpunkte berechnet PARCS
hieraus mittels linearer Interpolation. In PARCS lassen sich mehrere verschiedene
Neutronenquellen, die sich u.a. in ihrem Zeitverhalten unterscheiden kénnen, beliebi-
gen Raumbereichen innerhalb der Problemgeometrie zuordnen. Dazu wurde das

Schlisselwort src_assign definiert:

grid_z 5*9.0 2*10.0 6*10.0 2*10.0 5*9.0
assy_type 5*1 2*2 6*4 2*2 5*1 fuel
51 2*3 6*5 2*3 5*1 fuel
5*1 2*1 6*12 2*12 5*12 fuel
assy_type 51 2*3 6*6 2*3 5*1 fuel

1
assy_type 2
3
4

assy_type 5 5*7 2*7 6*7 2*7 5*7 fuel
6
7
8
2

assy_type

5*@ 2*8 6*8 2*8 5*8 fuel
5*9 2*9 6*9 2*9 5*9 fuel

5*10 2*10 6*10 2*10 5*10 refl
5*0 2*0 6*1 2*0 5*0

assy_type
assy_type
assy_type
src_assign

Dieses Beispiel gehort zu einer Kernkonfiguration aus 7 Brennelement- und einem Re-
flektorelementtyp. Die letzte Zeile veranlasst PARCS, dem Elementtyp 2 die Neutro-

nenquelle mit Index 1 den mittleren 6 axialen Maschen zuzuordnen.

Die Programmerweiterungen von PARCS wurden im Detail anhand von Vergleichs-

rechnungen mit TORT-TD verifiziert, siehe Kapitel 3.4.
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3.1.2 Berechnung der axialen Leistungsverschiebung in PARCS

Im Rahmen von Kernberechnungen und Benchmarks wird haufig die Berechnung des
axialen Leistungsversatzes (axial power offset, AO) im Reaktorkern gefordert. Dabei
handelt es sich um die Differenz der Leistungsfreisetzung in oberer und unterer Kern-
halfte, bezogen auf die Gesamtleistung. Asymmetrien in der axialen Leistungsvertei-
lung lassen sich hierdurch aus einer einzelnen Zahl und deren Abweichung von Null

(axiale Symmetrie) ablesen. Der axiale Leistungsversatz errechnet sich aus

_ FPtop — FPyottom

A0 =
FPtop + FPbottom

Darin ist FPwp bzw. FPpotom die Spaltleistung in oberer bzw. unterer axialer Kernhélfte.
Durch eine Weiterentwicklung von PARCS wurde die Berechnung dieser Grol3e er-
mdglicht. Das Verfahren wurde generisch implementiert. Dadurch kénnen axiale Leis-
tungsverschiebungen, sondern auch axiale Verschiebungen thermohydraulischer Ver-
teilungen (z. B. Temperaturen, Kihlmitteldichten etc.) berechnet werden. Die Verifizie-
rung erfolgte durch Vergleiche mit dem Finite-Elemente-Diffusionsprogramm (FEM-
Diff-3D) sowie anhand der Ergebnisse der anderen Teilnehmer des MHTGR-350-
Benchmarks /ORJ13/. Abb. 3.1 zeigt die Berechnung des axialen Leistungsversatzes
mit PARCS im Vergleich zu FEM-Diff-3D am Beispiel des MHTGR-350-MW-
Benchmarks. Die kleine Abweichung liegt u.a. in der unterschiedlichen axialen Nodali-

sierung begrindet.
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Abb. 3.1 Berechnung des axialen Leistungsversatzes mit PARCS im Vergleich zu
FEM-Diff-3D am Beispiel des MHTGR-350-MW-Benchmarks.

3.1.3 Erweiterung von PARCS zu Prozessierung von NEMTAB-
Wirkungsquerschnittsbibliotheken

Um Abhangigkeiten der Wirkungsquerschnitte von geometrischen Parametern zuséatz-
lich zu den existierenden Parametern (z. B. Materialdichte und -temperatur) erfassen
zu kénnen, ist eine gréRere Anzahl von Rickwirkungsparametern in parametrisierten
Wirkungsquerschnittsbibliotheken in Verbindung mit mehreren Energiegruppen erfor-
derlich. Da in PARCS derartige Eigenschaften fehlen bzw. auf bestimmte Benchmarks
mit zwei Energiegruppen spezialisiert sind, wurde PARCS so erweitert, dass paramet-
risierte Mehrgruppen-Wirkungsquerschnitte im NEMTAB-Format verarbeitet werden
kénnen. Dazu wurde ein Fortran-90-Modul entwickelt, welches Abhangigkeiten der
Wirkungsquerschnitte von bis zu 6 verschiedenen Parametern bericksichtigen kann.
Die Interpolation zwischen benachbarten Stutzstellen erfolgt linear. Bei der Implemen-
tierung wurde auf Module zurtickgegriffen, die bereits in TORT-TD erfolgreich imple-

mentiert und getestet wurden.
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Der folgende Ausschnitt aus einem Eingabedatensatz zeigt ein Beispiel fur die Ver-
wendung von NEMTAB-Wirkungsquerschnittsbibliotheken mit 8 Energiegruppen in
PARCS. Das Einlesen im NEMTAB-Format wird durch ioptxsf = 200 eingeschaltet. Der
Parameter isct (hier O fur isotrope Streuung) dient der kiinftigen Nutzung anisotroper
Streuquerschnitte in PARCS.

XSEC
group_spec 8

! ioptxsf nlib isct nburnup initial val._for 6 TH parameters
func_type 200 17 0 1 475.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

. ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-GAS.NEMTAB

. -/HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-1Z-LB_.NEMTAB

. ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-1Z-UF-LF_NEMTAB
. -/HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-1Z-1B_.NEMTAB

. ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-SPL .NEMTAB

. -/HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-ASHLD .NEMTAB

. ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-0Z .NEMTAB

. ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-DSD-FLW.NEMTAB

. -/HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-DSD.NEMTAB

. ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-CSD-FLW.NEMTAB

. -/HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-CSD-Lower .NEMTAB
- ./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-CSD-Upper .NEMTAB
- -/HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-SDLT.NEMTAB

../ ../HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-SDLT.NEMTAB
efil_xs ur ../../../HELI10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-RSHLD.NEMTAB
efil_xs_ur ../../._./HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-GAS-up.NEMTAB
efil_xs_ur ../../../HEL10S/Clad-Exp/nemtab/WQ-8g-GAS-l1o.NEMTAB

efil_xs_ur ../..
efil_xs_ur ../..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..
efil_xs_ur ..

efil_xs_ur ..

SSNSNSSNSNNNNNNNN

efil_xs_ur ..

efil_xs ur ..

NN N N N N N N NN N NN

Das NEMTAB-Format folgt der Definition in /KOZ06/, wie der folgende Ausschnitt einer
8-Gruppen-Bibliothek zeigt:

* Mod Dens Boron ppm Fuel Temp Mod Temp Xe Conc Paramé
3 1 1 0 0 0
475.00 675.00 875.00
0.00
0.00

*
A e e e e e e e e e e e o e e
* BURNUP  0.00 Gwd/t
A e e e e e
*
*tr
*
* GROUP 1

1.167275E-01 1.161759E-01 1.157477E-01
* GROUP 2

1.649829E-01 1.642473E-01 1.636439E-01
~ GROUP s

4_.704184E-01 4_687803E-01 4_675728E-01
*
* ab
*
* GROUP 1

8.876319E-03 8.841581E-03 8.810241E-03
* GROUP 2

5.981584E-03 5.961116E-03 5.941264E-03
* GROUP 8

4.149615E-02 4.138935E-02 4.128163E-02
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3.2 AP 1.2: Auswertung existierender Rechenprogramme fir flissigme-
tallgekuhlte unterkritische Systeme

Die Dynamik quellgetriebener unterkritischer Systeme unterscheidet sich von kritischen
Leistungsreaktoren. Im Unterschied zu schnellen kritischen Reaktoren bestimmt die
Leistung des Beschleunigers, der eine externe Neutronenquelle treibt, in Verbindung
mit dem Multiplikationsfaktor des Kerns die Leistung eines ADS! /SIK01/ und hat auch
wesentlichen Einfluss auf die Leistungsdichteverteilung. Unterbrechungen des Be-
schleunigers (Beam-Trips) bewirken abrupte Leistungsdichtednderungen im Kern und
fihren zu thermischen Belastungen in Brennstoff- und Strukturmaterialien. Mehrfache
Abschaltvorgange /MERQ9/ kdnnen in thermischen Ermidungserscheinungen und so-
mit vorzeitigen Ausfallen damit verbundener sicherheitsrelevanter Funktionen resultie-
ren. Der Zustand der Unterkritikalitdt bedingt verdndertes neutronenkinetisches Verhal-
ten /RINO6/ und leistet einen Beitrag zur inharenten Sicherheit des Systems, solange
positive Reaktivitatseintrage unterhalb des Abstands zur Kritikalitat bleiben. Das Sys-
temverhalten wird zusétzlich durch die Kerneigenschaften, insbesondere den hohen
Anteil von Minoren Actiniden im Transmutationsbrennstoff bei Gblicherweise fehlendem
Uranoxid (inerter Brennstoff), das schnelle Neutronenspektrum sowie das Kihimittel

bestimmt.

Die genannten Eigenschaften quellgetriebener unterkritischer Systeme erfordern den
Einsatz spezifischer gekoppelter 3D-Neutronenkinetik-Thermohydraulik-Codes zur Si-
cherheitshewertung von ADS. Zwar existieren fur die Simulation der Thermofluiddyna-
mik qualifizierte Rechenprogramme (z. B. SAS4A/SASSYS-1 /CAH94/, SAS-SFR
/PFRO08Y/), diese berticksichtigen die Neutronenkinetik jedoch nur mittels Punktkinetik
und Reaktivitatskoeffizienten. Fortschrittlichere Ansétze benutzen eine Kopplung eines
3D-Kernberechnungsprogramms mit einem Thermohydraulikcode, um zu jedem Zeit-
punkt die dem thermofluiddynamischem Zustand entsprechende 3D-Neutronenfluss-
und Leistungsdichteverteilung zu berechnen, um hieraus Reaktivitatsrickwirkungskoef-
fizienten fur die punktkinetischen Gleichungen abzuleiten.

Als Beispiele fur die Entwicklungen in den vergangenen Jahren seien hier SAS4ADS
/IDAGO02/ und DIF3D-K/VARIANT-K/SAS4A/SASSYS-1 /CAHO0/ genannt. SAS4ADS
basiert auf den drei validierten Codes SAS4A, CITATION /FOW71/ und KAPROS

1 Dies bedeutet, dass bei aktivem Protonenbeschleuniger der Multiplikationsfaktor durch Kontrolle des Be-
schleunigerstrahlstroms Giberwacht werden kann.
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/BRO92/. Anstelle von Rickwirkungstabellen berechnet SAS4ADS die punktkineti-
schen Parameter wie Reaktivitat, mittlere Neutronengenerationszeit und Daten verzo-
gerter Neutronen anhand des 3D-Diffusionscodes CITATION, welcher zudem SAS4A

mit der momentan vorherrschenden Leistungsdichteverteilung im Kern versorgt.

Einen &hnlichen Ansatz verfolgt das gekoppelte Codesystem DIF3D-K/VARIANT-
KISAS4A/SASSYS-1. Die 3D-Neutronendynamik wird hierbei wahlweise durch den Dif-
fusionscode DIF3D-K /TAI91/ oder das Diffusions-/Transportprogramm VARIANT-K
/PAL95/ beschrieben. Letzteres bietet zusatzlich die Moglichkeit der Lésung der noda-
len Neutronentransportgleichung nach dem Variationsprinzip unter anisotroper Streu-

ung bis P5-Ordnung.

3.3 AP 1.3: Auswertung von Ansatzen zur Modellierung von Spallations-
quellen fur deterministische Neutronenkinetikprogramme

3.3.1 Spallationsprozesse und Rechenprogramme

Eine Spallationsreaktion ist ein Prozess, bei dem ein leichtes Projektil (Proton, Neutron
oder leichte Atomkerne) mit einer kinetischen Energie von einigen hundert MeV bis ei-
nigen GeV mit einem schweren Atomkern (z. B. Blei, Wismuth) mit einem sog. Target
in Wechselwirkung tritt und dabei die Emission einer grof3en Anzahl von Hadronen
(meist Neutronen, aber auch Protonen, o-Teilchen und Pionen) ausltst, deren Ener-
gien bis zur Energie des Projektils reichen kdnnen. Der Spallationsprozess vollzieht
sich in zwei Stufen, der intranuklearen Kaskade (Intra-Nuclear Cascade, INC) und der
Verdampfung (Evaporation, Deexcitation). In der intranuklearen Kaskade findet eine
Wechselwirkung des Projektils mit den Targetkernen statt (fir 1 GeV betréagt die de-
Broglie-Wellenlange ca. 0,1 fm), wobei die kinetische Energie des Projektils Gber elas-
tische StoRe (StoRkaskade) an die Targetnukleonen Ubertragt. Ab einer gewissen Pro-
jektilenergie wird die Schwellenergie fir die Teilchenproduktion in intranuklearen Sto-
Bereignissen Uberschritten, so dass zunachst Pionen (einige hundert MeV) und ab ca.
2...10 GeV schwerere Hadronen entstehen. Teilchen, deren Energie ausreicht, um en
Kernverband zu verlassen, werden dann vorzugsweise in Richtung des Projektils emit-
tiert. Die restliche Energie verteilt sich annédhernd gleichmafig auf die Nukleonen. Auf
die intranukleare Kaskade folgt der Verdampfungsprozess, bei dem der Kern durch
Verdampfung von Neutronen oder leichten geladenen Teilchen (z. B. d, t, o) Energie

abgibt, wobei die Energie der freigesetzten Teilchen bis zu 40 MeV betragt. Im Gegen-
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satz zur intranuklearen Kaskade ist die Winkelverteilung dieser Teilchen annéhernd
isotrop. Ein konkurrierender Prozess zur Verdampfung ist die Spaltung, wobei die

Spaltprodukte ebenfalls Verdampfungsprozesse durchlaufen kénnen.

Zur Simulation des Spallationsreaktionen existieren eine Reihe von Rechenprogram
men, die die einzelnen Phanomen vom Spallationsprozess lber die Wechselwirkungen
von Sekundarteilchen bis zum anschlieRenden Neutronentransport durch das Target-

material modellmaRig erfassen. Dazu zahlen u.a.:

e LAHET (Los Alamos High Energy Transport code /PRA89/): Modellierung der
Spallation und des Transports von Nukleonen, Pionen, Myonen und Antiteil-
chen mit Energien > 20 MeV. LAHET erzeugt Wirkungsquerschnitte fur die ver-
schiedenen Prozesse.

¢ MCNP (Monte Carlo N-Particle transport code /PEL13/): Modellierung des
Neutronen-, Elektronen- und Photonentransports im Energiebereich von
10 MeV bis 20 MeV. MCNP benutzt evaluierte nukleare Punktdaten als
Grundlage fur Wirkungsquerschnitte.

¢ MCNPX (MCNP eXtended /PELO5/): Verbindung von MCNP und LAHET.
MCNPX simuliert 34 Teilchentypen und ermdéglicht die Berechnung von Teil-
chenwechselwirkungswahrscheinlichkeiten direkt mittels physikalischer Modelle
fur Energien, bei denen keine anderweitigen Daten verflgbar sind.

e GEANT4 (GEometry ANd Tracking /AGOO03/). Plattform fur die Simulation der
Penetration von Partikeln durch Materie unter Benutzung von Monte-Carlo-
Methoden, entwickelt am CERN.

e FLUKA (FLUktuirende KAskade /FERO5/).

e HETC (High Energy Transport Code /RIC77/).

e NMTC (Nucleon Meson Transport Code /COL70/).

Aufgrund der Tatsache, dass MCNPX den Spallations- und Transportcode LAHET mit
dem Neutronentransportcode MCNP verbindet, wurde MCNPX flr die Durchfiihrungen
von Testrechnungen zur Simulation der raumlichen und energetischen Spallationsneut-
ronenverteilung fur ein LBE-Target durchgefiihrt. Diese Arbeiten sind im Folgenden

beschrieben.

19



3.3.2 Berechnung einer Spallationsneutronen-Quellverteilung mit MCNPX

Basierend auf dem Deliverable D2.1 (Possible working range of the MYRRHA core and
basic neutronic parameters for safety analsyses) des EU-Projekts MAXSIMA /SAR14/
wurde in MCNPX ein Modell des Elements mit dem Spallationstarget nach dem ge-
genwartigen MYRRHA-Design erstellt. Es wurde ein Protonenstrahl mit der Energie
600 MeV und einem parabolischen radialen Strahlprofil mit 3,5 cm Radius angenom-
men. Das MCNPX-Modell simuliert Neutronen, Protonen, Photonen und geladene Teil-

chen.

Abb. 3.2 zeigt das mit MCNPX berechnete Spallationsspektrum. Die hier verwendeten
122 Energiepunkte sind fur deterministische 3D-Neutronenkinetikcodes (wie z. B.
PARCS) in der Regel jedoch zu grof3. Daher wurde das MCNPX-Modell so gestaltet,
dass (Wenig-)Gruppenstruktur (F1-Tally) vorgegeben werden kann, in der die Spallati-
onsneutronenverteilung abgebildet wird. Die Quellverteilung kann dann z. B. im fur die
Simulation externer zeitabhangiger Neutronenquellverteilungen erweiterten Code

PARCS verwendet werden.
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Abb. 3.2  Mit MCNPX berechnetes Spallationsspektrum fir das LBE-Target.

In das MCNPX-Modell wurde ferner ein Maschen-Tally (TMESH) eingefiigt, mit dem
sich Spallationsquellverteilungen auch raumlich aufgeldst berechnen und auf diese

Weise der axialen Diskretisierung (z. B. in PARCS) zufiihren lassen. Um zeitaufwendi-
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ge MCNPX-Neuberechnungen bei Anderungen der axialen Diskretisierung im 3D-
Neutronenkinetikcode zu umgehen, wurde ein auf3erdem Transformationstool entwi-
ckelt, welches das axiale Spallationsquellenprofil in eine andere axiale Diskretisierung
umrechnen kann. Abb. 3.3 zeigt das mit MCNPX in einer in 8-Energiegruppen-Struktur
berechnete axiale Quellstarkeprofil der Spallationsquelle fiir das LBE-Target. Zwei der
acht Energiegruppen weisen signifikante Quellstarken auf. Das Maximum der Quell-
starke liegt deutlich erkennbar im Inneren des Targets, einige Zentimeter von der Tar-

getoberflache entfernt.
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Abb. 3.3  Axiales Quellstarkeprofil der Spallationsquelle in einer 8-Energiegruppen-
Struktur fir das MYRRHA-Target. Unten: axiale Zonen des Targetele-

ments.
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34 AP 1.4: Verifikation anhand von Testfallen und Benchmarks

34.1 OECD/NEA-Benchmark zu einem beschleunigergetriebenen Brenner
far minore Aktiniden

Zur Verifikation der in PARCS implementierten Erweiterungen zur Simulation schneller
Systeme mit externen zeitabhangigen Neutronenquellverteilungen wurde der in
/COMO01/ dokumentierte OECD/NEA-Benchmark herangezogen. Das darin beschrie-
bene System ist ein zylindrisiertes Modell eines Advanced Liquid Metal Reactor
(ALMR) mit einer thermischen Leistung von 377 MW und in Abb. 3.4 wiedergegeben.
Es enthélt eine zentrale Pb-Bi-Targetzone, eine Voidzone im Bereich des Strahlrohrs,
eine Spaltzone, die aus einer homogenisierten Brennstoff- und LBE-KuhImittel-
Materialkomposition besteht, sowie einer auf3eren Stahl-Reflektor-Zone. Die Kernab-
messungen entsprechen jenen des ALMR-Konzepts. Reflektor und radiale Schild-
Materialien bestehen aus einer gemittelten homogenen Mischung aus HT-9-Stahl (70
Vol-%) und KuhImittel (Rest). Als Brennstoff dient MOX mit zugemischtem Am- und
Cm-Nukliden, dessen Nuklidzusammensetzung ebenso gegeben ist wie die von Target
und Reflektor. Ferner wird ein Spallationsneutronen-Energiespektrum bereitgestellt,
welches fir einen Protonenstrahl der Energie 1 GeV und einem Strahlradius von 10 cm
errechnet wurde. Dieses Spektrum ist in 122 Energiegruppen gegeben und kann mit
einem bereitgestellten Kondensationsprogramm auf beliebige kleinere Gruppenzahlen

kondensiert werden.
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Abb. 3.4 Seitenansicht des ADS-Kerns mit minoren Actiniden im Brennstoff.

3.4.2 Monte-Carlo-Modell und Erzeugung von Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittsdaten

Auf Basis dieser Spezifikationen wurde mit dem Monte-Carlo-Code SERPENT ein
Ganzkernmodell unter Verwendung nuklearer ENDF/B-VII-Punktdaten entwickelt. Die-
ses Modell dient einerseits der Verifikation der deterministischen 3D-Modelle dieses
Benchmarks und andererseits der Erzeugung von makroskopischen Weniggruppen-
Wirkungsquerschnitts-Bibliotheken einschlieBlich Daten verzdgerter Neutronen fir
PARCS und TORT-TD. Fir die Monte-Carlo-Simulation werden 1050 Zyklen mit je
10000 Neutronen simuliert, wobei die ersten 50 Zyklen verworfen werden. Geometrie-
und Materialverteilung sowie Reaktionsratenplots des SERPENT-Modells sind in
Abb. 3-5 dargestellt.
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Abb. 3.5 Geometrie- und Materialverteilung (linke Spalte) und Reaktionsratenplots
(rechte Spalte) des SERPENT-Modells in radialem (oben) und axialem
Schnitt (unten).

Die SERPENT-Rechnung liefert einen Multiplikationsfaktor von ke = 0,95998 +
0,00022, welcher mit den in /COMO01/ dokumentierten Ergebnissen der Benchmarkteil-
nehmer konsistent ist. Die zugehorigen (axial integrierten) radialen und (radial integrier-
ten) axialen Leistungs- und Neutronenflussprofile sind in Abb. 3.6 und Abb. 3.7 gezeigt.
Die Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte wurden fir Produktionsrechnungen in 8
Energiegruppen berechnet. Die fir die Transientenberechnungen erforderlichen Daten
verzogerter Neutronen und die gruppenweisen Neutronengeschwindigkeiten wurde
ebenfalls mit SERPENT berechnet und sind in Tab. 3.1 und Tab. 3.2 angegeben. Fur
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zusatzliche Untersuchungen wurden auch Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte in 23

Energiegruppen (Energiegrenzen siehe Tab. 3.3) generiert.
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Abb. 3.6 Mit SERPENT berechnete radiale (rot) und axiale (blau) Leistungsprofile
des ADS-Kerns im Zustand BOL.
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Abb. 3.7 Mit SERPENT berechnete energieintegrierte radiale (rot) und axiale (blau)

Neutronenflussprofile des ADS-Kerns im Zustand BOL.
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Tab. 3.1  Mit SERPENT berechnete Daten der verzogerten Neutronen.

Anteil verzdgerter Zerfallskonstanten der Mutter-

AR B Neutronen (Bi) kerne (M) in st
1 1,75475E-03 4,52336E-01
2 3,91702E-05 1,06074E-02
3 4,80569E-04 2,83253E-02
4 2,67224E-04 1,01579E-01
5 6,90120E-04 2,97207E-01
6 1,85044E-04 9,71009E-01
7 9,26187E-05 3,40136E+00
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Tab. 3.2  Mit SERPENT berechnete Neutronengeschwindigkeiten in 8 Energiegrup-

pen.

Energiegruppe Neutronengeschwindigkeit (cm/s)

2,49296E+09

1,53190E+09

9,52181E+08

5,89654E+08

3,60202E+08

2,16628E+08

1,03564E+08

O |IN|jOOj |~ WOW|IN|PRE

3,18034E+07

Tab. 3.3  Energiegrenzen der 23-Gruppen-Struktur

Qroup Lower limit (eV) (_Sroup Lower limit (eV)

index index
1 1.0000E+7 13 2.4788E+4
2 6.0653E+6 14 1.5034E+4
3 3.6788E+6 15 9.1188E+3
4 2.2313E+6 16 5.5308E+3
5 1.3534E+6 17 3.3546E+3
6 8.2085E+5 18 2.0347E+3
7 4.9787E+5 19 1.2341E+3
8 3.0197E+5 20 7.4852E+2
9 1.8316E+5 21 4.5400E+2
10 1.1109E+5 22 1.4872E+2
11 6.7379E+4 23 7.5501E+1
12 4.0868E+4

27



343 Deterministische 3D-Kernberechnungen des stationaren Zustands

Der stationdre Zustand des ADS-Kerns wurde zunachst mit TORT-TD unter Verwen-
dung der mit SERPENT generierten Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten berechnet.
Die Rechnungen wurden sowohl mit der Sy-Transportmethode als auch mit der Diffusi-
onsnaherung durchgefiihrt, wobei die Zahl der Energiegruppen als auch die Quadratu-
rordnung (bei der Sy-Methode) variiert wurden. Es wurden niveausymmetrische Quad-

raturen verwendet.

Abb. 3.8 zeigt die axialen und radialen Neutronenflussprofile der TORT-TD-Rechnung
in Diffusionsndherung und 8 Energiegruppen. Die weitgehende Symmetrie des ADS-
Kerns sowohl radial als auch axial spiegelt sich auch in den Flussprofilen wider. Wie
der Vergleich mit der SERPENT-L6sung erkennen lasst, liefert offensichtlich bereits die
Diffusionsndherung brauchbare Ergebnisse. Die relativen Abweichungen sind jedoch
besonders im Bereich des Reflektors und der Voidzone grof3, in der aktiven Zone da-

gegen deutlich niedriger.
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Abb. 3.8 Axiale und radiale Neutronenflussprofile der TORT-TD-Rechnung in Diffu-
sionsnaherung und 8 Energiegruppen im Vergleich mit der SERPENT-
LOsung.

Die Sn-Transportrechnung mit 8 Energiegruppen ergibt fur die radiale Flussverteilung
in der Kernmittelachse zu niedrige Werte, sofern die (groben) Ss-Quadratur verwendet

wird (siehe Abb. 3.9 links). Dieser Effekt verschwindet bei h6heren Quadraturordnun-
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gen, wie der in Abb. 3.9 rechts dargestellte Vergleich verdeutlicht, der mit Sio-

Quadratur berechnet wurde.

Dennoch bleiben die bereits bei der Diffusionsnédherung auftretenden Differenzen zur
SERPENT-Referenzlésung nahezu unverandert. Diese werden mit einer grol3eren
Energiegruppenzahl signifikant verringert, wie die in Abb. 3.10 gezeigten Ergebnisse
von TORT-TD-Rechnungen mit 23 Energiegruppen zeigen. Das Diagramm links zeigt
die Diffusionsnaherung und das rechte Diagramm die Transportrechnung mit Sio-
Quadratur. Die verbesserte Ubereinstimmung der axialen und radialen Flussprofile mit
der SERPENT-LOsung deutlich erkennbar. Die prozentualen Abweichungen liegen

auch im Reflektor- und Void-Bereich unter 10 %.
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Abb. 3.9 Axiale und radiale Neutronenflussprofile der TORT-TD-SN-Rechnung in 8
Energiegruppen mit Ss- (links) und Si.-Quadraturordnung (rechts) und im
Vergleich mit der SERPENT-LAsung.
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Abb. 3.10 Axiale und radiale Neutronenflussprofile der TORT-TD-Rechnung in 23
Energiegruppen mit Diffusionsndherung (links) und Si2-Quadraturordnung
(rechts) und im Vergleich mit der SERPENT-L6sung.

344 Aquivalentes PARCS-Modell in hexagonaler Geometrie

3.4.4.1 Verfahren

Die in Kapitel 3.1 beschriebene Erweiterung in PARCS zur Simulation von Transienten
mit zeitabhangigen externen Neutronenquellverteilungen wurde fir den (hexagonalen)
TPEN-Solver implementiert, da Systeme mit schnellen Neutronenspektren i.d.R. hexa-
gonale Brennelementanordnungen aufweisen. Die adaquate Beschreibung des zylind-
rischen ADS-Kerns in PARCS erfordert daher eine Transformation der Zylindergeomet-
rie in eine aquivalente hexagonale Darstellung. Die Transformation sowie die Verifika-

tion werden im Folgenden beschrieben.

Die Transformation betrifft nur die radialen Koordinaten, die axiale Koordinate ent-
spricht der des Zylindermodells. Wie Abb. 3.11 zeigt, kann der ADS-Kern in drei Ring-
zonen (fur Target, Brennstoff und Reflektor) unterteilt werden, die durch jeweils einen

Brennelementtyp (Hexagon) beschrieben werden kénnen.
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Abb. 3.11 Schema der Transformation vom zylindrischen zum hexagonalen Modell.

Die AuRenradien der drei Ringzonen errechnen sich aus der Forderung nach Flachen-

gleichheit dieser Zonen im hexagonalen- und Zylindermodell:

Ai_pex = A1_pz
Az_pex = Az_gz

Az_ppx = A3_gz

bzw.

2.4/3. (g)2 N, = m.R?

2.43. (%)2 N, = 7. (R? — R?)
2.4/3. (%)2 Ny = . (R% — R2)

Dabei sind N1, N2 und N3 die Anzahl der Hexagons in den einzelnen Ringzonen mit den
Aul3enradien Ri, R> und Rs, und e die Breite eines Hexagons (Breite zwischen zwei
gegenlberliegenden Seiten = doppelter Inkreisradius = Gitterweite).

Die Gitterweite e wird aus der ersten Gleichung unter der Annahme, dass die Target-
region durch N; = 7 Hexagons (eines im Zentrum, umgeben von 6 weiteren) beschrie-
ben werden soll, berechnet:
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= 14.3976 cm

1
N;.2.4/3

Damit kann aus den Ubrigen Gleichungen die Anzahl der Hexagons in den anderen

beiden Ringzonen berechnet werden:

Ni=

A — DR Ay (9)2

2.3 2

Das Ergebnis dieser Rechnung ist in der Tabelle von Abb. 3.12 zu sehen, wobei die N;
auf ganzzahlige Werte gerundet wurden. Die Flachenabweichung zum Zylindermodell
bleibt fur den ganzen Kern bei 0,6 % mit einem Maximum von 1,1 %. Um eine flr
PARCS vollstandige radiale Kernanordnung zu erhalten, wurden leere (Dummy-) He-
xagons an den in Abb. 3.12 lila markierten Positionen hinzugefigt. Das PARCS-Modell
umfasst somit insgesamt 397 Elemente.

Void assenblies

Calculation results

Assemblytype | NUMPErOf o) area(cmy)  VOlUMe
assemblies error (%)
N1 7 1257 0.00%
N2 141 25312 ©0.09%
B 205 3602 NO%IN
TOTAL 353 63370 [70.04%
Values used for simulation
Assemblytype | UTPrOM qoriarea cmy)  VOIUMe
assemblies error (%)
N1 7 1257 0.00%
N2 141 25312 I 009%
bE 207 w161 0%
TOTAL 355 63729 [ 060%

+42 void assemblies for a total of
A 397 core assemblies in PARCS
1

Abb. 3.12 Zum zylindrischen Modell &quivalentes hexagonales Modell

3.4.4.2 Verifikation

Zur Verifikation wurde der ADS-Kern in PARCS in hexagonaler Geometrie modelliert
und mit dem zylindrischen TORT-TD-Modell anhand von Multiplikationsfaktor sowie
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axialen Fluss- und Leistungsprofilen verglichen. Die Rechnungen basieren auf der 8-

Energiegruppen-Struktur in Diffusionsnaherung, da PARCS fir TPEN keine Trans-
portmethode bietet.

Mit PARCS wird fur das &quivalente hexagonale Modell ein Multiplikationsfaktor von
ket = 0,95580 erhalten und unterscheidet sich damit vom urspriinglichen Zylindermodell
(Ket = 0,96123) um —543 pcm. Die axialen Profile von Neutronenfluss und Leistung sind
in Abb. 3.13 vergleichend gegenlbergestellt. Das hexagonale Modell weicht beztiglich
der Leistung um maximal 0,5 % vom Zylindermodell ab. Die Abweichung des Neutro-
nenflusses liegt innerhalb der aktiven Zone bei weniger als 0,85 % und erreicht an der
Grenze zum Reflektor maximal 1,2 %.

26,00 - r 1,00%
1,6E+15 r 1,00%

24,00 |
1,4E+15
L 0,50%
22,00 - - 0,50%
! 1,2E+15

20,00
r 0,00% 1E+15 -
L 0,00%

Power (MW)
[
o
(=]
o

Error TORT-TD/PARCS (%)
Flux (n/cm?/s)

Error TORT-TD/PARCS (%)

8E+14 #
-0,50% v
16,00 | 0509
6E+14 | 0,50%
. 4E+14
—&— TORT-TD cylindrical -1,00% +14 1
. —— TORT-TD cylindrical F -1,00%
12,00 ¢ PARCS hexagonal
' 2E+14 —=— PARCS hexagonal
Error TORT-TD/PARCS
Error TORT-TD/PARCS
10,00 T ! ! -1,50% 0 > .
52,50 72,50 92,50 112,50 132,50 T T f -1,50%
0,00 50,00 100,00 150,00

Z(cm) 2 (cm)
Abb. 3.13 Vergleich der axialen Profile von Neutronenfluss (links) und Leistung
(rechts) zwischen hexagonalem PARCS-Modell (rot) und urspriinglichem
Zylindermodell in TORT-TD (blau).

Die Vergleiche zeigen die grundsétzliche Validitat der Transformation von Zylinder- auf
hexagonale Geometrie. Das beschriebene Verfahren ermdglicht somit den Einsatz von
Rechencodes auf geometrische Systeme, fir deren Simulation sie urspriinglich nicht
ausgelegt sind. Durch Modifizierung des Verfahrens kénnen beispielsweise hexagona-
le Kernanordnungen mit Codes in cartesischer Geometrie beschrieben werden. Dies
beschrankt sich nicht nur auf schnelle Systeme, sondern gilt auch fir leichtwassermo-
derierte Reaktoren, etwa VVER.
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345 Transientenrechnungen mit externer Neutronenquellverteilung

Fur Transientenrechnungen mit externer zeitabhangiger Neutronenquellverteilung wur-
de die im OECD/NEA-Benchmark /COMO1/ spezifizierte Quelldefinition verwendet und

mit dem dort angegebenen Programm auf 8 Energiegruppen kondensiert. Das ur-

sprunglich in 122 Energiegruppen definierte Spallationsspektrum und die axiale Vertei-

lung der Quellstarke entlang des Targets sind in Abb. 3.14 gezeigt. Die Vergleichs-

rechnungen wurden mit dem in Abb. 3.15 dargestellten zeitlichen Verlauf der Gesamt-

quellstarke durchgefiihrt. Die mit PARCS und zum Vergleich mit TORT-TD errechneten

Zeitverlaufe der Gesamtleistung sind in Abb. 3.16 dargestellt. Wie erwartet, folgt der

Leistungsverlauf der Neutronenquellstarke. Die relativen Abweichungen zwischen
PARCS und TORT-TD liegen bei unter 0,2 %.
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Abb. 3.14 Links: Urspriingliches Spallationsspektrum in 122 Energiegruppen. Rechts:

axiale Verteilung der Quelle entlang des Targets.
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Abb. 3.15 Zeitlicher Verlauf der Gesamtquellstarke.
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Abb. 3.16 Zeitverlaufe der mit PARCS und zum Vergleich mit TORT-TD gerechneten
Quelltransiente zusammen mit den Abweichungen zwischen PARCS und
TORT-TD.
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4 AP 2: Reaktorphysik flissigmetallgekihlter Systeme

4.1 AP 2.1: Kopplung Reaktorphysik mit Thermohydraulik

ATHLET verflgt Gber eine generische Schnittstelle (Interface) zu neutronenkinetischen
Modellen. Uber dieses Interface wurden in der Vergangenheit Kopplungen von
ATHLET zu einer Reihe von 3D-Diffusions- und Transportcodes realisiert, u.a. mit
QUABOX/CUBBOX, DYN3D und TORT-TD. Die Schnittstelle ist in /LAN97a/ und
/LAN97b/ dokumentiert. Uber dieses Interface werden folgende Hauptaufgaben der

gekoppelten Berechnung abgewickelt:

1. Lesen der Eingabedaten, bestehend aus den Eingabedaten der beiden unab-
hangigen Programme und der Beschreibung der Zuordnung zwischen fluiddy-
namischen Kanalen und der Kernbeladung.

2. Datenaustausch zwischen dem Systemcode und der Neutronenkinetik, also die
Ubertragung der Leistungsdichteverteilung und der RiickwirkungsgroRen zwi-
schen den Rechenmodellen.

3. Kontrolle der stationdren Rechnung durch lteration zwischen Fluiddynamik und
Neutronenkinetik, um einen stationédren Zustand zu erreichen.

4. Kontrolle der zeitabhdngigen Berechnung zur Synchronisation der Zeitschritte

und der Folge der Rechenschritte von beiden Rechenmodellen.

Fur die Kopplung mit PARCS, wird der Input-Parameter IQF10 in der ROD-Objekt-
beschreibung gleich 10 gesetzt (fir die Kopplung mit QUABOX/CUBBOX IQF10 = 5).
Im Interface wird PARCS als Subroutine mit 2 Schliisselparametern (iopt und iret), de-
nen unterschiedliche Kombinationen entsprechend den verschiedenen Berechnungs-
phasen, aufgerufen. Fir die in diesem Bericht beschriebenen Anwendungen wurde die
neueste verfigbare und im Rahmen dieses Vorhabens erweiterte PARCS-Version mit
der aktuellen ATHLET-Version (30B) gekoppelt.

4.2 AP 2.2: Reaktorphysikalische Modellierung thermo-struktureller
Ruckwirkungen

Erhohte Brennstofftemperaturen etwa bewirken axiale Ausdehnung von Brennstoff und
Hullrohr bei gleichzeitiger Abnahme jeweiligen der Massendichten. Steigende Kuhlmit-
teltemperatur am Kerneintritt hat eine thermische Ausdehnung der Kerngitterplatte zur
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Folge. Dies resultiert in vergréRerten Zwischenrdumen zwischen benachbarten Brenn-
elementkasten (Wrapper), die mit Kihimittel ausgefillt werden. Obwohl die tatséachli-
chen Verschiebungen klein sind, konnen die damit verbundenen Reaktivitatsanderun-
gen einen grofRen (negativen) Beitrag zur Gesamtreaktivitdt des Kerns bedeuten. Da
die radialen Abmessungen des Wrappers als konstant angenommen werden, resultiert
die Ausdehnung der Kerngitterplatte in einem veranderten (grof3eren) Brennelement-
Pitch. Aus Sicht eines deterministischen Kernsimulators wie z. B. PARCS bedeutet

diese Pitch-Anderung eine Anderung der radialen Nodalisierung

42.1 Radiale Ausdehnung der Kerngitterplatte

4211 Methode

Fiur die Modellierung der radialen Ausdehnung der Kerngitterplatte wurde ein Ansatz
gewahlt, der auf einer Koordinatentransformation der Diffusionsgleichung basiert, und
mit HELIOS und einem Weniggruppen-Finite-Elemente-Diffusionscode implementiert.
Fur den Energiegruppenindex g lautet die lautet die stationdre Diffusionsgleichung fur

den Neutronenfluss des nicht deformierten Kerns in Standardnotation:
-D, (F)ACDQ 7)) + o4 (F)CDQ 7)) = dg ")
wobei der Quellterm der Energiegruppe g durch

1@ = ) 05,0y @) 1L > Vol 0y (@)
g a9 g k g’ g
9'%g 9'%g
und der sog. Removal-Wirkungsquerschnitt durch oy (7) = o/ (#) — g54(7) gegeben
sind. Die Hochindizes r, s, f und t bezeichnen Removal-, Streu-, Spalt-(Fission-) und to-
talen Wirkungsquerschnitt und k den Multiplikationsfaktor. Fir den radial ausgedehnten

(deformierten) Kern erfiillt der (veréanderte) Neutronenfluss @ ,(¥) die modifizierte Dif-

fusionsgleichung
=D' (AP () + 0’y (D', () = q' ,(7) 1)

mit dem modifizierten Gruppenquellterm
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q ()= z a'S (PP ,(?)+X—g Z va'l, D' ()
g 99 g k' g g

g'#g g'#g

und dem zugehérigen Multiplikationsfaktor k‘. Durch k und k' driickt sich die Reaktivi-
tatsdnderung infolge der Kernausdehnung aus. Da in Kernsimulatoren die rdumliche
Diskretisierung, also insbesondere die radiale Nodalisierung, einmal festgelegt wird,
sind Anderungen an der Geometrie spater nicht mehr unmittelbar durchfiihrbar. Um
dieses Problem zu umgehen, wird die Nodalisierung (x, y, z) des radial ausgedehnten
Kernzustands auf die Nodalisierung des nicht ausgedehnten Kernzustands (&, 7, 2)

durch eine Koordinatentransformation wie folgt abgebildet:

6_6x6+6y8 6_6x6+8y6
0t 0t dx 0t dy on onox onady
Mittels der Jacobi-Matrix

dx OJdy

_|ee ot
J = ox y
on 0n

lassen sich die partiellen raumlichen Ableitungen des ,ausgedehnten” Kernzustands im
Koordinatensystem des nicht ausgedehnten Kernzustands ausdriicken. Der Laplace-
Operator der Diffusionsgleichung fir den ausgedehnten Kernzustand operiert auf den

entsprechend modifizierten Neutronenfluss geman
, 0 (0D 9 (00,
oty = o (8)+ o (5)

und transformiert sich wie folgt:

o L0 (AW 10 00, 3y
9" detjo¢ Moy T dy det] on & dy Y ox )T
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1 0 0o’ 00’
(a2 2 9 _ 9
(det))? FR [(xn + yn) FR (xéxn + yiyn) an ]

1 9 o', L (2)
et om [(xf +¥8) 0~ (e +yem) a_a]

Darin bedeutet die Kurzschreibweise y, = Z—’; etc., und det] = xzy, — ysx,, ist die De-
terminante der Jacobi-Matrix. FUr hinreichend kleine radiale Deformationen gilt Z—’; ~0
und % ~ 0, so dass Gleichung (2) sich zu

o o LR 1070
g _xg aé2 yﬁ an2

vereinfachen lasst. Setzt man diesen Ausdruck in die modifizierte Diffusionsgleichung
(1) ein, so erhalt man fir die Diffusionsgleichung des radial ausgedehnten Kernzu-

stands:

D'y 920, D, 0%,

R

+ OJZ (?)q)’g ) = q,g @ (3)

Diese Gleichung ahnelt der Diffusionsgleichung des nicht ausgedehnten Kernzustands
mit dem Unterschied, dass die Diffusionskoeffizienten durch das Quadrat der Verhalt-
nisse ,deformiert zu normal“ in x- und y-Richtung dividiert sind. Ferner sind der Remo-
val-Wirkungsquerschnitt als auch die im Quellterm erscheinenden Wirkungsquerschnit-
te so zu modifizieren, dass sie dem veranderten Kihlmittelanteil im veranderten Spalt

zwischen benachbarten Brennelementen Rechnung tragen (siehe Abb. 4.1).
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Abb. 4.1  Brennelement einschlie8lich halben Zwischenraums zu den sechs Nach-
barelementen im nicht deformierten Ausgangszustand (links) und im Zu-
stand mit ausgedehnter Kerngitterplatte (rechts). Die hellgrau dargestellte
VergroRerung des Zwischenraums ist mit 3V bezeichnet. Die Abmessung

des Wrappers (schwarz) ist unverandert.

Da sich durch die VergréRerung des Spalts die Gitterweite und damit offensichtlich das
fur die Wirkungsquerschnittserzeugung wichtige Homogenisierungsvolumen verandert,
erfordert dies genaugenommen die Durchfiihrung separater Wirkungsquerschnittsbe-
rechnungen fir die aktuell vorliegende temperaturabhéngige Gitterweite. Dies kann in
Analogie zur Erzeugung zustandsabhangiger (Brennstofftemperatur, Kihlmitteldichte,
...) Wirkungsquerschnitte in parametrisierten Wirkungsquerschnittsbibliotheken durch
Parametrisierung der Wirkungsquerschnitte nach der Brennelement-Gitterweite erfol-
gen. Um den damit verbundenen Aufwand in der Wirkungsquerschnittserzeugung zu
reduzieren, wurde folgendes Gewichtungsschema als einfache praktikable Naherung

verwendet:
G’Z(V +46V) = agV+ ac‘f,ol‘g-SV

Darin bezeichnet « den Wirkungsquerschnittstyp (Absorption, Removal, Streuung etc.)
und 3V die mit der ZwischenraumvergrofR3erung verbundene Kuhlmittelvolumenande-
rung zwischen benachbarten Elementen; die Abmessung des Wrappers bleibt unver-
andert. Bei Ausdehnung der Kerngitterplatte ist 8V > 0, bei Kompression 8V < 0. In die-

sem Ausdruck ist a5, 4, der Wirkungsquerschnitt des Typs o fir den Kihimittelzwi-

schenraum.
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Gemal} obiger Beziehung errechnen sich in Abhéangigkeit von 8V die modifizierten Wir-

kungsquerschnitte zu

a a
e 9V 0co01,96V

_ 4
99 V+oV “)

Der Diffusionskoeffizient wird wegen des Zusammenhangs D = 1/(304.) gesondert

behandelt, indem der Transport-Wirkungsquerschnitt g, transformiert wird:

!

14
9TV v 5)
Dg Dcool,g

In Analogie zu Gleichung (4) bezeichnet Doy den Diffusionskoeffizienten des Kuhimit-

tels im Spalt zwischen benachbarten Brennelementen.

4.2.1.2 Implementierung und Testrechnungen

Das oben skizzierte Verfahren wurde zunachst in einen 3D-Weniggruppen-Finite-
Elemente-Diffusionscode (FEMDIff3D) implementiert, dessen Entwicklung auf ein
friheres BMWi-Vorhaben zuriickgeht /PAU12/. Dieses Programm l6st die direkte und
adjungierte Mehrgruppen-Diffusionsgleichung nach dem Galerkin-Verfahren auf gera-
den Dreiecksprismen unter Verwendung linearer Basisfunktionen. Die Neutronenfluss-
verteilung je Energiegruppe wird nach dem Verfahren der konjugierten Gradienten mit
Prakonditionierung durch unvollstédndige LU-Zerlegung berechnet. Die Finite-Elemente-
Methode bietet den Vorteil der geometrischen Flexibilitat, d.h. Kernkonfigurationen mit
rechteckigen und hexagonalen Brennelementquerschnitten kdnnen mit demselben
Code berechnet werden; der Unterschied liegt allein in den Knoten- und Element-
konnektivitatslisten. Entsprechend Gleichung (2) wurde FEMDIff3D dahingehend erwei-
tert, dass die modifizierte Diffusionsgleichung (3) geldst wird und gemal den Glei-
chungen (4) und (5) fur jedes Brennelement zwei verschiedene Wirkungsquerschnitts-
bibliotheken eingelesen werden, wobei die eine Bibliothek den undeformierten (Refe-
renz-)Zustand (g5 bzw. D, in Gleichung (4) bzw. (5)) und die andere Bibliothek das

Kuhimittel im Zwischenraum reprasentiert (o504 bZW. Deoorg in Gleichung (4) bzw.

(5)). Diese beiden Bibliotheken werden mit dem Zell-Abbrand-Code HELIOS-1.12
ICAS92/ generiert. Als Anwendungsbeispiel dient die generische Auslegung des natri-

umgekihlten Generation-1V-Konzepts ASTRID, welches in dem parallel laufenden EU-
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Projekt ESNII+ /ESN13/ untersucht wird. Abb. 4.2 zeigt die HELIOS-Modelle fir ein

Brenn- und ein Steuerelement.

Filn | 200M | Filn | 200M |

ead Zoom In Zoom e | Pt sview | Crosdtr | AreaView ! Figad Zoom In Zoom ot | Print Sty crst | meaview |

Abb. 4.2 HELIOS-Modelle fiir ein Brennelement (links) und ein Steuerelement

(rechts) einschlief3lich benachbarter halber Brennelemente.

Da im Unterschied zu Leichtwasserreaktoren Steuerelemente schneller Systeme kein
spaltbares Material enthalten, werden fir die Erzeugung von Steuerelement-
Wirkungsquerschnitten Superzellmodelle verwendet, bei denen die lokale Brennele-
mentnachbarschaft zur Bereitstellung des erforderlichen Neutronenspektrums einbe-
zogen wird. Die Homogenisierung erfolgt nur tGber den hexagonalen Querschnitt des
Steuerelements einschlielBlich des halben Kuahlmittelzwischenraums zu den Nach-
barelementen. Alle nuklearen Weniggruppendaten wurden fir die in Tab. 4.1 wieder-

gegebene 8-Energiegruppen-Struktur berechnet.

Tab. 4.1  Energiegruppenstruktur fur die Erzeugung der nuklearen Gruppendaten.

Energiegruppenindex Untergrenze (eV)
1 2.2313E+6
8.2085E+5
3.0197E+5
1.1109E+5
4.0868E+4
1.5034E+4
7.4852E+2
1.0000E-4

OIN OO~ WOIN
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Zusatzlich zur Referenz-Gitterweite des undeformierten Kernzustands erhalt
FEMDIff3D die Gitterweite entsprechend der temperaturabhdngig ausgedehnten Kern-
gitterplatte, errechnet daraus &V und die modifizierten Wirkungsquerschnitte und Diffu-
sionskoeffizienten gemal den Gleichungen (4) und (5). Temperaturabhdngige Gitter-
weiten werden nach der im Rahmen von ESNII+ bereitgestellten thermischen Ausdeh-

nungskorrelation als Funktion der Temperatur der Kerngitterplatte berechnet.

Abgesehen vom durch die Nominaltemperatur der Kerngitterplatte von 400 °C gegebe-
nen Referenzzustand wurden drei verschiedene radiale Ausdehnungszustande, die
den Temperaturen 600 °C, 800 °C und 1000 °C der Kerngitterplatte entsprechen, be-

trachtet. Die zugehdrigen temperaturabhangigen Gitterweiten sind in Tab. 4.2 wieder-

gegeben.
Tab. 4.2  Ergebnisse des Modells fur die radiale Ausdehnung der Kerngitterplatte fur
die generische ASTRID-Spezifikation.
Kerngitterplatten- | Gitterweite jeexact R_gaktwﬁats- approx Ap
off anderung kers
Temperatur (cm) (pem) (pcm)
400 °C (nom.) 17.611 1.00466 0 - -
o 17.674
600 °C (+0.36%) 1.00280 -185 1.00277 -3
o 17.741
800 °C (+0.74%) 1.00089 -375 1.00076 -13
o 17.809
1000 °C (+1.1%) 0.99893 -570 0.99873 -20

Fur jede Temperatur wurden zwei Rechnungen durchgefihrt. In der ,exakten“ Rech-

nung, deren Multiplikationsfaktoren in Spalte kg}‘}‘“ der Tab. 4.2 angegeben sind, wur-

de die radiale Nodalisierung gemal der jeweiligen Gitterweite ausgefthrt. Die zweite
Rechnung verwendet das beschriebene Modell zur radialen Kernausdehnung unter
Verwendung der Gitterweite des Nominalzustands (400 °C). Die entsprechenden Mul-

approx

tiplikationsfaktoren sind in Spalte kepr eingetragen. Die durch die Ausdehnung der

Kerngitterplatte bewirkte Reaktivitatsdnderung gegeniber dem Referenzzustand ist in
der Spalte ,Reaktivitatsdnderung” in pcm eingetragen. Die rechte Spalte schliellich

gibt die Reaktivitatsdifferenz zwischen exakter und Naherungsrechnung an.

Die Abweichungen zur exakten Rechnung liegen im unteren zweistelligen pcm-Bereich

und damit deutlich unter den mit der radialen Ausdehnung verbundenen Reaktivitats-
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anderungen. Dies ist ein erster Hinweis darauf, dass die beschriebene Methode grund-
satzlich in der Lage ist, radiale Ausdehnungseffekte mit existierenden deterministi-
schen Kernberechnungsprogrammen und ihren einmal fixierten Nodalisierungen zu
beschreiben, ohne die radiale Nodalisierung der temperaturabhéngigen Brennelement-
Gitterweite anpassen zu mussen. Dies gilt auch fur die Berechnung axialer Leistungs-
dichteprofile. Dazu wurden exemplarisch die beiden in Abb. 4.3 markierten Brennele-
mentpositionen im Kern — die eine im Zentrum und die andere in der Brutzone am
Rand zum Reflektor — ausgewabhilt, fur die jeweils die mit der Naherungsmethode ermit-
telten axialen Leistungsdichteprofile mit der exakten Rechnung verglichen wurden.
Abb. 4.4 zeigt zunadchst die mit der Naherungsmethode berechneten axialen Leis-
tungsdichteprofile (durchgezogene Linien) fir die Kerngitterplattentemperatur von
1000 °C im Vergleich zum Referenzzustand bei 400 °C (gestrichelte Linien). Erwar-
tungsgemal ist der Effekt der radialen Kernausdehnung in Kernmitte (rot) geringer als
an der Peripherie (blau). Die relativen Abweichungen in den axialen Leistungsdichte-
profilen zwischen exakter Rechnung und dem N&herungsmodell (jeweils fur die Kern-
gitterplattentemperatur von 1000 °C) sind in Abb. 4.5 dargestellt. Es ist zu erkennen,
dass einerseits die Fehler mit unter 1 % relativ gering ausfallen, andererseits das N&-
herungsmodell die Leistungsdichte an der peripheren Position tendenziell Giberschétz,
im Zentrum dagegen leicht unterschéatzt. Insgesamt sind die durch das N&herungsmo-
dell bewirkten Abweichungen zur exakten Rechnung deutlich geringer als die durch die
Kerngitterplattenausdehnung verursachten Anderungen in den axialen Leistungs-

dichteprofilen. Dies ist zur Verdeutlichung in Abb. 4.6 veranschaulicht.
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Abb. 4.3  Ausgewahlte Brennelementpositionen, fir die axiale Leistungsdichteprofile

ausgewertet werden.
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Abb. 4.4  Durchgezogene Linien: Mit dem radialen Ausdehnungsmodell fur T giag-
rd = 1000 °C berechnete axiale Leistungsdichteprofile in den ausgewahlten
Brennelementpositionen. Gestrichelte Linien: Leistungsdichteprofile des

Referenzzustands (T diagia = 400 °C) zum Vergleich.
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Axial power density deviations

0,15%
)
S 0,05% v
x
2 /' /’\\‘——IP—J&
= 0,00%
Q.
3 M\ / )'/
Q
2 -0,10%
o
2 -015% - 54" —+-Outer zone close to reflector
-=-Inner zone close to center
-0,20% | | | |
920 110 130 150 170 190 210

Axial elevation (cm)

Abb. 4.5 Relative Abweichung der genédhert berechneten axialen Leistungsdichte-
profile von der exakten Rechnung fUr Tgiagia = 1000 °C in den ausgewahl-

ten Brennelementpositionen.
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Abb. 4.6  Abweichungen der axialen Leistungsdichteprofile zwischen radial ausge-

dehntem und Referenz-Kernzustand.

Die in diesem Arbeitspunkt durchgefihrten Modellentwicklungen und Untersuchungen
zeigen, dass ein deterministisches Kernberechnungsprogramm mit einmal festgelegter
und fixierter Nodalisierung grundsétzlich in der Lage ist, radiale Kernausdehnungsef-

fekte nicht nur beziglich der Reaktivitadtsdnderung, sondern auch hinsichtlich der Leis-

47



tungsdichteverteilung zu beschreiben. Dies ist insbesondere fur transiente Kernbe-

rechnungen von Bedeutung.

4.2.2 Axiale Ausdehnung von Brennstoff und Hullrohr

423 Methode

In Analogie zur Modellierung der radialen Kernausdehnung liegt die Zielsetzung der
Simulation axialer Ausdehnungseffekte von Brennstoff und Hullrohr in der Anwendung
existierender deterministischer 3D-Kernberechnungsprogramme mit ihren einmalig ftr
den Ausgangszustand unter z. B. Nominalbedingungen festgelegten raumlichen Noda-
lisierungen. Problemstellung und Ldsungsansatz sind in Abb. 4.7 dargestellt. Darin ist
ein aus vier Materialzonen bestehender axialer Abschnitt (z. B. eines Brennelements)
im Ausgangszustand ((1), Referenz) und im axial ausgedehnten Zustand ((2) und (3),
erhohte Brennstoff- bzw. Hullrohrtemperatur) abgebildet. Jede Materialzone wird durch
ihre jeweilige Wirkungsquerschnitte (o) repréasentiert. Die axiale Diskretisierung (z) in
(1) ist so gewahlt, dass die Maschengrenzen mit den Materialzonengrenzen des Refe-
renzzustands Ubereinstimmen. In (2) wird der ausgedehnte Zustand durch eine den
axial verschobenen Materialzonengrenzen angepasste axiale Diskretisierung (z') und

zusatzlich temperatur- und dichteabhangige Wirkungsquerschnitte (') beschrieben.
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Abb. 4.7 Schema des Modells zur Beschreibung axiale Ausdehnungseffekte am

Beispiel eines aus vier Materialzonen bestehenden axialen Abschnitts.

Ziel ist es, den ausgedehnten Zustand (2) unter Beriicksichtigung der temperatur- und
dichteabhangige Wirkungsquerschnitte ebenfalls in der Nodalisierung des Referenzzu-
stands (1) darzustellen, wie in Abb. 4.7 (3) gezeigt (gestrichelte Linien). Dies bedeutet,
dass die Materialgrenzen nun nicht mehr mit den Nodegrenzen zusammenfallen, son-
dern innerhalb eines Nodes des Referenzzustands liegen konnen. Dies ist in Abb. 4.7
(3) anhand schraffiert dargestellten Nodes i gezeigt, in den von unten ein Teil der da-
runterliegenden Materialzone i — 1 eindringt. Die nuklearen Materialeigenschaften des
Nodes i im ausgedehnten Zustand, dargestellt in der Nodalisierung des Referenzzu-
stands, werden offensichtlich durch eine geeignete Kombination (,Mischung®) des ur-
sprunglichen Wirkungsquerschnitts o' und des Wirkungsquerschnitts ‘.1 der darunter-

liegenden Materialzone beschrieben:

ETi = f(U'i—pU'i)
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Im hier entwickelten Modell wird die Kombination durch eine geeignete Interpolation
der zonenweisen Wirkungsquerschnitte unter Verwendung der aktuellen Iterierten der
axialen Neutronenflussverteilung in jedem Brennelement und jeder Energiegruppe er-
reicht. Da in nodalen Diffusionscodes wie z. B. PARCS fir jede axiale Masche nur ein
mittlerer Wert fir den Neutronenfluss in jeder Energiegruppe berechnet wird (siehe das

Beispiel in Abb. 4.8), liegt keine Information tGber das Flussprofil innerhalb einer axialen

Masche vor.
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Abb. 4.8 Gruppenweise axiale Neutronenflussprofile fur das generische ASTRID-
Modell in einem zentralen Brennelement. Jede Markierung kennzeichnet
einen nodalen Flussmittelwert, die Geraden dazwischen entsprechen ei-

nem linearen Flussverlauf zwischen zwei Nodes.

Die Materialmischung wiirde demnach einer einfachen Volumenhomogenisierung ent-
sprechen. Um die damit verbundenen Nachteilen zu vermeiden, wird stattdessen eine
Fluss-Volumen-Gewichtung zwischen den Materialgrenzen des Referenzzustands

durchgefuhrt:

[, dZd' @) 0(2) o f) 2 D) + 0" [ dZ (@)
fZZii_l dz' @;(z") fZZii_l dz' @;(")

('

Darin bezeichnet @;(z) den raumlichen Flussverlauf innerhalb des axialen Nodes i (un-
tere und obere Maschengrenze bei z;_; bzw. z;) und ¢';,_; bzw. ¢'; die temperaturkorri-

gierten Wirkungsquerschnitte der Nodes i— 1 bzw. i, wobei der besseren Lesbarkeit
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wegen der Energiegruppenindex g weggelassen wurde. Der Diffusionskoeffizient (D)
wird Uber den Transportwirkungsquerschnitt o;,.4,s = (3-D)™! verarbeitet. Fir den
rAumlichen Flussverlauf @;(z) innerhalb eines axialen Nodes sind geeignete Annah-
men zu treffen. Im hier beschriebenen Modell wird der intranodale Flussverlauf durch
raumliche Interpolation zwischen den nodalen Flusswerte in den beiden Nachbarnodes
(Indizes i—1 und i+ 1) approximiert, die als Randbedingungen fiur die Interpolation
dienen und die der aktuellen Iterierten des axialen nodalen Flussprofils entnommen
werden. Fir die Interpolation wurden ein linearer und ein quadratischer Ansatz imple-
mentiert, wobei in letzteren die Steigung des Flusses an einer Nodegrenze als zusétz-
liche Randbedingung eingeht. Genauere Approximationen des intranodalen Flussver-
laufes kénnen durch eine parallel geschaltete numerische Ldsung der eindimensiona-
len Diffusionsgleichung auf einem feinen Gitter entlang der einzelnen Brennelemente
erhalten werden, die ihre Randbedingungen von den aktuellen lIterierten der nodalen
axialen Flussprofile erhalt. Dies wurde testweise in Verbindung mit FEMDIff3D reali-

siert, wobei hierzu das Diffusionsmodul von TORT-TD adaptiert wurde.

4.2.4 Implementierung und Testrechnungen

Das vorstehend beschriebene Verfahren wurde in den Code PARCS implementiert.
Dabei kann zwischen linearer und quadratischer intranodaler Flussinterpolation ge-
wahlt werden. PARCS wurde ferner dahingehend erweitert, dass zusatzlich zur brenn-
elementweisen nodalen Materialspezifikation (Schlisselwort assy_type) eine axiale
nodale Temperaturverteilung nach dem gleichen Schema vorgegeben werden kann.

Dazu wurde das Schlisselwort assy_temp eingefihrt:

grid_z 11*8.1818 4*7.5000 3*8.3333 3*6.6667 4*8.7500 1*7.5000 1*2.5000 1*7.5000 4*7.7389
4*7.8573 3*7.2157

assy_type 1 11*001 4*002 3*003 3*004 4*003 1*001 1*005 1*005 4*005 4*006 3*006 fuel

assy_type 2 11*001 4*002 3*007 3*007 4*007 1*007 1*007 1*001 4*005 4*006 3*006 Tfuel

assy_type 3 11*008 4*008 3*008 3*008 4*008 1*008 1*008 1*008 4*009 4*009 3*009 fuel
assy_type 4 11*010 4*010 3*010 3*010 4*010 1*010 1*010 1*010 4*011 4*011 3*012 fuel
assy_type 5 11*013 4*013 3*013 3*013 4*013 1*013 1*013 1*013 4*013 4*013 3*013 fuel
assy_type 6 11*014 4*014 3*014 3*014 4*014 1*014 1*014 1*014 4*014 4*014 3*014 fuel
assy_type 7 11*015 4*015 3*015 3*015 4*015 1*015 1*015 1*015 4*015 4*015 3*015 refl
assy_temp 1 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999
assy_temp 2 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999
assy_temp 3 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999
assy_temp 4 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999
assy_temp 5 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999
assy_temp 6 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999
assy_temp 7 11*675 4*675 3*675 3*675 4*675 1*675 1*675 1*675 4*-999 4*-999 3*-999

Mit dem Wert -999 kdnnen einzelne axiale Nodes von der thermischen Ausdehnung

ausgeschlossen werden, um z. B. rAumlich ortsfeste Strukturen zu bertcksichtigen.
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Zum Test des Modells zur axialen Ausdehnung von Brennstoff und Hullrohr wurde
wurden PARCS-Modelle der generischen ASTRID-Kernkonfiguration erstellt, und zwar
fur die Geometrie im kalten Zustand (20 °C) und fur verschiedene globale Brennstoff-
/Hullrohrtemperaturen. Da die in /ESN13/ spezifizierten Daten fir das Zyklusende gel-
ten, kann davon ausgegangen werden, dass der im frischen Zustand vorhandene gas-
gefullte Spalt zwischen Brennstoff und Hullrohrinnenwand geschlossen ist und somit
Brennstoff und Hullrohr sich simultan ausdehnen. Zur Beschreibung der temperaturab-
hangigen Ausdehnung wurde die ebenfalls in /ESN13/ angegebene Korrelation ver-
wendet. Mittels HELIOS-1.12 wurde eine Wirkungsquerschnittsbibliothek in acht Ener-
giegruppen erstellt, die nach der Brennstoff-/Hullrohrtemperatur parametrisiert ist und
somit ausdehnungsabhéngige Anderungen der Massendichte von Brennstoff- und Huill-
rohrmaterial und radialen Abmessungen dieser Materialien (Durchmesser des Bren-
stoffpellets und Dicke des Hiillrohrs) nach den in /[ESN13/ angegebene Korrelationen
bertcksichtigt. Um die Genauigkeit des Modells zur axialen Ausdehnung von Brenn-
stoff und Hullrohr beurteilen zu koénnen, wurden flr bestimmte Brennstoff-
/Hullrohrtemperaturen spezielle PARCS-Modelle (im Folgenden als ,exakte* Modelle
bezeichnet) erstellt, bei denen die axiale Diskretisierung mit den infolge der Ausdeh-

nung verschobenen Materialzonengrenzen Ubereinstimmit.

Global Quadratic intranodal
fuel/cladding jexact flux interpolation
temperature eff

(OC) keff Ap (pcm)*
475 1.00799 | 1.00799 0
675 1.00776 | 1.00785 9

Tab. 4.1  Ergebnisse des in PARCS implementierten Modells zur axialen Brennstoff-
/Hullrohrausdehnung im Vergleich zur exakten Rechnung. *Ap ist die Re-

aktivitatsdifferenz bezuglich kgff.

Die mit den ,exakten® PARCS-Modellen berechneten Multiplikationsfaktoren fir die
Brennstoff-/Hullrohrtemperaturen von 475 °C und 675 °C sind in Tab. 4.1, Spalte
kﬁf,“r“, angegeben. Erwartungsgemaf sinkt der Multiplikationsfaktoren mit zunehmen-
der Temperatur. Die Multiplikationsfaktoren in Spalte k. sind das Ergebnis des axia-

len Ausdehnungsmodells in Verbindung mit quadratischer intranodaler Flussinterpola-
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tion, wobei die Geometrie des kalten Zustands (20 °C) zugrunde gelegt wurde. Dies
fuhrt dazu, dass in einzelne sehr kleine axiale Maschen die Materialzonengrenze des
darunterliegenden Nodes relativ weit eindringt. Die in der letzten Spalte aufgefiihrte
Reaktivitatsdifferenz zwischen genaherter und exakter Rechnung liegt unterhalb des
durch die axiale Ausdehnung bedingten Reaktivitatseffekts und zeigt, dass das be-
schriebene Modell die axiale Ausdehnung von Brennstoff- und Hullrohr grundsatzlich

zufriedenstellend simulieren kann.

Um den Einfluss der Art der intranodalen Flussinterpolation zu untersuchen, wurden
PARCS-Rechnungen fiir verschiedene Brennstoff-/Hullrohrtemperaturen mit linearer
und quadratischer Flussinterpolation durchgefiihrt, hier jedoch ohne die Temperatur-
abhangigkeit der Materialdichten zu berlicksichtigen. Wiederum basiert das PARCS-
Modell auf der Geometrie bei 20 °C, und fir jeden Wert der folgenden Brennstoff-
/Hullrohrtemperaturen wurde zum Vergleich ein PARCS-Modell verwendet, bei dem die
axiale Diskretisierung den durch die jeweilige axiale Ausdehnung verschobenen Mate-

rialzonengrenzen entspricht.

Linear intranodal flux Quadratic intranodal

el /clitlzi%?r?é eme | kexget interpolation flux interpolation
perature (°C) keps Ap (pcm)* kess Ap (pcm)*
75 1.00688 | 1.00691 3 1.00688 0
275 1.00751 | 1.00763 12 1.00753 2
475 1.00816 | 1.00835 19 1.00820 4
675 1.00879 | 1.00904 24 1.00887 8

Tab. 4.2  Ergebnisse des in PARCS implementierten Modells zur axialen Brennstoff-
/Hullrohrausdehnung im Vergleich zur exakten Rechnung (feste Material-
dichten) fur lineare und quadratische intranodale Flussinterpolation. *Ap ist

die Reaktivitatsdifferenz beziiglich kgFfe’.

Die Ergebnisse sind in Tab. 4.2 zusammengefasst, wobei dieselben Bezeichnungen
wie in Tab. 4.1 gelten. Wegen der hier nicht betrachteten Temperaturabhangigkeit der
Wirkungsquerschnitte steigen erwartungsgemal die Multiplikationsfaktoren mit wach-

sender Brennstoff-/Hillrohrtemperatur. Wiederum sind die Reaktivitatsdifferenzen zwi-
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schen den Ergebnissen des Ausdehnungsmodells und der ,exakten“ Rechnung kleiner
als die durch die Ausdehnung selbst bewirkten Reaktivitdtsanderungen. Die quadrati-
sche intranodale Flussinterpolation liefert jedoch deutlich geringere Abweichungen als

die lineare Interpolation. Dies ist in nochmals Abb. 4.9 veranschaulicht.

ASTRID - PARCS 8g

1,0095
1,0090
1,0085
=
 1,0080
X
1,0075
1,0070 —+ =exact
——Linear interpolation
——Quadratic interpolation
1,0065
0 100 200 300 400 500 600 700 800
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Abb. 4.9  Graphische Darstellung der Ergebnisse von Tab. 4.1.

4.2.5 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurden elementare Modelle zur neutronenphysikalischen Beschrei-
bung thermostruktureller Ausdehnungseffekte von Kerngitterplatte (radial) und Brenn-
stoff und Hullrohr (axial) entwickelt und in PARCS implementiert. Ziel war die Nutzung
validierter 3D-Neutronenkinetik-Codes mit ihren fest vorgegebenen rdumlichen Diskre-
tisierungen. Das Modell fur die radiale Ausdehnung der Kerngitterplatte basiert auf ei-
ner Koordinatentransformation der Diffusionsgleichung, das Modell fir die axiale Aus-
dehnung von Brennstoff und Hullrohr arbeitet mit einer geeigneten flussgewichteten in-
tranodalen Interpolation der Wirkungsquerschnitte, die die axiale Materi-
al(grenzen)verschiebung nachbildet. Die gezeigten ersten Testfélle fir das ASTRID-
Kernkonzept belegen die Anwendbarkeit beider Modelle. Weiterentwicklungen dieser
Modelle betreffen u.a. axial variierende Brennelement-Gitterweiten zur Beschreibung
des sog. Core-Flowering-Effekts, Simulation der Ausdehnung des Steuerstabantriebs

und Kombination beider Modelle.
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4.3 AP 2.3: Erstellung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten

43.1 Medium Size Oxide Core der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast
Reactor Core Definitions

In der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast Reactor Core Definitions /BLA11/ werden
je zwei Konzepte fir grofRe (3600 MW thermische Leistung) und mittelgro3e (1000 MW
thermische Leistung) natriumgekuihlte schnelle Systeme betrachtet, von denen das ei-
ne auf metallischem und das andere auf Oxid-Brennstoff basiert. Von dem mittelgrol3e
Konzept, das auf dem ABR-Kern (Advanced Burner Reactor) basiert, wird im Folgen-
den die Variante mit Oxid-Brennstoff (Medium Size Oxide Core) betrachtet.

radial g
4 reflectors
) model

3
- iR E

4=

t 5
f - g
= ol &
is H

o 2 ¥

‘ Inner core (30) e Primary control (15) ‘ Reflector (114) Duet Control Rod Aserrbly
fwbven faly withadrwwin

‘ Middle core (90) e Secondary control (4) ‘ Shield (66)

O Outer core (60) Total (379)

Abb. 4.10 Konfiguration des Medium Size Oxide Core. Das Rechteck kennzeichnet
das radiale Reflektormodell, siehe hierzu Abb. 4.12.

Die Kernanordnung des Medium Size Oxide Core ist in Abb. 4.10 wiedergegeben. Der
Kern besteht aus 180 Brennelementen, 114 radialen Reflektor-, 19 Steuer-Elementen
sowie 66 Elementen des radialen Schilds. Die aktive Zone besteht in radialer Richtung
aus drei Bereichen, die als innere, mittlere und &ufRere Kernzone bezeichnet werden
und 30, 90 bzw. 60 Brennelemente mit jeweils unterschiedlicher Brennstoffzusammen-
setzung umfassen. Ausgewahlte KenngroRen sind in Tab. 4.3 angegeben. Wie Abb.
4.10 rechts zu entnehmen ist, bestehen die Brennelemente in axialer Richtung aus ei-
ner 114,94 cm hohen aktiven Zone, die von MOX-Brennstoff gebildet wird und nach
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unten von einem unteren axialen Reflektor und nach oben von einem Heliumgas-
Plenum abgeschlossen ist. Die wendelférmigen Abstandshalter zwischen den einzel-
nen Staben werden beziglich ihrer Geometrie nicht explizit betrachtet, sondern in das
Hullrohr eingerechnet, um so die Komplexitat des neutronenphysikalischen Rechen-
modells zu begrenzen, ohne gleichzeitig die kernphysikalischen Eigenschaften der Ab-
standshalter zu vernachlassigen. An allen Seiten der 3D-Kernanordnung gelten Vaku-

um-Randbedingungen fiir den Neutronenfluss.

Parameter Value
Thermal power 1000 MW
Average fuel temperature 1027.0 °C
Average structure and coolant temperature 4325°C
Subassembly pitch 16.2471 cm
Subassembly duct outer flat-to-flat distance 15.8123 cm
Subassembly duct wall thickness 0.3966 cm

Tab. 4.3  Ausgewdhlte KenngréRen des Medium Size Oxide Kerns.

Die reaktorphysikalische Kernberechnung erfolgt in zwei Schritten. Im ersten Schritt
wurden homogenisierte Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte fir die drei Brennele-
menttypen, die Steuer-, Reflektor- und Schild-Elemente sowie die axialen Regionen
des unteren Reflektors und des oberen Gasplenums mit Hilfe des Zell-Abbrand-Codes
HELIOS-1.12 /CAS92/ generiert. Im zweiten Schritt wurden deterministische 3D-
Kernberechnungen mit PARCS durchgefiuhrt (siehe Kapitel 4.4).

Fur die Wirkungsquerschnittserzeugung mit HELIOS wurden die nuklearen Datenbib-
liotheken in 112- und die 190-Energiegruppen herangezogen. Im Unterschied zur 190-
Gruppen-Bibliothek enthalt die 112-Gruppen-Bibliothek nukleare Daten, die mit einem
schnellen Spektrum vorkondensiert wurden. Die Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte
wurde in einer 23-Gruppen-Struktur berechnet, die auf der 33-Energiegruppen-Struktur
des Gitter-Transport-Moduls ECCO von ERANOS /RUGO06/ basiert und deren Energie-

grenzen in angegeben Tab. 4.4 sind.
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_Group Lower limit (eV) Qroup Lower limit (eV)

index index
1 1.0000E+7 13 2.4788E+4
2 6.0653E+6 14 1.5034E+4
8 3.6788E+6 15 9.1188E+3
4 2.2313E+6 16 5.5308E+3
5 1.3534E+6 17 3.3546E+3
6 8.2085E+5 18 2.0347E+3
7 4.9787E+5 19 1.2341E+3
8 3.0197E+5 20 7.4852E+2
9 1.8316E+5 21 4.5400E+2
10 1.1109E+5 22 3.1203E+2
11 6.7379E+4 23 0
12 4.0868E+4

Tab. 4.4  Energiegrenzen der 23-Gruppen-Struktur.

Fur die Brennelemente, die nicht an den Reflektor grenzen, wurden zweidimensionale
Modelle im unendlichen Gitter mit reflektierenden Randbedingungen erstellt. Ein Bei-
spiel hierfir ist in Abb. 4.11 links zu sehen, welche neben dem Stabgitter auch den he-
xagonalen Brennelementkasten (Wrapper) und den halben Kuhlmittelspalt zu den
sechs Nachbarelementen zeigt. Je nach axialer Brennstoffzusammensetzung wurden
mit entsprechenden Varianten dieses Modells fir jede axiale Zone individuelle Wenig-

gruppen-Wirkungsquerschnittsdaten mit HELIOS erzeugt.

Da Steuer- und Reflektorelemente, die Elemente des radialen Schilds sowie unterer
Reflektor und oberes Gasplenum keine spaltbaren Materialien enthalten, muss eine
Neutronenquelle mit dem dort jeweils herrschenden Energiespektrum bereitgestellt
werden. Dies kann am einfachsten geschehen, indem an die sechs Seitenflachen be-
nachbarte Brennelemente angeschlossen werden /FRI13/, wie in Abb. 4.11 rechts fir
ein Steuerelement gezeigt ist. Superzellmodelle dieser Art enthalten sechs halbierte
Brennelemente der lokalen Umgebung, so dass eine periodische Fortsetzung im un-
endlichen Gitter mdglich wird. Das Homogenisierungsvolumen ist der Bereich des zent-

ralen Steuerelement-Hexagons einschlie8lich des halben, mit Kihlmittel gefillten
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Spalts zu den Nachbarelementen. Die Geometrie der Steuerelemente wurde im Detail

nachgebildet, also keine Materialhomogenisierung durchgefiihrt.

Abb. 4.11 HELIOS-Modelle eines Driver-Elements (links) und eines Steuer-Elements
(rechts).

Das radiale Reflektormodell besteht aus drei Zonen, die radialen Schild, radialen Re-
flektor und den Rand der auRReren radialen Kernzone enthalten. Es ist in Abb. 4.12 ge-
zeigt und entspricht dem in Abb. 4.10 mit einem Rechteck markierten Ausschnitt des
radialen Reflektors. In diesem Superzellmodell gelten reflektierende Randbedingungen
an allen Seiten au3er dem rechten Rand, der an Vakuum grenzt. Mit diesem Modell
wurden in HELIOS Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten fur radialen Reflektor
und radialen Schild generiert, wobei die unterschiedlichen axialen Brennstoffzusam-

mensetzungen der &ulReren Kernzone bertcksichtigt wurden.
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<— Driver (outer core) —» <— Reflector —— <— Shijeld —>
Abb. 4.12 HELIOS-Modell fir den radialen Reflektor mit drei verschiedenen Homo-
genisierungsgebieten.
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432 Medium Size Metallic Core der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast
Reactor Core Definitions

Anhand des Medium-Size-Metallic-Kerns der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast

Reactor Core Definitions wurden im vorliegenden Vorhaben folgende Ziele verfolgt:

e Modellierung eines natriumgekuhlten schnellen Systems mit dem Monte-Carlo
Code SERPENT 2.18

o Vergleich der Erzeugung der Wirkungsquerschnitte zwischen HELIOS und
SERPENT, insbesondere des Einflusses der Gruppenstruktur.

o Deterministische Kernberechnungen und Vergleich mit Monte Carlo.

Die Kernanordnung ist in Abb. 4.13 gezeigt und besteht aus 180 Brennelementen, 114
radialen Reflektorelementen, 66 Elementen des radialen Schilds und 19 Steuerelemen-
ten. Der Kern ist radial in zwei Zonen, eine Innenzone mit 78 Brennelementen und eine

Auf3enzone mit 102 Brennelementen, geteilt.

.e-8

Inner core (78)

O Outer core (102)

D
8,090
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‘ Reflector (114)

e Primary control (15)

e Secondary control (4)

. Shield (66)

Total (379)

Abb. 4.13 Radiale Kernanordnung des Medium-Size-Metallic-Kerns.

Die thermische Leistung ist mit 1000 MW angegeben, die Kihilmittelein-
bzw. -austrittstemperatur mit 355 °C bzw. 510 °C, die mittlere Brennstofftemperatur mit

534 °C und mittlere Temperatur von Kahimittel und Strukturmaterialien 432,5 °C. Als

59



Brennstoff dient MOX, dessen Zusammensetzung fur den zu betrachtenden Zyklusbe-
ginn in Tab. 4.5 fur die beiden radialen Kernzonen angegeben ist. Die geometrische
Struktur der Brennelemente ist in Abb. 4.14 gezeigt; sie ist in Innen- und Aul3enzone
identisch. Die aktive Zone hat jeweils 5 axiale Abschnitte mit verschiedenen Brenn-

stoffzusammensetzungen.

Isotop Innenkern Aulenkern
U 81.5% 75.4%
U-235 0.1% 0.1%

Pu 17.0% 22.2%
Pu-239 9.1% 11.5%
Pu-240 5.4% 7.2%

MA 1.5% 2.3%

TRU 18.5% 24.6%
Fissile 10.2% 13.3%

Tab. 4.5  Nuklidzusammensetzung des Brennstoffs in Kern-Innen- und Auf3enzone.
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Abb. 4.14 Abmessungen und axiale Zonen von Brennelement und Brennstab sowie

hexagonales Stabgitter im Brennelementkasten.

Zur Erzeugung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten fir deterministische 3D-
Kernberechnungen wurden in Analogie zum Medium-Size-Oxide-Kern (siehe Kapitel
4.3.1) wurden fir jeden Brennelementtyp (und jede axiale Zone darin) mit dem Monte-
Carlo-Code SERPENT und HELIOS zweidimensionale Modelle im unendlichen Gitter
sowie Superzellmodelle fir die Ubrigen Kernelemente erstellt. Der Vorteil von
SERPENT gegeniiber HELIOS liegt einerseits im Referenzcharakter der Monte-Carlo-
Methode in Verbindung mit nuklearen Punktdaten und andererseits in der Austausch-
barkeit der nuklearen Datenbibliothek. So ist es mit SERPENT mdoglich, den Einfluss
verschiedener nuklearer Punktdatenbibliothekevaluationen (hier JEFF-3.1 und
ENDF/B-VII) zu untersuchen. Um den Einfluss der Energiegruppenstruktur auf die de-
terministischen 3D-Kernberechnungen quantifizieren zu kénnen, wurden Weniggrup-
pen-Wirkungsquerschnittsdaten in verschiedenen Gruppenstrukturen erzeugt, die in
Tab. 4.6 zusammengefasst sind. Die 33-Gruppen-Struktur entspricht der im Modul
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ECCO von ERANOS /RUGO06/ angewandten Struktur, die 8-Gruppen-Struktur basiert
auf Referenz /WAL12/, und die 7- und 11-Gruppen-Strukturen sind jeweils von der 8-
Gruppen-Struktur abgeleitet.

33 Gruppen 11 Gruppen 8 Gruppen 7 Gruppen
1.00E+07
6.07E+06 6.07E+06
3.68E+06
2.23E+06 2.23E+06 2.23E+06 2.23E+06
1.35E+06
8.21E+05 8.21E+05 8.21E+05 8.21E+05
4.98E+05
3.02E+05 3.02E+05 3.02E+05 3.02E+05
1.83E+05
1.11E+05 1.11E+05 1.11E+05 1.11E+05
6.74E+04
4.09E+04 4.09E+04 4.09E+04
2.48E+04
1.50E+04 1.50E+04 1.50E+04 1.50E+04
9.12E+03
5.53E+03 5.53E+03
3.35E+03
2.03E+03 2.03E+03
1.23E+03
7.49E+02 7.49E+02 7.49E+02 7.49E+02
4.54E+02
3.12E+02
2.75E+02
1.47E+02
8.94E+01
6.96E+01
4.22E+01
2.26E+01
1.37E+01
8.32E+00
3.93E+00
5.30E-01
1.12E-01
1.00E-04 1.00E-04 1.00E-04 1.00E-04

Tab. 4.6  Fur die Erzeugung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten ver-

wendete Gruppenstrukturen (untere Energiegrenzen in eV).

Fur die SERPENT-Rechnungen wurden insgesamt 1000 Zyklen mit je 100 000 Neutro-
nenschicksalen je Zyklus simuliert, wobei die Resultate der ersten 100 Zyklen verwor-
fen wurden (inaktive Zyklen). Dabei zeigte sich, dass im unteren Energiebereich die
Neutronenpopulation sehr niedrig und infolgedessen die statistischen Unsicherheiten
relativ hoch sind, so dass die 33-Gruppenstruktur nur bedingt geeignet ist. Dies ist bei-
spielhaft anhand des Neutronenspektrums fir das Brennelement der inneren Kernzone
in Abb. 4.15 gezeigt.
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Abb. 4.15 Mit SERPENT berechnetes Neutronenspektrum fir das Brennelement der

inneren Kernzone.

Im Ergebnis wurden fir den Medium-Size-Metallic-Kern  Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittsdaten mit SERPENT unter Verwendung der ENDF/B-VII-
Punktdatenbibliothek in 7, 8 und 11 Energiegruppen und mit HELIOS in 7, 8 und 33
Energiegruppen generiert, wobei man bei HELIOS-1.12 auf die mitgelieferte ENDF/B-
VI-basierte nukleare Datenbibliothek festgelegt ist. Der Vorteil der HELIOS-
Rechnungen gegenliiber SERPENT liegt in der erheblichen Rechenzeitersparnis. So
bendtigt SERPENT mit der oben genannten Neutronenpopulation je hexagonalem
Kern-Element und je axialer Zone in den beiden Brennelementtypen eine CPU-Zeit von
ca. 5 h, insgesamt ca. 180 CPU-h. Die entsprechenden HELIOS-Rechenzeiten liegen
bei ca. 5-10 min.

Fur die Postprozessierung der Weniggruppendaten von SERPENT wurde ein Python-
Softwarewerkzeug erstellt, welches die SERPENT-Ausgabedaten interpretiert und in
die Formate verschiedener 3D-Kernberechungsprogramme (PARCS, DYN3D,
FEMDIff3D) transformiert. Fir HELIOS konnte auf ein bereits exisitierendes Fortran-
Werkzeug zuriickgegriffen werden.
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433 Der Kern der geplanten Anlage MYRRHA

Bei der Anlage MYRRHA (Multi-purpose hYbrid Research Reactor for High-tech Appli-
cations) handelt es sich um eine européische Demonstrationsanlage fir ein beschleu-
nigergetriebenes System (Accelerator Driven System, ADS) mit schnellem Neutronen-
spektrum, das am belgischen Kernforschungszentrum SCK-CEN errichtet werden und
voraussichtlich um 2023 den Betrieb aufnehmen soll /MUE10/. Die Flexibilitat des von
einer eutektischen Blei-Wismut-Legierung (Lead Bismuth Eutectic, LBE) gekihlten
MYRRHA-Kerns erlaubt sowohl einen kritischen mit U-Pu-MOX-Brennstoff als auch ei-
nen unterkritischen Betrieb mit hoher Flussrate schneller Neutronen zur Demonstration
der Transmutation minorer Actiniden. Im Rahmen des EU-Projekts MAXSIMA (siehe
Kapitel 0) stehen Informationen zur Kernkonfiguration von MYRRHA /SAR14/ zur Ver-
fugung, auf deren Basis reaktorphysikalische und thermohydraulische Modelle fiir de-
terministische und Monte-Carlo-Kernberechnungen entwickelt wurden. In diesem Kapi-
tel wird die Erstellung und Uberprifung von Modellen fir die Erzeugung von Wenig-
gruppen-Wirkungsquerschnittsdaten fiur 3D-Kernberechnungen des Minimume-critical-
Kerns von MYRRHA dokumentiert. Die Entwicklung eines thermohydraulischen Mo-
dells mit ATHLET ist in Kapitel 6.4 beschrieben, und die Durchfihrung gekoppelter
transienter 3D-Kernberechnungen mit PARCS/ATHLET ist Gegenstand von Kapitel
4.4.3.
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Abb. 4.16 Radiale Kernanordnung des Minimum-critical-Kerns /SAR14/.

Die radiale Konfiguration des Minimume-critical-Kerns von MYRRHA ist in Abb. 4-16 ge-
zeigt. Der Kern mit einer thermischen Leistung von 80 MW umfasst 52 Brennelemente,
6 Steuerelemente, 3 Abschalt-Elemente (Safety-Rods), 108 Dummy-Elemente (im We-
sentlichen vom KuhImittel durchstromte hexagonale Brennelementkasten) und 42 Re-
flektorelemente. Fir diese Kernkonfiguration wurden folgende vier Zustande betrachtet
und entsprechende Modelle zur Erzeugung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten

erstellt;

e samtliche Steuerelemente und Abschaltelemente ausgefahren (CRin/SRin),

¢ samtliche Steuerelemente und Abschaltelemente eingefahren (CRout/SRout),

e samtliche Steuerelemente eingefahren und alle Abschaltelemente ausgefahren
(CRin/SRout),

e samtliche Steuerelemente ausgefahren und alle Abschaltelemente eingefahren
(CRout/SRin).

Die Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten werden nach zwei verschiedenen Me-
thoden, die nachfolgend beschrieben sind, berechnet. Fur die Energiediskretisierung
wurde die in Kapitel 4.3.2 beschriebene 8-Gruppen-Struktur (siehe Tab. 4.6) verwen-
det. Alle Berechnungen wurden mit SERPENT-2.1.23 durchgefiihrt.
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4.3.3.1 Methode 1

Methode 1 entspricht dem Standardverfahren, nach der in einem 2D-Spaktralmodell
ein einzelnes Brennelement im unendlichen Gitter dargestellt wird. Alle Ubrigen Ele-
mente (Steuer- und Abschaltelemente sowie Reflektor- und Dummyelemente) werden
in Form von Superzell-Modellen unter Einbeziehung benachbarter Brennelemente (vgl.
Kapitel 4.3.1) behandelt. Abb. 4.17 drei Beispiele fur derartige Superzellmodelle, wobei
stets Uber das zentrale hexagonale Element inklusive Kasten (Wrapper) und halbem

KihImittelspalt zum Nachbarelement homogenisiert wird.

Abb. 4.17 2D-Superzell-Spektralmodelle in SERPENT fur radialen Reflektor, Ab-

schaltelement und unteren Reflektor (v.l.n.r.) von MYRRHA.

Die SERPENT-Rechnungen basieren auf 1000 Zyklen mit je 100 000 Neutronen-
schicksalen je Zyklus, wobei die ersten 100 Zyklen verworfen wurden. Damit bendtigt
ein einzelnes Modell zur Wirkungsquerschnittserzeugung ca. 10 CPU-Stunden, der ge-

samte Rechenaufwand summierte sich auf ca. 310 CPU-Stunden.

Fur gekoppelte neutronenkinetisch-thermohydraulische 3D-Kern- und Transientenbe-
rechnungen mit PARCS/ATHLET (siehe Kapitel 4.4.3) wurden mit SERPENT zusatz-
lich parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken einschlieZlich Neutronenge-
schwindigkeiten in ebenfalls 8 Energiegruppen und die in Tab. 4.7 angegebenen Pa-
rameter und deren Stitzstellen erstellt. Die Daten verzégerter Neutronen (B, Aj) wurden

in 7 Zeitgruppen bereitgestellt.
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Parameter 1 2 3 4

Brennstofftemperatur (°C) 20 200 1150 2500

KihImitteltemperatur (°C) 20 200 700

Tab. 4.7  Parameter und Stitzstellen fir die Erstellung der parametrisierten Wenig-

gruppen-Wirkungsquerschnittsbibliothek.

43.3.2 Methode 2

Methode 2 basiert auf dem 3D-Ganzkernmodell der Konfiguration CRout/SRout in
SERPENT und der damit berechneten 3D-Neutronenflussverteilung, wobei tGber raum-
liche Ausschnitte, die den einzelnen (Brenn-)Elementen entsprechen, homogenisiert
wird. Ein typischer rdumlicher Ausschnitt hat die Form eines hexagonalen Prismas,
dessen Hohe sich Uber eine axiale Zone erstreckt, innerhalb derer sich Geometrie und
Nuklidzusammensetzung nicht andert. Jeder solche réumliche Ausschnitt wird in
SERPENT als ein Universum definiert, in dem dann der Homogenisierungs- und Grup-
penkondensationsprozess stattfindet. Der Vorteil dieser Methode gegeniber Methode
1 liegt darin, dass die tatsachliche 3D-Neutronenflussverteilung in den Homogenisie-
rungs- und Kondensationsprozess eingeht und somit Einflisse der lokalen Umgebung

(z. B. Flussgradienten, Neutronenspektrum) direkt bertcksichtigt werden kénnen.

Das SERPENT-Ganzkernmodell ist im Detail in Kapitel 4.4.3 beschrieben. Es dient
nicht nur der Wirkungsquerschnittserzeugung, sondern auch als Referenz fir die eben-
falls in Kapitel 4.4.3 beschriebenen deterministischen 3D-Kernberechnungen. Im Er-
gebnis liefert Methode 2 einen Satz von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten, der

formal dem der Methode 1 entspricht.
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4.4 AP 2.4 und 2.5: Erstellung von Kernmodellen kritischer und unterkri-
tischer Systeme und Berechnung ausgewahlter stationérer und tran-
sienter Probleme

4.4.1 Medium Size Oxide Core der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast
Reactor Core Definitions

Fur den von der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast Reactor Core spezifizierten
Medium-Size-Oxide-Kern wurde in PARCS ein deterministisches 3D-Kernmodell ent-
wickelt /SEU14a/. Dabei kam die Mehrgruppen-TPEN-Methode (Triangular Polynomial
Expansion Nodal) zum Einsatz, die die Diffusionsgleichung fir hexagonale Brennele-
mentgitter in mehreren Energiegruppen lost. Da PARCS vorwiegend fur leichtwasser-
moderierte Systeme in zwei Energiegruppen (thermisches Spektrum) eingesetzt wird,
liegt weniger umfangreiche Erfahrung fur schnelle Systeme in mehreren Energiegrup-
pen vor, so dass hier zu Vergleichszwecken ein entsprechendes 3D-Kernmodell fr
das Finite-Elemente-Diffusionsprogramm FEMDIff3D entwickelt wurde, welches diesel-

be Wirkungsquerschnittsbibliothek in 23 Energiegruppen (siehe Kapitel 4.3.1) benutzt.

Die 3D-Kernberechnung mit PARCS liefert den Multiplikationsfaktor ket = 1,04172 flir
die mit HELIOS und der 190-Gruppenbibliothek berechneten Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittsdaten und ke = 1,04168 fir die HELIOS-Rechnung mit der 112-
Gruppenbibliothek. Der mit FEMDIff3D und den Wirkungsquerschnitten auf Basis der
190-Gruppen-HELIOS-Bibliothek berechnete Multiplikationsfaktor von ke = 1,03961
liegt ndher an den in /KIM12/ verdffentlichten Ergebnissen, die allerdings eine weite
Streuung von 1,01869 bis 1,03993 aufweisen. Die mit PARCS erhaltene, axial inte-
grierte radiale Leistungsverteilung tiber konzentrische Ringe ist in Abb. 4-18 rot darge-
stellt und unterscheidet sich von den entsprechenden FEMDiff3D-Ergebnissen nur un-
wesentlich (maximale relative Abweichung 0,23 %). Wie durch Vergleich mit Abb. 4-19
zu sehen ist, ist das HELIOS-PARCS-Ergebnis in guter Ubereinstimmung mit den Er-
gebnissen anderer Rechencodes innerhalb dieses Benchmarks. Abb. 4.20 zeigt die mit
FEMDIff3D berechnete radiale Leistungsdichteverteilung in der axialen Mittelebene der
aktiven Kernzone. Dabei wurde jedes der 6 ein Hexagon bildendes Dreiecksprisma in
weitere 9 gleich grof3e Dreiecksprismen zerlegt, so dass jedes hexagonale Element
durch 54 Dreiecksprismen dargestellt wird und somit lokale Leistungsdichtegradienten

in radialer Richtung entsprechend aufgeldst werden kdnnen.
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Abb. 4.18 Mit PARCS berechnete ringweise radiale Leistungsverteilung fur den Me-
dium-Size-Oxide-Kern (rot) im Vergleich mit der FEM-L6sung (blau).
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Abb. 4.19 Ergebnisse anderer Rechencodes fir die ringweise radiale Leistungsver-
teilung des Medium-Size-Oxide-Kerns /KIM12/.
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Abb. 4.20 Radiale Leistungsdichteverteilung des Medium-Oxide-Kerns in der axialen
Mittelebene der aktiven Kernzone aus der FEMDIff3D-Rechnung mit 54

Prismen je hexagonalen Node.

442 Medium Size Metallic Core der OECD/NEA-Taskforce on Sodium Fast
Reactor Core Definitions

4421 Ganzkern-Modell fiir den Monte-Carlo-Code SERPENT

Fur den Monte-Carlo-Code SERPENT-2.1.18 wurde ein detailliertes 3D-
Ganzkernmodell des Medium-Size-Metallic-Kerns entwickelt. Die von SERPENT gene-
rierte graphische Darstellung ist in Abb. 4.21 gezeigt und enthalt neben der radialen
Kernanordnung auch die axialen Schnitte der 5 verschiedenen (Brenn-)Elementtypen,
aus denen der Kern zusammengesetzt ist. FUr die Monte-Carlo-Simulation wurden ins-
gesamt 1500 Zyklen mit je 100 000 Neutronenschicksalen je Zyklus simuliert, wobei
die Resultate der ersten 200 Zyklen verworfen wurden (inaktive Zyklen). Die Rech-
nung, die ca. 25 CPU-h beansprucht, wurde sowohl mit ENDF/B-VII- als auch mit
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JEFF-3.1-Punktdaten durchgefuhrt; die statistische Unsicherheit im Multiplikationsfak-
tor liegt bei £10 pcm.

Radialer Schild
Radialer Reflektor

8 erhent AulRenzone
Steuerelement

¥ Brennelement Innenzone

Abb. 4.21 SERPENT-Ganzkernmodell des Medium-Size-Oxide-Kerns. Mitte: radiale
Kernanordnung, Rand: axiale Schnitte der 5 Elementtypen.

ENDF/B-VII.O | JEFF-3.1

SERPENT 1.03124 1.04030

Mittelwert der
Benchmarkteilnehmer
Standardabweichung der
Benchmarkteilnehmer (pcm)

1.02331 1.03597

256 400

Tab. 4.8:  Multiplikationsfaktoren der SERPENT-Ganzkernrechnungen mittels
ENDF/B-VII.0 bzw. JEFF-3.1 und im Vergleich mit den jeweiligen Mittel-
werten der Benchmarkteilnehmer und der zugehérigen Standardabwei-
chung.

Die Multiplikationsfaktoren der SERPENT-Ganzkernrechnungen sind in Tab. 4.8 zu-
sammen mit den Mittelwerten der Benchmarkteilnehmer und den zugehdrigen Stan-
dardabweichung angegeben. Es fallt auf, dass allein die nukleare Datenbibliothek ei-
nen Unterschied von ca. 900 pcm im Multiplikationsfaktor bewirkt. Ein vergleichbarer
Befund ist auch an den Mittelwerten der Multiplikationsfaktoren der Benchmarkteilneh-

mer zu erkennen. Die Streuung der Multiplikationsfaktoren der Benchmarkteilnehmer
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ist, wie die Standardabweichung erkennen lasst, jedoch mit 256 pcm bzw. 400 pcm flr
ENDF/B-VII- bzw. JEFF-3.1-Daten recht grof3.

4.4.2.2 Deterministische 3D-Kernberechnungen

Mit den in Kapitel 4.3.2 generierten Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten wurden
deterministische Kernberechnungen mit PARCS durchgefihrt. Die Zielsetzung lag da-
bei einerseits in der Suche nach einer moglichst kompakten Gruppenstruktur, die den
Rechenaufwand bei 3D-Transientenanalysen begrenzt und gleichzeitig méglichst nahe
an der Monte-Carlo-Referenzlosung liegt, und andererseits im Vergleich von HELIOS
mit SERPENT und damit verbunden im Einfluss der nuklearen Basisdaten. Ergéanzend
zu PARCS wurden zu Verifikation entsprechende Kernberechnungen mit DYN3D

durchgefihrt.

4.4.2.2.1 SERPENT-Wirkungsquerschnittsdaten

Tab. 4.9 zeigt die Multiplikationsfaktoren der deterministischen 3D-Kernberechnungen
unter Verwendung der mit SERPENT auf Basis von ENDF/B-VII-Punktdaten generier-
ten Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten in verschiedenen Energiegruppenstrukturen.
Die darin angegebenen Abweichungen bezeichnen die Reaktivitdtsunterschiede zur
SERPENT-Ganzkernrechnung (siehe Kapitel 4.4.2.1).

7 Gruppen 8 Gruppen 11 Gruppen
Abweichung Abweichung Abweichung
Code Ket Ap in pcm Ket Ap in pcm Ket Ap in pcm
PARCS | 1.033092 174 1.031885 61 1.031624 36
DYN3D |1.033171 181 1.031956 67 1.031694 43

Tab. 4.9 Deterministische 3D-Kernberechnungen des Medium-Size-Metallic-Kerns
mit PARCS und DYN3D mit SERPENT-Weniggruppendaten.

Es zeigt sich, dass die Kernberechnung mit PARCS unter Verwendung der 11-
Gruppen-Struktur mit einem Reaktivitdtsunterschied von lediglich 36 pcm sehr nahe an
der Monte-Carlo-Referenzrechnung liegt. Dies gilt auch fur die 8-Gruppen-Struktur
(Reaktivitatsunterschied 61 pcm). Fur die 7-Gruppen-Struktur jedoch liefert einen Re-

aktivitatsunterschied zur SERPENT-Rechnung, der gegentiber der 11-Gruppen-Ldsung
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knapp funfmal und zur 8-Gruppen-Lésung annahernd dreimal gré3er ausfallt. Die 8-
Gruppen-Struktur ist fir deterministische Kernberechnungen grundsatzlich geeignet.
Dies wird durch zusatzliche Vergleichsrechnungen mit DYN3D bestatigt, deren Multi-

plikationsfaktoren nur unwesentlich von denen von PARCS differieren.

4.4.2.2.2 HELIOS-Wirkungsquerschnittsdaten

Die Multiplikationsfaktoren der deterministischen 3D-Kernberechnungen unter Verwen-
dung der mit HELIOS generierten Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten sind in
Tab. 4.10 dokumentiert. Wiederum unterscheiden sich die Ergebnisse von PARCS nur
unwesentlich von den DYN3D-Vergleichsrechnungen, jedoch liefern die HELIOS-
Weniggruppendaten systematisch zu hohe Multiplikationsfaktoren. Als Ursache werden
die auf ENDF/B-VI basierten nuklearen Datenbibliotheken von HELIOS-1.12 vermutet,

wie gesonderte Vergleichsstudien (siehe Kapitel 4.4.2.2.3) nahelegen.

7 Gruppen 8 Gruppen 33 Gruppen
K Abw_eichung K Abw_eichung Ker Abwgichung
Ap in pcm Ap in pcm Ap in pcm
PARCS - - 1.049017 1643 1.047017 1461
DYN3D | 1.050370 1766 1.049187 1659 1.047117 1470

Tab. 4.10 Deterministische 3D-Kernberechnungen des Medium-Size-Metallic-Kerns
mit PARCS und DYN3D mit HELIOS-Weniggruppendaten.

Ein Sonderfall ist die PARCS-Rechnung mit 7 Energiegruppen, bei der das numerische
Ldsungsverfahren aus TPEN-Solver und nodaler CMFD-Beschleunigung nicht konver-
giert hat. Eine mdgliche Ursache kénnte darin liegen, dass zur Konditionierung des
Mehrgruppen-Lésungsverfahrens von PARCS parallel stets eine 2-Gruppen-L&sung
durchgefihrt wird (PARCS ist urspriinglich fir thermische Systeme entwickelt, die
i.d.R. durch eine 2-Gruppen-Struktur beschrieben werden), die bei schnellen Systemen
aufgrund des niedrigen Neutronenflusses im thermischen Energiebereich (Gruppe 2)
zu numerischen Problemen fiihrt. Es wurde diesbeziiglich Kontakt mit den Entwicklern

von PARCS aufgenommen.
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4.4.2.2.3 Vergleichsstudie HELIOS-1.12 mit SERPENT

Zur Beurteilung der HELIOS-1.12-Rechnungen wurde eine Vergleichsstudie mit
SERPENT unter Verwendung von nuklearen Punktdaten der ENDF/B-VII.O- bzw.
ENDF/B-VI1.8-Bibliothek durchgefihrt. Als Modellsystem dient eine einzelne Stabzelle
im unendlich-periodischen Gitter, siehe Abb. 4.22. Die geometrischen Parameter und
die Materialzusammensetzung sind in Tab. 4.11 angegeben und entsprechen den
Spezifikationen von ASTRID aus dem EU-Projekt ESNII+, siehe Kapitel 9.1.

Abb. 4.22 Stabzelle fur die Vergleichsstudie von HELIOS-1.12 mit SERPENT. Grun:

KahImittel (Natrium), gelb: Brennstoff, grau: Hallrohr, weil3: leer.

Geometry (cm) Fissile inner | Fissile outer
zone zone
Inner hole diameter a 0,2229 0,2229
Outer pellet diameter b 0,8561 0,8561
Cladding inner diameter c 0,8766 0,8766
Cladding outer diameter d 0,9774 0,9774
Lattice pitch e 1,088 1,088
Material Composition Fissile inner | Fissile outer
zone zone
Fuel material MOX-1Z MOX-0Z
Hole and gas gap material He He
Cladding material AIM1CLAD AIM1CLAD
Coolant Sodium Sodium

Tab. 4.11 Geometrie und Materialzusammensetzung der Stabzelle.

Fur Brennstoff der Kerninnen- bzw. -aul3enzone wurden mit HELIOS-1.12 und
SERPENT jeweils die Multiplikationsfaktoren fur verschiedene Brennstofftemperaturen
berechnet. Wie die Ergebnisse in Abb. 4.23 und Abb. 4.24 zeigen, liegen die mit

SERPENT unter Verwendung der aktuellen ENDF/B-VII.0-Datenbibliothek berechneten
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Multiplikationsfaktoren (blau dargestellt) systematisch unter den entsprechenden
HELIOS-1.12-Resultaten (grin dargestellt). Wie bereits erwédhnt, basieren die nuklea-
ren Daten von HELIOS-1.12 auf der ENDF/B-VI-Bibliothek. Dies bestéatigen die Wie-
derholungen der SERPENT-Rechnungen unter Verwendung der ENDF/B-VI.8-
Bibliothek (rot dargestellt).
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Abb. 4.23 Vergleich der Multiplikationsfaktoren fur Brennstoff der Kerninnenzone.
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Abb. 4.24 Vergleich der Multiplikationsfaktoren fir Brennstoff der Kernauf3enzone.

443 Stationare 3D-Kernberechnungen zu MYRRHA

4431 Monte-Carlo-Ganzkernmodell in SERPENT

Der Minimume-critical-Kern von MYRRHA ist in Abb. 4-25 gezeigt, die auf dem in die-
sem Vorhaben entwickelten SERPENT-Ganzkernmodell basiert. Die darin abgebilde-

ten axialen Schnitte der in der radialen Kernanordnung vorkommenden Biindeltypen
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entsprechen (von links nach rechts) dem Reflektorbiindel, dem Abschalts-Bundel im
aus- und eingefahrenen Zustand, dem MOX-Brennelement, dem Dummy-Element und

dem Steuerelement im aus- und eingefahrenen Zustand.

—
—

1

Abb. 4.25 SERPENT-Modell der radialen Kernanordnung des Minimum-critical-Kerns
(Mitte) mit axialen Schnitten der verschiedenen Elementtypen (Rander).

Naheres siehe Text.

4.4.3.2 3D-Kernmodell in PARCS und stationare Kernberechnungen

Mit den in Kapitel 4.3.3 generierten Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten wurden
zunachst deterministische 3D-Kernberechnungen mit PARCS durchgefiihrt. Die Ziel-
setzung lag dabei im Vergleich der beiden Methoden zur Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittserzeugung zur SERPENT-Ganzkernrechnung. Folgende vier ver-

schiedene Zustdnde des Minimum-critical-Kerns von MYRRHA wurden berechnet:

¢ samtliche Steuerelemente und Abschaltelemente ausgefahren (CRout/SRout),

e samtliche Steuerelemente und Abschaltelemente eingefahren (CRin/SRin),

e samtliche Steuerelemente eingefahren und alle Abschaltelemente ausgefahren
(CRIin/SRout),

e samtliche Steuerelemente ausgefahren und alle Abschaltelemente eingefahren
(CRout/SRIin).
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Zustand

e Code _ _ _ _
CRout/SRout | CRin/SRout CRout/SRin CRin/SRin

Serpent (Referenz)
ENDE/B-VII.O 1.01070 0.94837 0.97552 0.92473
PARCS
Methode 1 1.00455 0.93914 0.96591 0.91391
PARCS
Methode 2 1.01091 0.94548 0.97276 0.92031

Tab. 4.12 Multiplikationsfaktoren von SERPENT und PARCS fir die vier betrachteten

Zustande des Minimum-critical-MYRRHA-Kerns.

4.4.3.2.1 Multiplikationsfaktoren

Die mit PARCS berechneten Multiplikationsfaktoren fir die vier betrachteten Zustéande
des Minimum-critical-MYRRHA-Kerns sind zusammen mit der SERPENT-
Referenzlosung in Tab. 4.12 angegeben. Offensichtlich sind die PARCS-L&sungen mit
den Wirkungsquerschnitten nach Methode 2 deutlich naher an den jeweiligen
SERPENT-Ergebnissen. So betragt die Reaktivitatsdifferenz fur den Zustand
CRout/SRout nur 21 pcm, fur die Ubrigen Zustande liegen die Abweichungen be-
tragsafig bei maximal 519 pcm. Demgegeniber liefert PARCS in Verbindung mit den
Wirkungsquerschnitten nach Methode 1 wesentlich gréf3ere Abweichungen, selbst Zu-
stand CRout/SRout Ubersteigt die Reaktivitdtsdifferenz mit —606 pcm bereits den Un-
terschied, der nach Methode 2 fir den Fall komplett eingefahrener Steuer- und Ab-
schaltstabe (CRin/SRin) ermittelt wird (=519 pcm).
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Reaktivitatsabweichungen von PARCS zu SERPENT [pcm]
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-1400 1280

Abb. 4.26 Reaktivitdtsunterschiede zwischen den beiden PARCS-Modellen und dem
SERPENT-Ganzkernmodell firr die verschiedenen Zustande des Minimum-
critical-MYRRHA-Kerns.

4.4.3.2.2 Reaktivitatswirksamkeiten der Steuer- und Abschaltelemente

Zusatzlich wurden Reaktivitdtswirksamkeiten der Steuer- und Abschaltelemente des
Minimum-critical-Kerns mit PARCS nach den beiden verschiedenen Methoden zur Wir-
kungsquerschnittserzeugung ermittelt und jeweils mit der entsprechenden SERPENT-
Ganzkernrechnung mit ENDF/B-VII.0-Punktdaten verglichen. Die Ergebnisse sind in
Abb. 4-27 graphisch dargestellt. Die Unterschiede zwischen deterministischer und
Monte-Carlo-Rechnung liegen zwischen 311 pcm fir CRin/SRout und 467 pcm fir
CRin/SRin. Wie der graphischen Darstellung zu entnehmen ist, gibt es nur unwesentli-
che Differenzen zwischen den beiden Methoden zur Wirkungsquerschnittserzeugung.
Dies ist bereits aus Abb. 4.26 ablesbar.
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Reaktivitatswert der Steuer- und Sicherheitsstabe [pcm]
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Abb. 4.27 Mit PARCS berechnete Reaktivitdtswirksamkeiten der Steuer- und Ab-
schaltelemente nach Methode 1 und 2 im Vergleich zu den SERPENT-

Ganzkern-Referenzrechnungen.

4.4.3.2.3 Leistungsverteilungen

AbschlieRend wurden die mit PARCS berechneten Leistungsverteilungen ausgewertet
und mit der SERPENT-Ganzkernrechnung verglichen. Dies wurde anhand des Zu-
stands CRout/SRout fur die beiden Methoden zur Wirkungsquerschnittserzeugung
durchgefuhrt. Fur jedes Brennelement wurde nach den beiden Methoden die Leistung
berechnet und die relative Differenz zu den entsprechenden SERPENT-
Leistungswerten ermittelt. Die brennelementweisen prozentualen Abweichungen der
PARCS-Rechnung unter Verwendung der nach Methode 1 (2D-Spektralmodelle im un-
endlichen Gitter) berechneten Wirkungsquerschnitte ist in Abb. 4.28 dargestellt und lie-
gen in Kernzentrum knapp 2 % oberhalb und am Kernrand ca. 4,5 % unterhalb der
SERPENT-L6sung. Die Ursache fur die grof3ere Abweichung am Kernrand ist in erster
Linie im Reflektormodell zur Wirkungsquerschnittserzeugung zu suchen, welches die
lokale Umgebung eines Reflektormodells nur unzureichend berticksichtigt. Die Normie-
rung auf die Gesamtleistung des Minimum-critical-Kerns fuhrt dann zu einer Uberbe-
wertung der Leistung in der Kernmitte und somit zu einer leichten Verkippung (,tilt*) der

radialen Leistungsverteilung.
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Abb. 4.28 Prozentuale Abweichung der brennelementweisen Leistungsverteilung von
der SERPENT-Referenzlésung fir die PARCS-Rechnung nach Methode 1.

Die Verwendung der nach Methode 2 (Monte-Carlo-Ganzkern-Modell in SERPENT)
berechneten Wirkungsquerschnitte in PARCS fuhrt nahe des radialen Reflektors zu ei-
ner um ca. 38 % verringerten prozentualen Abweichung zwischen PARCS und
SERPENT, wie die Auswertung in Abb. 4.29 zeigt. So ist der relative Unterschied zu
SERPENT in Kernmitte ca. +1,7 % und am Rand zum Reflektor ca. —2,8 %. Auch fir
die Wirkungsquerschnitte nach Methode 2 ist eine — wenn auch gegeniiber Methode 1
deutlich geringere — Verkippung der radialen Leistungsverteilung zu beobachten. Diese
Effekte sind auch in Abb. 4.30 erkennbar, die die auf die Gesamtleistung bezogene
ringweise Leistungsverteilung zeigt, und konnten durch den Einsatz von SPH-
korrigierten Wirkungsquerschnitten bzw. Diskontnuitatsfaktoren oder eine erweiterte
Gruppenstruktur weiter reduziert werden.
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Abb. 4.29 Prozentuale Abweichung der brennelementweisen Leistungsverteilung von
der SERPENT-Referenzlésung fir die PARCS-Rechnung nach Methode 2.
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Abb. 4.30 Ringweise radiale Leistungsverteilungen von PARCS im Vergleich mit der
SERPENT-Referenzlsung.
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444 Gekoppelte transiente 3D-Kernberechnungen zu MYRRHA

Als Testfall fir das gekoppelte Programmsystem PARCS/ATHLET wurde eine Tran-
siente mit einer zeitabhdngigen externen Neutronenquelle im Spallationstarget simu-
liert, die einer Beschleunigerstrahltransiente (beam over power) entspricht. Dazu wurde
der in Abb. 4.31 gezeigte rechteckfoérmige Zeitverlauf in den Energiegruppen 1 und 2
(in Anlehnung an die in Kapitel 3.3 mit MCNPX berechnete Spallationsenergievertei-
lung) angenommen. Das PARCS-Modell basiert auf der in Kapitel 4.3.3 berechneten
parametrisierten Wirkungsquerschnittsbibliothek in 8 Energiegruppen. Das ATHLET-
Modell ist in Kapitel 6.4 beschrieben. Darin wird jedes Subassembly durch einen eige-
nen thermohydraulischen Kanal beschrieben. Die thermohydraulischen Riickwirkungen
werden durch eine 1:1-Abbildung zwischen PARCS und ATHLET modelliert.

1,2E+00 ‘ 1,2E-03
——Gruppe 1

1,0E+00 = Gruppe2 | LOE-03
2 80E-01 8,0E-04 2
:E Eﬁ
% 1%
T 6,0E-01 i\ 6,0E-04 T
> >
] &
& 4.0E-01 4,0E-04 &

2 0E-01 2,0E-04

0,0E+00 . & 0,0E+00

115 120 125 130 135
Zeitins

Abb. 4.31 Rechteckformiger Zeitverlauf fir die externe Neutronenquelle in der
PARCS/ATHLET-Simulation fur MYRRHA.

Wie aus Abb. 4.32 (blaue Kurve) hervorgeht, wird die Gesamtleistung des Systems
malfigeblich durch die externe Neutronenquelle bestimmt, d.h. die Leistung steigt zu
Beginn des Quellpulses nahezu sprunghaft an. Dies entspricht den Befunden von Kapi-
tel 3.4.5. Im Gegensatz dazu bewirkt die thermohydraulische Rickwirkung (siehe rote
Kurven in Abb. 4.32 und Abb. 4.33, die Aufheizung von Brennstoff und Kuhimittel er-
folgt zeitlich verzogert) ein Absinken der Leistung wahrend des Quellpulses; nach Ab-
schalten der Quelle fallt die Leistung sprunghaft ab und erreicht im weiteren Verlauf

wieder einen stationaren Zustand.
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Abb. 4.32 Zeitliche Verlaufe von Gesamtleistung (blau) und mittlerer Kihimitteltem-

peratur (rot) wahrend des Neutronenquellpulses.
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Abb. 4.33 Zeitliche Verlaufe von Gesamtleistung (blau) und mittlerer Brennstofftem-
peratur (rot) wahrend des Neutronenquellpulses.
445 Aquivalente cartesische Modellierung hexagonaler Kernanordnungen

Das Schema der Abbildung einer hexagonalen Gitterstruktur auf ein cartesisches Ko-
ordinatensystem ist in Abb. 4.34 dargestellt. Jedes Hexagon wird in horizontaler Rich-

tung durch zwei cartesische Maschen représentiert wird, deren GroRRe der halbe Git-
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terweite p entspricht und deren Flache zusammen gleich der Flache des Hexagons

sein soll:
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Abb. 4.34 Abbildung des hexagonalen auf ein cartesisches Gitter (orange Linien).

Der vertikale Abstand zweier horizontaler cartesischer Gitterlinien ist dabei gleich dem

Abstand dy = %a zweier Hexagon-Zeilen, denn wegen a = % ist:

3pV3_p

d,; = ==—v3=h
=23 2\/—

Wahrend in der cartesischen Darstellung eines Hexagons die Flache erhalten bleibt, ist
der Umfang U; =2(p + h) =2p (1 +%\/§) um ca. 7,7 % groRer als der Umfang Uy =

6a = 2p+/3 des Hexagons. Dies kann zu Abweichungen zwischen cartesischer und he-
xagonaler Darstellung fihren, da z. B. die Neutronenleckageeffekte im cartesischen

Modell nicht genau dem hexagonalen Modell entsprechen.

Der Test der Transformationsvorschrift, die ja nur die radiale Richtung betrifft, wurde an
einem axial verkleinerten ASTRID-Kern durchgefiihrt, der in PARCS (hexagonal) und
TORT-TD (cartesisch) modelliert wurde und bei dem der obere axiale Reflektor wegge-
lassen und die axiale Abfolge aus unterem Gasplenum, unterer Brutzone, unterer
Spaltzone, innerer Brutzone und oberer Spaltzone jeweils 20 cm dick sind. Abb. 4.36
zeigt links das PARCS-Modell (Graphik erzeugt mit dem FEM-Programm FEM-DIff-3D)
und rechts das aquivalente cartesische TORT-TD-Modell (unterschiedliche Farben fir

dieselben Materialien aufgrund verschiedener Farbtabellen). Aufgrund des rechtwinkli-
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gen Problemgebiets missen in TORT-TD Maschenzellen mit ,Vakuum® ergéanzt wer-
den, die den Raum zwischen hexagonalem Kernrand und rechtwinkligem Rand des
Problemgebiets ausfillen (rote Farbe in Abb. 4.35 rechts).

Abb. 4.35 Materialverteilung im hexagonalen (links) und &quivalenten cartesischen
Modell (rechts).

Der von PARCS errechnete Multiplikationsfaktor unterscheidet sich um lediglich
37 pcm in der Reaktivitdt vom Ergebnis der TORT-TD-Rechnung, siehe Tab. 4.13. Zu-
satzlich ist der Multiplikationsfaktor der FEM-Diff-3D-Losung (Ap = —49 pcm), mit der
die Graphiken erzeugt wurden, angegeben. Die gute Ubereinstimmung zeigt sich auch
anhand der radialen Leistungsdichteverteilung, wie aus Abb. 4-36 hervorgeht.

Rechencode | Multiplikationsfaktor d?f:?::li;/itiisr;])
ooy | 099382 ]
e | s
totgonay | 09932

Tab. 4.13 Vergleich der Multiplikationsfaktoren fur hexagonale und Cartesische
Modelle.
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Abb. 4.36 Leistungsdichteverteilung im hexagonalen (links) und &quivalenten Carte-

sischen Modell (rechts).

Die beispielhafte Untersuchung anhand von ASTRID bestéatigt die Resultate von Kapi-
tel 3.4.4 und er6ffnen somit Neutronenkinetikprogrammen der GRS wie TORT-TD oder
QUABOX-CUBBOX, die keine hexagonale Geometrieoption bieten, den Einsatz fur he-
xagonale Kernanordnungen in schnellen und thermischen Systemen, etwa WWER-

Reaktoren.

87






5 AP 3: Reaktorphysik gasgekuhlter Hochtemperatur-
reaktoren

51 AP 3.1: Kopplung von TORT TD/ATTICA3D mit ATHLET zur Primar-
kreislaufsimulation von Kugelhaufen-V/HTR

Fur die Kopplung von TORT-TD/ATTICA3D mit ATHLET wurde der in Abb. 5.1 oben
dargestellte parallele Kopplungsansatz realisiert. Darin werden Fluiddynamik und
Warmetransportprozesse im Reaktorkern sowohl von ATTICA3D als auch von
ATHLET simuliert. Die Kopplung erfolgt Gber den Austausch der Randbedingungen an
Ein- und Austritt des Kerns. Zusétzlich wird die von TORT-TD/ATTICA3D berechnete

rdumliche Leistungsverteilung an ATHLET ubergeben.

Im Programmsystem TORT-TD/ATTICA3D /SEU12/ seinerseits ist eine interne Kopp-
lung zwischen den Codes fir Reaktordynamik (TORT-TD) und Thermohydraulik
(ATTICA3D) implementiert (siehe Abb. 5.1 unten), die in einer Kooperation mit dem
Institut fir Kernenergetik und Energiesysteme (IKE) der Universitét Stuttgart entwickelt

wurde.

Die Kopplung zwischen TORT-TD/ATTICA3D und ATHLET wurde durch eine direkte
Code-Kopplung durch Datenaustausch im Arbeitsspeicher, also ohne Umwege Uber
Datenaustausch mittels ausgelagerter Dateien realisiert. Das gekoppelte Pro-
grammsystem wird durch eine einzelne ausfiihrbare Datei dargestellt. Fir den Aus-
tausch der Randbedingungen an Ein- und Austritt des Kerns greift
TORT-TD/ATTICA3D/ATHLET direkt auf die TFO-Objekte Uiber deren Namen zu. Die
Ubergabe der raumlichen Leistungsdichteverteilung von TORT-TD/ATTICA3D an
ATHLET erfolgt Uber das im ATHLET-Interface implementierte Mapping-Schema zwi-

schen Reaktordynamik- und Thermohydraulikcode.
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Abb.5.1 Schema der Kopplung zwischen TORT-TD/ATTICA3D/ATHLET (oben).
Das Bild unten zeigt die in TORT-TD/ATTICA3D realisierte interne Kopp-

lung.

Das ATHLET-Modell des PBMR-400-Kerns besteht aus 17 parallelen thermohydrauli-
schen Kanalen mit Querverbindungen (PC_RO01 bis PC_R17), wobei der ringférmige
Kern durch 16 identische Kanale und der zentrale Reflektor durch Kanal PC_R17 dar-
gestellt werden. Abb. 5.2 zeigt die graphische Darstellung des ATHLET-Modells. Das
entsprechende TORT-TD-Modell in radialer Darstellung geht aus Abb. 5.3 hervor. Da-
rin ist zusatzlich die Zuordnung der 17 thermohydraulischen Kanéle auf das Rechengit-
ter der Neutronenkinetik eingezeichnet. Als Testfall wurde mit
TORT-TD/ATTICA3D/ATHLET eine Druckentlastungstransiente (Depressurized Loss
Of Forced Convection, DLOFC) ohne Reaktorabschaltung fir das PBMR-400-Design
in Anlehnung an den OECD/NEA-PBMR-400-Benchmark /REI13/ simuliert. Dabei wird
die Druckentlastung zu Beginn der Transiente durch eine 13 Sekunden dauernde linea-
re Rampe von 90 bar (System-Nenndruck) auf 1 bar (Atmospharendruck) simuliert. Im
selben Zeitraum wird der Helium-Massenstrom am Kerneintritt ebenfalls linear von
192,7 kg/s auf 0,0 kg/s reduziert. Die Zeitverlaufe von Reaktorgesamtleistung und
Nachzerfallsleistung sind in Abb. 5.4 gezeigt. Nach Berechnung des gekoppelten stati-

onadren Ausgangszustands wird zunachst fur 50 s eine Nulltransiente gerechnet, um
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das stationdre Verhalten nachzuweisen. Deutlich ist das rasche Absinken der Gesamt-

leistung zu erkennen, die sich im weiteren Verlauf der Nachzerfallsleistung néhert.
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Abb. 5.2 ATHLET-Modell des Kerns des PBMR-400-Designs.
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Abb. 5.3

Abb. 5.4

TORT-TD-Modell des Kerns des PBMR-400-Designs mit eingezeichneter
Zuordnung zu den 17 thermohydraulischen Kanélen.
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Von TORT-TD/ATTICA3D/ATHLET berechnete Zeitverlaufe von Reaktor-

gesamtleistung (blau) und Nachzerfallsleistung (rot) fir eine Druckentlas-
tungstransiente.
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5.2 AP 3.2: Erstellung konsistenter Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte
fur den prismatischen V/HTR

521 Depletion Exercise des MHTGR-350MW-Benchmarks

Im MHTGR-350MW-Benchmark ist eine Phase Ill (Depletion Exercise) definiert, deren
Ziel die Evaluation von Rechenmethoden, Rechenmodellen und nuklearen Daten zur
Spektralrechnung und Wirkungsquerschnittserzeugung fur prismatische V/HTR ist. Um
Spektraleffekte durch die lokale Umgebung, insbesondere zwischen aktiver Zone und
Reflektor, berticksichtigen zu kdnnen, wird eine Superzelle definiert, siehe Abb. 5.5.
Diese besteht aus drei Bereichen, einem Brennstoff-Block in der Mitte, einer Reflektor-
region oben und einer homogenisierten Brennstoffregion unten. In die 6 Bohrungen an
den Ecken des Brennstoffblocks kdnnen Absorberstabe (Fixed Burnable Poison rods,
FBP) eingesetzt werden, die abbrennbare Neutronengifte enthalten. Im Zustand ohne
eingefahrene Absorberstabe wird in diese Positionen jeweils Block-Graphit eingesetzt.
Die hier beschriebenen Modelle und Ergebnisse wurden mit DRAGON4 und HELIOS-
1.12 erzielt /SEU14c/.
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Abb. 5.5 Superzellmodell fur prismatischen V/HTR /ORJ13/. Zwei der sechs FBP-

Positionen sind markiert.

5.2.2 DRAGON4-Modellierung

Abb. 5.6 zeigt das Modell einer Superzelle in DRAGON4 /MAR94/. Die geometrische
Modellierung erfolgt dabei mit den Modulen HEXT und CLUSTER, wobei HEXT die
Superzelle mit ihren einzelnen Bestandteilen darstellt und mit CLUSTER die Anord-
nung der Brennstoff-Compacts einschlief3lich ihrer Bohrungen sowie die Kihlkanale
und die Bohrungen fiur die abbrennbaren Neutronenabsorber und die Absorber selbst
modelliert werden. Fir das Tracking werden die Module NXT in Verbindung mit
MCCGT verwendet. Zur Behandlung der doppelten Heterogenitdten von Brennstoff
und abbrennbaren Neutronenabsorbern wird das Modul BIHET verwendet. Fir die Re-
sonanz-Selbstabschirmung wird von dem Modul USS vorgenommen, und die Flussbe-
rechnungen vom Modul ASM in Verbindung mit dem Modul FLU. Zur Abbrandberech-
nung wird eine Schleife Gber die Abbrandwerte bis 120 GWd/tSM implementiert, wobei
hier das Modul EVO eingesetzt wird.
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Abb. 5.6  Superzell-Modell in DRAGONA4.

In einer Testrechnung wurde die Entwicklung des Multiplikationsfaktors als Funktion
des Abbrands fir einen Fall mit eingesetzten abbrennbaren Absorberstaben fir 18 Ab-
brandpunkte berechnet. Diese Testrechnung, deren Ergebnis in Abb. 5.7 gezeigt ist,
bendtigte rund 56 CPU-Stunden oder 2,3 CPU-Tage Rechenzeit. Aufgrund dieser ho-
hen Rechenzeiten wurden die Superzell-Rechnungen daher nicht mit DRAGON, son-
dern mit HELIOS durchgefunhrt.
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Abb.5.7 DRAGON4-Testrechnung fur die Superzelle mit eingesetzten Absorbersta-

ben.

5.2.3 HELIOS-Modellierung in Verbindung mit Reactivity equivalent Physi-
cal Transform (RPT)

Im Gegensatz zu DRAGON4 gibt es in HELIOS keine Mdglichkeit, doppelte Heteroge-
nitdten in Brennstoff oder Absorberstdben zu berticksichtigen. Eine einfache volumen-
gewichtete Homogenisierung der TRISO-Partikel in der Graphitmatrix wiirde zu einer
signifikanten Unterschatzung des Selbtsabschirmungseffekts und damit zu niedrigen
Reaktivitdten fuhren. Die HELIOS-Modellierung erfolgt daher in Verbindung mit der
sog. RPT-Methode (Reactivity equivalent Physical Transform) /KIMO5/.

Graphite

Graphite matrix+TRISO

TRISO fuel

Abb. 5.8 Schema der RPT-Methode /KIMO5/.

In der RPT-Methode wird der Selbstabschirmungseffekt bei Homogenisierung der
TRISO-Partikel in der Graphitmatrix dadurch korrekt erfasst, indem die TRISO-Partikel

in einem verkleinerten Volumen anstelle Gber der gesamten Graphitmatrix homogeni-
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siert werden. Dieser Vorgang ist in Abb. 5.8 schematisch dargestellt. Der Radius (rret)
des reduzierten Homogenisierungsvolumens wird so bestimmt, dass der Multiplikati-
onsfaktor bzw. die Reaktivitat gleich demjenigen eines Referenzmodells ist, welches
doppelt-heterogene Struktur der TRISO-Partikel explizit darstellt. Die Reduktion von
rrer hat einen Anstieg des Multiplikationsfaktors zur Folge, da der Selbstabschir-
mungseffekt verstarkt wird. Als Referenzmethode kann ein Monte-Carlo- oder ein de-
terministischer Code herangezogen werden, der Uber Modelle zur doppelten Hetero-
genitéat verfugt. Im vorliegenden Fall wurde DRAGON4 eingesetzt.

Fur den MHTGR350-Benchmark tritt das Problem der doppelten Heterogenitat sowonhl
im Brennstoff als auch im abbrennbaren Absorberstab auf. Die RPT-Methode muss
daher separat fur Brennstoff und Absorber angewandt werden. Fir den Brennstoff
wurde eine einzelne hexagonale Zelle im unendlichen Gitter mit einem TRISO-
Compact jeweils in HELIOS und in DRAGON4 modelliert. Das Modell des Absorbers
besteht aus sieben hexagonalen Zellen, von denen die zentrale Zelle den Absorbers-
tab enthédlt und sechs nachste Nachbarzellen mit Brennstoff-Compacts das korrekte

Neutronenspektrum liefern.

Legend Legend )
Color by Mixture Color by Mixture

[ =

Abb.5.9 DRAGON4-Modell des Absorberstabs (mittig), links explizite Modellierung
mittels BIHET, rechts RPT-Modell mit reduziertem Homogenisierungsvo-

lumen.

Abb. 5.9 zeigt dieses Modell, links die explizite Modellierung mittels BIHET, rechts das
RPT-Modell mit reduziertem Homogenisierungsvolumen. Das explizite Modell liefert ei-
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nen Multiplikationsfaktor von k = 0,4471188. Wird der Homogenisierungs-Radius im
RPT-Modell variiert, so ergibt sich die in dargestellte Abhangigkeit des Multiplikations-
faktors vom RPT-Radius. Offensichtlich wird fur r_.. = 0,482 cm die Reaktivitatsdiffe-

renz Ap zum expliziten Modell minimiert. Dieser Radius wird im HELIOS-Modell fur die
aquivalente Darstellung der abbrennbaren Absorberstdbe verwendet. Fir die Brenn-

stoffzelle ergibt sich ein RPT-Radius von r_,. = 0,44 cm, siehe Tab. 5.2.

Fepr (CM) K Ap (pcm)
0,30 0,4970557 22470
0,32 0,4872421 18417
0,34 0,4833302 16756
0,36 0,4727184 12112
0,38 0,4694532 10640
0,40 0,4640033 8138
0,42 0,4582021 5410
0,44 0,4562078 4456
0,46 0,449889 1377
0,48 0,4472987 90
0,481  0,4472066 44
0,482 0,4471178 -1
0,50 0,4443198 -1409

Tab. 5.1  Multiplikationsfaktor als Funktion des RPT-Radius fiir die Absorberzelle. Ap
ist die Reaktivitatsdifferenz zum Multiplikationsfaktor des expliziten Mo-

dells.
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rret (CM) k Ap (pcm)
0,3 1,330494 5177
0,32 1,324072 4812
0,33 1,321 4636
0,335 1,319808 4568
0,34 1,306218 3780
0,36 1,295348 3137
0,38 1,289259 2773
0,4 1,268724 1517
0,42 1,261614 1073
0,44 1,244738 -2
0,46 1,235042 -632
0,48 1,227943 -1100
0,5 1,209676 -2330

Tab. 5.2  Multiplikationsfaktor als Funktion des RPT-Radius fur die TRISO-Compact-

Zelle. Ap ist die Reaktivitatsdifferenz zum Multiplikationsfaktor des explizi-

ten Modells.

Das HELIOS-Modell der Superzelle ist in Abb. 5.10 fir den Fall der eingesetzten Ab-
sorberstdbe gezeigt. Der vergréfRerte Ausschnitt rechts zeigt die Details der rAumlichen
Diskretisierung. Sowohl die TRISO-Compacts als auch die Absorberstibe werden
durch mehrere Ringzonen dargestellt. Die HELIOS-Rechnungen wurden mit der 190-

Energiegruppen-Bibliothek (unadjusted) durchgefiihrt.
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Abb. 5.10 HELIOS-1.12-Modell der Superzelle, hier mit abbrennbaren Neutronenab-
sorbern. Die VergréRRerung rechts zeigt einen Ausschnitt mit den geometri-

schen Details.

Abb. 5.11 zeigt die HELIOS-RPT-Ergebnisse fur den Multiplikationsfaktor als Funktion
des Abbrands ohne (2a) und mit (2b) eingesetzten Absorberstaben; die Ergebnisse
sind in guter Ubereinstimmung mit Resultaten der anderen Benchmarkteilnehmer. Dies
gilt auch fr die relativen 1°B-Konzentration als Funktion des Abbrands, die in Abb. 5.12
fur zwei FBP-Positionen (siehe Abb. 5-5) dargestellt sind. Die Abb. 5.13 und Abb. 5.14
schlie3lich zeigen die Uber den Brennstoff-Block homogenisierten und auf zwei Ener-
giegruppen (thermische Grenze bei 4,95 eV) kondensierten makroskopischen Absorp-
tions- bzw. Spalt-Produktions-Wirkungsquerschnitte im Vergleich mit den Ergebnissen

der anderen Benchmarkteilnehmer.
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Abb. 5.11 Multiplikationsfaktor als Funktion des Abbrands ohne (2a, blau) und mit

B10 relative concentration

Abb. 5.12 Relative °B-Konzentration als Funktion des Abbrands fur die beiden FBP-

(2b, rot) eingesetzten Absorberstaben.
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Abb. 5.13 Makroskopischer Absorptions-Wirkungsquerschnitt als Funktion des Ab-

brands fir schnelle (links) und thermische Gruppe (rechts).
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Abb. 5.14 Makroskopischer Spalt-Produktions-Wirkungsquerschnitt als Funktion des

Abbrands fir schnelle (links) und thermische Gruppe (rechts).

5.3 AP 3.3: 3D-Kernberechnungen fur prismatische V/HTR

5.3.1 Der MHTGR-350MW-Benchmark

Ahnlich dem HTR vom Kugelhaufentyp stehen die Rechenmethoden zur Sicherheits-
bewertung prismatischer HTR hinter dem Stand der Rechenmethoden anderer Reak-
torkonzepte zuriick. Der MHTGR-350MW-Benchmark bietet die Moglichkeit, die Re-
chenprogramme und -methoden der GRS zu Uberprifen und ggfs. weiterzuentwickeln.
Dazu wurden zunachst 3D-Kernberechnungen fir den stationdaren Zustand des
MHTGR-350 mit festen thermohydraulischen Bedingungen (Phase |, Exercise 1)
durchgefuhrt /SEU14b/. Zum Einsatz kamen dabei die verschiedenen deterministi-

schen Programme.

Die radiale und axiale Kernanordnung des MHTGR-350 (350 MW thermische Nennleis-
tung, 5,9 MW/m?3 mittlere Leistungsdichte) ist in Abb. 5.15 wiedergegeben. Der Kern
besteht aus einer ringférmigen aktiven Zone mit einem zentralen Graphitreflektor und
einem &auleren radialen Reflektor, der aus einer permanenten Aul3enregion und einer
innenliegenden austauschbaren Region besteht. Der aktive Kern besteht aus 7,9 m
hohen Brennstoff-Saulen, die jeweils aus 10 aufeinander gestapelten Brennstoff-
Blocken bestehen. Es gibt 6 Steuerelemente im zentralen Reflektor und weitere 24 be-
triebliche Steuerelemente im austauschbaren Reflektor. Der Brennstoff (UCp501.5 mit
15,5 % Anreicherung) besteht aus TRISO-Partikeln, die in einer zylindrischen Graphit-

matrix eingebettet sind und hiermit sog. Brennstoff-Compacts bilden. Die Brennstoff-
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Compacts sitzen in Bohrungen in hexagonalen Graphitblécken mit einer Breite von
36 cm.

Zur neutronenphysikalischen Modellierung wird im Rahmen des Benchmarks eine Wir-
kungsquerschnittsbibliothek in 26 Energiegruppen fur den Zustand EOEC zur Verfu-
gung gestellt. Es handelt sich dabei um blockweise homogenisierte Wirkungsquer-
schnitte, die fur 12 axiale Schichten und 91 hexagonale Blécke je Schicht und 60°-
Azimutsegment gegeben sind. Der Kern wird durch insgesamt 234 verschiedene Mate-
rialien reprasentiert, von denen 220 die aktive Zone beschreiben. Im Zustand EOEC ist
eine Steuerelementgruppe (6 Blocke, blau markierte Hexagons in Abb. 5.15 links) ge-
nau eine Blockhthe unter die Unterkante des oberen axialen Reflektors eingefahren
(axial Position 1105,5 cm). Die kontrollierten Blocke kdnnen entweder durch ein volles
Hexagon oder durch ein in sechs Dreiecke unterteiltes Hexagon dargestellt werden;
entsprechende Wirkungsquerschnittsdaten stehen zur Verfigung.

Triangular CR

1868.13
1732.29

*—— 120° Symmetry Line 1664.29

Permanent Core Barrel

Reflector (2020 (alloy 800H) Coolant Channel RPV (SA-533B)
Graphite)

1617.79

Neutronic

Boundary 135863
134339

1303.74

1184.80

1105.50

1026.20

946.90

867.60

788.30

709.00

629.70

550.41

47111

o’ ) 391.81
".

33233
292.68
253.03

193.56

Replaceable
Reflector Block
(H-451 Graphite)

Fuel Block with
: 5 cm :
RSC Hole (H-451 h 340.8cm >

——— 4633 cm ———————

Replaceable Reflector {
Block with CR Hole Outside Air Graphite)
(H-451 Graphite)

Abb. 5.15 Radiale und axiale Kernanordnung des MHTGR-350 /ORJ13/. Hellblaue
Markierung links: Positionen der teilwiese eingefahrenen Steuerstabgrup-
pe.
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Die 3D-Kernberechnungen wurden mit vier Codes DYN3D-MG /GRU00, RHO12/,
PARCS /JO098/, TRIVAC /HEB87/ und FEM-Diff-3D /SEU13/ durchgefuhrt, die erziel-
ten Ergebnisse fir globale Kernparameter sind in Tab. 5.3 zusammengefasst. Die ers-
ten vier Zeilen dieser Tabelle enthalten Ergebnisse fir die hexagonale Darstellung und
die letzte Zeile fur die triangulare Darstellung des kontrollierten Blocks. Die Multiplikati-
onsfaktoren liegen nahe beieinander. Unterschiede gibt es bei der Steuerstabwirksam-
keit und der maximalen Leistungsdichte. Die Ursache fiir die gré3ere Steuerstabwirk-
samkeit fiir das triangulare Modell liegt in den unterschiedlichen Wirkungsquerschnit-
ten. Die unterschiedlichen Werte fir die maximale Leistungsdichte hangen mit Feinheit
der raumlichen Diskretisierung zusammen, insbesondere in radialer Richtung. Je feiner
die Diskretisierung innerhalb eines Hexagons ist, desto deutlicher unterscheidet sich
bei starken Flussvariationen innerhalb eines hexagonalen Nodes der Fluss-Mittelwert
vom Fluss-Maximalwert. Die in TRIVAC angewandte gemischt-duale Finite-Elemente-
Diskretisierung nach Thomas-Raviart-Schneider /[HEB08/ mit quadratischen Basisfunk-
tionen resultiert daher in einem hoheren Maximalwert. Die Losung mit FEM-Diff-3D
ergibt den hdchsten Maximalwert, da durch eine Unterteilung jedes der sechs Dreieck-
sprismen eines Hexagons in neun gleich grof3e Dreiecksprismen lokale Flussvariatio-
nen besonders gut wiedergegeben werden konnen. Allerdings ist zu bertcksichtigen,
dass der Maximalwert fir die (nodale) Leistungsdichte hier begrenzte Aussagekraft
hat, da nur nodeweise und nicht stabweise homogenisierte Wirkungsquerschnitte ver-

wendet werden.

Steuerele Steuerstab-  Axiale Leis- Mittlere Leis- Maximale Leis-
Code ment- Keft Wirksamkeit tungsver- tungsdichte tungsdichte
Modell (pcm) schiebung (W/cms3) (W/cms3)
PARCS hexagonal  1,06698 8234 0,16478 5,9582 10,11
DYN3D hexagonal  1,06597 766,8 n./a. 5,9500 9,90
TRIVAC hexagonal  1,06689 818,5 n./a. 5,9583 14,10
FEM-Diff-3D  hexagonal ~ 1,06725 820,1 0,16371 5,9500 19,18
FEM-Diff-3D triangular ~ 1,06696 1112,1 0,14732 5,9499 19,05

Tab. 5.3  Ergebnisse fir globale Parameter.

Radial integrierte axiale Leistungsdichteprofile sind in Abb. 5.16 und Abb. 5.17 darge-
stellt. Wahrend Abb. 5.18 Ergebnisse des hexagonalen Steuerelement-Modells zeigt,
vergleicht Abb. 5.17 das Leistungsprofile des triangularen Modells mit dem hexagona-

len Modell. GroRRere Differenzen sind vor allem an der Kernoberkante zu erkennen, wo
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das triangulare Modell niedrigere Leistungsdichten liefert. Dies erklart auch die gerin-
gere axiale Leistungsverschiebung des triangularen Modells. Der Einfluss der Steue-
relemente ist anhand der radialen Neutronenflussverteilungen zu erkennen, siehe Abb.
5-18. Die lokale Absenkung des thermischen Neutronenflusses (Gruppe 26) an den

Steuerelementpositionen ist deutlich sichtbar.

Axial power density profile for hexagonal CR

e T

MW/m?3
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2 : : :

2 3 4 5 6 7 8 9 10
Distance from bottom (m)

Abb. 5.16 Radial integrierte axiale Leistungsdichteprofile fir das hexagonale Steue-
relement-Modell in PARCS (rot) und FEM-Diff-3D (blau).
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Axial power density profile for triangular CR
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Abb. 5.17 Radial integrierte axiale Leistungsdichteprofile fir das triangulare Steue-
relement-Modell (durchgezogene Linie) im Vergleich zum hexagonalen

Modell (gestrichelte Linie).

Abb. 5.18 Radiale Neutronenflussverteilung in Energiegruppe 26 fir das triangulare

Modell in Hoéhe 1039,42 cm fur ausgefahrene (links) und eingefahrene
(rechts) Steuerelemente. (Rechnung mit FEM-Diff-3D.)

5.3.2 Modell eines HTTR-Kerns

Auf Basis von Informationen zum HTTR im Rahmen des LOFC-Projekts /HTT11/ wur-

den Serpent-Modelle zur Erzeugung von Wirkungsquerschnitten fiir den HTTR erstellt.
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Abb. 5.19 zeigt die vertikale Ansicht des HTTR und Abb. 5.20 die radiale Kernanord-
nung. Der aktive Kern mit einer Héhe von 290 cm und einem effektiven Durchmesser
von 230 cm besteht aus 30 Brennstoffsaulen und 7 Steuerelement-FUhrungssaulen.
Die Brennstoffsaulen sind 4 konzentrische Brennstoff-Ringzonen gruppiert, siehe Abb.
5.20. Zusatzliche 9 Steuerelement-Fihrungssaulen sind im austauschbaren Reflektor
integriert. Die Brennstoffblécke gibt es in Ausfuhrungen mit 31 und 33 Bohrungen fir

Brennstoff-Compacts. Die Anreicherung variiert zwischen 3,30 % und 9,81 %.

|
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Contral rod N Top shielding
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Side shielding
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L. Bottam
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Abb. 5.19 Vertikale Ansicht des HTTR /HTT11/.
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Abb. 5.20 Radiale Kernanordnung des HTTR mit Darstellung einer Graphitsaule mit
Brennstoffblécken /HTT11/.

Gemal den verfugbaren Informationen wurde ein Serpent-Modell des HTTR als Proto-
typ fur eine einheitliche Temperatur von 20 °C erstellt. Abb. 5.21 zeigt die Brennstoff-
Blocke mit 31 und 33 Bohrungen fir Brennstoff-Compacts. Die TRISO-Partikel im
Brennstoff-Compact sind explizit als kubisches Gitter (lattice type 6) modelliert. Die

Modelle fur die austauschbaren Reflektortypen sind in Abb. 5.22 wiedergegeben.
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Abb. 5.21 Serpent-Modelle der Brennstoff-Blocke mit 31 (links) und 33 (rechts) Boh-
rungen fur Brennstoff-Compacts. In zwei der drei kleinen Bohrungen sind
Absorberstébe (Burnable Poison rods, BP) eingesetzt.

Abb. 5.22 Serpent-Modelle des austauschbaren Reflektors mit 31 (links) und 33

(rechts) Bohrungen und umgebenden Brennstoffblocken.
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Untere Untere

Grllrjlggin- Grenze Grllrjlggin- Grenze
(MeV) (MeV)
1 7,41E+03 14 8,32E-03
2 3,68E+03 15 5,04E-03
3 6,72E+02 16 2,38E-03
4 1,11E+02 17 1,29E-03
5 1,93E+01 18 6,50E-04
6 3,36E+00 19 3,50E-04
7 1,59E+00 20 2,00E-04
8 7,49E-01 21 1,20E-04
9 2,75E-01 22 8,00E-05
10 1,30E-01 23 5,00E-05
11 6,14E-02 24 2,00E-05
12 2,90E-02 25 1,00E-05

13 1,37E-02 26 0,00E+00
Tab. 5.4  Energiegrenzen der 26-Energiegruppen-Struktur.

Unter Verwendung der in Tab. 5.4 angegebenen 26-Energiegruppen-Struktur wurden
mit Serpent Weniggrupen-Wirkungsquerschnittsdaten erstellt, die 116 verschiedene
Materialkompositionen in aktivem Kern und Reflektor sowie Steuerelement-Blocke mit
ein- und ausgefahrenen Steuerstaben darstellen. Die Serpent-Ganzzkernrechnung
wurde mit ENDF/B-VII.0-Punktdaten und 550 Zyklen mit je 10000 Neutronenschicksa-
len durchgefuhrt, wobei die ersten 50 Zyklen verworfen wurden, und liefert einen Multi-
plikationsfaktor von ke = 1,01920 + 0,00056. Das deterministische 3D-Kernmodell mit
DYN3D besteht aus 76 axialen Maschen und berechnet mit den Wirkungsquerschnit-
ten in 26 Energiegruppen einen Multiplikationsfaktor von ket = 1,02154. Zum Vergleich
wurde ein entsprechendes PARCS-Modell erstellt, welches einen Multiplikationsfaktor
von Ket = 1,02115 liefert.
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6 AP 4: Thermohydraulik flissigmetallgekihlter Systeme

6.1 AP 4.1: Weitere Ertichtigung des Codes ATHLET fur die Simulation
von Transienten in flissigmetallgekiihlten Reaktoren

In ATHLET konnen bisher die Kihlmittel Natrium, Blei und Blei-Wismut-eutektisch
(LBE) als flussige Metalle (LM) ohne Dampfpartialdruck modelliert werden. Da flussi-
ges Natrium bei Umgebungsdruck bereits bei einer vergleichsweise niedrigen Tempe-
ratur von etwa 880 °C verdampft, kann Sieden im natriumgekihlten Reaktorkern nicht
mit Sicherheit ausgeschlossen werden. Das Simulationsprogramm ATHLET wurde
deshalb erweitert, um das Verdampfen und Kondensieren von Natrium simulieren zu

kdénnen.

Dazu wurden Sattigungsstoffwerte fur Natrium implementiert sowie Stoffwerte fur Nat-
riumdampf. Es wird das gleiche Verdampfungs- und Kondensationsmodell wir bei
Wasser verwendet, wobei Natriumstoffgréfien zum Einsatz kommen. Gleiches gilt fir
die Berechnung der Reibungsdruckverluste fir ein- und zweiphasige Natriumstromung.
Fur die Berechnung der Warmeubergangskoeffizienten an flissiges Natrium werden
wie bisher spezielle Korrelationen fur Rohr- bzw. Bundelgeometrien verwendet. Die
Bestimmung des Warmeulbergangs an Natriumdampf erfolgt weiterhin mit den Korrela-
tionen fur Wasserdampf unter Verwendung von Natriumdampfstoffwerten. Die Model-
lierung des unterkihltes bzw. gesattigtes Blasensiedens basiert in ATHLET auf der
modifizierten Chen Korrelation; da diese fir Flissigmetalle nicht eingesetzt werden
kann, kdnnen diese Prozesse gegenwartig nicht dargestellt werden. Ebenso werden

die Siedekrise sowie Filmsieden nicht modelliert.

Alle in ATHLET verfiigbaren nichtkondensierenden Gase kodnnen innerhalb eines
Thermofluid-Systems auch als zweiphasige Mehrkomponentenstrémung (LM-Dampf-
Gas) modelliert werden. Um die Ablauffahigkeit der Programmerweiterungen und die
Plausibilitat der Ergebnisse nachzuweisen, wurden erste Testrechnungen durchge-

fuhrt, jedoch keine Vergleichsrechnungen mit Experimenten.

Anders als Blei oder LBE siedet flissiges Natrium bei Umgebungsdruck bereits bei
880 °C, so dass Sieden im natriumgekihlten Reaktorkern nicht mit Sicherheit ausge-
schlossen werden kann. Bisher mussten Simulationen mit ATHLET abgebrochen wer-
den, wenn irgendwo im Simulationsgebiet diese Séattigungstemperatur tberschritten

wurde. Aus diesen Griinden wurde ATHLET dahingehend erweitert, mit einfachen Mo-
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dellen das Verdampfen und Kondensieren von Natrium darzustellen. Dazu mussten in
ATHLET fur das Arbeitsmedium Natrium weitgehend die Programmpfade fir zweipha-
sige Stromung gedffnet werden, wie sie auch fir Wasser durchlaufen werden. Zu-
nachst werden weitgehend die fir Wasser entwickelten Modelle eingesetzt. In spateren
Entwicklungsschritten sollen diese Modelle — soweit erforderlich — sukzessive durch

speziell fur Natrium geeignete Modelle ersetzt werden.

6.1.1 Stoffwerte fur flussiges und dampfférmiges Natrium

Der kritische Punkt von Natrium liegt nach /ARG95/ bei etwa 25.6 MPa und 2504 K.
Der in natriumgekuhlten Reaktoren zu erwartende Zustandsbereich liegt auch unter
Storfallbedingungen bei p <1 MPa und T <1000 K und somit weit entfernt vom kriti-
schen Punkt. Dies erleichtert die Bestimmung der Stoffwerte insofern, als die Druckab-
hangigkeit der Flussigkeitsstoffwerte vernachlassigt werden kann. Nichtsdestotrotz wird
— um den Anforderungen des ATHLET-Gleichungssystems Rechnung zu tragen — die

Kompressibilitat der flissigen Phase grob bericksichtigt.

Wenn nicht anders erwahnt, wurden die Natriumstoffwerte dem Bericht /ARG95/ ent-

nommen.

6.1.1.1 Sattigungsstoffwerte

In JARG95/ wird der Sattigungsdruck (Dampfdruck) von Natrium als Funktion der Flls-

sigkeitstemperatur angegeben:

12633.73
Inp = 11.9463 — — " 0.4672InT
p Druck [Mpa]
T Temperatur [K]

Da diese logarithmische Funktion nicht nach T aufgelost werden kann, wird diese zur
effizienten, stetigen und stetig differenzierbaren Bestimmung der Sattigungstemperatur
als Funktion des Drucks mit Hilfe des Fortran77 Programmpakets SPLINE /SPLINE/ im
Bereich zwischen 600 K und 2475 K und somit fur Dricke zwischen ca. 5 Pa und 24

MPa durch kubische Splines approximiert. Das Programmpaket wird auch zur Laufzeit
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von ATHLET fir die Bestimmung der Sattigungstemperatur sowie der partiellen Ablei-

tung Z—Z eingesetzt

Die StoffgroRen Dichte und spezifische Enthalpie fur Flussigkeit und Dampf an der Sat-

tigungslinie werden anschlielRend mit Polynomen fur p und T* berechnet.

6.1.1.2 Thermodynamische Stoffwerte fur flissiges und dampfformiges

Natrium

Spezifische Enthalpie (fliissiq)

hy(T) — hs(298.15)
= —365.77 4+ 1.6582 T — 4.2395- 1074 T2 4+ 1.4847-1077 T3
+29926T71

spezifische Enthalpie [kJ/kg]

Temperatur K]

hs(298.15) spezifische Enthalpie bei 25 °C = 280.99 kJ/kg /COD89/

Spezifische Sattigungsenthalpie
h*=h (T

Spezifische Warmekapazitat
cpy(T) = 1.6582 —8.479-107* T + 4.4541- 1077 T? — 2992.6 T2

Verdampfungswéarme

T /N 0.29302
Ah, (T') = 39337 |1 —— 43986 (1 ——
o7 = 39837 (1) + 4390 (1)

Cc Cc
Ahg Spez. Verdampfungswarme  [kJ/kg]
T Sattigungstemperatur K]
Tc kritische Temperatur K]
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Spezifische Enthalpie (Dampf)

Spezifische Sattigungsenthalpie
h* = h*+ Ahg (T")

Spezifische Warmekapazitat
Dem Bericht /GIEB0/ wurde das Polynom zur Bestimmung der spezifischen Warmeka-

pazitat fur Natriumdampf entnommen:

¢y, o(T) =2141.—22.40T +7.979-1072T? — 1.062-10"* T3 + 6.787- 1078 T* — 2.113
p.g
+10711 754+ 2.583-10715 T

Integriert man ¢, Uber T, so erhalt man die spezifische Enthalpie von Natriumdampf:

hg(T) =2141.0T — 11.2 T2 +42.65967-1072T3 — 2.655- 107> T* + 1.3574
-1078 > —3.52167-10712T® +3.690-10716T7 + C

Die Integrationskonstante C wird so bestimmt, dass hg (T*) = h*:
C =h" - hg(T) mit h* =h'+ Ahg (T")

Cp in [J/kg/K]

h in  [Jkg]

Dichte (fllssig)

Aus /GIE80/:
Kompressibilitat
kKlp = 1.25-1071° +1.7-10713 T + 1.8-1071° (T — 400.0)?
Dichte bei 1 bar:
p1l1 par = 1004.0 — 0.2139 T — 1.105 - 1075 T2

Dichte:

p1 = Pilibar + Prlipar - (@ —1.0-10%) - k|7

dpy
— =-0.2139-221-10"°T
aT
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pin [kg/m?]

T in K

Dichte (Dampf)

Aus /GIES8O/:
4144.
Pg =D (—7.446 + T +0.01377T —1.083-10"°T? + 3.89- 1079 T3 — 4.922

£10713 T4>

p in [MPa]; die in /GIEB0/ angegebene Einheit [Pa] ist offensichtlich nicht korrekt.

Aus der idealen Gasgleichung:

o = p
y ===
R, T
werden die partiellen Ableitungen hergeleitet:
dpg 1
p R,T
opg _ D
oT R, T?

Ry  spezifische Gaskonstante = 361.65 J/kg/K

6.1.1.3 TransportgrofRen fur flissiges und dampfférmiges Natrium

Spezifische Warmekapazitat

Die spezifische Warmekapazitat als Transportgrof3e wird wie die thermodynamische

Grundgrof3e in Kap. 6.1.1.2 beschrieben berechnet.
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Dynamische Viskositat

Die dynamische Viskositat von flissigem Natrium wird nach /GIE80/ berechnet:

508.0
n = 3.24-10"3¢ T -T~04925

Die dynamische Viskositat von Natriumdampf wird mangels geeigneter Korrelation als

mittlerer Wert aus /VAN14/ konstant vorgegeben:

ny =6.0-107°

Warmeleitfahigkeit

Flussiges Natrium /ARG95/:
A, = 124.67 —0.11381T +5.5226-107° T? —1.1842-1078 T3

Die Warmeleitfahigkeit von Natriumdampf wird mangels geeigneter Korrelation als mitt-

lerer Wert aus /ARG95/ konstant vorgegeben:

Ay = 0.04

Oberflachenspannung

Nach /ARG95/:

1126
o = 240.5 (1 ——)
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Die Formelzeichen bedeuten:

c Schallgeschwindigkeit [m/s]

Cp spez. Warmekapazitat [J/kg/K]
h spez. Enthalpie [J/kg]

p Druck [Pa]

r Verdampfungswarme [J/kg]

T Temperatur K]

Y spez. Volumen [m3/kg]
n dynamische Viskositat [kg/s m]
A Warmeleitfahigkeit [W/m K]
K|r isotherme Kompressibilitat [1/Pa]
o Dichte [kg/m3]
(o] Oberflachenspannung [N/m]

6.1.1.4 Grafische Darstellung der Stoffwerte

Die folgenden Bilder zeigen die Stoffwerte fir flissiges und dampfférmiges Natrium,
wie sie in ATHLET implementiert worden sind. Dargestellt werden die thermodynami-
schen Stoffwerte, die Transportgrof3en sowie einige der erforderlichen partiellen Ablei-

tungen.
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6.1.1.4.1 Sattigungsstoffwerte

Sasttigungsstoffwerte Natrium ATHLET2.1B
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Abb. 6.1  Sattigungsstoffwerte als Funktion des Drucks (1).
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Abb. 6.4  Sattigungsstoffwerte als Funktion der Temperatur (1).
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Abb. 6.5 Sattigungsstoffwerte als Funktion der Temperatur (2).
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Abb. 6.6  Sattigungsstoffwerte als Funktion der Temperatur (3).
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6.1.1.4.2 Thermodynamische Stoffwerte fur flissiges und dampfférmiges Nat-

rium
ATHLET 3.1B: Na Stoffwerte; P(1..9) = 0.1, 0.2, 0.3, 0.5, 1.0, 2.0, 5.0, 10., 20. Bar
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Abb. 6.7 Thermodynamische Flissigkeitsstoffwerte als Funktion der Temperatur.
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Abb. 6.8 Thermodynamische Dampfstoffwerte als Funktion der Temperatur.
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6.1.1.4.3 TransportgrofRen fur flissige und dampfférmiges Natrium
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Abb. 6.9  Natrium-Transportgrof3en (1).
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ATHLET 3.1B: Na Stoffwarte; F{1..8) = 0.1, 0.2,0.3, 0.5, 1.0, 2.0, 5.0, 10., 20. Bar
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Abb. 6.10 Natrium-Transportgrof3en (2).

6.1.2 Modellierung nichtkondensierender Gase

Auch Flussigmetall-gekihlte Reaktoren brauchen eine Vorrichtung, die dem Kuhlsys-
tem einen erhdhten Druck aufpragt. Anders als im wassergekihlten Reaktor, wo hierzu
Kahimittel zum Sieden gebracht wird, wird hier Uber ein Polstergas die Druckhaltung
geregelt. Deshalb wurde ATHLET so modifiziert, dass auch fur die Flissigmetalle das
Mehrkomponentenmodel (MC-Modell) eingesetzt werden kann. Ebenso steht das Ge-
mischspiegelmodell zur Verfigung. Damit kann man einen Druckhalter (Ausgleichsbe-
halter) modellieren, der teilweise mit Blei, LBE oder Natrium gefillt ist und dartber ei-
nes der in ATHLET verflgbaren nichtkondensierende Gase enthéalt. Entleert sich der
Druckhalter infolge eines Druckverlustes (z. B. beim KihImittelverluststorfall), so kann
das Polstergas in den Kuhlkreislauf gelangen und sich dort verteilen. Der Transport
und die Konzentration des Gases in hochliegenden Anlagenteilen kann mit ATHLET

berechnet werden.

Das Modell unterscheidet sich in folgenden Punkten vom MC-Modell mit Wasser:

— Der Dampfpartialdruck der Fliissigmetalle ist Null.
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— Zwischen Flussigmetall und Gas wird kein Massenaustausch berechnet (auch nicht

an einem Gemischspiegel).

— In homogenen Kontrollvolumen mit Flissigmetall und Gas wird mit Hilfe eines ver-

einfachten Modells ein Warmestrom zwischen den beiden Komponenten berech-

net:
Q=ApHTCp(TL; — TV})
Vi
AIP == 6.0 d_ a’i (1 - ai)
B
a4 0.8 p,.0.4
HTC;p = 0.023 Re%8 pro-
hyd
mit
Q Warmestrom vom Flissigmetall zum Gas [W]
Ap Zwischenphasenflache [m?]

HTCr Warmelbergangskoeffizient an der Zwischenphasenflache  [W/m? K]

TL; Flassigkeitstemperatur im Kontrollvolumen [°C]
TV Dampf(Gas)temperatur im Kontrollvolumen [°C]
Vi Volumen des Kontrollvolumens [m?3]
ds Blasen- / Tropfendurchmesser [m]

(Vorlaufig festgelegter Wert: 0.01m)

Ohyd Hydraulischer Durchmesser [m]

Re Reynolds-Zahl [-]

Pr Prandtl-Zahl [-]

o] Volumendampfgehalt im Kontrollvolumen [-]

Av Warmeleitfahigkeit des Dampfes [W/m K]

— Am Gemischspiegel (ML) wird ein Warmestrom zwischen Flussigmetall und Gas-
polster berechnet:
Qmr = Ay HT Cpy,(TL; — TVyp)

mit

Qm Warmestrom vom unteren zum oberen ML-Teilvolumen [W]
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AwL ML-Oberflache [m?]

HTCum.  Warmeulbergangskoeffizient am ML [W/m? K]
(gegenwartig festgelegter Wert: 20 W/m**2 K)

TL; Flussigkeitstemperatur im unteren ML-Teilvolumen [°C]

TVio Dampf(Gas)temperatur im oberen ML-Teilvolumen [°C]

Diese sehr einfachen Warmeaustauschmodelle sollen lediglich gewéahrleisten, dass
sich Temperaturunterschiede zwischen Flussigmetall und Gas abbauen. Insgesamt ist
das MC-Modell in Verbindung mit Flissigmetall gegenwartig nicht als ausgereiftes und
validiertes Modell zu verstehen. Bei Bedarf — falls diese Strdomungsvorgénge realistisch
simuliert werden sollen — mussen auch noch das Driftmodell sowie die Modelle fir

Wand- und Zwischenphasenreibung ertiichtigt werden.

6.1.3 Warmeibergangsmodell

Die hier betrachteten Flissigmetalle unterscheiden sich von Wasser vor Allem durch
die erheblich hthere Warmeleitfahigkeit und Dichte (nicht Natrium) sowie die wesent-
lich geringere spezifische Warmekapazitat und kinematische Viskositat. Daraus resul-
tiert eine Prandtl-Zahl, die deutlich unter eins liegt (Wasser: ~ 10 ... 1). Die Prandtl-Zahl
ist eine wichtige dimensionslose Kennzahl zur Beschreibung des konvektiven War-
metransportes. Sie beschreibt das Verhaltnis des Impulstransports zum Warmetrans-
port. Wasser und Flissigmetalle unterscheiden sich deutlich hinsichtlich des konvekti-
ven Warmetransports, so dass die fir Wasser entwickelten Warmeutberganskorrelatio-

nen nicht eingesetzt werden kdnnen.

Siedekrise

Um zu verhindern, dass ATHLET DNB oder Dryout berechnet, wurde fur die Flissig-
metalle die minimale Filmsiedetemperatur auf 10000 °C hoch- und die maximale Wie-

derbenetzungstemperatur auf 0 °C herabgesetzt.
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6.1.4 Erste Testrechnungen

Die im Folgenden beschriebenen Testrechnungen dienten le-
diglich zur Uberpriifung der Programmerweiterungen hinsicht-
lich der Ablauffahigkeit und der Plausibilitdt der Ergebnisse.
Die Validierung muss noch anhand von Versuchsnachrech-

nungen erfolgen.

Abb. 6.11: Nodalisierung des Testfalls PIPE.

Als erster Testfall PIPE (Abb. 6-11) wurde ein beheiztes Pipe
simuliert, dessen geometrische Eckdaten etwa einem Brenn-
element entsprechen. Am unteren Ende des Pipes wird mit-
tels einer Fill-Komponente fliissiges Natrium mit konstant 400
°C eingespeist, am oberen Ende sorgt das ,time-dependent-
volume' PHBOUND fir einen konstanten Druck von ca. 1.5
bar. Die Uber die Brennstdbe HROD zugefiihrte Leistung heizt
das Kihlmittel im stationaren Zustand auf 550°C auf. Mit Be-
ginn der Transiente wird der Durchsatz linear reduziert, so
dass bei konstanter Heizleistung die Aufheizspanne des Nat-
riums zunimmt und bei etwa 75 s die Sattigungstemperatur
erreicht wird. Da der Durchsatz weiterhin abnimmt, beginnt

nun das Kihlmittel zu sieden.

Abb. 6.11 zeigt die Natriumtemperatur und den Volumen-
dampfgehalt sowie die Brennstabtemperatur (Temperaturska-
la nicht im Bild) zu Beginn der Simulation (links) und bei
T=100s.
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Abb. 6.12 KuhImitteltemperatur und Volumendampfgehalt im Testfall PIPE

Als zweiter Testfall wurden Simulationen zum natriumgekihlten Reaktorkonzept
ASTRID durchgefihrt (Text und Graphiken folgen).

6.1.5 Zusammenfassung und weiteres Vorgehen

ATHLET enthélt Modelle und Verfahren, um das thermohydraulische Verhalten der
Flissigmetalle Blei, LBE und Natrium im typischen Anwendungsbereich entsprechen-
der Reaktoren zu simulieren. Bisher konnte nur einphasiges Fliissigmetall modelliert

werden, so dass die Rechnungen immer dann abgebrochen werden mussten, wenn
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das Kuhlmittel irgendwo im Simulationsgebiet die Sattigungstemperatur erreicht hatte.
Da Natrium bei Umgebungsdruck bereit bei einer vergleichsweise niedrigen Tempera-
tur von ca. 880 °C siedet, kann nicht sichergestellt werden, dass das Kuahlmittel in ei-

nem Reaktorkern auch unter Storfallbedingungen einphasig und unterkuihlt bleibt.

ATHLET wurde deshalb so erweitert, dass Natrium beim Uberschreiten der nun druck-
abhangigen Sattigungstemperatur verdampfen kann. Dazu wurden Korrelationen zur
Berechnung der erforderlichen Stoffwerte implementiert. Des Weiteren wurden die ent-
sprechenden Programmteile dahingehend modifiziert, dass Natrium hinsichtlich der
Zweiphasenstrémung nicht mehr wie Flissigmetall sondern weitgehend wie Wasser

behandelt wird.

Fur die Modellierung der Zweiphasenstromung werden ausnahmslos die in ATHLET
vorhandenen Modelle fir Wasser verwendet, lediglich die dabei eingesetzten Stoffgro-
Ben stammen von Natrium. (Fir den Warmelbergang an einphasiges fliissiges Natri-

um stehen spezielle Korrelationen zu Verfiigung.)

Die Ablauffahigkeit der Programmerweiterungen und die Plausibilitat der Ergebnisse
wurden an Hand einfacher Testfélle Uberprift. Die eigentliche Validierung der neuen
Modelle muss noch anhand einschlagiger Versuche bzw. durch Vergleichsrechnungen

mit anderen Rechenprogrammen erfolgen.

Zusammenfassend ist festzustellen, dass die hier durchgefihrten Entwicklungsarbeiten
nur einen ersten Schritt darstellen, um das Sieden von Natrium im Grundsatz in
ATHLET modellieren zu kénnen. Der Bedarf an weiteren Modellverbesserungen — ins-
besondere bei den Warmeubergangs- und Druckverlustmodellen - ist bereits jetzt ab-

sehbar.

6.2 AP 4.2: Anwendung des CFD-Codes OpenFOAM zur Simulation ein-
zelner Komponenten und spezieller Phanomene in flissigmetallge-
kihlten Anlagen

In den letzten Jahren hat die GRS bereits OpenFOAM eingesetzt, um Strémungsvor-
géange im Primarkreis von Druckwasserreaktoren zu simulieren. Dabei wurden ver-
schiedene Experimente der ROCOM-Versuchsanlage im Rahmen des ATHLET-
Validierungsprojekts RS1195 nachgerechnet. Die Simulationsergebnisse wurden mit

den Ergebnissen der Versuche sowie mit Simulationsergebnissen von ANSYS CFX
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verglichen /AUS13/, /HEJ13/. Die damaligen Ergebnisse haben gezeigt, dass Open-
FOAM die zu simulierenden physikalischen Phdnomene qualitativ gut wiedergeben
konnte. Allerdings war es mit der damals verfligbaren Version von OpenFOAM nicht
mdglich, das gleiche Rechengitter zu verwenden wie fur die Simulationen mit CFX, da
es zu Abbrichen der Rechnung kam. Deshalb wurde in diesem Projekt ein weiterer
Versuch der ROCOM Versuchsanlage nachgerechnet. Mit der aktuellen Version konn-
te dabei auch dasselbe Rechengitter verwendet werden, das in RS1195 fiir die Simula-

tionen mit Hilfe von ANSYS CFX verwendet wurde.

Als nachster Schritt zur Validierung von OpenFOAM fir Simulation von Strémungen in
Gen IV-Reaktoren wurden Simulationen durchgefiihrt, wobei fir das Fluid die Stoffwer-
te von Blei/Wismut-Legierungen (LBE) vorgegeben wurden. Es wurden dabei die glei-
chen Rechenvorschriften verwendet wie sie auch in ATHLET zum Einsatz kommen
/WEN13/.

Weiterhin wurde eine Kopplungsschnittstelle fir einphasige Strémungen zwischen O-
penFOAM und ATHLET geschaffen, die zunéchst an einfachen Beispielen validiert
wurde. Abschlieend wurde ein Experiment, das an der TALL-Versuchsanlage durch-
gefuhrt worden war /GRI15/, mit Hilfe einer gekoppelten ATHLET-OpenFOAM-

Simulationen nachgerecht.

Im Rahmen dieses Projekts entstand auch eine Diplomarbeit fir den Studiengang
Energie- und Umwelttechnik der Hochschule Zittau/Goérlitz /WEN13/ und eine Master-
arbeit, betreut durch den Lehrstuhl fir Nukleartechnik der TU Minchen /RIV14/. Im
Rahmen dieser Arbeiten wurden Teile der notwendigen Programmierarbeiten und Veri-

fikations- sowie Validierungsrechnungen durchgefiihrt.

6.2.1 Ausbau der OpenFOAM-Kompetenz

In diesem Arbeitspunkt sollen die Grundlagen fiir die Kopplung des CFD-Codes Open-
FOAM mit dem Systemcode ATHLET geschaffen werden. Zum Ausbau der Kompetenz
in der Anwendung von OpenFOAM wurde zusatzlich zu der bereits durchgefuhrten Si-
mulation eines Versuchs an der ROCOM-Versuchsanlage /AUS13/ eine weitere Nach-

rechnung eines Experimentes mit OpenFOAM geplant.
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Im Rahmen des PKL Il Projekts /KLI15/ wurde vor Abbau der ROCOM-
Versuchsanlage noch ein Experiment durchgefuhrt. Dieser Versuch 2.3 wurde mit Hilfe
von OpenFOAM nachgerechnet. Im Gegensatz zu den Simulationen mit Hilfe von O-
penFOAM aus /AUS13/ wurde die hier beschriebene Simulation mit einen Rechengitter
durchgefiuhrt, das nicht nur die kalten Strange des Primarkreises und den Downcomer
des Reaktordruckbehalters beinhaltet, sondern auch das untere Plenum inklusive der

Siebtonne und (vereinfachte) Kernkanale.

Mit der OpenFOAM Version 2.0.x, die in /AUS13/ verwendet wurde, war es nicht még-
lich, Simulationen auf diesem Gitter durchzufuhren, da es zu einem Abbruch der Rech-
nungen wegen numerischer Instabilitditen kam. Der Grund fir die Probleme lag sehr
wahrscheinlich in der schlechten Qualitat der Gitterzellen des Rechengitters im Bereich
der Siebtonne. Aufgrund der komplexen Geometrie im Bereich des unteren Plenums
und insbesondere der Siebtonne konnte das Rechengitter in diesem Teil der Geomet-
rie nur mit Hilfe von automatisch generierten Tetraedern erstellt werden. Dieser Teil
des Rechengitters besitzt aber eine schlechtere Qualitat als die manuell erstellten Be-

reich, die aus Hexaedern bestehen.

Mit der aktuellen Version 3.0.1 von OpenFOAM lassen sich nun Simulationen auf dem
gesamten Rechengebiet durchfiihren, ohne dass es zu numerischen Instabilititen

kommt.

6.2.1.1 Beschreibung der ROCOM-Versuchsanlage

Die Geometrie der ROCOM-Versuchsanlage und das Vorgehen beim aktuell zu simu-
lierenden Experiment haben sich nicht gegeniiber denen verandert, die in /AUS13/ be-

schrieben wurden. Diese werden im Folgenden nochmals vorgestellt.

In der ROCOM-Versuchsanlage (siehe Abb. 6.13) wurde der Primarkreis eines
1300 MW-Druckwasser-Reaktor KONVOI der Fa. Siemens/KWU nachgebildet. Bis
zum Kerneintritt waren alle wesentlichen Komponenten geometrisch ahnlich ausgefihrt
/FZRO03/. Die ROCOM-Versuchsanlage war gegentuiber dem Originalreaktor im linearen

Malfistab 1:5 verkleinert. Der Volumenmal3stab betrug 1:125.

Um die Mischung von Wasser mit unterschiedlicher Dichte zu untersuchen, wurde die

Dichte von Wasser durch die Zugabe von Zuckerldsung verandert. Gleichzeitig wurde
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durch den Zusatz von Salz die Leitfahigkeit des Wassers verandert. Unterschiedlich
Dichten wurden durch unterschiedliche Salzkonzentrationen und damit Leitfahigkeiten
gekennzeichnet. Aus den gemessenen Leitfahigkeiten liel3 sich so die Durchmischung

der unterschiedlich dichten Medien bestimmen.

Weter-Tanks

Flowneter

Water-Tanks
.

Abb. 6.13 Schemazeichnung der ROCOM-Versuchsanlage /FZR03/

" Position der Schieber

,L 12 m

In der Versuchsanlage befinden sich Messsensoren in den kalten Strangen, auf zwei
konzentrischen Rotationsflachen im Downcomer und beim Kerneintritt in Hohe des un-
teren Rosts (siehe Abb. 6.14). Dort wird die Leitfahigkeit des Wassers bestimmt. Aus
den Verhéltnissen der Leitfahigkeitsdifferenz kann der so genannte Mixing-Skalar (1)

bestimmt werden.

Oy, (t) —0
®x,y,z (t) = Y—O (1)

0,-0,

Dabei ist 01 die Leitfahigkeit des Wassers mit der variierten Dichte an einem Einlass
und oo die Leitfahigkeit des Wassers mit ,Standarddichte (ohne Zuckerldsung). Aus
dem Mixing-Skalar kann dann das lokale Mischungsverhéltnis berechnet werden. Je
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nach Versuch kann daraus dann auf die lokale Temperatur, Borsdurekonzentration o-

der andere Einflussfaktoren auf die Dichte zurlickgeschlossen werden.

Inner Downcomer

Outer Downcomer

Core Inlet

Abb. 6.14 Position der Messflachen in der ROCOM-Versuchsanlage.

In den hier betrachteten Versuchen war die Dichte naherungsweise eine lineare Funk-
tion der Temperatur (siehe Abb. 6.15). Die maximale Abweichung betragt innerhalb
des relevanten Temperaturbereichs (20 °C bis 230 °C) weniger als 2 % fir den gege-
benen Druck von 39 bar.
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Abb. 6.15 Abhé&ngigkeit der Dichte von der Temperatur fur Wasser bei 39 bar (Die
blaue Kurve wurde nach /IAP97/ berechnet, die schwarze Gerade ist die li-

neare Naherung).

Wie weiter unten beschrieben, wurden aus einem PKL-Versuch Temperaturen fur die
Einlassrandbedingungen der ROCOM-Versuche ermittelt. Es wurden daraus die ent-
sprechenden Dichten fur die PKL-Versuchsanlage berechnet und daraus relative Dich-

teunterschiede bestimmt.

An der ROCOM-Versuchsanlage wurden je Versuch zwei verschieden dichte Fluide
eingespeist. Eine Temperatur T in der PKL-Versuchsanlage entspricht also einer be-
stimmten Dichte p in der ROCOM-Versuchsanlage, die wiederum Uber eine gemesse-
ne Leitfahigkeit o bestimmt wird. Wird zwischen den Grol3en o, p, T jeweils ein linearer
Zusammenhang angenommen, so kénnen diese gemal Gleichung (2) ineinander um-

gerechnet werden.

O-x,y,z (t) — 0 - px,y,z (t) — P - Tx,y,z (t) _TO

0,,.t)=
4 0, =0, P11~ Po T,-T,

)

Ein Mixing-Skalar von 0 entspricht einem vollstandig ,ungestorten* Medium, d.h. die lo-
kale Temperatur betragt To und die lokale Dichte po. Ist der Mixing-Skalar 1, so betragt

die lokale Temperatur T; und die lokale Dichte p;.
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Messflache Anzahl der Messstellen
Kalte Strange 6*216
Downcomer innen 1856
Downcomer auf3en 1856
Kerneinlass 193

Tab. 6.1 Anzahl der Messstellen in den verschiedenen Messflache.

In Tab. 6.1 ist die Anzahl der Messstellen in den verschiedenen Messflachen aufgelis-

tet, mit denen die lokale Leitfahigkeit bestimmt wird.

6.2.1.2 Skalierung zwischen den ROCOM-Versuchen und der Realanlage

Wie in Abschnitt 6.2.1.1 beschrieben, betragt die Skalierung der Langen in der
ROCOM-Versuchsanlage gegeniber einer Realanlage (KONVOI) 1:5. Um dennoch die
Ergebnisse zwischen der Realanlage, den verschieden skalierten Versuchsanlagen
und den Simulationen vergleichen zu kdnnen, sollten die in Gleichung (3) aufgefiihrten

dimensionslosen Kennzahlen Reynolds-Zahl, Strouhal-Zahl und Froude-Zahl im Ideal-

Re:u,Sr:L, Fr — /P—V2 ©))
v V-7 Ap-g-L

Da im vorliegenden Fall der Einfluss der Dichteunterschiede auf die Durchmischung

fall identisch sein.

untersucht werden sollte, wurde die Froude-Zahl konstant gehalten. Da die Lange um
den Faktor 5 reduziert ist, muss der Quotient aus relativem Dichteunterschied und
Quadrat der Geschwindigkeit um den Faktor finf gegentber der Realanlage erhdht
sein. Wird fir die Geschwindigkeit eine andere Skalierung als der Faktor 1/5 gewahlt,
so kann die Strouhal-Zahl nicht konstant gehalten werden. Aul3erdem verdndern sich
die Transportzeiten gegeniber der Realanlage. Die Reynolds-Zahl in der ROCOM-

Versuchsanlage besitzt auf jeden Fall einen niedrigeren Wert als in der Realanlage.

Der Versuchsstand wird mit Wasser bei einer Temperatur von ca. 20 °C betrieben.
Somit betragt das Verhaltnis der Reynolds-Zahlen zwischen Modell und Original ca.

1:190 bei einer Skalierung der Geschwindigkeit mit einem Faktor 1/5. Die Reynolds-

135



Zahlen selbst erreichen bei Vierstrangbetrieb Werte von Re = 4,4-10° im Eintrittsstut-
zen und Re = 1,4-10°im Downcomer. Bei Betrieb eines einzelnen Stranges betragt die
Reynolds-Zahl am Kerneintritt Re = 3,4-10*. Damit ist in den Versuchen eine hochtur-
bulente Strémung gewabhrleistet, die auch in der Realanlage vorliegt. Skalierungsexpe-
rimente haben gezeigt, dass auch fur die Bedingungen des Naturumlaufs (niedrigere
Geschwindigkeit und daher niedrigere Reynolds-Zahl) die Versuchsergebnisse mithilfe

von hochturbulenten Bedingungen beschrieben werden kénnen /FZRO03/.

6.2.1.3 ROCOM-Versuch

Zusétzlich zu den in /AUS13/ aufgeflihrten Tests, fur die dort bereits Nachrechnungen
durchgefuhrt wurden, wurde noch ein weiterer Test 2.3 durchgefihrt. Fir den Test 2.3
der Versuchsserie im Rahmen des PKL llI-Projekts wurden die Einlasse der kalten
Stréange sowie aller Notkuhlstrange bis auf einen abgesperrt. Im nicht abgesperrten
Strang (entspricht Strang 3 in Abb. 6.13) erfolgte eine variable Einspeisung. Der Ver-
such wurde funfmal durchgefihrt. Der Mittelwert des Volumenstroms der Einspeisung

sowie die in der CFD-Simulation verwendeten Werte sind in /KLI15/ dokumentiert.

6.2.1.3.1 Simulationssetup

Die Simulationen wurden mit der Version 3.0.1 von OpenFOAM durchgefiihrt /OPE15/.
Aufgrund der zeitlich variierenden Randbedingungen wurden transiente Simulationen
durchgefuhrt. Die Zeitschrittweiten der Simulationen wurden dabei automatisch fir je-
den Zeitschritt so bestimmt, dass die maximale Courant-Zahl im Rechengebiet unter
dem vorgegebenen Maximalwert von 120 bleibt. Die Courant-Zahl gibt jeweils fir eine
Gitterzelle das Verhaltnis zwischen der durch die Stromung wahrend eines Zeitschritts
zuriickgelegten Wegstrecke und der Ausdehnung der Zelle an. Liegt der Wert der
Courant-Zahl Uber 1, so missen die Stromungsgleichungen mit Hilfe von sogenannten

Unterrelaxationsverfahren gelést werden, um die numerische Stabilitat sicherzustellen.

Der Versuch wurde sowohl mit numerischen Verfahren erster Ordnung sowie einmal

mit Verfahren zweiter Ordnung simuliert.

Fur die Simulationen wurde das k-w-Shear-Stress-Transport-Turbulenzmodell (kOme-
gaSST) verwendet. Dabei handelt es sich um eine standardmafig von OpenFOAM zur
Verfiigung gestellte Option. Das kOmegaSST-Modell ist eine Kombination des k-¢- und
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des k-w-Modells. Das k-w-Modell wird in Wandnéhe, das k-e-Modell in der Kernstré-
mung verwendet, wobei durch OpenFOAM ein automatischer Ubergang zwischen den

Modellen gewéhrleistet wird. Dadurch werden die Vorteile beider Modelle kombiniert.

Der Anleitung in /GUE15/ folgenden, wurden die folgenden Wandfunktionen fir k,
omega und die turbulente Viskositat verwendet: kgqRWallFunction, omegaWallFunction,

nutkWallFunction.

Die unterschiedlichen Dichten wurden in den Simulationen Uber die Einspeisung von
Fluid simuliert, das eine unterschiedliche Temperatur und damit eine unterschiedliche
Dichte besal’ als das Fluid, das sich zu Beginn der Simulation im Rechengebiet be-
fand. Die Temperatur der Einspeisung war so gewdahlt, dass die Dichte den 1,038-

fachen Wert der Dichte des Fluids zum Beginn der Simulation aufwies.

Die molekulare Diffusion wurde nicht bertcksichtigt.
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6.2.1.3.2 Geometrie und Rechengitter des Stromungsgebiets

Abb. 6-13 zeigt die Geometrie, die fir die OpenFOAM-Simulationen verwendet wurde.
Die Geometrien des Rechengebiets besteht aus Teilen der kalten Stradnge, dem Down-
comer, dem unteren Plenum mit einem Modell der Siebtonne (deren Locher im Re-
chengebiet aufgeltst wurden), der Stauplatte und Kernkandlen (L/D = 30). Fur die
Strange 1 und 2 wurde nur ein kleiner Teil der Rohre simuliert (L/D =~ 5), wahrend die

Strange 3 und 4 Teile der Kalteinspeisung beinhalten.

Das Rechengebiet bestand aus Hexaederelementen in den kalten Strangen, dem
Downcomer, Teilen des unteren Plenums und den Kernkanéalen. Um die komplexe Ge-
ometrie der Siebtonne aufzuldsen wurden Tetraederelemente verwendet. Den Best-
Practice-Guidelines /MAHO7/ folgenden wurden die Ubergénge zwischen den ver-

schiedenen Gitterarten mit Knoten-zu-Knoten-Verbindungen ausgefiihrt.

Die OpenFOAM Simulationen konvergierte auf diesem Rechengebiet fir die in
/AUS13/ berichteten Simulationen auf Grund von Problemen mit stark verformten Tet-
raederelementen in der Nahe der Siebtonne weder bei Verwendung numerischer Ver-

fahren von erster noch zweiter Ordnung.

In J/AUS13/ wurden die Simulationen den Best-Practice-Guidelines /MAHQ7/ Untersu-
chungen bezlglich der Abhangigkeit der Simulationsergebnisse von der Gitterauflo-
sung folgend, auf vier verschieden stark aufgeldsten Gittern durchgefiihrt. Es zeigte
sich damals, dass keine signifikanten Unterschiede zwischen den einzelnen Gittern
festgestellt werden konnten. Deshalb wurde fir die hier berichteten Simulationen das
Gitter mit der mittlere Auflosung aus /AUS13/ verwendet.

Mittel
(runde Stutzen)

Knoten 2.244.246
Elemente 4.298.067
y* 0-1623

Tab. 6.2  Verwendetes Rechengitter (mit runden Stutzen).

138



In den Best-Practice-Guidelines /MAHO7/ wird eine obere Grenze fur den y*™-Wert von
500 empfohlen. Dieser ergibt sich aus der Verwendung des SST-Turbulenzmodells
und der automatischen Wandfunktionen. Fir einen kleinen Teil des Rechengebiets im
Bereich des kalten Strangs wurde dieser Wert nicht eingehalten. Da dort im Wesentli-
chen eine homogene Stromung vorliegt und keine Durchmischungsvorgénge stattfin-

den, wurde von einer weiteren Gitterverfeinerung in diesem Bereich abgesehen.

Fur das mittlere Gitter wurden auch die Empfehlungen der Best-Practice-Guidelines
IMAHOQ7/ bezuglich der Gitterqualitat Uberprift: Es zeigte sich dabei, dass nur 0,6 %
der Gitterelemente Winkel besitzen, die unter dem empfohlen Minimum von 20° liegen,
sowie nur 0,001 % der Elemente besitzen Winkel, die groRer sind als der empfohlene
Maximalwert von 160°. Fur 90,7 % der Elemente lag der Volumenwachstumsfaktor un-
ter dem empfohlen Grenzwert von 2. Nur 0,8 % der Elemente hatten einen Wachs-
tumsfaktor groRBer als 4. Die Best-Practice-Guidelines /MAHQ7/ empfehlen einen
Grenzwert von 10 bis 20 fir das Seitenverhaltnis der Elemente. 8,5 % der Elemente

hatten ein Seitenverhaltnis gréer als 10 und nur 1,2 % eines groR3er als 20.

ROCOM geometry file KONVOI geometry
sharp-edged rounded nozzles

Abb. 6.16 Unteres Plenum und Teile des Downcomers sowie der Kernkanéle fiir das
mittlere Rechengitter (links); unterschiedliche Geometrien an den RDB-

Eintrittsstutzen (rechts).

Die von HZDR zu Beginn des Projekts /AUS13/ zur Verfigung gestellte Geometrie hat-
te scharfkantige Ecken an den Einlassstutzen des RDBs. Die tatsédchliche Geometrie
der Versuchsanlage besitzt aber abgerundete Ecken, die aufgrund von Abl6éseeffekten
zu einem unterschiedlichen Stromungsverhalten fiihren kann. Um die Abhangigkeit der
Simulationsergebnisse von diesen geometrischen Unterschieden zu ermitteln, wurde
vom ,mittleren“ Rechengitter eine Variante mit abgerundeten Ecken erstellt (siehe Abb.
6.16).
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6.2.1.4 Randbedingungen

6.2.14.1.1 Wande

Fur die Wande des Rechengebiets wurde fir alle Simulationen die Randbedingung ,no
slip” gewahlt. Dies bedeutet, dass die Stromungsgeschwindigkeiten an der Wand 0 be-
tragt. Die Geschwindigkeit in Wandnahe wurde von OpenFOAM auf Basis von Wand-
funktionen berechnet /GUE15/.

6.2.1.4.1.2 Einlass

Alle Einlasse bis auf die Notkiuhlleitung in Strang 1 wurden im Experiment abgesperrt.
In den Simulationen wurden diese Flachen (siehe Abb. 6.14) wie Wéande behandelt.
Die Temperatur am Einlass der Notkuhlleitung auf 298,15 °K (25 °C) gesetzt. Im Ver-
gleich zur Temperatur im Rechengebiet zu Beginn der Simulation von 368,75 K
(95,6 °C) ergibt sich daraus beim vorgegebenen Ausdehnungskoeffizienten von
0,695 - 1023 1/K eine um den Faktor 1,048 erhohte Dichte. Die zeitabhéngige Ge-
schwindigkeit am Einlass durch die Notkuhlleitung wird aus dem vorgegebenen Verlauf
des Volumenstroms (Daten siehe /KLI15/) berechnet. Als Randbedingung fur die Tur-
bulenz wurde eine Turbulenzintensitat von 5 % gewahlt. Dieser Wert gibt an, wie hoch

die Turbulenzenergie k im Verhaltnis zur kinetischen Energie des Fluids am Einlass ist.

6.2.1.5 Simulationsergebnisse und Vergleich mit den Experimenten

Es konnten die wesentlichen physikalischen Effekte durch die Simulationen nachvoll-
zogen werden: Das Fallen des kalten Fluids direkt nach unten hinter im Bereich des
Downcomers unterhalb des RDB-Stutzens, die Schichtung im Downcomer, die zuneh-
mende Hohe der Schichtung im Verlaufe des Experiments und die homogene Durch-
mischung im unteren Teil des Downcomers und im unteren Plenum bis zum Kernein-
lass (siehe Tab. 6.3 und Abb. 6.17).
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ROCOM 1. Ordnung | 1. Ordnung | 2. Ordnung

eckig rund rund
Downcomer max 95,6 95,6 95,6
Downcomer min 31,8 34,5 26,7
Kerneinlass max 95,6 95,6 95,6
Kerneinlass min 57,2 56,6 57,3
Kalter Strang 95,6 95,6 95,6
L31 max
Kalter Strang 26,2 26,3 25,8
L31 min
Kalter Strang 95,6 95,6 95,6
L32 max
Kalter Strang 25,2 25,3 25,1
L32 min
Kalter Strang 95,6 95,6 95,6
L33 max
Kalter Strang 25,3 25,4 25,1
L33 min

Tab. 6.3  Minima und Maxima der Temperatur im Experiment bzw. in den Simulatio-

nen im quasistationaren Zustand (in °C) im Zeitintervall O bis 75 s.

Wie Abb. 6.17 zeigt, geben die Simulationen fiir die Zeiten 15 s, 30 s und 70 s die Ho-
he der Schichtstruktur im Downcomer im Vergleich zum Experiment gut wieder. Die
Durchmischung wird tberschétzt, damit ist die Temperatur der ,kalten* Schicht hoher
als im Experiment. Das Gitter mit eckigen RDB-Stutzen (mittlere zwei Spalten) zeigt,
vom Experiment abweichend, im oberen Bereich des Downcomers zwei kalte Strah-
nen, die sich im unteren Bereich des Downcomers durchmischen. Die Simulation mit
den runden RDB-Stutzen zeigt dagegen das richtige Verhalten, namlich eine kalte
Stréhne, die fast zum unteren Ende des Downcomers reicht. Aber auch diese Simulati-
on Uberschéatzt die Durchmischung. Au3erdem scheint im Versuch insgesamt mehr kal-
tes Wasser in den Downcomer zu stromen, als in den Simulationen dieses Verhalten
wurde schon in /AUS13/ fur den Test 1.3 beobachtet. Eine Erklarung dafur liegt immer

noch nicht vor.
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Abb. 6.17 Vergleich der Temperatur zwischen Experiment und CFD Simulationen zu
unterschiedlichen Zeiten im Downcomer (jeweils oben 15 s, Mitte 30 s,
unten 70 s; jeweils innere/aul3ere Messebene:
links oben Versuch, rechts oben OpenFOAM 1. Ordnung mit eckigen RDB
Stutzen,
links unten OpenFOAM 1. Ordnung mit runden RDB Stutzen, rechts unten
OpenFOAM 2. Ordnung mit runden RDB Stutzen).

6.2.1.6 Zusammenfassung der Arbeiten zum Ausbau der OpenFOAM Kompe-

tenz

Mit der aktuellen Version 3.0.1 von OpenFOAM war es mdglich, den Verlauf eines Ex-
periments an der ROCOM Versuchsanlage nachzurechnen. Dabei konnte dasselbe
Rechengitter eingesetzt werden, dass schon fur die Simulationen mit ANSYS CFX in
/AUS13/ eingesetzt wurde. Die in /AUS13/ verwendet Version von OpenFOAM flhrte
bei Simulationen auf Basis dieses Gitters regelmafig zu Programmabstiirzen. Die An-

wendbarkeit von OpenFOAM hat sich also deutlich verbessert.
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Insbesondere die Ergebnisse bei Verwendungen von numerischen Verfahren zweiter
Ordnung zeigen eine sehr qualitativ gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Die
Art der quantitativen Abweichungen hat sich gegeniber den Ergebnissen in /AUS13/
nicht verandert. Es scheint immer noch zu sein, dass die experimentellen Daten eine
weniger starke Durchmischung des Fluids zeigen, als alle CFD-Simulationen. Wie in
/AUS13/ gezeigt wurde, gab es mdglicherweise Probleme bei den Messungen, da es
scheinbar zu einer Massenzunahme des Fluids mit unterschiedlicher Dichte kam, die
durch die Randbedingungen des Experiments nicht erklart werden konnte. Da die
ROCOM-Versuchsanlage mittlerweile abgebaut wurde, kann dies nicht abschlieBend

geklart werden.

Auf Basis der aktuellen Erfahrungen der GRS mit OpenFOAM spricht nichts gegen ei-
nen Einsatz von OpenFOAM zu Fragen der Reaktorsicherheit im Bereich von ein-
phasigen Strdomungen, die auch mit kommerziellen CFD-Codes bearbeitet werden

konnten.

6.2.2 Simulation einzelner Komponenten und spezieller Phdnomene in
Flussigmetall-gekiihlten Anlagen mit OpenFOAM

6.2.2.1 Stoffwerte

Um OpenFOAM fur Simulationen von Flissigmetall-gekiihlten System zu ertiichtigen,
ist es notwendig, die Stoffwerte dieser Flissigmetalle fir OpenFOAM aufzubereiten.
Die Art, wie die Stoffwerte in OpenFOAM berlcksichtigt werden, hangt wiederum vom
verwendeten Solver ab. Prinzipiell kommen fiir transiente Simulationen von einphasi-
gen Phanomenen unter Beriicksichtigung von Auftriebseffekten aufgrund einer tempe-
raturabhangigen Dichte zwei Solver in Frage: buoyantBoussinesgPimpleFoam und
buoyantPimpleFoam /OPE15/.

Beim Solver buoyantBoussinesgPimpleFoam wird von einem inkompressiblen Fluid
ausgegangen, fur das angenommen wird, dass Stoffwerte, die die Energiegleichung
beeinflussen (dynamische Viskositat, spezifische Warmekapazitat, Temperaturleitfa-
higkeit), unabhangig von der Temperatur sind. Dichteunterschiede werden als lineare
Funktion der Temperaturdifferenz modelliert. Als Proportionalitatskonstante fr diese li-
neare Beziehung dient der Ausdehnungskoeffizient. Dichtefluktuationen durch Tempe-

raturunterschiede werden dann in der Impulsgleichung berticksichtigt /WEN13/.
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Der Solver buoyantPimpleFoam hingegen bericksichtigt direkt temperaturabhéngige
StoffgroRen. Diese kdnnen als Polynome bis zur siebten Ordnung vorgegeben werden.
Damit ist es moglich, direkt die in /OECO07/ veréffentlichten Polynome fir die Dichte, die
spezifische Warmekapazitat und die Warmeleitfahigkeit zu tbernehmen. Da die dyna-
mische Viskositat in /OECO07/ als Exponentialfunktion in Abhangigkeit von der Tempe-
ratur gegeben ist, muss diese durch ein Polynom im relevanten Temperaturbereich an-
genahert werden. Diese Naherung wurde in /WEN13/ mit Hilfe eines Polynoms zweiter
Ordnung um eine Temperatur von 600 K am Beispiel von flissigem Blei-Wismut (LBE)

durchgefihrt.

Insgesamt werden somit die Stoffwerte von Flussigmetall in OpenFOAM durch die glei-
chen Korrelationen bzw. eine sehr gute Naherung davon dargestellt, wie in ATHLET
/LER11/. Die Anforderung einer konsistenten Implementierung zwischen ATHLET und

OpenFOAM ist somit gegeben.

Die Versuchsanlage TALL wird mit flussigem Blei-Wismut (LBE) betrieben. Sie wird im
Kapitel 6.3.3 auch fiur die gekoppelten Simulationen mit OpenFOAM-ATHLET verwen-

det und dort ndher beschrieben.

Die im Rahmen der Diplomarbeit /WEN13/ wurden bei der GRS verschiedene Simula-
tionen auf Basis der Geometrie der TALL Versuchsanlage mit Hilfe der beiden Solver
durchgefiihrt. Dabei zeigte sich, dass es zwischen Ergebnissen der beiden Solver sig-

nifikante Unterschiede, insbesondere in den simulierten Temperaturfeldern, gab.

Fur die Kopplung mit ATHLET wurde deshalb der Solver buoyantPimpleFoam ausge-

wahlt, da dieser die physikalischen Effekte realitatsnaher simuliert.

Durch die aufwendigere Modellierung der Stoffeigenschaften in buoyantPimpleFoam
verglichen mit buoyantBoussinesqPimpleFoam ist das Konvergenzverhalten allerdings
schlechter. Dies drickt sich zum einen in einer gréReren Empfindlichkeit gegeniber
den gewahlten Randbedingungen aus. Sind diese nicht optimal gewahlt, so kann dies
die Konvergenz des Solvers buoyantPimpleFoam verhindern. Aul3erdem werden deut-
lich mehr Iterationen pro Zeitschritt benétigt, bis die Residuen der zu ldsenden Glei-
chungen die vorgegebenen Grenzen unterschreiten, verglichen mit Simulationen mit

Hilfe des Solvers buoyantBoussinesgPimpleFoam.
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Da sich die Simulationen fur unterschiedliche Flissigmetalle nur durch die Koeffizien-
ten der Polynome der Stoffwerte unterscheiden wirden und da insbesondere noch kei-
ne Versuchsergebnisse von der Simulationsanlage KASOLA fir Versuche mit flissi-

gem Natrium vorlagen, wurde auf Simulationen von flissigem Natrium verzichtet.

6.2.2.2 Spezielle Randbedingungen fir beheizte Wande mit zeitabhangigem

Warmestrom

Um die zeitabhangige Heizleistung in den Experimenten nachzubilden, wurde fur O-
penFOAM eine entsprechende Randbedingung implementiert, die in der Standardver-

sion nicht vorhanden war /WEN13/.

OpenFOAM stellt in der Standardinstallation eine Randbedingung namens turbulen-
tHeatFluxTemperature zur Verfigung, mit der ein Warmeeintrag mit konstantem Wér-
mestrom an einer Oberflache des Stromungsgebiets simuliert werden kann. Dabei wird
die Temperatur des Fluids an der Wand aus dem Warmestrom und der mit Hilfe des
Turbulenzmodells berechneten Warmeleitféahigkeit berechnet. Bei dieser Randbedin-
gung kann aber auch fir transiente Simulationen nur ein Uber die Zeit konstanter Wert

vorgegeben werden.

Im Rahmen der Diplomarbeit /WEN13/ wurde die zuséatzliche Randbedingung turbulen-
tHeatFluxTemperatureTimeVarying implementiert, die auch zeitabhdngige Angaben
des Warmestroms ermdglicht. Dabei kbnnen die Werte als Tabelle mit Werten fir ver-
schiedene Zeitpunkte vorgegeben werden, wobei dann zwischen diesen Stutzstellen li-
near interpoliert wird. Die Randbedingung steht in zwei Versionen zur Verfiigung, ein-
mal flr Solver inkompressibler Fluide (z. B. buoyantBoussinesqPimpleFoam) und ein-

mal fur Solver kompressibler Fluide (z. B. buoyantPimpleFoam).

Die Randbedingung wurde im Rahmen der Diplomarbeit /WEN13/ fur Vorausrechnun-

gen fur die Versuchsanlage TALL verifiziert.

6.2.2.3 Turbulenzmodelle fur Fluide mit niedrigen Prandtl-Zahlen

Flissige Metalle zeichnen sich durch eine, verglichen mit anderen Fluiden wie z. B.
Wasser, sehr hohe thermische Leitfahigkeit aus. Stromt ein solches Fluid an einer
Wand mit unterschiedlicher Temperatur vorbei, so hat die hohe thermische Leitfahig-
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keit zur Folge, dass sich die thermische Grenzschicht weiter in den Bereich des Fluids
senkrecht zur Wand ausdehnt als bei einem Fluid mit niedriger thermischen Leitfahig-

keit.

Die Prandtl-Zahl (4) beschreibt das Verhéltnis der Transporteigenschaften des Fluids
bezuglich des Impulses (kinematische Viskositat v) und der Temperatur (Temperatur-

leitfahigkeit k).
—HKp _ Vv
Pr = == 4)
In Gleichung (4) werden dabei die molekularen Gréf3en verwendet, die unabhangig von
der Strdmung eines Fluids sind. In Abb. 6.18 ist diese Grole fir verschiedene Flis-

sigmetalle dargestellt. Die sich daraus einstellenden Verlaufe der Geschwindigkeits-

und Temperaturgrenzschicht sind in Abb. 6.19 dargestellt.
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Abb. 6.18 Molekulare Prandtl-Zahl fur verschiedene Flissigmetalle als Funktion der

Temperatur /OEC15/.
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Abb. 6.19 Grenzschichtdicken (der Geschwindigkeit und der Temperatur) fur ver-
schiedene Prandtl-Zahlen /OEC15/.
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Abb. 6.20 Zusammenhang der mittleren turbulenten Prandtl-Zahl Prym mit der moleku-
laren Prandtl-Zahl Pr fur verschiedene Stoffe /IWEN13/, /OECOQ7/.

In Abb. 6.20 ist der Zusammenhang der molekularen und der turbulenten Prandtl-Zahl
fur verschiedene Fluide dargestellt. Wahrend Fluide wie Wasser und Luft gut durch ei-
ne turbulente Prandtl-Zahl von ungeféhr 0,9 beschrieben werden kénnen, ist der Unsi-

cherheitsbereich fur Flussigmetalle sehr grof3.

Ist die turbulente Prandtl-Zahl bekannt, so kann die turbulente Warmeleitfahigkeit direkt
aus der turbulenten Viskositat bestimmt werden. Ansonsten sind komplizierte Modelle

notwendig.

Deshalb gab es in den vergangenen Jahren verschiedene Versuche, insbesondere im
Rahmen des THINS Projekts, den Warmelibergang zwischen Wanden und Flissigme-
tallstrémung zu modellieren /DUP14/, IMAN15/, /ROE15/.

In /DUP14/ wurde fiir eine einfache Kanalstromung verschiedene Ansatze, wie Stan-
dard-RANS-Modelle mit fester turbulenter Prandtl-Zahl, mit variabler turbulenter

Prandtl-Zahl und modifizierte Wandfunktionen fur die Temperatur. In dieser Veroffentli-
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chung schneiden Turbulenzmodelle mit fester turbulenter Prandtl-Zahl am schlechtes-

ten im Vergleich mit LES- und DNS-Simulationen ab.

In /IMAN15/ wurde ein 4-Gleichungs-Turbulenzmodell eingefiihrt, das zusatzlich zu den
GroRRen eines k-epsilon-Modells noch zwei TurbulenzgréRen fur den Warmetbergang
enthalt. Es verwendet keine Wandfunktionen und setzt somit voraus, dass das Gitter
bis in die laminare Grenzschicht an der Wand reicht. Das 4-Gleichungs-
Turbulenzmodell ist laut den Ergebnissen dieser Verdoffentlichung einem 2-Gleichungs-

Turbulenzmodell bei Verwendung einer konstanten turbulenten Prandtl-Zahl tberlegen.

In /ROE15/ wurden verschiedene Ansatze zur Modellierung des Warmeibergangs in
Naturumlauf, gemischter sowie erzwungener Stromung von Flussigmetallen verglichen.
Als bestes Modell wurde ein 5-Gleichungs-Modell /KENO5/ identifiziert.

Allen Ansétzen ist aber gemein, dass sie entweder einen deutlich erhéhten Rechen-
aufwand erfordern, da mehr Gleichungssysteme gelést werden missen, bzw. dass sie

noch nur fur einfache Geometrien validiert wurden.

In /PAP15a/ und /PAP15b/ wurden gekoppelte Rechnungen mit Hilfe von ATHLET und
ANSYS CFX durchgefiihrt, um einen Versuch an der TALL Anlage nachzurechnen.
Dabei kamen das in ANSYS CFX standardmafiige Turbulenzmodell SST zum Einsatz
sowie eine feste turbulente Prandtl-Zahl. Es zeigte sich, dass die Rechnungen eine gu-
te Ubereinstimmung mit dem Experiment lieferten. Dieses Ergebnis relativiert die in
den anderen Verdéffentlichungen publizierten schlechteren Ergebnisse bei Verwendung

des Ansatzes einer konstanten turbulenten Prandtl-Zahl.

Aufgrund der Erfahrungen der gekoppelten Simulationen mit ATHLET-ANSYS CFX
wurde deshalb darauf verzichtet, in diesem Projekt ein spezielles Turbulenzmodell fiir
Flissigmetalle in OpenFOAM zu implementieren. Stattdessen wird im Folgenden, wie
in den gekoppelten Simulationen mit ATHLET und ANSYS CFX, das SST Modell unter

Verwendung einer konstanten turbulenten Prandtl-Zahl eingesetzt.

6.3 AP 4.3: Bereitstellung einer gekoppelten Version ATHLET OpenFOAM
far Sicherheitsanalysen vollstandiger Reaktorsysteme

Ziel dieses Arbeitspunktes war es, eine Kopplung zwischen ATHLET und OpenFOAM

zu entwickeln. Eine wesentliche Voraussetzung fir diese Kopplung bildete die fur
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ANSYS CFX entwickelte Schnittstelle in ATHLET /GLA12/. Diese gestattet eine nume-
rische stabile Kopplung des ANSYS CFX-Solvers mit dem Extrapolationsverfahren der
Zeitintegration in ATHLET. Der gewdahlte Kopplungsalgorithmus und die im ATHLET-
Code erstellte Schnittstelle sollten in gleicher Form auch fir die Kopplung von Open-

FOAM eingesetzt werden.

Des Weiteren sollte die Kopplung verifiziert und anhand einer Experimentnachrech-

nung validiert werden.

6.3.1 Architektur der Kopplung

Da die Solver von ANSYS CFX und OpenFOAM Ahnlichkeiten hinsichtlich der Vorge-
hensweise zum Lésen der Gleichungssysteme, die die Stromung charakterisieren, ha-
ben, wurde die Architektur der Kopplung von OpenFOAM mit ATHLET sehr stark an
die der Kopplung zwischen ANSYS CFX und ATHLET angelehnt.

Aufgrund der Erfahrungen mit der Kopplung zwischen ANSYS CFX und ATHLET wur-
de nur die so genannte semi-implizite Kopplungsart implementiert. Dabei tauschen die
beiden gekoppelten Solver mehrmals fur jeden Zeitschritt ihre Daten an den Kopp-

lungsschnittstellen aus, was zu einem stabileren Verhalten fuhrt.

Ziel der Kopplung ist es, Daten zwischen den beiden Solvern an vorgegebenen
Schnittstellen auszutauschen, so dass beide Solver in ihren jeweiligen Rechengebieten
fur den gegebenen Zeitschritt zu einer stabilen und zwischen den Solvern konsistenten

Ldsung des Strémungsfeldes kommen.

Die Wahl einer sehr ahnlichen Architektur der Kopplung zwischen OpenFOAM und
ATHLET, wie sie die Kopplung zwischen ATHLET und ANSYS CFX besitzt, hat zur
Folge, dass in ATHLET selber keine Anderungen in der Kopplungsarchitektur vorge-
nommen werden mussten. Die Implementierung in ATHLET ist in /GLA12/ beschrie-
ben. Weiterhin guiltig ist die dortige Beschreibung fur die Steuerung von ATHLET durch
den gekoppelten Solver Uber Modulvariablen, das Vorgehen bei der (Neu-)Berechnung
der Jakobimatrix und dem Zwischenspeichern von Ergebnissen fir das semi-implizite
Ldsungsverfahren. Auch der Austausch der GroRen an den Kopplungsschnittstellen

Uber Modulvariablen ist weiterhin gliltig.
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Aufgrund der Architektur des Losungsalgorithmus von ATHLET werden zwei verschie-
dene Arten von Kopplungsschnittstellen zur Verfiigung gestellt (siehe Abb. 6.21). Bei
der ersten Kopplungsart stellt ATHLET die Geschwindigkeit (berechnet aus dem Mas-
senstrom) und die Temperatur (berechnet aus dem Enthalpiestrom) an der Kopplungs-
schnittstelle zur Verfigung. Der CFD-Solver bestimmt den Druck. Bei der zweiten
Kopplungsart liefert umgekehrt ATHLET den Druck und der CFD Solver die Geschwin-

digkeit bzw. den Massenstrom und die Temperatur bzw. den Enthalpiestrom.

G, Gy p X, ATHLET
> T T T
B, Ev b EXT Program
ATHLET-Pipe ATHLET BRANCH
= ATHLET Domain = CFD Domain
P, X, Gy, Gy,
. — >
Tu Ty E, Ev
ATHLET-Pipe CFD Domain
= ATHLET Domain

Abb. 6.21 Kopplungsoptionen und die AustauschgrofRen fur einphasige Simulationen
bei der Kopplung zwischen ATHLET und einem externen Solver (oben:

erste Kopplungsart, unten: zweite Kopplungsart).

An der Kopplungsschnittstelle ist darauf zu achten, dass bei der Umrechnung von Ge-
schwindigkeiten und Temperaturen in Massen- und Enthalpiestrome konsistente Zu-
standsgleichungen und Flachen von beiden Solvern an der Kopplungsschnittstelle
verwendet werden. ATHLET wurde deshalb um eine Modulvariable erweitert, die fir

jede Kopplungsschnittstelle die Flache zu Verfligung stellt.

6.3.1.1 Ablaufsteuerung gekoppelter Simulationen

Der prinzipielle Aufbau von transienten Solvern in OpenFOAM ist in Abb. 6.22 darge-
stellt. Diese verwenden meistens den so genannten PIMPLE Algorithmus, der eine den
stationdren SIMPLE ("Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations") Algorith-
mus mit dem transienten PISO ("Pressure implicit with splitting of operator”) Algorith-
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mus vereinigt /VEROQ7/. Damit ist es mdglich, transiente Simulationen mit einer Zeit-
schrittweite durchzufuhren, die eine Courant-Zahl gré3er als eins liefern (siehe auch
Kapitel 6.2.1.3.1). Die Stabilitat des Gleichungssystems wird dabei durch eine soge-

nannte Unterrelaxation sichergestellt.

OpenFOAM

OpenFOAM
Simulation of time

OpenFOAM
initialized
step

Increase time

End time
reached?

OF
no converged?

Simulation finished

Abb. 6.22 Typische Solverstruktur eines transienten OpenFOAM Solvers auf Basis
des PIMPLE Algorithmus.

Wie bei der Kopplung ATHLET-ANSYS CFX wird auch bei der Kopplung ATHLET-
OpenFOAM der Simulationsablauf von CFD Solver bestimmt (siehe Abb. 6.23). Zu-
nachst werden die Simulation von OpenFOAM und die Kopplungsschnittstelle initiali-
siert. Handelt es sich um einen Restart-Lauf, so werden die Ergebnisse fur den aktuel-
len Zeitschritt in OpenFOAM und in ATHLET aus den jeweiligen Datensatzen geladen.
Bei einer neu gestarteten Simulation wird eine Steady-State-Rechnung von ATHLET

durchgefihrt.

Anschlieend wird die Simulationszeit um die von OpenFOAM bestimmte Zeitschritt-
weite erhoht. Es erfolgt eine Ubergabe der Daten von OpenFOAM zu ATHLET an den
Kopplungsschnittstellen, eine Simulation des Zeitschritts durch ATHLET und anschlie-
Rend eine Ubertragung der Daten an OpenFOAM. Der Datenaustausch auf ATHLET-
Seite findet dabei Uber die Modulvariablen der Kopplungsschnittstellen statt, wahrend
auf OpenFOAM Seite spezielle Randbedingungen fir den Datenaustausch verwendet

werden.
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Abb. 6.23 Architektur der semi-impliziten Kopplung zwischen OpenFOAM und
ATHLET.

Nach der ersten Simulation des aktuellen Zeitschritts durch ATHLET werden iteriert
OpenFOAM sooft Uber seine Gleichungssysteme flr den aktuellen Zeitschritt, bis eine
fast konvergierte Losung erreicht wird. Steht diese ,fast fertige* Lésung zur Verfligung,
so erfolgt eine erneute Ubertragung der Daten der Kopplungsschnittstellen an
ATHLET, eine erneute Simulation des aktuellen Zeitschritts mit ATHLET und eine
Ruckubertragung der von ATHLET aktualisierten Daten an den Kopplungsschnittstelle.
Die Werte von OpenFOAM, die an ATHLET Ubertragen werden, werden dabei durch
einen Relaxationsalgorithmus so modifiziert, dass keine zu groRen Anderungen zwi-
schen den einzelnen Simulationen mit ATHLET auftreten. Dies ist notwendig, um die

Stabilitéat der gekoppelten Rechnungen sicher zu stellen.

Es wird nun dberpruft, ob die Losung von OpenFOAM auch mit den aktualisierten
Randbedingungen den durch die zu unterschreitenden Maximalwerte der Residuen
vorgegebenen Bedingungen flr eine Konvergenz entspricht. Ist dies nicht der Fall so
wird werden die Gleichungssysteme von OpenFOAM erneut (jetzt mit den aktualisier-
ten Kopplungsrandbedingungen) geloést. Wurde wieder eine fast konvergierte Losung
erreicht, so werden wieder ein Datenaustausch und eine Simulation mit ATHLET
durchgefuhrt. Wurde schlie3lich eine konvergierte Losung erreicht, so werden die Da-

ten nochmals an ATHLET (ibertragen. Bei dieser letzten Ubertragung wéhrend eines
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Zeitschritts werden diese allerdings nicht mehr unterrelaxiert. Es wird eine letzte Simu-
lation mit ATHLET durchgefuhrt und die aktualisierten Werte der Kopplungsschnittstelle
wieder an OpenFOAM ubertragen.

Wurde das fir OpenFOAM vorgegebene Ende der Simulation noch nicht erreicht, so
wird die Simulationszeit um ein von OpenFOAM zu definierendes Zeitintervall erhéht

und die gekoppelte Simulation wird fur diesen nachsten Zeitschritt durchgefihrt.

Die objektorientierte Programmierung von OpenFOAM erlaubte es, die notwendigen
Routinen fur die Steuerung des modifizierten, gekoppelten OpenFOAM Solvers so zu
abstrahieren, dass im Quelltext des Solvers selbst nur minimale Anderungen notwen-
dig sind, um aus einem ungekoppelten einen gekoppelten Solver zu erstellen. Abb.
6.24 zeigt alle Anderungen, die notwendig sind, um den Solver buoyantPimpleFoam
um die Kopplungsschnittstelle zu ATHLET zu erweitern. Die Anderungen beschréanken
sich auf die Initialisierung der Kopplungsschnittstelle, der Initialisierung des gekoppel-
ten Solvers, einer Modifikation des Schleifenabbruchkriteriums fir die lterationen der
Zeitschritte, den Aufrufen des externen Solvers wahrend der Iterationen und zum Ab-
schluss jedes Zeitschritts und dem Stopp des externen Solvers am Programmende.
Durch analoge Anderungen konnen auch andere OpenFOAM-Solver auf Basis des

PIMPLE-Algorithmus um eine Kopplung zu ATHLET erweitert werden.
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[...]

#include "fixedFluxPressureFvPatchScalarField.H"

int main(int argc, char *argv[]) {
#include "setRootCase.H"

[...]

#include "readGravitationalAcceleration.H"

#include "createFields.H"
[...]

#include "setInitialDeltaT.H"

pimpleControl pimple(mesh);

Info<< "\nStarting time loop\n" << endl;

runTime++;
Info<< "Time = " << runTime.timeName() << nl << endl;

#include "rhoEgn.H"

// --- Pressure-velocity PIMPLE corrector loop

‘

#include "UEgn.H"

#include "EEgn.H"

// --- Pressure corrector loop

while (pimple.correct())
#tinclude "pEgn.H"

if (pimple.turbCorr())

turbulence->correct();

-
-

rho = thermo.rho();
runTime.write();

Info<< "ExecutionTime = " << runTime.elapsedCpuTime() << " s"

<< " ClockTime = " << runTime.elapsedClockTime() << " s
<< nl << endl;

‘

Info<< "End\n" << endl;
return 0;

}
Abb. 6.24 Anderungen, um buoyantPimpleFoam um die Kopplung mit ATHLET zu

erweitern
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6.3.1.2 Kopplungsschnittstellen

Der Austausch der Kopplungsdaten erfolgt auf der Seite von OpenFOAM Uber die
Randbedingungen der Flachen, die als Kopplungsschnittstellen definiert wurden, fir

die gekoppelten Felder.

ATHLET liefert fur jede Kopplungsgrofie pro Kopplungsschnittstelle eine Grofe. In O-
penFOAM hingegen besteht eine Kopplungsschnittstelle aus einer zwei-dimensionalen
Flache, die aus Flachenelementen zusammengesetzt ist. Die Aufgabe der Kopplungs-
implementierung ist es entsprechend, an jeder Kopplungsschnittstelle und fir jedes
gekoppelte Feld die von OpenFOAM berechneten Werte zu einem Wert fir ATHLET
zusammenzufassen sowie umgekehrt aus einem von ATHLET zur Verfligung gestell-
ten Wert die Werte fir alle Flachenelemente von OpenFOAM an dieser Kopplungs-

schnittstelle zu berechnen.

Die Umwandlung der Werte von OpenFOAM fur ATHLET erfolgt dabei durch eine Mit-
telung Uber die Flache der Randbedingung. Fir Werte, die auf Seiten von ATHLET als
FlussgroRen behandelt werden (Geschwindigkeiten und Temperaturen) erfolgt dabei
eine Gewichtung mit dem Massenfluss jedes Flachenelements. Der Druck wird jeweils

mit der Flache der einzelnen Elemente gewichtet.

In umgekehrter Richtung (von ATHLET zu OpenFOAM) werden zwei Méglichkeiten un-
terstiitzt. Bei der ersten wird auf allen Flachenelementen der OpenFOAM Randbedin-
gung der gleiche, von ATHLET zur Verfiigung gestellte Wert, verwendet. Die zweite Art
von Randbedingungen basiert auf der von OpenFOAM bereitgestellten Randbedingung
fixedMean. Dabei werden die von OpenFOAM fir die Zellmittelpunkte der Randzellen
berechneten Werte des Felds um einen fir alle Zellen konstanten Betrag verandert, so
dass dann die flachengemittelten Werte an Randflachenelementen dem Wert entspre-
chen, den ATHLET vorgibt. Es hat sich gezeigt, dass diese zweite mogliche Art die
Stabilitdt der OpenFOAM Simulation erhéhen kann.

Je nach Kopplungsart stellt ATHLET entweder die Geschwindigkeit oder den Druck an
der Kopplungsschnittstelle zur Verfigung. Deshalb wird in der Implementierung aller
Kopplungsschnittstellen auf OpenFOAM-Seite Uberpriuft, um welche Kopplungsart es
sich handelt. Stellt OpenFOAM aufgrund der Kopplungsart das jeweilige Feld an einer
Kopplungsschnittstelle nicht zur Verfligung, so wird in OpenFOAM Kkein fester Wert fur

diese Flache vorgegeben. Stattdessen wird als Randbedingung vorgegeben, dass der
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Gradient des Feldes senkrecht zu jedem Flachenelement 0 ist2. OpenFOAM berechnet
dann die Werte des Feldes auf den Randflachen auf Basis der Werte in den Zellmittel-
punkten der Randzellen. Diese Randwerte dienen dann als Grundlage fur die oben be-

schriebene Mittelung, um den Wert fir ATHLET zur berechnen.

In Tab. 6.4 sind die zum momentanen Zeitpunkt fir OpenFOAM implementierten Kopp-

lungsschnittstellentypen fur die unterstitzten Felder aufgefihrt.

OpenFOAM Kopplungsschnittstellentyp
Feld
T, U couplinginletOutlet
T couplinglnletOutletMean
U couplingNormalinletOutletVelocity
p couplingPressure
p_rgh couplingBuoyantPressure

Tab. 6.4  Kopplungsschnittstellentypen in OpenFOAM fir die unterstlitzten Felder.

Die Verknupfung von ATHLET-OpenFOAM-Seite einer Kopplungsschnittstelle erfolgt
zum einen dber die ATHLET Nummerierung der Kopplungsschnittstellen. Die Kopp-
lungsschnittstellen werden beginnend von 1 in der Reihenfolge ihrer Definition im
ATHLET Eingabedatensatz durchnummeriert. Am Format der Beschreibung der Kopp-
lungsschnittstelle im ATHLET-Eingabedatensatz hat sich gegentiber /GLA 12/ nur das
Controlword geédndert: Es lautet jetzt EXT (und nicht mehr CFX).

2 Fur den um den Term p g h korrigierten Druck p_rgh wird der Gradient entsprechend berechnet.
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C---- EXT
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----- PIPE1

@ ITCOPL APIPE
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@

----- PIPE2
ITCOPL APIPE
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Abb. 6.25 Beispiel fur einen ATHLET-Eingabedatensatz fur zwei Kopplungsschnitt-
stellen.

In Abb. 6.25 ist beispielhaft die Definition von zwei Kopplungsschnittstellen dargestellit.
Rechts von PIPE1 und links von PIPE2 befindet sich jeweils eine Kopplungsschnittstel-

le. Erstere ist vom Typ 1, letztere vom Typ 2.

inlet
{

type couplingBuoyantPressure;

couplingID 1;

coupledField P;

value uniform $initPressure; // start value
}
outlet
{

type couplingBuoyantPressure;

couplingID 2;

coupledField p;

value uniform $initPressure; // start value
}

Abb. 6.26 Beispiel fir einen OpenFOAM-Eingabedatensatz fur zwei Kopplungs-
schnittstellen fur das Feld p_rgh.

Die OpenFOAM Definition der Kopplungsschnittstellen fir das gleiche Beispiel fur ei-
nes der Felder, hier p_rgh, der um den geostatischen Druck korrigierte Druck, ist in
Abb. 6.26 dargestellt. Fur das Temperatur- und das Geschwindigkeitsfeld sind aquiva-

lente Definitionen notwendig.

Wahrend der Initialisierung der Kopplung wird die Information tber den Kopplungstyp
von ATHLET and OpenFOAM (bertragen und steht auch dort zur Verfigung.
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6.3.1.3 Kommunikation zwischen den Solvern

Um Daten zwischen ATHLET und OpenFOAM auszutauschen, bestehen prinzipiell
zwei Mdglichkeit: Entweder werden die beiden Programme zu einem gelinkt und laufen
in einem gemeinsamen Prozess. Dann kann der Datenaustausch Gber den Speicher-
bereich des Prozess stattfinden. Die zweite Moéglichkeit besteht darin, die Programme
jeweils in einem eignen Prozess laufen zulassen und die Kommunikation tber eine zu-

satzliche Schnittstelle abzuwickeln.

Zunéchst wurde die Schnittstelle implementiert, indem ATHLET als Shared Library
kompiliert wurde und direkt vom OpenFOAM Solver aufgerufen. Dies flihrte zu ver-
schiedene Schwierigkeiten, z. B. aufgrund der unterschiedlichen Indizierung von Arrays
und der unterschiedlichen Benennung von Variablen. Deshalb wurde fir die aktuelle
Implementierung der Kopplungsschnittstelle die zweite Moglichkeit gewahlt. Es kom-
men dabei die Programmbibliotheken zeromq /IMA14/ und msgpack /FUR13/ zum Ein-
satz. Zeromq ermdoglicht den einfachen Datenaustausch Uber eine Netzwerkschnittstel-
le. Msgpack dient dazu, die Daten in einem Format zu verpacken, das unabhangig von
der Programmiersprache des jeweiligen Solvers von beiden gelesen und geschrieben

werden kann.

Da fur die Programmiersprache FORTRAN, in der ATHLET programmiert ist, keine ein-
fache Anbindung via msqgpack/zeromqg moglich ist, wurde ein Wrapper in Python im-
plementiert, der fir die Kommunikation verantwortlich ist. Aulerdem koénnen Uber die-
sen Python-Wrapper einzelne Routinen von ATHLET aufgerufen werden. Uber diesen
Weg konnen z. B. die Stoffwerte von ATHLET berechnet und in der Kopplungsschnitte
fur Konvertierungen verwendet werden. Damit kann die Konsistenz von ausgetausch-

ten Daten an den Kopplungsschnittstellen sichergestellt werden.

Auf Seiten von OpenFOAM wurden die notwendigen Routinen in C++ implementiert

und werden direkt vom Solver verwendet.

Es wurden weitere Testrechnungen mit der Kopplungsschnittstelle zwischen OpenFO-
AM und ATHLET durchgefihrt. Dabei kam sowohl auf ATHLET wie auch OpenFOAM
Seite jeweils die Schnittstelle auf Basis von msgpack/zeromq zum Einsatz. Dies er-
madglichte parallelisierte Rechnungen auf dem GRS-Clustersystemen, wobei ATHLET
bzw. OpenFOAM auch auf verschiedenen Clusterknoten laufen konnten.

159



6.3.1.4 Restartfahigkeit

Mit Hilfe der Kopplungsschnittstelle ist es auch mdglich, eine abgebrochene bzw. be-
endete gekoppelte ATHLET-OpenFOAM-Simulation fortzusetzten. OpenFOAM kann
fur definierte Zeitschritte die Ergebnisse abspeichern. Die Zeitschritte, fur die die Spei-
cherung erfolgt, werden dabei lber Eintrage in der Datei controlDict gesteuert. Fur je-
den Zeitschritt, fur den die Daten von OpenFOAM gespeichert werden, wird Gber die
Kopplungsschnittstelle die Generierung eines ATHLET-Restart-Datensatzes im selben
Verzeichnis, in dem auch die OpenFOAM-Dateien liegen, ausgeldst. Diese Restart-

Datei enthalt die Restart-Daten fir den jeweiligen Zeitschritt.

Wird eine Simulation als Restart-Rechnung gestartet, so wird die Information, in wel-
chem Verzeichnis die Restart-Datei fir ATHLET befindet, Gber die Kopplungsschnitt-
stelle von OpenFOAM an ATHLET dbermittelt. Statt dem Start einer Steady-State-
Rechnung werden die Daten der Restart-Rechnung geladen. AnschlieBend kann die

transiente Rechnung fortgesetzt werden.

6.3.1.5 Zuséatzliche Eingabedateien

Die Kopplungsschnittstelle wird Gber zwei zusatzliche Eingabedateien gesteuert. Die
Datei athletCouplingSettings.ini wird vom Python-Wrapper von ATHLET verwendet und
enthdlt Angaben Uber den zu verwendenden ATHLET-Inputdatensatz, die ATHLET
Problem- und Run-ID und gegebenenfalls eine Restart-ID. Abb. 6-27 zeigt ein Beispiel.

inputFile = ./pipe-fill-tdv.in
problemID = pipe-fill-tdv
runID = OF24A31.001

# restartID = OF+1b

Abb. 6.27 Beispiel fur den Eingabedatensatz des Python-Wrappers der
Kopplungsschnittstelle (Restart-1D ist auskommentiert, es wird deshalb

kein Restartlauf durchgefuihrt)

Die Datei system/couplingProperties im  Verzeichnis des OpenFOAM-
Eingabedatensatzes enthélt Angaben zur Kopplungsart (momentan wird nur eine

Kopplung mit ATHLET unterstitzt), zur Netzwerkverbindung und zur Kontrolle der Re-
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siduen. Beim Beispiel in Abb. 6.28 wird vorgegeben, dass die Residuen der Druck- und
der Geschwindigkeitsgleichungen unterhalb von 0,01 liegen missen, damit Gberhaupt
ein Aufruf von ATHLET in der PIMPLE-Schleife stattfindet (absoluteResiduum) (siehe
Abb. 6-24). Nachdem ATHLET aufgerufen wurde, werden die aktuellen Residuen ge-
speichert. Ein erneuter Aufruf von ATHLET erfolgt erst, wenn die Residuen um den
Faktor relativeResiduum gefallen sind. Unterschreiten die Residuen direkt nach einem
Aufruf von ATHLET den Wert von startFinalResiduum, so erfolgt innerhalb der
PIMPLE-Schleife kein weiterer Aufruf von ATHLET. Nachdem diese Beendet wurde,
erfolgt noch ein Aufruf von ATHLET bevor der nachste Zeitschritt simuliert wird (siehe
Abb. 6.23).

In Abb. 6-29 ist der Verlauf der Residuen am Anfang der Simulation dargestellt. Es ist
zu erkennen, wie die Residuen abfallen, bis ein Aufruf von ATHLET erfolgt. Durch die
dadurch ausgeldste Anderung der Randbedingungen erhéhen sich die Residuen wie-
der. Zu Beginn der Simulation unterscheiden sich die Ldsungen der Solver noch zu
stark. Deshalb findet OpenFOAM fir dieses Beispiel keine Lésung, die dem Parameter
startFinalResiduum entspricht. Es werden entsprechend alle 400 Iterationen, die in
diesem Beispiel als maximale Anzahl von Iterationen innerhalb der PIMPLE-Schleife

vorgegeben wurden, durchgefiihrt.
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couplingType athlet;

couplingSolver

{
couplingSolverHost "tcp://manni:60873";

relativeResiduum 0.01;
absoluteResiduum 0.01;
startFinalResiduum 0.001;

Abb. 6.28 Beispiel fur den Eingabedatensatz der Kopplungsschnittstelle fur
OpenFOAM
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Abb. 6.29 Beispiel fur die Entwicklung der Residuen zu Beginn einer Simulation.

Nachdem sich beide Solver in einem annahernd stabilen Zustand befinden, konvergiert
OpenFOAM trotz des Aufrufs von ATHLET in einer geringeren Anzahl von lIterationen
(siehe Abb. 6.30). Teilweise erkennt man, dass der Aufruf von ATHLET (z. B. bei ca.

Iteration 250 in Abb. 6.30) nur noch zu einer minimalen Erhéhung der Residuen fuhrt.
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Abb. 6.30 Beispiel fur die Entwicklung der Residuen, nachdem beide Solver einen

annahernd stabilen Zustand erreicht haben.

In Abb. 6.31 ist beispielhaft die Unterrelaxation des Massenflusses an einer Kopp-
lungsschnittstelle der Kopplungsart zwei dargestellt /RIV 14/. Die Werte, die OpenFO-
AM berechnet schwanken fur die ersten Iterationen eines Zeitschritts stark (z. B. ab Ite-
ration 65). An ATHLET wird statt des von OpenFOAM berechneten Wert nur der gemit-
telte Wert, der in rot dargestellt ist, Gbertragen. Bis zum Ende der Iterationen dieses
Zeitschritts (ca. Iteration 80 in Abb. 6.31) nehmen die Schwankungen deutlich ab und
es hat sich ein stabiler Wert an der Schnittstelle ausgepragt, der fiir die letzte Iteration
dieses Zeitschritts verwendet wird und der flr als Ergebnis der Simulation fir diesen

Zeitschritt verwendet wird.
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Abb. 6.31 Beispiel fur die Unterrelaxation des Massenflusses vor der Ubergabe der
Kopplungswerte an ATHLET /RIV14/.

6.3.2 Verifikation der Kopplungsimplementierung

Um die Kopplungsschnittstelle zu verifizieren, wurden einfache gekoppelte Systeme
simuliert. Im Folgenden wird beispielhaft ein System vorgestellt, das zwei Kopplungs-
schnittstellen enthélt. Wie in Abb. 6.32 dargestellt, besteht das System aus drei Rohr-
abschnitten. Wird die Kopplung aktiviert, so befinden sich die Kopplungsschnittstellen
rechts von PIPE1 und links von PIPE2. Der Massenfluss wird durch FILL-Element am
linken Rand des Simulationsgebiets vorgegeben, der Druck durch ein TDV-Element am

rechten Rand.

Das OpenFOAM-Rechengebiet bestand in diesem Beispiel aus einem einen Meter
langen Rohr, von dem unter Verwendung von Symmetrierandbedingungen nur ein

Viertel simuliert wurde (siehe Abb. 6.33).

— PIPET [ BounD | PIPE2 [ BrancH ]

-05 05 15 25 35 45 55 65 75 SD(rEnFSqrt(d‘AD/Pﬁ(%) 105 1na 125

Abb. 6.32 Beispiel fur die Entwicklung der Residuen, nachdem beide Solver einen

annahernd stabilen Zustand erreicht haben.
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Abb. 6.33 Rechengitter fir den von OpenFOAM simulierten Teil des Strémungsge-

biets.

In Abb. 6.34 ist der Massenstrom durch die Rohre PIPE1l und PIPE2 dargestellt, je-
weils fur eine ATHLET Einzelrechnung, in der auch der Abschnitt BOUND von ATHLET
simuliert wurde, und fir eine gekoppelte Rechnung ATHLET-OpenFOAM.

Die in Abb. 6.34 sichtbaren ,,Uberschwinger“ stammen von der ATHLET-
Einzelrechnung. In der gekoppelten Rechnung wurden die Zeitschrittweiten von O-
penFOAM vorgegeben, die kleiner waren, als in der Einzelrechnung. Dies verhinderte
solche Uberschwinger in der gekoppelten Rechnung. Ansonsten stimmt der Verlauf der
Kurven der gekoppelten Rechnung sehr gut mit der der ATHLET-Einzelrechnung Uber-

ein.

Abb. 6.35 zeigt die Geschwindigkeitsprofile an der Kopplungsschnittstelle zu den
ATHLET Rohren PIPE1 und PIPE2 zum Zeitpunkt t =12 s. Da die Kopplungsrandbe-
dingungen nur den Mittelwert des Massenflusses bzw. der Geschwindigkeit fir die
Schnittstelle zu PIPE1 vorgegeben und an der Schnittstelle zu PIPE2 von ATHLET
keine Randbedingung fir die Geschwindigkeit geliefert, simuliert OpenFOAM an bei-

den Schnittstellen ein physikalisch sinnvolles Profil der Geschwindigkeit Giber das Rohr.
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Abb. 6.34 Massenstrom in PIPE1 und PIPE2 (ATHLET bzw. ATHLET-OpenFOAM).
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Abb. 6.35 Geschwindigkeitsprofile an der Kopplungsschnittstelle zu PIPEL1 (links) und
PIPE2 (rechts).

Eine weitere Verifikation wurde mit einem geschlossenen Kreislauf durchgefuhrt. Dabei
wurde der Teil des Kreislaufs durch eine OpenFOAM Simulation ersetzt (siehe Abb.
6.36). Der Druck im Kreislauf wurde dabei Uber einen Druckhalter vorgegeben, die Ge-
schwindigkeit wurde aus der vorgegebenen, zeitlich variablen Férderhdhe einer Pumpe
(in der Mitte von PIPE2) bestimmt /GLA 12/. Aufgrund der Rickkopplung zwischen den
beiden Kopplungsschnittstellen ist dieses Beispiel numerisch sensibler gegentber

maoglichen Fehlern an den Kopplungsstellen als offene Systeme.
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Abb. 6.36 Schematischer Aufbau der gekoppelten Simulation mit einem geschlosse-

nen Kreislauf.
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Abb. 6.37 Schematischer Aufbau der gekoppelten Simulation mit einem geschlosse-

nen Kreislauf.
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Die zeitabhangige Forderhdhe fir die Pumpe ist in Abb. 6.37 dargestellt. Dadurch kam

es im Verlauf der Simulation dreimal zu einer Anderung der Stromungsrichtung.

8 Closed Loop
= PIPE1 - ATHLET-OpenFOAM
= P|PE2 - ATHLET-OpenFOAM
e o PIPE1-ATHLET
e o P|PE2-ATHLET
Q
E
>
-6}
_8 L
0 2 4 6 8 10 12 14

Abb. 6.38 Vergleich der Stromungsgeschwindigkeiten in PIPE1 und PIPE2 fir die
gekoppelte und die ungekoppelte Rechnung.

In Abb. 6.38 und Abb. 6.39 sind die Stromungsgeschwindigkeiten und der Druck in je-
weils der zweiten Zelle von PIPE1 und PIPE2 dargestellt. Die Simulationen zeigen qua-
litativ das gleiche Verhalten. Die Unterschiede in der Stromungsgeschwindigkeit kon-
nen durch das physikalisch unterschiedliche Verhalten der Strémung in der ATHLET-
bzw. der OpenFOAM-Simulation des jeweils unterschiedlich simulierten Abschnitts er-

klart werden, insbesondere wahrend der Zeitintervalle, in denen eine Strdomungsum-
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kehr stattfindet. Zu den Zeiten, fir die die Randbedingungen der Simulation stationér

sind (bis 0,5 s und ab 6 s), stimmen die Stromungsgeschwindigkeiten sehr gut Uberein.

Die Ergebnisse fir die Driicke zeigen deutlicher Unterschiede fur die Zeitintervalle, zu

denen die Forderhthe der Pumpe variiert. In den Zeitintervallen stationarer Randbe-

dingungen ist wieder eine gut Ubereinstimmung gegeben.

9900000 ‘ | Closed Loop

— PIPE1
— PIPE2
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- ATHLET-OpenFOAM
- ATHLET-OpenFOAM
- ATHLET

PIPE2 -

ATHLET
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12 14

Abb. 6.39 Vergleich der Driicke in PIPE1 und PIPE2 fir die gekoppelte und die un-

gekoppelte Rechnung.

Abb. 6.40 zeigt die simulierten Druckwerte in einer grofReren Aufldsung fur ein Zeitin-

tervall stationarer Randbedingungen. Es ist zu erkennen, dass die Werte der gekoppel-

ten Simulation um die der ATHLET-Rechnung schwingen. Dabei betragt die Schwin-
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gungsamplitude ca. 1/1000 des stationaren Werts. Die Schwingungsamplitude ist un-

gefahr konstant fir den restlichen Verlauf der Simulation.

Eine Verringerung dieser Schwingungen ist wahrscheinlich durch eine Optimierung der
Unterrelaxation an den Kopplungsschnittstellen méglich. AuRerdem basiert die mo-
mentane Implementierung der Druckrandbedingungen an den Kopplungsschnittstellen
auf der OpenFOAM-Randbedingung buoyantPressure, die mittlerweile durch die
Randbedingung fixedFluxPressure ersetzt wurde, da diese eine hdhere numerische
Stabilitat aufweist. Durch eine entsprechende Anpassung der Kopplungsrandbedin-

gung kénnte es ebenfalls zu einer Erhéhung der numerischen Stabilitdt kommen.

et N
B 1 LA | W | MM ’

t(s)
Abb. 6.40 Vergleich der Driicke in PIPEL fir die gekoppelte und die ungekoppelte

Rechnung bei stationdren Randbedingungen

Abb. 6.41 zeigt die Gesamtmasse im System. Der Abfall ab t = 5 s wird durch die Dich-

terverringerung des Wassers aufgrund der durch die Pumpe ins System eingebrachten
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Leistung verursacht. Die Differenz zwischen den der gekoppelten und nicht gekoppel-

ten Simulation betragt ca. 1/10000.

447 70 Closed Loop
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=—— ATHLET

447.65}

447.60

447.55}

TOTMASS (kg)

447.50 +

447.45|
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Abb. 6.41 Vergleich der Gesamtmasse im System fir die gekoppelte und die unge-

koppelte Rechnung.

Insgesamt zeigen die Verifikationsrechnungen, dass es physikalisch begriindete Un-
terschiede zwischen den Simulationsergebnissen gibt. Unterschiede, die auf konzepti-

onelle oder Programmierfehler hindeuten, konnten hingegen nicht gefunden werden.

6.3.3 Validierung der Kopplung

Die physikalische Validierung der Kopplung zwischen OpenFOAM und ATHLET erfolg-
te mit Hilfe von Nachrechnungen eines Versuchs an der Versuchsanlage TALL

/IGRI15/. Diese Versuchsanlage verwendet als Fluid ein Blei-Bismut-Eutektikum (LBE)
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und enthalt eine spezielle Teststrecke, um die Simulation drei-dimensionaler Effekte
mit Hilfe von CFD-Codes zu validieren. Der fur die Validierung verwendete Versuch
wurde im Rahmen des EU-Projekts THINS durchgefihrt.

Der Primérkreis (siehe Abb. 6.42) besteht aus drei vertikalen Strangen, wobei im mittle-
ren Strang eines spezielle Teststrecke zur Simulation komplexer, dreidimensionaler
Stromungen installiert wurde. Der obere Teil der au3eren Wand dieser Teststrecke ist
beheizbar.

To expansion

e ﬂ)\\;

>
Heat

exchanger

TT V / :Ec:?osrf

Main
heater

To sump tank

Abb. 6.42 TALL-3D Primérkreis (links) und 3D-Teststrecke (rechts) /PAP15b/.

Um Vergleichsdaten fur CFD-Simulationen zu erhalten, ist dieser Testbereich mit Tem-
peraturmessfihlern an verschiedenen Positionen ausgestattet.

Im Versuch T01.09, der zur Validierung verwendet wurde, erfolgte eine Abschaltung
der Pumpe im Primarkreis. Daraufhin stellte sich ein Naturumlauf ein, in dessen Verlauf
es auch kurzzeitig zu einer Stromungsumkehr in der 3D-Teststrecke kam.
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In Abb. 6.43 sind die Messstellen dargestellt, an denen die Temperaturen wahrend des
Versuchs T01.09 erfasst wurden. Diese werden im Folgenden mit den Simulationsda-

ten der gekoppelten Rechnung mit ATHLET-OpenFOAM verglichen.

112345678910 7, 448
CIP s
5

IPT °®

4o

BP 20 |7

oo™
_ma

Abb. 6.43 Messstellen im Experiment /PAP15a/.

Die Geometrie /PAP15b/ der Simulationen mit ATHLET bzw. des ATHLET-Anteils in
der gekoppelten Simulation mit ATHLET und OpenFOAM ist in Abb. 6.44 dargestellit.

Um die gekoppelte Simulation starten zu kénnen, musste zunéchst das Rechengebiet
von OpenFOAM in einer quasi-stationaren Simulation mit OpenFOAM alleine initiali-
siert werden. Dazu wurden in einer transienten Simulation statische Randbedingungen
an den Randern des Rechengebiets vorgegeben, die in der gekoppelten Simulation als
Schnittstellen zu ATHLET dienten. Diese Randbedingungen basierten auf Werten, die
in einer stand-alone Simulation von ATHLET ermittelt worden waren. Fir die gekoppel-
te Rechnung wurden anschlieRend die Randbedingungen an den Schnittstellen in
Kopplungsrandbedingungen geandert, wobei die zuvor berechneten Werte der Stro-
mungsfelder im Inneren und auf den R&ndern des Rechengebiets nicht veréndert wur-

den und somit als Startwerte fir die gekoppelte Simulation dienten.
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Abb. 6.44 Die Geometrie /PAP15b/ der Simulationen mit ATHLET bzw. des ATHLET-
Anteils in der gekoppelten Simulation mit ATHLET und OpenFOAM.
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In Abb. 6.45 (links) ist das Rechengitter dargestellt, dass fir die gekoppelte Rechnung
verwendet wurde. Es besteht aus einem Kreissegment mit einem Offnungswinkel von
1° in der horizontalen Ebene und ist eine zweidimensionale Repréasentation der 3D-
Testregion. Es besteht aus (lediglich) ca. 3900 Zellen, um mit auch mit reduziertem

Rechenaufwand Testrechnungen durchfiihren zu kénnen.

X

Abb. 6.45 Rechengitter fir Simulationen mit der 1°-Geometrie (links) und
Geschwindigkeitsfeld wahrend der erzwungenen Stromung (rechts) fur die

aktuelle Simulation

Abb. 6.45 (rechts) zeigt das Stromungsfeld wahrend des Zwangsumlaufs in der 3D-
Testregion vor Abschalten der Pumpe. Man erkennt einen grof3en Wirbel im Bereich
unter der Stauplatte, durch den die Stromung an der beheizten Wand vorgefihrt wird
und sich im gesamten Bereich der 3D-Testregion vermischt. Entsprechend ist die

Temperaturverteilung in der gesamten 3D-Testregion sehr homogen.

In einer Bachelorarbeit im Rahmen dieses Projekts wurde auch eine Simulation auf ei-
nem Rechengitter durchgefuhrt, das aus einem Viertel der Zylindergeometrie bestand
(siehe Abb. 6.46 links). Das Stromungsfeld zeigt in diesem Fall im Bereich der 3D-
Testregion zwei Wirbel. Dadurch ergibt sich auch andere Temperaturverteilung. Im un-
teren Bereich des Zylinders treten dabei hoher Temperaturen auf als im oberen Be-
reich. Die Temperaturverteilung (siehe Abb. 6-46 rechts) ist insgesamt inhomogener.

Dieses Verhalten wurde auch in den gekoppelten Rechnungen mit ATHLET-ANSYS
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CFX beobachtet /PAP15a/. Der Einfluss des Rechengitters sollte in weiteren Simulati-

onen geklart werden.

Abb. 6.46 Rechengitter fir Simulationen mit ¥4 Zylindergeometrie (links) und Ge-
schwindigkeitsfeld wahrend der erzwungenen Strémung (rechts) /RIV14/.

Mass Flow Rate in Test Section Leg

= ATHLET-OpenFOAM
= ATHLET

— Expdata

I

o
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o
o

0.0

500 1000 500 2000
t(s)

Abb. 6.47 Massenstrom in der Teststrecke.

In Abb. 6.47 ist der Massenstrom in der Teststrecke (mittlerer Strang in Abb. 6.44) dar-
gestellt. Qualitativ werden die Ergebnisse des Experiments gut wiedergegeben. So
wird sowohl in der ATHLET- wie auch der ATHLET-OpenFOAM-Rechnung die Stro-
mungsumkehr in der Teststrecke direkt nach Abschalten der Pumpe korrekt simuliert.
Allerdings ist in der gekoppelten Simulationen der Effekt, dass die Oszillationen des

Massenstroms wahrend des Naturumlaufs (t > 400 s) in der Simulation eine kirzere
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Periode aufweisen als im Experiment, in der gekoppelten Simulationen sogar noch

starker ausgepragt als in der ATHLET-Rechnung.

Es konnte nicht abschliel3end geklart werden, wodurch dieses Verhalten in der gekop-
pelten Simulation ausgeltst wurde. Eine Mdglichkeit ware, dass durch die vereinfachte,
gquasi-zweidimensionale Geometrie, der Druckverlust tber die Teststrecke falsch be-
rechnet wurde. Eine andere mdgliche Ursache konnte in der Anpassung der Druckwer-
te an den Kopplungsschnittstellen sein. Durch die groRe Dichte von LBE kénnen sich
Unterschiede in der Hohenkoordinate der Kopplungsschnittstelle zwischen den beiden
Solver sehr stark auswirken. Momentan ist in der Kopplungsschnittstelle eine Methode
implementiert, die H6he zu extrahieren, fiir die jeweils der Druck definiert ist. In Open-
FOAM werden die Druckwerte der Kopplungsschnittstelle jeweils an der Grenzflache
berechnet. Deshalb ist es bisher notwendig, eine manuelle Anpassung in der Kopp-
lungsschnittstelle vorzunehmen. Diese Anpassung sollte in Zukunft automatisch erfol-

gen.

Temperature at TC1.2641

— ATHLET-OpenFOAM
— ATHLET

— Expdata
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Abb. 6.48 Temperatur am Auslass des Main Heater.

Abb. 6.48 zeigt die Temperatur am Auslass des Main Heaters. Bedingt durch das
schnellere Anlaufen des Naturumlaufs ergibt sich in der gekoppelten Simulation eine
Verschiebung der Temperaturmaxima. Auch fallen diese niedriger aus, da durch das
verfriihte Anlaufen eine kiirzere Zeitspanne verfigbar war, in der sich das Fluid aufhei-

zen konnte.
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In Abb. 6.49 sind die Temperaturen am Ein- (links) und Auslass (rechts) der 3D-
Teststrecke dargestellt. Die Temperaturerh6hung durch die Umkehr der Strémungs-
richtung, die im Experiment beobachtet wurde, wird durch die gekoppelte Simulation
korrekt wiedergegeben, wahrend die ATHLET-Rechnung diese Beobachtung nicht re-

produzieren kann.

Temperature at TC2.1211 (Inlet of Test Section) " Temperature at TC2.2111 (Outlet of Test Section)

—  ATHLET-OpenFOAM —  ATHLET-OpenFOAM
— ATHLET — ATHLET
— Expdata — Expdata
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Abb. 6.49 Temperatur am Ein- und Auslass der Teststrecke.

Sowohl die ATHLET- wie auch die ATHLET-OpenFOAM-Rechnung zeigen einen Tem-
peraturanstieg am Auslass der Teststrecke (t ca. 350 s bis 450 s), der im Experiment
nicht beobachtet wurde. In beiden Simulationen kam es nach dem Pumpenstopp zu ei-
nem kurzzeitigen Anhalten der Strémung (t ca. 210 s), die zu einer Erhitzung des Flui-
des in der 3D-Testregion flihrte, bevor fir ca. 50 s die Strdbmung weiter nach oben ge-
richtet war. Diese Reduktion des Massenstroms konnte im Experiment nur sehr
schwach beobachtet werden. Entsprechend konnte sich das Fluid nicht so stark erhit-
zen und dieser Temperaturanstieg konnte nicht beobachtet werden. Die gekoppelte
Rechnung mit ATHLET-ANSYS CFX in /PAP15b/ zeigt dieses Verhalten nicht und
stimmte besser mit dem Experiment Uberein. Die Rechnung mit RELAP (nicht gekop-
pelt) in /PAP15b/ zeigte dagegen ebenfalls das falsche Verhalten.

In weiteren Simulationen ist zu klaren, wie das Verhalten von ATHLET-OpenFOAM op-
timiert werden kann. Mogliche Ansétze waren eine Reduktion der Zeitschrittweite sowie
eine Verscharfung der Konvergenzkriterien. Allerdings konnte auch dieser Effekt durch
eine nicht optimale Anpassung der Druckwerte an den Kopplungsschnittstellen be-
grindet sein.
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Abb. 6.50 Temperatur (in K) in der 3D Testregion nach Einsetzen des Naturumlaufs
(t=3000 s).
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Abb. 6.51 Temperatur am Auslass des Warmetauschers.

In Abb. 6-51 werden die Temperaturwerte am Auslass des Warmetauschers (im
rechten Strang in Abb. 6.44) dargestellt. Wieder treten die Maxima der
Temperaturoszillationen in den Simulationen zu friheren Zeitpunkten auf als im
Experiment. Dass die Maxima in den Simulatioen héhere Werte aufweisen, kdnnte
daran liegen, dass die Warmeverluste in den Simulationen unterschéatz wurden. Die
Simulationen mit RELAP5 in /PAP15b/ zeigen fur diese Temperaturmessstelle die
beste Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten.
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Abb. 6.52 Temperatur an der Bodenplatte des 3D-Testregion.

Abb. 6.52 zeigt den Verlauf der Temperatur am Boden der 3D-Testregion (siehe Abb.
6.43 fur die genaue Position der Messpunkte). Nach dem Stopp des Zwangsumlaufs
kam es dort zu einer Reduzierung der Temperatur, da das durch den Heizer im oberen
Teil der 3D-Testregion erwarmte LBE nicht mehr durch den bzw. die Wirbel nach unten
verlagert wird. Dieses Verhalten wird durch die Simulation gut wiedergegeben. Nach
Einsetzen des Naturumlaufs bildet sich dann die in Abb. 6.50 dargestellte Schichtung
aus, die zu einer noch starkeren Reduktion der Temperatur an der Bodenplatte flihrt.
Auch dieses Verhalten gibt die Simulation richtig wieder. Allerdings wird durch das zu
frihe Einsetzen des Naturumlaufs die Abklihlung lber- bzw. die Temperatur unter-
schatzt. Gegen Ende der Simulation stellt sich dann der gleiche Temperaturgleichge-
wichtswert ein wie im Experiment. Durch den zu frih und zu stark einsetzenden Natur-
umlauf liefert die Simulation eine Temperaturanstieg (bei ca. t = 500 s), der im Experi-
ment nicht beobachtet werden konnte. Die Simulationen mit ATHLET-ANSYS CFX
bzw. RELAP5-STAR CCM+ in /PAP15b/ zeigen dieses Verhalten nicht.
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Abb. 6.53 Temperatur innerhalb der 3D-Testregion.

Der Unterschied im Verlauf des Massenstroms in der Testschleife erklart auch die Un-
terschiede, die fur die Temperaturmessungen innerhalb der 3D-Testregion (siehe Abb.
6.53), fur die Innenseite der Seitenwand (siehe Abb. 6.54) und die Unterseite der Prall-
platte (siehe Abb. 6.55) ermittelt wurden. Der Temperaturanstieg wird zu Beginn des
Naturumlaufs in der gekoppelten Simulation Uberschétzt und die Oszillationen haben
eine zu kurze Periode. Der Gleichgewichtszustand am Ende der Simulation wird wieder

gut erreicht.
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Abb. 6.54 Temperaturen an der Innenseite der Seitenwand der 3D-Testregion.
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Abb. 6.55 Temperaturen an der Unterseite der Prallplatte in der 3D-Testregion.
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Insgesamt zeigen die Ergebnisse der Validierungsrechnung der Kopplung zwischen
ATHLET und OpenFOAM, dass insbesondere in Bezug auf die Kopplung der Druck-
randbedingungen noch Verbesserungsbedarf besteht. Qualitativ liefert die Simulation
eine gute Ubereinstimmung mit den Ergebnissen des Versuchs. Teilweise konnen mit
der gekoppelten Version auch Aussagen gemacht werden, die eine Simulation mit
ATHLET alleine nicht liefern kann, z. B. den Temperaturanstieg durch die Rickstro-
mung im Einlass des 3D-Testgebiets (siehe Abb. 6.49) oder Aussagen Uber die Tem-
peraturverteilung innerhalb der 3D-Testregion. Durch die Probleme bei der Ermittlung
des Massenstroms in der gekoppelten Rechnung sind allerdings alle Temperaturvor-

hersagen beeintrachtigt.

6.3.4 Zusammenfassung

Die OpenFOAM-Kompetenz der GRS konnte durch die Arbeiten in diesem Projekt ver-
tieft werden. Dies zeigt sich z. B. darin, dass jetzt auch Rechnungen auf einem nicht-
idealen Rechengitter moglich waren, die zuvor noch nicht moglich waren. Fir einpha-
sige Stromungen liefert OpenFOAM mittlerweile vergleichbare Ergebnisse wie kom-
merzielle CFD-Codes. Dies zeigt sich auch durch die grofze Anzahl von wissenschaftli-
chen Veroffentlichungen zur Anwendung von OpenFOAM im Bereich von kerntechni-
schen Fragestellungen /SIG16/ (im Marz 2016 mehr als 50 Veroéffentlichungen in Peer-

Reviewed Journals).

Im Rahmen dieses Projekts wurde die Kopplungsmdglichkeit von ATHLET mit CFD-
Codes auf eine Kopplung mit OpenFOAM erweitert. Sie wurde mit qualitativ guten Er-
gebnissen am Beispiel eines Experiments an der TALL-Versuchsanlage validiert. Da-
bei hat sich noch weiterer Verbesserungsbedarf gezeigt. Dies betrifft insbesondere die
Kopplung der Druckrandbedingung bei Kopplungsschnittstellen mit Strémungen in ver-
tikaler Richtung, da durch die groRe Dichte von Flissigmetallen kleine Ungenauigkei-

ten zu grof3en Druckdifferenz fliihren kénnen.

6.4 AP 4.4: Erstellung von ATHLET-Modellen ausgewaéhlter flissigmetall-
gekuhlter Systeme

Die Arbeiten zur Erstellung von ATHLET-Modellen ausgewabhilter flissigmetallgekihlter
Systeme orientiert sich an aktuellen europaischen Projekten fir flissigmetallgekihlite

kritische und unterkritische Systeme mit Natrium- bzw. Blei-Wismut-(LBE-)Kuhlung.
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6.4.1

6.4.1.1

ASTRID

Reaktorkern und Komponenten

Das thermohydraulische Modell, welches fur die Simulation der ULOF-Transiente mit

ATHLET entwickelt wurde, enthdlt alle relevanten Komponenten im Kernbehdlter (aus-

genommen das Overflow-Device) und ist in Abb. 6.56 dargestellt. Darin sind alle Kom-

ponenten des Modells, deren Durchmesser (abgeleitet von freien Kihimittelstromungs-

flache) und ihre Hohenlagen gezeigt. Es enthalt ferner die Warmetauscherrohre sowie

die Sekundarseite des Warmetauschers.
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Abb. 6.56 Schema des ATHLET-Simulationsmodells fir ASTRID.
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Die Modellierung des Reaktorkerns ist im Detail in Abb. 6.57 wiedergegeben. Gemali

Spezifikation zur thermohydraulischen Modellierung sind drei Brennelement-Gruppen

modelliert: heiRBes Brennelement der inneren radialen Kernzone (Anzahl im Kern: ins-

gesamt 3), mittleres Brennelement der inneren radialen Kernzone (174) und mittleres
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Brennelement der aufl3eren radialen Kernzone (114). Verschiedene Warmeleitobjekte

reprasentieren in den Brennstaben Spalt-, Brut- und unbeheizte Zonen.
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18 HRIH-FIST [

HRIH-FERT

HRIH-FISB

HRIH-FERB [
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Abb. 6.57 Modellierung und Nodalisierung des Reaktorkernbereichs von ASTRID

Beschreibung der Thermofluid-Objekte des ATHLET-Modells

CORE-IH HeilRkanal in der inneren radialen Kernzone (3 SAS)

CORE-I1 mittlerer Kanal in der inneren radialen Kernzone (174 SAs)

CORE-O1 mittlerer Kanal in der &uReren radialen Kernzone (114 SAS)

CCo1 Control Rod Plug Outlet zum Hot Pool (ATHLET-Querverbindungs-
Object)

PUMP Umwalzpumpe zwischen Cold Pool und Diagrid (Ausfiihrung 3-fach)

IHX-PRIM Warmetauscher-Primérseite (Ausfihrung 4-fach)

IHX-SEC Warmetauscher-Sekundarseite (Ausfuhrung 4-fach)

IHX-SECFIL  Na-Fill-Kkomponente am sekundarseitigen Warmetauschereintritt

IHX SECOUT Druck-Enthalpie-Randbedingung am sekundéarseitigen Wéarmetau-

scheraustritt
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Beschreibung der Warmeleit-Objekte des ATHLET-Modells:
HPV-COR... unbeheizte Stabe (nur Hallrohr)
HR... beheizte Stabe
IH Heil’kanal der inneren radialen Kernzone
1 mittlerer Kanal der inneren radialen Kernzone
O1 mittlerer Kanal der &uf3eren radialen Kernzone
FER  Brutzone
FIS Spaltzone
B unterer Abschnitt (bottom)
T oberer Abschnitt (top)

HIHX Warmetauscherrohre

6.4.1.2 Modellierung der Brennstéabe

Die Brennstabe werden im ATHLET-Modell durch zylindrische Warmeleitobjekte (HCO,
Heat Conduction Objects) dargestellt. Sie bestehen aus den Materialien MOX-
Brennstoff und Hullrohr mit einem dazwischenliegenden Gasspalt. Die geometrische
Beschreibung entspricht den Angaben der von ESNII+ bereitgestellten Spezifikationen.
Die Materialeigenschaften des Hillrohrs werden von geeigneten, in ATHLET eingebau-
ten Korrelationen berechnet. Fur die Warmeleitung im MOX-Brennstoff wird spezifikati-
onsgemal die Korrelation nach Philipponneau verwendet. Die Spaltweite wird auf
0,06 mm fixiert, was jedoch ohne Belang ist, da fir den Spalt Warmeulbergangskoeffi-
zienten (HTC) spezifiziert sind. Das (zeitlich konstante) axiale Profil der Warmeuber-
gangskoeffizienten wird als Tabelle vorgegeben, wobei die Daten unterschiedlichen
Versionen der ESNII+-ASTRID-Spezifikation entnommen werden mussten. Die im
ATHLET-Modell tatséchlich verwendeten HTC-Profile sind geringfligig geglattete (die
urspringlichen Werte weisen Unstetigkeiten auf) Kombinationen aus Daten von CEA
und KIT (SIM). Die dem stationaren Zustand entsprechende anféngliche Leistungsver-

teilung wurde ebenfalls der Spezifikation enthommen.
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6.4.2 MYRRHA

Fur gekoppelte neutronenkinetisch-thermohydraulische transiente Kernberechnungen
mit PARCS/ATHLET wurde ein ATHLET-Modell fir den Kern der Anlage MYRRHA
entwickelt. Es handelt sich um ein Parallelkanal-"Open-Core-" Modell, in dem jedes
einzelne Brennelement sowie Steuer-, Reflektor- und Targetelemente durch je einen
thermohydraulischen Kanal abgebildet werden. Fir den Kern der Anlage MYRRHA
wurde ein Parallelkanalmodell. Das Modell und die Nodalisierung ist in Abb. 6.58 dar-

gestellt.

uuuuuuuuu

Sim

Abb. 6.58 Schema des ATHLET-Simulationsmodells fir den Kern der Anlage
MYRRHA
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7 AP 5: Thermohydraulik gasgekiihlter Hochtemperaturreak-
toren

7.1 AP 5.1: Implementierung geeigneter Modelle zur Simulation des Reak-
torkerns von V/HTR Reaktoren mit dem Systemcode ATHLET

Basierend auf den Spezifikationen des OECD-Benchmark-Programms /ORJ13/ wurde
ein vereinfachtes Kernmodell des MHTGR-350 fir die thermohydraulische Simulation
mit ATHLET (Version 3.0B) erstellt. Die grof3te Herausforderung bestand in der Model-
lierung der prismatischen Brennelementbldcke mittels der in ATHLET bereits vorhan-
denen Warmeleitobjekte, denn auch bei Vernachlassigung der axialen Warmeleitung
liegt in den Brennelementblécken aufgrund der Anordnung von Kihlmittelbohrungen
und Kernbrennstoff ein zweidimensionales Temperaturprofil vor, wahrend mit den
Standard-Objekte in ATHLET nur eine eindimensionale Modellierung der Warmeleitung

mdglich ist.

7.11 Modellierung der prismatischen Brennelementbldcke

In Abb. 7.1 ist ein prismatischer Brennelementblock zusammen mit einer hexagonalen
Einheitszelle gezeigt. Ein Brennelementblock enthélt 108 Kuhlmittelbohrungen sowie

210 Bohrungen fur die Brennstébe und lasst sich damit in 105 bis 108 Einheitszellen

unterteilen.
fuel pin
coolant hole
E
=
o
o AY s
‘_i\ matrix graphite
1 hexagonal unit cell
fael bi coolant hole 2 1 coolant hole + 2 fuel pins
el pin 4L

@127mm  pitch ca. 0 16 mm

ca. @ 19 mm

Abb. 7.1  Prismatischer Brennelementblock im Querschnitt (modifiziert nach
/ISTRO9/) und hexagonale Einheitszelle
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Um eine Einheitszelle mit den ATHLET-Standardwarmeleitobjekten abzubilden, wur-
den zwei Optionen miteinander verglichen: Die erste besteht in der Verwendung eines
Hohlzylinders mit der Kihlmittelbohrung in der Mitte und einer verschmierten Warme-

quelle in der &uRReren Materialschicht, vgl. Abb. 7.2 links.

[ 1 hollow cylinder

layer with
heat source

Thole

layer without
heat source
coolant hole N
2 i ;
adiabatic 2 full cylinders with
heat source
boundary

+

some matrix graphite
(“remainder*)

—

Abb. 7.2  Modellierung einer Einheitszelle mittels eines Hohlzylinders (links) oder

durch eine Kombination aus einem Hohl- und zwei Vollzylindern (rechts)

Wie weiter unten gezeigt wird, weicht das mit dieser Methode berechnete Temperatur-
profil jedoch deutlich vom realen Temperaturprofil in einer hexagonalen Einheitszelle
ab. Aus diesem Grund wurde ein weiterer Modellierungsansatz verfolgt, vgl. Abb. 7.2
rechts: Die Kuhlmittelbohrung wird hierbei zusammen mit etwas Matrixgraphit durch ei-
nen Hohlzylinder reprasentiert. Die Brennstabe werden durch zwei Vollzylinder mit
Warmeerzeugung modelliert. Um Warmestréme von den Brennstaben zur Kihlmittel-
bohrung zuzulassen, miussen der Hohl- und die zwei Vollzylinder thermisch gekoppelt
werden; dies geschieht mit Hilfe eines Fluides, welches Kontakt zu allen drei Zylindern
hat und die gleichen Stoffeigenschaften wie der Matrixgraphit aufweist. Dieses Fluid
beschreibt denjenigen Matrixgraphit der Einheitszelle, welcher nicht durch den Hohlzy-
linder berucksichtigt wird, vgl. Abb. 7.2 (,remainder”). Um einen ganzen Brennelement-
block zu modellieren, genigt es, 108 Hohlzylinder und 210 Vollzylinder mit der ent-
sprechenden Menge ,,Graphit-Fluid“ zu koppeln.

In Abb. 7.3 ist die zeitliche Entwicklung des Temperaturprofils in einer hexagonalen
Einheitszelle gezeigt, ausgehend von einem flachen Profil von 20°C zum Zeitpunkt
t = 0 s. Auf der x-Achse ist die radiale Koordinate der Einheitszelle eingetragen, welche
vom Zentrum einer Kihlmittelbohrung aus auf einen Eckpunkt des Sechsecks (= Mit-
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telpunkt eines Brennstabes) gerichtet ist. Die vertikalen Linien in den Plots markieren
die Radien der Kuhlmittelbohrung bzw. des Brennstabs. In jedem Plot sind drei Kurven
eingetragen: Die gestrichelte rote Kurve ist das Ergebnis einer FEM-Simulation und
aus /STR09/ entnommen; sie stellt den Referenzwert dar. Die blaue Kurve ist das Er-
gebnis einer ATHLET-Rechnung mit dem Hohlzylindermodell aus Abb. 7.2 (links) und
die schwarze Kurve stammt von einer ATHLET-Simulation mit dem Kombinationsmo-
dell, welches in Abb. 7.2 auf der rechten Seite gezeigt ist. Man erkennt eine gute Uber-
einstimmung zwischen der schwarzen und der roten Kurve im stationdren Zustand
(t =300 s). Da die weiter unten beschriebene MHTRG-350-Simulation flir einen statio-
naren Zustand durchgefiihrt wurde, ist die Modellierung der prismatischen Brennele-
mentblécke mit Hilfe des Kombinationsmodells akzeptabel. Ein Vorteil dieser Art der
Modellierung besteht auRerdem darin, dass sie flexibel ist und sich leicht auch Brenn-
elementblécke mit einer anderen Konfiguration als 108 KuhIlmittelbohrungen/210
Brennstabe pro Block nachbilden lassen, denn das MHTGR-350-Design sieht auch so-
genannte ,Reserve Shutdown Control* (RSC) Elemente mit 95 KuahImittelbohrun-
gen/186 Brennstaben vor ORJ13.

—— ATHLET - Hollow Cylinder — ATHLET - Combi - - FEM
t=129s t=529s
32 T ! L 55 ! T
G - /_-’ .. o G - : ..’.,_—-_
E. % L j; 4 .E. 45 - : : - 4
2 2t N P ” B | 5 owb T
I -—“I/ I 9 I I |
%J.OGIG 0.005 0.010 0.015 0.020 'DS.OGIG 0.003 0.010 0.015 0.020
radius [m)] radius [m]
t=20295s t=300.0s
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G Al eEEEEEEEEEF RS EEFESEREEE SNEPEEETREN B G ||:fr|;|_ e =1
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T B 4 o lor i
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Abb. 7.3  Berechnete Temperaturprofile mit den in Abb. 7.1 beschriebenen Modellen
im Vergleich zur FEM-Simulation einer Einheitszelle. Bei 300 s ist der sta-
tionéren Zustand erreicht.
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7.1.2 MHTGR-350-Simulation

Die Spezifikationen fur das Simulationsmodell des MHTGR-350 sind in /ORJ13/ im De-
tail beschrieben. In Abb. 7-4 sind das radiale und das axiale Kernlayout zu sehen, wel-
che als Grundlage zur Erstellung des ATHLET-Eingabedatensatzes dienten. Das
ATHLET-Kernmodel wurde aus konzentrischen Ringen fur die Reflektoren und den ak-
tiven Kern aufgebaut, wie durch die gestrichelten Linien im radialen Schnittbild ange-
deutet wird. Der Strémungsweg des Heliums ist durch gelbe Pfeile im axialen Schnitt-
bild gekennzeichnet. Am Einlass ist im ATHLET-Modell ein fester Massen- und Enthal-
piestrom vorgegeben (ca. 157 kg/s bei 259 °C). Von hier stromt das Helium durch die
Riser-Kanale ins obere Plenum, wo es sich vermischt und durch den ringférmigen Kern
abwaérts ins untere Plenum und schlief3lich zum Auslass strémt, wo eine Druckrandbe-
dingung von 6,39 MPa vorgegeben ist. Der Kern mit einer thermischen Gesamtleistung
von 350 MW wurde aufbauend auf dem im vorigen Kapitel beschriebenen Kombinati-
onsansatz modelliert. An den radialen Modellgrenzen wurde eine Temperatur von 30°C
aufgepragt, wahrend Ober- und Unterseite des Reaktors als adiabat betrachtet wurden.
Neutronenkinetik wurde in der Simulation nicht betrachtet, die Leistungsverteilung im
Kern wurde stattdessen entsprechend der Benchmark-Spezifikation durch ein GCSM-
Signal fest vorgegeben.

reflector blocks

fuel blocks upper plenum

core barrel

riser
channels

helium gap

.- reactor pressure
o= a®. 1
Qg"'. : : .@:@ / .V€SS€
) ..“9.99 . air

o
(0

lower plenum —_

—

Abb. 7.4 MHTGR-350 Kern-Layout (modifiziert nach ORJ13)
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In der durchgefiihrten Simulation wurde ein stationdrer Zustand unter den o.g. Rand-
bedingungen und unter Vernachlassigung von Bypassstromungen zwischen den Gra-
phitblécken betrachtet. Die Rechnung ist eine Teilaufgabe des OECD-
Benchmarkprogramms (/ORJ13/, Exercise 2a) mit dem Ziel, die Simulationsergebnisse
verschiedener Benchmarkteilnehmer miteinander zu vergleichen. Dabei werden von
den Teilnehmern sowohl verschiedene Codes als auch unterschiedlich detaillierte Si-

mulationsmodelle verwendet.

In Abb. 7.5 und Abb. 7.6 sind einige vorlaufige Ergebnisse der ATHLET-Simulation
prasentiert. Die Ergebnisse der anderen Benchmarkteilnehmer diirfen aus Vertraulich-
keitsgriinden nicht gezeigt werden; sie werden in Zukunft von der OECD verdffentlicht.
In den Bildern sind Druck bzw. Temperaturen Uber die axiale Kernlange aufgetragen.
Der Bereich zwischen oberen und unterem Plenum in Abb. 7.4 wurde hierzu in 16 axia-
le Layer unterteilt, von denen 10 Layer den aktiven Kernbereich abdecken (dies sind
die Layer 3 bis 12; aus diesem Grund ist die Brennstabtemperatur in Abb. 7.6 Gber ge-
nau diese 10 Layer aufgetragen). Da die Layer entgegen der Strémungsrichtung des
Heliums von unten nach oben nummeriert sind, steigt der Druck, bzw. sinken die Tem-
peraturen, mit zunehmender Layer-Nummer. Die mit ATHLET erzielten Simulationser-
gebnisse sind in guter Ubereinstimmung mit den Ergebnissen der anderen Benchmark-

teilnehmer, welche hier leider nicht gezeigt werden dirfen.

6.385

6.380 |-

6375

6370 |-

pressure [MPa]

6.365 |-

6.360

6.355 ‘ ' _
0O 2 4 6 & 10 12 14 16

axial layer

Abb. 7.5 Mit ATHLET berechnete axiale Druckverteilung im MHTGR-Kern
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Abb. 7.6  Axiale Temperaturverteilung im zentralen Reflektor, in den Brennstédben

und im Helium

Die hier beschriebenen Arbeiten zur Modellierung der prismatischen Brennelementblo-
cke und zur MHTGR-350-Simulation mit ATHLET wurden auf der Konferenz ,16th In-
ternational Topical Meeting on Nuclear Reactor Thermal Hydraulics (NURETH-16)" un-
ter dem Titel ,Modeling of the Thermal Hydraulics of Very-High-Temperature Reactors
with the System Code ATHLET” in Form eines Vortrags prasentiert. Zudem wurde ein
gleichnamiges Paper eingereicht /VDC15/, welches zur Publikation im Journal ,Nuclear

Technology*“ vorgeschlagen wurde und sich im Review-Prozess befindet.

7.1.3 Modellierung des HTR-10 mit ATHLET

Der HTR-10 ist ein modularer HTR vom Kugelhaufentyp, der vom Institute of Nuclear
and New Energy Technology (INET) der Tsinghua-Universitat in China betrieben wird.
Das Ziel des HTR-10-Projekts ist die Demonstration und Verifikation der technischen
und Sicherheitseigenschaften des HTR-Konzepts einschliel3lich Prozesswarmenutzung
und Helium-Gasturbinen-Kreislauftechnologie. Wesentliche Kenngré3en sind in Tab.
7.1 zusammengefasst. Der HTR-10 ist derzeit der einzige in Betrieb befindliche Kugel-
haufen-HTR, der fur Validierungszwecke zur Verfigung steht. Dazu ist der Reaktorkern
mit einer Reihe von Thermoelementen ausgestattet, welche die Temperaturen in den
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Reflektorstrukturen messen und in ihrer Gesamtheit Aussagen Uber die Temperatur-

verteilung im Reflektor erméglichen.

Thermal power 10 MW
System pressure 30 bar
Mass flow 4.32 kgls
Inlet temperature 250 °C
Outlet temperature =700 °C

Tab.7.1  Wesentliche Kenngréf3en des HTR-10.

% Measuring thermocouples

i Top reflector * _—— Reactor pressure vessel

— Reactor core barrel

- [ Cold helium plenum

_— Control rod channel
-

I Side reflector % [ln

{— Absorber ball channel

= t—— Experimental channel
i — Bottom reflector 3¢
/ Hot helium plenum

Bottom carbon brick %

= Cold helium channel

T~ Pebble bed core

—

Fuel discharging tube %

Annular flow path

Abb. 7.7  Vertikaler (links) und horizontaler Schnitt (rechts) durch den Reaktorkern
des HTR-10.

Spezifikation und Daten zum HTR-10 sind einem IAEA-Bericht dokumentiert /IAEQ3/.
Vertikale und horizontale Schnitte durch den Reaktorkern des HTR-10 sind in Abb. 7.7
wiedergegeben. Durchmesser und mittlere Hoéhe des Kerns betragen 180 cm bzw.
197 cm. Die Kugelschittung besteht aus 23900 Kugel-Brennelementen in einem Ver-

haltnis von 57:43 fur Brennstoff- zu Blindkugeln. Zur Temperaturmessung sind im Kern
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22 Thermoelemente installiert, deren Positionen (x(1),...,x(22)) aus Abb. 7-8 hervorge-
hen. Diese Abbildung zeigt zugleich die Massenstromverteilung und Stromungspfade
im Kern. Der Kern-Massenstrom unter Nominalbedingungen betragt 4,32 kg/s. Vom
Kerneintritt stromt das kalte Helium (ca. 250 °C) im Ringraum zwischen Kernrand und
Druckbehélter (RPV, Reactor Pressure Vessel) zunéchst nach unten in die untere Ka-
vitdt des RPV, wo 1 % des Massenstroms in das Brennelemententladerohr stromt und
sich danach mit dem hei3en Heliumplenum vermischt. 89 % des Massenstroms strémt
durch die 20 kalten Heliumstrdomungskanale nach oben in das kalte Plenum, 10 %
stromt Uber den durch die Zwischenrdume zwischen Graphikblécken gebildeten By-
pass. Im weiteren Verlauf gelangen 2 % des Massenstroms durch 10 Steuerstabboh-
rungen in das heie Plenum. Von der oberen Kavitat aus stromt der Hauptanteil des
Helium-KhImittels durch die Kugelschittung und wird dadurch so aufgeheizt, dass die
Kernaustrittstemperatur ca. 700 °C betragt. Die Leistungsverteilung des Kerns ist vor-

gegeben /IAE13/ und Abb. 7.9 in gezeigt.
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Abb. 7.8 Strémungspfade, Massenstromverteilung, Materialverteilung, Abmessun-

gen und Positionen der Thermoelemente im HTR-10-Kern.
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Abb. 7.9 Vorgegebene Leistungsverteilung in W/cm? fir den HTR-10.

Im ATHLET-Modell wird der Reaktorkern durch 10 parallele thermohydraulische Kana-
le (THC) mit Querverbindungen dargestellt /SET16/. Das Gesamtmodell ist in Abb.
7.10 einschlie3lich Nodalisierung wiedergegeben. Um die Zweidimensionalitéat der
Warmeleitung in azimutaler Richtung im Rahmen der 1D-Modelle von ATHLET anna-
hernd erfassen zu kénnen, wurden in einer ersten Naherung die beiden in Abb. 7.11 rot
markierten radialen Richtungen getrennt modelliert und die Ergebnisse aufgrund der

annahernden azimutalen Gleichverteilung beider Warmetransportpfade gemittelt.
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Abb. 7.10 Schema des ATHLET-Modells des HTR-10 einschlieRlich Nodalisierung.

Second heat tranfer direction
(without helium flow inside)

First heat transfer direction
(with helium flow inside)

Helium in cold helium channel

Helium in control rod channel

Experimental channel

Absorber ball channel

Pebble bed core

Abb. 7.11 Radiale Richtungen (rote Pfeile), fir die die Warmeleitung in ATHLET mo-

delliert wurde.
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Abb. 7.12 Von ATHLET fur die vorgegebene Leistungsverteilung errechnete stationa-

re Temperaturverteilung des HTR-10 fur die beiden Warmetransportpfade.

Abb. 7.12 zeigt die fur die vorgegebene Leistungsverteilung von ATHLET ermittelte
stationdre Temperaturverteilung im HTR-10. Die daraus abgeleitete radiale Tempera-
turverteilung in der Hohe z = — 80 cm geht aus Abb. 7.13 hervor. In dieser Hohe befin-
den sich im radialen Reflektor die sechs Thermoelemente x(1) bis x(6), deren Tempe-
raturmesswerte ebenfalls eingetragen sind. Die von ATHLET berechneten Temperatu-
ren liegen etwas Uber den Messwerten, wobei die maximale Abweichung 13 % betragt.
Ein ahnliches Resultat ergibt sich fir die Auswertung der radialen Temperaturvertei-
lung in der H6he z = — 170 cm, in der sich im Reflektor die sechs Thermoelemente x(7)
bis x(12) befinden, siehe Abb. 7.14. Auch hier betragt der maximale Unterschied zu
den Temperaturmesswerten hiéchstens 13 %. Fir die Positionen der Thermoelemente
in unterem und oberem Reflektor liefert das ATHLET-Modell die in Abb. 7.15 angege-

benen Temperaturen; die Abweichungen zu den Messwerten betragt hier ca. 3 %.
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Radial Temperature Distributionat Z = -80 cm
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Abb. 7.13 ATHLET-Ergebnisse fur die radiale Temperaturverteilung in der Hohe z = —
80 cm und Messwerte x(1) bis x(6).
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Abb. 7.14 ATHLET-Ergebnisse fir die radiale Temperaturverteilung in der Hoéhe z = —
170 cm und Messwerte x(7) bis x(12).
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The measured and calculated temperatures in the bottem and top reflector

L]

Abb. 7.15 ATHLET-Ergebnisse fir die Temperaturen in unterem und oberem Reflek-

tor im Vergleich mit den Messwerten.

7.2 AP 5.2: Entwicklung eines ATHLET-Kreislaufmodells

In Anlehnung an das PBMR-400-Design wurde ein einfaches ATHLET-Kreislaufmodell
eines Kugelhaufenreaktors mit Turbine und Kompressor erstellt. Das Modell enthalt
neben dem Reaktorkern eine Gasturbine, einen Kihler, einen Rekuperator und — da
das Kompressormodell zur Zeit der Datensatzerstellung noch nicht einsetzbar war —
eine Pumpe zur Druckerhéhung. Mit dem Modell wurde bisher nur ein stationarer Anla-
genzustand simuliert, um die Lauffahigkeit des Datensatzes zu priufen. Aufgrund man-
gelnder anlagenspezifischer Daten mussten viele geometrische und thermohydrauli-
sche Randbedingungen geschatzt werden. Abb. 7.16 zeigt ein Warmeschaltbild des
Simulationsmodells mit den von ATHLET berechneten ZustandsgroRen Druck und
Temperatur an verschiedenen Positionen. Das ATHLET-Modell des PBMR-400-
Primarkreises ist in Abb. 7.17 wiedergegeben.
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Abb. 7.16 Warmeschaltbild des ATHLET-Kreislaufmodells mit wichtigen Systempa-
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Abb. 7.17 PBMR-400-Priméarkreismodell in ATHLET
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Das Kompressormodell ist prinzipiell fir den Einsatz in Kreislaufsimulation geeignet.
Als kinftige Weiterentwicklungen des Kompressormodells kénnen u.a. die Berechnung

mehrstufiger Kompressoren verfolgt werden.
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8 AP 6: Weiterverfolgung des superkritischen LWR und an-
derer Generation-IV-Konzepte sowie Small Modular Reac-
tors

8.1 Verbesserung der Stoffwertberechnung in der Umgebung des kriti-
schen Punktes in ATHLET

Die thermodynamischen Stoffwerte fir Wasser sind in ATHLET als Spline-Polynome
approximiert. Es gibt zwei Stoffwertpakete, eines fir unterkritisches Wasser, das die
Stoffwerte fur die flissige und die gasformige Phase einschlie3lich meta-stabiler Zu-
stande (Uberhitztes Wasser, unterkihlter Dampf) berechnet, und eines fur Uberkriti-
sches Wasser, das das Wasser im gesamten Bereich — also sowohl unterhalb als auch
oberhalb der pseudokritischen Temperatur — als Flissigkeit betrachtet. Bei der Erweite-
rung von ATHLET auf Uberkritisches Kuhlmittel wurde das erste Stoffwertpaket unver-
andert beibehalten, um die Funktionalitat und die Validierung von ATHLET im ,klassi-
schen” Einsatzgebiet mit unterkritischem Wasser nicht aufs Spiel zu setzen. Zwischen
22.0 und 22.5 MPa wurde ein kontinuierlicher Ubergang zwischen den beiden Pro-
grammpaketen realisiert. Der Ubergangsbereich wurde mit 0.5 MPa bewusst recht weit
gewahlt, um die starken Anderungen der Stoffwerte am kritischen Punkt etwas zu ,mil-
dern‘ und somit die numerische Stabilitdt von ATHLET in diesem Zustandsbereich nicht

zu gefahrden.

Wird bei einer ATHLET-Simulation die Umgebung des kritischen Punktes durchlaufen,
zeigen die Ergebnisse ein verstérkt oszillatorisches Verhalten. Was davon physikalisch
oder numerisch bedingt ist - beispielsweise durch die im Ubergangsbereich vorliegen-
de eingeschrankte Konsistenz der Stoffwertstammfunktionen Dichte und spezifische
Enthalpie mit deren partiellen Ableitungen nach den ATHLET-L&sungsvariablen Druck
und Temperatur - kann mangels geeigneter Messdaten schwer beurteilt werden. Sicher
ist, dass der 0.g. weite Ubergangsbereich die Stoffwertverlaufe tiber Druck und Tempe-
ratur im Vergleich mit der Realitdt deutlich abflacht und dort die Konsistenz von

Stammfunktion und partieller Ableitung verringert.

Mit den hier beschriebenen Arbeiten wurde die Stoffwertberechnung naher an die Rea-
litat herangefiihrt. Der wesentliche Unterschied besteht darin, den Einsatzbereich des
Uberkritischen Stoffwertpakets bis nahe an den kritischen Druck auszudehnen und den

Ubergangsbereich auf jetzt 21.9 bis 22.12 MPa zu verringern und in Richtung unterkri-
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tisch zu verschieben, letzteres auch, weil die Genauigkeit der Approximation der unter-
kritischen Stoffwerte bei diesen hohen Driicken abnimmt. Mit der Verkleinerung des

Ubergangsbereichs wird auch das Gebiet potentiell inkonsistenter Stoffwerte verringert.

Die bisher mit dem neuen Stoffwertpaket durchgefiihrten Testrechnungen zeigen ahn-
liche Ergebnisse wie die Vergleichsrechnungen mit dem alten Programm. Im Detail
sind die Stoffwerte nun genauer, was sich aber (bisher) weder auf das numerische Ge-
samtverhalten von ATHLET noch auf die Ergebnisse signifikant auswirkte. Die beflrch-
teten numerischen Probleme wegen der nun deutlich groReren (aber realistischeren)

partiellen Ableitungen in der Nahe des kritischen Punktes traten nicht auf.

8.1.1 Pseudokritische Temperatur

Die pseudokritische Temperatur kann man sich als Verlangerung der Sattigungstempe-
ratur Uber den kritischen Druck hinaus vorstellen. Anders als beim unterkritischen
Druck kommt es aber hier nicht zum sprungartigen Phasenwechsel. Dichte und spezifi-
sche Enthalpie &ndern sich dennoch als Funktion des Druckes bzw. der Temperatur
hier sehr stark — insbesondere in der Néhe des kritischen Punktes — so dass man tat-
séchlich von Verdampfen bzw. Kondensieren sprechen kann und das Wasser oberhalb
der pseudokritischen Linie haufig als Dampf und unterhalb als Flissigkeit bezeichnet

wird.

In ATHLET wird die pseudokritische Temperatur fir einige Modelle (z. B. fur die Be-
rechnung der Warmeuberganskoeffizienten), aber auch fir die Approximation der
Stoffwerte verwendet. Analog zum Vorgehen bei unterkritischem Wasser erfolgt die
Stoffwertberechnung fir Uberkritisches Wasser als Funktion des Druckes und der
Temperaturdifferenz zur pseudokritischen Temperatur. Durch die Vorgabe dichterer
Polynomstitzwerte entlang der pseudokritischen Temperatur kénnen die hier sich stark

andernden Stoffwerte effizient approximiert werden.

Da keine hinreichend genaue Formel fir die Berechnung der pseudokritischen Tempe-
ratur zur Verflgung stand, wurde diese iterativ mit Hilfe des Stoffwertprogramms EQT
der RU Bochum /WAG97/ ermittelt. Fir gegebene Driicke wurde die Temperatur so
lange variiert, bis die spezifische Warmekapazitat den Maximalwert erreichte. Fur die
so ermittelten Sattigungs- bzw. pseudokritische Temperaturen wurden dann die Dichte

und die spez. Enthalpie berechnet. Diese Werte wurden mit den in ATHLET bisher
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verwendeten Approximationen /LERO7/ verglichen (Abb. 8.1). In der rechten Spalte
sind die Abweichungen dargestellt. Man kann deutlich einen Sprung im Temperaturver-
lauf bei 22.0 MPa erkennen, dessen Ursache in der ungenauen Berechnung der unter-
kritischen Sattigungstemperatur liegt. Ferner sind zu flachen Verlaufe der Dichte und
der spezifischen Enthalpie als Folge des weiten Ubergangsbereichs von 22.0 bis 22.5
MPa zwischen unterkritischem und Uberkritischem Stoffwertpaket erkennen. Mit stei-

gendem Druck weichen die pseudokritischen Werte zunehmend voneinander ab.

Um die Sattigungstemperatur naher an die EQT-Werte heranzufihren, wurden die Po-
lynomstitzwerte der Approximation von unterkritischem Wasser in ATHLET optimiert.
Der Ubergangsbereich zwischen den Stoffwertpaketen wurde verringert und die Poly-
nome fir die pseudokritische Enthalpie und Dichte verbessert. Die Ergebnisse der op-
timierten Programme sind in Abb. 8.2 dargestellt. In der Umgebung des kritischen

Punktes sind die Abweichungen nun deutlich geringer als bei A3.0A.

Die bei hoheren Dricken nach wie vor zunehmende Abweichung der mit EQT bzw.
ATHLET berechneten pseudokritischen Temperatur (Abb. 8.2 oben links und oben
rechts) ist hinsichtlich der Stoffwertapproximation nur von geringer Bedeutung, da zum
einen die (fehlerbehaftete) pseudokritische Temperatur von ATHLET sowohl fiir die Be-
rechnung der Polynomstitzwerte als auch fir die Interpolation im ATHLET-
Stoffwertpaket verwendet wird, so dass in ATHLET die Stoffwerte dann doch wieder
korrekt bestimmt werden, zum anderen ist der Verlauf der StoffgréRen hier deutlich fla-

cher als am kritischen Punkt.
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Abb. 8.1

250

Sattigungswerte bzw. pseudokritische Werte fur Temperatur, spez. Enthal-
pie und Dichte mit A3.0A berechnet. Mit _PC werden die mit dem EQT-

Programm ermittelten Sattigungs- bzw. pseudokritischen Werte bezeichnet

(s. Text oben), mit SAT die mit dem alten ATHLET Stoffwertprogramm be-

rechneten.
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Abb. 8.2  Sattigungswerte bzw. pseudokritische Werte flr Temperatur, spez. Enthal-
pie und Dichte mit A3.0B berechnet. Mit _PC werden die mit dem EQT-
Programm ermittelten Sattigungs- bzw. pseudokritischen Werte bezeichnet
(s. Text oben), mit SAT die mit dem neuen ATHLET Stoffwertprogramm
berechneten.
8.1.2 Thermodynamische Stoffgréf3en

Die thermodynamischen Stoffwerte Dichte und spezifische Enthalpie missen in

ATHLET als Funktion der Losungsvariablen Druck und Temperatur bereitgestellt wer-

den. Zusatzlich benttigt das ATHLET-Grundgleichungssystem deren partielle Ablei-
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tungen nach diesen Ldsungsvariablen. Da die Berechnung der Stoffwerte in Program-
men wie ATHLET sehr haufig erfolgt und die Stoffwertberechnung auf Basis der Helm-
holtz-Funktionen sehr rechenzeitintensiv ist, werden die Stoffwerte mit Hilfe bi-
kubischer Splines approximiert. Dazu werden flr geeignete Stitzstellen in p und T die
Spline-Koeffizienten sowohl fir die Stammfunktionen als auch fir die erforderlichen
partiellen Ableitungen berechnet. Da letztere — ausgenommen cp — vom Programm
EQT nicht berechnet werden, werden sie numerisch Uber Differenzenquotienten be-
stimmt. An Stelle eines rechteckigen Splinegitters in p und T werden die Temperatur-
stiitzstellen als Differenz zur pseudokritischen Temperatur vorgegeben. Durch eine ho-
he Temperaturstitzstellendichte in der Néaher der pseudokritischen Temperatur — und
nur dort — wird den in diesem Bereich auftretenden extremen Werten und starken
Krimmungen der Stoffwerte Rechnung getragen, ohne den numerischen Aufwand in
Zustandsbereichen mit flachen Stoffwertverlaufen unnétig zu erhéhen. Analog wird in
der Néahe des kritischen Drucks die Druckstitzstellendichte erhdht. Der Approximati-
onsbereich fur Uberkritische Stoffwerte begann mit dem alten Stoffwertpaket /LERQ7/
bei einem Druck von 22.5 MPa. Im nun verbesserten Programm wird das Uberkritische
Stoffwertpaket bereits bei 22.12 MPa angewendet. Das klingt wenig spektakular, hat
aber signifikante Bedeutung, da dieser Druck sehr viel naher am kritischen Punkt liegt
als bisher. Um die Stoffwerte in der Néhe des kritischen Punktes ohne allzu grof3e Wel-
ligkeit approximieren zu kdnnen, musste die Zahl der Stutzstellen deutlich erhdht wer-
den. Fir den Druck sind nun 15 Stitzwerte vorgegeben (vorher: 7), fir die Tempera-
turdifferenz 33 (vorher: 25). (Der Versuch, die Uberkritische Stoffwertapproximation
noch naher am kritischen Punkt beginnen zu lassen, scheiterte an den Unzulénglich-
keiten des EQT-Stoffwertprogrammes. Beispielsweise werden fir 22.1 MPa — also bei
Uberkritischem Druck — unterschiedliche Werte fur Flussigkeit und Dampf berechnet,
die dann auch noch vertauscht zu sein scheinen. Jedenfalls waren einige Dampfdich-
ten geringfugig groRer als die Flussigkeitsdichten, und einige Dampfenthalpien kleiner
als die FlUssigkeitsenthalpien. Die Unterschiede waren so gering, dass sie in der grafi-
schen Darstellung zunéachst nicht zu sehen waren. Die Berechnung der Splinekoeff-
Zienten, insbesondere fir die partiellen Ableitungen unter Verwendung der Diffe-
renzenquotienten, war aber so beeintrachtigt, dass die approximierten Stoffwerte wellig

waren.)

Druckstutzwerte (Pa):

2.2120000D+07, 2.2150000D+07, 2.2190000D+07,

2.2240000D+07, 2.2300000D+07, 2.2400000D+07, 2.2500000D+07,
2.2700000D+07, 2.3000000D+07, 2.3500000D+07, 2.4500000D+07,
2.6000000D+07, 3.0000000D+07, 5.0000000D+07, 1.0000000D+08
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Temperaturstitzwerte (T-Tsat; K):

-6.0000000D+02, -4.0000000D+02, -3.0000000D+02,

-2.0000000D+02, -1.0000000D+02, -5.0000000D+01, -2.0000000D+01,
-8.0000000D+00, -4.0000000D+00, -2.0000000D+00, -1.0000000D+00,
-5.0000000D-01, -3.0000000D-01, -2.0000000D-01, -1.2000000D-01,
-5.0000000D-02, 0.0000000D+00, 5.0000000D-02, 1.2000000D-01,
2.0000000D-01, 3.0000000D-01, 5.0000000D-01, 1.0000000D+00,
2.0000000D+00, 4.0000000D+00, 8.0000000D+00, 2.0000000D+01,
5.0000000D+01, 1.0000000D+02, 2.0000000D+02, 3.0000000D+02,
8.0000000D+02, 3.0000000D+03

8.1.3 Ubergang zwischen unter- und tiberkritischem Stoffwertpaket

In ATHLET existieren nun zwei eigenstandige Stoffwertpakete. Eines flr unterkriti-
sches Wasser, das die Stoffwerte fir Wasser und fir Dampf bis zu einem maximalen
Druck von 21.9 MPa bestimmt, und eines flr Uberkritische ,FlUssigkeit®, das erst ab
22.12 MPa Werte liefert. Wollte man fir letzteres den Giltigkeitsbereich zu niedrigeren
Dricken hin erweitern, misste man auch in diesem Stoffwertpaket beide Phasen ab-
bilden, also die Stoffwerte fiir Wasser und Dampf getrennt berechnen, was zusatzliche
Splinekoeffizienten fur ,Dampf* und die Darstellung der metastabilen Zustande beider
Phasen erfordert hatte. Hinzu kommt, dass eine Splineapproximation der Stoffwerte
am kritischen Punkt nicht realisierbar ist und dass es fiur die Anwendung in ATHLET-
Simulationen moglicherweise numerische Probleme geben konnte, wirde man die
Stoffwerte realistisch — also ihr extremes Verhalten — abbilden. Eine ,Entscharfung”
konnte die numerische Stabilitdt erhdhen, ohne allzu viel Genauigkeit einzubif3en. Fur
die Realisierung des Ubergangs zwischen den Stoffwertpaketen wirkt sich die fehlende
Uberlappung aber sehr nachteilig aus. Hier miissen die Eingangsparameter Druck und
Temperatur fir die jeweiligen Stoffwertpakete individuell auf deren jeweiligen Giiltig-
keitsbereich begrenzt werden, wahrend die Sattigungs- bzw. pseudokritischen Werte
kontinuierlich berechnet werden. Wahrend im unterkritischen Stoffwertpaket die
Dampfwerte als Funktion des Drucks und der Temperaturdifferenz Tv — Ts berechnet
werden, werden die der Flissigkeit als Funktion von T und der Druckdifferenz P — Ps
bestimmt, mit Ps = f(TL). Insbesondere in der N&he des kritischen Punktes ist deshalb

eine sehr hohe Konsistenz von Ts = f(P) und Ps = f(T) erforderlich.

8.1.4 Grafische Darstellung der thermodynamischen Stoffwerte

Im Folgenden werden die thermodynamischen Stoffgr63en Dichte und spezifische

Enthalpie sowie deren partielle Ableitungen nach Druck und Temperatur in der Nahe
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des kritischen Punktes dargestellt. Es werden die von EQT berechneten Werte sowohl
mit den bisher in ATHLET 3.0A berechneten als auch mit den neuen ab ATHLET 3.0B
verfligbaren Ergebnissen verglichen. Da die partiellen Ableitungen einen grof3en Wer-
tebereich aufweisen, werden sie unterschiedlich gezoomt dargestellt. Auf den folgen-
den Seite stehen oben die EQT-Werte, darunter die von A3.0A und ganz unten die von

A3.0B. Die markantesten Unterschiede sind mit Pfeilen gekennzeichnet.

Die wichtigsten Verbesserungen sind im Folgenden kurz skizziert:

e Aufgrund des verkleinerten Ubergangsintervalls zwischen den beiden Stoff-
wertpaketen treffen sich die Sattigungswerte fir Dichte und spezifische Enthal-
pie der beiden Phasen nun bei 22.12 MPa, also deutlich ndher am kritischen
Druck von 22.07 MPa (s. Abb. 8.3).

o Die Maximalwerte der partiellen Ableitungen in der Umgebung des kritischen
Punktes konnten deutlich erhéht werden (s. Abb. 8.4 und Abb. 8.5). Sie errei-
chen jedoch immer noch nicht die realistischen Werte; im Hinblick auf die nu-
merische Stabilitat von ATHLET ist dies aber auch nicht unbedingt erstrebens-
wert.

o Die Welligkeit der partiellen Ableitungen konnte verringert, aber nicht vollstan-
dig beseitigt werden (s. Abb. 8.8 und Abb. 8.9).

Die Verbesserungen beschréanken sich im Wesentlichen auf den Bereich Uberkritischer
Driicke und das Ubergangsintervall zwischen den beiden Stoffwertpaketen. N&hert
man sich von niedrigem Druck aus dem kritischen Punkt, weisen die Stoffwerte einen
zunehmend gekrimmten Verlauf auf. Dieser wird vom unterkritischen Stoffwertpro-
gramm nicht in vollem Umfang wiedergegeben. Am Deutlichsten ist dies bei den parti-
ellen Ableitungen zu erkennen (s. beispielsweise Abb. 8.4 und Abb. 8.5). Da man Spli-
nefunktionen nicht manuell erweitern kann, hatte man zur Behebung dieser Abwei-
chungen das unterkritische Stoffwertpaket komplett neu erstellen missen. Aus den be-

reits eingangs erwéhnten Griinden wurde davon abgesehen.
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Abb. 8.3  Spezifische Enthalpie und Dichte, Vergleich von EQT, A3.0A und A3.0B
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Abb. 8.5 Partielle Ableitungen g—; und g_Z' Vergleich von EQT, A3.0A und A3.0B.
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Abb. 8.6 Partielle Ableitungen Z—: und Z—Z, Vergleich von EQT, A3.0A und A3.0B (ge-

zoomt 1).
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Partielle Ableitungen Z—; und Z—Z, Vergleich von EQT, A3.0A und A3.0B (ge-

zoomt 2).
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Abb. 8.9 Partielle Ableitungen > und F Vergleich von EQT, A3.0A und A3.0B (ge-
zoomt 2).
8.1.5 Testrechnungen mit dem neuen Stoffwertpaket

Mit dem verbesserten Stoffwertpaket wurden mehrere ATHLET-Rechnungen durchge-
fuhrt und die Ergebnisse mit ATHLET 3.0A verglichen. Die Ergebnisse waren insge-
samt sehr ahnlich, die Verbesserung der Stoffwertberechnung hatte also keinen gro-
Ben Einfluss. Das liegt vermutlich daran, dass die Stoffwerte nur in einem kleinen Zu-
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standsbereich in der Umgebung des kritischen Punktes Uberarbeitet worden sind.
Gleichzeitig ist dies auch ein Beleg daflrr, dass das alte Stoffwertpaket durchaus an-
wendbar war. Erfreulicherweise hat sich Sorge, wegen der nun deutlich groReren parti-
ellen Ableitungen EinbuRRen bei der numerischen Stabilitdt hinnehmen zu missen, als

unbegriindet erwiesen.

Betrachtet man jedoch lokale Zustande detaillierter, so sind doch hin und wieder Ver-
besserungen erkennbar. In Abb. 8.10 werden physikalische Gré3en in einem algebrai-
schen Kontrollvolumen (time dependent volume, TDV) verglichen, dessen Druck bei
konstanter spezifischer Enthalpie den kritischen Druck passiert. Im TDV wird aus den
vom Benutzer vorgegebenen Werten fiir Druck und spezifischer Enthalpie die Fluid-
temperatur iterativ durch Aufruf des Stoffwertpaketes flr Druck und Temperatur ermit-
telt. Danach werden — wie Ublich — die Stoffwerte berechnet. Die Bilder zeigen, dass
mit ATHLET 3.0A der dabei auftretende Temperaturanstieg beim kritischen Druck ge-
stort ist, was sich dann auch auf die Berechnung der Dichte auswirkt. Mit dem neuen

Stoffwertpaket ist der Temperaturanstieg auch in diesem Bereich stetig und ungestort.

Die Plots der Abb. 8-11 zeigen die Verlaufe von Temperatur und spezifischer Wéarme-
kapazitat entlang eines beheizten Rohres (konstante Leistungsverteilung) bei einem
Druck von 24 MPa. Die Fluidtemperatur passiert dabei die pseudokritische Temperatur,
was deutlich am dort flachen Temperaturanstieg zu erkennen ist. Wahrend sich die
Temperaturverlaufe der beiden Programmversionen kaum unterscheiden, zeigt das al-
te Programmpaket (A3.0A) einen deutlichen Einbruch der spezifischen Warmekapazi-
tat in der Nahe der pseudokritischen Temperatur; mit dem neuen Stoffwertprogramm
wird ein glatter Verlauf erzielt.
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Abb. 8.11 Beheiztes Pipe bei 24 MPa: Ortsprofil von Fluidtemp. (links) und spez.
Warmekapazitat (rechts); Vergleich von A3.0A (oben) mit A3.0B (unten)
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8.2 Erweiterungen in ATHLET fur flissigmetallgekihlte Systeme

Bei Reaktoren der Generation IV sind Reaktivitatsriickwirkungen zu modellieren, die im
LWR keine Bedeutung haben und deshalb vom Punktkinetikmodell in ATHLET nicht er-
fasst werden. Uber die externe Reaktivitat des Punktkinetikmodells kénnen solche Bei-
trdge dennoch bericksichtigt werden. Dazu missen vom Programmanwender geeig-
nete GCSM-Modelle geschrieben werden, die die erforderlichen thermohydraulischen
Daten abgreifen und diese mit Hilfe von Tabellen in Ruckwirkungskoeffizienten um-
rechnen. Zu diesem Zweck wurde ein neues GCSM-Prozesssignal geschrieben, das
fir den gesamten Kern oder Teile davon die mittlere Hullrohroberflachentemperatur

gewichtet bestimmt.

In ATHLET wurde die Korrelation nach Philippeoneau /PHI92/ implementiert, die die
Warmeleitfahigkeit von MOX-Brennstoff als Funktion der Temperatur und des Ab-

brands berechnet.
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9 AP 7: Beteiligung an den EU-Projekten ESNII+ und
MAXSIMA

9.1 Das EU-Projekt ESNII+

Im EU-Vorhaben ESNII+ ist die GRS im Workpackage 6 (Core Safety) an der Task 6.1
(Core safety calculations for the ESNII reactors) beteiligt und bearbeitet darin die Sub-
tasks 6.1.2 (ASTRID core safety coefficients) und 6.1.3 (ASTRID core behaviour under
design-basis accident conditions). Die durchgefiihrten Arbeiten und Ergebnisse werden

in den folgenden drei Abschnitten dokumentiert.

9.1.1 Neutronenphysikalische Modellierung des ASTRID-Kerns

Basierend auf der in Subtask 6.1.1 bereitgestellten neutronenphysikalischen Spezifika-
tion des ASTRID-Kerns wurden deterministische 3D-Kernberechnungen zur Ermittlung
von Multiplikationsfaktor, raumlicher Leistungsverteilung, Abschaltreaktivitaten und der
integralen Steuerelementwirksamkeit sowie folgender Reaktivitéatskoeffizienten durch-

gefuhrt:

e Doppler-Konstante,

o Reaktivitatsriickwirkung aufgrund thermischer Brennstoff-/Hullrohr-
Ausdehnung,

¢ Diagrid-Reaktivitatsriickwirkung,

e Reaktivitatsrickwirkung aufgrund thermischer Ausdehnung der Brennelement-
Kasten (Wrapper),

e Reakitivitatsruckwirkung aufgrund von Kuhlmittelverdrangung (Void) fur ver-

schiedene Voiding-Szenarien.

Abb. 9.1 zeigt links einen radialen und rechts einen axialen Schnitt durch den ASTRID-

Kern gemaf der im Rahmen von ESNII+ zur Verfugung gestellten Spezifikation.
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Abb. 9.1 Radiale (links) und axiale (rechts) Kernkonfiguration von ASTRID gemanR
der Spezifikation von ESNII+.

Zur 3D-Kernberechnung wurden zundchst mittels HELIOS-1.12 Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittsdaten fir alle Brennelemente sowie alle sonstigen Komponenten
(Steuer-, Abschalt-, Reflektor-, Schild-, Natrium-Plenum-Elemente etc.) in 8 Energie-

gruppen (siehe Tab. 9.1) berechnet.

Index Lower limit Index Lower limit
(eV) (eV)
1 2.2313E+06 5 4.0868E+04
2 8.2085E+05 6 1.5034E+04
3 3.0197E+05 7 7.4852E+02

4 1.1109E+05 8 1.0000E-04
Tab. 9.1  Energiegrenzen der 8-Gruppen-Struktur.

Fur Brennelemente der Spalt- und Brutzone sowie innerer und aul3erer Kernzone wur-
de in HELIOS-1.12 das jeweilige Brennelement im unendlichen Gitter (siehe Abb. 9.2)
modelliert, fur alle Gbrigen Komponenten wurden Modelle &hnlich denen in Kapitel 4.3
beschriebenen verwendet (siehe Abb. 9.3). In allen Fallen liefern reflektierende Rand-
bedingungen in HELIOS Anordnungen im unendlichen Gitter fur Brennelemente und

Superzellen.
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Abb. 9.2 HELIOS-Modelle fir Brennelemente von ASTRID, links z. B. fur die Spalt-

zone der inneren Kernzone und rechts fir die untere axiale Brutzone.
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Abb. 9.3 HELIOS-Superzell-Modelle fir Nicht-Brennelemente, links z. B. fur das
CSD-Steuerelement und rechts fur das DSD-Abschaltelement.

Mit den wie beschrieben generierten 8-Gruppen-Wirkungsquerschnittsdaten wurden
deterministische 3D-Kernberechnungen mit dem Mehrgruppen-Diffusions-Modul TPEN
von PARCS durchgefiihrt. FEM-Diffusionsprogramm durchgefiihrt. Da das verfiigbare
Release von PARCS hierbei jedoch teils die in Kapitel 4.4.2.2 erwahnten Konvergenz-
probleme aufwies, wurde das FEM-Diffusionsprogramm FEMDIff3D eingesetzt, wel-

ches diese Probleme nicht zeigte.
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Materialverteilung des deterministischen Kernmodells von ASTRID in einer

Abb. 9.4

Hoéhe von 120 cm im Nominalzustand mit den Steuerelementen in Parkpo-

sitionen.

Abb. 9.4 zeigt die Materialverteilung des deterministischen Kernmodells von ASTRID in

einer Héhe von 120 cm im Nominalzustand mit den Steuerelementen in Parkpositio-

nen. Zu erkennen sind innere und auRere Kernzone (blau bzw. griin), Reflektor (oran-

ge), radialer Schild (rot) sowie die Positionen der Dummy-Elemente (gelb) und der

Steuerelemente (grin) in der inneren Kernzone. Alle Geometrie-, Temperatur- und Ma-

terialdaten wurden der in Subtask 6.1.1 bereitgestellten Datenbank ASTRIDCoreSpe-

cificationTemplate_v6b.xls entnommen. Da FEMDIff3D auf Dreiecksprismen benutzt,

wird jedes Hexagon durch 6 Dreiecksprismen dargestellt. Die axiale Diskretisierung va-

riiert — je nach Materialzone und deren axialer Ausdehnung — zwischen 2,519 cm und

8,8165 cm, so dass das Modell insgesamt 39 axiale Maschen aufweist.

Fir den Kern im Nominalzustand und den Steuerelementen in Parkstellung sind die

radialen Leistungsdichteverteilungen in Abb. 9.5 fiir die untere Brutzone (links) und die

untere Spaltzone (rechts) gezeigt, in Abb. 9.6 flr die innere Brutzone (links) und die

obere Spaltzone (rechts).

Die integrale Steuerstabwirksamkeit fir die CSD-Elemente als Funktion der Einfahrtie-

fe ist in Abb. 9.8 wiedergegeben.
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Tab. 9.2 zeigt die fir ASTRID zu betrachtende Kernzustande zur Berechnung der Re-
aktivitatskoeffizienten der Brennstofftemperatur-Ruckwirkung, der Reaktivitatsrickwir-
kung aufgrund thermischer Brennstoff-/Hullrohr-Ausdehnung, der  Diagrid-
Reaktivitatsrickwirkung sowie der Reaktivitatsriickwirkung aufgrund thermischer Aus-
dehnung der Brennelement-Kéasten (Wrapper) mit den jeweils berechnete Multiplikati-
onsfaktoren bzw. Reaktivitatseffekten. Die Reaktivitatsriuckwirkung aufgrund von Kuhl-
mittelverdrangung (Voiding) wird fur die in Tab. 9.3 aufgelisteten 9 verschiedenen Voi-
ding-Szenarien berechnet. Eine Ubersicht im Vergleich mit anderen Rechencodes- und
Methoden ist in Abb. 9.7 gezeigt. Abb. 9.8 schliel3lich gibt die berechnete integrale
Steuerstabwirksamkeit der CSD-Elemente als Funktion der relativen Einfahrtiefe (be-

zogen auf die Gesamt-Einfahrtiefe) an.

Erganzend zu den deterministischen 3D-Kernberechnungen und zur Berechnung kine-
tischer Parameter wurde zusatzlich ein detailliertes SERPENT-2.1.21-Ganzkernmodell
von ASTRID entwickelt. Ein radialer Schnitt innerhalb der axialen aktiven Kernzone ist
in Abb. 9.9 zu sehen. Die auf Basis von JEFF-3.1-Punktdaten berechneten Anteile ver-
zbgerter Neutronen und Zerfallskonstanten der Mutterkerne sind in Tab. 9.4 angege-

ben.
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Zustand Troee  Trert TcLap Tcoo.  ToieriD Twrap P§§EO 0 PE§EO 0 eff (pACﬁU
SCRAM NOM  NOM NOM  NOM NOM NOM 100%  100% 094930 -5805
SCRAM+COLD 473K 473K 473K 473K 473K 473K 100%  100% 095659 -5002
DOPPLER1 1200K  NOM NOM  NOM NOM NOM  CRITICAL 0%  1,00596 129
DOPPLER2 1800K  NOM NOM  NOM NOM NOM  CRITICAL 0% 100353 -112
DOPPLER3 NOM 600K ~ NOM  NOM NOM NOM  CRITICAL 0%  1,00580 113
DOPPLER4 NOM 1200K  NOM  NOM NOM NOM  CRITICAL 0%  1,00384 -81
CLAD_EXP1 NOM  NOM NOM+200 NOM NOM NOM  CRITICAL 0% 100441 -25
CLAD_EXP2 NOM  NOM  NOM+400 NOM NOM NOM  CRITICAL 0%  1,00397 -68
DIAGR_ EXP1 ~ NOM  NOM NOM ~ NOM NOM+200 ~ NOM  CRITICAL 0%  1,00280 -185
DIAGR_EXP2 ~ NOM  NOM NOM ~ NOM NOM+400 ~ NOM  CRITICAL 0%  1,00080 -384
WRAP_EXP1 NOM  NOM NOM  NOM NOM  NOM+200 CRITICAL 0% 100497 31
WRAP_EXP2 NOM  NOM NOM  NOM NOM  NOM+400 CRITICAL 0%  1,00518 51
Tab. 9.2  Fur ASTRID zu betrachtende Kernzustéande und berechnete Multiplikati-

onsfaktoren bzw. Reaktivitatseffekte. NOM bedeutet Temperatur im Nomi-

nalzustand.
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Voiding-Szenario Void effect

(pcm)
1. Void everything above inner zone fissile -1501
2. Void upper fissile region of inner zone only 438
3. Void inner fertile region of inner zone only 379
4. Void lower fissile region of inner zone only 203
5. Void everything above outer zone fissile -315
6. Void fissile region of outer zone only 261
7. Void everything above inner zone fissile and outer zone fissile -1794
8. Void lower fissile, upper fissile and inner fertile region of inner zone as well as
fissile region of outer zone 1258
9. Void all fuel regions (fissile and fertile) and all regions above, including interas-
sembly gaps -739
Tab. 9.3  FiUr ASTRID zu betrachtende Voiding-Szenarien. (In allen Szenarien aul3er
Nr. 9 verbleibt Kiihimittel zwischen benachbarten Wrappern.)
1500
1000

Reaktivitatseffekt (pcm)

Abb

500
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o
S

-1000

-1500

-2000

. 9.7

2 3
Voiding-Szenario

H |nstitut A H nstitut B, Code 1
H |nstitut C m Diese Arbeit
= Institut B, Code 2  mInstitut D, Code 1

Institut D, Code 2 Institut E i
Institut F Institut G
Mittelwert

Reaktivitatswerte flr die verschiedenen Voiding-Szenarien im Vergleich

mit den Ergebnissen anderer Codes/Institute.
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Abb. 9.8 Integrale Steuerstabwirksamkeit der CSD-Elemente.

Abb. 9.9 Radiale Darstellung des SERPENT-Ganzkernmodells von ASTRID in der

aktiven axialen Kernregion.

Delayed neutron

1 2 3 4 5 6 7 8
precursor group
B (pcm) 5.64 58.73 21.27 51.23 113.28 46.49 41.19 19.88
A (Lsec) 0.012467  0.028292  0.042524  0.13304 0.29247 0.66649  1.6348  3.5546

Tab. 9.4  Mit SERPENT und JEFF-3.1-Punktdaten berechnete Anteile verzdgerter

Neutronen und Zerfallskonstanten der Mutterkerne fiir ASTRID.
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9.1.2 Thermohydraulische Modellierung des Kerns und Primarsystems von
ASTRID in ATHLET

9.1.2.1 Modellierung der nuklearen Leistungsfreisetzung

Gemall ESNII+-ASTRID-Spezifikation ist die nukleare Leistungsfreisetzung nach ei-
nem Punktkinetikmodell zu bestimmen. Um die in Spalt- und Brutzonen unterschiedli-
chen Doppler-Rickwirkungskoeffizienten und Bezugstemperaturen beriicksichtigen zu
kénnen, werden die Brennstabe durch unterschiedliche HCOs abgebildet. Dartiber hin-
aus ist der Reaktorkern in zwei Neutronenkinetik-(NK-)Sektionen unterteilt, je eine flr
Spalt- und Brutzonen, und die HCOs sind den diesen beiden NK-Sektionen entspre-
chend zugeordnet. Somit werden die Ruckwirkungen aus Dopplertemperatur, Kihimit-
teldichte und KuhImitteltemperatur fur Spalt- und Brutzonen der einzelnen Brennstébe
unabhangig voneinander berechnet, wobei fur Kihimitteltemperatur und -dichte diesel-
ben Ruckwirkungskoeffizienten verwendet werden, d.h. keine Unterscheidung zwi-

schen Spalt- und Brutzone getroffen wird.

Das Punktkinetikmodell von ATHLET wurde urspringlich fiir die Simulation von
Leichtwasserreaktoren entwickelt. Es bertcksichtigt daher Ruckwirkungen von Dopp-
lertemperatur sowie Temperatur und Dichte des Kuhlmittels. Zusatzlich kann ein exter-
nes Reaktivitatssignal hinzugefligt werden, welches vom GCSM-Modul von ATHLET
geliefert wird. Die Simulation von ASTRID erfordert die Beriicksichtigung folgender zu-

satzlicher Ruckwirkungsmechanismen:

e Ausdehnung der Kerngitterplatte,
e axiale Ausdehnung von Brennstab und Huillrohr sowie

¢ Ausdehnung des Steuerelementantriebs.

Diese Rickwirkungsmechanismen werden mittels GCSM-Regler implementiert. Dazu

werden zunachst die einzelnen Beitrage wie folgt berechnet:

e Ausdehnung der Kerngitterplatte: Berechnung aus der aktuellen Temperatur
der Kerngitterplatte und der spezifizierten Reaktivitdts-Ruckwirkung, die nach
der Temperatur tabelliert im ATHLET-Eingabedatensatz angegeben ist; An-

wendung auf alle Stabe gleichermal3en.
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e Axiale Ausdehnung von Brennstab und Hillrohr: Berechnung aus dem momen-
tanen Mittelwert der Hullrohr-Oberflachentemperatur. Dabei werden die Reakti-
vitdts-Ruckwirkungen von Spalt- und Brutzone getrennt aus den Ruckwir-
kungstabellen gemald Spezifikation berechnet und die Reaktivitats-
Ruckwirkungen den Spalt- und Brutzonen der Stabe getrennt zugeordnet.

e Ausdehnung des Steuerelementantriebs: Berechnung aus der aktuellen Tem-
peratur am Kernaustritt und der spezifizierten Reaktivitats-Rickwirkung; An-

wendung auf alle Stébe gleichermalien.

Diese Reaktivitatsruckwirkungsbeitrdge werden addiert und als externes Reaktivitats-
signal den Stabgruppen nach Spalt- und Brutzone separiert zugeordnet. Es sei er-
wahnt, dass fir die Reaktivitatsriickwirkungen des ATHLET-Punktkinetikmodells (ein-
schlieBlich den externen Reaktivitaten) am Ende der stationaren Rechnung (und der
Nulltransiente) jeweils eine Kompensation zu Null berechnet wird, so dass die eigentli-
che Transiente stets von einem Zustand mit Reaktivitat Null startet. Der externe Reak-

tivitatsbeitrag wird in Summe zu Null kompensiert, nicht dessen einzelne Beitrage.

Die nachfolgenden Abbildungen zeigen die Reaktivitatsriickwirkungen als Funktionen
der jeweiligen Temperaturen so, wie sie spezifikationsgemaf den Projektpartnern von
ESNII+ Task 6.1.3 zur Verfugung gestellt und im ATHLET-Punktkinetikmodell verwen-
det wurden. Die Reaktivitatsriickwirkungen der Brennstofftemperatur und der simulta-
nen axialen Ausdehnung von Brennstoff und Hullrohr in der Spaltzone sind in Abb.
9.10 dargestellt. Abb. 9.11 gibt die Reaktivitatsrickwirkungen aus der simultanen axia-
len Ausdehnung von Brennstoff und Hallrohr in der Bruttzone und der Kerngitterplat-
tenausdehnung wieder. Die Reaktivitatsrickwirkungen aus der Kuhlmittelausdehnung
und der Ausdehnung des Steuerelementantriebs sind schlief3lich in Abb. 9.12 gezeigt.
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Abb. 9.11 Links: Reaktivitatsrickwirkung aus der axialen Ausdehnung von Brennstab

und Hallrohr (simultan) der Brutzone. Rechts: Reaktivitatsriickwirkung aus

der radialen Ausdehnung der Kerngitterplatte als Funktion der Kernein-

trittstemperatur.
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Abb. 9.12 Links: Reaktivitatsrickwirkung aus der Kuhlmittelausdehnung als Funktion
der KuhImitteltemperatur. Rechts: Reaktivitatsriickwirkung aus der Aus-
dehnung des Steuerelementantriebs als Funktion der Kernaustrittstempe-

ratur.

9.1.2.2 Modellierung der Thermohydraulik des Kithimittels

Die Nodalisierung des Reaktorbeckens ist in Abb. 6.56 dargestellt. In HOTPOOL und
CNTRLPLUG wird ein Mischungsniveau (Mixture Level, ML) mit Argon als Polstergas
definiert, siehe Abb. 9.13. Der Gasdruck wird mit ca. 1 bar angegeben. Aufgrund der
komplexen stationaren Stromungsverteilung (z. B. Querverbindungsobjekt CCO1 zwi-
schen Control Plug und Hot Pool) wird die Simulation mit stagnierendem KuhiImittel auf
der Primarseite bei gleichzeitiger Volllast gestartet. Sekundéarseitig wird von nominalen
Natrium-Stromungsbedingungen ausgegangen. Nach der stationaren Rechnung, die
alle thermohydraulischen Zustande des Kuhlmittels sowie die Temperaturverteilungen
in den Strukturkomponenten (Brennstébe, Warmetauscherrohre) initialisiert, wird an-
schlielBend eine Nulltransiente zwischen den Zeitpunkten —500 s und O s gerechnet,
und die Umwalzpumpe wird eingeschaltet. Dieser spezielle Simulationsmodus kombi-
niert eine regulare transiente Simulation des thermohydraulischen Verhaltens des
Kahlmittels und der Strukturmaterialien mit der stationaren Betriebsart des Neutronen-
kinetikmodells, welches die nukleare Leistungserzeugung konstant halt und die Kom-
pensationsterme fir die Reaktivitatsrickwirkung berechnet, um spéater die eigentliche
Transiente aus einem stationdren Zustand mit verschwindender Reaktivitat starten zu

kénnen. Abb. 9.14 zeigt die stationare Verteilung der Kihlmitteltemperatur.
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Abb. 9.13 Von ATHLET berechnete Kihlmittelverteilung im stationaren Ausgangszu-
stand von ASTRID (inkl. HTX-Rohrtemperatur TSL).
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FLUIDTEMP TSL
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3.38E+02 9.41E+023.37E+02 5.27E+02

Abb. 9.14 Von ATHLET berechnete Temperaturverteilungen im Kihlmittel und HTX

im stationdren Ausgangszustand von ASTRID.

9.1.3 Simulation des Unprotected Loss Of Flow (ULOF) in ASTRID mit
ATHLET

Zum Zeitpunkt t = 0 s beginnt das Auslaufen der Pumpe. Die ESNII+-Spezifikation zu
ASTRID gibt nur die zeitliche Entwicklung der Pumpendrehzahl an. Dies ist unbrauch-
bar, da keine Informationen zur Pumpencharakteristik vorliegen. Daher wurde eine
spezielle Pumpensteuerung in ATHLET angewandt, die die zeitabhangige Pumpenfor-
derhdhe so berechnet, dass hiermit der geforderte Zeitverlauf des Kihlmittelmassen-
stroms erreicht wird. Die Angaben zur Pumpendrehzahl werden nicht genutzt. Der se-

kundarseitige Massen und die HTX-Eintrittstemperatur werden stets konstant gehalten.

Die ATHLET-Simulation wird beendet, sobald die Siedetemperatur von Natrium an ir-
gendeiner Stelle im Simulationsmodell Giberschritten wird. Da die Siedetemperatur von

Natrium eine Funktion des Druckes ist, ist es entscheidend, die Rechnung mit dem kor-
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rekten primarseitigen Systemdruck zu starten und die Druckverteilung im Reaktorbe-

cken genau zu berechnen. Die Dricke im stationaren Zustand sind wie folgt:

Argon-Gas-Zone: 1,06 bar
Diagrid (Kerngitterplatte): 5,1 bar
Kernaustritt: 2 bar
Pumpenférderduck: 3,5 bar

Wahrend der Transiente steigt der Gasdruck geringfugig auf 1,2 bar (Aufheizung von
Natrium und Argon), wahrend — aufgrund des Pumpenauslaufens — der Druck am
Kernaustritt auf etwa 1,7 bar sinkt. Die Sattigungstemperatur von Natrium betragt bei
1,7 bar ca. 942 °C. Im ATHLET-Programmcode wurde die Sattigungstemperatur von
883 °C (bei 1,0 bar) auf 942 °C (bei 1,7 bar) gedndert. Nach 118 s beginnt das Sieden
im inneren HeilRkanal. Die Temperaturverteilung zu diesem Zeitpunkt ist in Abb. 9.15

wiedergegeben.

FLUIDTEMP TSL

|
3.38E+02 9.41E+023.37E+02 5.27E+02

Abb. 9.15 Von ATHLET berechnete Temperaturverteilungen im KihImittel und HTX

von ASTRID am Ende der Transiente.
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9.1.4

Zeitliche Verlaufe wichtiger KenngréfRen der ATHLET-Simulation der
ULOF-Transiente

Die nachfolgenden Diagramme zeigen die Zeitverlaufe der wichtigsten physikalischen

GroRRen wahrend der ULOF-Transiente. Die Legenden enthalten i.d.R. die Namen der

TFOs. Sofern sich daran ein Index anschlief3t, bezieht sich dieser auf die Indizierung
im internen TFO-Netzwerk. CORE-IH 30 beispielsweise bedeutet das Kontrollvolumen
Nr. 30 im TFO mit Namen CORE-IH (siehe Abb. 6.56).
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Abb. 9.16 Zeitliche Verlaufe wichtiger Kenngrof3en der ATHLET-Simulation der ULOF-

Transiente.
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9.1.5 Anmerkungen zu den Besonderheiten der ATHLET-Simulation

Bei ATHLET handelt es sich bekanntlich um einen eindimensionalen Lumped-
Parameter-Thermohydraulik-Code, bei dem die internen Strdmungsverhéltnisse mittels
paralleler Kanéle modelliert werden kdnnen. Fur das vorliegende einfache Simulati-
onsmodell bedeutet dies, dass einige Komponenten des Modells an der Transiente
nicht wirklich beteiligt sind, beispielsweise STRONGBACK sowie oberer und unterer
Teil des COLDPOOLs. Lediglich die Kontrollvolumina des COLDPOOLSs zwischen IHX-
Austritt und PUMP-Eintritt weisen einen Kuhlmittelstrom auf. Der Verlauf der DIAGRID-
Temperatur (und damit der Kerneintrittstemperatur) hangt von der Vermischung des
Kdhlmittels am IHX-Austritt mit dem (wéarmeren) Kihimittel des COLDPOOL ab. In der
Nodalisierung von Abb. 6-56 findet keine Mischung statt. Zum Nachweis dieses Effekts
wurde eine weitere Simulation mit einem modifizierten Modell durchgefiihrt, in dem der
COLDPOOL durch nur ein Kontrollvolumen dargestellt wird. Dies bedeutet vollstéandige
Kdhlmittel-Durchmischung. Wie erwartet, kuhlt sich DIAGRID um 6 K weniger ab als
zuvor und die Siedetemperatur von Natrium wird einige Sekunden spéater erreicht (sie-
he Abb. 9.17).
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Abb. 9.17 DIAGRID-Temperatur mit feiner (links) und grober (rechts) Nodalisierung
des COLDPOOLs.
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9.2 Das EU-Projekt MAXSIMA

Das belgische nukleare Forschungszentrum SCK'CEN in Mol beabsichtigt den Bau ei-
nes Forschungsreaktors mit der Bezeichnung Multi-purpose Hybrid Research Reactor
for High-tech Applications (MYRRHA). Dieser Reaktor soll den alternden Multifunkti-
onsMaterialforschungs- Reaktor BR2 aus dem Jahr 1962 ersetzen. Der MYRRHA- Re-
aktor soll als ein "accelerator driven system (ADS)" konzipiert werden. Der typische
Aufbau eines ADS besteht aus einem unterkritisch ausgelegten Reaktor mit einem zu-
satzlichen Beschleuniger. In einem unterkritisch ausgelegten Reaktor ist die Zahl der
durch Kernspaltung erzeugten Neutronen nicht ausreichend fiur eine selbsterhaltende
Kettenreaktion. Die Kettenreaktion eines ADS erfordert zusatzliche Neutronen, welche
durch Beschuss eines Targets mit Protonen aus einem Beschleuniger und der hier-

durch entstehenden zuséatzlichen Neutronen aufrechterhalten wird.

Die GRS beteiligt sich am Workpackage WP2 (Safety Analysis in support of MYRRHA)
von MAXSIMA, speziell zu Task 2.2 ,Transient analyses using system codes” mittels

Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen mit dem GRS-Programmsystem SUSA.

Im Rahmen der Phase 1 des Tasks 2.2 des MAXSIMA Projektes konzentrieren sich die
Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen des MYRRHA (Versionsentwurf 1.4) Designs
hauptséachlich auf ,Loss-of-flow" Storfélle. Es wurden zwei Transienten, nahmlich “Un-
protected Loss of Flow” (ULOF) und “Protected Loss of Flow” (PLOF), gerechnet und

analysiert.

Am Beginn der ULOF-Transiente werden alle primarseitigen Pumpen abgeschaltet. Fir
die Analyse wird hierzu unterstellt, dass das sekundare Warmeabfuhrsystem im er-
zwungenen Konvektionsmodus uneingeschrankt funktionstichtig ist. Es wird zusatzlich
das Versagen der Reaktorschnellabschaltung angenommen. Die Pumpenauslaufkur-
ven der Hauptkihlmittelpumpen (oder entsprechenden primérseitigen Massenstrome)
sind mit RELAP5 von ENEA-Experten berechnet.

Fur die PLOF Transiente werden zur Beginn ebenso alle primarseitigen Pumpen abge-
schaltet. Das sekundare Warmeabfuhrsystem bleibt im erzwungenen Konvektionsmo-
dus uneingeschrankt funktionstiichtig. Die Reaktorschnellabschaltungssystem ist in-
takt. Das erste RESA-Signal “Elektrische Leistung an den Hauptkihlmittelpumpen
niedriger als 50% des nominalen Wertes” bleibt unwirksam. Das zweite RESA-Signal

.Brennelementtemperatur gro3er als 120 % des nominalen Wertes" wird ausgeldst. In
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diesem Fall wird das RESA-Signal nach 6 s ausgeldst und die Steuerstdbe werden

nach 1 s Verzdgerung eingefuhrt.

Es wurden insgesamt 14 potentiell wichtige unsichere Parameter identifiziert und quan-

tifiziert. Die unsicheren Eingabe-Parameter sind in der Tab. 9.5 zusammengestellt.

Tab. 9.5 Unsicheren Eingangs-Parameter fir ULOF (grau) und PLOF Transienten.

Die uniformen Verteilungen aller Eingangs-Gréf3en sind angenommen

Parameter Platzhalter Einheit Wert | Variation
g/lci';]tieclx\{zg[ fur die Dicke des Hullrohroxid- #01R um 50 +2
Oxidschichtsdicke des heissen Hiillrohres #02R pm 10.0 +2
Hullrohroxidschicht-Warmeleitfahigkeit #*03R W/(m*K) 1.0 +10%
Spalt-Warmeleitsfahigkeit fiir Heil3stab #*04R W/(m*K) 0.067 +0.02
Spaltweite fur HeiRstab #*05R mm 0.012 + 8%
Brennstoff-Warmeleitfahikeit #*06R W/(m*K) 1.0 + 10%
Brennstoff-Warmekapazitat #07R J/(m3*K) 1.0 + 10%
PHX Oxidschictdicke von LBE Seite #*08R pm 40.0 +2
PHX Oxidschictdicke von Wasser Seite #*09R pm 10.0 +2
PHX Oxidschicht-Warmeleitfahigkeit #10R W/(m*K) 1.0 + 10%
Formfaktor fir Druckabfall am Kerneintritt #11R - 1.0 +20%
Sekundardruck #*12R bar 16.0 1
RESA-Signal (Temperaturdifferenz) #*13R °C 168.0 + 5%
Steuerstabeinfahren-Zeitverzégerung #*14R S 1.0 0+1

Auf der Basis der spezifizierten Verteilungen der 14 unsicheren Eingangsparameter
wurde durch Zufallsauswahl ein Vektor von 100 Kombinationen der 14 Parameterwerte
ausgespielt. Diese Werte wurden in die 100 Eingabe-Datensatze Ubernommen. Fir
den ULOF Transienten werden nur die ersten 12 Parameter betrachtet. Es sind insge-

samt 100 Rechnungen durchgefihrt worden.

Insgesamt wurden 17 zeitabhangige ErgebnisgroRen zur Unsicherheits- und Sensitivi-

tatsanalyse ausgewahlt. Sie sind in der Tab. 9.6 aufgelistet.
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Tab. 9.6  Ausgewahlte zeitabh&ngige Ergebnisgrdllen

Parameter Platzhalter | Einheit

Kernmassenstrom #0Outl kg/s
Gesamtleistung #0Out2 MW
PHX LBE-Massenstrom #0ut3 kg/s
PHX Wasser-Massenstrom #0ut4 kg/s
PHX power #0utb MW
Kerneintrittstemperatur #0Out6 °C
Maximale KihImitteltemperatur im Kern #Out7 °C
Temperatur im heil3en Plenum #0ut8 °C
Temperatur im kalten Plenum #0ut9 °C
Maximale Brennstofftemperatur #0ut10 °C
Maximale Hullrohrtemperatur #0Outll °C
PHX LBE-Eintrittstemperatur #0ut12 °C
PHX LBE-Austrittstemperatur #0utl3 °C
PHX Wasser-Eintrittstemperatur #0ut14 °C
PHX Wasser-Austrittstemperatur #0utl5 °C
Druck im Dampftrommel #0utl16 bar
Gesamte Reaktivitat #Outl7 pcm

Alle Projekt-Teilnehmer (ENEA, SCK-CEN, KIT) haben die Rechenlaufe durchgefihrt
und die Ergebnisse wurden fir die weitere Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse an
die GRS Ubergeben.

Aus der Gesamtheit der errechneten alternativen Ergebnisse werden quantitative Aus-
sagen zur Unsicherheit der Rechenergebnisse in Form statistischer Mittelwerte und
Standardabweichungen zu vorzugebenden Werten des Wahrscheinlichkeitsgehalts

ermittelt.

Zusétzlich werden Sensitivitdtsmalie berechnet, aus denen die Rangfolge der Beitrdge
der einzelnen unsicheren Parameter zur Ergebnisunsicherheit ablesbar ist. Die Ergeb-
nisse der Sensitivitdtsanalyse zeigen, welche der Eingangsunsicherheiten am meisten
zur  Ergebnisunsicherheit  beitragen.  Aufgetragen sind die  Spearman-

Rangkorrelationskoeffizienten (SRCC) als Sensitivitatsmalie. Positives Vorzeichen be-
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deutet, dass Eingangs-Parameterwert und Ergebniswert tendenziell in die gleiche Rich-
tung gehen, d. h. eine VergréRerung des Eingangs-Parameterwertes bewirkt tendenzi-
ell eine Erh6hung des Ergebniswertes und umgekehrt. Bei negativem Vorzeichen ge-
hen Eingangsparameterwert und Ergebniswert tendenziell in die entgegen gesetzte
Richtung, eine VergroRerung des Parameterwertes bewirkt tendenziell eine Verringe-
rung des Ergebniswertes und umgekehrt. Je groRer der Betrag des jeweiligen Malies,
desto bedeutsamer ist der Beitrag des Eingangsparameters zur Bandbreite des Ergeb-
nisses. Signifikant ist ein Sensitivitditsmald oberhalb einer Grenze, die durch das 99%-
Quantil der Beta (1/2, (N-2)/2) — Verteilung gegeben ist, wobei N die Anzahl der Re-

chenlaufe ist.

Als Beispiel der Unsicherheitsanalyse sind in Abb. 9-18 die berechneten zeitlichen Ver-
laufe aller ErgebnisgréRe in der PLOF-Transiente fir ENEA-Berechnungen gezeigt.
Die Ergebnisse der Sensitivitdatsanalyse fir ENEA-PLOF Berechnungen zeigt Abb.
9-19. Alle Akronyme flir Sensitivitatsgrof3en sind in Tab. 9.7 vorgegeben.

Fur den PHX LBE-Massenstrom ist der Parameter “INLET_PRESDROP”, d.h. der Form-
faktor fur Druckabfall am Kerneintritt, der wichtigste Parameter. Der gleiche Parameter
“INLET_PRESDROP* bestimmt im Wesentlichen auch die gesamte Reaktivitat. Die
Parameter ,SCRAM_SETPOINT"* und ,CR_DELAY* haben den gréf3ten Einfluss auf
die Gesamtreaktivitdt und auf die Kernleistung. Die Variation des Sekundardrucks
(SEC_PRESS) hat unmittelbar Einfluss auf alle Temperaturen in der Sekundarschleife

und auf den Warmetausch zwischen Priméar- und Sekundéarseite.

Tab. 9.7  Akronyme der Eingangsparameter fiir die Darstellung der SRCC

Parameter Akronym
Mittelwert fiir die Dicke des Hiillrohroxidschichtes | AVG_COLAYER
Oxidschichtsdicke des heissen Hullrohres HOT_COLAYER
Hullrohroxidschicht-Warmeleitfahigkeit COLAYER_CONDUCT
Spalt-Warmeleitsfahigkeit fir HeiRstab PEAKPIN_GAP_CONDUCT
Spaltweite fur HeiRstab PEAKPIN_GAP
Brennstoff-Warmeleitfahikeit FUEL_CONDUCT
Brennstoff-Warmekapazitat FUEL_HEATCAP
PHX Oxidschictdicke von LBE Seite PHXLBE_OLAYER
PHX Oxidschictdicke von Wasser Seite PHXWATER_OLAYER
PHX Oxidschicht-Wéarmeleitfahigkeit PHXOLAYER_CONDUCT
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Parameter

Akronym

Formfaktor fur Druckabfall am Kerneintritt

INLET_PRESDROP

Sekundardruck

SEC_PRESS

RESA-Signal (Temperaturdifferenz)
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Abb. 9.18 Berechnete zeitliche Verlaufe in der ENEA-PLOF Transiente. Blaue Kurve
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10 Zusammenfassung

Der vorliegende Bericht beschreibt die durchgeflhrten Arbeiten und erzielten Ergeb-
nisse zum BMWi-Forschungsvorhaben RS1515 ,Rechenmethodenentwicklung zur Si-
cherheitsbewertung schneller Systeme und V/HTR". Das Ziel der Arbeiten bestand in
der Weiterentwicklung der Rechenmethodik der GRS zur Sicherheitsbewertung fortge-
schrittener flissigmetallgekuhlter kritischer und unterkritischer Systeme mit externen
Neutronenquellen sowie gasgekiihlter Hochtemperaturreaktoren (V/HTR) vom Kugel-
haufen- und prismatischen bzw. Block-Typ. Dies umfasste die Weiterentwicklung so-
wohl der reaktorphysikalischen als auch der thermohydraulischen Rechenmethodik
und deren Uberpriifung bzw. Anwendung. Die Schwerpunkte der durchgefiihrten Arbei-
ten lagen in (a) der 3D-Neutronenkinetik quellgetriebener unterkritischer Systeme mit
komplexen Geometrien und Modellierung von Spallationsquellen, (b) der Weiterent-
wicklung von Reaktorphysik und Thermohydraulik fur flissigmetallgekihlte Systeme
und (c) der Weiterentwicklung von Reaktorphysik und Thermohydraulik fir gasgekuihlte
V/HTR. Dartber hinaus wurden die Arbeiten und Ergebnisse dokumentiert, die durch
die Beteiligung an den beiden EU-Projekten ESNII+ und MAXSIMA durchgefiihrt und

erzielt wurden.

Neutronenkinetik quellgetriebener unterkritischer Systeme mit komplexen

Geometrien

Wesentliche Ergebnisse dieses Arbeitspunktes sind die Weiterentwicklung von PARCS
zur Simulation von Transienten mit zeitabhangigen externen Neutronen-
quellverteilungen und die detaillierte Uberpriifung dieser Erweiterungen durch
Vergleiche mit TORT-TD anhand eines OECD-Benchmarks. An PARCS wurden ferner
programmtechnische Erweiterungen vorgenommen, die u.a. die Prozessierung von
Wirkungsquerschnittsbibliotheken im NEMTAB-Format und die Berechnung der axialen
Leistungsverschiebung ermdglichen. Neben einer Auswertung von Ansatzen zur
Modellierung von Spallationsquellen fur deterministische Neutronenkinetikprogramme
wurden MCNPX-Modelle entwickelt und getestet, anhand derer raumlich und
energetisch aufgeldste Spallationsneutronen-Verteilungen berechnet werden kénnen.
Als Beispiel dient das LBE-Target von MYRRHA. Uber das eigentliche Arbeitspaket
hinaus wurden Modelle entwickelt und getestet, die eine Abbildung hexagonaler
Kernanordnungen auf &aquivalente cartesische und Zylinder-Koordinatensysteme
herstellen. Dies ermdglicht den Einsatz von GRS-Rechenprogrammen wie QUABOX-
CUBBOX und TORT-TD auf z. B. WWER bzw. schnelle flissigmetallgekiihlte Systeme.
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Reaktorphysik flussigmetallgekihlter Systeme

Zur reaktorphysikalischen Modellierung thermo-struktureller Ruckwirkungen, deren
Reaktivitatsrickwirkungen bei flissigmetallgekiihlten Systemen relevant sind, wurden
erste Modelle zur Simulation radialen Ausdehnung der Kerngitterplatte sowie zur
axialen Ausdehnung von Brennstoff und Hullrohr entwickelt und getestet. Das
erstgenannte  Modell berunt auf eine  Koordinatentransformation  der
Diffusionsgleichung, das andere Modell basiert auf Materialmischungen durch
Wirkungsquerschnittsinterpolationen. Beide Modelle bilden das thermisch ausgedehnte
System in der Nodalisierung des nicht ausgedehnten Zustands ab und ermdglichen so
den Einsatz deterministischer 3D-Kernberechnungsprogramme wie PARCS, bei denen
die raumliche Diskretisierung einmal festgelegt wird und nicht mehr geandert werden
kann. Ferner wurde der in diesem Vorhaben erweiterte Code PARCS mit der aktuellen
ATHLET-Version gekoppelt. Deterministische 3D-Kernberechnungen wurden sowohl
fir natriumgekihlte Systeme (mit metallischem und Oxid-Brennstoff) als auch fir den
Kern der geplanten Anlage MYRRHA durchgeflihrt. Zur Erzeugung von Weniggruppen-
Wirkungsquerschnittsdaten wurden neben den von LWR bekannten 2D-
Spektralmodellen im unendlichen Gitter auch vollstandige 3D-Monte-Carlo-Modelle mit
Serpent entwickelt, die zugleich als Referenz fir die deterministischen
Kernberechnungen dienen. Es zeigt sich, dass mit 2D-Modellen nicht die Genauigkeit
erzielt wird, die die Wirkungsquerschnitte aus den 3D-Modellen bieten. Fir gekoppelte
neutronenkinetisch-thermohydraulische transiente Kernberechnungen wurde am
Beispiel des MYRRHA-Kerns eine parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliothek
erstellt. In Verbindung mit dem ATHLET-Modell des MYRRHA-Kerns wurden mit
PARCS/ATHLET Transientenrechnungen mit zeitlich  variierenden externen
Neutronenquellen durchgefuhrt.

Reaktorphysik gasgekihlter Hochtemperaturreaktoren

Fur die Simulation von V/HTR des Kugelhaufentyps einschlief3lich Primarkreis wurde
das 3D-Codesystem TORT-TD/ATTICA3D fir die gekoppelte neutronenkinetisch-
thermohydraulische transiente Kernberechnungen durch Kopplung mit ATHLET
erweitert. Dabei wird in ATHLET parallel zu ATTICA3D der Reaktorkern durch ein
Parallelkanalmodell mit Querverbindungen dargestellt. Die Untersuchungen zur
Erstellung konsistenten Wirkungsquerschnitte fur den prismatischen V/HTR wurden mit
HELIOS in Verbindung mit DRAGON4 im Rahmen der Teilnahme am OECD-
Benchmarks zum MHTGR-350MW-Kerndesign durchgefuhrt. Dabei wurde zur
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Behandlung der doppelten Heterogenitat im TRISO-Brennstoff als auch in den
Absorberstaben die Reactivity equivalent Physical Transform (RPT) angewandt. Mit
einer RPT-Vorausrechnung mit DRAGON4 koénnen  Wirkungsquerschnitte
prismatischer V/HTR in Superzell-Geometrie mit HELIOS berechnet werden. 3D-
Kernberechnungen wurden ebenfalls im Rahmen des OECD-Benchmarks zum
MHTGR-350MW-Kerndesign u.a. mit DYN3D durchgefiihrt. Ferner wurde auf Basis der
im Rahmen des LOFC-Projekts vorhandenen Daten ein Monte-Carlo-Modell des HTTR
mit  Serpent2 erstellt und durch Homogenisierung und Kondensation
Wirkungsquerschnitte in 26 Energiegruppen generiert, mit denen ein deterministisches

3D-Kernmodell entwickelt wurde.

Thermohydraulik flissigmetallgekihlter Systeme

Die Arbeiten zur Thermohydraulik flissigmetallgekihlter Systeme betreffen zunachst
die weitere Ertiichtigung des Codes ATHLET flur die Simulation von Transienten in
flussigmetallgekihlten Reaktoren. ATHLET wurde so erweitert, dass Natrium beim
Uberschreiten der nun druckabhangigen Sattigungstemperatur verdampfen kann. Dazu
wurden Korrelationen zur Berechnung der erforderlichen Stoffwerte implementiert so-
wie. Des Weiteren wurden die entsprechenden Programmteile dahingehend modifi-
ziert, dass Natrium hinsichtlich der Zweiphasenstréomung nicht mehr wie Flussigmetall
sondern weitgehend wie Wasser behandelt wird. Fir die Modellierung der Zweipha-
senstromung werden ausnahmslos die in ATHLET vorhandenen Modelle fur Wasser
verwendet, lediglich die dabei eingesetzten StoffgréRen stammen von Natrium. Die Ab-
lauffahigkeit der Programmerweiterungen und die Plausibilitat der Ergebnisse wurden
an Hand einfacher Testféalle Gberprift. Die weiteren Schwerpunkte in diesem Arbeits-
paket sind die Anwendung des CFD-Codes OpenFOAM zur Simulation einzelner
Komponenten und spezieller Phdanomene in flissigmetallgekihlten Anlagen sowie die
Bereitstellung einer gekoppelten Version ATHLET OpenFOAM fir Sicherheitsanalysen
vollstéandiger Reaktorsysteme. Die OpenFOAM-Kompetenz der GRS konnte durch die
Arbeiten in diesem Projekt vertieft werden. Dies zeigt sich z. B. darin, dass jetzt auch
Rechnungen auf einem nicht-idealen Rechengitter moglich waren, die zuvor noch nicht
maglich waren. Fir einphasige Strémungen liefert OpenFOAM mittlerweile vergleich-
bare Ergebnisse wie kommerzielle CFD-Codes. Die Kopplungsmoglichkeit von
ATHLET mit CFD-Codes wurde auf eine Kopplung mit OpenFOAM erweitert. Sie wur-
de mit qualitativ guten Ergebnissen am Beispiel eines Experiments an der TALL-

Versuchsanlage validiert. Flr ausgewahlte flissigmetallgekihlte Systeme wurden fer-
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ner ATHLET-Modelle erstellt. Die Arbeiten konzentrieren sich auf flissigmetallgekihlte
aktueller europaischen Projekte (ASTRID, MYRRHA) fur flissigmetallgekihlte kritische

und unterkritische Systeme mit Natrium- bzw. Blei-Wismut-(LBE-)KUhlung.

Thermohydraulik gasgekihlter Hochtemperaturreaktoren

Ein Schwerpunkt dieses Arbeitspakets ist die Entwicklung geeigneter
thermohydraulischer Modelle zur Simulation des Reaktorkerns von V/HTR mit dem
Systemcode ATHLET und damit verbundene Weiterentwicklungen von ATHLET. Dabei
wurde sowohl der Kugelhaufen- als auch der prismatische Typ betrachtet, wobei die
Herausforderungen u.a. in den mehrdimensionale Warmetransportprozessen besteht.
Fur den prismatischen V/HTR wurde ein aquivalentes ATHLET-Modell fiur die
Warmeleitung im Graphitblock entwickelt und durch Beteiligung am laufenden OECD-
Benchmark zum MHTGR-350MW-Kerndesign durch Vergleich mit anderen
Rechencodes Uberprift. Zur Kern- und Primarkreissimulation mit ATHLET wurde ein
Primarkreismodell u. a. mit Gasturbine und Kompressor entwickelt. Als Grundlage

wurde das PBMR-400-Kerndesign herangezogen.

Weiterverfolgung des superkritischen LWR und anderer Generation-1V-Konzepte

sowie Small Modular Reactors

Zur Simulation Gberkritischer LWR wurde zunachst die Stoffwertberechnung in
ATHLET in der Umgebung des kritischen Punktes verbessert. Bei ATHLET-Simulation,
die die Umgebung des kritischen Punktes durchlaufen, zeigten die Ergebnisse ein
verstarkt oszillatorisches Verhalten. Als Ursache dafiir gilt der weite Ubergangsbereich
(22.0 bis 22.5 MPa) die Stoffwertverlaufe tber Druck und Temperatur zwischen unter-
und Uberkritischem Wasser, der im Vergleich mit der Realitat deutlich abflacht und dort
die Konsistenz von Stammfunktion und partieller Ableitung verringert. Mit den
durchgefuhrten Arbeiten wurde nun die Stoffwertberechnung ndher an die Realitat
herangefiihrt. Der wesentliche Unterschied besteht darin, den Einsatzbereich des
Uberkritischen Stoffwertpakets bis nahe an den kritischen Druck auszudehnen und den
Ubergangsbereich auf jetzt 21.9 bis 22.12 MPa zu verringern und in Richtung
unterkritisch zu verschieben. In ATHLET wurde ferner die Korrelation nach Philippe-
oneau /PHI92/ implementiert, die die Warmeleitfahigkeit von MOX-Brennstoff als Funk-
tion der Temperatur und des Abbrands berechnet. Bei Reaktoren der Generation 1V
sind Reaktivitatsruckwirkungen zu modellieren, die im LWR keine Bedeutung haben,
etwa thermisch bedingte Strukturriickwirkungen. Um die erforderlichen thermohydrauli-
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schen Daten (etwa Hullrohrtemperatur) abgreifen zu kdnnen, wurde ein neues GCSM-
Prozesssignal definiert, das fur den gesamten Kern oder Teile davon die mittlere Hull-

rohroberflachentemperatur gewichtet bestimmit.

Beteiligung an den EU-Projekten ESNII+ und MAXSIMA

Das letzte Kapitel dieses Berichts dokumentiert die im Rahmen der Beteiligung an zwei
EU-Projekten durchgefiihrten Arbeiten. Im EU-Vorhaben ESNII+ ist die GRS im Work-
package 6 (Core Safety) an der Task 6.1 (Core safety calculations for the ESNII reac-
tors) beteiligt und bearbeitet darin die Subtasks 6.1.2 (ASTRID core safety coefficients)
und 6.1.3 (ASTRID core behaviour under design-basis accident conditions). Es werden
die Modellentwicklungen zu ASTRID ausgehend von der Reaktorphysik der Wirkungs-
guerschnittserzeugung Uber stationare 3D-Kernberechnungen bis zur thermohydrauli-
schen ATHLET-Modellierung und Simulation der ULOF-Transiente beschrieben. Die
GRS beteiligt sich am Workpackage WP2 (Safety Analysis in support of MYRRHA) von
MAXSIMA, speziell zu Task 2.2 ,Transient analyses using system codes" mittels Unsi-
cherheits- und Sensitivitatsanalysen mit dem GRS-Programmsystem SUSA. Im Rah-
men der Phase 1 der Tasks 2.2 des MAXSIMA Projektes konzentrieren sich die Unsi-
cherheits- und Sensitivitatsanalysen des MYRRHA-Designs (Versionsentwurf 1.4)
hauptsachlich auf ,Loss-of-flow" Stdrfalle. Es wurden zwei Transienten, nahmlich “Un-
protected Loss of Flow” (ULOF) und “Protected Loss of Flow” (PLOF), gerechnet und
analysiert. Es wurden insgesamt 14 potentiell wichtige unsichere Parameter identifiziert
und quantifiziert. Die Ergebnisse der Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen werden
im Detail beschrieben.
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