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Deskriptoren

AC2, COCOSYS, Containment, lod- und Aerosolverhalten, Schmelze-Beton-Wechselwirkung (MCCI),
Sicherheitsbehélter, Thermohydraulik



Kurzfassung

In diesem Vorhaben sind die Entwicklungsarbeiten am GRS-Rechencode COCOSYS
fortgesetzt worden. Dabei wurden in allen drei COCOSYS-Modulen (lod- und Spaltpro-
dukte, Thermohydraulik, Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten) wesentliche Modellverbesse-
rungen erzielt. Zudem wurde die Kopplung mit ATHLET/ATHLET-CD vertieft, um die
Wechsel- und Rickwirkungen zwischen Kihlkreislauf und Containment bei Stér- und
Unfallablaufen noch detaillierter beriicksichtigen zu kénnen. Seit kurzem werden die Ein-
zelcodes COCOSYS und ATHLET bzw. ATHLET-CD im GRS-Programmpaket AC? zu-

sammengefasst.

Die Schwerpunkte der Arbeiten lagen auf den folgenden Themenkomplexen:

— Kopplung mit ATHLET/ATHLET-CD: Bei der Konsolidierung der Kopplung
wurde insbesondere eine geeignete Kopplungsmethode spezifiziert und
nachfolgend umgesetzt. Weiterhin wurden technische Voraussetzungen ge-
schaffen, um neue Programmversionen im Rahmen des Programmpaketes

AC? an andere Nutzer weitergeben zu kénnen.

— Aerosol- und Spaltprodukte: Mit Abschluss des Vorhabens wurden die
meisten Modelle in die neue Struktur des NewAFP-Moduls tberfihrt. Damit
kann auch der Einsatz des AFP-Modells weiter minimiert werden. Der im
Vorhaben erreichte Entwicklungsstand erlaubt nun eine Weitergabe von

NewAFP als 3-Version an interessierte Organisationen.

— Thermohydraulik: Aufgrund der Entwicklungsarbeiten kénnen nun Effekte
bei Gegenstrombedingungen flr Gase in engen Stromungsverbindungen be-
ricksichtigt werden. Weiterhin wurden Modellkorrekturen fir das Fluten von
Raumbereichen im Containment vorgenommen. Durch Anpassungen des nu-
merischen Lésungsverfahrens fir die Simulation von Wasserfilmen auf hei-
Ren Strukturen werden bereits fur viele Randbedingungen zufriedenstellende

Ergebnisse erzielt.

— Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten: Das CCI-Modul zur Simulation der
Schmelze-Beton-Wechselwirkung wurde unter Berticksichtigung neuer expe-
rimenteller Daten sowie Ruckflisse aus Anwendungsrechnungen aktualisiert.
Dartber hinaus steht nun ein generisches Core-Catcher-Modell zur Verfii-
gung, um diesbezlgliche Phdnomene bei Anlagen der Generation Ill+ zu

analysieren. Mit der im Vorhaben berechneten Ergebnismatrix zu Dryout-



Warmestromdichten wurden Voraussetzungen geschaffen, um mit
COCOSYS die Kuhlbarkeit einer Schuttbettkonfiguration bewerten zu kon-
nen. Weiterhin ist ein Diagnoseverfahren fir die FlieRfahigkeit einer kompak-

ten Schmelze entwickelt worden.

Neben diesen fachlichen Schwerpunkten hat die GRS ihre internationalen Aktivitaten
(Teilnahme an Konferenzen, Mitwirkung in Fachgremien) mit fachlich engem Bezug
zum Vorhaben fortgesetzt und den Umstieg auf ein modernes Versionskontrollsys-
tem (GitLab) vorgenommen. Zudem wurden kontinuierlich Qualitatssicherungsarbei-
ten wie z. B. die Auswertung von Informationsrickflissen der Anwender der Rechen-

codes durchgefiihrt.



Abstract

Within the framework of this research project, GRS continued its development of models
for the simulation code COCOSYS. Thereby, essential model improvements were
achieved in all three COCOSYS modules (iodine and fission products, thermal hydrau-
lics, ex-vessel core melt behaviour). Furthermore, the coupling of COCOSYS with the
codes ATHLET/ATHLET-CD was enhanced to allow a more detailed consideration of
interactions and feedback between cooling circuit and containment. The single codes
ATHLET, ATHLET-CD and COCOSYS are now integrated under the umbrella of the

GRS code package AC2. The focus of the work was on the following topics:

— Coupling with ATHLET/ATHLET-CD: For the consolidation of the coupling,
a new, sustainable technical coupling method was specified and imple-
mented. Moreover, the technical basis for the future code transfer of

COCOSYS as part of the code package AC? to users was established.

— Aerosols and fission products: With completion of this project, most of the
available models were transferred into the new structure of NewAFP. This
condition helps to reduce the future usage of the AFP module. The state of
progress of NewAFP achieved allows the transfer of a 3-version to organisa-

tions that are interested.

— Thermal hydraulics: The effects of counter-current gas flow conditions in
narrow flow junctions can now be considered. Furthermore, several correc-
tions of the model for the simulation of compartment flooding with water were
realised. The adjustment of the numerical solution procedure for the simula-
tion of water films on hot containment structures provides satisfying results

for a broad range of conditions.

— Ex-vessel core melt behaviour: Distinct feedback from new experimental
data and user experiences related to MCCI were evaluated to update the CCI
module of COCOSYS. Furthermore, a versatile core catcher model was de-
veloped for COCOSYS with the main objective to include core melt retention
and cooling in a generic core catcher in thermal-hydraulic containment simu-
lations with a view to application to generation IlI+ plants. A comprehensive
data basis of simulation results for the dryout heat flux in ex-vessel debris bed
scenarios was generated with the goal to provide a basis to allow assessing

debris bed coolability with COCOSYS. Moreover, a diagnosis method for the



efficiency of corium spreading in the containment was implemented into

COCOSYS, based on approved analytical self-similar solutions.

Beside these topical focuses, GRS has continued its international activities (contributions
to conferences, participation in technical committees) with close relation to the project
goals. All steps necessary to comply with the standards of quality assurance for code
development projects at GRS were taken, including the switch to the state-of-the-art
code version control system GitLab and the continuous evaluation of feedback from code

users.
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1 Einleitung

Die GRS entwickelt eigene Analysemethoden fiir die Beantwortung aktueller Fragestel-
lungen der Reaktorsicherheitsforschung zum Verhalten von Kernkraftwerken (KKW) bei
Betrieb, anomalem Betrieb sowie Stor- und Unfallen. Dabei verfolgt die GRS die Zielset-
zung, mit den bereitgestellten Methoden ihre Aussagefahigkeit zu einem breiten Spek-
trum von Fragestellungen fir KKW-Technologien der Generationen I, 111, llI+ bis hin zu
zukunftigen Anlagen der Generation IV und kleinen modularen Reaktoren (SMR) im In-

und Ausland sicherzustellen und zu erweitern.

Das Vorhaben fuhrt das vom BMWi geforderte Vorhaben RS1532 zur Entwicklung des
GRS-Codes COCOSYS /SPE 17/ mit Verbesserungen von Einzelmodellen und Integra-
tion von COCOSYS in das Programmsystem AC? /WEY 19/, /GRS 20/, /IWAN 20a/ fort.
Mit AC2 werden Analysen zu Stor- oder Unfallablaufen in KKW auf Basis der nachfolgend
genannten, urspringlich als eigenstandige Codes (mit weitgehend mechanistischen Mo-

dellen) entwickelten Programme gekoppelt ausgefthrt:

1. ATHLET (Analysis of Thermal-Hydraulics of Leaks and Transients) fur die Simula-
tion der Thermohydraulik in Kihlsystemen (basierend auf Rohrleitungen und Was-

serbehaltern).

2. ATHLET-CD (Core Degradation) fur die Phanomene bzw. fir den Verlauf der Kern-
zerstorung im Reaktorkern bis hin zum Versagen des Reaktordruckbehalters (RDB)

und dem nachfolgenden Schmelzeaustrag ins Containment.

3. COCOSYS (Containment Code System) als detailliertes Analysewerkzeug fur die
Vorgédnge und Zustande in der Atmosphare des Containments und zur Simulation
von mdglichen Spaltproduktfreisetzungen und -freisetzungspfaden an die Umge-

bung.

Eine wichtige Aufgabe von COCOSYS in AC? ist es, die komplexe Wechselwirkung von
Vorgéngen und Phanomenen innerhalb des Containments mdglichst realistisch zu be-
schreiben. Ein Beispiel ist die Rickwirkung thermohydraulischer Zustande auf das Ae-

rosolverhalten oder auf die lodchemie.

Die in diesem Vorhaben zu AC? durchgefiihrten Arbeiten umfassen einerseits die Wei-
terentwicklung und Aktualisierung einzelner Modelle in COCOSYS basierend auf dem

aktuellen Wissensstand zu Vorgdngen und Ph&nomenen im Containment sowie



andererseits die Ausgestaltung der Kopplung zwischen den Modulen COCOSYS und
ATHLET/ATHLET-CD in AC?. In der Umsetzung der Kopplung mussten Anforderungen
der drei einzelnen Module, der internen Anbindung zwischen ATHLET und ATHLET-CD
und des Datenaustausches der COCOSYS-Module untereinander sowie die Zielsetzun-
gen der zukunftigen Anwendung von AC? berlicksichtigt werden.

Dieses Vorhaben ist das erste Projekt der GRS, welches sich explizit mit der Zusam-
menfiihrung von ATHLET/ATHLET-CD und COCOSYS zu dem Codesystem AC? be-
fasst. Mit den Arbeiten in diesem Vorhaben rickt jetzt die Wechselwirkung zwischen
Phanomenen im Containment und Phdnomenen im RDB/Primarkreis starker in den Fo-

kus der Arbeiten.

Ubergeordnete Zielsetzung ist, mit dem Codesystem AC? ein vereinheitlichtes, ausge-
wogenes und zuverlassiges Simulationswerkzeug fur die komplexe Kopplung von Vor-
gangen im Containment und von Vorgangen im Reaktordruckbehalter/Priméarkreis be-
reitzustellen, mit welchem die relevanten Vorgange und Phadnomene bei Stér- und
Unfallen in KKW heutiger und zukinftiger Generationen mdglichst realistisch beschrie-
ben werden. Beispiele fir solche Vorgange sind die Freisetzung von Aerosolen und
Spaltprodukten ins Containment bei Lecks im Primarkreis, der Schmelze- und Spaltpro-
duktaustrag beim RDB-Versagen sowie das Zusammenspiel einzelner Strange eines
passiven Systems bzw. verschiedener passiver Systeme zur Beherrschung von Stor-
und Unféallen in fortschrittlichen sowie innovativen Reaktoren. Dazu wurden sowohl Mo-

dellerweiterungen als auch Arbeiten an den Schnittstellen der Codes durchgefuhrt.

Die Ubergeordnete Zielsetzung wurde in folgende Einzelziele aufgegliedert und in flinf
zugehorigen technisch/wissenschaftlichen Arbeitspaketen (AP1 — AP5) sowie einem

Punkt zum Projektmanagement (AP6) bearbeitet:

e (AP1) Konsolidierung der Integration von COCOSYS in AC?

e (AP2) Verbesserungen zur Simulation des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens
e (AP3) Verbesserungen zur Simulation thermohydraulischer Modelle

e (AP4) Verbesserungen von Modellen fir das Ex-Vessel-Verhalten von Kern-

schmelze
e (AP5) Querschnittsaktivitaten

o (AP6) Projektmanagement und Projektcontrolling



Entsprechend der Einzelziele wurde in diesem Vorhaben die gekoppelte Anwendung
von ATHLET und COCOSYS als eine Standardanwendung von AC? flr Nutzer etabliert,
und es wurden Verbesserungen und Erganzungen von einzelnen Modellen in
COCOSYS fur Containmentphanomene durchgefiihrt. Nachfolgend werden die durch-
gefuihrten Arbeiten und Einzelzielsetzungen erlautert:

AP1 Konsolidierung der Integration von COCOSYS in AC?

Gekoppelte Anwendungen von ATHLET/ATHLET-CD und COCOSYS waren bereits in
der Vergangenheit Gegenstand von Arbeiten der GRS. Diese stellten aber bisher eher
den Sonderfall des Einsatzbereiches beider Codes dar, nicht den Standard. In diesem
Projekt wurde die Standardisierung des gekoppelten Einsatzes fir ein breites Spektrum
an Anwendungsfallen erzielt. Dies wurde durch eine starkere Verzahnung und Abstim-
mung der Entwicklungsaktivitaten in allen drei Modulen von AC2 (ATHLET, ATHLET-CD
und COCOSYS) und (durch gezielte Anderungen) eine entsprechende Homogenisie-
rung in der Softwarestruktur erreicht. Die Softwarestruktur der Programmteile wurde da-
bei im Hinblick auf die geanderte Ausrichtung der Entwicklungsstrategie angepasst. Da-
bei rickten insbesondere die Schnittstellen und die Aspekte der Kopplung in den
Mittelpunkt. Die separate Anwendbarkeit der drei Codes wurde — aufgrund der zahlrei-
chen bei den internen und externen Nutzern vorhandenen, langjahrig qualifizierten und

intensiv genutzten Datensatzen — aber weiterhin erhalten.
Die durchgeflihrten Arbeiten sind in Kapitel 2 beschrieben.
AP2 Verhalten von Aerosolen und Spaltprodukten

Simulationen zur Ermittlung des Quellterms werden von einer Vielzahl von komplexen
Vorgéngen beeinflusst. In vorangegangenen Vorhaben (RS1508 und RS1532) wurde
eine Umstrukturierung des Modells AFP (Aerosols and Fission Products) in COCOSYS
fur die Simulation des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens eingefuhrt. Hierbei zeigte
sich, dass die zun&chst als Umstrukturierung angedachte Weiterentwicklung den gestell-
ten Anforderungen nicht gerecht werden konnte, sodass eine vollstandige Neuprogram-
mierung des Moduls erforderlich wurde. Aufgrund dieses Sachverhaltes wurde das neue
Modul NewAFP genannt. In diesem Vorhaben wurde die Uberfiihrung der Modelle aus
AFP auf eine zentrale, konsistente Bilanzierung von Aerosolen und Spaltprodukten in
NewAFP weitergefihrt. AuRerdem war die Beschreibung von Geometrien zwischen den

Aerosol-, lod-, und Spaltproduktmodellen von AFP und dem THY-Modul nicht konsistent



und die GroRRen fur die berticksichtigten Flachen mussten im Datensatz redundant an-
gegeben werden, was mit NewAFP geldst worden ist. Mit den durchgefihrten Arbeiten
werden nun Spaltprodukte aus anderen Modellen in AC?, z. B. aus der Schmelze-Beton-
Wechselwirkung (d. h. aus dem Modul CCI) oder aus ATHLET-CD, in der gekoppelten
Simulation mit den genannten Modulen korrekt nach NewAFP ubertragen. Die GRS-
Rechenkette AC? wird aktuell im Hinblick auf die Errechnung des Nuklidinventars von
Reaktorkernen auf die Nutzung des von GRS und PSI gemeinsam entwickelten Rechen-
codes VENTINA umgestellt. Dies hat Auswirkungen auf die Modelle in NewAFP bzgl.
des Isotopenverhaltens. Es ist geplant, die dazu nétigen Arbeiten in einem nachfolgen-

den Vorhaben durchzufiuhren.

NewAFP wird mit dem fiir 2021 in Vorbereitung befindlichen Release von AC? als Teil
von COCOSYS an Anwender herausgegeben, und es sind bereits erste Analysen mit

NewAFP von internen und externen Anwendern (z. B. Framatome) durchgeftihrt worden.

Die durchgefihrten Arbeiten sind in Kapitel 3 beschrieben.

AP3 Thermohydraulische Modelle

Hier wurde der Modellstand flir einzelne thermohydraulische Phanomene verbessert.
Dies betrifft die Bertcksichtigung von Gegenstrombedingungen fir Gase in engen Stro-
mungsverbindungen und die Simulation von Konvektionsstrémungen in mit Wasser ge-
fluteten Raumbereichen. Fir die zukinftige Berlcksichtigung der Ruckwirkung von
Strukturausdehnungen auf die Thermohydraulik in COCOSYS (z. B. als Folge der Ver-

formung von Blechen unter Druckbelastungen) wurden Grundlagen gelegt.

In vielen fortschrittlichen Reaktorkonzepten ist im Design eine passive Warmeabfuhr
Uber die AuRenwand des Containments vorgesehen. Beispiele sind der AP1000 von
Westinghouse oder die auf dieser Technik basierende chinesische Designerweiterung
des DWR mit gréRerer Leistung. Im Vorhaben wurden Untersuchungen zur Beschrei-
bung der Kiihlung einer heil3en Wand mit den Moglichkeiten in COCOSYS zur Simula-

tion von Wasserfilmen durchgefiihrt.

Die durchgefihrten Arbeiten sind in Kapitel 4 beschrieben.



AP4 Modelle fir das Ex-Vessel-Verhalten von Kernschmelze

Mit dem CCI-Modul von COCOSYS (zur Simulation des Schmelze-Verhaltens im Con-
tainment) existiert ein Modell zur Berechnung der Schmelze-Beton-Wechselwirkung in
einer Reaktorgrube und es steht der Code LAVA bereit, um die Ausbreitung der
Schmelze unter Einfluss von Gravitations- und Reibungskraften zu simulieren. Die Mo-
delle haben einen guten Validierungsstand, sind aber fur idealisierte Geometrien konzi-
piert bzw. an Versuchen mit idealisierten Randbedingungen/Geometrien Uberprift. In
diesem Vorhaben wurden einzelne Verbesserungen der Anwendbarkeit aller Modelle fur
das Schmelze-Verhalten (Schmelze-Beton-Wechselwirkung, Schmelzeausbreitung) auf

reale Anlagen durchgeftihrt.

Core-Catcher-Konzepte zur Rickhaltung der Kernschmelze im Containment sind ein
Design-Merkmal von einigen fortschrittlichen Reaktoranlagen. In COCOSYS wurde ein
verallgemeinertes Modell zur Berlicksichtigung der Riickhaltung von Schmelze in einem

Core-Catcher integriert.

COCOSYS wird um Modelle erweitert, um zukinftig Unfallablaufe zu untersuchen, bei
denen Kernschmelze aus dem RDB in groRere Wasserpools im Containment eingetra-
gen wird und dort als Folge einer Fragmentierung eine Partikelschittung bildet. Dazu
wurden mit dem Spezialcode COCOMO von IKE Stuttgart Rechnungen zur Kihlbarkeit
von mdglichen Ex-Vessel-Schuttbettkonfigurationen durchgefuihrt und zur Erstellung ei-

nes Diagnosemodells zur Schiittbettkiihlbarkeit in COCOSYS ausgewertet.

Die durchgefihrten Arbeiten sind in Kapitel 5 beschrieben.

AP5 Querschnittsaktivitaten

Zum einen wurde in diesem Arbeitspaket die Einbindung von GRS-Arbeiten in internati-
onale Aktivitaten fortgesetzt. Zum anderen wurden mit entsprechendem Aufwand bei der
Qualitatssicherung die Qualitatsstandards der GRS gewahrt und dazu Nutzerrickflisse

gezielt und zeitnah ausgewertet.

Die durchgefuihrten Arbeiten sind in Kapitel 6 beschrieben.






Die Rechenprogramme COCOSYS, ATHLET und ATHLET-CD werden bereits langjéh-
rig von der GRS entwickelt. Der gekoppelte Einsatz der Codes ist bisher nicht die Stan-
dardanwendung und wurde im Rahmen dieses Arbeitspakets unter dem Dach des neuen

Konsolidierung der Integration von COCOSYS in AC?

Programmpaketes AC? fir verschiedene Anwendungsbereiche etabliert.

A acz 2019 — O
Utilities Documentation Help
General
Working Directory C:/GR5-programsAC2-2019, 1/zamples/AC2/s8 - Browse Explorer
v | ATHLET / ATHLET-CD
Select Executable Own ® ) Default 64-Bit Default 64-Bit OMP
Executable C:/GRS-programs/AC2-2019. 1binfathlet.Release ifortfathlet_32.Release.ifort.exe Browse
Input Data sBorest-athed.rl.inp Browse
Output ID _ath.r0 Auto Auto
Restart File Browse
Additional Parameters
v COCOSYS
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Abb. 2.1  Durchfiihrung einer gekoppelten Rechnung von ATHLET-CD und

Abb. 2.1 zeigt anhand eines Beispiels, wie mit der graphischen Benutzeroberflache von
AC? durch Auswabhl der beteiligten Codes (in Checkboxen: ATHLET / ATHELT-CD und

COCOSYS mithilfe der graphischen Benutzeroberflache von AC?




COCOSYS) bei zuvor korrekt praparierten Eingabedateien entsprechend der beiden
Eingabezeilen Input Data die gekoppelte Rechnung als eine der mdglichen Standardva-
rianten des Einsatzes von AC? angesteuert wird. Dies stellt u. a. eine der erreichten Ver-
besserungen in der Nutzerschnittstelle dar, mit denen die Durchfiihrung von gekoppelten
Rechnungen fir einen vergrol3erten Nutzerkreis ermoglicht werden. Dafir war eine
Reihe von vorwiegend programmtechnischen Arbeiten nétig, die nachfolgend beschrie-
ben werden, um AC? als ein ausgewogenes und benutzerfreundliches Werkzeug zu ge-

stalten.

2.1 Konsolidierung der Kopplung(en) innerhalb von AC?

Die Ausgestaltung der Kopplung der Rechenprogramme ATHLET, ATHLET-CD und
COCOSYS in AC? unterliegt vielfaltigen technisch-wissenschaftlichen und IT-seitigen
Aspekten. In diesem Arbeitspunkt wurden verschiedene Einzelarbeiten durchgefiihrt, um
ein geeignetes Kopplungsverfahren unter Beachtung der jeweiligen Aspekte bereitzu-

stellen.

2.1.1 Arbeiten an den Release-Versionen COCOSYS V2.4v5 und AC? 2019

In die COCOSYS-Version V2.4v5 sind zunachst einmal verschiedene Fehlerkorrekturen
der bisherigen Version V2.4v4 eingeflossen. Diese Version ist aul3erdem mit ATHLET-
CD 3.1A, Patch 4, gekoppelt worden. Hierzu wurde die Weiterentwicklung von ATHLET-
CD 3.1Ain Richtung Patch 4 eng begleitet. Probleme konnten dadurch friihzeitig erkannt

und behoben werden.

Ferner ist in der Version V2.4v5 die Software-Technik fir den internen Datenaustausch
zwischen den COCOSYS-Modulen auf die Nutzung der modernen MPI-Bibliothek zur
Interprozesskommunikation umgestellt (analog wie fir COCOSYS 3.0.x), d. h. die MPI-
Bibliothek wird jetzt auch von COCOSYS V2.4v5 verwendet.

Fur COCOSYS V2.4v5 wurde zudem ein Installationsprogramm erstellt, das die Instal-
lation der Software beim Anwender wesentlich vereinfacht. Das Installationsprogramm
richtet auch alle notwendigen Zusatzbibliotheken (Intel-Fortran- und Microsoft-C/C++-
Laufzeitbibliotheken, Microsoft MPI) auf dem Rechner des Anwenders ein. Somit sind
die friiher vom Anwender manuell auszufiihrenden Einzelschritte der Installation auto-
matisiert und mdogliche Fehler minimiert worden. Das Installationsprogramm ist auf

Windows-7- und Windows-10-Systemen erfolgreich getestet worden.



Nachdem die COCOSYS-Version V2.4v5 erfolgreich in dem parallelen Vorhaben
RS1544 im Regressionstesten Uberprift wurde, ist diese im August 2018 fur Anwender
freigegeben worden.

Die stetige Weiterentwicklung der Kopplung zwischen ATHLET und COCOSYS erlaubt
es nicht ohne Weiteres, altere ATHLET-Versionen mit einer aktuellen COCOSYS-
Version zu verwenden. Analog gilt dies fur die Kopplung von ATHLET und ATHLET-CD.
Eine Unterstltzung jeweils alterer Versionen wére zwar moglich, wirde jedoch die Wei-
terentwicklung eher behindern, da immer auf eine Kompatibilitat der Kopplung zu élteren
Versionen geachtet werden musste. Darum wird eine solche Verwendung nicht unter-
stutzt. Stattdessen werden die Codes ATHLET und ATHLET-CD fir den Primérkreis und
COCOSYS fiur das Containment seit 2019 unter dem Namen AC? als ein Paket heraus-
gegeben. In enger Abstimmung mit den Entwicklern von ATHLET und ATHLET-CD ist
ein gemeinsames Installationspaket entwickelt worden. Die erste Version von AC2 2019
ist Mitte 2019 nach erfolgreichem Regressionstest freigegeben worden. Das Paket ent-
halt mit COCOSYS 3.0.0 eine COCOSYS-Version mit vielen Anderungen und neuen
Funktionen gegentber V2.4v5. Dementsprechend wurde die Dokumentation in den Be-
nutzerhandbiichern erweitert bzw. angepasst. Die Freigabe des ersten Updates dieser

Version, AC2 2019.1, mit Fehlerkorrekturen in allen Komponenten, erfolgte im Juni 2020.

2.1.2 Vereinheitlichung des Ubersetzungssystems

Der Vorgang zur Erstellung eines ausfilhrbaren Codes basierend auf dem Quellcode
wird im Folgenden mit ,lbersetzen bezeichnet. Die Ubersetzung des Gesamtpakets
AC? wurde einheitlich auf die Verwendung des Softwarewerkzeugs CMake umgestellt.
CMake erlaubt eine compiler- und betriebssystemunabhangige Definition der fiir eine
Softwarekomponente bendtigten Quellcodedateien. Auch Abhangigkeiten zu in Biblio-
theken gesammelten Funktionen lassen sich flexibel definieren und einbinden. CMake
generiert aus den vorliegenden Definitionen Eingabedateien fur die den eigentlichen
Ubersetzungsprozess durchfiihrende Software. Unter Windows ist dies Microsoft Visual
Studio und unter Linux GNU-Make, wobei jeweils der Intel-Fortran-Compiler oder der
GNU-Fortran-Compiler verwendet werden kann. Der Einsatz von CMake hat den Vorteil,
dass fur Windows und Linux nur noch ein Satz von CMake-Definitionsdateien gepflegt
werden muss. CMake generiert daraus Projektdateien fur Visual Studio, sodass die Ent-

wickler wie gehabt unter Windows in Visual Studio entwickeln und debuggen kénnen.



Vereinfacht wird der CMake-Prozess durch die Verwendung der freien Software CMakelt
(https://gitlab.com/nordfox/cmakeit). Diese erledigt betriebssystem- und compilerabhan-
gige Grundaufgaben und erlaubt zum Beispiel auch eine compilerunabhangige Definition
von Compilerparametern. Fur AC?, das aus verschiedenen Komponenten besteht, bietet
CMakelt die Funktion, Software aus anderen Softwarearchiven in der gewinschten Ver-
sion einzubinden. Fir die Entwicklung von Erweiterungen, zum Beispiel mit ATHLET,
bietet das den Vorteil, dass unkompliziert ein Entwicklungszweig von ATHLET einge-
bunden werden kann, um gemeinsam an der Kopplung der Programme zu arbeiten. An-
ders als handisch gepflegte, statische Visual-Studio-Projektdateien fir die einzelnen
Projekte kann CMake bei der Erstellung der Projektdateien flexibel auf die vorhandene
Entwicklungsumgebung reagieren, indem es Umgebungsvariablen abfragt und Wenn-

Dann-Bedingungen ermdglicht.

Das Ubersetzen von COCOSYS basierte unter Linux schon seit einigen Jahren auf
CMake, sodass ein funktionsfahiger Satz an CMake-Dateien in den einzelnen Teilen von
COCOSYS bereits vorhanden war. Da dieses bisher nur unter Linux eingesetzt worden
war, mussten zundachst einige linuxspezifische Aktionen verallgemeinert werden. In die
Haupt-CMake-Datei von COCOSYS wurde CMakelt integriert, wodurch sich zum Bei-
spiel Vereinfachungen bei den Compilerparametern (siehe oben) und der Einbindung
der MPI-Bibliothek fur die Interprozesskommunikation (wird von CMakelt geprift und be-
reitgestellt) ergaben. Ferner wurden ATHLET und ATHLET-CD neu eingebunden,
wodurch sich auch hier durch die Verwendung von CMake Vereinfachungen ergeben,
da diese nun ebenfalls CMake verwenden und einfach als cmake-interne Bauziele be-
reitgestellt werden. Dadurch kann die manuelle Durchfiihrung der Schritte des Buildsys-
tems von ATHLET und ATHLET-CD im COCOSYS-CMake komplett entfallen. Fir das
Entwickeln unter Windows wurde ein Skript zur einfachen Generierung der Visual-Stu-
dio-Dateien hinzugefugt. Dieses erlaubt es auch, das Ubersetzen einer gewiinschten
Konfiguration durchzufiihren. Das erleichtert das Zusammenspiel mit dem automati-
schen Ubersetzen im Testsystem. Unter Linux war diese Funktionalitat, umgesetzt mit

GNU-Make, bereits vorhanden.

2.1.3 Kopplung und Datenkommunikation zwischen COCOSYS und
ATHLET

Der Systemcode ATHLET ist mit umfangreichen Softwareschnittstellen ausgestattet,

diese erlauben es:
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e zur Laufzeit Codes aus vorkompilierten Bibliotheken (Plugins) zu laden und aus-

zufihren

¢ anderen Codes die einzelnen Phasen des ATHLET-Programmablaufs schritt-

weise abzuarbeiten, Zeitschritte einzeln auszufiihren und auch zu wiederholen

e eigene Prozeduren an bestimmten Stellen des ATHLET-Codes einzuhaken, die

dann dort ausgefuihrt werden

2131 Technische Umsetzung: Arbeiten an der Kopplung via Plugin-Kon-
zept

Ausgangslage

Die in ATHLET zur Laufzeit geladenen Bibliotheken (Plugins) kénnen im Eingabedaten-
satz aktiviert oder deaktiviert werden und unter bestimmten Voraussetzungen auch von
Anwendern erzeugt werden. Neben der Kopplung zu COCOSYS mit dem COCOSYS-
Plugin, ist auch ATHLET-CD als Core-Degradation-Plugin an ATHLET angebunden
/SCH 18/. Bei Aktivierung eines Plugins fihrt ATHLET in seiner Anfangsphase eine be-
stimmte Prozedur des Plugins aus; in dieser kann das Plugin weitere seiner Unterpro-
gramme in den ATHLET-Ablauf einhaken. Fir die Steuerung von auf3en ist die gesamte
Funktionalitat des ATHLET-Codes in einer einzigen Bibliothek vorhanden (athlet.dll), de-
ren Unterprogramme aus unterschiedlichen Programmiersprachen heraus aufgerufen
werden kénnen. Der Austausch von Daten zwischen den Plugins und ATHLET sowie
dem steuernden Programm und ATHLET erfolgt mit Hilfe der Bibliothek
Libfde (https://github.com/zorkator/libfde). Mit dieser konnen Daten und Prozeduren in

einer hierarchischen Struktur abgelegt und wieder ausgelesen werden.

Bereits im Vorgangervorhaben /SPE 17/ war die Umstellung der Kopplung von ATHLET
und COCOSYS mit dem Plugin-Konzept durchgefuhrt worden. Als Ergebnis dieser Um-
stellung wird der Quellcode fiur die Kopplung (d. h. der Quellcode fir den Datenaus-
tausch zwischen ATHLET und COCOSYS und der entsprechenden Verarbeitung der
Daten) als eigenstdndige Bibliothek lbersetzt und dahingehend erg&nzt, um von
ATHLET als Plugin geladen werden zu kdénnen. Zuvor mussten auf der Basis der im
ATHLET-Softwarearchiv verfiigharen ATHLET-Version weitere separate Softwarepro-
jekte fir Kopplungen von ATHLET/ATHLET-CD mit COCOSYS erstellt und bei Anderun-
gen immer wieder angepasst werden. Dabei wurden Platzhalterroutinen in ATHLET

durch Routinen ersetzt, die die Kopplungsarbeiten tibernehmen. Mit dem Plugin entfallt
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das stete manuelle Anpassen der Kopplungsprojekte. Auf Variablen und Unterpro-
gramme von ATHLET, die bisher wahrend der Ubersetzung referenziert worden sind,
wird nun zur Laufzeit Gber die Bibliothek Libfde zugegriffen.

Durchgefihrte Arbeiten

Die hier durchgefiihrten Arbeiten am COCOSYS-Plugin umfassten Fehlerkorrekturen
und zielten auf den Erhalt der Funktionsfahigkeit bei Anderungen und Umstrukturierun-
genin ATHLET, die besonders im Jahr 2018 vor der Veroffentlichung von AC? 2019 recht
umfangreich ausfielen, ab. Die plugin-basierte Kopplung wurde in Tests von Entwicklern
und Anwendern umfangreich verifiziert und ist Teil der Versionen von AC? 2019. Sie
kann fur Vergleichsrechnungen mit dem ATHLET-Treiber verwendet werden, fir den im
Projektzeitraum hauptséchlich Weiterentwicklungen gemacht worden sind.

2.1.3.2 Technische Umsetzung: Arbeiten zur zukinftigen Kopplung via Trei-
ber-Konzept

Ausgangslage

Im Rahmen des Verbundprojekts EASY /BUC 18/ war ein ATHLET-Treiber entwickelt
worden, der — im Gegensatz zum Plugin — den ATHLET-Lauf phasen- bzw. zeitschritt-
weise steuert. Der Treiber ist in der Skriptsprache Python geschrieben. So kénnen vom
Anwender Python-Methoden fir die Ventilsteuerung entwickelt und verwendet werden,
ohne ATHLET neu zu Ubersetzen. Der Python-Treiber bedient sich hauptsachlich aus
Unterprogrammen, die von der ATHLET-Bibliothek und der neu entwickelten
ATHLETCD_DRV-Bibliothek bereitgestellt werden. Unter anderem implementiert der Py-
thon-Treiber eine Zeitschrittschleife flr die Rechnung, in der fur jeden Zeitschritt das
entsprechende Unterprogramm der ATHLET-Bibliothek aufgerufen wird. Vor und nach
dem Zeitschritt kbnnen Daten von ATHLET abgefragt oder an ATHLET zurtickgegeben
werden, die dann in der weiteren Rechnung verwendet werden. Alle fur die Kopplung mit
COCOSYS notwendigen Unterprogramme werden in der vorkompilierten Bibliothek
ATHLETCD_DRYV bereitgestellt, und vom Python-Treiber an den entsprechenden Stel-
len in der ATHLET-Bibliothek eingehakt. Dadurch mussten die Aufgaben der Kopplung,
wie die Abfrage der ATHLET-Ergebnisse fir COCOSYS, Verarbeitung der Eingabeda-
ten, Bereitstellung der COCOSY S-Daten und Kommunikation, nicht in Python implemen-

tiert werden, sondern es kann hier auf Bibliotheken zurtickgegriffen werden, die von allen
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COCOSYS-Modulen verwendet werden. In Python implementiert sind somit nur rein ad-
ministrative Aufgaben.

Generell ist die Bibliothek ATHLETCD_DRV konzeptionell eng verwandt mit einem
ATHLET-Plugin, im Sinne des Einhakens von Prozeduren in den ATHLET-Lauf. Durch
die Steuerung des ATHLET-Codes von aul3en ertffnen sich jedoch weitere Moglichkei-
ten. So lasst sich die EXT-Schnittstelle verwenden (siehe Abschnitt 2.2.4.2), und Zeit-
schritte kénnen wiederholt werden (von ATHLET und von COCOSYS THY), was eine
iterative Kopplung der beiden Programme zulasst. Ferner sind moderne Entwicklungs-
konzepte von COCOSYS konsequent umgesetzt. So lassen sich Daten in dynamischen
Strukturen ablegen, verarbeiten und zwischen COCOSYS-Modulen austauschen. Auf
diesen Strukturen lassen sich typische Operationen wie die Integration verschiedener
Massen- und Energiestrome mit einer Methode durchfihren, fir das COCOSYS-Plugin
existieren hier noch jeweils einzelne Code-Blocke zur Integration der verschiedenen, als
Raten anfallenden Daten. Daher soll der ATHLETCD_ DRV das COCOSYS-Plugin er-

setzen.

Durchgefiihrte Arbeiten

In diesem Vorhaben wurden dazu die nétigen Arbeiten durchgefiihrt: Der Stand der Ar-
beiten des EASY-Projekts wurde in diesem Vorhaben zunéchst im COCOSYS-
Projektarchiv entsprechend berticksichtigt und integriert. Dazu dient das speziell entwi-
ckelte COCOSYS-Modul ATHLETCD_DRYV, welches — als klassisches COCOSYS-
Modul — als ausfiihrbare Datei ausgelegt ist und, ahnlich wie der Python-Treiber, nun
auch die ATHLETCD_DRV-Bibliothek verwendet. Dazu war es nétig, die speziell fir den
Python-Treiber geschaffenen Kommunikationsstellen zu verallgemeinern, sodass so-
wohl der Python-Treiber zur Steuerung von ATHLET wie auch das Modul verwendet
werden kann. Verschiedene, im EASY-Projekt nicht verwendete Schnittstellenteile wur-
den gepruft, falls notwendig korrigiert oder neu hinzugefligt. Letzteres betrifft zum Bei-
spiel den Ubertrag von Spaltprodukten und den Austrag von Schmelze aus ATHLET-CD
im Falle eines Kernversagens. Um die Funktionsfahigkeit der verschiedenen Treiberar-
ten und Parameter kontinuierlich sicherzustellen, wurden einfache Tests erstellt. Dabei
trat unter anderem ein Problem auf, das beispielhaft im folgenden Abschnitt detaillierter

dargelegt werden soll.
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Untersuchung und Korrektur des Massentransfers

Bei der Weiterentwicklung des COCOSYS-Moduls ATHLETCD_DRYV, welches die Rolle
der Steuerung von ATHLET im Falle gekoppelter Anwendungen zwischen COCOSYS
und ATHLET Ubernimmt, sind einfache Datenséatze entwickelt worden, mit denen sich
einzelne Elemente der Kopplung von ATHLET und COCOSYS untersuchen lassen.
Diese sind in der Regel Teil der vom Continuous-Integration-System standardmafig
durchgefuhrten Testrechnungen, da sie aufgrund ihrer Einfachheit nur wenige Sekunden
dauern. Eines dieser Szenarien testet die DISCHARGE-Schnittstelle von ATHLET.
Diese wurde in gekoppelten Rechnungen bisher fir die Abbildung der Sicherheitsventile
des Primarkreises eingesetzt, flr welche nur ein gerichteter Massentransfer vom Primar-
kreis ins Containment erlaubt wurde, eine Rickstrémung war jedoch grundsatzlich mog-
lich. Die hier durchgefiihrte Untersuchung dient dazu, in AC? die Funktionsfahigkeit der
Simulation von mdglichen Rickstrémungen vom Containment (COCOSYS) in den Pri-
markreis (ATHLET) in der aktuellen Entwicklerversion wie auch fur zukinftige Versionen

sicherzustellen.
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Abb. 2.2  Zeitlicher Verlauf der von ATHLET bilanzierten, ausgetragenen und der
von COCOSYS empfangenen Masse (Stand von 2018)

Das einfache Szenario besteht auf der Seite des Primérkreises (ATHLET) aus einem
einzelnen Behaltervolumen mit einem angeschlossenen Rohr, das ins Containment

mindet. Das Containment wird in ATHLET, wie bisher Ublich, durch ein zeitabhéngiges
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Volumen abgebildet, in welches der Zustand der einzigen COCOSYS-Zone gespiegelt
wird. Als Medium wird Luft eingesetzt, die im Primarkreis anfanglich einen Druck von
1 bar hat, und wahrend der ersten 5 Sekunden auf 4 bar erhoht wird. Dieser Druck wird
dem Primérkreis als Randbedingung aufgeprégt. Hingegen liegt im Containment ein
Druck von anfanglich 1 bar vor. Bei Offnung des DISCHARGE-Ventils bei einer Zeit von

6 Sekunden ist das Druckverhdltnis Uberkritisch im Sinne der Schallgeschwindigkeit.

Sowohl COCOSYS als auch ATHLET bilanzieren die Menge der aus- bzw. eingetrage-
nen Massen. Diese stehen dann als Ausgabegrof3en zur Verfigung (siehe Abb. 2.2). In
dieser Abbildung lasst sich der Ablauf der Rechnung nachverfolgen. Nach Offnung des
Ventils (nach 6 s) stromt die Luft ins Containment. Wegen des Uberkritischen Druckver-
haltnisses ist der Massenstrom nach kurzer Zeit nahezu konstant und reagiert nicht auf
den zunehmenden Druck im Containment (7 s bis 11 s). Aufgrund dieser Eigenschaft
des DISCHARGE-Modells von ATHLET steigt der Druck im Containment auch tber den
des Primérkreises und es kommt zu einer Umkehr der Strémungsrichtung. Auch diese
Phase der Rickstrémung dauert zu lange, bis nun der Druck im Primarkreis Gber dem
des Containments liegt. Es kommt wiederum zu einer Umkehr der Strémungsrichtung.
In der folgenden Zeit bleibt es bei diesem Verhalten mit steten Wechseln der Strémungs-
richtung. Dieses Verhalten, welches in Simulationen realer Szenarien bislang nicht beo-
bachtet wurde, ist unerwiinscht und kdnnte potenziell zu fehlerhaften Rechnungen fiih-

ren.

Der Offnungsgrad des Ventils wird immer durch ein GCSM-Signal gesteuert. Hierbei wird
das Ventil bei Uberschreiten einer vorgegebenen Druckdifferenz zwischen Primérkreis
und Containment gedffnet und bei Unterschreiten einer kleineren Druckdifferenz wieder
geschlossen. Wobei beim Schlieen der Druck im Primarkreis immer noch héher als der
des Containments ist. Um die Rickstromung zu simulieren, wird das Ventil im hier ge-

rechneten Fall dauerhaft offengelassen.

Die in Abb. 2.2 sichtbare Differenz der bilanzierten Massen bedeutet, dass beim Mas-
senubertrag Masse verloren geht. Unabh&ngig vom Auftreten dieses Verhaltens in rea-
len Rechnungen, sollte die Kopplung in jedem Fall die Massen- und Energieerhaltung
bewahren. Das hier gezeigte Szenario stellt also aufgrund der abrupten Richtungswech-
sel der Stromung einen Extremtest dar. Es stellte sich heraus, dass der Fehler sowohl
beim Einsatz in der friheren als auch in der neuen Kopplungstechnik mittels des
ATHLET-Treibers auftritt und seine Ursache in einer unterschiedlichen Behandlung von

positiven und negativen externen Massenstrémen im Thermohydraulik-Modul hat. Nach
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Korrektur des Fehlers ist in AC2 die Massenerhaltung zwischen ATHLET und COCOSYS
sichergestellt (siehe Abb. 2.3).
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Abb. 2.3  Zeitlicher Verlauf der von ATHLET bilanzierten, ausgetragenen und der
von COCOSYS empfangenen Masse, aktueller Stand
2.2 Erweiterung des Kopplungsumfangs

Neben der in Abschnitt 2.1 beschriebenen Zielsetzung, eine zukunftsfahige Software-
Technik zur Anbindung der Einzelcodes in AC? zu etablieren, sind in diesem Arbeitspunkt
einzelne Arbeiten zur Erweiterung des Umfangs der Kopplung durchgefiihrt worden.

Diese erweitern das Anwendungsspektrum fur viele relevante Situationen.

2.2.1 Warmeaustausch zwischen Reaktorkihlkreislauf und Containment

2211 Warmeubertrag vom unteren Plenum
Ausgangslage

ATHLET-CD berechnet die Vorgange im RDB wahrend einer Kernzerstérung. Im Fall
eines simulierten Storfalls mit Schmelzen des Kerninventars, wird die Schmelze zu ei-
nem bestimmten Zeitpunkt in das untere Plenum verlagert. Hier Gibernimmt das Modul
AIDA von ATHLET-CD Berechnungen zur Interaktion der Schmelze mit der Wand des
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Reaktorkerns. Darunter sind zum Beispiel der Warmeaustausch zwischen Schmelze und
Wand bzw. zwischen Wand und Umgebung zu verstehen sowie strukturmechanische
Berechnungen zu einem maoglichen Versagen der Reaktorwand. Diese Wand ist jedoch
nicht als ATHLET-Struktur abgebildet. Dadurch konnten die bisher implementierten
Kopplungsmethoden fir den Warmetransport zu COCOSYS nicht angewendet werden,
und die von der RDB-Wand abgegebene Wéarmeenergie wurde in der COCOSYS-

Simulation fir die unteren Raume der Reaktoranlage nicht beriicksichtigt.

Durchgefihrte Arbeiten

In Zusammenarbeit mit den Entwicklern von ATHLET-CD wurde daher eine geeignete

Kopplungsmethode fir diesen Punkt erarbeitet.

Von ATHLET-CD wird der im Modul AIDA bestimmte Warmestrom an die Umgebung
mittels der Funktionalitédt eines GCSM-Signals zur Verfligung gestellt. GCSM-Signale
werden auf Basis der Simulationssprache GCSM (General Control Simulation Module),
die als Grundmodul in ATHLET verfugbar ist, erzeugt. GCSM dient zur flexiblen Nach-
bildung vom Reaktorschutzsystem sowie von Reaktorregelungs- und Hilfssystemen.
GCSM-Signale kénnen an das COCOSYS-Thermohydraulikmodul THY als Prozesssig-
nal Ubertragen werden. Das THY-Modul kann solche Prozesssignale bereits auf ver-
schiedene Weisen verarbeiten. Dazu wurde eine geeignete Erweiterung vorgenommen,
die es erlaubt, dass fiir den vorliegenden Fall der vom GCSM-Signal Ubermittelte War-
mestrom von der RDB-Wand auch als Warmeeinspeisung in eine COCOSYS-Zone ver-
wendet werden kann. Da sich gleichzeitig die Temperatur der COCOSYS-Zone als Um-
gebungstemperatur fiir die Berechnung des Warmestroms in AIDA heranziehen lasst,

ist so die Ruckkopplung mit der Umgebung gegeben.

Erste Versionen dieser Weiterentwicklung wurden Beta-Testern verfligbar gemacht und
kleinere Fehler behoben. So wurde zum Beispiel zwischenzeitlich die Umgebungstem-
peratur vom AIDA-Modul nicht unter allen Umstanden aktualisiert. Dies ist korrigiert wor-
den. Inzwischen ist diese Kopplungsmethode bereits in den Release-Versionen ab
AC? 2019 enthalten und damit fir Anwender verfugbar. Ein Datensatz, der in den taglich
ausgefiihrten Testrechnungen enthalten ist, wurde um diesen Warmeubertrag von AIDA
zu COCOSYS erweitert. Eine ausfihrliche Beschreibung mit den notwendigen Eingabe-

daten im Datensatz wurde dem Benutzerhandbuch hinzugefugt.

17



2.2.1.2 Warmetbergangsmodelle in der Strukturkopplung

Ausgangslage

ATHLET arbeitet zur Auswertung der Warmeleitung in Strukturen intern mit Datenstruk-
turen, die HCO (Heat Conduction Object) genannt werden und zur Berechnung des War-
medlbertrags zwischen fluid-fihrenden Objekten (TFO, Thermo-Fluiddynamic Object)
herangezogen werden. Auf Seiten des Fluids wird ein Warmeilbergangskoeffizient fur
den Warmeubertrag vom Fluid zur Wand berechnet, in dem HCO selbst wird nur War-
meleitung berechnet, wobei der Warmestrom zwischen Fluid und HCO aus dem Wér-
mellbergangskoeffizienten und der Differenz der Oberflachentemperatur des HCO und
der Fluidtemperatur folgt. Die HCO sind daher &quivalent zu den Warme-Strukturen in
COCOSYS. Neben weiteren Parametern in der Eingabe erlaubte ATHLET bisher die
Angabe des Namens eines TFO oder eines GCSM-Signals fur die Fluidtemperatur und
als zweite Eingabegrofe ein Stichwort fur die automatische Berechnung des Warme-
Ubergangskoeffizienten oder die Angabe eines GCSM-Signals fir den Warmetber-
gangskoeffizienten. In der bisher umgesetzten Anbindung von HCO an COCOSYS wur-
den fir diese beiden Eingabeparameter jeweils GCSM-Signale gesetzt, wobei der
Warmeubergangskoeffizient vom Benutzer bestimmt werden musste. Der von ATHLET
berechnete Warmestrom wurde dann an COCOSYS ubertragen und in eine Zone ein-

gespeist.

Durchgefihrte Arbeiten

Zur Erweiterung dieses Kopplungsumfangs wurde in Zusammenarbeit mit den ATHLET-
Entwicklern eine Schnittstelle in ATHLET definiert, Uber die angebundene Programme
die notwendigen Daten fir eine Seite des HCO liefern kdnnen. Hierzu generiert ATHLET
intern Felder fur die Fluidtemperaturen und Warmeubergangskoeffizienten und verwen-
det diese in seiner Berechnung. Dies wird in der ATHLET-Eingabedatei durch Angabe
des Stichworts EXTERNAL oder COCOSYS anstatt des Namens eines TFO oder
GCSM-Signals aktiviert. Analog wird die Verwendung des Warmeubergangskoeffizien-
ten durch Angabe von HTC_COCO eingeschaltet (siehe Abb. 2.5). Das angebundene
Programm, z. B. COCOSYS, ist dafiir verantwortlich, diese Felder mit entsprechenden

Werten zu fillen.
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Abb. 2.4  Schematischer Aufbau der Warmekopplung eines ATHLET-HCO und einer
COCOSYS-Struktur

7.

Prinzipielles Ziel der hier vorgenommenen Erweiterungen ist die Abbildung von ATHLET-
Strukturen (HCO) im Containment, sodass COCOSYS-spezifische Modelle, wie z. B.
Ablagerung von Spaltprodukten, angewendet werden konnen. Am einfachsten umzuset-
zen ist dies, wenn die HCO als COCOSYS-Strukturen abgebildet sind. Dann lassen sich
automatisch alle COCOSYS-Modelle anwenden. In der internen Darstellung sind diese
dann normale Strukturen, jedoch wird die Wéarmeleitung innerhalb dieser Strukturen
nicht gel6st und die Oberflachentemperaturen werden durch Temperaturen von ATHLET
ersetzt. Zusatzlich liefert ATHLET noch den Warmestrom und erhélt Fluidtemperatur und
Warmeubergangskoeffizienten von COCOSYS. Im COCOSYS-Modul THY fir die Ther-
mohydraulik wird ein ahnliches Konzept bereits bei der Darstellung von Schmelzeober-

flachen eingesetzt.

Die Verarbeitung der Eingabedaten im Modul THY wurde so erweitert, dass als MODEL-
Parameter die Angabe des Stichworts ATHLET, gefolgt vom Namen des assoziierten
ATHLET-HCO moglich ist (siehe Abb. 2.5, links). Dem folgen die Giblichen Parameter fir
eine COCOSYS-Struktur. Das THY-Modul erzeugt hier zunéchst ganz ubliche Warme-
Strukturen, markiert diese jedoch als HCO-gekoppelt und sammelt die Informationen
Uber diese Strukturen. Diese Informationen werden dann an ATHLET Ubertragen, so-
dass hier die Eingaben geprift werden kdnnen. Die Markierung dient im weiteren Pro-
grammverlauf dazu, die Warmeleitungsgleichung fur diese Strukturen zu deaktivieren,
Daten fir den Ubertrag an ATHLET vorzubereiten und die Daten von ATHLET als Rand-

bedingung zu verwenden.
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C---- STRUCTURES C---- HEATCOND

P---- StrucAth K---- HP@-ROHR
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Abb. 2.5 Eingabedaten der Struktur-HCO-Kopplung fir COCOSYS und ATHLET

Die Implementierung fir ATHLET erfolgt im COCOSYS-Modul ATHLETCD_DRYV. Die-
ses Modul ruft das Hauptprogramm von ATHLET auf und stellt zusatzliche Funktionen
bereit, die an den vorgesehenen Stellen von ATHLET aufgerufen werden und alle kopp-
lungsspezifischen Operationen durchfiihren. Dazu gehéren unter anderem die Verarbei-
tung der Eingabedaten zur Kopplung, Aufarbeitung und Senden der ATHLET-Daten am
Ende des Zeitschritts an COCOSYS sowie der Empfang und die Bereitstellung von Da-
ten aus COCOSYS fur den nachsten ATHLET-Zeitschritt. In der Phase des Lesens der
Eingabedaten erhalt dieses Modul die Informationen ber HCO-gekoppelte Strukturen
vom Modul THY. Diese werden mit den vorhandenen und als extern gesetzten HCO

abgeglichen.

Im Allgemeinen wird ein ATHLET-HCO entsprechend der Aufteilung in Kontrollvolumina
des angrenzenden TFO in kleinere Unter-HCO aufgeteilt. Jedes dieser Unter-HCO liefert
einen eigenen Warmestrom, eine eigene Oberflachentemperatur und kann einen eige-
nen Warmeulbergangskoeffizienten und eine eigene Fluidtemperatur bekommen. Im ein-
fachsten Fall (ein ATHLET-HCO entspricht einer COCOSY S-Struktur) wird die Oberfla-
chentemperatur fur die COCOSYS-Struktur aus den flachenanteilig gemittelten
Oberflachentemperaturen der Unter-HCO bestimmt, die Warmestrome der Unter-HCO
werden addiert. Allen Unter-HCO wird von COCOSYS derselbe Warmeubergangskoef-
fizient und dieselbe Fluidtemperatur zugeordnet. Sollte die Grofie des HCO oder die
numerische Genauigkeit anderes erfordern, kann der COCOSY S-Struktur in der Ein-
gabe auch nur eine Teilmenge von Unter-HCO zugeordnet werden. Die Mittelungsope-
rationen einer Struktur laufen dann jeweils nur tber die zugeordneten Unter-HCO. Ent-
sprechend miussen dann eine oder mehrere weitere COCOSYS-Strukturen erzeugt
werden, um das gesamte HCO in COCOSYS abzubilden. Diese kénnen dann auch ver-
schiedenen COCOSYS-Zonen zugeordnet werden, sodass kaum Einschréankungen bei

der Nodalisierung einzuhalten sind.
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Zur Kontrolle der Implementierungsarbeiten sind einfache gekoppelte Datensétze fir
ATHLET und COCOSYS erstellt worden, die die neue Art der Kopplung einsetzen. Diese
sind bewusst so aufgebaut, dass eine Berechnung mit der bisherigen Kopplungsme-
thode vergleichbare Ergebnisse liefert. So ist eine Kontrolle der neuen Implementierung
recht einfach moglich. Diese einfachen Konfigurationen bestehen in der Regel aus ei-
nem ATHLET-Teil mit einem TFO und einem HCO, und einem COCOSYS-Teil mit einer
Zone und einer Struktur, wobei die Struktur mit dem ATHLET-HCO gekoppelt ist.

1400 T T T T

1350

1300

1250

Warmestrom [W]
R
o
o
!

1150

1100 Z\} DrvStruc_ LEFT_StrucAth —— | 7
PlgnZone_R1 AQ ——

1050 | | | |
0 100 200 300 400 500

Zeit [s]

Abb. 2.6 Vergleich des Warmestroms zweier Rechnungen derselben Konfiguration
mit HCO-Struktur-Kopplung im ATHLETCD_DRYV (DrvStruc) und ATHLET-
COCOSYS-PLUGIN mit HCO-Zonen-Kopplung (PlgnZone)

Das Ergebnis einer solchen Rechnung ist in Abb. 2.6 dargestellt. Verglichen wird hier
der zeitliche Verlauf des in die COCOSYS-Zone eingetragenen Warmestroms. Die Ein-
gabedaten mit Geometrie und numerischen Parametern sind identisch bis auf den Kopp-
lungsteil fir ATHLET. Im ersten Fall (DrvStruc__ LEFT_StrucAth) kommt die neu imple-
mentierte HCO-Struktur-Kopplung des ATHLETCD_DRV zum Einsatz, im zweiten Fall
(PlgnZone__R1_AQ) wird die bestehende HCO-Zonen-Kopplung mit dem COCOSYS-
Plugin verwendet. Es sind nur sehr kleine Unterschiede sichtbar, die sich primar aus
einer unterschiedlichen Handhabung der Randbedingungen fir ATHLET in der Kopp-

lung ergeben. Dies belegt die Korrektheit des Datentbertrags. Analoge Datensétze
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existieren auch fur die COCOSYS-seitigen Warmeubergangsmodelle fir erzwungene
Konvektion (forced convection, FOC) und freie Konvektion (free convection, FRC), die
ebenfalls bei dieser neuen Art der Kopplung bereits eingesetzt werden kénnen. Aufgrund
der sehr kurzen Laufzeiten sind alle diese Datensatze Teil der Standardtests, die bei
jeder Anderung am Programmcode vom Continuous-Integration-System durchgefiihrt

werden.

2.2.1.3 Warmedibergangskorrelation fir heifl3e Strukturen

Ausgangslage

geodatisches geodatisches
Flutbecken | Flutbecken
713200 m* | Zulauf- <ol 3200m®
leitung °
4 Bundel
mit je 104
Rohren__|
15 Ablauf- , , d5
leitung Zirkulationssperre
Reaktor- .
Reaktorbetrieb druck- Storfall

behalter

Abb. 2.7  Notkondensator im KERENA (Rohrbiindel im Flutbecken)

Mit den Entwicklungen von neuen und innovativen, aktiven sowie passiven Not- und
Nachkihlsystemen (Abb. 2.7, Abb. 2.8) ist es wichtig, zuklnftig auch die Phanomene
beim Betrieb von Warmetauschern in solchen Systemen genau abzubilden. Nur so kon-
nen Sicherheitsanalysen fir die Wechselwirkung zwischen diesen neuen Systemen und

anderen sicherheitsrelevanten Systemen durchgefihrt werden.
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Abb. 2.8 RDB-AufRenkiihlung bei KERENA /ARE 03/

Der Warmetauscher in passiven Notkihlsystemen stellt eine Schnittstelle zwischen dem
Reaktorkihlkreislauf und dem Containment dar. Der Warmeaustausch wird durch phy-
sikalische Vorgange an beiden Seiten der Schnittstelle bestimmt. Innerhalb des Reak-
torkuhlkreislaufs stromt Wasserdampf, Wasser oder ein Gemisch aus Wasser und Was-
serdampf (Abb. 2.7). Die Kondensation von Dampf an der heilen Seite des
Warmetauschers (d. h. im Reaktorkuhlkreislauf) ist dabei von besonderer Bedeutung.
Auf der gekuhlten Seite sind die Flachen des Wéarmetauschers in grol3en Wasserpools
des Containments angeordnet. In solchen Pools erfolgt die Warmeabfuhr mittels freier
Konvektion. Unter bestimmten Bedingungen kann die Oberflachentemperatur eines
Warmetauschers sehr schnell ansteigen und hohe Werte erreichen. Das Wasser an der
Oberflache der Wéarmetauscher kann lokal Siedebedingungen erreichen, wahrend das
Fluid im Bulk im unterkihlten Zustand vorliegt. Dampfblasen entstehen somit an der
Wandoberflache und kondensieren beim Eintritt in die Kernstrémung. Im Unterschied
dazu befindet sich beim geséttigten Blasensieden die Flussigkeit im Bulk auf Sattigungs-
temperatur. Die Korrelationen fir freie- und erzwungene Konvektion unterschatzen den

Warmeubergangskoeffizient beim Sieden (Abb. 2.9).
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Die verschiedenen Regimes fir den Warmeaustausch an heiRen Strukturen in einer

quasi-ruhenden Flussigkeit (Behaltersieden), wobei diese im Siedezustand oder auch

unterkihlt sein kann, kénnen anhand der Nukiyama-Kurve (Abb. 2.9) beschrieben wer-

den. Dabei hangt der Verlauf dieser Kurve in den interessierenden Bereichen der Bla-

sen- und Filmverdampfung von mehreren Parametern ab: Art der Flissigkeit, Druck, Un-

terkiihlung, Geometrie des Behalters und der Heizflache, Oberflachenbeschaffenheit der

Heizflache sowie dessen Material sowie von Verunreinigungen. Folgende Regimes kon-

nen unterschieden werden:

Bei kleiner positiver Differenz zwischen der Temperatur an der Strukturoberfla-
che und der Siedetemperatur des Wassers erfolgt die Warmeabfuhr noch durch
freie Konvektion.

Wenn der Temperaturunterschied gréf3er ist als eine kritische Temperaturdiffe-
renz AT,yg (von engl.: ONB — Onset of Nucleate Boiling) bilden sich kleine Was-
serdampfblasen und der Warmeibergang in diesem Regime (Blasensieden, Nu-
cleate Boiling) ist erhdht. Beim unterkihlten Blasensieden liegt die
Wandtemperatur Uber der Sattigungstemperatur der Flussigkeit, wahrend das
Fluid im Bulk im unterkiihlten Zustand vorliegt; die Fluidtemperatur in der wand-
nahen Grenzschicht zeigt einen entsprechend steil abfallenden Verlauf. Dampf-
blasen entstehen somit an der Wandoberflache und kondensieren beim Eintritt
in die Kernstrémung. Im Unterschied dazu befindet sich beim gesattigten Blasen-
sieden die Flussigkeit im Bulk auf Sattigungstemperatur, sodass die an der Wand
entstehenden Dampfblasen beim Eintritt in die Kernstromung nicht mehr konden-
sieren. AT,yp betragt fur Wasser ca. 5 °C und héngt von mehreren Parametern
ab.

Bei groReren Temperaturdifferenzen als einem kritischen Wert AT, yg (VOn engl.:
DNB — Departure from Nucleate Boiling) bildet sich ein teilweise stabiler Wasser-
dampffilm auf der Struktur aus und behindert den Warmeaustausch. Fur Wasser
betragt ATpyp ca. 30 °C und hangt von der Strukturgeometrie sowie von der
Strukturrauheit ab.

Wenn die Temperaturdifferenz noch gré3er wird, bildet sich auf der ganzen Ober-

flache der Struktur ein stabiler Wasserdampffilm.
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Abb. 2.9 Allgemeine Siedekurve nach Nukiyama fur den Zusammenhang zwischen
Warmestromdichte an der Heizflache und dem Temperaturunterschied
zwischen Heizflache Ty, und Siedetemperatur des Wassers Ts bei atmo-
spharischem Druck /THE 11/

Die Rohsenow-Korrelation /ROH 52/ beschreibt den Warmeaustausch beim Blasensie-

den und ist eine allgemeingultige Korrelation fur das Behéltersieden.

Vom Behéltersieden wird der Begriff des Stromungssiedens abgegrenzt, welcher die
Verdampfung eines Fluids bei erzwungener Konvektion, beispielsweise in einer durch-
stromten Rohrleitung, beschreibt. Solche Bedingungen sind speziell fur den Kihlkreis-
lauf relevant. In ATHLET ist daher entsprechend eine umfassende Palette von Wéarme-
Ubergangskorrelationen fur die Kihlung und Aufheizung eines Fluids in Kontakt mit
Strukturen vorhanden /AUS 19/. Im Fall des Blasensiedens wird die Chen-Korrelation
/ICHE 66/ fur gesattigtes Blasensieden bzw. die modifizierte Chen-Korrelation /COL 72/
fur unterkihltes Blasensieden angewendet. Beide Modelle gehen von der Vorstellung
aus, dass sich der Warmestrom aus je einem Anteil fur Blasenbildung und fir konvektive
Warmeulbertragung zusammensetzt. Wie in /WAL 02/ diskutiert, entspricht im Fall des
gesattigten Blasensiedens die treibende Temperaturdifferenz fir Blasensieden und kon-
vektive Warmedubertragung der Differenz zwischen der Wand- und der Sattigungstem-
peratur. Folglich ergibt sich der Gesamtwéarmelibergangskoeffizient durch Addition der
einzelnen Warmeubergangskoeffizienten. Im Fall des unterkihlten Siedens hingegen
ergibt sich die treibende Temperaturdifferenz fur die konvektive Warmeubertragung als
Differenz  zwischen der Wand- und der Fluidtemperatur. Die treibende
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Temperaturdifferenz fir die Verdampfung ist analog zum gesattigten Sieden wiederum
die Differenz zwischen der Wand- und der Sattigungstemperatur.

Modellbeschreibung

Da in COCOSYS keine Information tiber lokale konvektive Strémungsgeschwindigkeiten
vorliegt, wurde als erster Ansatz fir die Beriicksichtigung des Behéltersiedens die
Rohsenow-Korrelation ausgewahlt und als Modelloption bei der Auswahl von Wéarme-
Uibergangsmodellen in COCOSYSS eingebaut. Fur die hier relevanten Geometrien gib es
grol3e Unsicherheiten fir die Abschatzung der kritischen Temperaturdifferenz ATpy g, da

entsprechende Untersuchungen in der Literatur nicht verfligbar sind.

Die Rohsenow-Korrelation hat die folgende Form:

c. AT \° -
q_( ik ) il 9Cpr — pv) (2.1)
hngr CSf o
Die Prandtl-Kennzahl lautet:
ficp
Pr =— 2.2
3 (2.2)

Die folgenden Bezeichnungen wurden verwendet:

q Warmestromdichte [%]

C spezifische Warmekapazitat der Flussigkeit [kg]—K]

p

AT  Temperaturdifferenz (Ubertemperatur) [K]
h¢y Verdampfungsenthalpie [k]—g]
Pr  Prandtl-Kennzahl

n experimentelle Konstante

Csf  Struktur-Oberflache-Flussigkeit-Faktor
] dynamische Viskositat der Flissigkeit [%]

g  Erdbeschleunigung [SEZ]
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P1 Flussigkeitsdichte [%]
Py Dampfdichte [%]
g Oberflachenspannung zwischen Flissigkeit und Dampf [%]

A Warmeleitfahigkeit der Fliissigkeit [%]

Fur Wasser ist die experimentelle Konstante n = 1. Die Stoffwerte ¢,, 7 und X werden

jeweils bei mittlerer Temperatur zwischen Heizflache und Bulk ermittelt.

Der Struktur-Oberflache-Flussigkeit-Faktor ist ein Eingabeparameter. In vielen Sicher-
heitssystemen wie dem Core-Catcher, der RDB-Aul3enkihlung oder in passiven War-
meabfuhrsystemen kommt sehr heifer Stahl in Kontakt mit Wasser. Deswegen wurde

der Wert fur polierten Stahl und Wasser C;; = 0.0132 als Standartwert genommen.

Verifikation

Um die Implementierung der Rohsenow-Korrelation zu verifizieren und die numerische
Stabilitat dieses Modells zu untersuchen, werden zwei Geometrien A und B untersucht.
Fir jede Geometrie wurden zwei Simulationen durchgefiihrt — eine Simulation unter Ver-
wendung der neuentwickelten Rohsenow-Korrelation ,CO1+ROH, und eine nur mit dem
Konvektionsmodell ,CO1". Die Beispiel-Geometrien sind in Abb. 2.10 und Abb. 2.11 dar-
gestellt. In beiden Beispielen befindet sich ein kubischer Behalter mit der Kantenlange
10 m in einem sehr grof3en kubischen Umgebungs-Raum mit einer Kantenlange von
1.000 m (Abb. 2.12). Am Anfang des Versuchs steht Wasser auf dem Boden des Behal-
ters. In beiden Fallen wurde Energie in den mittleren Teil des Bodens eigespeist, um die
Beheizung der Struktur und damit des Wassers zu simulieren. Die Atmosphare am An-
fang des Versuchs ist Luft mit einer Luftfeuchtigkeit von 45 %. Alles hat zu Beginn der

Rechnung eine Temperatur von 25 °C.
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Abb. 2.10 Beispiel-Geometrie fir die Untersuchung des Siedens: Geometrie A mit
Laftung
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Abb. 2.11 Beispiel-Geometrie fur die Untersuchung des Siedens: Geometrie B ohne
Laftung
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Die zwei Beispiele A und B unterscheiden sich hauptsachlich durch die Verbindung zum
Umgebungsraum. Im Beispiel A, das in Abb. 2.10 dargestellt ist, erlauben zwei Offnun-
gen die Entliftung des inneren Raums. So steigt der Druck in diesem Fall im Behélter
nicht. Im Beispiel B, wo der Raum nicht entliftet ist (Abb. 2.11), steigt aufgrund der Ver-
dampfung von Wasser der Druck. Der Behélter der Beispielgeometrie wird in 8
COCOSYS-Zonen unterteilt (Abb. 2.12). Der Umgebungsraum wurde in zwei Zonen un-

terteilt.
Beispielgeometrie A
(8 Zonen)
: —
L] [ ]
.. .. L ]
Umgebungsraum
(2 Zonen)

/

Abb. 2.12 Nodalisierung der Beispiel-Geometrie in COCOSYS

Die Energieeinspeisung im mittleren Teil des Bodens ist in Abb. 2.13 dargestellt. Diese
Energie entspricht der Gro3enordnung einer typischen Nachzerfallswarmeleistung in ei-

nem Leistungsreaktor in einem Zeitraum bis zu 3 h nach SCRAM.

Die Abnahme der Wassermasse in einer der unteren Zonen in den Beispielen A und B
istin Abb. 2.14 und Abb. 2.15 gezeichnet. Die beiden Falle wurden bis 10.000 Sekunden

simuliert.
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Abb. 2.13 Energieeinspeisung in die Boden-Platte
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Abb. 2.14 Durchschnittliche Wassermasse in den unteren Zonen in Beispiel A
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Abb. 2.15 Durchschnittliche Wassermasse in den unteren Zonen in Beispiel B

Das Modell CO1 unterschatzt den Warmeaustausch beim Sieden. Deswegen verdampft
das Wasser langsamer als mit dem genaueren Modell ‘ROH’.

Der Zeitverlauf von atmospharischem Druck und Wassertemperatur in den Beispielen A
und B ist in Abb. 2.16Abb. 2.17 bis Abb. 2.19 dargestellt. Im Beispiel B steigt der Druck
wie erwartet. Fur konstanten Druck zeigt Abb. 2.16 numerische Instabilitaten beim Leer-
sieden.

Fur die Simulation von Siedevorgangen in COCOSYS-Pools wurde in ersten detaillier-
teren Untersuchungen im Rahmen von RS1579 noch weiterer Verbesserungsbedarf auf-
gezeigt. Modellverbesserungen zum Sieden in COCOSYS sind Gegenstand eines ge-

planten dedizierten Vorhabens.
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Abb. 2.18 Wassertemperatur in den unteren Zonen der Geometrie A
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Abb. 2.19 Wassertemperatur in den unteren Zonen der Geometrie B
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Fazit

Die Palette von verfliigbaren Warmeiibergangsmodellen in COCOSYS wurde um die
Rohsenow-Korrelation zum Blasensieden erweitert. Das neue Modell wurde in verein-

fachten Testrechnungen mit einer horizontalen beheizten Platte Uberprift.

Dieser Testfall entspricht den Gegebenheiten beim sogenannten Behéltersieden, bei
dem keine extern aufgepragte Wassergeschwindigkeit vorliegt und das Wasser von un-
ten beheizt wird. Diese Korrelation ist damit streng genommen nur auf heif3e horizontale
Strukturen unter Wasser anwendbar, ist fir andere Geometrien aber vermutlich eine
bessere Naherung als CO1 (d. h. freie Konvektion). Anlagenszenarien beinhalten auch
heil3e vertikale Strukturen unter Wasser, z. B. bei der Auf3enkiihlung von Containment
oder RDB. In einem separaten Vorhaben Verbesserungen der Simulation von Siedevor-
gangen in AC? bei lokalem Eintrag von Warme in Wasserpools werden weitergehende

Arbeiten zu diesem Punkt durchgefiihrt.

Aufgrund des untersuchten Testbeispiels erweist sich die Implementation der
Rohsenow-Korrelation als robust und erlaubt Simulationen auch bei hoheren Driicken
und Temperaturen, soweit die relevanten Stoffwerte in COCOSYS zur Verfligung ste-
hen. Die Rohsenow-Korrelation ist imstande, den effizienten Warmeulbergang beim Bla-
sensieden in groRen Wasserpools abzubilden, im Unterschied zu den Modellen fiir freie
und erzwungene Konvektion. Mit der noch ausstehenden Verfligbarmachung dieses
COCOSYS-Warmetbergangsmodells fir die Kopplung mit ATHLET beim Warmedurch-
gang durch Strukturen kann zukiinftig auch das Sieden in Wasserpools an Strukturen
des Kuhlkreislaufes realistisch simuliert werden. Weitere Verbesserungen zur Simulation

des Siedens in COCOSYS sind in einem neuen Vorhaben hierzu geplant.

222 Ablagerung von Spaltprodukten auf Komponenten des Kihlkreislaufs
Ausgangslage

Zusétzlich zur Thermodynamik spielt auch die Ablagerung von radioaktiven (New)AFP-
Spezies eine Rolle bei der Kopplung der verschiedenen AC2-Module. In diesem Arbeits-
punkt soll die Simulation der Ablagerung von Aerosolen auf Strukturen des Kihlkreis-

laufs ermoglicht werden.
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Durchgefihrte Arbeiten

Im Rahmen der Neuentwicklung von NewAFP (vgl. Abschnitt 3.1) sind Datenstrukturen
und Methoden entsprechend angelegt worden, sodass jetzt alle Strukturen im THY-Tell
auch als potenzielle Flachen fir Ablagerungen von Aerosolen, chemischen Verbindun-
gen und auch Spaltprodukten verwendet werden. Dadurch werden auch die mit ATHLET
gekoppelten Strukturen automatisch fiir Ablagerungen auf der Spaltproduktseite beriick-
sichtigt. Genau wie bei dem Modell fur Filterstrukturen (Abschnitt 3.2.6) liefert (New)AFP
die Warmequellen aus der Nachzerfallsleistung, die auf den Strukturen freigesetzt wer-
den, an das THY-Modul. In THY wird die freigesetzte Energie aufgeteilt nach kurz- (a, )
und langreichweitiger (y) Strahlung auf die Gas- und Wasserphase und die in der Zone
vorhandenen Strukturen. Sowohl in AFP als auch in NewAFP war eine Erganzung der
Einleseroutinen fur Strukturen notwendig, da bei den mit ATHLET gekoppelten Struktu-

ren nur eine Seite in COCOSYS angegeben wird.
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Abb. 2.20 Zeitlicher Verlauf der von ATHLET bilanzierten, ausgetragenen und der
von COCOSYS empfangenen Masse (Stand von 2018)

Fur NewAFP gibt es die Anforderung, dass der Oberflachentyp (Stahl, Farbe, Beton etc.)
fur die chemischen Reaktionen zusammen mit anderen Materialdaten vorgegeben wer-
den muss. Diese Angabe muss daher nun auch fur ATHLET-Strukturen direkt unter der
Strukturdefinition mit dem Item ----- SURFACE_ TYPE angefuhrt werden. Fur beide
Codes AFP und NewAFP ist aufbauend auf den Arbeiten in Abschnitt 2.2.1.2 ein
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Testdatensatz in die Jenkins-Testprozedur eingepflegt worden. Dazu wird Aerosol ein-
gespeist wie in Abschnitt 3.2.6 und dabei die Nachzerfallsleistung mit der Option
DECAY FANP als Tabellenwerte vorgegeben. Die Abb. 2.21 zeigt, dass die Nachzerfalls-
leistung korrekt auf die drei im Testdatensatz definierten Strukturen verteilt wird und an
das THY-Modul gesendet wird. Dargestellt ist das Feld HDCHEZ, dass die in die Struk-

turoberflache eingetragene Nachzerfallsleistung angibt.

0.06 . . . .
AFP_Struc1Ath —— /
— NewAFP_Struc1Ath P
= 0.05 [ | AFP_Struc2Ath — .
= NewAFP_Struc2Ath
o AFP_Struc3Ath —e— »
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B g
£ 7
o 0.03 - / -
3
"‘;; 7
o o
2]
2 0.02 F -
g 5
Q 2
N
-
8 0.01F i .
z /
~ /B/e/
0 Y ] I 1
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Zeit (Sekunden)

Abb. 2.21 Aufteilung der Nachzerfallsleistung auf Athlet-Strukturen

Dabei ist allerdings zu beachten, dass die Leistung an den Oberflachen der ATHLET-
Strukturen nicht in den allgemeinen Integrationsroutinen in THY benutzt wird, da der
Warmetransfer auf der ATHLET-Seite berechnet wird. Genauso wie die Kopplung der
Warmestrahlung wird die Nachzerfallsleistung, die auf den Oberflachen der ATHLET-
Strukturen anfallt, damit noch nicht berticksichtigt. Der Anteil, der auf andere Strukturen
sowie die Gas- bzw. Wasservolumen aufgeteilt wird, wird hingegen korrekt berticksich-
tigt. Die zusatzliche Strahlungsleistung als auch die Nachzerfallsleistung muss in einem

zukUnftigen Schritt an ATHLET gesendet und dort berlcksichtigt werden.

Weiter wird im Hinblick auf die Errechnung des Nuklidinventars von Reaktorkernen die
GRS-Rechenkette zurzeit auf die Nutzung des von GRS und PSI gemeinsam entwickel-

ten Rechencodes VENTINA umgestellt. Dies hat Auswirkungen auf die Modelle in
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COCOSYS bzgl. des Isotopenverhaltens. Im Projekt RS1561 ist damit begonnen wor-
den, die entsprechenden Schnittstellen zu NewAFP umzustellen. Das Isotopenpaket
VENTINA ist bislang noch nicht in NewAFP eingebunden, weshalb die Bertcksichtigung
von Nachzerfallsleistungen auf den gekoppelten Strukturen derzeit, wie im oben be-
schriebenen Testfall, auf Tabellenwerten beruht.

2.2.3 Ruckeinspeisung von Spaltprodukten in den Kuhlkreislauf
Ausgangslage

Die Rickeinspeisung von Spaltprodukten in den Kihlkreislauf stellt eine weitere Kopp-
lung der Codes COCOSYS und ATHLET-CD in AC? dar. In diesem Arbeitspunkt wurden
Arbeiten zur Erweiterung der Schnittstelle zwischen den Codes durchgefiihrt, um die
Simulation einer Rickeinspeisung von Spaltprodukten aus dem Containment in den

Kuhlkreislauf zu ermoglichen.

Durchgefihrte Arbeiten

Dazu ist eine Prozedur erstellt worden, die den Quellvektor (d. h. den Vektor von zu
Ubertragenden Spaltprodukten) ATHLET-seitig auf den NewAFP-Speziesbaum abbildet.
Bei der ATHLET-Quelle werden chemische Verbindungen, Aerosole und Elemente, die
auch Isotope berlcksichtigen kdnnen, unterschieden. In dem Speziesbaum werden hin-
gegen chemische Verbindungen in gasférmige Spezies und Aerosole eingeteilt, wah-
rend Isotope unterhalb angesiedelt sind. Aufgrund der geplanten Umstellung von FIPISO
auf VENTINA ist die Ubertragung bisher nur fir chemische Verbindungen und Aerosole
geschehen. Zur Abbildung von Spaltprodukten sind konzeptionelle Arbeiten durchge-
fuhrt worden, da es notwendig ist, VENTINA sowohl in COCOSYS als auch in ATHLET
in gleicher Verfahrensweise einzubinden. Wenn dies geschehen ist, wird aufgrund der
einheitlichen Behandlung eine Ubertragung der Isotope leichter durchfiihrbar. Dabei ist
zu beachten, dass die Kommunikation tber das Data-Element-Modul zwischen NewAFP
und dem ATHLETCD_DRYV (siehe Abschnitt 2.1.3 zur Kopplung und Datenkommunika-
tion in AC?) erfolgt. Die Ruickeinspeisung muss dann ber die Schnittstelle Libfde (Fort-

ran-Development-Extensions) die Daten wieder in die ATHLET-CD Felder Ubertragen.

Im Rahmen der Continuous-Integration-Testroutine (Kontinuierliche Integration, CI)
wurde bereits die Kopplung von AFP mit ATHLET-CD anhand des s8orest-CClI-

Datensatzes Uberprift. Im Laufe der durchgefiihrten Arbeiten ist dieser Datensatz auch
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fur NewAFP angepasst und ins CI-System eingepflegt worden. Dieses Vorgehen ist hilf-
reich, die Integration der Modelle auch zukiinftig laufend zu tberprifen.

2.2.4 Vereinheitlichen von Benutzerschnittstellen

2241 Graphische Benutzeroberflache

Im Rahmen der Veroffentlichung von AC2 2019 ist fiir AC2 eine gemeinsame graphische
Oberflache (GUI) erstellt worden. Diese erlaubt das Starten von ATHLET- (inklusive
ATHLET-CD als Plugin), COCOSYS- und gekoppelten Rechnungen sowie das Verwal-
ten mehrerer Rechnungen. Zusatzlich vorhanden sind der Zugriff auf weitere Hilfspro-
gramme (Utilities) und die Dokumentation der einzelnen Komponenten von AC2.

A ac? 20191 — u] %
Utilties Help
General ATHLET 3.2 4
ATHLET CD 3.2 4
Working . . . . . T |fexample_PWR - Browse Explorer
COCOSYS 3.0 1> COCOSYS 3.0 Models and Methods
MNuT 1.0 s COCOSYS 3.0 QA Manual
ATHLE e —
COCOSYS 3.0 Regression Testing
V| COCOSYS
COCOSYS 3.0 User Manual
Select Executable Own @ Default 64-Bit
Executable C:/GRS-programs/AC2-2019. 1/binfcocosys.Release, x64/cocosys. exe Browse
Input Data pwr-exam-bs-afp.inp Browse
Cutput ID pwr-exam-bs-afp Auto Auto
Restart File Browse
Additional Parameters
Start
Log pwr-exam-bz-afp bc-24z-nol_coc-23
Controls
Wait Abort and dose tab

COCOSYS: Program wersion COCOSYS 3.0.1 (rev. 5832, €4 bit, Intel Fortran 1€.0.4)

COCOSYS: Start dimensioning of global database

COCOSYS: Read input data

COCOSYS: Read restart data

COCOSYS: Initialisation of main modules

COCOSYS: Start of calculation part

T = 1.00000000000E-04(5) H = 1.000000
FEBE : NFET

Q00E-04(5) ¢ = 1 8F = 3
185 DEL: RSUMP { 1) ZONE_VELOCITY

FEBE : NFET = 12%8

T = 95.9938857€779E-02(5) H = 9.9232257¢2E-02(5) & = 2 §p =
FEBE : NFET = 127 DEL: RSUMP { 1) M2_MRSS
T = 1.4525828€517E-01(5) H = 4.991942224E-02(5) £ = 3 #p =
FEBE : NFET = 2€ DEL: RSUMP { 1) M2_MRSS
T = 1.4595822€517E-01(8) H = 1.000000000E-04(5) & = 4 P =
DEL: RSUMP 1) TEMPERATURE FLUID

Abb. 2.22 Graphische Benutzeroberflache AC? 2019.1

Der Start einer COCOSYS-Rechnung, allein oder gekoppelt mit ATHLET, erfolgt Uber
ein Starterprogramm, das Uber Kommandozeilenargumente gesteuert wird. Alle notwen-

digen Schritte zum Starten, inklusive eventueller Umgebungsvariablen, werden
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automatisch gesetzt, sodass ein Starten in einem Schritt moéglich ist. Um mit der GUI
zusammenzuarbeiten, waren kleinere Detailarbeiten notwendig. Unter anderem erlaubt
die GUI das Setzen von Parametern flir ATHLET. Diese befinden sich aber auch — wie
alle anderen COCOSYS-Module der Rechnung — im Eingabedatensatz fiir COCOSYS.
Daher wurde COCOSYS so erweitert, dass diese ATHLET-Parameter nun tber Kom-
mandozeilenargumente an das Starterprogramm Ubergeben und bericksichtig werden.

Die Angaben in der Eingabedatei werden in einem solchen Fall ignoriert.

2242 Vereinfachung und Erweiterung der Kopplung mit ATHLET

Fur die Modellierung von Stofftransport zwischen ATHLET und COCOSYS stand bisher
auf der Seite von ATHLET nur das TDV (Time-Dependent-Volume) zur Verfligung. Die-
ses TDV kann anstatt eines von ATHLET berechneten Volumens verwendet werden und
liefert ATHLET den Gegendruck beim Ausstromen bzw. Temperatur und Zusammenset-
zung beim Zustrémen. Diese Zustandsdaten miissen tUber GCSM-Signale bereitgestellt
werden. Fir die Eingabe in der Kopplung bedeutet dies, dass der Kopplungsteil ange-
wiesen werden muss, die entsprechenden Daten von COCOSYS zu holen, und in einem
zweiten Schritt missen mit diesen Daten dann die GCSM-Signale erzeugt werden. Das
muss jeweils einzeln fir jede COCOSYS-Zone und fur den Druck, die Temperatur, das
Verhéltnis von Gas und Gesamtmasse, flr das Verhéltnis von Wasserdampf zu nicht-
kondensierbaren Gasen und fir jeden Anteil der Gaskomponenten gemacht werden.
Dies wird schnell untibersichtlich, da fir jede gekoppelte Zone bis zu 12 Definitionen
zweimal gemacht werden missen. Eine Abbildung von getrennter fllissiger Wasser-
phase und der Gasphase wird durch das TDV nicht unterstiitzt. So wird aus dem TDV
flissiges Wasser transportiert, auch wenn der Wasserspiegel eigentlich unterhalb einer

Verbindung liegt.

Uber die in ATHLET neu eingeflhrte EXT-Schnittstelle Iasst sich ein regulares ATHLET-
Volumen in ein extern kontrolliertes Volumen umwandeln. Fir dieses stehen dann wei-
terhin alle Optionen, inklusive des Wasserspiegels, in ATHLET zur Verfugung. Da fur
solche Volumen in ATHLET intern Felder fir die Zustandsdaten bereitgestellt werden,
kann die Ubernahme von Daten aus COCOSYS vom ATHLETCD_DRV komplett ohne
zusatzliche Eingaben des Nutzers erfolgen. Einzig die Namen des ATHLET-Volumens
und der COCOSYS-Zone sind in der Eingabe erforderlich. Der ATHLETCD_DRYV ist um

die entsprechende Bereitstellung der COCOSY S-Daten erweitert worden.
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2.2.5 Recording von Randbedingungen

Die geplante Aufgabe zur Ergéanzung eines Verfahrens zum Recording von Randbedin-
gungen in COCOSYS war mit der Zielsetzung verbunden, Variationsrechnungen von
Anlagenrechnungen unter Nutzung des CCI-Moduls in COCOSYS durchfihren zu kon-
nen. Fir diesen Fall berechnet ATHLET-CD bei Versagen des RDB den Schmelzeaus-
trag ins Containment. In der Regel sind die Rechenzeiten bis zum Kernversagen in
Kopplung mit ATHLET bzw. ATHLET-CD lang, und im CCI-Modul liel3en sich verschie-
dene Einstellungen bei einem Restart der Rechnung nicht nachtraglich verandern. Der
Anwender musste die gekoppelte Rechnung daher komplett neu durchfiihren, wenn er
nur den Effekt anderer Modellparameter des CCI-Moduls fir den Rechnungsabschnitt
nach RDB-Versagen untersuchen wollte.

In Arbeiten zu AP4 mit Bezug zu diesem Arbeitspunkt wurde das Verhalten des CCI-
Moduls beim Restart der Rechnung jedoch verbessert, vgl. Abschnitt 5.1.2. Sofern bis
zum Restart-Zeitpunkt noch keine Schmelze ausgetreten ist, das CCI-Modul also inaktiv
war, wird der Status des Moduls beim Restart der Rechnung komplett zuriickgesetzt.
Damit lassen sich jetzt alle Parameter verdndern. Anwender kénnen Variationsrechnun-
gen mit geanderten CCl-Modellparametern jetzt von einem Restart-Punkt vor dem Ver-
sagen des RDB starten und muissen nicht die gesamte gekoppelte Rechnung wiederho-

len.

Mit den in AP4 erzielten Modellverbesserungen ist die Zielsetzung des Recordings mit
Blick auf die Mdglichkeit, Variationsrechnungen zur Ex-Vessel-Phase mit dem Modul

CClI durchfiihren zu kdnnen, erreicht worden.

2.2.6 Sonstige Codekopplungen (CoPool)

Das Rechenprogramm CoPool wurde von Fraunhofer ITWM fur die genaue Simulation
vom Stromungsverhalten und Warmeaustausch in groRen Wasserpools im Containment
entwickelt /KLE 17/. Die Entwicklung von CoPool fokussierte besonders auf die Simula-
tion von typischen grof3en Wasservorlagen in Reaktoranlagen wie dem Sumpf im Con-
tainment eines DWR, der Kondensationskammer eines SWR und dem Steuerstaban-
triebsraum eines SWR. Zukuinftige Anderungen in COCOSYS konnen die Kopplung mit
CoPool beeinflussen. Um die zukinftige gekoppelte Anwendung von CoPool mit
COCOSYS sicherzustellen, wurden die Quelltexte und die Dokumentation zu CoPool

von der GRS Ubernommen. Das erlaubt eine langfristige technische Pflege der
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COCOSYS-CoPool-Kopplung. Dazu wurde ein Projektmanagement-Projekt in der Pro-
jektverwaltungssoftware TeamForge eingerichtet und der Quelltext der Software wurde
im Versionsverwaltungs-System SVN eingetragen. Die Visual-Studio-Projekte fiir Co-
Pool wurden archiviert, um die Erstellung mit den bei der GRS verfugbaren C/C++-Com-
pilern zu erlauben. Mit Umzug der Projektmanagement-Software von SVN/TeamForge

zu Git/GitLab stehen die CoPool-Projekte nun im dortigen Softwarearchiv zur Verfiigung.

2.3 Homogenisierung von Stoffdaten

Urspringlich waren an dieser Stelle Arbeitsschritte zur vereinheitlichten Verwendung ak-
tualisierter Stoffdaten in AC? geplant. Bei Verfligbarkeit von relevanten Ergebnissen der
Hochschule Zittau/Gorlitz fir die COCOSYS-Entwicklung (hier: Verfligbarkeit von
schnellen Berechnungsmethoden fir in COCOSYS benttigte Stoffdaten zu Was-
ser/Dampf nach dem IAPWS-Standard sowie von nichtkondensierbaren Gasen) sollen
diese zukinftig im Rechencode AC? einheitlich von ATHLET und COCOSYS verwendet
werden. Im Verlauf der Zusammenarbeit zwischen der GRS und der Hochschule
Zittau/Gorlitz zu diesem Thema wurde vereinbart, dass zunachst Datenbanken fir
ATHLET bereitgestellt werden und die Bereitstellung und Integration der entsprechen-
den Stoffdaten fir COCOSYS in einem Nachfolgevorhaben der Hochschule Zittau/Gor-
litz zu dem Projekt 1501552 erfolgt. Daher wurde dieser Arbeitspunkt mit der kosten-
neutralen Vertragsanderung vom 6.10.2020 zuriickgestellt.
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3 Modellentwicklung zu Aerosolen und Spaltprodukten

Die Umstrukturierung des Moduls AFP fur das Aerosol- und Spaltproduktverhalten war
bereits Gegenstand der Vorhaben RS1508 und RS1532 und resultierte aus zwei we-

sentlichen Motivationen:

1. Ermdglichung einer konsistenten Beschreibung der Spezies zwischen den verschie-

denen Modellen fiur Aerosolphysik, lodchemie und Spaltproduktbehandlung

2. Ermoglichung einer konsistenten Beschreibung der Geometrien in diesen Modellen

als auch im thermohydraulischen Modul.

Dabei wurden zunéchst eine Reihe von Einzelmodellen fur das Aerosolverhalten und fur
die lodchemie auf zentral gefiihrte und daher konsistente Bilanzen umgestellt. Hierbei
zeigte sich, dass die urspriinglich als Umstrukturierung geplante Weiterentwicklung den
gestellten Anforderungen (u. a. der Forderung nach konsistenter Nutzung von Geome-
triedaten und Strukturen in den lod-, und Aerosolmodellen sowie in den thermohydrauli-
schen Modellen) nicht gerecht werden konnte, sodass eine vollstandige Neuprogram-
mierung des Moduls (NewAFP) erforderlich wurde.

Aufgrund des neuen, verfeinerten Konzeptes von Datenstrukturen in NewAFP, mithilfe
derer die verschiedenen physikalischen Hosts von Spaltprodukten, die Transport- und
Ubertragungsprozesse sowie die Speziesmengen bilanziert werden, ermdglicht
NewAFP prinzipiell eine deutlich detailliertere Modellierung (z. B. fur die Chemie im
Spruhtropfen und im Wasserfilm auf Strukturen) und damit auch neue oder erweiterte
Modelle fir die Simulation von Einzelph&nomenen. Das von Grund auf neu entwickelte
Aerosol-, lod-, und Spaltproduktmodul NewAFP soll das bisher benutzte AFP abldsen.
In diesem Arbeitspaket wurden weitere dazu notwendige Modellverbesserungen an
NewAFP vorgenommen, um — perspektivisch — das frihere Modul AFP durch das (neue)

detailliertere Modul NewAFP zu ersetzen.

3.1 Weiterentwicklung von NewAFP und aktueller Stand

Die mit den hier durchgefiihrten Arbeiten erreichten Verbesserungen in der Beschrei-

bung der Spezies beziehen sich auf folgende Punkte:
o AFP behandelt Aerosol-, lod-, und Spaltproduktspezies unterschiedlich:

— Im Datensatz sind mehrfache Definitionen zwischen diesen drei Teilen notig
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— In AFP fehlen wichtige Rickwirkungen zwischen den Modellen:

o Z. B. fuhren die chemischen Zersetzungen von |03 oder Silberiodid nicht

zur Abnahme der Speziesmengen im Aerosolmodell.

o Der Radioaktive Zerfall von 31| fiihrt nicht zur Abnahme von chemischen
lodverbindungen.

o NewAFP lost diese Probleme durch die Definition eines einheitlichen Speziesbaums

— Mehrere Ebenen: Aerosol- und Nichtaerosolkomponenten, chemische Verbin-
dungen, Elemente und Isotope

— Bericksichtigung der Umwandlung von unten nach oben als auch von oben
nach unten wie in Abb. 3.1 dargestellt

e

Spezies

Aerosol Nicht-Aerosol
O |
Chemikalie 1 Chemikalie 2 Chemikalie (gen.)
Element 1 ’ Element 2 ‘
Isotop 1 Isotop 2

Abb. 3.1 Hierarchischer Aufbau des neu entwickelten Speziesbaums

e AFP bendtigte separate Beschreibungen von Strukturen in Aerosol-, lod-, und Spalt-
produktteil, anders als in THY:

— Mehraufwand bei Datensatzerstellung

— Inkonsistenzen zwischen verschiedenen Teilen
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e NewAFP erlaubt eine konsistente Beschreibung der Geometrie durch die einheitli-

che Benutzung aller Strukturen zusammen mit dem thermohydraulischen Modell

Um die laufende Entwicklung zu Uberprifen, sind Testdatensatze erstellt worden, die
unabhangig von dem COCOSYS-Regressionstesten, aber vom Vorgehen ahnlich, im-
plementiert worden sind. Dieses Vorgehen erméglicht das frihzeitige Auffinden von un-
erwinschten bzw. fehlerhaften Effekten als Folge der umfangreichen Entwicklungstatig-
keit. Da die Entwicklung von NewAFP noch deutlich starker voranschreitet als andere
Entwicklungsbereiche von COCOSYS, wird dieser Teil noch separat vom COCOSYS-
Regressionstesten gehalten und von den Entwicklern per Hand gesteuert. Trotzdem
werden auch erste NewAFP-Testdatensatze im Continuous-Integration (Cl)-Verfahren

verwendet.

Beta-Version von NewAFP

Die Entwicklung von NewAFP ist umfangreich und komplex und erstreckt sich tber einen
sehr langen Entwicklungszeitraum. Mittlerweile hat NewAFP einen Stand erreicht, der
es erlaubt, dass externe Organisationen den Code zu Forschungszwecken anwenden.
NewAFP wird bereits bei Framatome Erlangen im Rahmen des AMICO-Projekts und bei
KIT Karlsruhe zur Abwaschmodellierung eingesetzt. Insbesondere die Verwendung bei
Framatome mit einem grof3en Anlagendatensatz zeigte Probleme (Programmabstiirze
und noch nicht zufriedenstellende Performance) des neuen Codes, deren Losung einen
grolRen Teil der Entwicklungsarbeiten im letzten Projektjahr beanspruchte. Dadurch hat
sich die Stabilitat deutlich verbessert und es ist nun mdglich, eine Vorab- bzw. 3-Version
an externe Organisationen weiterzugeben, die fir Forschungszwecke eingesetzt werden

kann.

Folgende Vorgange kénnen in NewAFP simuliert werden:
e Das physikalische Verhalten von Aerosolen
e Chemische Vorgéange: die lodchemie
— einschliel3lich Ansatzen fir das Verhalten von Ruthenium (Ru),

— einschlief3lich Vorgangen in Wasserfilmen und Sprih-Tropfchen;
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e Transportvorgange

— in Stromungsverbindungen (Junctions), aufler denen fir die kombinierte
Gas-/Wasserstromung (vom Typ ATM_FULL)

— inklusive des Abwaschens von Strukturen (neu)
o Effekte der Dosisrate, diese muss durch Tabellen vorgegeben werden
— bertcksichtigt im Chemieteil
e Containmentsprihen
— dabei erfolgt die Simulation der Aerosole wie im alten AFP
— Gasformiger lod-Massentransfer zwischen Tropfchen und Atmosphére (Kohlen-

wasserstofffragmente R, organische lodverbindungen R, I,)

Eine Modellierung einer Reihe von Ph&nomen ist erst durch die Entwicklung von
NewAFP mdglich geworden. Dies betrifft im Wesentlichen Modelle, die eine héhere Auf-
I[6sung von rdumlichen Details bendtigen. Dies wird nun durch eine konsistente Beschrei-
bung von Geometrien und Tragern (Hosts), auf denen die verschiedenen Spezies vor-
handen sind, erméglicht. Au3erdem ist die konsistente Beschreibung von Spezies in
dem strukturierten Speziesbaum umgesetzt worden, um eine konsistente Verschiebung
von Spezies innerhalb verschiedener Komponenten zu erméglichen. Eine Auflistung von
Modellen, die durch die neuen Modellierungsmdéglichkeiten realisiert werden konnten, ist

in folgender Auflistung gegeben:

e Abwaschmodellierung (Mitriss von auf Strukturen abgelagerten Aerosolen durch

Wasser)

— Nicht nur Behandlung von Aerosolpartikeln, sondern auch Massentransfer in-

nerhalb der Spruhtropfchen inkl. chemischer Reaktionen in den Trépfchen

— Die Behandlung der lodchemie in den Spruhtropfchen wird erst durch die ge-

nauere Modellierung der Geometrien maglich.

e Modelle zur Simulation der Wechselwirkung von Ag-Aerosolpartikeln mit gasformi-

gem lod unter Bildung von Silberiodid-Partikeln (Agl)

— Beschreibung in der Atmosphéare als auch im Sumpf inkl. abgelagerter Aerosole
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— Der strukturierte Speziesbaum ermdglicht die Einordnung und Verschiebung
von neu gebildeten Aerosolpartikeln unter korrekter Berticksichtigung der Parti-
kelgroRenklassen.

— Unsicherheiten in Phebus-FPT1-Rechnungen zeigen noch offene Fragestellun-
gen und Entwicklungsbedarf, weshalb eine standardmaflige Aktivierung derzeit
nicht geboten ist.

Allerdings hat NewAFP noch nicht den Stand erreicht, um das urspringliche AFP kom-
plett zu ersetzen. Das hat mehrere Griinde. Speziell durch die Entscheidung, das in AFP
verwendete FIPISO durch VENTINA zu ersetzen, verzogert sich die Implementierung
der Spaltproduktbehandlung. AuRerdem hat die Validierung noch nicht denselben Stand
erreicht wie AFP und wird im Validierungsvorhaben RS1579 fortgesetzt. Dartiber hinaus
fehlt es noch an Erfahrungsriickfluss externer Anwender. Da nicht alle Partner ihre vor-
handenen Eingabedatensatze sofort auf den neuen Code umstellen werden, ist eine pa-
rallele Veroffentlichung von AFP und NewAFP flir einen gewissen Zeitraum geboten.
Der Erfahrungsrickfluss nach dem nachsten AC2?-Release stellt damit einen wichtigen
Schritt da, um NewAFP weiter zu verbessern. Eine Auflistung noch nicht abgeschlosse-

ner Modellentwicklungen ist im Folgenden gegeben:
e Externe Quellen von Spaltprodukten
—  Kopplung mit ATHLET-CD und CCI
— Aerosole und Chemieteil sind bereits gekoppelt.

— Die Behandlung von Isotopen braucht die Einbindung von VENTINA, was im

Nachfolgevorhaben behandelt wird.

— Damit fehlen die Beriicksichtigung des radioaktiven Zerfalls von Spaltprodukten

sowie die entstehende Nachzerfallsleistung.
¢ Radiolytische lodchemie
— Radiolytische I>-Freisetzung von chemisorbiertem lod
e pH-Modell

— Dieses Modell ist bei Framatome separat von COCOSY'S entwickelt worden und
in COCOSYS/AFP enthalten.
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— Mit Blick auf neue Fragestellungen fur das Langzeitverhalten von Sumpfen (z. B.
in Fukushima) kénnen zukinftig Anderungen auftreten, die bei einer Implemen-

tierung direkt beriicksichtig werden sollten.
e Weitere Modelle
— Pool-Scrubbing (SPARC)

o Erfahrungsruckfluss aus IPRESCA. Hierbei ist noch offen, ob
SPARC/B-98 libernommen werden sollte, oder ob neue korrelative An-

satze verfugbar werden.

o Die Ruhr-Universitat Bochum wird an der Entwicklung neuer Konzepte
arbeiten. Schnittstellen fir neue Modelle sollen im Nachfolgevorhaben

bereitgestellt werden.
— Transport durch Rekombinatoren
— Venturi-Scrubber
— Resuspension
o Sowohl nasse als auch trockene Resuspension fehlen noch.

o Insbesondere die nasse Resuspension ist stark an Spaltprodukte gekop-
pelt und bedarf der Implementierung von VENTINA.

Fur NewAFP ist eine Dokumentation erstellt worden, die noch weiterer Verbesserungen
bedarf. Da sich das Aerosolmodell im Vergleich zu AFP nicht unterscheidet, ist die dies-
bezlgliche Beschreibung identisch zu der Beschreibung im COCOSYS-Manual. Die
stark geanderte lodchemie des AIM-Modells ist in einer Vorabfassung als AIM-4-
Theoriemodell vorhanden. Konzeptionell ist die Beschreibung der lodchemie so ange-
legt, dass sie separat von der COCOSYS-Eingabebeschreibung gehalten werden soll.
Die Eingabeschreibung fir NewAFP ist ergdnzend dazu erstellt worden und sollte in zu-
kunftigen Versionen in das COCOSYS-Manual mit einflieen. Da in der kommenden
AC2-Version AFP noch behalten werden soll, werden alle drei Dokumentationen zu
NewAFP (NewAFP-Dokumentation, Eingabebeschreibung fir NewAFP und AIM-4-

Manual) getrennt von dem eigentlichen COCOSYS-Manual ausgeliefert.
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3.2 Verbesserung von Einzelmodellen

3.2.1 Radiolytische lodchemie

Die radiolytische I>-Freisetzung von auf Farbe chemisorbiertem lod und die aus abgela-
gerten Aerosolpartikeln (104 und Csl) wurde anhand von Daten aus den OECD-Projekten
BIP-3 und STEM-2 untersucht. Typischerweise wurden Experimente so durchgefihrt,
dass zuvor auf Proben abgelagerte lodkomponenten in eine Strahlungsquelle einge-
bracht werden. Die Proben werden dabei von einer Atmosphare von reiner Luft oder mit
Wasserdampf Uberstromt. Das aus der Probe entwichene lod wird dann in einer nach-

gelagerten Filterstrecke zeitabhangig bestimmt.

Bei der Freisetzung von chemisorbiertem lod zeigten sich in verschiedenen Experimen-
ten zeitabhangige Freisetzungen, die unterschiedliche Raten aufweisen. Es stellte sich
heraus, dass die Unterscheidung in physisorbiertes und chemisorbiertes lod in
COCOSYS eine relative einfache Annahme einer unterschiedlich starken Bindung in
zwei Kategorien darstellt. Andere Codes wie das lodmodell in ASTEC verwenden noch
mehr Kategorien (sogenannte , Topfchen®), in denen die lodspezies unterschiedlich stark
gebunden sind. Allerdings lasst sich ein solches Vorgehen nicht chemisch/physikalisch
abschliel3end begriinden. Auch international ist es dabei bisher nicht gelungen, die Viel-
zahl der untersuchten Experimente mit einem einzigen Modell unter Verwendung eines

Satzes von Modellparametern zu beschreiben.

Die Versuche aus den OECD-BIP und STEM Projekten haben jedoch gezeigt, dass die
radiolytische l>-Freisetzung von auf Farboberflachen abgelagertem chemisorbiertem lod
einen wichtigen Beitrag zur I,-Konzentration in der Gasphase leistet. Diese Reaktion

wurde in das NewAFP-Modul eingebaut.

Radiolytische Freisetzung von I, unter y-Bestrahlung:

kesnew
lens(dep,p,g) + v - 121,

d[12]

Tdr = +k66new [Ichs(depspsg)]h D :

G y.1000

0,5

d[lchs(dep,p.g)]
: (detp POl — —kgenew!lcns(dep,p.g)]" - Dg

mit:

l.hs(dep,p,g) Auf Farboberflachen abgelagertes chemisorbiertes lod
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D¢ Dosisleistung in der Gasphase

keoenew Reaktionsrate

h empirischer Exponent
S Wandoberflache

\Y, Volumen der Gasraums

Bei der Freisetzung von gasférmigem lod aus abgelagerten |Ox-Partikeln zeigten sich in
verschiedenen Experimenten unerklarliche Phdnomene, wie z. B. eine verstarkte Frei-
setzung nach Abschalten der Strahlungsquelle. Es wurde versucht, das zeitliche Verhal-
ten dariber abzubilden, und das abgelagerte Aerosol, also jeweils Csl als auch 10y, in
eine radiolytisch aktive und eine nicht-aktive Komponente zu unterteilen. Damit wurde
die zeitliche Freisetzung von fliichtigem lod flir verschiedene Experimente gut nachge-
rechnet, allerdings kann ein solches Vorgehen nicht chemisch/physikalisch abschlie-
Bend begriindet werden, weshalb diese Vorgehensweise nicht als Standardoption tber-

nommen worden ist. Sie kann aber optional in NewAFP verwendet werden.

Generell muss die Freisetzung von lod sowie dessen Zersetzung durch Strahlung an-
hand der Erkenntnisse aus den verschiedenen BIP- und STEM-Projekten und auch aus
dem OECD-Folgevorhaben ESTER weiter analysiert und in COCOSYS implementiert

werden.

3.2.2 Sprihmodell fir gasférmige Spezies

Die Uberarbeiteten geometrischen Objekte in NewAFP erlauben auch die Beriicksichti-
gung der lodchemie in den Wassertropfchen eines Spriihsystems. Uber den Massen-
transfer an der Oberflache der Sprihtropfchen ist es daher mdglich, neben dem Auswa-
schen von Aerosolen aus der Atmosphére auch den Abbau von gasformigen lodspezies
in einem Sprihsystem zu berechnen. Das Experiment lod-31 in der THAI-Anlage wurde
zur Modellbildung herangezogen und im COCOSYS-Validierungsvorhaben RS1579
nachgerechnet. Diese Ergebnisse zeigen die generelle Anwendbarkeit der neuen Mo-

delle fur die betrachtete Fragestellung.

In diesem Vorhaben sind die Zonen fir die Spruhtrépfchen im Code implementiert wor-
den und es sind Fehler in enger Zusammenarbeit mit Experten im Validierungsvorhaben
(RS1579) behoben worden. Weitergehende Erfahrungen mit diesem Modell werden der-
zeit extern im AMICO-Projekt bei Framatome gesammelt. Dafiir wurde in NewAFP die

Mdglichkeit geschaffen, den Massentransfer fir die Gasphase und die Wasserphase
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unter Beriucksichtigung der unterschiedlichen Wasserphasen (Trépfchen, Wasserfilm,
Sumpf) zu definieren. Des Weiteren wurde ergénzt, dass den unterschiedlichen Was-
serphasen verschiedene zeitabhéngige pH-Werte via Inputeingabe zugeordnet werden
kdnnen, denen fir den Massentransfer und auch in bestimmten chemischen Reaktionen
eine wichtige Rolle zukommt. Aus den vorgenannten Arbeiten werden Vorschlage fur
Parameteranpassungen erwartet, die speziell die lodchemie und den Massentransfer in
den Spruhtropfchen bertcksichtigen. Von besonderem Interesse sind dabei der pH-Wert
im Tropfen sowie in den Stmpfen als auch Konkurrenzablagerungsprozesse z. B. an
den Wanden im THAI-Behélter.

3.2.3 Verhalten von Aerosolen und chemischen Komponenten im Sumpf

In AFP kam es beim Verdampfen eines Sumpfes zu einer unphysikalischen Freisetzung
von Spezies in die Atmosphére, da die enthaltenen Stoffe woanders hin transportiert
werden mussten, um die Massenbilanz zu erhalten. Testrechnungen zeigen, dass mit
NewAFP ein solches Verhalten nicht auftritt. Diese Auswertungen werden auch im Re-
gressionstesten zu NewAFP berticksichtigt. Fir gasformige Stoffe ist entscheidend,
dass der Massentransfer unabhangig vom Volumen des Wassers korrekt berechnet
wird. Die umgestalteten NewAFP-Zonen, die auch sehr kleine Zonen wie z.B.
Sprihtrépfchen ermdglichen, gewahrleisten dieses. Abgelagerte Aerosole werden dabei
von Sumpfoberflachen auf trockene Atmospharenoberflachen transferiert, wobei die kor-
rekte Einordnung in den Speziesbaum beriicksichtigt wird. Im Laufe der Testrechnungen
konnte ein Fehler in diesem Modell behoben werden und die Spezies werden jetzt kor-

rekt transferiert.

Anders als AFP ist NewAFP in der Lage, nichtlésliche Aerosole im Sumpf zu behandeln.
Von Interesse sind dabei sowohl die Agglomeration von Partikeln im Sumpfwasser als
auch die Geschwindigkeit der Sedimentation sowie das Aufschwimmen an der Wasser-
oberflache. Bislang existieren keine Experimente, die dieses Thema explizit behandeln.
Allerdings ist fur das geplante Projekt THAI Phase VII bei Becker Technologies ein sol-
cher Versuch unter dem Thema Sedimentation unldslicher Aerosole im Sumpf vorgese-
hen. Dieser wirde wichtige Daten Uber in Wasser getragene Aerosolpartikel hervorbrin-

gen.
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3.24 Simulation von Aerosolabwaschvorgéangen an Strukturen

In Zusammenarbeit mit KIT ist das im ESSA-Projekt von KIT (FKZ 1501537) entwickelte
Abwaschmodell CONRAG (CONdensate coveRAGe) /WAN 19/, /WAN 20b/, /WAN 21/
in COCOSYS eingebaut worden. Es berechnet die Benetzung einer Struktur und die
Dicke des sich einstellenden Wasserfilms aus kondensierendem Dampf an den Struktu-
ren sowie von oben herablaufendem Wasser. Dieses Modell ist eng verknipft mit dem
Abwaschmodell fir unlésliche Aerosole (AULA) in NewAFP. Einerseits liefert NewAFP
die Beladung der Oberflache mit Aerosol als Randbedingung fur CONRAG. Andererseits
berechnet CONRAG die Geschwindigkeit und Dicke des herablaufenden Kondensatfil-
mes sowie die Anteile der benetzten Flache an der Gesamtstruktur. Berlicksichtigt wer-
den dabei Geometrieinformationen wie der Winkel der betrachteten Struktur als auch
Partikelmaterialeigenschaften wie die Porositat des abgelagerten Aerosols. Diese Infor-
mationen werden in AULA genutzt, um die Menge der abgewaschenen nichtléslichen

Aerosole zu berechnen.

Der Bearbeiter des KIT war fir 2 Wochen in der GRS zur Einfihrung in COCOSYS und
zur Koordination der Arbeiten. Der Quellcode konnte durch KIT weiterentwickelt werden
und ist nach Abschluss der Arbeiten bei KIT durch die GRS in den Entwicklungszweig
des Thermohydraulik-Moduls THY integriert worden. Die in THY berechneten Randbe-
dingungen werden im Abwaschmodell von NewAFP korrekt beriicksichtigt. Erste Rech-
nungen des KIT /WAN 21/ zeigen das Potenzial des Modells zur Verbesserung der Ab-

waschmodellierung von Aerosolen.

Weiter bieten die Abschatzungen der benetzten Wandanteile die Moglichkeit, Warme-
Uibergénge abhangig von benetzten und trockenen Teilen zu berechnen, was derzeit in
COCOSYS noch nicht behandelt wird. Zusatzlich zu diesem Rivulet-Modell unter Kon-
densationsbedingungen besteht ein ebenfalls am KIT entwickeltes Rivulet-Modell unter
Verdampfungsbedingungen, wie sie bei der Kiihlung des Containments tber die &ulRere
Stahlschale z. B. in Anlagen des Typs AP600/1000 bzw. die auf diesem Konzept auf-
bauende Design-Variante (PCCS-System im CAP1400) auftreten (siehe Abschnitt 4.1).
Diese beiden Modellvarianten sind derzeit nicht miteinander gekoppelt. Sowohl die Ver-
einheitlichung beider Modelle als auch die Nutzung zur verbesserten Berechnung des

Warmetransports sind Teil des geplanten Projektes VEKOCO (Modellierung des

1 Dt.: Bach, Rinnsal, Fliisschen
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Warmeuibergangs bei Verdampfung und Kondensation in COCOSYS), das ein Nachfol-
gevorhaben des ESSA-Projekts am KIT werden soll. Diese externe Modellentwicklung
wird durch die GRS unterstitzt.

3.25 Pool-Scrubbing und nasse Resuspension

Im Rahmen des IPRESCA-Projekts ist der Wissensstand zu dieser Thematik internatio-
nal vereinheitlicht worden. An zwei Benchmark-Aktivitdten hat die GRS mit dem in AFP
verwendeten Modell SPARC-B/98 teilgenommen. Insgesamt konnte aus diesen Aktivi-
taten bislang keine ausreichende Basis fur eine Neuentwicklung eines Modells zum
Pool-Scrubbing abgeleitet werden, weder fiir gezielte Verbesserungen in SPARC noch
direkt in NewAFP.

Bei der ersten Benchmark-Aktivitat ging es um die Hydrodynamik beim Durchgang durch
eine Wasservorlage. Dazu ist ein Experiment am italienischen Institut RSE in der
SCRUPOS-Anlage (SCRUbbing by POol and Spray) /DEL 17/ mit einer aufrechten Dise
in einem 1 m tiefen Becken nachgerechnet worden. Die Einspeisung von reiner Luft er-
folgt mit 5,7 kg/h Gber die Duise mit einem Durchmesser von 1 cm bei Zimmertemperatur,
womit die Einspeisegeschwindigkeit 16,8 m/s betragt. Eine schematische Zeichnung des
Behalters ist in Abb. 3.2 dargestellt.

' Gasstrahl (Jet) ‘

Primarblase

aufsteigende
Gasblaschen

Wasserpool

Abb. 3.2 Schematische Zeichnung des SCRUPOS-Experiments

Die Aufgabe in dieser Benchmark-Aktivitat war es, die hydrodynamischen Modelle der

beteiligten internationalen Codes zu vergleichen und unsichere Parameter in den
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verschiedenen Zonen zu identifizieren. Unterschieden werden dabei drei Zonen: Die
erste ist die Einspeisezone unter Bildung eines Jets (orange), der in dem betrachteten
Experiment sehr kurz war, weswegen dieser auch in den vergrof3erten Ausschnitten nur
als schmaler Strich eingezeichnet ist. Am Ende des Jets bildet sich die Primérblase
(gran). Nach dem Aufbrechen der Priméarblase steigen die Blasen in der Blasenaufstiegs-

zone auf an die Wasseroberflache. Diese sind in der Grafik als weil3e Punkte dargestellt.

Die GRS-Ergebnisse sind am 27. Juni 2019 beim IPRESCA-Meeting in Frankfurt am
Main prasentiert worden. Die Beitrage sind von IRSN gesammelt worden, um ein ge-
meinsames Paper fur die NUTHOS-13 einzureichen, die wegen Covid-19 von urspriing-

lich August 2020 auf September 2022 verschoben wurde.

Allgemeine Ergebnisse des Code-Vergleichs in Bezug auf hydrodynamische Phano-

mene waren Ubergreifend tber alle teilnehmenden Codes /MAR 22/

¢ Die meisten Codes sagen das Stromungsregime am Ende der Einspeiseduse korrekt

voraus.

o Die Grole der Primarblase an der Einspeisediise wird korrekt vorausgesagt.
¢ Die Form der Blasen in der Aufstiegszone wird korrekt vorhergesagt.

e Probleme gibt es bei der Berechnung der Form der Strémung.

e Die Ubergangszone zwischen der Einspeisezone und der Blasenaufstiegszone wird

kaum beschrieben.
e Die Aufstiegsgeschwindigkeit der Blasen wird nicht richtig berechnet.

Die Auswirkung auf den Rickhaltefaktor ist noch unklar, allerdings stellen hydrodynami-
sche Effekte teilweise Grundlagen fur mechanistische Modellvorstellungen dar. Auch an
der zweiten Benchmark-Aktivitat hat die GRS teilgenommen. Dabei ging es um die Riick-
haltung von gasférmigem lod, also |, und Organoiod RI, beim Massentransfer. In der
aktuellen AFP-Version ist dieser Teil von SPARC nicht aktiv, sondern der Benutzer kann
die Ruckhaltung dieser Spezies durch feste Dekontaminationsfaktoren vorgeben, um die
Ruckhaltung gasférmiger Spezies aufgrund eigener ingenieurmaniger Abschéatzung be-
rechnen zu kénnen. Daher ist fur die Teilnahme die Berechnung im Code auf einem
eigenen Entwicklungszweig aktiviert worden. Die verwendeten Modelle werden in
/OWC 91/ beschrieben und werden Uber Gleichgewichtsbetrachtungen des Massen-

transfers an der Gas-Flussigkeit-Schnittstelle der aufsteigenden Blasen berechnet.
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[T2(aq)] = H(l,) - [I2(g9as)]

mit:

[Tl,(aq)] Gesamte fliissige molare Konzentration von lod an der Pha-

sengrenze als I,.

[1,(gas)] Molare I>-Konzentration in den Gasblasen

H(l,) lod Partitionskoeffizient.

Analoges gilt fir organische lodverbindungen RI

Um den Anschluss an die vorhergehenden Arbeiten zu gewahrleisten, ist wieder das im
ersten Benchmark verwendete Rechenmodell benutzt worden, obwohl in dem Experi-
ment keine gasformigen lodspezies untersucht worden sind. Es handelt sich somit um
ein hypothetisches Szenario und nicht um eine echte Experimentnachrechnung.

Die beiden relevanten Spezies sind molekulares lod |, und Organoiod RI. In der Berech-
nung der Spezies werden grofR3e Unterschiede beziglich der Rickhaltung im Pool der
SCRUPOS-Anlage beobachtet. Unter Verwendung der originalen hydrodynamischen
Randbedingungen und einer unterstellten I.- bzw. RI-Konzentration von 10° mol/l erge-
ben sich in Abhangigkeit der Wasserhohe die in Abb. 3.3 gezeigten Dekontaminations-
faktoren. Wahrend sich fur |2 bis an die Austrittshohe bei 1 m ein Dekontaminationsfaktor
von 460 einstellt, betragt er fir Rl an dieser Position lediglich 1,77.

Diese hohen Rickhaltungen treten aber nur bei reinem Wasser auf. Sehr schnell [6sen
sich die Gase in der Wasserphase und ein Gleichgewicht zwischen der Konzentration in
den Gasblasen und in der Wasservorlage wird erreicht. In Abb. 3.4 wird gezeigt, dass
die Effizienz der Rickhaltung unter den Bedingungen der Basisrechnung bereits nach
wenigen Sekunden so weit reduziert ist, dass praktisch nichts mehr zuriickgehalten wird.
Als Vergleich ist auch die Effizienz fir Aerosole dargestellt, die Giber den gesamten Zeit-
raum in der Wasservorlage ausgewaschen werden. Nicht nur der Abscheidemechanis-
mus, sondern auch die Effizienz bei Auswaschvorgangen ist zwischen gasférmigen Spe-

zies und Aerosolen vollig unterschiedlich.
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Abb. 3.3 Dekontaminationsfaktor fur I, und RI in Abhangigkeit der Poolhthe
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Abb. 3.4  Dekontaminationseffizienz fur gasférmige Spezies I, und RI als Funktion

der Zeit im Vergleich zu Aerosolen

Wahrend der Analysen zeigte sich weiter, dass die Effekte bei der Rickhaltung der
Gasspezies in der Wasservorlage von denen des Massenaustauschs zwischen Atmos-
phare und Pool Uber die Pooloberflache in Abh&ngigkeit der Konzentration oberhalb des
Pools Uberlagert werden. Kurz nach dem Start der Einspeisung befindet sich noch kein
lod in der Atmosphére oberhalb des Pools, weswegen die Rickhaltung ohne gleichzei-

tigen Massenaustausch an der Pooloberflache stattfindet. Nach langerer Zeit nimmt die
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Ruckhaltung im Wasser ab, womit die Konzentration oberhalb des Pools zunimmt und
der Massenaustausch zwischen Atmosphéare und Pool an der grof3en Oberflache eine
zunehmende Rolle spielt. Daher sind alle Rechnungen zweimal durchgefuhrt worden,
einmal ohne einen Massenaustausch an der Pooloberflache und einmal mit aktiviertem
Massenaustausch (Massentransfer) an der Pooloberflache, in der folgenden Abb. 3.5
mit MT gekennzeichnet. In den Kurven ohne Massentransfer erreicht die Konzentration
in der Atmosphéare oberhalb der Wasseroberflache, also nach Austritt aus dem Pool,
innerhalb der betrachteten 1.000 s den Wert der eingespeisten Konzentration. Da wie
oben gesagt, die Riuckhaltung schnell abnimmt, reichert sich nur wenig I, in dem Pool
an. Dementgegen findet in der Rechnung mit Massentransfer an der Pooloberflache im-
mer ein Austausch Uber diese grof3e Pooloberflache statt, sodass in dem Wasser eine

Konzentration von 0,4-10"° mol/l nach 1.000 s erreicht wird.
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Abb. 3.5 Vergleich der I>-Konzentration im Sumpf und in den Gasblaschen ohne

und mit beriicksichtigtem Massentransfer (MT) an der Pooloberflache

In Variationsrechnungen sind verschiedene Einflussfaktoren auf das Auswaschen unter-
sucht worden, um die entscheidenden Einflussgréf3en zu identifizieren. In den durchge-
fuhrten Arbeiten sind die Volumenstromrate der Quelle, die Konzentration in dem Tra-
gergas, die Temperatur und der Wasserdampfanteil variiert worden. Aufgrund der oben
beschriebenen Randbedingung, dass die Effizienz sehr schnell sinkt, sind die meisten
Variationsrechnungen mit geringeren Konzentrationen durchgefuhrt worden, um das L6-

sen der gasférmigen Spezies zu verlangsamen.
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Die Ergebnisse sind von der Japan Atomic Energy Agency (JAEA) gesammelt worden.
Zusammenfassende Ergebnisse der Partner gibt es noch nicht. Zur Anwendung von
SPARC-B/98 ist festzuhalten:

e |, wird deutlich starker ausgewaschen als RIl, da der Massentransfer entspre-

chend groRer ist als flr organisches lod.

o Der Prozess der Abscheidung gasférmiger Spezies wird durch den Massentrans-
fer an der Blasenoberflache bestimmt und ist damit deutlich anders als das Aus-

waschen von Aerosolen.

o Unter verschiedenen Bedingungen dominiert der Massentransfer an der Pool-
oberflache, sodass die Rickhaltung beim Pool-Scrubbing keinen grof3en Einfluss
auf die Bilanz gasformiger lodspezies hat.

¢ Damit scheint die Relevanz einer genauen Modellierung der lod-Rickhaltung

(lod-Scrubbing) im Vergleich zur Aerosolabscheidung deutlich geringer.

3.2.6 Filtermodell — Aufheizung und Temperaturen im Filter

In COCOSYS sind verschiedene Filtermodelle vorhanden, mit denen die Rickhaltung
von Spezies aus der durchstromenden Atmosphére berechnet werden kann und die so-
mit eine Verringerung der luftgetragenen Konzentrationen simulieren. Im Falle von Un-
fallen in Kernkraftwerken sind diese Spezies Trager von radioaktiven Stoffen. Die freige-
setzte Nachzerfallsleistung wird in COCOSYS im Falle einer Kopplung mit einer
Spaltproduktrechnung auf den verschiedenen Spaltprodukttréagern (Hosts) freigesetzt.
Fur in Filtern abgelagerte Stoffe war diese bisher nicht implementiert und die freiwer-
dende Warme wurde nicht im THY-Modul bertcksichtigt. Eine Aufheizung von Filterstre-
cken kann bisher also nicht berechnet werden. Solange ein Filter durchstromt wird, ist
mit einer Warmeabfuhr an die Umgebung zu rechnen. Problematisch wird es, wenn die
Filterstrecke wieder mit Ventilen verschlossen wird. In dem Fall wird die Warme nicht
mehr aus dem Inneren der Filter abtransportiert und kann zu einer Beschadigung der
Filter durch den Temperaturanstieg fuhren. Solche Rechnungen sind in der Bewertung
von Containment-Filterstrecken wie von Schwarz und Sonnenkalb /SCH 15/ bisher nicht

fur Filtersysteme durchgefuhrt worden.
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3.2.6.1 Experimenteller Hintergrund

Der Warmeeintrag in Filtern wurde bereits bei der Implementierung des Faserfiltermo-
dells fur die ACE-Experimente AA19 und AA20 diskutiert /WEB 13/. Allerdings musste
damals die angenommene Nachzerfallsleistung als Wéarme in die Filterstrukturen einge-
speist werden. Eine schematische Skizze der damaligen Experiment-Nachrechnungen
ist in Abb. 3.6 dargestellt.

ENVIRON
DM FV1-FV6 FF1-FF6 RFBOX
- F_BOX
RAMV
VFILT I I
o — —_— e — _é
VLIESE
Aerosolmisch- [Wasser- Vorfilter Feinfilter Filterbox mit Umgebung
behalter abscheider Warmestrukturen

Abb. 3.6 ACE AA19 und AA20 Nodalisierung aus /WEB 13/

In der Nachrechnung ist ein Drei-Zonen-Datensatz verwendet worden. Die Einspeisung
von Aerosol und dem Tragermedium aus Dampf und Stickstoff erfolgt in den Aerosol-
Mixing-Vessel (RAMV), die Filterbox wird mit der Zone RFBOX beriicksichtigt und die
Abgabe des ausstrémenden Mediums erfolgt in die Umgebungszone ENVIRON. Die Ori-
ginalgrafik aus /WEB 13/ ist durch einen griinen Kasten ergénzt worden, der die Simu-
lation des Filters inklusive seines Gehauses darstellt. In COCOSYS ist ein Filtersystem
an Stromungsverbindungen (Junctions) bzw. an Geblase (Fan-Systeme) gekoppelt. Ein
Filtersystem besteht dabei aus hintereinander angeordneten Filterstufen. In der Grafik
ist ein Filtersystem in die Verbindung VFILT eingefligt. Dieses besteht aus einem Was-
serabscheider (Demister DM), 6 Vorfilterschichten (FV1 — FV6) und 6 Feinfilterschichten
(FF1 - FF®6). Die Filterstrecke endet in der Filterbox (RFBOX), wobei in der Realitat diese
Filterbox das Filtersystem enthdlt. In der Filterbox gibt es zwei Strukturen. Die Vliese
(VLIESE) sollen das Filtermaterial selbst abbilden und die umgebende Struktur, die die
Filterbox thermisch mit der Umgebung koppelt, wird als F_BOX abgebildet. Eine weitere
Verbindung leitet die gefilterte Atmosphéare aus der Filterbox RFBOX in die Umgebung.
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3.2.6.2 Modellkonzept

Das Ziel der vorliegenden Arbeit ist, die Ablagerungen in den Filtern mit den Strukturen
in der Filterbox zu verbinden, sodass die Nachzerfallsleistung der in den Filtern abge-
schiedenen Spezies einer Filterstruktur zugerechnet wird. Aufgrund der komplizierten
geometrischen Struktur verschiedener Filtermaterialien kann eine solche Berechnung
nicht einfach aus den Filterdaten erfolgen. Daher wurde die Strategie verfolgt, die Filter
mit einer vom Benutzer vorgegebenen Struktur zu koppeln, fur die die Spaltproduktabla-
gerungen aus den Filtern angenommen werden. Die Filter kbnnen somit frei mit Zonen
verbunden werden, wodurch Strahlungsterme und Drainagen vom Benutzer frei gewahlt

werden kénnen.

Umgesetzt wird dieses Konzept, indem der Benutzer im COCOSYS-Eingabedatensatz
bei den Filtereingaben unter C---- JUNCTIONS einen Strukturnamen FSTRU und eine
Seitennummer FSTRUS (1 oder 2 fir die linke bzw. rechte Seite) angeben muss. Die
Eingabe ist optional, wobei im Filter anfallende Nachzerfallsleistung im THY nur berick-
sichtigt wird, wenn eine Filterstruktur angegeben ist. Ein Uberblick tiber die in der Ein-
gabe bendtigten Erganzungen ist im Folgenden gegeben, allerdings ist hier nur eine Be-
schreibung fir die beiden neu hinzugefligten Parameter FSTRU und FSTRUS gegeben.

PP AN AP A A A SV A SV A SF B S A SV AV S AV SV AV S AV AP AV SN AV SN AV SN AV S AV AP Y S SV AP AV S AV SV SV S S S A S S S AV S A S A S S S S S A S A SV A S s

C---- JUNCTIONS
K---- VNAME

if filters are inside

————— FILTER
FDIR
[FSTRU FSTRUS]

at least a maximum of 5 filters
FNAME1 FTYPE1 FTAREAl1 FTEMP1

FNAMEn FTYPEn FTAREAn FTEMPn

PP AP AP AP AP IV AP BV SV i SV SV A S AT AT AP A A A AP A S S SV A AT AP A A A S S S AT AP S A SV A S AP A AP A S A A A A S A A A A A A

Erlduterung

FSTRU
Verbunde Filterstruktur (c).
Die Nachzerfallsleistung der im Filter abgelagerten Spezies wird dieser Struktur zuge-

rechnet.
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FSTRUS

Filterstruktur Seiten Nummer (i).
1: Linke Seite

2: Rechte Seite

Zusatzlich zur Verteilung der Nachzerfallsleistung auf die Filterstrukturen wird die cha-
rakteristische Flache ZACONV zur Berechnung der Zonengeschwindigkeit ZVELO der
Uber die angegebene Struktur und Seite verbundenen Zone auf den Wert der Filterstruk-
tur gesetzt. Das ist notwendig, um einen konsistenten konvektiven Warmelbergang zwi-

schen der Filterstruktur und der Strdomung durch den Filter zu berechnen.

3.2.6.3 Testrechnung

Aufbauend auf den ACE-Rechnungen von Weber /WEB 13/ ist ein Testbeispiel fur die
Verwendung von NewAFP erstellt worden. Dasselbe ist auch fur AFP implementiert wor-
den ist. Dabei wird Caesium- und Mangan-Aerosol in dem Rechnungszeitraum von
130 — 1800 s mit Raten von 6,6-10* bzw. 5,0-10* kg/s eingespeist. Insgesamt also
1,1 kg Caesium (Cs) und 0,835 kg Mangan (Mn). Zuséatzlich wird Uber die Option
DCAY_FANP eine Tabelle fiir die Nachzerfallsleistung extern vorgegeben. Diese wird so
aufgesetzt, dass die mit Cs und Mn eingespeiste Leistung insgesamt 0,35 kW entspricht.
Dieser Wert wird in /WEB 13/ angegeben und entspricht der in einem Storfall zu erwar-
tenden Leistung von Aerosolen und lod, skaliert auf die kleineren Dimensionen der ACE-
Tests. Um eine mogliche Filteraufheizung durch die in den Filtern abgelagerten Aerosole
zu simulieren, wird auch eine Zeitspanne simuliert, wahrend der die Filterstrecke nicht
durchstromt wird. Dazu wird die Filterstrecke VFILT von 100 — 150 min durch ein Ventil
abgesperrt. Die Rechnung endet nach 200 min.

Im Folgenden werden einige Ergebnisse dieser Testrechnung mit Filterstruktur mit einer
ohne Nutzung einer solchen Struktur verglichen, um die Eigenschaften der neu entwi-
ckelten Modellierung zu zeigen. Als erstes ist die Aerosolmasse der Komponenten Cs
(Kreuze) und Mn (Kreise) in Abb. 3.7 dargestellt. Dabei ist die Rechnung mit Filterstruk-
tur in Rot eingezeichnet und die ohne in Griin. Die gesamte eingespeiste Menge ist als
durchgehende Linie eingezeichnet und wird mit der in die Umgebung freigesetzten

Masse in den gestrichelten Kurven verglichen.

Die freigesetzte Masse ist flir Cs um einen Faktor 108 kleiner und fir Mn um einen Faktor

107 kleiner als die eingespeiste Masse. Die Unterschiede erklaren sich durch die
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unterschiedlichen GroRRenklassen der eingespeisten Aerosolkomponenten. Die Berlick-
sichtigung der Nachzerfallsleistung auf der Filterstruktur hat keinen Einfluss auf die Fil-
tereigenschaften des Aerosols.

Die verbundene Filterstruktur ist das Filtergehause. Allerdings wird Uber langreichweitige
y-Strahlung ein Anteil auch auf die Wasser- und Gasphase sowie die VLIESE-Struktur
Ubertragen. Die eingetragene Leistung in die Strukturen ist in Abb. 3.8 tGiber der Zeit auf-
getragen.

Die Struktur fir das Filtergeh&ause erhalt nach dem Ende der Einspeisung eine konstante
Leistung. Der Anteil, der in den Vliesen zuriickgehalten wird, ist zun&chst auch konstant,
bis nach 160 min ein Sprung auftritt. Zu diesem Zeitpunkt ist die Wasservorlage in der
Zone RFBOX komplett verdampft. Der Teil der Nachzerfallsleistung, der an der Wasser-
oberflache und im Wasser absorbiert worden ist, wird entsprechend der allgemein guilti-
gen Regeln in COCOSYS auf die verbleibenden Hosts aufgeteilt, weshalb die VLIESE

auch einen gréleren Anteil der y-Strahlung erhalten.

Die berechnete Zonengeschwindigkeit (Kreuz) in RFBOX sowie die Durchflussge-
schwindigkeit in der Verbindung VFILT werden in Abb. 3.9 verglichen zwischen der

Rechnung mit Filterstruktur (rot) und ohne (grin).
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Abb. 3.9 Geschwindigkeiten in Testrechnung
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Abb. 3.10 Temperaturen in Testrechnung
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Wahrend die beiden GréRRen in der Rechnung ohne Filterstruktur um eine Grof3enord-
nung unterschiedlich sind, liegen beide bei etwa 4 m/s in der Rechnung mit vorhandener
Filterstruktur. Dieser Unterschied ist darauf zurtickzufihren, dass die charakteristische
Flache ZACONYV der mit der Filterstruktur verbundenen Zone auf den Wert der Struktur-
flache gesetzt wird, um eine konsistente Berechnung der Zonengeschwindigkeit mit der
Geschwindigkeit durch den Filter zu erzielen. Zwischen 100 und 150 min erfolgt keine

Stromung durch den Filter, weshalb die betrachteten Geschwindigkeiten alle Null sind.

Die Folgen der beriicksichtigten Nachzerfallsleistung der Spezies in den Filtern sind in
Abb. 3.10 dargestellt. Die Kurven mit dem Kreis zeigen die Gastemperatur in der Filter-
zone RFBOX und die Vierecke die Oberflachentemperatur der dort verbundenen Fil-
terstruktur. Rot dargestellt ist wieder die Rechnung mit Filterstruktur und grin die ohne

als Vergleich.

Die mit der Umgebung verbundene Filterstruktur ist deutlich kalter als das Innere des
Filters. In der Rechnung mit Filterstruktur heizt sich diese bis 100 min um etwa 5 K auf
im Vergleich zu der Rechnung ohne Bertcksichtigung der Nachzerfallsleistung. Die
Zone der Filterbox RFBOX ist sogar um einige Grade kélter, da die erhéhte Zonenge-
schwindigkeit zu einem besseren Warmetransport zwischen der Struktur und dem Inne-
ren des Filtergehauses fiihrt. Nach dem Schliel3en des Ventils bei 100 min nimmt die
Temperatur in RFBOX stark ab, da kein heil3es Gas aus RFBOX ausstromt. In der Zeit
bis 150 min liegt die Temperatur sowohl auf der Filterstruktur als auch in der Filterbox-
Atmosphére nur etwa 5 K hoher als in der Rechnung mit vernachlassigter Nachzerfalls-

leistung der im Filter abgelagerten Spezies.

3.26.4 Diskussion

Die durchgefihrten Arbeiten erlauben eine detailliertere Berechnung der Warmeentwick-
lung in Filtersystemen. Diese Erweiterungen kénnen nun in Bewertungen von Filterstre-
cken einflie3en und Arbeiten wie die zu Venturi-Scrubbern /SCH 15/ um die Warmeent-
wicklung in Metallfaserfiltern erg&nzen. Allerdings erfordert die Modellierung die Eingabe
von spezifischen Materialeigenschaften der Filter-Vliese und des umgebenden Gehau-
ses. Die Anwendbarkeit des Modells sollte in Validierungsrechnungen Uberprift werden.

Zu klarende Punkte sind:
¢ Plausibilitdt der berechneten Zonengeschwindigkeit

— Damit errechneter Warmeulbergang und Austrag an die Umgebung
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e Abbildung sequenzieller Filter mit verschiedenen Zonen

— Eventuell mit Implementierung einer 2D-Warmeleitung zwischen den Gehause-

teilen verschiedener Filtermodule

o Mdgliche Aufteilung der Strahlung auf Strukturen nach kurz- (a, B) und langreichwei-

tiger (y) Strahlung

e Abfuhr von anfallendem Kondensat tiber Drainagen
Derzeit ist das Isotopenpaket VENTINA noch nicht in NewAFP implementiert, weshalb
innerhalb dieses Projekts nur die Modellierung der Nachzerfallsleistung tber tabellari-

sche Werte erfolgt. Das Modell ist allerdings auch in AFP implementiert, womit eine
Kopplung mit FIPISO mdglich ist.
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4 Modellentwicklung zu thermohydraulischen Modellen

Die COCOSYS-Modelle zur Thermohydraulik im Containment sind Basismodelle in
COCOSYS und weitgehend validiert. Die hier durchgefiihrten Arbeiten betreffen ver-
schiedene Einzelphanomene:

o Abfuhr der Warmeenergie von heil3en Strukturen durch Wasserfilme

o Effekte moglicher Gegenstrombedingungen fir Gase in engen Stromungsverbindun-

gen
e Ruckwirkungen von mdéglichen Strukturausdehnungen auf die Thermohydraulik

e Modellverbesserungen fir das Fluten von Raumbereichen

4.1 Einsatz des Wasserfilm-Modells bei der Containment-AuRenkihlung

41.1 Hintergrund

In vielen fortschrittlichen Reaktorkonzepten ist im Design als ultimative Warmesenke die
passive Warmeabfuhr Gber die Aul3enwand des Containments vorgesehen. Beispiele
sind der AP1000 von Westinghouse oder die auf dieser Technik basierende chinesische
Designerweiterung mit groBerer Leistung (CAP1400). Dabei wird die AuRRenseite der
Stahlschale des Sicherheitseinschlusses durch einen herablaufenden Wasserfilm im
Gegenstrom zu einem sich durch den Kamineffekt aufbauenden Luftstrom gekihlt (be-
kannt als PCCS — Passive Containment Cooling System). Ohne aktive Sicherheitssys-
teme oder Personalhandlung soll somit Gber mindestens 72 h die Restwarme sicher ab-
gefuihrt werden. In COCOSYS-Simulationen fiir diese Anlagen stellten sich als
wesentliche Einflussgrof3en fir die Warmeabfuhr Uber die Stahlschale die benetzte
Oberflache sowie der Warmeulbergang an der Schnittstelle Stahl/Wasserfilm heraus. Zur
Berechnung der benetzten Flache unter diesen Bedingungen wurde bei KIT Karlsruhe
ein Rivulet-Modell entwickelt /HUA 15a/ und in COCOSYS implementiert. Dieses Modell
ist bisher seitens GRS noch nicht fur Anlagen- oder Versuchshachrechnungen ange-
wendet worden und ist auch noch véllig unabhangig vom Rivulet-Modell fiir die Innen-

seite des Containments und fur kondensierende Bedingungen (siehe 3.2.4).

Die Simulation des PCCS erfolgt durch die GRS bisher unter Verwendung des
generellen Wasserfilm-Ansatzes in COCOSYS (d. h. ohne die von KIT erstellte Option

zu Rivulets) und unter Verwendung des COl1-Warmelbergangsmodells. Im Gegensatz
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zum Kondensat im Containment ist der Wasserfilm bei Containment-Auf3enkthlung
kalter als die Strukturoberflache, auf dem er entlanglauft. Bei der Anwendung des CO1-
Modells auf das PCCS im chinesischen CAP1400-Konzept zeigte sich, dass unter
siedenden Bedingungen des Wasserfilms bei luftarmer oder -freier Atmosphéare und
beginnendem Trockenfallen der Oberflache unrealistisch hohe Wassertemperaturen
berechnet werden. Diese Bedingungen traten im PCCS bei der zusatzlichen
Fehlerannahme der Verstopfung des Lufteintritts des Annulus auf. Zudem zeigten sich
numerische Instabilitdten bis hin  zum  Programmabbruch, sodass hier

Entwicklungsbedarf besteht.

4.1.2 Anwendung des bei KIT entwickelten Rivulet-Modells fur die Contain-
ment-AulRenkiihlung

Fur das von KIT fur COCOSYS entwickelte Rivulet-Modell /HUA 15a/ liegen drei einfa-
che von KIT erstellte Testbeispiele vor, anhand derer die Ablauffahigkeit des Modells mit
neuen COCOSYS-Versionen Uberprift wurde. Diese Tests sind aber nicht in das offizi-
elle Qualitatsmanagement von COCOSYS integriert, u. a. auch weil die dafiir verwende-
ten Geometriemodelle in Bezug auf eine Unterteilung in COCOSYS-Zonen und -Struk-
turen nicht den aktuellen Nodalisierungsempfehlungen der GRS entsprechen. Die in
/HUA 15a/ bzw. in /[HUA 15b/ verwendeten AP1000-Datensétze stehen der GRS auf-
grund von Eigentumsrechten der Westinghouse Electric Company nicht zur Verfiigung.

Um eigene Erfahrungen mit dem Rivulet-Modell zu gewinnen und dadurch auch die Wei-
terentwicklung des Modells im Rahmen des geplanten KIT-Projektes VEKOCO zu un-
terstitzen (insbesondere auch die Harmonisierung und Verkniipfung mit dem Modell fur
Kondensat-Rivulets), wurde das Modell jetzt in einem Datensatz zur Simulation des War-
meubergangs bei der Containment-Aul3enkihlung fur die WAFT-Anlage angewendet.
Dabei kam die aktuelle COCOSYS-Entwicklerversion zum Einsatz, die als Bestandteil

von AC2-2021 freigegeben werden soll.

Die Versuchsanlage WAFT (Water Film Test) der SJTU (Shanghai-Jiao-Tong-Universi-
tat) bildet ein 5 m hohes und 1,2 m breites beheiztes Segment der Containment-Stahl-
schale einer CAP1400-Anlage ab, wobei die Krimmung der Containmentschale mit
43 m Durchmesser vernachlassigt ist. Anhand von WAFT werden durch SJTU die Funk-
tion des PCCS simuliert sowie Korrelationen und Modellanséatze zur besseren Beschrei-
bung der Vorgange entwickelt /DU 20/, /ZHA 12/. Im Rahmen der Nachrechnung eines

Verdampfungsversuches (ablaufender kalter Wasserfilm verdampft auf der beheizten
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und in diesem Versuch senkrecht eingestellten Platte) wurde von der GRS ein Datensatz
entwickelt, der u. a. die Stahlplatte durch 11 Ubereinander angeordnete Strukturen mo-
delliert (vgl. Abb. 4.1). Damit sind Aussagen, die anhand dieses WAFT-Datensatzes
bzgl. des Rivulet-Modells getroffen werden, prinzipiell auch auf entsprechende Anlagen-
datensatze Ubertragbar.

In ersten PCCS-Simulationen fir AP1000/CAP1400 hat die GRS das Ablaufen des Was-
sers entlang der Containment-Auf3enwand tiber DRAIN_WALL-Verbindungen simuliert,
so wie es dann auch durch KIT in /HUA 15a/, /[HUA 15b/ zur Anwendung kam. Nachteil
dieser Modellierung ist, dass dabei das Wasser immer mit dem Inventar des Sumpfes
der jeweils angekoppelten Zone vermischt wird, bevor es zur nachsten darunter liegen-
den Struktur weiterlauft. Durch eine Modellerweiterung in COCOSYS (die FLOWPATH-
Option /ARN 19/) ist mittlerweile ein direktes Ablaufen entlang von Strukturen mdglich.
Diese Modellierung ist fir den aktuellen GRS-Datensatz fir WAFT in Abb. 4.1 darge-

stellt.

Wasserzufuhr WDTANK +——
drain wall WD1
S10
‘ FLOWPATH
S9
S1
FLOWPATH
SO
FLOWPATH
WDBS P
Drainage umpe
Beheizte drain DOUT l Pl
Platte WRTANK ATD
WTANK

Abb. 4.1 COCOSYS-Modell der Stahlplatte der WAFT Anlage, Strukturen S10 bis
S0 und der Auffangrinne WDBS sowie die Modellierung der Wasserbespei-

sung zur Simulation des PCCS
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Im Folgenden wurde ein fir Nachrechnungen zum WAFT-Experiment 3-S /POH 18/ er-
stellter COCOSY S-Datensatz verwendet. Da im Experiment 3-S ein konstanter PCCS-
Wassermassenstrom von 0,18 kg/s vorlag, bildete sich ein geschlossener Wasserfilm
aus, der keine Bewertung des Rivulet-Modells in COCOSYS ermdglicht. Deshalb wird
nach Erreichen stationérer Bedingungen wie im Experiment (300 s) in der Rechnung der
Massenstrom bis 1 000 s linear auf null verringert, sodass ein vélliges Austrocknen des
Films auftritt — beginnend ab 800 s mit der unteren Struktur SO bis nach 1 000 s die
gesamte Platte trocken ist. Diese Rechnung (noch ohne Rivulet-Modell) zeigte das er-
wartete Ergebnis, d. h. die Verringerung der Filmdicke und ab 800 s die signifikante Re-

duzierung der von der Platte abgefiihrten Energie.

AnschlieRend wurde das Rivulet-Modell durch Definition von entsprechenden Modulda-
ten aktiviert (K---- RIVULET unter C---- MODULES) und eine Rechnung durchgefihrt.
Die Verwendung der neuen FLOWPATH-Option fuhrte nicht zu Fehlern/Warnungen im
Rivulet Modell. Allerdings konnte diese Rechnung aufgrund von sehr kleinen Zeitschrit-
ten bei ca. 142 s nicht praktikabel zu Ende gefuhrt werden. Als Ursache des Problems
wird die Berechnung der Filmtemperatur der untersten Struktur WDBS ausgegeben
(siehe Abb. 4.1). WDBS ist fur die Simulation der Warmeabfuhr nicht unbedingt erforder-
lich und dient nur zur Ableitung des nicht verdampften Wassers von der Platte. Wird die
Struktur WDBS aus dem Datensatz entfernt, so tritt keine Warnung mehr auf, aber es
werden trotzdem sehr kleine Zeitschritte gewahlt, die eine praktikable Fortfuhrung der
Rechnung nicht zulassen. Aus der Fehlerursachenuntersuchung (Debugging) dieses
Rechnungslaufes konnten wegen vorliegender mehrfacher Divisionen durch Null bzw.
dem Auftreten undefinierter Werte (NaN) in der iterativen Losung im Rivulet-Modell keine
hilfreichen Informationen abgeleitet wedren. Wie danach zu erwarten war, sind die be-
rechneten Ergebnisse nicht stabil und erscheinen vor allem nicht plausibel. So ist nach
100 s bei einer Bedeckung von 100 % (Abb. 4.2) der ermittelte Wasserfilm nahezu 10-
mal so dick wie ohne Rivulet-Modell (Abb. 4.3). Aus /KAS 20/ kann abgeschétzt werden,
dass die gemessene Wasserfilmdicke mit 0,18 kg/s PCCS Massenstrom bei 0,3 —
0,4 mm liegt, also nahe dem von COCOSYS berechneten Wert ohne Rivulet-Modell.
Auch der berechnete abgefiihrte Warmestrom zeigt starke Schwingungen und ist we-
sentlich geringer als in der Rechnung ohne Rivulet-Modell (Abb. 4.4), wodurch dann
auch die Plattenoberflachentemperatur von urspringlich 88 °C auf 100 °C ansteigt
(Messwert bei 80 — 82 °C).
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dell, Dicke des Wasserfilms entlang der Stahlplatte
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Abb. 4.4 COCOSYS, WAFT Experiment 3-S, Rechnung ohne und mit Rivulet-Mo-
dell, Warmeabfuhr von der Stahlplatte

Divisionen durch Null oder ,NaN“ treten auch in der Release-Version auf, werden aber
zum Teil durch die interne (von Compiler-Optionen abhéngige) Fehlerbehandlung abge-
fangen (Werte normalisiert bzw. auf null gesetzt). An den entsprechenden Stellen wur-
den deshalb Tests implementiert, die in solchen Fallen zum reguléren Programmstopp
fuhren. Die Identifizierung der Ursache und deren Korrektur erfordert eine intensive Ein-

arbeitung in das Modell, die im Rahmen dieses Vorhabens nicht moglich war.

Da die drei aus der Entwicklung des Rivulet-Modells /HUA 15b/ verfligbaren Testfélle
(zwei zu senkrechten Platten und ein vereinfachter DWR-Datensatz) auch mit der aktu-
ellen COCOSYS-Version lauffahig sind, wurde die Modellierung in diesen Datensétzen
Uberprift. Dabei zeigte sich, dass in diesen Testfallen Rivulets immer nur auf der rechten
Oberflache einer Struktur (RIGHT) definiert sind. Erklarend sei erwahnt, dass zur Defini-
tion einer Struktur im COCOSYS-Datensatz die angrenzenden Zonen auf beiden Seiten
zu definieren sind, im Sinne von: ,linke* und ,rechte“ Seite. Deshalb wurden weiterge-
hende Untersuchungen mit dem WAFT-Datensatz (zunachst ohne Rivulet-Option)
durchgefiuhrt, in denen sich bestatigte, dass es keine Abhangigkeit der Rechenergeb-
nisse von der Strukturseite gibt, auf denen das PCCS modelliert wird. Nach Aktivierung
des Rivulet-Modells auf der rechten Seite (im Unterschied zum eingangs betrachteten

Datensatz, wo das Rivulet-Modell auf der linken Seite aktiviert war) endet die Rechnung
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(sowohl in Release als auch in Debug-Modus) abnormal mit Problemen in der iterativen
Lésung der Wasserfilmdicke im Gegenstrom zur Luft mit der Meldung ,Problems with
counter current flow at surface S0“. Ohne die Struktur SO tritt der gleiche Fehler an an-
deren Strukturen auf. Wird die FLOWPATH-Option fir die Platten-Strukturen nicht ver-
wendet, bleibt nach wenigen Zeitschritten COCOSYS ohne Fehlermitteilung hangen

(Endlosschleife in der Iteration des Kontaktwinkels).

Weitere Untersuchungen erfolgten daraufhin mit dem Testfall vertplate von KIT. Zu-
nachst wurde wie oben fur den WAFT-Datensatz der Datensatz so modifiziert, dass das
Rivulet-Modell auf der formal anderen Seite (hier: Anderung von RIGHT auf LEFT) der
Struktur aktiviert ist. Beide Versionen des Testfalls laufen durch, aber in der LEFT-
Variante treten wesentliche Unterschiede im berechneten Kontaktwinkel sowie im Bede-
ckungsgrad auf, was sich dann in der abgefiihrten Warme widerspiegelt. Eine mdgliche
Ursache dafir ist, dass im Quellcode eine Abhangigkeit des Modells von der formalen
Strukturseite in (LEFT, RIGHT) existiert, die mit den Entwicklern noch geklart werden
muss. Diese Probleme stehen im Widerspruch zur Strategie der variablen Simulation
von Strukturen in COCOSYS.

Zudem wurde festgestellt, dass noch Inkonsistenzen bei der Behandlung von Umschalt-
prozessen im Rivulet-Modell (z. B. der Wechsel zwischen einzelnen Modelloptionen) im
Vergleich zur Ublichen Praxis im THY-Hauptmodul bestehen. Dadurch erfolgt keine au-
tomatische Reduzierung der Zeitschrittweite, weshalb eine deutliche Abhangigkeit der
Ergebnisse von der Integrationsschrittweite auftritt und in der Konsequenz mdgliche In-
stabilitaten an den Umschaltzeitpunkten verursacht werden kénnen. Wenn im Testbei-
spiel die vom Anwender vorgegebene Begrenzung der Zeitschrittweite auf 4,5 s entfernt
und somit die maximale Integrationsschrittweite von 50 s ermdglicht wird, hat dies sicht-
bare Unterschiede in den Ergebnissen zur Folge, was in Abb. 4.5 am Bedeckungsgrad

gezeigt ist.

Das Rivulet-Modell wird durch Angabe der entsprechenden Modul-Daten fir alle Struk-
turoberflachen, fir die das CO1-Warmeubergangsmodell angegeben ist, aktiviert. Win-
schenswert wére statt dessen, dass der Nutzer die Modelloption fur einzelne Oberfla-
chen auswéhlen kann, was so bereits fir das Rivulet-Modell Innenseite (fur
Kondensation) mittels Item ----- USER_RIVULET flr eine beliebige Oberflachenseite ei-
ner Struktur moglich ist. Neben der Tatsache, dass beide Rivulet-Modelle unabhangig
voneinander programmiert sind, ist auch die Kopplung beider Modelle sowohl auf der

Innen- als auch auf der AulRenseite einer Struktur (hier die Containment-Schale) derzeit
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nicht moglich — die Eingabe fur das Innenmodell war in einer Rechnung ohne Wirkung.
Der Benetzungsgrad wird gegenwartig noch nicht fuir die Berechnung der effektiven Fla-

che fur den Warmeulbergang benutzt.
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Abb. 4.5 Einfluss der Zeitschrittweite auf den berechneten Bedeckungsgrad in
COCOSYS, org = Begrenzung der Zeitschrittweite auf 4,5 s, dt = maximale

Zeitschrittweite 50 s

Ab der COCOSYS-Version 3.0 gibt es die Option, segmentierte Strukturen zu definieren.
Dabei wird in Abhangigkeit vom zeitlich veranderlichen Wasserstand in den Zonen auf
beiden Seiten einer Struktur die Oberflache automatisch in Anteile, die mit der Atmo-
sphare sowie solche, die mit dem Wasser in Kontakt stehen, aufgeteilt. Im Testbeispiel
wurde die unterste Struktur SCONT11 mit dieser neuen Option simuliert, um die Kombi-
nation von Rivulet (PCCS-Simulation auf der Aul3enseite, d. h. RIGHT von SCONT11)
und segmentierter Oberflache zu Uberprifen. Im zweiten Schritt wird dann zusatzlich
durch die Einspeisung von Wasser in die Zone RD61 auf der Innenseite (Seite LEFT)
die Ausbildung eines FLUID-Zonenteils und der Anstieg des Wasserstandes hervorge-
rufen. Bereits im ersten Schritt zeigte sich, dass die Kombination Rivulet plus segmen-
tierte Struktur nicht funktioniert. Die Rechnung lauft zwar ohne Fehler/Warnung durch,
es werden aber fir die rechte Seite keine Rivulet-spezifischen Ergebnisse wie Bede-

ckungsgrad oder Filmdicke berechnet. Die Uberlagerung von Rivulet und Segmenten ist
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im Quellcode bisher nicht vorgesehen. Um dies dem Anwender eindeutig zu vermitteln,

wurde ein entsprechender Test implementiert.

Im Rahmen der Testrechnungen wurden neben den oben genannten Anderungen am
Quellcode zur Vermeidung von Divisionen durch Null weitere punktuelle Verbesserun-
gen vorgenommen (Ausdruck der Eingabedaten in den *.prt.thy File, Korrektur der Aus-
gabe des Kontaktwinkels in Grad, interne Tests). Trotz dieser Anderungen benétigt das
Rivulet-Modell im Hinblick auf die Simulation von Wasserfilmen (z. B. beim PCCS auf
der AuRRenseite der Containment-Schale) weitere Entwicklung.

Alle identifizierten Probleme sowie Verbesserungsvorschlage sind in einem Dokument
zusammengefasst, das mit KIT diskutiert wurde. Das KIT plant im VEKOCO-Projekt wei-
tere Entwicklungsbearbeiten zu Wasserfilm-Modellen in COCOSYS, insbesondere eine
Harmonisierung der Modelle fur Verdampfung (Auenseite des Containments) und Kon-
densation (innen). Die GRS wird diese Arbeiten begleiten und auf die Klarung der noch

offenen Punkte fir eine Verbesserung der Anwendungsmdglichkeit hinwirken.

4.1.3 Verbesserungen im CO1-Modell bei Simulation eines Wasserfilms

Simulationen von AP1000/CAP1400-Anlagen sowie fir die chinesische WAFT-
Versuchsanlage haben gezeigt, dass im CO1-Modell die Wasserfilmtemperatur unter
bestimmten Randbedingungen héher als die Siedetemperatur des Wassers berechnet

werden kann.

In der WAFT-Versuchsanlage entspricht der Druck den Zustanden im Annulus, d. h. er
wird nahe dem atmospharischen Druck gehalten /DU 20/, /ZHA 12/. Unter solchen Be-
dingungen sind durchschnittliche Wasserfilmtemperaturen niedriger als 100 °C zu erwar-
ten. In Abb. 4.6 ist der mit COCOSYS berechnete Zeitverlauf der Wasserfilmtemperatu-
ren entlang der 5 m hohen Stahlplatte fur ein fiktives Experiment an der WAFT-Anlage
visualisiert, in dem luftarme Bedingungen unterstellt wurden. Die Struktur S10 simuliert

den oberen Teil der Platte, weiter abwarts Uiber S9 etc. bis hin zu SO fiir den unteren Teil.

Wenn die beheizten Strukturen gentigend Energie bekommen, erreicht der Wasserfilm
Siedetemperatur. In der Rechnung verdampft von einigen Strukturen der Wasserfilm
komplett, speziell die unteren Abschnitte der Stahlplatte SO bis S4 (Abb. 4.1). Dabei gibt
es Zeitspannen, in denen der Wasserfilm vor seiner vollstdndigen Verdampfung sehr

hohe Temperaturen (d.h. oberhalb der Sattigungstemperatur) erreicht. Im
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Ubergangszeitraum treten auch numerische Instabilitaten auf mit bis zu null Grad fallen-
den Werten — negative Temperaturen werden von COCOSYS verhindert. Auf anderen
Strukturen wird der Wasserfilm langsam auf hohere Temperaturen erwéarmt - siehe z. B.
Struktur S6 (grune Kurve). Zu bemerken ist, dass nach kompletter Verdampfung des
Wassers in COCOSYS die Filmtemperatur auf die Wandtemperatur gesetzt wird, dann

also hohere Werte als 100 °C mdglich sind.

Um dauerhafte Wasserfilmtemperaturen hdher als die Siedetemperatur des Wassers zu
behindern, wurde eine Begrenzung im numerischen Verfahren im CO1- (und auch im
alteren obsoleten CDW) Warmeulbertragungsmodell implementiert. Die bisher erzielten
Ergebnisse sind in Abb. 4.7 visualisiert. Aufgrund iterativer Algorithmen im numerischen
Berechnungsverfahren des Wasserfilms kdnnen Temperaturen groR3er als die Siedetem-
peratur noch flr einzelne Zeitpunkte auftreten. Dauerhaftes unphysikalisches Verhalten

ist allerdings mit dieser Begrenzung nicht mehr mdglich.

Mit dieser Temperaturbegrenzung im CO1-Modell wurden die Warmefliisse von der
Struktur an den Wasserfilm (d. h. die Warmeabfuhr aus dem Containment) und die Be-
rechnung der Wasserfilmdicke (Abb. 4.8 bzw. Abb. 4.10) nicht wesentlich geandert.

Leider hat sich damit die numerische Stabilitdt nicht wesentlich verbessert. Bei heil3en
Strukturen befindet sich das System oft in einem numerischen Ungleichgewicht. Zudem
bedeckt im gegenwartig genutzten CO1-Modell der Wasserfilm eine Struktur entweder
komplett oder ist vollstandig verdunstet. Auf diesen Grund oszilliert bei Strukturen, die
deutlich heiRer sind als die Siedetemperatur des Wassers, die Filmdicke zwischen 0 mm
(kein Film) und einer kleinen Filmdicke. Um diese numerische Instabilitat zu eliminieren,

sind weitere Entwicklungen notwendig.

Bei anderen Datensatzen im COCOSY S-Regressionstesten wurden leider auch Ver-
schlechterungen der numerischen Stabilitat und deutliche lAngere Berechnungszeiten
beobachtet. Deswegen wurde die Begrenzung der Wasserfilmtemperatur vorerst zurtick-
gesetzt. Es wird erwartet, dass die Weiterentwicklung im geplanten VEKOCO-Projekt

durch KIT Verbesserungen bringen wird.

76



110

100

80

80

Wasserfilmtemperatur [*C]

70 F

I
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Zeit [s]

60

Abb. 4.6 WAFT-Anlage, Wasserfilmtemperatur entlang der Platte — ohne Tempera-

turbegrenzung
110 T T T T
810 ——
e
—o—
—=—
L —A—
100
ey ——
2l
3
T a0 F
€
o
E
z
£
£ 80
@€
U3
Wy
o
=
70
EO a3 I 1 |
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

Zeit [s]

Abb. 4.7 WAFT-Anlage, Wasserfilmtemperatur entlang der Platte — mit Temperatur-
begrenzung

77



0.16 | | ! , .
014 | e
012 +
£
‘o 01|
'
2
2 008
%
$ :
n 0.06 §10_LEFT GG_S10 \
= S8 LEFT_GG_5@ —_— \
S8 LEFT GG &2 —a— .
o4 b §6 LEFT GG _SE = L I'l |
54 LEFT_GG_54 —a— ; \
32 LEFT GG 52 — : \
S0 LEFT GG S0 —a— i \
0.02 ) . | I‘ _
o | I I I ‘ ‘ L, .
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

Zeit [5]

Abb. 4.8 WAFT-Anlage, Wasserfilmdicke entlang der Platte — ohne Temperaturbe-

grenzung
0.16 ! . ! . .
014 | =mmt——mm )
012 +
3
o 01
Sy
=
2 o008
E
$ :
n 0.06 - §10_LEFT_GG_S10
2 SEms
004 - S6_LEFT_GG_S6 =t S \l i
54 _LEFT_GG_54 —— : 4
52 LEFT GG 52 — : \
0.0z | 50 LEFT &G S0 —i— : I'| ) )
.D | | | | ‘ | L, e
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

Zeit [5]

Abb. 4.9 WAFT-Anlage, Wasserfilmdicke entlang der Platte — mit Temperaturbe-

grenzung

78



4.2 Gegenstromung von Gasen in engen Verbindungen

Hintergrund

Bei Auslegungsstorfallen und Unfallen in Kernkraftwerken kénnen im Sicherheitsein-
schluss unter bestimmten Bedingungen gasférmige Gegenstrémungen, zum Beispiel in
Stromungsverbindungen zwischen Raumen, auftreten. Auch bei Experimenten wie dem
TH-27-Versuch in der THAI+-Anlage und einigen Versuchen der PANDA-SETH-Reihe
tritt das Phanomen in den Verbindungsleitungen auf. Dessen moéglicher Einfluss auf die
Thermohydraulik im Sicherheitseinschluss ist noch nicht ausreichend untersucht. Dazu

wurden im Rahmen dieses Projektes Untersuchungen durchgefiihrt.

In der THAI+-Anlage gibt es zwischen den Behaltern TTV (THAI Test Vessel) und PAD
(Parallel Attachable Drum) zwei Verbindungen (Abb. 4.10 links). In COCOSYS-
Nachrechnungen des TH-27-Versuchs wurde beobachtet, dass in der oberen Verbin-
dung eine Gegenstrémung (Abb. 4.10 rechts) auftritt. In spateren Untersuchungen
wurde entdeckt, dass auch in der unteren Rohrverbindung das Phénomen unter be-
stimmten Bedingungen auftritt. Im TH-27-Versuch tritt die Gegenstromung aufgrund von
gleichzeitiger Helium-Einspeisung in den PAD-Behélter und Dampf-Einspeisung in den
TTV-Behalter auf.

Nodalisierung Seitenansicht:
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Abb. 4.10 COCOSYS-Nodalisierung fur den Versuch THAI-TH-27 /FRE 16/

79



Nodalisierung Seitenansicht:
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Abb. 4.11 COCOSYS-Nodalisierung fur den Versuch PANDA-SETH-4.1 /OECD 12/

Auch in einigen Nachrechnungen der PANDA-SETH-Versuche (Abb. 4.11) kann zwi-
schen den Behéltern Drywell 1 (DW1) und Drywell 2 (DW2) eine Gegenstromung beo-
bachtet werden. Bei PANDA-SETH 4.1 strémt ein heiBes Luft-Dampf-Gemisch im obe-
ren Teil des Verbindungsrohrs in eine Richtung und gleichzeitig stromt kiihle Luft unten
in die andere Richtung.

Wissensstand

Bis jetzt gibt es in COCOSYS kein Modell, das Reibungskrafte zwischen unterschiedli-
chen Stréomungen in zwei Verbindungen nebeneinander erfasst. Das physikalische Pha-
nomen einer solchen Gegenstrémung ist in der Literatur in unterschiedlichen Bereichen
bekannt. Deswegen gibt es fur diese Phanomene unterschiedliche mathematische Mo-
delle, um eine solche Wechselwirkung zu beschreiben. Diese Modelle, die fur Flissig-
keiten im Gegenstrom erstellt worden sind, sind aber nicht auf ebensolche Gasstromun-
gen ubertragbar. Es gibt ferner auch mehrere experimentelle und numerische Studien
zur Flussigkeits-Gas-Gegenstromung. Auf der Basis dieser Untersuchungen existieren
mehrere Modelle fur diesen Typ von Stromung. Die Modelle sind stark angepasst an die
geometrischen Verhéltnisse und nicht Gbertragbar auf eine allgemeine Gas-Gas-Gegen-
stromung. Gegenwartig sind in der Literatur keine experimentellen Untersuchungen zu

Gas-Gas-Gegenstromungen bekannt. Deswegen wurde im Folgenden ein neues,
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allgemeines Modell fur die wechselseitige Beeinflussung von gegensinnig gerichteten

Gasstromungen in engen Stromungsverbindungen erstellt.
Modellbeschreibung

In Experimenten fur Wasser-Wasserdampf-Stromungen werden drei verschiedene Arten

von Stromungen unterschieden:

¢ Bei kleinem Unterschied in den Geschwindigkeiten der zwei Phasen ist die Stro-
mung laminar.

e Wenn der Unterschied in den Geschwindigkeiten steigt, wird die Stromung in ei-
nem Teil des Rohres turbulent.

e Beinoch gréRerem Unterschied wird die Stromung vollstéandig turbulent.

Dieses Verhalten wird auch bei einer Gegenstrdomung von zwei Gas-Phasen erwartet.
Um die turbulente Wechselwirkung im Fall unterschiedlicher Geschwindigkeiten in zwei
parallelen Verbindungen j; und j, (Abb. 4.12) zu bericksichtigen, wird der Verlustkoef-

fizient {; in dem Verbindungsmodell modifiziert:

g

2pA7

b K=

A
%=ij-mJ+%—&%M (4.1)

Der Verlustkoeffizient {; = {¢orm + {fric beStENt allgemein aus zwei Teilen. Der Rei-
bungsdruckverlustkoeffizient {¢,,., wird automatisch von COCOSYS berechnet. Dieser

hangt von der Lange der Verbindung, dem hydraulischen Durchmesser der Verbindung
D, der Flache der Verbindung 4;, dem Volumenstrom G; und der dynamischen Viskositat
n ab. Der Koeffizient fur zusatzliche Verluste aufgrund geometrischer Effekte ¢, wird
in der Eingabe-Datei vorgegeben. In dem hier verfolgten Ansatz wird in additiver Ergan-
zung noch ein Beitrag ¢t erganzt, der den Effekt von Turbulenz wahrend der Gegen-

stréomung erfasst:

(j = Zform + Zfric + cturb 4.2)

Bei Flussigkeits-Gas-Gegenstromungen spielen die Unterschiede in den Geschwindig-

keiten der zwei Phasen definitiv eine wichtige Rolle. Um den Effekt der Geschwindigkeit
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auf die Turbulenz zu beschreiben, wird in der Fluiddynamik die Reynolds-Zahl Re be-
nutzt. Die Reynolds-Zahl ist normalerweise als das Verhdltnis von Tragheits- zu Rei-
bungskraft definiert, das mit der Dichte p, der Geschwindigkeit v, der charakteristischen
Lange L und der dynamischen Viskositat n berechnet wird, vgl. Gl. (4.4), links. Der Mas-
senstrom G ist als Produkt aus Geschwindigkeit, Dichte und einer (charakteristischen)
Flache A definiert. Deswegen kann die Reynolds-Zahl auch als Funktion des Massen-
stroms G geschrieben werden, vgl. (4.4), rechts. Mit D wird der hydraulische Durchmes-

ser bezeichnet.

Re=P"  G-vpa Re=22 (4.3)
e=—, = vpA, e=—— )
n An

Unter Verwendung der Differenz der zwei Geschwindigkeiten als charakteristische Be-
zugsgrolie kann eine relative Reynolds-Zahl folgenderweise berechnet werden:

D: i

J1YJ2
1z 4.4
n (4.4)

_ plvy — vy|L _
U]

G G

R rel
¢ A, 4,

Mit v; und v, sind die Geschwindigkeiten in den Verbindungen j; und j, bezeichnet
(Abb. 4.12). Ebenso sind G; und G, die entsprechenden Volumenstrome, A; und 4, sind
die entsprechenden Verbindungsflachen. Mit D; ,;, wird der hydraulische Durchmesser
einer (virtuellen) Verbindung mit der gesamten Flache A; U A, der Verbindungen j; und
J» bezeichnet. Auch wenn die Strdomungen in j; und j, in die gleiche Richtung zeigen,
kann Re™ groRer als null sein. Deswegen berechnet das hier vorgeschlagene Modell
Druckverlust aufgrund von Turbulenzeffekten bei parallelen Strémungen in dieselbe

Richtung, wenn die Geschwindigkeitsbetrage verschieden sind.
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Abb. 4.12 Schematische Abbildung einer Gegenstromung
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Es konnen folgende Aussagen getroffen werden:

e Im Fall von laminarer Stromung darf {**™ keinen Einfluss haben und muss ver-

schwinden.

e Mit schnellerer Strémung ab einem Wert von Re™ fangt die Stromung an, teilweise

turbulent zu sein.

e Wenn aber die Stromung komplett turbulent ausgebildet ist, steigt der Einfluss der
Turbulenz und deswegen " nicht weiter. Dieses Verhalten von ¢ wird mit einer

teilweise linearen Abhéngigkeit von Re™! wie in Abb. 4.13 gezeigt modelliert.

ctm‘b

turb &

max /

" R erel
0 2000 4000 6000 8000

&
4

Abb. 4.13 Abhangigkeit von {tub von Rerel

Mit ¢t42 wird der maximal mogliche Turbulenzverlustkoeffizient bezeichnet. Dieser soll
genauso wie {f,;. in der Eingabe-Datei vorgegeben werden und ist damit abhangig von
der Nutzereingabe. Fir den Beginn der Turbulenz wird der Wert Re™®! = 2.300 zugrunde
gelegt und komplette Turbulenz wird bei Re™! > 4.000 erwartet. Die genannten numeri-
schen Werte sind als kritische Werte fir die Stromung eines Fluids in einem idealen Rohr
bekannt. Momentan ist kein Experiment bekannt, um den oben beschriebenen Ansatz
fur eine Gas-Gas-Gegenstromung zu validieren. Auch beruht das teilweise lineare Ver-

halten von ¢¢“™ auf einer Annahme.
Auswirkungen des Modells in Testrechnungen

Die Anderung (4.3) des Verlustkoeffizienten wurde in COCOSYS implementiert und des-
sen Einfluss auf die Thermohydrauliksimulation auf der Basis des THAI-Versuches
TH-27 (Abb. 4.10) untersucht. Es zeigt sich, dass die globalen Effekte des neuen
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Koeffizienten {*""? auf die Temperatur, den Druck, die Helium- und Dampf-Konzentration
sowie auf die Gas-Geschwindigkeiten in groRen Rdumen sehr klein sind. Bei grol3em
JETb gibt es aber deutliche lokale Effekte auf die Gas-Geschwindigkeit. Einen deutlichen
Einfluss der Reibungsverluste auf die Geschwindigkeiten kann in der oberen Verbindung
beim THAI-27-Versuch (offene Nachrechnung) beobachtet werden, s. Abb. 4.14, links.
Fir diesen Vergleich wurde ein Wert von f4? = 4 verwendet. Da die Effekte nur lokal
sind, ist nicht klar, ob diese GréRenordnung fiir {{4P realistisch ist. Bei diesem Versuch
wurden die lokalen Geschwindigkeiten nicht gemessen. Um Empfehlungswerte fir den
maximalen zusatzlichen Reibungsverlust zu Uberprifen, wurde ein Vergleich mit einer
CFD-Software durchgeflhrt.
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s s
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Abb. 4.14 Parallele Geschwindigkeiten im oberen Verbindungsrohr im TH-27-Versuch.
Rot: Stromung im oberen Teil des Rohres; griin: Strdomung im unteren Teil

des Rohres; ohne (turt (links) und mit Cturb,,, =4 (rechts)

Fir den Versuch PANDA-SETH 4.1 wurden dazu Studien mit der kommerziellen Soft-
ware ANSYS-CFX durchgefiihrt. In Abb. 4.15 sind die durchschnittlichen Geschwindig-
keiten in der oberen und der unteren Hélfte des Verbindungsrohrs verglichen. Bei ({42 =
0,25 stimmen die von COCOSYS berechneten Geschwindigkeiten besser mit den von
CFX berechneten, mittleren Geschwindigkeiten in Betrag und Richtung Giberein. Jedoch
ist die Auswirkung des Effektes sehr klein. Deswegen ist der Einsatz des erweiterten
Modells nur fir kleine Rohre mit Durchmesser < ~ 1 Meter zu empfehlen. Fir Verbin-

dungen mit gréReren Flachen ist der Effekt von (¢ vernachlassigbar.
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Abb. 4.15 Durchschnittliche Geschwindigkeiten, errechnet mit CFX, mit COCOSYS
ohne (b und mit COCOSY'S mit turb,,, =0,25

Fazit

Fur COCOSYS wurde ein neuer Modellansatz, der die physikalischen Einflisse bei den
einzelnen Regimes in einer Gas-Gas-Gegenstromung beschreibt, entwickelt, implemen-
tiert und in Testrechnungen tUberprift. Gegenstand dieser Testrechnungen waren nume-
rische Untersuchungen des Druckverlustes aufgrund von Turbulenzen bei gasférmigen
Gegenstrémungen in Stromungsverbindungen. In der Anwendung auf realistische Sze-
narien in den Versuchsanlagen PANDA und THAI+ wurde der Einfluss dieses Phé&no-
mens bewertet. Mit dem neuen Modellansatz kénnen lokale Stromungsgeschwindigkei-
ten genauer simuliert werden. Dies kann fur Ilokale Effekte in den
Stromungsverbindungen von Bedeutung sein, die von den lokalen Strémungsgeschwin-
digkeiten beeinflusst werden, wie z. B. das Ablagern bzw. Aufwirbeln von Aerosolen. In
den Testrechnungen zeigte der Einfluss des neuen Modells nur geringen Einfluss auf
globale Parameter wie Druck und Temperatur, sodass die bisherige Validierung der
Thermohydraulik von COCOSYS aufgrund dieses Effektes nicht in Frage gestellt werden

muss. Das Modell hat Einfluss auf lokale Stromungsgeschwindigkeiten und verkleinert
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im Allgemeinen die Differenz der Geschwindigkeiten in der Stromungsverbindung. Eine
Relevanz dieses Phanomens wird nur in engen Stromungsverbindungen vermutet. Eine

detaillierte Beschreibung dieser Studie wurde in /ILI 19/ veroffentlicht.

4.3 Ruckwirkungen von Strukturausdehnungen auf die Thermohydraulik

43.1 Hintergrund

Das Thermohydraulik-Hauptmodul (THY) von COCOSYS basiert auf dem Lumped-Pa-
rameter-Konzept, bei dem Raume des Containments bzw. von Versuchsanlagen durch
Kontrollvolumina (auch als Zonen oder Nodes bezeichnet) abgebildet werden. Dabei ist
das totale Volumen einer Zone immer konstant. Volumen&anderungen der einzelnen Pha-
sen innerhalb einer Zone, d. h. zwischen verschiedenen Zonenteilen, sind bereits be-
rticksichtigt wie z. B. beim Anstieg des Sumpfvolumens mit der entsprechenden Verrin-
gerung des freien Gasvolumens in Nichtgleichgewichtszonen oder der dynamischen
Wasserbewegung innerhalb von DRASYS- oder VORTEX-Zonen /ARN 19/.

Es gibt jedoch auf dem Gebiet der Reaktorsicherheit einige Fragestellungen, bei denen

prozessabhangige Volumina von Zonen von Bedeutung sind, wie z. B.

— die Ausdehnung der Stahlschale des Containments in deutschen Konvoi-Anla-

gen bei hohen Innentemperaturen und -driicken,

— die elastische Verformung der 3 mm dinnen Stahlwande in Nasskondensatoren
von WWER-440/213-Anlagen /NEA 03/ oder

— der Gasspeicher des Reactor-Cavity-Venting-Systems von RBMK-1000-
Anlagen der 1. Generation /AEA 96/.

Die Veranderung des Zonenvolumens beeinflusst den Druckaufbau und damit das ther-
mohydraulische Verhalten der Anlagen bei Storfallen. COCOSYS sollte deshalb so er-
weitert werden, dass auch prozess- oder nutzerabhéngige Volumenanderungen zwi-
schen gekoppelten Zonen bei der Losung der Differentialgleichungen fir den

Zonenzustand bertcksichtigt werden.

432 Durchgefihrte Arbeiten

Unter den oben genannten Fragestellungen steht aus sicherheitstechnischer Sicht die

Deformation der internen Stahlwéande des Nasskondensators (engl. Bubble oder Bubbler
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Condenser) von WWER-440/213-Anlagen an erster Stelle. Deshalb wurden die Arbeiten
zur Erweiterung von COCOSYS eng an diese Problematik angelehnt.

In den IAEA-Guidelines /IAEA 96/ zur Bewertung des Containments von WWER-
440/213-Anlagen heil3t es bzgl. der fur Auslegungsstorfalle zu prifenden Lasten:

... Also included are pressure differences acting on bubbler condenser elements and other
internal containment structures. The structural integrity of the bubbler condenser tray walls
and its leaktight integrity are important to the proper functioning of the bubbler condenser

containment during the time interval required to perform their safety function.”

Bei Versagen der Zwischenwande des Nasskondensators (Nako), der in WWER-
440/213 die Funktion eines Druckabbausystems erfllt, kommt es zum Bypass der Was-
servorlage, sodass verdampftes Kihlwasser nicht mehr kondensiert und damit beim
Auslegungsstorfall Leck 2F DN500 der Auslegungsdruck des Containments uberschrit-
ten wird. Die 3 mm diinnen Zwischenwéande aus Edelstahl sind fir eine Druckdifferenz
von 30 kPa ausgelegt. Fir die Berechnung der in den ersten Sekunden des Auslegungs-
storfalls auftretenden maximalen Druckdifferenz spielt auch die elastische Deformation
der Nasskondensatorwéande eine Rolle. Die Verformung der Zwischenwande und damit
die Reduzierung des Gasvolumens fuhren zur Volumenkompression und damit zu einem
starkeren Druckanstieg im Inneren des Nakos /NEA 03/, was die sich einstellende Druck-
differenz beeinflusst. Diese Verformung von Wanden bzw. die Volumenanderung einer

Zone kann bisher in Rechnungen mit COCOSY'S nicht berlicksichtigt werden.

Ermittlung von Eingabedaten fir COCOSYS zur Nako-Wandverformung

Der Versuchsstand EREC BC V-213 bildet ein WWER-440/213-Containment mit
Nasskondensator im Mal3stab 1:100 ab, wobei der Nako ein 4 m breites Segment mit
prototypischen Maf3en und Materialien ist (Abb. 4.16, links). Im Jahr 1999 wurden an der
Anlage Experimente durchgefiihrt und dabei u. a. der Versuch Nr. 5 zu einem grol3en
Leckstorfall /MEL 99/. Wéahrend des Versuchs wurde auch an einzelnen Stellen die Ver-
formung der Nako-Wande (linear displacement, z. B. NX.40 und NZ.40 in Abb. 4.16)

durch die einwirkende Druckdifferenz (PD.3040) gemessen.
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PD.3040 IN“O
NX.40 ' and Y ,

1 — Sackraum (als Raum VO bezeichnet), 2 — Dampferzeuger-
box mit 3 optionalen Bruchorten (V1), 3 — Dampferzeugerbox
(V2), 4 — Schacht des Nasskondensators (V3), 5 — Nasskon-
densator (V4), 6 - Luftfalle (V5), 7 - Druckbehaltersystem zur
Simulation des Kuhlkreislaufes, 8 - Riickschlagklappe

Abb. 4.16 Schema der BC V-213-Anlage (links) /NEA 03/ und eines Nako-Segments
(rechts) /AME 99/

Im Projekt wurden jetzt aus den Messdaten zur Wandverformung Uber die Zeit dN(t)
Abhangigkeiten zur Verformung von der einwirkenden Druckdifferenz erstellt (dN/dp),
siehe Abb. 4.17.
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Abb. 4.17 EREC BC V-213, Test Nr. 5, Bearbeitung der Messwerte zur Wandverfor-

mung

Unter Nutzung der Wandgeometrie des Versuchsstandes sollen in Zukunft aus dN/dp
Volumenanderungen von der Druckdifferenz ermittelt werden (dV/dp), die auch fir den
Nasskondensator in KKW reprasentativ sind, und die spater als Randbedingungen in
COCOSYS genutzt werden kénnen.
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Erweiterung von COCOSYS THY

Parallel zur Aufbereitung der experimentellen Ergebnisse wurde mit der Erweiterung von
COCOSYS zur Simulation solcher Volumen&anderungen begonnen. In relevanten Zonen
wird jetzt das totale Volumen als Integrationsgrof3e gefiihrt und ist damit prinzipiell in
einzelnen oder verbundenen Zonen prozess- oder zeitabhéngig veranderbar, was dann
bei der Lésung der Differentialgleichungen fir den Zonenzustand berticksichtigt wird.
Die Ein- und Ausgabe von erforderlichen Daten inklusive logischen Tests ist bereits re-
alisiert, muss aber nach ersten Anwendungserfahrungen sicher noch weiter angepasst
werden (z. B. Fehlergrenzen). Die Umsetzung der physikalischen Abhangigkeit der
Wandverformung fur das WWER-440/213-Problem unter Anwendung der BC-V-213-
Ergebnisse steht noch aus. Ebenso ist die Einbindung in COCOSYS THY noch unvoll-
standig (u. a. fehlende Restart-Option). Soweit mdglich wird in der Programmierung ver-
sucht, die Schnittstelle fir andere Modelloptionen vorzubereiten, z. B. flr eine mdgliche
Vorgabe von Volumen-Zeittabellen. Alle neuen Programmteile sind im FORTRAN-Modul
pres_dep_vol_mod.f90 enthalten. Anhand von zwei schnell laufenden Datensatzen zur
GKSS-Versuchsanlage (Versuch M1 mit DRASYS-Zonenmodell bzw. INSERTION-
Option) wird standig gepruft, dass die Erweiterungen keine unerwiinschten Nebeneffekte

hervorrufen.

Die prinzipielle Moglichkeit der Anderung des totalen Zonenvolumens konnte bereits an-
hand eines einfachen 2-Zonen-Modells ohne Quellen und Senken gezeigt werden. Die
Zonen ZLEFT und ZRIGHT mit je 10 m3 Volumen sind dabei Uber eine Trennwand ge-
koppelt, sodass die angenommene Verformung der Trennwand zwischen

e 10 - 20 s von rechts nach links,

e 30-50 s von links nach rechts und

e 60— 70 s wieder zurtick in die Ausgangposition
aufgrund einer Volumené&nderung von jeweils 0,2 m3/s (Abb. 4.18) entsprechende Ande-
rungen der Raumdrticke hervorruft (Abb. 4.19). Dabei musste gegenwartig die Wand-

verformung (Werte der Volumenanderung) noch fest im Quelltext programmiert werden.
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Abb. 4.18 Testrechnung, Volumenénderung als Funktion der Zeit
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Abb. 4.19 Testrechnung, Einfluss der Volumen&nderung auf den Zonendruck

Es zeigte sich allerdings auch, dass wahrend der Volumenanderungen die globale Ener-

giebilanz noch verletzt wird, wohingegen die Massenbilanzen korrekt sind.
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Es ist beabsichtigt, im Folgevorhaben die begonnenen Arbeiten fortzufiihren. Dies bein-
haltet auch die Dokumentation des Modells inkl. eines Eingabebeispiels im COCOSYS
Manual. Der Effekt der Volumenanderungen soll durch eine exemplarische Rechnung
fur die EREC-Versuchsanlage gezeigt werden.

4.4 Zonenfluten

In RS1508 und RS1532 wurde in COCOSYS eine Erganzung fur das komplette Auffillen
von Raumbereichen mit Wasser bereitgestellt. Mit dieser Modellerweiterung ist es mog-
lich, unter Verwendung einer geeigneten Diskretisierung des Raumbereichs in mehrere
atmospharische COCOSYS-Zonen das Fluten von Zonen mit Wasser sowie einen ent-
sprechenden Stofftransport (Konvektion) zwischen Zonen mit dem verfligbaren Stro-
mungsloser in COCOSYS zu berechnen. Gegeniber einem CFD-basierten 3D-Modell
gibt es generell viele Vereinfachungen und die Auflésung ist entsprechend der Nodali-
sierung von Raumbereichen mit der typischen GréRe von COCOSYS-Zonen sehr viel
gréber. Mit zunehmender Verwendung dieses Modells in COCOSYS-Simulationen wur-
den zuletzt von den Anwendern noch verschiedene Probleme identifiziert (z. B. zur Kon-
vektion zwischen Zonen aufgrund von Temperaturgradienten), die in diesem Arbeits-
punkt behoben wurden. Im Rahmen der Nutzerrickflisse wurde darlber hinaus noch
erheblicher Verbesserungsbedarf zur Simulation von Warmeeintrdgen an hei3en Struk-
turen unter Wasser identifiziert. Diese Thematik geht jedoch tber den hier geplanten

Rahmen hinaus und soll in einem separaten Vorhaben behandelt werden.

44.1 Charakteristische Langen

Wahrend einer Zonenflutung andert sich der Wasserspiegel. Die Anderungen im Was-
serspiegel beeinflussen die Konvektionsschleifen in der Atmosphare und im Wasser. Um
diesen Einfluss zu berticksichtigen wurde eine dynamische und automatisierte Begren-
zung der eingegebenen charakteristischen Langen im Modell CO1 implementiert. Die
charakteristischen Langen der Strukturen unter Wasser wurden auf die Wassertiefe be-
grenzt. Die charakteristischen Langen der Strukturen in der Containment-Atmosphare

wurden auf die Atmosphéaren-Hohe begrenzt.

442 Warmeaustausch-Modelle

Das Fluten von Zonen kann nur mit segmentierten Strukturen korrekt betrachtet werden.

Die Segmentierung von Strukturen wird von COCOSYS automatisch und dynamisch
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berechnet, wobei die (vom Nutzer) eingegebenen Werte fur den niedrigsten und den
obersten Punkt bertcksichtigt werden. Bisher wurde diese Segmentierung nur in dem
Modell CO1 berucksichtigt. Mit dieser Begrenzung war die Simulation von einigen Phé-
nomenen, wie z. B. Warmestrahlung wahrend Zonenfluten nicht méglich. Um die Ver-
wendbarkeit von COCOSYS fir sicherheitstechnisch relevante Fragestellungen zu er-
weitern, wurden Modelle erweitert, damit die Segmentierung von Strukturen korrekt

betrachtet werden kann. Die folgenden finf Modelle wurden erweitert:

Modell fir Nutzer-definierten Warmeubergangskoeffizient TAB

Modell flr Nutzer-definierten Warmefluss QBC
— Modell fir Warmestrahlung von Strukturen auf Zonen WGR

— Modell fur Warmestrahlung von Strukturen auf Zonen sowie auf andere Strukturen
WWR

— Modell fiir Sieden in Wasserpools ROH

Diese Erweiterungen erlauben genauere Berechnungen von Warmeaustausch wéahrend

Zonenfluten.

4.4.3 Allgemeine Fehlerkorrekturen und Erweiterungen

Innerhalb des Projektzeitraums ist die Implementierung von vollstéandig mit Wasser ge-
fullten Zonen verstarkt eingesetzt worden. Dabei sind von den Anwendern verschiedene

Probleme gemeldet worden.

¢ Beim Wiedererzeugen einer Gasphase, die beim Léschen einen Ubersattigten Zu-
stand hatte, war auch die neu erzeugte Gasphase als tibersattigt markiert. Der Grund
hierfir war, dass der Sattigungszustand der neuen Gasphase nicht entsprechend
des einstromenden Gases neu berechnet worden ist. Das fuhrte zu massiven Sto-
rungen im Druckverlauf, da der Wasserdampfpartialdruck im Uberséttigten Zustand
durch die Temperatur vorgegeben ist. Der Sattigungszustand der neuen Gasphase
wird nun abhéngig vom Zustand des einstromenden Gases berechnet und die Gas-

phase konsistent initialisiert.

e Beider Anbindung an ATHLET und dem Fullen von Zonen mit Wasser aus ATHLET
kam es zu Programmabstiirzen, da das zugehdrige Volumen in ATHLET statisch an

den Gaszonenteil der COCOSYS-Zone gebunden war und dieser Gaszonenteil bei
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vollstdndig mit Wasser geflllten Zonen verschwindet. Die Anbindung wurde um ei-
nen dynamischen Wechsel zum dann nur noch vorhandenen Wasserzonenteil er-

weitert. Der Anwender erhélt in der Ausgabe eine entsprechende Information.

Im Zusammenhang mit Strukturen, die entsprechend der Héhe des Wasserzonen-
teils in ein unter Wasser liegendes und ein mit dem Gaszonenteil verbundenes Seg-
ment geteilt werden, wurde der an das Gas gebundene Anteil beim Fehlen der Gas-
phase nicht unter allen Umstanden entfernt. Grund dafir waren eine komplexe
Logikimplementierung und der Umstand, dass die Logik auf zwei Quellcodeblocke
verteilt war. Die Logik wurde Uberarbeitet und die Funktionalitat in einem Block zu-
sammengefasst, damit wurde das Problem behoben.

In der Modellierung des Massenaustauschs Uber den neuen Verbindungstyp
ATM_FULL, der fir die Simulation von komplett mit Wasser aufgefilliten Zonen in
COCOSYS bereitsteht, sind Erganzungen vorgenommen worden, um den Effekt von
thermischen Konvektionsstréomungen anzunahern. Die Modellierung ist analog zu
der des Verbindungstyps SUMB_BAL umgesetzt, welcher bisher fir den Transport
von Wasser zwischen Zonen eingesetzt worden ist. Durch Vorgabe der empirischen
(z. B. im Abgleich mit CFD-Rechnungen ermittelten) User-Parameter VWCONVEC
(global fur alle Verbindungen ohne eigenen Wert) bzw. VWCONYV (fur individuelle
Verbindungen) wird prinzipiell eine globale bzw. individuelle Verstarkung der in
COCOSYS gerechneten Vermischung tber die ATM_FULL-Verbindungen berick-
sichtigt.
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5 Modellentwicklung fir das Ex-Vessel-Verhalten von Kern-
schmelze

Bei einem Kernschmelzunfall kann nach Versagen des RDB Kernschmelze in das Con-
tainment ausgetragen werden. Die Wechselwirkung dieser Ex-Vessel-Kernschmelze mit
Strukturen der Reaktorgrube wird mit dem COCOSYS-Modul CCI (Corium-Concrete-In-
teraction) simuliert. Dieses besteht im Kern aus einer gemeinsam mit IRSN erarbeiteten
Version des Rechencodes MEDICIS /NEA 17a/ zur Simulation von Schmelze-Beton-
Wechselwirkungen (MCCI). Das Modul ist im Rahmen von Benchmarks und Code-Ver-

gleichen umfangreich untersucht und validiert worden.

Ein Arbeitspunkt zum CCI-Modul bestand darin, Rickflisse aus neu verfligbaren expe-
rimentellen Daten zu MCCI sowie aus Anwendungsrechnungen von internen oder exter-

nen Nutzern zu verwerten und damit den Modellstand des CCI-Moduls zu aktualisieren.

In COCOSYS gibt es bislang noch keinen Ansatz, um in Unfallsimulationen eine soge-
nannte Schittbettkonfiguration zu bericksichtigen. Eine solche Konfiguration kann nach
Eintrag von Kernschmelze in wassergefillite Ra&ume im Containment bei einer ausrei-
chenden Fragmentierung der Kernschmelze entstehen und ist gegebenenfalls kihlbar.
Um diese Modellliicke zu schlie3en, sind in einem zweiten Arbeitspunkt Grundlagen ge-
legt worden, um zukiinftig die Kihlbarkeit eines Schiittbettes durch COCOSYS zu be-
werten und ein gekihltes Schittbett in COCOSYS-Simulationen zu berticksichtigen.

In einem dritten Arbeitspunkt zum Ex-Vessel-Schmelze-Verhalten wurde das in Grund-
ziigen in RS1532 ausgearbeitete Konzept fir ein Core-Catcher-Modell in COCOSYS
implementiert, getestet und es wurden bereits notwendige Verbesserungen durchge-
fuhrt.

Im vierten und letzten Arbeitspunkt zum Ex-Vessel-Schmelzeverhalten wurde der Mo-
dellstand in COCOSYS zur Simulation der Schmelzeausbreitung verbessert und dabei

wurden Ruckflisse von internen und externen Anwendern verwertet.

5.1 Aktualisierung zur Schmelze-Beton-Wechselwirkung (MCCI)

Zielsetzung der hier durchgefiihrten Arbeiten war es, Verbesserungen des MCCI-
Modells in COCOSYS im Hinblick auf Fortschritte im internationalen Wissensstand

(MOCKA-Experimente /FOI 14/, /[FOI 19/ — Large-scale experiments on molten corium
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concrete interaction Karlsruhe, Sensitivitdts- und Unsicherheitsanalysen bei der
GRS, ...) und insbesondere auf den realititsnahen Einsatz in Anlagenrechnungen
(ATHLET-CD/COCOSYS-Kopplung in AC?) mit Austrag von Schmelze in den SB zu er-

reichen.

5.1.1 Ruckflisse aus Validierung und internationalem Wissensstand

Aufgrund verschiedener vertiefender Untersuchungen zur Simulation der Schmelze-Be-
ton-Wechselwirkung (Molten-Corium-Concrete-Interaction, MCCI), die z. T. in den paral-
lelen Vorhaben RS1544 Validierung und Verifikation der Rechenprogramme COCOSYS
und ASTEC und RS1579 Validierung von COCOSYS im Programmsystem AC? durch-
gefuhrt worden sind, kann dem CCI-Modul in COCOSYS in Anbetracht des internationa-
len Wissensstandes ein ausreichend guter Validierungsstand attestiert werden. Aus den
nachfolgend genannten Aktivitdten der GRS zu MCCI kann zurzeit kein konkreter Bedarf
von prinzipiellen Modellverbesserungen in COCOSYS/CCI abgeleitet werden. Verbes-
serungen am Modellstand erfolgten daher vor allem auf der Basis von Ruckfliissen aus
einzelnen Anwendungen, in denen Einzelprobleme unter bestimmten Randbedingungen
aufgetreten waren. In Anbetracht der bestehenden Unsicherheiten wurden Modellver-
besserungen vor allem zur Handhabung und zur verbesserten Abbildung realer Verhalt-

nisse durchgefihrt.

Diese Bewertung stitzt sich auf folgende Sachverhalte:

— Als ein wichtiges Ergebnis der in RS1544 mit dem CCI-Modul durchgefiihrten Unsi-
cherheits- und Sensitivitdtsanalyse konnte festgehalten werden, dass fur zwei unter-
suchte Experimente (OECD-CCI-3 bei ANL und MOCKA 5.7 bei KIT) jeweils alle 100
Rechnungen mit breit angelegter Parametervariation ohne Programmabbruch durch-
gelaufen sind, was die Robustheit des CCl-Hauptmoduls von COCOSYS demons-
triert /REI 19/.

— Ferner wurde basierend auf den genannten Sensitivitatsanalysen zum CCI-Modul in
RS1544 festgestellt, dass insgesamt 5 unsichere Eingabeparameter einen dominan-
ten Beitrag zur Unsicherheit der COCOSYS/CCI-Rechenergebnisse haben /REI 19/:
Die drei effektiven Warmeubergangskoeffizienten zur unteren, seitlichen und oberen
Grenzflache des Schmelzepools sowie die Zerstérungstemperatur und Zerstérungs-

enthalpie des Betons.

96



Mit der Zielsetzung, einen universellen Ansatz fur die Wahl der unsicheren Eingabe-
parameter zu MCCI im CCI-Modul zu erproben, wurde im Rahmen von RS1544 das
Experiment VBES-U5 zu MCCI, das in der VULCANO-Testanlage (Teil der PLINIUS-
Testplattform, die Versuche VB sind der Untersuchung der Schmelze-Beton-Wech-
selwirkung gewidmet) bei CEA Cadarache, Frankreich, durchgefiihrt wurde, analy-
siert. In den VBES-Versuchen der VB-Testserie werden spezielle Randbedingungen
untersucht, im Unterschied zu den VB-Hauptversuchen, die fiir vermutete Standard-
bedingungen in Reaktoren ausgelegt sind. Hauptziel des VBES-U5-Tests war, MCCI
mit oxidischer Schmelze und silikatischem Beton in einer 2D-Konfiguration sowie das
daraus resultierende Verhéltnis von axialer zu radialer Betonerosion zu untersuchen
und dabei eine anfangliche Krustenbildung moéglichst zu vermeiden. Mit dem CCI-
Modul wurden auch hier ausreichende Ubereinstimmungen mit den experimentellen
Ergebnissen des VBES-U5-Tests erzielt /BAK 18/. Damit konnte der universelle An-
satz fir noch unsichere Modellparameter validiert werden. Dieser hatte zuvor in
Nachrechnungen von anderen MCCI-Versuchen in anderen Anlagen mit silikati-
schem Beton bereits gute Naherungen erbracht.

Im Rahmen des EU-SAFEST-Projektes (Severe Accident Facilities for European Sa-
fety Targets) wurden MCCI-Versuche zur Untersuchung der Wechselwirkung von
oxidischer Schmelze mit basaltischem Beton sowohl bei Framatome Erlangen als
auch beim Karlsruher Institut fir Technologie (KIT) durchgefiihrt. Dieser Betontyp,
bei dem die silikatischen Aggregate einem Basaltgestein entstammen, ist aufgrund
seiner Verwendung in den Reaktoranlagen am Standort Fukushima Daiichi ins Blick-
feld der Forschung zu MCCI geraten /NEA 17b/. Im Projekt RS1579 wurden fiir beide
Versuche (bei Framatome und bei KIT) Nachrechnungen mit COCOSYS/CCI durch-
gefuhrt /BAK 20/. Auch hier ist der zuvor fir silikatische Betone validierte Ansatz fir
die unsicheren Modellparameter verwendet worden. Allerdings zeigt der basaltische
Beton in den Versuchen aufgrund starkerer axialer Erosion im Vergleich zur seitli-
chen Erosion ein abweichendes Verhalten gegentber der Codesimulation, welche
sich an der Validierung von Experimenten mit silikatischem Beton orientiert. Die ex-
perimentelle Datenlage zu der in den Versuchen mit basaltischem Beton beobachte-
ten Tendenz (starkere axiale Erosionstiefe im Vergleich zur seitlichen) ist derzeit
sparlich und lasst noch keine dedizierte Modellverbesserung bzw. belastbare Emp-
fehlung an Nutzer zu. Der Anwender sollte verbleibende Unsicherheiten in der Prog-
nose von mehrdimensionalen Erosionsprofilen durch entsprechende Parametervari-

ation der unsicheren Parameter im Eingabedatensatz beriicksichtigen.
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— Die GRS beteiligte sich mit COCOSYS/CCIl im Rahmen des OECD-Projektes ARC-F
(Analysis of Information from Reactor Buildings and Containment Vessels of
Fukushima Daiichi Nuclear Power Station) an einem gemeinsamen Rechenfall zum
MCCI-Vorgang in der Anlage Fukushima, Block 1. Es wird zurzeit davon ausgegan-
gen, dass dort nach Versagen des RDB die Kernschmelze fur ca. 10 Tage ohne
Kihlung mit Wasser mit den Betonstrukturen langzeitig interagiert haben muss. Es
zeigt sich, dass alle beigetragenen Rechnungen mit den Codes ASTEC, COCOSYS,
MELCOR, TOLBIAC-ICB, SOCRAT, SAMPSON unter Verwendung ahnlicher An-
satze und Annahmen, die fir diesen Benchmark verabredet waren, einen ahnlichen
kontinuierlichen Fortschritt der Betonzerstérung in dem betrachteten Zeitraum prog-
nostizieren. Eine Variationsrechnung der GRS, in welcher der fiir silikatische Betone
validierte Parameteransatz der GRS fiur die offenen Modellparameter verwendet
wurde, zeigt allerdings, dass aufgrund der Annahme erhohter Betonzerstérungstem-
peratur auch ein Stopp des Betonzerstorungsfortgangs unter den sonstigen Annah-
men des Benchmarks nach ca. 30 h mdglich sein konnte. Die konzertierte Aktivitét
zu MCCI im Rahmen von ARC-F soll mit weiteren Untersuchungen fortgesetzt wer-
den. Die Untersuchungen konzentrieren sich auf mégliche Bedingungen, unter de-
nen ein Stoppen der Erosion durch die Rechencodes prognostiziert werden konnte.
Der GRS-Beitrag zeigt, dass die Unsicherheit der in den Modellen angesetzten Be-
tonzerstorungstemperatur zur Unsicherheit in der Prognose der fortschreitenden
Erosion beitragt. Die GRS-Ergebnisse sowie die der anderen Teilnehmer werden im

Marz 2022 in einem Beitrag auf der Konferenz NURETH-19 in Brussel publiziert.

51.2 Durchgefihrte Verbesserungen am Modellstand

Die Anbindung zwischen dem MCCI-Modul CCI und COCOSYS ist im Hinblick auf die
Zeitschrittsteuerung (Synchronisation) korrigiert worden. In einigen alteren Datensatzen
war die Hierarchie der Module falschlicherweise so definiert, dass das Thermohydraulik-
modul effektiv den Zeitschritt nicht reduzieren konnte, z. B. im Fall von Transienten in
Quellen und/oder Senken fir die Losung der thermohydraulischen Bilanzgleichungen in
der Atmosphére. Die korrekte Synchronisationshierarchie im Eingabedatensatz lautet:
THY: Level 1; CCI: Level 2; Regel: MIN_A, vgl. User Manual /ARN 19/. Probleme mit
einer falsch spezifizierten Synchronisationshierarchie machten sich zuvor in einzelnen
CCI-Rechenféllen der in RS1544 durchgefiihrten Unsicherheitsanalyse bemerkbar. Das
Coding in COCOSYS (V3, V2.4v5) wurde entsprechend korrigiert. Es zeigten sich ab-
schlieRend keine nennenswerten Einflisse auf die physikalischen Rechenergebnisse

selbst, u. U. kann eine Zeitschrittbegrenzung im Eingabedatensatz notwendig werden.
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Einzelne Korrekturen am CCI-Modul wurden aufgrund der Auswertung von Ruickflissen
von Anwendern durchgefuihrt. Die Verbesserungen beinhalten u. a. Korrekturen von aus-
gegebenen Rechendaten, die Erganzung der Prifung auf Konsistenz zwischen Code-
version und Materialdatenbank, die Umstellung auf MPI-basierte Kommunikation zwi-
schen den COCOSYS-Modulen und Korrekturen fur die Linux-Version. Alle Korrekturen

kénnen in der Historie im Projektarchiv (Repository) unter GitLab nachverfolgt werden.

Die Restart-Fahigkeit des CCI-Moduls ist dahingehend erweitert worden, dass jetzt fur
Restart-Zeitpunkte, zu denen die Schmelze-Beton-Wechselwirkung noch nicht begon-
nen hat, das CCI-Modul komplett initialisiert wird. Damit kdnnen im Datensatz durch den
Anwender vor Beginn der Schmelze-Beton-Wechselwirkung die Modellparameter voll-
standig geandert werden. Dies erleichtert Variationsrechnungen fiir die Simulation des
Unfallablaufes in Anlagenrechnungen mit Schmelze-Beton-Wechselwirkung, bei denen

der Rechenzeitbedarf bis zum RDB-Versagen bereits betrachtlich ist.

5.2 Modellentwicklung zur Berticksichtigung der Phdnomene nach
Schmelzeeintrag in Wasser

In diesem Arbeitspunkt wurden die Arbeiten fir die Integration einer Diagnosemdglich-
keit in COCOSYS zur Kuhlbarkeit einer gefluteten Schittbettkonfiguration als Folge ei-

nes Schmelzeeintrags in eine Wasservorlage fortgesetzt.

Zur Untersuchung der Kihlbarkeit eines ausgebildeten Schuttbettes unter Annahme ra-
dialsymmetrischer Bedingungen steht das am IKE entwickelte Rechenprogramm
COCOMO /BUC 16/ zur Verfugung.

Erste Arbeiten der GRS zur Simulation der Kihlung einer Schittung von Schmelzepar-
tikeln mit dem Rechenprogramm COCOMO wurden bereits im Vorhaben RS1532 durch-
gefuhrt /[SPE 17/. Mit der in RS1532 abgeleiteten Methode, Dryout-Warmestromdichten
fur Schittbetten mit COCOMO zu bestimmen, wurden in RS1532 fur bestimmte Einga-
beparameter parametrische Variationsrechnungen durchgefihrt, um den Einfluss der
einzelnen Parameter auf die maximal abfihrbare Warmestromdichte eines Schiittbettes

Zu untersuchen.

Da bei der Simulation mit COCOMO ein hoher Rechenzeitbedarf besteht, was flr eine
Kopplung mit COCOSYS ungeeignet ist, soll in COCOSYS ein eigenstandiges, schnell

laufendes Simulationsmodell (bzw. Korrelation) entwickelt werden, mit dem die maximal
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abfuhrbare Warmestromdichte eines mehrdimensionalen Schittbettes mit ausreichen-

der Genauigkeit angendhert werden kann.

Ahnliche Ansatze werden auch von anderen Instituten (z. B. KTH, Schweden /CHE 19/)
erprobt, was die ZweckmafRigkeit des von der GRS in RS1532 vorgeschlagenen Ansat-
zes bestatigt.

5.2.1 Einschatzung des Einflusses mehrdimensionaler Effekte

Vertikale Schittungen in Zylindergeometrie mit eindimensionaler Zustrémung des Was-
sers (von oben / von unten) sind in Bezug auf die Kihlbarkeit experimentell eingehend
untersucht, siehe z. B. /LEI 17/. Die Betrachtung einer Schittbettkonfiguration mit eindi-
mensionaler Zustromung (s. Abb. 5.1, (a)) ist sinnvoll, um die Effizienz der mehrdimen-
sionalen Effekte (s. Abb. 5.1, (b)) gegentber der 1D-Situation einzuschatzen. Fur die
1D-Situation kann die Dryout-Warmestromdichte durch ein einfaches empirisches Mo-
dell angenahert werden, das in der Literatur umfassend diskutiert ist: Es handelt sich um
das Lipinski-Modell /LIP 82/ zur Berechnung der Dryout-Warmestromdichte basierend
auf der Betrachtung eines eindimensionalen homogenen Schiittbettes. Das Modell um-
fasst Effekte sowohl von laminaren als auch von turbulenten Strémungsbedingungen,

der Zweiphasenreibung und der Kapillarkraft.

Wasser

|

Dampfs‘tri:)mung

Wasserstrémun
Dampfstrémung
B
B
=
-
Wasserstromul
D
e
=
-«
-—

a) Partikelschiittung b)

Abb.5.1 Geometrische Konfiguration eines Schuittbettes (a) mit eindimensionaler
Zustromung und einheitlicher Schuittbetthohe (zylinderférmig), und eines
Schiittbettes (b) mit mehrdimensionaler Zustrdomung und variabler Schutt-
betthdhe (kegelférmig) /CHE 19/

Die Dryout-Warmestromdichte q;,, aus eindimensionaler Betrachtung ergibt sich im Lip-

inski-Modell zu:
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(9 SV 4
d1p 4q? ar 4q, (5.1)

wobei g; die Warmestromdichte im laminaren Grenzfall und g die Wéarmestromdichte

im turbulenten Grenzfall reprasentieren:

_(p=po)g@®hy (g 1 1(1+_c>
U 150(1 — )2 (1-s)3p, pis3 L (5.2)

1/2

(5.3)
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Die Hauptparameter dieses Modells umfassen Partikeldurchmesser d, Porositat &,
Schiittbetthdhe L und Kihimitteleigenschaften in fliissiger und gasférmiger Phase (Dich-
ten py, pg, Viskositaten u;, pg, Verdampfungswarme h;,,) und es wird vorausgesetzt,
dass sich Wasser und Schmelzepartikel homogen auf Sattigungstemperatur zum Um-
gebungsdruck befinden. A, beschreibt die Hohe, bis zu der das Wasser entgegen der
Schwerkraft aufgrund der Kapillarkrafte des trockenen Schuttbetts in dieses hineinge-

zogen wirde.

Zur Bewertung des Einflusses von moglicher mehrdimensionaler Zustromung des Was-
ser, z. B. bei Schittbetten in Kegelgeometrie, wurde in /CHE 19/ der Faktor f, eingefuhrt,
mit dem die maximal abftihrbare Warmestromdichte eines analogen Schiittbettes mit
1D-Zustromung multipliziert werden muss, um die maximal abfuhrbare War-

mestromdichte eines Schuttbettes mit mehrdimensionaler Zustrdomung anzundhern.

Der Faktor f; konnte durch Division der z. B. von COCOMO in zweidimensionaler Geo-
metrie (2D) berechneten Warmestromdichte eines mehrdimensionalen Schittbettes g,
durch die (bekannte) Warmestromdichte q;, eines analogen eindimensionalen (1D)

Schiittbettes angenahert werden:
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f5=q.@

91p (5.4)

Die Analysen in /CHE 19/ zeigen, dass f; prinzipiell gréRer 1, allerdings keine Konstante
ist, sondern fur die dort betrachteten Rechenfélle zwischen ca. 1,1 und 1,8 variiert. Somit
ist es nicht méglich, g, auf der Basis von (5.4) durch f, - g;, unter Verwendung eines

konstanten f_anzunahern.

Im Folgenden wird von axialsymmetrischen Bedingungen ausgegangen, fur die sich in
/SPE 17/ nahezu Ubereinstimmende Ergebnisse in 2D- und 3D-Rechnungen mit
COCOMO ergeben hatten. Der 3D-Effekt kann gegeniber 2D allerdings nicht vernach-
lassigt werden, sobald ausgepragte 3D-Effekte relevant sind. Ahnlich wie der Effekt von
zweidimensionalen Einflissen gegentber der 1D-Konfiguration (f; = 1,1...1,8) sollte ein
Einfluss von 3D gegentber der 2D-Konfiguration fur nicht-axialsymmetrische Probleme

erwartet werden.

Eine simple Skalierung der mit der 1D-Korrelation (5.1) errechneten Warmestromdichten
mittels (5.4) zur Dryout-Warmestromdichte in 2D-Konfiguration g, mit einem konstanten
Faktor f; ist also ohne Berticksichtigung der spezifischen 2D-Effekte nur ungenau. Daher
wird nachfolgend der Ansatz verfolgt, zunéchst eine Datenbank von Dryout-War-
mestromdichten in 2D-Geometrie auf der Basis von COCOMO-Rechnungen zu erzeu-
gen. Dafir wird eine Zusammenstellung von Eingabeparametern und deren Parameter-
bereichen fur ein mehrdimensionales Schittbett (s. Abb. 5.1, (b)) bendtigt. Auf dieser
Basis kann dann eine Matrix von Variationsrechnungen mit dem Rechenprogramm
COCOMO erstellt werden.

5.2.2 Erstellung einer Datenmatrix fur die Dryout-Leistungsdichte in 2D

Zu Beginn der Arbeiten wurde der GRS vom Institut fir Kernenergetik und Energiesys-
teme (IKE) der Universitat Stuttgart zuerst eine aktuelle Version des Rechenprogramms
COCOMO bereitgestellt. Diese Version wurde von der GRS auf eigener Hardware er-
folgreich installiert und anhand einer Testrechnung problemlos tberprift. Auch die Er-
gebnisse der im Vorlaufervorhaben durchgefihrten Rechnungen konnten mit der aktu-
ellen COCOMO-3D-Version fehlerfrei durchgefuhrt werden. Die Eingabeparameter

wurden mit Experten vom IKE schrittweise diskutiert und die Visualisierung der
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Ergebnisse mithilfe der COCOMO-Benutzeroberflache demonstriert. Weiterhin wurde
mit dem IKE die Berechnung und Auswertung des zeitlichen Verlaufs der maximal ab-
fuhrbaren Warmeleistung eines Schiittbettes in COCOMO diskutiert.

I Debris
I Water

7 Gas

Abb.5.2 COCOMO-Rechengitter fur den gerechneten Referenzfall einer Schittbett-

konfiguration, rot: Schiittbett, dunkelblau: Wasserpool, hellblau: Gasraum

Nachfolgend wurde von der GRS mit Unterstitzung durch das IKE ein Referenz-Daten-
satz fur eine Schuttbettkonfiguration erstellt. Zur Bestimmung der maximal abfiihrbaren
Warmeleistung wurde mit COCOMO ein Referenzfall gerechnet, bei dem die spezifische
Warmeleistung von 300 W/kg (bezogen auf die gesamte Partikelmasse des Schittbet-
tes) bis auf 700 W/kg innerhalb eines Zeitraums von 5.000 s konstant erhoht wird. Wenn
im Schuttbett eine Trockenstelle auftritt und die Partikeltemperaturen die lokale Satti-
gungstemperatur erreichen, wird die Rechnung beendet und die Leistung zu diesem
Zeitpunkt als maximal abflhrbare Leistung abgespeichert. Das fir die Rechnung mit
COCOMO verwendete Rechengitter ist in Abb. 5.2 dargestellt, aus der sich auch die

modellierte geometrische Konfiguration erkennen I&sst.

Als Voraussetzung fur die Durchfihrung einer Vielzahl parametrischer Variationsrech-
nungen wurde zunachst eine Liste mit potenziell wichtigen Einflussparametern fur die
Charakterisierung der Schuttbettkonfiguration erstellt. Diese Liste enthalt Daten zur Pa-
rameteridentifikation, Unsicherheitsbereiche (Wertebereiche) sowie Wahrscheinlich-

keitsverteilungsfunktionen, die auf Auswertungen des aktuellen Standes der Technik,
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empirischen Erkenntnissen aus frilheren Untersuchungen sowie Expertenschatzungen
basieren. Als wesentliche Einflussparameter wurden die in Tab. 5.1 aufgefuhrten Para-
meter Systemdruck, Gesamtmasse der Kernschmelze, Partikeldurchmesser, Porositat
und geometrische Parameter (Béschungswinkel, Radius der Reaktorgrube) variiert. Au-
Rerdem wurden auch Stoffdaten der Schmelzepartikel wie Schmelzedichte, Warmeka-

pazitat und Warmeleitfahigkeit beriicksichtigt.

Tab. 5.1  Einflussparameter fur die Simulation der Schuttbettkonfiguration mit

COCOMO
Parameter |Beschreibung Einheit Wertebereich Verteilungsfunktion
Psys Systemdruck bar 1,1-50 Normal
) Gesamtmasse der . .
Mecorium Kernschmelze kg 10.000 — 440.000 Gleichverteilt
Porositat Porositat des Schut- % 20 - 60 Normal
betts
Drartikel Mittlerer Partikeldurch- m 0,001 — 0,005 Gleichverteilt
messer
Winkel Bodschungswinkel Grad 0-45 Gleichverteilt
Rcav Radius der Reak- m 25-35 Gleichverteilt
torgrube
Rho Schmelzedichte kg/m?3 6.500 — 8.000 Gleichverteilt
Cp Warmekapazitat J/(kg K) 600 — 835 Gleichverteilt
Lambda Warmeleitfahigkeit W/(m K) 1-8,5 Gleichverteilt

Die Parameterkombinationen wurden mit Hilfe der SUSA-Software /KLO 19/ nach dem
Zufallsprinzip und unter Verwendung der in Tab. 5.1 definierten Wertebereiche und Ver-
teilungsfunktionen erzeugt. Sofern flr einzelne Parameter keine Hinweise auf spezielle
Haufung der zu erwartenden Werte in bestimmten Wertebereichen erkennbar waren,
wurde eine Gleichverteilung unterstellt. Dies bedeutet, dass dieser Parameterwert inner-
halb des durch Minimum und Maximum gekennzeichneten Wertebereichs als gleich

wabhrscheinlich angenommen wurde.

Ferner wurden 100 Datensétze erzeugt und anschlieRend 100 Variationsrechnungen mit
COCOMO durchgefihrt. Hier soll bemerkt werden, dass alle 100 Rechnungen mit breit

angelegter Parametervariation ohne Programmabbruch durchgelaufen sind.

Als wesentliches Ergebnis wurde fir jede Variationsrechnung die maximal aus der
Schiittung abfuhrbare spezifische Warmestromdichte herangezogen. In Tab. 5.2 sind

beispielhaft 20 Werte aus 100 Variationsrechnungen fiir die maximal abfihrbare
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Warmestromdichte jeweils in Abhangigkeit der aufgefihrten Einflussparametern eines
mehrdimensionalen Schuttbettes dargestellt.

Aus der kumulativen Verteilung der Rechenfélle bezogen auf die Dryout-Leistungsdichte
in Abb. 5.3 kann der Anteil der Rechenfalle abgelesen werden, fir den mindestens eine
bestimmte Dryout-Leistung simuliert wurde. Z. B. wurde in 40 % der errechneten Félle
eine Dryout-Leistungsdichte von mindestens ca. 200 W/kg gerechnet.

Tab. 5.2  Dryout-Warmestromdichte q“zp in Abhangigkeit aufgefthrter Einflusspara-
meter fur 20 aus 100 Variationsrechnungen mit COCOMO-3D

Psys, Pa | Mcorium, Kg | Porositat, - | dparike, m | Winkel, °deg | Rcav, m V¢\1/7Il<)g
389771,56 | 254814,9 0,442 0,0012 44,42 3,10 128,0
241864,47 | 101623,4 0,297 0,0014 17,77 2,85 103,0
179759,50 29820,6 0,405 0,0045 1,47 3,39 373,0
306823,72 | 293660,6 0,289 0,0030 27,73 3,18 106,0
229164,28 | 133828,2 0,495 0,0012 6,56 2,83 277,0
218811,94 54980,0 0,262 0,0040 39,74 3,36 155,0
202976,80 | 371018,8 0,427 0,0011 30,95 2,66 93,0
164674,31 | 371388,1 0,306 0,0049 28,18 2,69 82,0
130073,94 | 256949,7 0,319 0,0019 4,93 2,85 88,5
196978,30 | 172431,5 0,429 0,0042 35,46 3,10 330,0
399420,25 | 344211,8 0,221 0,0037 18,86 3,16 71,0
307727,84 38480,7 0,297 0,0049 30,07 3,37 363,0
347412,44 | 184986,5 0,368 0,0049 13,45 2,73 250,0
191732,66 | 286715,0 0,403 0,0041 24,33 3,32 228,0
246353,09 | 368262,7 0,254 0,0049 36,00 3,34 95,0
341453,50 | 386426,3 0,219 0,0016 22,09 2,98 59,5
269560,62 | 384691,3 0,298 0,0035 39,23 3,23 102,0
288023,28 | 282317,0 0,427 0,0042 30,96 2,67 187,0
203171,94 | 150280,8 0,224 0,0018 8,98 2,61 61,0
272587,12 | 376689,9 0,354 0,0038 2,51 3,03 128,0
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Abb. 5.3 Kumulative Verteilungsfunktion der COCOMO-Rechenfalle bezogen auf

die spezifische Dryout-Warmestromdichte

5.2.3 Sensitivitat der Parameter auf die Dryout-Leistungsdichte

Im ndchsten Schritt wurden die vorliegenden Ergebnisse der mit COCOMO durchgeftihr-
ten Variationsrechnungen fiir die maximal abfiihrbare Warmestromdichte eines mehrdi-

mensionales Schittbettes im Hinblick auf die sensitiven Parameter ausgewertet.

Abb. 5.4 zeigt, dass unter Verwendung der Regressionsansatze nach Pearson (als Maf3
fir den Grad eines linearen Zusammenhangs), Spearman (als MaR flr den Zusammen-
hang zwischen Ergebnis und Parameter ohne Annahme eines linearen Zusammen-
hangs) und der partiellen Korrelation (als Maf3 fir den linearen Zusammenhang unter
Eliminierung der Einflisse der jeweils anderen Parameter) in der mit COCOMO errech-
neten Datenmatrix die Parameter Schmelzemasse, Porositdt und Partikeldurchmesser
die grofiten Einflisse auf die Kihlbarkeit haben. Mit Zunahme der Porositdt und des
Partikeldurchmessers wird die Dryout-Leistungsdichte, d. h. die maximal aus dem
Schiittbett extrahierbare Leistungsdichte, erhdht. Die Masse hat starken Einfluss auf die
Hohe des Schittbettes und mit zunehmender HOhe nimmt die Dryout-War-

mestromdichte ab. Auch der Winkel und die verfiigbare Flache des Ausbreitungsraums
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fur das Schuttbett haben Einfluss auf die H6he. Zu einem &hnlichen Ergebnis kommt
eine Studie in /BUC 17/.
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Abb. 5.4  Auswertung der Korrelationskoeffizienten fur die Dryout-Wéarmestromdichte

in Abhangigkeit von Schiittbettparametern

Fur die weitere Entwicklung eines Diagnoseverfahrens sollen geeignete Interpolations-
verfahren eingesetzt werden. Fiur das Verfahren sollen die einflussreichsten Parameter
in der Abb. 5.4 als unabhangige GroRen beriicksichtigt werden. Die Beschrankung auf
drei unabhéngige Parameter hatte Vorteile, da Interpolationen in einem Raum mit mehr
als drei unabhéngigen GroéRen Unsicherheiten durch die Komplexitat der numerischen
Interpolationstechniken mit sich bringen. In RS1532 wurde bereits gezeigt, dass die re-
sultierende Schiittbetthdhe einen mafigeblichen Einfluss auf die Dryout-Leistungsdichte
hat. Die drei unabhangigen Parameter Schmelzemasse, Radius der Reaktorgrube, Bo-
schungswinkel haben alle direkten Einfluss auf die sich ergebende Schiittbetthéhe. So
liegt es nahe, die Schittbetthéhe H neben den Schittbettparametern Porositat und Par-
tikeldurchmesser als unabhangige Variable (anstelle der Parameter Schmelzemasse,
Radius der Reaktorgrube, Bdschungswinkel) fur eine Interpolation in den COCOMO-

Ergebnissen zu verwenden.

Die Arbeiten zum Einbau eines Diagnoseverfahrens in COCOSYS (basierend auf Inter-
polation der Dryout-Warmestromdichte in einem mehrdimensionalen Parameterraum,
aufgespannt durch COCOMO-Rechenergebnisse) sollen im Nachfolgevorhaben erfol-

gen.
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5.3 Implementierung eines Core-Catcher-Modells

In Reaktoren der Generation I+, wie z. B. dem EPR oder dem WWER-1200, kommt
dem Ex-Vessel-Core-Catcher als generisches Design-Merkmal eine wichtige Bedeutung
fur das Sicherheitskonzept zur Beherrschung von Unféllen zu. Ein Ex-Vessel-Core-Cat-
cher ist ein passives System zur Stabilisierung und langfristigen Kihlung einer Kern-
schmelze im Containment. Nach einem Versagen des RDB soll der Core-Catcher die
gesamte Kernschmelze (Brennstoff und Strukturmaterialien) auffangen, zur verbesser-
ten Kihlbarkeit konditionieren und so eine langfristige Interaktion der Schmelze mit den
Betonstrukturen im Containment verhindern. Das entwickelte Modell ist flexibel angelegt
worden, sodass verschiedene Designs von Core-Catchern vereinfacht simuliert werden
konnen. Erste Realisierungen von Ex-Vessel-Core-Catchern gab es in WWER-1000-
Reaktoren in China (Tianwan) und Indien (Kudankulam). In den WWER-Anlagen kom-
men die in Abb. 5.5 gezeigten tiegeldhnlichen Core-Catcher zum Einsatz. Ein unter-
schiedlicher Ansatz wird beim EPR verfolgt, der einen Core-Catcher mit einer grof3fla-
chigen Kammer fir die flache Ausbreitung der Schmelze vor Flutung dieser vorsieht
(Abb. 5.6).

Beiden Konzepten gemeinsam ist, dass der Core-Catcher innen mit einem sogenannten
Opfermaterial ausgekleidet ist und von au3en mit Wasser gekihlt wird. Durch einen sol-

chen Aufbau werden verschiedene Zielsetzungen verfolgt:

— Uberfilhrung der Nachzerfallswarmeleistung der Kernschmelze in Latentwarme beim

Aufschmelzen des Opfermaterials

— Einbringung von Sauerstoff in die Schmelze fur die Oxidation von metallischen Be-

standteilen wie Zr

— Verdunnung der Kernschmelze mit geschmolzenem Opfermaterial, und damit ein-
hergehend VolumenvergroRerung und vergrol3ertes Oberflache-zu-Volumenverhalt-
nis, sowie eine Schichtungsumkehr, sodass die anfanglich dichtere Oxidschmelze
langfristig die Metallschmelze von oben bedeckt. Die Schichtungsumkehr ist er-
winscht, sodass ein direkter Kontakt zwischen Metallschicht und Wasser vermieden

wird.
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Core-Catcher-Wand

Abb. 5.5 Prinzipskizze eines Core-Catchers beim WWER-1200 /ZVO 19/

Ausbreitekanal

Reaktorgrube mit
Schmelzestopfen
V £ fénger
o

Abb.5.6  Prinzipskizze des Core-Catchers beim EPR /FIS 10/
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5.3.1 Vereinfachende Annahmen

Insgesamt soll das Core-Catcher-Modell im Vergleich zu anderen Modellen in
COCOSYS eine ausgewogene Detaillierungstiefe aufweisen. Dies erforderte eine Reihe
von Annahmen und Vereinfachungen, um die Modellierung nicht zu komplex zu gestal-

ten:

— Fur die Interaktion zwischen Kernschmelze und Opfermaterial wird das Aufschmelz-
modell des CCI-Modells in COCOSYS benutzt. Der gesamte Warmestrom, der in
das Opfermaterial abgegeben wird, wird fur die Berechnung des Aufschmelzens ver-
wendet. Der Nutzer muss die empirischen Modellparameter Schmelztemperatur und

Schmelzenthalpie vorgeben.

— Der Pool kann in zwei Schichten (Oxid und Metall) dargestellt werden. Die Reihen-
folge der Schichtung und eine mégliche Schichtungsumkehr ergeben sich durch die

relativen Dichten zueinander.

— Der Warmeulbergang von der hei3en Schmelze an die gekihlten Core-Catcher-Plat-
ten setzt erst dann ein, wenn ein direkter Kontakt zwischen Kernschmelze und Platte
besteht, d. h. sobald die Schmelzfront bis zur Seiten- oder Bodenplatte vorgedrun-
gen ist. Die Kontaktflache und der Ubertragene Warmestrom nehmen dann mit der

Zeit zu.

— Im Modell kénnen die gekihlten Platten in mehrere eindimensionale Warmeleitstruk-
turen in COCOSYS unterteilt werden. Wenn es einen direkten Kontakt zwischen
Kernschmelze und einer dieser Strukturen gibt, wird der Ubertragene Warmestrom
stets auf die gesamte Warmestruktur innenseitig Ubertragen, auch wenn die Kontakt-
flache nur klein ist. In Fallen, wo diese Vereinfachung nicht angemessen erscheint,
kann durch die weitere Unterteilung der Core-Catcher-Platten in 1D-Strukturen eine

ausgewogenere Darstellung erzielt werden.

— Zum Warmeibergang zwischen Kernschmelze und Core-Catcher-Platte nach Auf-
schmelzen des gesamten Opfermaterials gibt es nicht viele Untersuchungen. So-
lange keine besseren Daten verfiigbar sind, wird fir diesen Warmeiibergang ein kon-
stanter Warmeubergangskoeffizient angesetzt, der in der Eingabedatei vorzugeben

ist.

— Fur den Warmeulbergang auf der gekihlten Seite der Core-Catcher-Platten zum
Wasser hin kann erzwungene oder Naturkonvektion bis hin zum Blasensieden an-

genommen werden. Da ingenieurmaRige Korrelationen fir die tatsachliche Geome-
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trie der Stromungskanéle und der vorliegenden Flow-Regimes in der Regel nicht ver-
fugbar sind, kann der Nutzer als Alternative einen konstanten Warmeibergangsko-
effizient vorgeben. Eine mechanistische Auswertung des Phanomens kénnte tber
eine 3D-Rechnung mit einem CFD-Code erfolgen, welches aber im Hinblick auf
COCOSYS kein ausgewogenes Modellwerkzeug ist und im Bereich der Zweiphasen-

Stromung andere verbleibende Unsicherheiten aufweist.

5.3.2 Modelldetails

Die Interaktion der Kernschmelze im Core-Catcher mit dem Opfermaterial wird mit dem
CCI-Modell von COCOSYS abgebildet. In diesem Modell wird in einer COCOSYS-Zone
ein CCI-Pool definiert (Zone 2 im Beispiel der Abb. 5.7). Das Volumen der Kihlkanale
wird durch das freie Volumen der Zone 1 reprasentiert. Dieses kann zu einem grol3en
Teil, oder auch ganz, unter Beriicksichtigung der neuen ATM_FULL-Strémungs-
verbindungen geflutet sein. Uber ATM_FULL-Stromungsverbindungen koénnen
COCOSYS-Zonen zum Teil oder auch ganz geflutet werden. Sofern eine Strdmungsver-
bindung im oberen Bereich zwischen Zone 1 und Zone 2 definiert ist, kann das Wasser
auch direkt die Schmelze fluten. Unter Verwendung des CCI-Modells fiir die Kern-
schmelze/Opfermaterial-Wechselwirkung kann fiir die anfangliche Kontur zwischen
Kernschmelze und Opfermaterial eine Schar von Punkten (ri, z) vorgegeben werden
(Abb. 5.8). Unter der Annahme axialer Symmetrie wird so eine axialsymmetrische 2D-

Flache definiert.
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Zone 1 Zone 2 Zone 1
Opfermaterial

CCl-Pool definiert in Zone 2 Anféngliche Kontur zwischen
Kernschmelze und

Opfermaterial definiert als
anfangliche r,z-Punkteschar
in CCI

Wasserpool definiert in Zone 1
(und méoglicherweise in Zone 2)

Geometrie der Schnittstelle
zwischen Opfermaterial und
Core-Catcher-Behalter wird
durch Segmente der
Warmeleitstrukturen definiert.

Warmeulbergangskoeffizient
zwischen Schmelze und
Core Catcher wird in der
Modelleingabe definiert.

COCOSYS-Warmeleitstrukturen

Abb. 5.7 Schematischer Uberblick tiber beteiligte Einheiten im Core-Catcher-Modell
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Abb. 5.8 Definition der inneren Schnittstelle zwischen Kernschmelze und Opferma-

terial in Form einer 2D-Punkteschar (r,z)

Die Core-Catcher-Platten selbst werden durch einen Satz von COCOSYS-
Warmeleitstrukturen reprasentiert, die eine axialsymmetrische Geometrie besitzen.
Diese mussen streng horizontal oder vertikal sein (Abb. 5.9). Das Volumen des Opfer-
materials ist dann als Volumen zwischen den axialsymmetrischen Profilen der Punkte-
schar fir die innere Flache des Opfermaterials (wie z. B. in Abb. 5.8) und den axialsym-
metrischen Core-Catcher-Platten gegeben.
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Das allgemeine Konzept ist in Abb. 5.7 (ohne Segmentierung der Platten) dargestellt.
Unter Verwendung der Beispielkoordinatenschar der Abb. 5.8 und einer horizontalen
(z =-0,8 m) und einer vertikalen (r = 2,85 m) Core-Catcher-Platte, die den COCOSYS-
Warmeleitstrukturen STR1 und STR2 zugeordnet ist, resultiert die in Abb. 5.10 darge-
stellte geometrische Anordnung des Opfermaterials.

Opfermaterial

o'/

/ :
/ Symmetrieachse ™\

/

N
3 T

COCOSYS-Warmestrukturen
(HECU-Modell)

Abb.5.9 Axialsymmetrische Segmentierung der Core-Catcher-Seiten- und -Boden-

platte
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Abb. 5.10 Resultierende Geometrie von Opfermaterial und Core-Catcher-Innenflache
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In diesem Konzept sind folgende Warmeulbergénge von Bedeutung:

Warmeubergang von der Kernschmelze an das Opfermaterial: Sofern das Opfer-
material betonahnlich ist (wie z. B. beim EPR-Konzept) wird ein ahnlicher War-
meulbergangsmechanismus, wie in vielen MCCI-Experimenten untersucht, er-
wartet. In Experimenten wurden bislang verschiedene Betontypen verwendet:
silikatischer, basaltischer, Kalk-/Sandstein-Beton sowie serpentinitischer Beton.
Aus den MCCI-Experimenten abgeleitete Warmeubergangskoeffizienten sollen
nur in Verbindung mit zuvor gemachten Annahmen tber die Zerstérungstempe-
ratur T4e. des Betons fur die Ermittlung der Warmeubergangskoeffizienten ver-
wendet werden. Unter der Annahme von Tge. = 1.800 K liegen typische Wéarme-
Ubergangskoeffizienten im Bereich mehrerer 100 W/(m? K), z. B. 300 W/(m? K)
fur den Warmetibergang am Boden und 1.600 W/(m? K) fur den Warmeuibergang
an der Seitenwand bei Oxidschmelzen in einer Grube aus silikatischem Beton
und vermutetem Einfluss einer stabilen Schicht erstarrten Materials am Boden.
Diese Werte wurden im Rahmen einer Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse
fur das CCI-Modul in COCOSYS ermittelt /SPE 18/. Wenn das Opfermaterial
deutlich unterschiedlich zu einem bislang untersuchten Beton ist, z. B. wenn es
keine Gase enthalt, die beim Aufschmelzen freigesetzt werden kénnen, kann
nicht unbedingt der gleiche Warmeulbergangskoeffizient wie mit Beton angenom-
men werden. Hier liegt eine betrachtliche Unsicherheit vor; aus diesem Grund
bleibt es vorerst dem Anwender Uberlassen, nach seiner Mafl3gabe den Warme-
Ubergangskoeffizienten zwischen Schmelze und Opfermaterial im CCI-Input-Teil
der COCOSY S-Eingabedatei vorzugeben.

Warmeulbergang von der oberen freien Oberflache der Schmelze: In Abb. 5.7
handelt es sich hierbei um den Warmetibergang von der Kernschmelze nach
oben zur freien Oberflache (und dann zur Atmosphare in Zone 2 bzw. an das die
Schmelze Uberdeckende Wasser sowie an die oberen Strukturen in Zone 2).
Hierbei kommt dasselbe Modell wie in der gewéhnlichen CCI-Rechnung zum Ein-
satz, d. h., freie oder erzwungene Strémung in der Atmosphére und Strahlung
unter trockenen Bedingungen bzw. ein freies Behaltersieden unter gefluteten Be-

dingungen werden berucksichtigt.

Warmeuibergang von der Kernschmelze an die Core-Catcher-Platten: In Abb. 5.7
handelt es sich hierbei um den Warmetbergang zwischen Kernschmelze und
den Strukturen STR1 und/oder STR2, nachdem ein direkter Kontakt zwischen
Kernschmelze und STR1 bzw. STR2 hergestellt ist. Dieser direkte Kontakt wird
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vom CCI-Modul berechnet, sobald die Schmelzfront zwischen Kernschmelze und
Opfermaterial an die Begrenzung durch die Core-Catcher-Platte vorgedrungen
ist. Vorher wird in einer vereinfachenden Annahme kein Warmeeintrag in die
Core-Catcher-Platte berechnet. Da die Phdnomene beim Warmeubergang zwi-
schen Kernschmelze und Core-Catcher-Platte anders sind als wahrend der
MCCI-Phase mit Opfermaterial, muss der Nutzer hier separat einen Warmetuber-
gangskoeffizienten vorgeben. Speziell bei der unteren Begrenzung (Bodenplatte)
erfolgt die Kihlung der Schmelze in stabiler Stratifikation und in Abwesenheit
einer Gasdurchsetzung muss von einem betrachtlichen Einfluss von Warmelei-
tung ausgegangen werden. Diese kann nur vereinfacht durch die Wahl eines
niedrigen Warmeulbergangskoeffizienten angenahert werden. Experimentelle
Daten sind nur begrenzt vorhanden. Der Versuch WCB-1 aus dem OECD-MCCI-
2-Projekt /FAR 10a/, /FAR 10b/ bietet dazu einige Messdaten, die im Rahmen
des parallel laufenden Validierungsprojektes zu COCOSYS zur Uberpriifung des
Modells genutzt werden.

Warmeulbergang an der AuBenseite der Core-Catcher-Platte zum Wasser: Hier-
mit ist der Warmelibergang gemeint, der in Abb. 5.7 von den Strukturen STR1
bzw. STR2 nach auRen zum Wasser der Zone 1 gerichtet ist. Das Wasser in den
Kihlkanalen des Core-Catchers wird durch Naturkonvektion oder durch Zwangs-
konvektion umgewadlzt. Prinzipiell kommen daher Mechanismen bei freier oder
erzwungener Strémung bis hin zum Blasensieden zum Tragen. In diesem Fall
wird der Warmeulbergang noch durch den Effekt des Siedens verstarkt. Fur die
in Core-Catcher-Systemen verwendeten Kiihlkanalgeometrien liegen aber keine
abgesicherten ingenieurtechnischen Korrelationen vor. Fur erste Testanwendun-
gen wurde daher die Moglichkeit geschaffen, Vorgabewerte von Seiten des Nut-
zers fur den Warmeulbergangskoeffizienten zwischen Core-Catcher-Platte und

Wasser zu verwenden.

Ein weiteres wichtiges Detail hangt mit der Reprasentation des Opfermaterials im Modell

als kompakte, dul3ere Schicht zwischen Kernschmelze und Core-Catcher-Platten zu-
sammen. Im Konzept des WWER-1200 z. B. (Abb. 5.5) besitzt der Bereich des Fillma-

terials viele Spalte und Licken, in die die Kernschmelze eindringt und somit zu Beginn

der Wechselwirkung effektiv eine h6here Kontaktflache zwischen Kernschmelze und Op-

fermaterial ermdglicht wird. Dies wird im Modell durch einen Nutzerparameter fgeom >1

bertcksichtigt, durch den zeitabhéngig die fur die Berechnung des Aufschmelzens her-

angezogene Kontaktflache virtuell um einen Faktor erhdht wird. Mit fortschreitendem
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Aufschmelzen wird dieser Faktor f (t) linear wieder auf 1 zurtickgefuhrt, wenn nur

geom
noch ein minimaler Rest an Opfermaterial verblieben ist. Mal3geblich fir die lineare An-

passung ist die aufgeschmolzene Masse an Opferbeton mgy melr iMm Vergleich zur ge-

samten aufzuschmelzenden Masse mgy; o:

) Mgsm,0 — MSM,melt

fgeom(t) =1+ (fgeom,o -1 Msmo (5.1

5.3.3 Beispielanwendung auf einen Core-Catcher im WWER-1200

In diesem Abschnitt wird beispielhaft die Anwendung des Core-Catcher-Modells auf ei-
nen generischen Core-Catcher im Anlagenmalistab illustriert. Zu diesem Zwecke wur-
den ungeféahre Daten (Geometrie, Materialien, Anfangs- und Randbedingungen) wie fiir
einen Core-Catcher im WWER-1200 aus frei verfligbaren Quellen angenahert. Hierbei
wurden Ergebnisse aus einer Studie verwendet, die im Rahmen des Projektes
3611R01504 im Auftrag des Bundesministeriums fir Umwelt, Naturschutz, Bau und Re-
aktorsicherheit angefertigt worden war /BAK 14/. Die wichtigsten Annahmen fiir den Re-

chenfall lauten:

— Die Anfangsmasse der Kernschmelze im Core-Catcher wurde auf 150 t geschatzt
mit gleichen Gewichtsanteilen von Oxidschmelze (88 Gew.-% UO, und 12 Gew.-%
ZrO3) und Metallschmelze (ca. 12 t Zr + Stahl).

— Fur die Anfangstemperatur der Schmelze im Core-Catcher wurden 2650 K ange-
nommen. Es wurde zum Zwecke der Beispielrechnung eine konstante Leistung von

20 MW in der Kernschmelze unterstellt.

— Um die Interpretation der Leistungsbilanz zu vereinfachen, wurde in dieser Beispiel-
rechnung angenommen, dass die gesamte Masse zum Zeitpunkt t = 0 s bereits in
den Core-Catcher abgesturzt ist, d. h. ein kontinuierlicher Eintrag von Kernschmelze
in den Core-Catcher wurde hier nicht simuliert. Ab t = 0 s werden daher die konstan-

ten 20 MW an volumetrischer Beheizung freigesetzt.

— Die Kernschmelze wurde als eine vermischte Schmelzeschicht im Core-Catcher si-
muliert. Eine geschichtete Simulation der Kernschmelze im Core-Catcher ist alterna-

tiv moglich.
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Die Zusammensetzung des Opfermaterials im Core-Catcher wurde mit 60 Gew.-%

Fe>Os3 und 40 Gew.-% Al,O3 angesetzt.

Fur die Schmelztemperatur und Schmelzenthalpie des gemischten Opfermaterials

wurden Werte von 1.800 K und 2,2 MJ/kg verwendet.

Die geometrische Anordnung des Opfermaterials wurde wie in Abb. 5.10 vorgege-
ben. Die tatsadchliche Anordnung des Opfermaterials im Core-Catcher des
WWER-1200 ist nicht genau bekannt. Es wird vermutet, dass das Design anfanglich
eine vergroRerte Kontaktflache mit dem Opfermaterial im Vergleich zu Abb. 5.10 er-
mdoglicht. Um dieser Annahme Rechnung zu tragen, wurde in der Beispielanwendung

hier ein Geometrieparameter fgeomO = 2 im Unterschied zur unmodifizierten Rech-

nung ausgewertet.

Mit diesen Annahmen ist das Aufschmelzen des Opfermaterials im Core-Catcher wie in
Abb. 5.11 (Grol3e der Kontaktflachen), Abb. 5.12 (Geometriefaktor) und Abb. 5.13 (2D-

Konturen der Kontaktfliche zwischen Kernschmelze und Opfermaterial) berechnet wor-

den.
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Abb.5.11 Zeitliche Entwicklung der Kontaktflachen

117



— =1
e—>o =2

: o = - LD
Zeit (h)

Abb. 5.12 Zeitliche Einwicklung des Geometriefaktors feeom(t)

Zu Beginn nimmt die Kontaktfliche zwischen Kernschmelze und Opfermaterial mit Ab-
schmelzen des Opfermaterials zu. Sobald es zum ersten Kontakt der Kernschmelze mit

den gekihlten Strukturen des Core-Catchers kommt (in der Rechnung mit fgeom =1 zu-
erst seitlich, bei ca. 4,4 h; danach am Boden, bei ca. t = 7,7 h), wachsen die Kontaktfla-
chen der Schmelze mit der Seitenplatte bzw. der Bodenplatte an. Mit fgeom = 2 erfolgt

das Aufschmelzen leicht schneller und die direkten Kontakte zwischen Kernschmelze

und dem Core-Catcher-Behalter werden friiher errechnet.

In Abhangigkeit des gewahlten Geometriefaktors f,.,m z€igt die Beispielanwendung eine
komplette Oxidation der Kernschmelze im Zeitraum zwischen 0,3h und 0,6 h
(Abb. 5.14). Fur die Oxidation der Kernschmelze wird ein Teil des Sauerstoffs des ge-
schmolzenen Opfermaterials verbraucht. Abb. 5.15 zeigt die Leistungsbilanz fur den

Rechnungsfall mit fgeom = 1.
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Abb. 5.15 Leistungsbilanz fur feeom = 1

Ein quasi-stationarer Zustand (zugefiihrte Leistung ~ abgefuhrte Leistung) stellt sich
nach ca. 8 h ein. Die berechnete Temperatur des gemischten Schmelzepools liegt zu
diesem Zeitpunkt zwischen ca. 1 800 °C und 1 900 °C und variiert nachfolgend nur noch

wenig.
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Abb. 5.16 Berechnete Temperatur des vermischten Schmelzepools mit Variation von

fgeom
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Abb. 5.17 Berechnete Temperatur des stratifizierten Schmelzepools im Unterschied
zum vermischten Fall (beide fur fzeom = 1)
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In einem variierten Rechenfall wurde fiir den Schmelzepool ein geschichteter Zustand
angenommen. Zu Beginn liegt die oxidische Schmelze am Boden dieses Pools, tber-
deckt von der spezifisch leichteren Metallschmelze. Eine Schichtungsumkehr wird in der

Rechnung mit fyeom = 1 bei ca. t=0,6 h mit Ende der Oxidation des Zr prognostiziert.
Die Temperaturen der beiden Schichten stellen sich dann (quasi-stationar) auf ca. Toyqe

~ 1900 °C und Tpetq = 1 550 °C ein (Abb. 5.17).

5.34 Schlussfolgerungen

Das fur COCOSYS entwickelte Core-Catcher-Modell setzt einige Vereinfachungen an,
um fir COCOSYS eine ausgewogene Modelltiefe bereitzustellen. Das Modell nimmt ei-
nen axialsymmetrischen Core-Catcher an und das Opfermaterial wird als kompakte
Schicht zwischen freiem Innenraum des Core-Catcher-Behalters (den die Schmelze ein-
nimmt) und den geklhlten Behdlterstrukturen angesetzt. Tatsachliche Bedingungen
(Masse von Kernschmelze, Opfermaterial, anféangliche Kontaktflache zwischen Kern-
schmelze und Opfermaterial etc.) missen auf diese Annahmen umgerechnet werden.
Zur virtuellen Erhdhung der Kontaktflache zwischen Opfermaterial und Kernschmelze
dient ein zu diesem Zweck eingeflihrter Modellparameter fyeom- Mit diesem Modell lasst
sich der Zustand der Schmelze wahrend der Konditionierungsphase im Core-Catcher
beschreiben. Eine Warmabfuhr von der Schmelze an die Strukturen des Behélters setzt
in der Modellannahme erst dann ein, wenn das Opfermaterial lokal weggeschmolzen ist

und direkt mit dem Behalter in Kontakt kommt.

Fur die Warmeilbergange zwischen Schmelze und Opfermaterial bzw. zwischen
Schmelze und Behélter gibt es noch Unsicherheiten und aus diesem Grund muss der
Nutzer empirische Warmetbergangskoeffizienten vorgeben. Die hier gezeigte, auf Re-
aktormal3stab skalierte Beispielrechnung fiir einen mit generischen Daten modellierten
Core-Catcher mit Ahnlichkeiten zu einem WWER-1200-Design zeigt Ergebnisse, die un-
ter Verweis auf die ungenauen Vorgaben von Anfangs- und Randbedingungen als rea-
listisch eingeschéatzt werden, basierend auf dem Vergleich dieser mit Daten aus frei ver-
fugbaren Quellen, z. B. /ZVO 19/. Die Tauglichkeit des Core-Catcher-Modells im
Rahmen der Anwendung von COCOSYS auf aktuelle Anlagendesigns mit Core-Catcher,
z. B. WWER-1200 oder EPR, sollte in einem anwendungsorientierten Vorhaben erprobt
werden. Allerdings sind hierflr genaue Anlagendaten notwendig, die fir die genannten

Designs derzeit nicht frei verfigbar sind.
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5.4 Verbesserungen des Modellstands zur Schmelzeausbreitung

Die internationale Forschung zu Reaktorunféllen mit Freisetzung von Kernschmelze ins
Containment beschéftigt sich intensiv mit der Aufarbeitung des Unfalls in Fukushima.
Auf der Basis aktueller Untersuchungen vom Zustand in den zerstorten Blocken 1 und 3
der Anlage wurde eine groR3flachige Verteilung von erstarrter Kernschmelze in der Pe-
destal-Region unter dem RDB identifiziert /PEL 20/. Das tatsachliche Ausmalf3 solcher
Ausbreitung der Schmelze nach Austrag dieser aus dem RDB ist ein Schllsselparame-
ter fur die weitere Kihlbarkeit der Schmelze und fiir die Entwicklung von moglichen
Schmelze-Beton-Wechselwirkungen. Das in 2019 begonnene, internationale OECD-
Forschungsprojekt ROSAU (unter Beteiligung von USA, Frankreich, Japan, Schweden
u. a.) zielt auf die Erforschung dieses Schllisselphdnomens ab /NEA 20/.

Fur die Analyse von Schmelzeausbreitungen steht COCOSYS-Nutzern das separate
Modell LAVA zur Verfigung. Urspriinglich war geplant, LAVA in COCOSYS als generel-
les Modell fur die Simulation von Schmelzetransport in Kopplung zu den anderen Pha-
nomenen einzubauen. Es hat sich aber gezeigt, dass die spezielle Vereinfachung der
Kraftebilanz in LAVA (Vernachlassigung der Tragheitskrafte) zur Ableitung der Gleichun-
gen fur die Schmelzebewegung fir Untersuchungen von Grenzsituationen (kleine Mas-
senstrome, hoch-viskose Schmelze) zwar effektiv und genau ist, aber fur davon abwei-
chende Bedingungen (grofRe Massenstrome, niedrig-viskose Schmelze) keine korrekte
Prognose erbringen wirde. Daher kann das Modell LAVA nicht fiur jeden Fall der
Schmelzeausbreitung als Analysewerkzeug verwendet werden und der Weg einer stan-
dardmafigen Anbindung von LAVA an COCOSYS (als eine Art Black-Box-Tool) wurde
nicht weiterverfolgt. Stattdessen ist basierend auf Vorarbeiten in /SPE 12/ ein auf theo-
retischen Grundlagen basierendes Diagnoseverfahren fir Schmelzeausbreitungsvor-

gange in COCOSYS eingebaut worden.

54.1 Schnelle Diagnosemdoglichkeit zur Effizienz der Ausbreitung

Die Diagnose beruht auf dem Prinzip des Wettbewerbs zwischen Ausbreitung und Er-
starrung, siehe auch /SPE 12/ zu weiteren Details der Grundlagen. Es werden bewahrte,
theoretische N&herungen fur die Berechnungen einer zeitabhangigen Position der
Schmelzefront im Ausbreitungsraum verwendet. Unter vereinfachenden Annahmen wird
damit eine mittlere H6he des Schmelzevolumens im Ausbreitungsraum unter der An-
nahme abgeschétzt, dass keine Abkihlung wirksam ist. Dies wird mit der zeitlich zuneh-

menden Krustendicke verglichen. Fir die Bewertung der Ausbreitungseffizienz liegt die
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Annahme zu Grunde, dass die Ausbreitung gestoppt wird, sobald die Krustendicke einen
kritischen Anteil an der mittleren Schmelzehthe erreicht hat bzw. diesen tbersteigt.

54.1.1 Verwendung theoretischer Naherungsldsungen

Die Tabelle Tab. 5.3 zeigt die benutzen theoretischen Losungen fir die axialsymmetri-
sche Ausbreitung, d. h. fur den Radius R(t) auf einer Flache, vgl. /SPE 10/.

Tab. 5.3  Selbstédhnliche Naherungslosungen fur den Radius einer schwerkraftgetrie-
benen Ausbreitung auf einer Flache /SPE 10/

Gleichgewicht aus

Tragheitskraften und Ri(t, o) = x; (g'Q)Y/* t /4 (5.2)
Gravitation

Gleichgewicht aus Q3 1/8

Reibungskraften und R, (t, @) = x, <g_> t Bat1)/8 (5.3)
Gravitation 3v

In diesen Gleichungen steht g fiir die modifizierte Gravitationskonstante g = g Ap/p, wo-
rin Ap fur die Differenz zwischen der Dichte der Schmelze p und der Dichte der Atmo-
sphére p,.n Steht. Der Parameter a beschreibt die Einstrémbedingung. In dem in
COCOSYS eingebauten Verfahren werden exklusiv zwei Bedingungen verwendet: a = 1
fur konstanten Volumenstrom und A = 0 ohne Volumenstrom, d. h. konstantes Volumen
im Ausbreitungsraum. Weitere Parameter in Tab. 5.3: Q reprasentiert entweder den Vo-
lumenstrom (fiir a = 1, [m?%s]) oder das gesamte Volumen V, [m?] der Schmelze. v steht
fur die kinematische Viskositat [m?/s]. Die Vorfaktoren y; und y, waren zuvor durch the-
oretische bzw. empirische Betrachtungen ermittelt bzw. festgelegt worden und werden
in Tab. 5.4 gelistet.

Tab. 5.4  Vorfaktoren fir die theoretischen Naherungslésungen

tragheitsdominiert reibungsdominiert
konstanter Volumenstrom
a=1 xi=1.0 Xy =071
konstantes Volumen
a=o0: xi =114 Xx» = 0.894

Wie auch schon in /SPE 12/ ausgefiuhrt, erfolgt die Verwendung der theoretischen Na-
herungslosungen aus Tab. 5.3 stiickweise mit Anschlussbedingungen. Zunachst werden

die Loésungen fur konstanten Volumenstrom (obere Zeile in Tab. 5.4) ausgewertet, bis
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das Ende der Einstrémzeit t.,q4 erreicht ist. Daraus ergeben sich ein Ausbreitungsradius
R(tenq) und eine Geschwindigkeit v(tenq) = dR/dt|, , flr das jeweilige Regime (trag-
heitsdominiert oder reibungsdominiert). Aus der Theorie geht hervor, dass, solange die
Ausbreitung tragheitsdominiert ist, die reibungsdominierte Lésung grof3ere Ausbrei-
tungsradien als die entsprechende tragheitsdominierte Losung prognostiziert und die tat-
séchliche Ausbreitung somit tiberschétzt. Dies lasst sich als Kriterium fur den Ubergang
zwischen den beiden Ausbreitungsregimes verwenden, d. h. die reibungsdominierte L6-
sung (5.3) wird ab der Zeit des Schnittpunktes von (5.2) und (5.3) als Naherung verwen-
det. Der Ubergang der stiickweisen Abschnitte fiir konstanten Volumenstrom (a = 1) zur
Néaherungslosung fir konstantes Volumen (a = 0) wird dann bei identischer Geschwin-
digkeit und gleicher Ausbreitungslange (= Ry—4 (teng)) Vorgenommen, d. h., ab t,q Wird
der Zuwachs an Ausbreitungslange aus der Losung fur konstantes Volumen R, _, ermit-

telt, wobei dort an dem Zeitpunkt t identischer Geschwindigkeit angesetzt wird:

R(tend + At) = Ra=1(tend) + Ra=0(f + At) - Ra:O(E) (5-4)

5.4.1.2 Weitere Annahmen zu Randbedingungen

Bendtigte Stoffeigenschaften wie Dichte und Viskositat der Schmelze sowie die Warme-
leitfahigkeit der Kruste werden aus den in CCIl berechneten Stoffdaten fur das auszu-
breitende Schmelzevolumen entnommen, welches im Anschluss (nach der Ausbrei-
tungsanalyse) als neuer CCI-Schmelzepool in COCOSYS weiter simuliert wird und mit
den Betonstrukturen im Ausbreitungsraum wechselwirkt. FUr die Berechnung des Volu-

menstroms ergeben sich zwei Moglichkeiten:

1. Wenn die Ausbreitung der Schmelze nach Austrag dieser aus ATHLET-CD nach
COCOSYS erfolgt, wird der Volumenstrom aus der Dauer und der Masse des
Schmelzeaustrags aus ATHLET-CD bis zum Einsetzen der Schmelze-Beton-
Wechselwirkung in COCOSYS berechnet, d. h. der Zeitpunkt, an dem die akku-
mulierte Schmelzemasse den Eingabe-Parameter ACCUMA Ubersteigt, vgl. User
Manual zum Abschnitt EXTMELT.

2. Wenn die Ausbreitung nach Durchschmelzen eines anderen CCI-Pools erfolgt,
wird der Volumenstrom unter der Annahme eines Behélterausflie3ens angené-
hert, wobei die Geometrie des Behalters, aus welchem Schmelze ausfliel3t, als
idealer Zylinder mit konstanter Querschnittsflache betrachtet wird, und der Quer-

schnitt des Lecks [m?] im Datensatz vorgegeben werden muss. Die
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Querschnittsflache [m?] fur den auslaufenden Behalter wird identisch wie die freie
Oberflache des Pools, aus dem Schmelze ausfliel3t, zum Durchschmelzzeitpunkt
angenommen. Fir die Berechnung des Volumenstroms wird ein Ausflusskoeffi-

zient von C; = 0.6 angenommen, um dissipative Verluste zu berlcksichtigen.

Basierend auf empirischen Beobachtungen in Experimenten, in denen die Schmelze-
ausbreitung oft durch komplexe Zwangskréfte (Tragheitskrafte, Verkrustung an den Sei-
tenflachen der Stromung) innerhalb eines Sektors von ca. 90° ausgebreitet wird, obwohl
dort keine geometrische Berandung vorhanden ist, wird in der Analytik hier ein ebensol-
ches Verhalten unterstellt: Es wird angenommen, dass der Volumenstrom in einen auf
einen Winkel von 90° virtuell eingegrenzten Sektor einstromt und auch nur die Flache in
diesem Sektor befullen kann. Der Volumenstrom wird um einen Faktor 360°/90° = 4 ska-
liert, um dennoch die axialsymmetrische Formel anzuwenden, im Ergebnis wird die be-
deckte Flache aber entsprechend riickgerechnet (auf ein Viertel). Die Hbéhe der
Schmelze ist ein MaR fur den weiteren Antrieb der Schmelzeausbreitung durch den Ein-
fluss der Schwerkraft. Andererseits entstehen durch die Abkihlung der Schmelze Krus-
ten auf der Oberflache oxidischer Schmelzen, welche die Ausbreitung am Ende abstop-
pen. In dem hier gewahlten Ansatz wird unterstellt, dass die ausgebreitete Schmelze
homogen durchmischt ist. Im Falle der Ausbreitung einer aus Metallen und Oxiden ge-
mischten Schmelze werden fir die Krustenbildung nur die Stoffeigenschaften der Oxid-

schmelze unterstellt.

5.4.1.3 Immobilisierungskriterium

Neben dem Ausbreitungsradius wird in dem Diagnoseverfahren die zeitliche Entwicklung
einer Kruste auf der Oberflache der ausgebreiteten Schmelze abgeschétzt. Dies erfolgt

mit einem wurzelférmigen Wachstumsansatz entsprechend der Gl. (5.5).

A
A S (TO - Tsurf) - PdecH At
S =
p(lel + max[cp(TO - Tliq), 0]) (5.9)

Hierin sind:
A Warmeleitfahigkeit der Kruste [W/(m K)]
T, Temperatur der Schmelze bei Ausbreitung [K]

Tsure Oberflachentemperatur der Kruste [K]

126



Pgec Volumetrische Nachzerfallswarmeleistung [W/m?3]
H mittlere Hohe der Schmelze [m]

p Dichte der Schmelze [kg/m?]

fi Flissiganteil [-]

H, spezifische Latentwarme fiur die Erstarrung (Differenz zwischen spe-
zifischer Enthalpie bei Liquidus und bei Solidus [J/kg]

¢, Warmekapazitat [J/(kg K)] bei T;;, T4 Liquidustemperatur [K]

Die Oberflachentemperatur wird dabei zeitabhangig so berechnet, dass der abgestrahlte
Warmestrom an die Umgebung (die die Temperatur T, hat) identisch ist mit dem durch

Warmeleitung durch die Kruste hindurchgefiihrten Warmestrom:

A
O-BE(TS‘Lurf - Te4nv) = ; (TO - Tsurf) (56)

op  Stefan-Boltzmann-Konstante 5.67E-8 [W/(m? K)]

€ Emissivitét [-]

Wenn das Verhaltnis zwischen Krustendicke s(t) (mit der Zeit zunehmend) und mittlerer

Schmelzehohe H(t) (mit der Zeit abnehmend) einen kritischen Wert Ubersteigt,

LON Forit ~ 0.3 (5.7)
H(t) crit - .

wird in diesem Ansatz ein Abstoppen der Ausbreitung (Immobilisierung) unterstellt.
Durch Vergleich zwischen tatsachlichen Ausbreitungsflachen in bekannten Experimen-
ten zur Schmelzeausbreitung und der Prognose (5.7) konnten in /SPE 12/ empirische
Werte fir f.. ermittelt werden, mit denen ungefahre Ubereinstimmungen zu den Expe-
rimenten erzielt werden kdnnen. Die in /SPE 12/ ermittelten Werte waren in einem Wer-
tebereich von ca. f; = 0,1...0,3 gestreut (vgl. /SPE 12/, Tab. 4.1 auf S. 142).

Der Einfluss des Parameters f.. wird hier nachfolgend einmal naher anhand des

Schmelzeausbreitungsexperimentes ECOKATS-1 untersucht. Das Experiment
ECOKATS-1 stellt in dem EU-Vorhaben ECOSTAR einen wichtigen Meilenstein der
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experimentellen EU-Forschung zur Schmelzeausbreitung dar. Auf der Basis dieses Ex-
perimentes wurde in dem ECOSTAR-Vorhaben ein blinder Code-Benchmark durchge-
fuhrt, womit die Entwicklung ausgewahlter Schmelzeausbreitungscodes abschlie3end
validiert und bewertet wurde /SPE 04/. In diesem Experiment wurden ca. 550 kg oxidi-
sche Schmelze, bestehend aus Al.Os, SiO2, CaO und FeO in einer Geometrie bestehend
aus einem zZufuhrungskanal und einer rechteckigen Flache, welche das Design des
EPR-Core-Catchers nachempfinden soll, zur Ausbreitung gebracht. Der Massenstrom in
den Zufuihrungskanal hielt ca. 85 s an. Insgesamt wurde eine Flache von ca. 5 m? mit

Schmelze bedeckt.

10
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Abb. 5.18 Mit dem vereinfachten Immobilisierungs-Kriterium prognostizierte Schmel-
zeausbreitungen (blaue Kurven) fir ECOKATS-1 in Abhangigkeit des

Parameters f.i im Vergleich zum Experiment (orange)

Mit dem nun auch in COCOSYS implementierten Verfahren wird fir dieses Experiment
eine Flachenbedeckung unter Variation des Parameters f..i; wie in Abb. 5.18 gezeigt

errechnet. Die beste Ubereinstimmung ergibt sich hier fir £, = 0,4.

In der friheren Untersuchung /SPE 12/ wurde fir ECOKATS-1 mit diesem Verfahren ein
kleinerer Wert ermittelt (f..i; = 0,26). Dies liegt an dem grof3en Einfluss der angenom-
menen Warmeleitfahigkeit durch die entstehende Kruste in Gl. (5.5). Die Ergebnisse in
/SPE 12/ wurden fir eine unterstellte Warmeleitfahigkeit von A =1,5W/(m K) der
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Oxidkruste ermittelt, die typisch flr UO2/ZrO.-Oxide ist. Der Datenbericht zu ECOKATS-
1 nennt aber eine vergleichsweise héhere Warmeleitfahigkeit von A =5,4 W/(m K)
/ALS 04/, mit diesem Wert wurden die Ergebnisse in Abb. 5.18 erzielt. Da der Stoffwert
der Warmeleitfahigkeit im Allgemeinen nicht genau bekannt ist, leitet sich hieraus eine

signifikante Unsicherheit ab.

Das folgende Diagramm zeigt den Einfluss der Warmeleitfahigkeit bei fest geschriebe-

nem Parameter f..; = 0,3 ((Referenzwert).
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imimir A = 1.5
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8 ——21=54
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Abb. 5.19 Einfluss der Krusten-Warmeleitfahigkeit auf die berechnete Ausbreitungs-

flache bei festem Referenzwert des Immobilisierungskriteriums f.ic = 0,3

Das Diagramm zeigt groRere Ausbreitungsflachen mit kleiner werdender Warmeleitfa-
higkeit der Kruste, da kleinere Warmeleitfahigkeiten eine warmeisolierende Wirkung ha-

ben.

Die Abb. 5.18 und Abb. 5.19 zeigen exemplarisch, dass fir die Bewertung der Ausbrei-
tungseffizienz eine signifikante Unsicherheit zu berticksichtigen ist. Als Referenzwert fir
die Verwendung des Kriteriums in COCOSYS wird vor dem Hintergrund der empirischen

Auswertungen in /SPE 12/ und der oben gezeigten Parametereinfliisse der Wert
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ferit = 0,3 (5.8)

festgelegt. Um allerdings der benannten Unsicherheit Rechnung zu tragen, werden bei
Anwendung des Kriteriums in COCOSYS neben dem Referenzwert £, = 0,3 auch noch
die Ausbreitungsradien (bzw. Flachen) bei f..;; = 0,1 und f..i; = 0,5 ausgewertet, sodass
der Anwender zusatzliche Informationen fir seine Bewertung des Vorganges zur Verfi-
gung hat.

Die Textausgabe erfolgt in der Datei *.prt.cci fur den entsprechenden CCI-Pool. Es wird
dabei ein Zeitraum bis zum Finffachen der angenommenen Ausstromzeit betrachtet. Im
Beispiel unten betragt die berechnete Ausstromzeit 121,32 s (= inflow time). Der Radius
bzw. die Flache als Funktion der Zeit werden fir f,.: = 0,3 dann bis zu etwa t = 600 s.
berechnet. Die zweite Spalte (Uberschrift: radius) listet den abgeschatzten Radius, wo-
hingegen die Spalten 3 und 4 die getrennt berechneten Radius-Werte flr konstanten
Volumenstrom (r_flux) bzw. konstantes Volumen (r_vol) zum Vergleich enthalten. Die
beiden letzten Spalten enthalten die Berechnungsgrundlage fiir das Kriterium, die zeit-
abhangige Krustendicke (crust) und die zeitabhangige, mittlere Hohe (height) der
Schmelzeausbreitung. Der Kopfteil der Textausgabe gibt die wichtigsten GréRen fir die
Einschatzung der Ausbreitung nach diesem Kriterium wieder, darunter den abgeschatz-
ten Zeitpunkt fur die Immobilisierung (t_immob) sowie den zu diesem Zeitpunkt erzielten
Radius (r_immob) und die Flache (A_immob).

PP AN AP A A A SV A SV A SF B S A SV AV S AV SV AV S AV AP AV SN AV SN AV SN AV S AV AP Y S SV AP AV S AV SV SV S S S A S S S AV S A S A S S S S S A S A SV A S s

SIMPLIFIED SPREADING ANALYSIS
R b e I I I i b b i b I b b b b b b
t _immob £=0.3 (s) 21.71
t immob f=0.1 (s) 7.20
t _immob £=0.5 (s) 43.68
r immob f=0.3 (m) : 13.22
A immob f£=0.3 (m**2) 137.29
(assuming sector = 90°!)
volume spread (m**3) : 9.31
inflow time (s) : 121.32
temperature (K) : 2515.92
dyn. viscosity (kg/s/m) : 0.532E-02
T liquidus (K) : 1930.00
T solidus (K) : 1430.00
vol. power (W/m**3) : 1547117.39
latent heat (J/kqg) : 651769.98
time (s) radius (m) r flux (m) r vol (m) crust (m) height (m)
0.000E+00 0.000E+00 0.000E+00 0.000E+00 0.100E-04 0.000E+00
0.607E+01 0.509E+01 0.509E+01 0.123E+02 0.194E-02 0.229E-01
0.121E+02 0.856E+01 0.856E+01 0.174E+02 0.268E-02 0.162E-01
0.182E+02 0.116E+02 0.116E+02 0.190E+02 0.330E-02 0.132E-01
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0.243E+02 0.144E+02 0.144E+02 0.202E+02 0.385E-02 0.114E-01
0.558E+03 0.478E+02 0.715E+02 0.367E+02 0.227E-01 0.519E-02
0.564E+03 0.478E+02 0.719E+02 0.368E+02 0.228E-01 0.518E-02
0.570E+03 0.479E+02 0.723E+02 0.368E+02 0.229E-01 0.516E-02
0.576E+03 0.480E+02 0.727E+02 0.369E+02 0.231E-01 0.514E-02
0.582E+03 0.481E+02 0.731E+02 0.370E+02 0.232E-01 0.513E-02
0.588E+03 0.482E+02 0.735E+02 0.370E+02 0.233E-01 0.511E-02
0.594E+03 0.482E+02 0.738E+02 0.371E+02 0.235E-01 0.509E-02
0.601E+03 0.483E+02 0.742E+02 0.372E+02 0.236E-01 0.508E-02
KAAKR AR AR AR A A A A A A A A XA A XA A XA XA XA XA *x %

AP A AV AN SV A S i SV A SV A S SV SV AV SY SV AN AV SN AV SN SV SN S T S AT AV T AV A A T A A A S A S A A A S A A A S A S A S A A S S A S A A A S A s

Dem Anwender wird empfohlen, eine separate Untersuchung zur Schmelzeausbreitung
durchzufihren, z. B. mit dem Modell LAVA, wenn die Gré3enordnung der abgeschatzten
Ausbreitungsflache (A_immob) in derselben Grolenordnung wie die der zur Verfligung
stehenden Ausbreitungsflache liegt, oder sogar kleiner ist. In diesem Fall verbleibt auf-
grund der Ergebnisse der in COCOSYS jetzt verfligbaren Ausbreitungsanalyse und un-
ter Verweis auf die Unsicherheiten die Moglichkeit, dass die tatsachliche Ausbreitung
eine kleinere Ausbreitungsflache zum Ergebnis haben kdnnte, als zur Verfligung steht.
Die Ausbreitung ware in diesem Fall nicht effizient und wirrde nicht den gesamten Raum

gleichmaRig mit Schmelze fillen.

5.4.2 Weitere Arbeiten an LAVA

Aus der aktuellen Anwendung des Modells LAVA zur Schmelzeausbreitung, hier mit Fo-
kus auf WWER-Anlagen, z. B. im Projekt INT KoNusS, dortiger AP 3, resultierten konkrete
Vorschlage fur Modellverbesserungen. Die meisten dieser Verbesserungen wurden in

LAVA bzw. in dem daflr bereitgestellten Graphical-User-Interface (GUI) umgesetzt:

Abbruch der Rechnung jetzt frilhestens nach Ende von Problemzeit und Ein-

stromzeit
— Korrektur an der Restart-Funktionalitat

— Ermoglichung der separaten Vorgabe von anfanglicher Umgebungstemperatur

und Bodentemperatur im Ausbreitungsraum
— Eliminierung redundanter Eingabegréf3en in den Eingabedateien
— Benennung der LAVA-Version in Ausgabedateien und Graphiken

— Erweiterte graphische Auswertemoglichkeiten im GUI, z. B. 3D-Darstellung der
Schmelzeoberflache bezogen auf die reale Hohenkoordinate des Untergrunds,

gesonderte Markierung von Quellenfeldern in 3D-Graphiken (vgl. Abb. 5.20)
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— Komfortablere Bedienung des GUI zur Erzeugung von Ein- und Ausgabedateien

sowie zum Durchfiihren der Rechnung

Corridor

Compartment

cocosys¥3.0beta lrav, FT1T1IM}

Abb. 5.20 Beispielhafte 3D-Darstellung der berechneten Schmelzeausbreitung in ei-
ner WWER-1000-Anlage

Die orangefarbene Oberflache zeigt die absolute Hohenkoordinate der Schmelzeoberflache
im Vergleich zu dem Bodenniveau der Raume (grau). Die Schmelze stirzt im lila eingefarbten
Bereich der Reaktorgrube (Cavity) ab. Wenn der Fillstand tber die 20 cm hohe Stufe zum
Korridor (Corridor) steigt, erfolgt eine Ausbreitung in den Korridor und nachfolgend in den

tiefer gelegenen Nebenraum (Compartment).

Weitere gezielte Arbeiten wurden nach Auswertung von Rickmeldungen interner und
externer Nutzer zum Schmelzeausbreitungsmodell LAVA durchgefiuhrt: In einer Anwen-
dung bei dem bulgarischen Partner ENPRO waren numerische Schwierigkeiten bei der
Ermittlung der Schnittstellentemperatur zwischen oberer Kruste der Schmelze und der
Atmosphére bei angehobener Umgebungstemperatur beobachtet worden. In Nachrech-
nungen von Experimenten ist diese Randbedingung nicht relevant und entsprechende
numerische Schwierigkeiten waren daher in der Validierung bislang nicht entdeckt wor-
den. Daraufhin sind von der GRS Rechnungen unter Verwendung des optionalen, ver-
einfachten Krustenmodells in LAVA ausgewertet worden, die fUr die betrachteten An-

wendungen ahnliche Ergebnisse bei geringerem Rechenzeitbedarf und grél3erer
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numerischer Stabilitat erbringen. Allerdings fehlt fir eine Empfehlung zur Nutzung dieser
Option seitens GRS eine entsprechende Validierungsbasis, die zuvor noch bereitgestellt
werden sollte. Ferner ist das graphische User-Interface (GUI) fur LAVA-Rechnungen in
Einzelpunkten weiter verbessert worden. Z. B. wird nun ein irrtmliches Generieren von
Quellfeldern, die fur den Eintrag von Schmelze ins Rechengebiet bendtigt werden, au-

Berhalb des zuldssigen geometrischen Bereiches abgefangen.
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6 Querschnittsaktivitaten

Dieses Arbeitspaket umfasst Arbeitspunkte zur Einbindung der GRS und COCOSYS in
die nationale und internationale Forschungslandschaft mit entsprechendem fachlichem
Bezug zu den Themen dieses Vorhabens sowie Arbeitspunkte zur Gewahrleistung der
Qualitat von Quellcode und Dokumentation:

¢ Einbindung von GRS-Arbeiten in internationale Aktivitaten und Ad-hoc-Verwertung

von neuen experimentellen Daten
e Qualitatssicherung durch Ad-hoc-Verwertung von Nutzerrickflissen
o Pflege des Quellcodes

¢ Qualitatssicherung durch dedizierte QM-Maflinahmen

6.1 Internationales

In diesem Arbeitspunkt wurde als eine Zielsetzung dieses Projektes der fachliche Aus-
tausch mit internationalen Expertengruppen und die Beteiligung an Arbeitsgruppen mit
fachlich engem Bezug zu den Themen des Vorhabens verfolgt. Nur so kann der interna-
tionale Stand von F&E kontinuierlich in die Codeentwicklung der GRS eingebracht wer-
den. Aus diesem Grund ist die Beteiligung der GRS in verschiedenen, vorwiegend inter-
nationalen Fachgruppen fortgesetzt worden. Die Teilnahme an internationalen
Konferenzen und Workshops tragt zudem dazu bei, die wichtigsten zukinftigen Themen
fur Sicherheitsanalysen in der Reaktorsicherheitsforschung zu identifizieren. Der wissen-
schaftliche Austausch mit internationalen Fachkraften ist sehr bedeutsam, um friihzeitig
Informationen Gber neue und innovative Strategien und Modelle in der Entwicklung und
Anwendung von Sicherheitsanalysecodes zu erhalten und in dem Gebiet auf dem aktu-

ellen Stand zu bleiben.

Es wurde an folgenden Konferenzen und Workshops teilgenommen:

e Teilnahme an einem IAEA-Beratungstreffen zum Status von Rechencodes zu Un-
fallablaufen in LWR (Mai 2018). Gegenstand des Treffens war die Erstellung eines
Technischen Berichtes /IAEA 19a/ sowie weitere mdgliche Aktionen im Nachgang zu
einem Technical Meeting TM der IAEA zu dem genannten Thema. An diesem Mee-
ting waren Anwender und Entwickler u. a. der Codes AC? ASTEC, MAAPS5,
MELCOR, RELAPS5/SCDAPSIM und SOCRAT beteiligt. Ein Diskussionspunkt auf
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diesem Treffen war der Einfluss des Anwenders auf die Rechenergebnisse, der trotz
umfassender Validierung der Codes allgemein, d. h. auch fur die anderen Codes im
Bereich der Unfallsimulationen, als sehr hoch eingestuft wird. Aus diesem Grund wird
die Durchfiihrung von fachgerechten Schulungen und die Bereitstellung sorgfaltig
formulierter Nutzer-Empfehlungen (User Guidelines) durch die Code-Entwickler un-
terstrichen. Auch der Rolle von verbleibenden Unsicherheiten und der Untersuchung
dieser durch z. B. Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen wird eine sehr grof3e Be-

deutung beigemessen.

Teilnahme an der Konferenz NUTHOS-12 im Oktober 2018 (Qingdao, China). Dort
wurde in Form eines Tagungsbeitrages von der GRS /SPE 18/ der Nutzen von Sen-
sitivitdts- und Unsicherheitsanalysen fur die Code-Entwicklung am Beispiel des
MCCI-Modells in COCOSYS (AC?) vorgestellt. Die Arbeiten der GRS hierzu (in
RS1544 durchgefihrt) beinhalten Auswertungen zu dem Versuch OECD-CCI-3
(ANL, USA) sowie einem Experiment 5.7 in der MOCKA-Versuchsanlage bei KIT,
Deutschland. In zahlreichen Beitragen von anderen Organisationen wird deutlich,
dass nach Fukushima die Themen Schmelzeausbreitung und Schmelze-Beton-
Wechselwirkung starker in den Fokus internationaler Aktivitaten riicken. Insbeson-
dere japanische Teams sind an neuen Modellierungstechniken hierzu interessiert.
Dabei wird verstarkt der Einsatz von fein auflésenden, mehrdimensionalen numeri-
schen Methoden fiir die Losung der Bilanzgleichungen untersucht (CFD — Computa-
tional Fluid Dynamics). Das OECD-Projekt ROSAU (s. u.) beinhaltet ebenso die The-

men Schmelzeausbreitung und MCCI, hier insbesondere unter Wasser.

AC?-User-Meeting 2018 im November 2018. Das erste kombinierte Nutzertreffen fiir
die AC?-Codes ATHLET, ATHLET-CD and COCOSYS. Von besonderer Wichtigkeit
ist die Rickmeldung von COCOSYS-Nutzern, die in diesem Rahmen der GRS ihre
praktischen Erfahrungen und geplanten zukinftigen Anwendungsgebiete mitgeteilt
haben. Neben wertvollen Hinweisen zu einzelnen Verbesserungsmoglichkeiten an
COCOSYS wurde der Bedarf eines verbesserten Modells in COCOSYS zur Simula-

tion von Gebaudekondensatoren in WWER-1200-Anlagen hervorgehoben.

Teilnahme am abschlieRenden Seminar (Final Seminar) des EU-SAFEST-Projektes
(Dezember 2018). Im Rahmen des EU-SAFEST-Projektes wurden an Instituten in
der EU-Experimente zu Phanomenen bei Kernschmelzunféllen durchgefihrt. Die
GRS konnte experimentelle Daten aus ausgewdahlten Experimenten fiir eigene Ana-
lysen verwerten. Bei den verwerteten Daten handelt es sich um Daten aus Experi-
menten zur Schmelze-Beton-Wechselwirkung (MCCI), die in der VULCANO-Anlage
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bei CEA, Cadarache, bei Framatome Erlangen und bei KIT durchgeftihrt worden wa-
ren. Die Ergebnisse der GRS-Analysen des VULCANO-Experimentes VBES-U5
wurden bei diesem Seminar vorgestellt und diskutiert. Im Rahmen des Seminars
konnte sowohl der Versuchsstand als auch die erkaltete Konfiguration der Schmelze
im Versuchstiegel von GRS-Experten in Augenschein genommen werden. Der Be-
such der Anlage und die Diskussion waren hilfreich zur Bewertung der Analyseer-
gebnisse und des Modellstands in COCOSYS.

Teilnahme am Vorbereitungstreffen (Project-Preparatory-Meeting) des Projektes
OECD-ROSAU im Januar 2019. Gegenstand des aktuell laufenden Projektes OECD-
ROSAU sind Experimente beim Argonne National Laboratory (ANL) zum Verhalten
einer Kernschmelze wahrend ihrer Ausbreitung (Spreading) und wahrend der Wech-
selwirkung mit Betonstrukturen (MCCI) unter Einwirkung einer Wasserbedeckung.
Zielsetzung von OECD-ROSAU ist es, mit neuen experimentellen Erkenntnissen zu
den beteiligten Phdnomenen die Aussagefahigkeit von Simulations-Modellen zum
Verhalten der Kernschmelze im Containment bei Kernschmelzunféllen in LWR zu
verbessern. Das internationale Interesse an beiden Themenstellungen dieses Vor-
habens hatte zuletzt — insbesondere auch im Licht der Auswertungen zum Unfallab-
lauf in Fukushima — zugenommen. Von der OECD wurde in einem speziellen Vorbe-
reitungstreffen im Januar 2019 der Projektvorschlag OECD-ROSAU unter den
interessierten Landern abgestimmt. An dem Projekt beteiligen sich aktuell Belgien,
Frankreich, Japan, Kanada, Schweden, Sudkorea, Tschechische Republik und die
USA.

Teilnahme am Summer-Workshop (September 2019) des ETSON-Junior-Staff-
Programme (JSP). Der Workshop mit dem Titel Innovative Systems for Safety Func-
tions — Including Passive Systems, on Gen llI+, Gen IV, SMRs, Floating Power Plants
and Other New Designs dient zum fachlichen Austausch junger Experten von TSOs,
die zum European TSO Network beitragen. ETSON hat sich u. a. zum Ziel gesetzt,
gemeinsame Ansétze fur Sicherheitsbewertungen zu etablieren. Dazu werden ge-
meinsame Aktivitdten wie Workshops zu fachlichen Einzelthemen angestof3en und

durchgefihrt.

Teilnahme an der ERMSAR-Conference 2019. Die Konferenz ERMSAR ist eine aus
dem Europaischen Forschungsnetzwerk SARNET hervorgegangene internationale
Tagung, auf der Fortschritte auf dem Gebiet der Forschung zu Kernschmelzunfallen
berichtet werden. Das Teilnehmerfeld umfasst mittlerweile auch Teilnehmer aul3er-

halb der EU, z. B. aus den USA, Russland und Japan. Engen Bezug zum Vorhaben
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hatten u. a. die Sitzungen 4 (SA Modelling and Code Development) und 6 (Ex-Vessel
Corium Interactions und Coolability). Durch die Teilnahme konnte die GRS u. a.
Kenntnis zu Fortschritten in folgenden Einzelthemen gelangen: Neuentwicklung ei-
nes Modells zur Spaltproduktriickhaltung beim Pool-Scrubbing in ASTEC, Einfluss
des Betontyps und der Betonzerstdrungstemperatur auf MCCI (isotropisch/anisotro-
pisch) in den MOCKA-Experimenten bei KIT, Ergebnisse des VE-Ul-Experimentes
in der VULCANO-Anlage zu MCCI-Bedingungen im Block 1, Fukushima. Die neuen
Informationen erweitern den Wissensstand und konnten in der Durchfiihrung des Ar-

beitsprogramms entsprechend verwertet werden.

Teilnahme an NUGENIA-Fortschrittstreffen zur Technical Area 2 (TA2). Im April 2018
wurden beim periodischen NUGENIA-Treffen zu TA2 Arbeitsfortschritte der teilneh-
menden Organisationen im Bereich Kernschmelzunfalle mit Fokus auf In-Vessel-Co-
rium/Debris Coolability (TA2.1) und Ex-Vessel-Corium-Interactions & Coolability
(TA2.2) prasentiert und diskutiert. Ebenso wurden Ideen zu neuen gemeinschaftli-
chen Projekten erdrtert. Es wurde ein mogliches européisches F&E-Projekt zur Ver-
besserung von Simulationscodes zu MCCI und Schmelzeausbreitung diskutiert. Der
daraus entstandene Projektvorschlag, der inhaltlich eng mit den Themen von
RS1561 verbunden ist, konnte bei dem EURATOM-Call H2020 allerdings nicht be-

riicksichtigt werden.

Teilnahme an der ersten Sitzung der OECD-WGAMA-Task-Group zur Erstellung ei-
nes State-of-the-Art-Berichtes (SOAR) zum Verhalten und zur Beherrschung brenn-
barer Gase (Wasserstoff und Kohlenmonoxid) in Containments existierender und zu-
kunftiger Anlagen. In dem Bericht sollen Liicken zwischen aktuellem Kenntnisstand
und dem im Hinblick auf erfolgreiche Strategien zur Beherrschung von Unféllen (Ac-
cident-Management, AM) nétigen Wissen identifiziert werden. Daraus soll ein Leitfa-
den fur zukinftige Forschungsfelder und Entwicklungsarbeiten abgeleitet werden. Es
ist geplant, dass die Expertise der GRS in das Kapitel 4 des SOAR eingebracht wird,
welches den aktuellen Wissensstand zur Verteilung und Vermischung von Gasen im
Containment zusammenfasst, inklusive der verfiigbaren Modelle in Computercodes

und deren Validierungsstand.

Teilnahme an der 4. Sitzung der von der OECD/WGAMA einberufenen Senior Expert
Group on Safety Research / Support Facilities for Existing and Advanced Reactors 2
(SESAR/SFEAR?2). Zielsetzung dieser Gruppe war es, die frihere SESAR-
Einschatzung des Bedarfs an experimentellen Versuchsanlagen aus dem Jahr 2007

im Hinblick auf die n6tige Fortsetzung von Forschungsarbeiten zur Reaktorsicherheit
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zu Uberprifen und zu aktualisieren. Gegenstand des Meetings waren abschliel3ende
Arbeiten an dem von der Gruppe erstellten Bericht. In diesem werden aktuelle For-
schungsschwerpunkte und dazu betriebene experimentelle Forschungsanlagen ge-
genubergestellt und MalRnahmen empfohlen, wie wichtige Forschungsanlagen auch
weiterhin erhalten und betrieben werden kénnen. Der abschlieRende Berichtsentwurf
ist auf dem 40. Treffen der CSNI-Programme-Review-Group (CSNI-PRG) akzeptiert

worden.

6.2 Benutzerunterstitzung / Ruckflisse aus der Anwendung

In aktuellen Vorhaben bei der GRS oder bei externen Partnern zur Anwendung oder zur
Validierung von COCOSYS in AC? wurden einzelne Probleme und Fragestellungen iden-
tifiziert, die in engem zeitlichem Kontext zu diesen Arbeiten geklart werden mussten.
Solcher Informationsrickfluss kommt von externen Anwendern meist im direkten Kon-
takt per E-Mail zu bekannten Ansprechpartnern bei der GRS oder wird auch z. B. im
Rahmen des AC2-User-Meetings (s. Abschnitt 6.1) eingeholt.

Fir die Unterstitzung interner und externer Nutzer von COCOSYS sowie AC? zu Con-
tainmentfragestellungen (Behebung von Programmierfehlern, Ad-hoc-Behebung von
Modellschwéchen, Unterstiitzung bei der Erstellung von Datensétzen etc.) wurden in

diesem Vorhaben daher entsprechende Einzelarbeiten durchgefihrt:

e Die Parameterein- und -ausgabe des Modells AICC zur Druckprognose bei Wasser-
stoffverbrennungen wurde in COCOSYS 3.0 erweitert. Mit der neu entwickelten Ein-
gabemadglichkeit kbnnen bestimmte Zonen zu Bilanzgruppen fir Auswertungen zu-
sammengefasst werden. Die neuen Auswertungen erlauben einen schnelleren und

einfacheren Vergleich zum COCOSYS-Wasserstoffverbrennungsmodell FRONT.

o Bei der Verarbeitung eines Eingabedatensatzes werden jetzt Leerzeichen am An-
fang von Namen ignoriert, um in diesen Fallen Fehlinterpretationen durch den Code

zu verhindern.

e Die charakteristische Gas-Geschwindigkeit innerhalb einer Zone wird bei der Be-
rechnung begrenzt, um die Stabilitdt von COCOSYS wahrend der Zonen-Flutung zu

verbessern.

e Verfeinerungen bei der Verarbeitung von Wasserstandshdhen in einer Zone in Be-
zug auf Koordinaten von Deckenstrukturen. Diese Verfeinerungen ermdglichen die

Behandlung von gefluteten Decken mit dem Verhalten, dass eine Decke wie eine
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Seitenwand entweder nur mit Gas, teilweise mit Gas und Wasser oder nur mit Was-

ser Kontakt hat.

¢ Im Rahmen der Anwendung in anderen Projekten wurden im COCOSYS-User-
Manual der Version 3.0 Fehler und fehlende Beschreibungen von Ein- und Ausga-
bedaten festgestellt und korrigiert (betrifft u. a. PARs vom Typ NIS, FAN-Systeme,
Wandmaterial-Unterteilungen, CCI-Eingabedaten, Kopplung mit ATHLET-CD und
CoPool, COCPLOT). Diese Korrekturen fanden Eingang in das aktualisierte User
Manual der kirzlich freigegebenen Version AC2 2019.

o Die Mdoglichkeiten zur Erzeugung von Ergebnisgraphiken mithilfe der Visualisie-
rungsstools COCPLOT und GNUPLOT wurden entsprechend den neuen Vorgaben

in der GRS zum Layout von Graphiken erweitert.

6.3 Codepflege

6.3.1 Anderung des Versionskontrollsystems

Seit Juli 2020 kommt in der gesamten GRS das moderne Versionskontrollsystem GitLab

(https://about.gitlab.com) zum Einsatz, das auf dem Programmpaket Git (https://qit-

scm.com) basiert, das fur die eigentliche Interaktion mit dem Codearchiv zustandig ist.
Git wird heute von vielen Softwareentwicklern eingesetzt, unter anderem von Microsoft
und den Entwicklern des Linux-Kernel. Die auf einem GRS-eigenen Server betriebene
GitLab-Instanz bietet Uber einer Weboberflache neben dem Zugang zum Codearchiv
weitere zusétzliche Funktionen an. Zum Beispiel lassen sich tber die Weboberflache
Probleme nachverfolgen (Issue-Tracking) und auch projektibergreifend referenzieren
(zum Beispiel in ATHLET). Neuentwicklungen sind planbar und kénnen Gber Kommen-

tarfunktionen diskutiert und abgestimmt werden.

Das bisher auf SVN (https://subversion.apache.orqg) basierende Softwarearchiv musste

in ein Git-Archiv konvertiert werden, um die Entwicklungsgeschichte zu erhalten. Da das
Tool Git selbst die Mdglichkeit bietet, diese Konvertierung durchzufiihren, war die Um-
stellung recht problemlos moglich, obwohl einige Eigenheiten von SVN durch entspre-
chende Konvertierungsparameter korrigiert werden mussten. Im Nachgang musste das
Continuous-Integration-System (Jenkins) auf Git umgestellt werden. Jenkins prifte das
Subversion-Archiv auf Anderungen und filhrte dann die Ubersetzung der AC2-Codes
(COCOSYS, ATHLET, ATHLET-CD), inklusive Testrechnungen aus. Die Unterstiitzung
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fur Git-Archive ist in Jenkins vorhanden. Anders als bisher initiiert der GitLab-Server nun
die Aufgaben auf dem Jenkins-Server jedoch aktiv.

6.3.2 Herausgabe neuer COCOSYS-Versionen

Im Projektzeitraum wurden folgende COCOSYS-Versionen bzw. -Patches herausgege-
ben:

— COCOSYS V2.4v5
— COCOSYS 3.0in AC22019

— COCOSYS 3.0.1 als Teil von AC? 2019.1

Die IT-spezifische Kopplung zwischen den AC2-Modulen ATHLET, ATHLET-CD und
COCOSYS (in AP1, siehe Abschnitt 2.1.1) und die Erganzung der User-Manuals (in
AP5) standen dabei als konkrete Arbeitspunkte im Fokus. Nach QS und Freigabe der
Versionen sind entsprechende Download-Pakete (inkl. Installer) erstellt worden und den
lizensierten Nutzern auf dem Portal user-codes.grs.de zur Verfligung gestellt worden.
Ein Teil der Arbeiten beinhaltetet auch Anpassungen und Abstimmungen zum Installati-
onsprogramm sowie zu einem einheitlichen Erscheinungsbild der COCOSYS und
ATHLET-Module in AC2. Die Release-Notes enthalten eine umfangreiche Liste der Kor-
rekturen in den Patches. Die Korrekturen sind in der Regel auch in den Hauptzweig der

Entwicklung Gbernommen worden.

6.3.3 Verbesserung von Codestrukturen

Hier wurden spezifische Arbeiten durchgefuhrt, um veraltetes und/oder problematisches
Coding oder betreffende Datenstrukturen zu bereinigen. Im Ramen der kontinuierlichen
Konsolidierung von COCOSYS wurden mehr als 500 Quellcodedateien vom festen
Fortan-Quelltext-Format (Dateinamenerweiterung ’*.f') auf das freie Format (Dateina-

menerweiterung *.f90’) umgestellt.
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6.4 Qualitatssicherung und Dokumentation

6.4.1 QS-Plan fir COCOSYS

Die GRS hat zur fachlichen Qualitatssicherung von Arbeitsergebnissen eine neue, tber-
geordnete Richtlinie fur die Entwicklung, Verifizierung und Validierung von Computer-
programmen in der GRS in Kraft gesetzt. Details der Umsetzung dieser Richtlinie werden
in einem QS-Plan des jeweiligen Softwareentwicklungsprojektes (SWEP) festgelegt und
kénnen vom Charakter der jeweiligen Computerprogramme abhangen. Die Richtlinie ori-
entiert sich an den Definitionen und Vorgaben der ISO 9001 sowie des Deterministic
Safety Analysis for Nuclear Power Plants, IAEA Safety Standards (SSG-2) der IAEA
/IAEA 19b/. Ein entsprechender, detaillierter QS-Plan wurde fir COCOSYS in AC2? aus-
gearbeitet sowie eine englischsprachige Darstellung der Vorgehensweise bei der GRS
zur Qualitatssicherung von COCOSYS (QA-Manual) /ARN 18/. Das QA-Manual wird zu-
sammen mit sonstiger Code-Dokumentation an COCOSY S-Nutzer verteilt.

6.4.2 Kontinuierliche Qualitatssicherung der Codeentwicklung

Bei der Arbeit mit Git (vgl. Abschnitt 6.3.1) werden in hohem Mal3e Abzweigungen vom
Hauptentwicklungszweig (Master) eingesetzt. Weiterentwicklungen oder das Beheben
von Fehlern werden auf diesen Zweigen durchgefiihrt und beeinflussen den Hauptent-
wicklungszweig zunéchst nicht. Dadurch behindern auch mdgliche Probleme bei Zwi-
schenschritten einer Weiterentwicklung auf einem solchen Zweig die Arbeit der anderen
Entwickler erstmal nicht. Erst nach méglicher Kontrolle durch Kollegen und erfolgreichen
gelaufenen Tests kann der Entwicklungszweig dann in den Hauptentwicklungszweig
uberfuihrt werden. Sobald Anderungen an den Programmguellen auf einem solchen Ent-
wicklungszweig Ubertragen werden, wird der Zweig vom Jenkins-System ubersetzt, und
es werden ausgewahlte Testrechnungen durchgefihrt. Eine Riickmeldung bei Fehlern
erfolgt via E-Mail und auf der GitLab-Webseite fur diesen Zweig, damit dort der Entwick-
ler den Ubertrag in den Hauptzweig auslésen oder zuriickstellen kann. Analog wird auch
der Hauptzweig mit den uberfiihrten Anderungen des Entwicklungszweigs zunachst ge-
testet, bevor der endgiltige Ubertrag durchgefiihrt wird. Auf diese Weise werden Fehler
bei der Entwicklung friihzeitig erkannt, und es wird dafiir gesorgt, dass der Hauptzweig

immer moglichst fehlerfrei und funktionsfahig ist.

Bei den Tests, die fur die Entwicklungszweige durchgefiihrt werden, handelt es sich um

eine Auswahl von Tests kurzerer Laufzeit. Sie enthalten jedoch die wesentlichen
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COCOSYS-Module der Thermohydraulik, Spaltprodukttransport, Beton-Schmelze-
Wechselwirkung und die Kopplung zu ATHLET bzw. ATHLET-CD. Umfangreichere
Tests langerer Laufzeit werden jede Nacht mit dem aktuellen Stand des Hauptentwick-
lungszweigs automatisch durchgefiihrt. Darunter ist zum Beispiel ein simuliertes Kern-
versagen mit ATHLET-CD inklusive Spaltproduktfreisetzung und Austrag des geschmol-
zenen Kerns nach COCOSYS mit Berechnung der Beton-Schmelze-
Wechselwirkung (CCI). Ebenfalls automatisch laufen die Testrechnungen aus dem Re-
gressionstesten (vgl. Abschnitt 6.4.3) an jedem Wochenende. Die im Regressionstest
enthaltenen Szenarien reichen von einfacheren Nachrechnungen verschiedenster Ex-
perimente zu Thermohydraulik und Spaltprodukttransport bis hin zur Simulation komplet-
ter Anlagen (GKN2, RPMK-1500, WWER-440). Die Ergebnisse dieser Rechnungen wer-
den Rechenergebnissen mit der aktuellen freigegebenen Version gegenlbergestellt
(AC22019.1).

Voraussetzung fiir das automatische Ubersetzen des Codesystems und die Durchfiih-
rung von Tests ist es, eine moglichst einfache Vorschrift zu haben, die das Ubersetzen
durchfihrt. Denn diese Vorschrift muss im Continuous-Integration-System (Jenkins) mit
der Weiterentwicklung des Codes mit gepflegt werden. Mit dem bestehenden System
aus CMake und GNU-Make besteht unter Linux schon léanger so ein System, das sich
mit einem einzelnen Kommando Ubersetzen lasst, welches sich nicht andert. Mogliche
Anderungen der Bauvorschrift sind in den CMake-Definitionsdateien versteckt. Unter
Windows ist das nun analog mit einer einzelnen Batch-Datei umgesetzt, die aktuell die
Ubersetzung mit CMake durchfihrt; vor Juli 2020 ubersetzte sie die Visual-Studio-Da-
teien mit vielen Einzelkommandos direkt. Fir die Durchfiihrung der Standardtests wird
eine hierarchische Struktur von Tests gepflegt, die thematisch geordnet sind. Auch diese
Tests konnen durch einfache Kommandos gestartet werden. So fuhrt zum Beispiel bei
Arbeiten am CCI-Modul das Kommando RunTests CCI alle Tests aus, die dem CCI-
Modul zugeordnet sind. Dadurch kénnen die Entwickler die Tests wéhrend der Arbeiten

schnell zur Kontrolle durchfiihren.

6.4.3 Automatisierung des Regressionstestens

Vor der Veroffentlichung einer COCOSYS-Version, und auch wahrend der Entwicklung,
werden Regressionstests durchgefihrt. Ein Regressionstest ergénzt die bei jeder Code-
anderung automatisch auf einem Jenkins-Server durchgefihrten Testlaufe. Dabei wer-
den durch ein Python-Skript verschiedene Rechenfélle mit der aktuellen und der vorhe-

rigen COCOSYS-Version durchgefihrt. Die Ergebnisse der beiden Versionen werden in

143



automatisch generierten Bildgraphiken miteinander und zum Teil mit experimentellen
Daten verglichen. Das Skript wurde so angepasst, dass auch die aktuelle COCOSYS-
Version unter Windows und Linux verwendet werden kann. Die eigentliche Durchfiihrung
und Auswertung des Regressionstests erfolgte in RS1544. Daraus resultierten Riickmel-
dungen von Problemen und Fehlern, die im Rahmen von RS1561 behoben worden sind.
Zum Beispiel fielen unterschiedliche Ergebnisse nach Restarts von Rechnungen auf.
Betroffen waren hier die COCOSYS-Module CCI und THY. In diesem Arbeitspunkt wur-
den die IT-Skripte entwickelt, um das Regressionstesten regelmafig und automatisiert
durchzufiihren. In den Tests sind auch Simulationen gesamter Anlagen enthalten, die
entsprechend lange Rechenzeiten bendtigen. Darum ist es nicht sinnvoll, die Tests bei
jeder Codeanderung durchzufiihren, die zum Teil mehrmals taglich vorkommen. Daher
wird ein wochentlicher Takt verwendet und die Ergebnisse mit entsprechendem Zeit-

stempel versehen.
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7 Zusammenfassung

In diesem Vorhaben sind gezielte Entwicklungsarbeiten am Rechencode COCOSYS zur
verbesserten Simulation von spezifischen Phanomenen in Containments von Leichtwas-
serreaktoranlagen durchgefiihrt worden. Die erzielten Modellverbesserungen betreffen
physikalische Modelle zu den Phdnomenen des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens (im
COCOSYS-Modul NewAFP), zur Thermohydraulik (im COCOSYS-Modul THY) und zum
Schmelzeverhalten im Containment (im COCOSYS-Modul CCI). Dabei sind Phdnomene
betrachtet worden, die bei Unfallbedingungen bzw. Bedingungen schwerer Storfalle auf-
treten, wie auch Phdnomene, die beim Betrieb bzw. bei Storféllen relevant sind. Im Rah-
men dieser Arbeiten sind sowohl aktuelle wissenschaftliche Erkenntnisse aus der Reak-
torsicherheitsforschung zu den Phanomenen als auch der Erfahrungsrickfluss von

Anwendern bei der GRS und bei externen Organisationen integriert worden.

Ein wesentlicher Meilenstein dieses Vorhabens stellt die verbesserte Kopplung zwischen
COCOSYS und ATHLET bzw. ATHLET-CD dar. In der GRS-Rechenkette AC? sind ge-
koppelte Simulationen mit diesen Einzelcodes nétig, um die Phdnomene an der Schnitt-
stelle zwischen den Rechengebieten der Codes bzw. die Wechselwirkungen zwischen
Containment und Primarkreis bei der Berechnung von Zustdnden im Containment de-
tailliert berticksichtigen zu kénnen. Die Integration der genannten Einzelprogramme in
AC? erfordert eine Zusammenfihrung der Strategien fir alle drei Codeentwicklungen
und eine Harmonisierung bzw. Anpassung des Erscheinungsbildes und der Schnittstel-
len (zwischen den Einzelcodes sowie zum Anwender) sowie der nétigen Arbeitsschritte
fur die Weitergabe neuer Versionen des Programmpakets an andere Nutzer. Hierzu sind

im Rahmen des Vorhabens wesentliche Beitrdge geleistet worden.

Mit den durchgefiihrten Arbeiten wird gewahrleistet, dass COCOSYS fur aktuelle und
zuklnftige Fragestellungen anwendbar ist und die GRS den Stand von W&T weiterhin

mitpragen kann.

Arbeiten zur Kopplung der Rechencodes in AC?

Waéhrend eines gekoppelten Rechnungslaufs missen periodisch Daten zwischen den
Einzelcodes ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS ausgetauscht werden. Dies regelt
die Kopplungsmethode auf der Basis der vordefinierten Schnittstellen in den Rechenpro-

grammen.
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Die Kopplungsmethode spezifiziert, wie Informationen zwischen den einzelnen Pro-
grammteilen ausgetauscht werden. Diese Kopplungsmethode muss einerseits der sach-
gerechten Kopplung von Phanomenen und technischen Prozessen, und andererseits
die softwaretechnische Kapselung von Programmeinheiten beriicksichtigen. So ist der
Eintrag von Spaltprodukten in die Atmosphéare des Containments durch ein Leck im Pri-
markreis ein sachlicher Kopplungsaspekt zwischen ATHLET-CD (Spaltprodukttransport
im Primarkreis) und COCOSYS (Spaltprodukttransport im Containment). Dagegen ist die
Kapselung von Daten und ausfiihrbarem Code in Form von voribersetzten Programm-
Bibliotheken und dynamischem Speicher, sowie die softwaretechnische Methode, zu be-
stimmten Zeiten flexibel Speicherzugriffe zwischen den gekoppelten Codes zu ermdgli-
chen (z. B. zum Spaltproduktaustrag zwischen ATHLET-CD und COCOSYS), ein soft-

waretechnischer Aspekt.

Sowohl die Kopplungsmethode als auch die Schnittstelle miissen so angelegt sein, dass
Anderungen hieran, z. B. bei notwendigen Anderungen an der Dateniibergabe aufgrund
der Weiterentwicklungen von Einzelmodellen, méglichst fehlerfrei und mit geringem Auf-
wand erfolgen kénnen. Ein Kernpunkt des Vorhabens war die Erstellung einer verbes-
serten Kopplungsmethode zwischen den Einzelcodes COCOSYS und ATHLET /
ATHLET-CD. Die bislang genutzte Software-Technik zur Kopplung war im Hinblick auf
die genannten Anforderungen nicht zukunftsfahig. Aus diesen Griinden wurde in diesem
Vorhaben eine neue, geeignete Kopplungsmethode zwischen COCOSYS und
ATHLET/ATHLET-CD erarbeitet und etabliert.

Alle relevanten sachlichen (bzw. physikalischen) Kopplungen sind nun in AC? prinzipiell
realisiert. In friheren Programmversionen gab es bei dem Warmedurchgang von
ATHLET-Strukturen der Kihlkreislaufe nach COCOSYS Vereinfachungen: Unter Kennt-
nis von Druck und Temperatur im angebundenen Containmentraum wurde der War-
mestrom von ATHLET berechnet und in die entsprechende COCOSYS-Zone eingebun-
den, d. h., dass die containmentseitigen Warmeubergangsmodelle in COCOSYS, z. B.
zur freien Konvektion, zur Berechnung dieser Warmedurchgange nicht genutzt werden
konnten. In diesem Vorhaben ist die Nutzung der COCOSY S-Warmelbergangsmodelle
sukzessive in den gekoppelten Rechnungen ermdoglicht worden. Die Verfiigbarmachung
aller COCOSYS-Modelle in der Kopplung zu ATHLET soll im Nachfolgevorhaben fertig-

gestellt werden.

Weiterhin wurde an der Veroffentlichung einer ersten (AC?_v1.0, November 2018) und
einer zweiten Version (AC22019.1, Juli 2020) von AC? mitgewirkt, die auf dem
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Codeportal der GRS (https://user-codes.grs.de/) fur lizensierte Anwender bereitgestellt

werden. Es wurde ferner eine Standardisierung der gekoppelten Anwendung der Codes
im Rahmen von AC? erarbeitet, sodass der Nutzer mit Unterstiitzung einer graphischen
Oberflache (GUI) mit wenigen Interaktionen eine gekoppelte Rechnung starten kann.

Arbeiten am neuen Modul zum Aerosol- und Spaltproduktverhalten: NewAFP

Die Modelle zum Aerosol- und Spaltproduktverhalten sind in einem entsprechenden
COCOSYS-Modul untergebracht. Seit Anbeginn der COCOSY S-Entwicklung war dieses
Modul unter dem Namen AFP (Aerosol Fission Products) gepflegt und aktualisiert wor-
den. Das Modul AFP besitzt jedoch verschiedene Einschrankungen. Hierzu zéahlt u. a.,
dass AFP in verschiedenen Programmteilen bzw. Modellen unterschiedliche Bilanzen
fur Stoffmengen fuhrt und diese daher nicht einheitlich bzw. konsistent auf allen Ebenen
(Molekilen, Elementen oder Isotopen) sind. Ferner erlaubt das Konzept von AFP z. B.
nicht die Berlicksichtigung unterschiedlicher Randbedingungen auf realen Strukturen in
einem Raum fir die relevanten Phanomene bei Warmeulbergangen (z. B. Kondensation)
und Aerosoltransportprozessen (z. B. Abwaschen von Aerosolen) und lodchemie. Auch
sind inkonsistente Beschreibungen der Geometrien zwischen den Aerosol-, lod- und
Spaltproduktmodellen in AFP und im THY-Modul méglich, die vom Nutzer verhindert
werden mussten. Zudem entspricht die Programmierung von einzelnen Programmteilen
in AFP nicht mehr dem AC2-Standard.

Eine Umstrukturierung des Moduls AFP fiir das Aerosol- und Spaltproduktverhalten war
bereits Gegenstand von RS1532 /SPE 17/. Basierend auf den Vorarbeiten sind mit
Ablauf dieses Vorhabens die meisten relevanten Modelle aus der alten Struktur des
AFP-Moduls in die neue Struktur inhaltlich tGberfiihrt worden. Hierbei zeigte sich, dass
die zunachst als Umstrukturierung angedachte Weiterentwicklung den gestellten
Anforderungen nicht gerecht werden konnte, sodass eine vollstandige
Neuprogrammierung des Moduls erforderlich wurde. Aufgrund dieses Sachverhaltes
wurde das neue Modul NewAFP genannt. In NewAFP sind auch erweiterte bzw. neue
Modelle verfugbar, z. B. fir das Abwaschen von unléslichen Aerosolen von Strukturen,
die Wechselwirkung von Silber-Aerosolen mit fliichtigem lod oder das Auswaschen von

gasférmigen lodspezies in Sprihsystemen tUber mehrere Zonen hinweg.

In diesem Vorhaben wurden umfangreiche Einzelarbeiten durchgefihrt, um NewAFP im
Hinblick auf die bendtigte Anwendungstauglichkeit (was z. B. die Stabilitat und Belast-

barkeit der berechneten Aussagen angeht) auf einen Stand zu bringen, der es
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ermaoglicht, das neue Modul als Vorab- bzw. 3-Version an andere Organisationen wei-

terzugeben, um es fir Forschungszwecke einzusetzen.

Mit NewAFP sind bereits erste Analysen von internen und externen Anwendern (z. B.
Framatome, KIT) durchgefihrt worden. Die Arbeiten sind noch nicht abgeschlossen, da
die GRS-Rechenkette hinsichtlich der Berechnung von Nuklidinventaren in Reaktorker-
nen zurzeit auf den von GRS und PSI gemeinsam entwickelten Rechencode VENTINA
umgestellt wird, womit starke Auswirkungen auf die Modelle in NewAFP bzgl. des Isoto-

penverhaltens verbunden sind.

Verbesserungen von thermohydraulischen Einzelmodellen

Die COCOSYS-Modelle zur Thermohydraulik im Containment sind weitgehend validiert.
Die hier durchgefuhrten Arbeiten betreffen verschiedene Einzelphédnomene:

In vielen fortschrittlichen Reaktorkonzepten ist als ultimative Wéarmesenke die passive
Warmeabfuhr Uber die AuRenwand des Containments vorgesehen. Bei der Simulation
der Kuhlung einer hei3en Struktur mit einem ablaufenden Wasserfilm mit COCOSYS
hatte sich in Einzelféllen gezeigt, dass unter siedenden Bedingungen des Wasserfilms
und beginnendem Trockenfallen der Oberflache unrealistisch hohe Wassertemperaturen
berechnet werden kdnnen. Dieser Aspekt wurde im Vorhaben untersucht. Zur Berech-
nung der benetzten Flache durch Wasserfilme auf einer Struktur steht in COCOSYS das
von KIT Karlsruhe entwickelte Rivulet-Modell /HUA 15a/ zur Verfigung. Das Modell
wurde im Vorhaben RS1579 in einem Datensatz zur Simulation des Warmetbergangs
bei der ContainmentauRenkiihlung fur die WAFT-Anlage angewendet, um mdglichen
Bedarf fir Modellverbesserungen zu identifizieren. In diesem Zusammenhang wurden
erganzende Verbesserungen im Ldsungsverfahren fir die Ermittlung der Wasserfilm-
temperatur erprobt, die aber noch nicht zufriedenstellend sind. Nach Rucksprache mit
Experten bei KIT sollen nun die existierenden Modelloptionen zur Simulation von Was-
serfilmen (d. h. fir Bedingungen bei Verdampfung oder Kondensation) tberarbeitet und
ihre Einbindung in COCOSYS harmonisiert werden. Diese Verbesserungen sollen im

Rahmen des geplanten KIT-Projektes VEKOCO erfolgen.

Bei Auslegungsstorfallen und Unféllen in Kernkraftwerken kdnnen im Containment unter
bestimmten Bedingungen gasférmige Gegenstromungen, zum Beispiel in engen Stro-
mungsverbindungen zwischen Raumen, auftreten. Deren Einfluss auf die Thermohy-
draulik im Containment war noch nicht ausreichend untersucht. In diesem Vorhaben sind

die wichtigsten Regimes bei einer gasférmigen Gegenstrdimung identifiziert worden.
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Darauf aufbauend ist ein neuer Modellansatz, der eine Naherung der physikalischen
Einflusse bei den einzelnen Regimes erlaubt, in COCOSYS implementiert worden.
Grundlegende Annahme dieses Ansatzes ist, dass Druckverluste aufgrund von Turbu-
lenzen bei gasformigen Gegenstromungen in engen Stromungsverbindungen maoglich
sind. In der Anwendung auf realistische Szenarien in den Versuchsanlagen PANDA und
THAI+ wurde die Relevanz dieses Phdnomens studiert. Die resultierenden Effekte des
neuen Modells wurden dabei numerisch untersucht und offene Modellparameter anhand
eines Vergleichs mit einer CFD-Simulation ausgewertet. Mit dem neuen Modellansatz
koénnen lokale Stromungsgeschwindigkeiten genauer simuliert werden. Dies kann fur lo-
kale Effekte in den Stromungsverbindungen von Bedeutung sein, die von den lokalen
Stromungsgeschwindigkeiten beeinflusst werden, wie z. B. das Ablagern bzw. Aufwir-

beln von Aerosolen.

Im Lumped-Parameter-Konzept von COCOSYS werden Raume des Containments bzw.
von Versuchsanlagen durch Kontrollvolumina (Zonen) abgebildet. Im Nichtgleichge-
wichts- und DRASYS-Zonenmodell von COCOSYS wurde bislang ein konstantes Ge-
samtvolumen der Zone angenommen. In der Praxis sind Fragestellungen von Interesse,
zur Klarung derer eine prozessabhangige Volumenanderung beriicksichtigt werden
sollte. Z. B. bewirken in den Nasskondensatoren in WWER-440/213-Anlagen Druckdif-
ferenzen Uber die 3 mm dinnen Stahlwéande eine elastische Verformung und damit Vo-
lumenanderungen der anliegenden Zonen, was den Druckaufbau ebenfalls beeinflusst.
Daher wurden im Vorhaben Arbeiten durchgefihrt, um die Auswirkung einer prozessab-
hangigen Volumené&nderung auf die Thermohydraulik zu berticksichtigen. In relevanten
Zonen wird jetzt in COCOSYS das totale Volumen als Integrationsgrof3e gefiihrt und ist
damit prinzipiell in einzelnen oder verbundenen Zonen prozess- oder zeitabhangig ver-
anderbar, was dann bei der Losung der Differentialgleichungen fur den Zonenzustand
beriicksichtigt wird. Die prinzipielle Mdglichkeit der Anderung des totalen Zonenvolu-
mens konnte bereits anhand eines einfachen 2-Zonen-Modells ohne Quellen und Sen-

ken gezeigt werden.

Geflutete Raumbereiche bzw. Wasserpools kdnnen in COCOSYS mit dem Nichtgleich-
gewichtszonenmodell simuliert werden. In diesem Modell kann eine Zone teilweise mit
Wasser geflillt sein (Sumpf oder Wasserpool), welches nicht im thermischen Gleichge-
wicht mit der Atmosphéare steht. Der Wasserstand in einer Zone kann sich tber spezielle
Stromungsverbindungen mit Nachbarraumen (bzw. Zonen) ausgleichen. Wenn ein kom-
plettes Auffillen von Raumbereichen mit Wasser berticksichtigt werden soll, kann dies

mit Hilfe einer weitergehenden Unterteilung der Kontrollvolumina im Bereich des
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Wassers unter Nutzung der Stromungsverbindungen des ATM_FULL-Typs simuliert
werden. Uber ATM_FULL-Verbindungen wird sowohl Gas als auch Wasser zwischen
COCOSYS-Zonen transportiert. In diesem Arbeitspaket wurden verschiedene Korrektu-
ren und Verbesserungen zur Simulation von Raumflutungen durchgefihrt. Ergénzt wur-
den z. B. die automatische Berechnung der charakteristischen Lange und die korrekte
Aufteilung von segmentierten Flachen (d. h. in Bezug auf die Aufteilung von Flachenan-
teilen einer Struktur Gber und unter Wasser) bei veranderlichem Wasserspiegel fur die
Ermittlung von Warmeubergangskoeffizienten in den verschieden Warmeubergangsmo-
dellen in COCOSYS. Ferner wurden Verbesserungen in der Ermittlung (Detektion) von
gefullten Zonen und der weiteren numerischen Behandlung dieses Zonenzustandes

durchgefuhrt.

Modellverbesserungen zur Simulation des Ex-Vessel-Schmelzeverhaltens

Bei einem Kernschmelzunfall kann nach Versagen des RDB Kernschmelze ins Contain-
ment ausgetragen werden. Die Wechselwirkung dieser Ex-Vessel-Kernschmelze mit
Strukturen wird mit dem COCOSY S-Modul CCI (Corium-Concrete-Interaction) simuliert.
Dieses besteht im Kern aus einer gemeinsam mit IRSN erarbeiteten Version des Re-
chencodes MEDICIS /NEA 17a/ zur Simulation von Schmelze-Beton-Wechselwirkungen
(MCCI). Das Modul ist im Rahmen von Benchmarks und Code-Vergleichen vielfach un-
tersucht und validiert worden. In diesem Arbeitspaket sind mogliche Rickwirkungen aus
aktuellen Fortschritten im internationalen Kenntnisstand (u. a. zu neuen Daten fur
Schmelze-Beton-Wechselwirkung mit basaltischem Beton wie im KKW Fukushima
Daiichi) auf den Modellstand im CCI-Modul ausgewertet worden. Verbesserungen am
Modellstand erfolgten vor allem auf der Basis von Ruckflissen aus einzelnen Anwen-
dungen, in denen Einzelprobleme unter bestimmten Randbedingungen aufgetreten wa-

ren (z. B. zur Datenkommunikation zwischen CCI- und anderen Modulen in COCOSYS).

Weiterhin wurden Arbeiten durchgefuhrt, um zukinftig in Unfallsimulationen mit
COCOSYS eine sogenannte Schuttbettkonfiguration zu bericksichtigen. Die durchge-
fuhrten Arbeiten schaffen eine Modellbasis, um die Vorgange nach Eintrag von Kern-
schmelze in wassergefillte RAume im Containment zu bertcksichtigen, die zu einer aus-
reichenden Fragmentierung der kompakten Kernschmelze fihren kdénnen. Mit dem
mechanistischen Rechencode COCOMO /BUC 16/, der zur Simulation der Entstehung
und Kihlung eines Schiittbettes aus Schmelzepartikeln beim IKE Universitat Stuttgart
entwickelt wird, wurde eine Matrix von reprasentativen Rechenféllen und -ergebnissen

erzeugt, die die zu erwartenden Anfangsbedingungen bei mdglichen
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Schittbettszenarien in einer Reaktoranlage naherungsweise abdeckt. Der fur
COCOSYS verfolgte Modellansatz sieht vor, dass nach der Charakterisierung des
Schuttbettes (wie z. B. Hohe des Schuttbettes, Porositat, Partikelgrof3en etc.) die Kuhl-
barkeit des Schiittbettes auf Basis dieser Ergebnismatrix ausgewertet wird. Im Falle der
positiven Beurteilung der Schittbettkiihlbarkeit soll die Kithlung der Ex-Vessel-Schmelze
in Form einer Schittbett-Konfiguration zuklnftig weiter in COCOSYS simuliert werden
kénnen. Die Arbeiten sollen im nachfolgenden Projekt mit der Erganzung einer entspre-
chenden Schittbettcharakterisierung im Modellumfang des CCI-Moduls fortgefuhrt wer-

den.

Fur die Betrachtung der Ruckhaltung einer kompakten Kernschmelze im Containment
im Rahmen eines Core-Catcher-Konzeptes (wie beim EPR oder beim WWER-1200) mit
Klhlung der Schmelze durch Wasser nach Flutung von Kihlkanalen an Seitenwan-
den / Boden und freier Oberflache der Schmelze wurde im Vorhaben ein generisches
Modell in COCOSYS entwickelt und implementiert. Dieses wird zurzeit im COCOSYS-
Validierungsvorhaben RS1579 erprobt. Verbesserungsbedarf wurde bereits fiir die Be-
ricksichtigung von Siedevorgangen an heil3en Strukturen unter Wasser identifiziert. Ge-
eignete Modellverbesserungen zu diesem Phénomen sollen in einem separaten Vorha-

ben erarbeitet werden.

Fur die Analyse von Schmelzeausbreitungen steht COCOSYS-Nutzern das separate
Modell LAVA zur Verfigung. Der gultige Anwendungsbereich umfasst aber nicht alle
moglichen Randbedingungen. Daher kann LAVA nicht fir jeden Fall von Schmelzeaus-
breitungsvorgéngen als generelles Analysewerkzeug zur standardmafigen Anbindung
an COCOSYS verwendet werden. Stattdessen ist basierend auf Vorarbeiten in /SPE 12/
ein auf theoretischen Grundlagen basierendes Diagnoseverfahren fiir Schmelzeausbrei-
tungsvorgange in COCOSYS eingebaut worden. Die Diagnose beruht auf den entkop-
pelt betrachteten, konkurrierenden Prozessen Ausbreitung und Erstarrung. Es werden
bewdahrte, theoretische Naherungen fur die Berechnung einer zeitabhéngigen Position
der Schmelzefront im Ausbreitungsraum verwendet und eine mittlere Hohe des Schmel-
zevolumens im Ausbreitungsraum unter der Annahme abgeschétzt, dass sich die
Schmelze nicht abkuhlt. Dies wird mit der zeitlich zunehmenden Krustendicke vergli-
chen, die durch den Einfluss der Abkihlung entsteht. Es wird angenommen, dass die
isotherm gerechnete Ausbreitung gestoppt wird, sobald diese Krustendicke einen kriti-
schen Anteil an der mittleren Schmelzehdhe erreicht hat bzw. diesen tbersteigt. Am Bei-
spiel des Experimentes ECOKATS-1 wurde gezeigt, dass fir die Bewertung der Aus-

breitungseffizienz eine signifikante Unsicherheit zu bertcksichtigen ist. Fir die
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Verwendung des Kriteriums in COCOSYS wird basierend auf empirischen Auswertun-
gen von Experimenten mit Schmelzeausbreitung ein Referenzwert sowie ein entspre-

chender Unsicherheitsbereich empfohlen.

Querschnittsaktivitaten

In dem Vorhaben erfolgte ein intensiver fachlicher Austausch mit internationalen Exper-
ten und Arbeitsgruppen zu den fachlichen Einzelzielsetzungen des Vorhabens. Es wurde
an relevanten Arbeitsgruppen von IAEA, OECD, NUGENIA mitgewirkt und an internati-

onalen Fachkonferenzen teilgenommen.

In Abhéngigkeit des Entwicklungsfortschritts werden allen COCOSYS- bzw. AC?-
Anwendern regelmafig neue, validierte Programmversionen Uber ein Web-Portal zur
Verfligung gestellt. Zahlreiche Riickflisse von internen und externen Anwendern wurden

zeitnah ausgewertet und mdgliche Verbesserungen von COCOSY'S geprift.

Mit dedizierten Arbeiten und Techniken wurden die Vorgaben der GRS fir die Qualitats-
sicherung bei der Codeentwicklung im Vorhaben umgesetzt. Dies umfasst z. B. die Nut-
zung aktueller Methoden und Tools des Softwaremanagements, die durch den in 2020
erfolgten Umstieg zum Softwaremanagementsystem GitLab verfligbar geworden sind,
wie auch den Ausbau der regelmaRigen Uberpriufung des Codeentwicklungsfortschrittes
im Rahmen einer Continuous-Integration-Methodik (Cl) sowie durch das Regressions-
testen. Da COCOSYS als Modul des Programmpakets AC? zur Verfugung gestellt wird,
riickt hierbei auch die gekoppelte Anwendung starker ins Blickfeld.

Ausblick

Die in diesem Vorhaben vorgenommenen Arbeiten zur Weiterentwicklung von
COCOSYS und zur Integration von COCOSYS in AC? haben wesentlich dazu beigetra-
gen, dass Anwender innerhalb und auRerhalb der GRS Zustande und Vorgange in Con-
tainments von Leichtwasserreaktoren umfassend und nach neusten wissenschaftlichen
Erkenntnissen untersuchen und bewerten kénnen. Dabei wurden weitere Arbeitspunkte
und Verbesserungspotentiale identifiziert, die im Rahmen eines Nachfolgevorhabens be-

arbeitet werden sollen. Die aus Sicht der GRS wichtigsten Arbeitspunkte sind wie folgt:

— Nachdem in diesem Vorhaben damit begonnen wurde, die Nutzung der

COCOSYS-Warmelbergangsmodelle  sukzessive in  den gekoppelten
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Rechnungen zu ermdglichen, soll dies in einem nachsten Schritt fur alle Gbrigen
Modelle umgesetzt werden.

Im Bereich der Thermohydraulik gibt es hinsichtlich der adaquaten Beriicksich-
tigung heiRer Strukturen (unter Wasser) sowie des Warmetbergangs an Struk-
turen, deren Geometrie von einfachen Platten bzw. Zylindern abweicht, weiteren
Entwicklungsbedarf. Ferner soll ein Modell erstellt werden, mit dem der Warme-
Uibergang an der AuRenseite der Warmetauscherrohre von Gebédudekondensa-
toren die relevanten Regimes (Konvektion, diffusionskontrollierte Kondensation,
Warmeleitung durch die Wasserhaut) fur sowohl horizontale als auch vertikale
Rohre/Rohrbundel berechnet werden kann.

Das bereits bei der GRS und externen Partnern verwendete Modul NewAFP zur
Untersuchung des Aerosol- und Spaltproduktverhaltens enthalt Modell-Neuent-
wicklungen, z. B. fiir das Abwaschen von unldslichen Aerosolen von Strukturen,
die Wechselwirkung von Silber-Aerosolen mit flichtigem lod oder das Auswa-
schen von gasférmigen lodspezies in Spriuhsystemen tber Zonengrenzen hin-
weg. In Nachrechnungen von Einzel-Effekt-Versuchen zeigen diese Modelle
zwar grof3es Potential, sollten aber in ihrer Wechselwirkung mit anderen Effek-
ten, z. B. in der Nachrechnung von Integral-Experimenten bzw. Anlagenanwen-

dungen noch weiter untersucht werden.

Im Hinblick auf das Ex-Vessel-Schmelzeverhalten und aufbauend auf den vor-
handenen Rechendaten zur Dryout-Warmestromdichte in Ex-Vessel-Schittbet-
ten erscheint es zielfiihrend, in COCOSYS ein ablauffahiges Modell zu integrie-
ren, um in Unfallsimulationen eine sogenannte Schittbettkonfiguration als
Alternative zur nicht kiihlbaren MCCI-Konfiguration zeitabh&ngig simulieren zu

kdnnen.
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