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Kurzfassung

Die vorliegende Arbeit im Vorhaben 4719R01377 (Optimierung der bestehenden Unfall-
analysen hinsichtlich der Jodfreisetzung aus dem Reaktorkuhlkreislauf unter Beriicksich-
tigung neuer Erkenntnisse (z. B. IRSN)) wurde im Rahmen des Gesamtvorhabens
4719R01370 (Untersuchungen zu sicherheitstechnischen Fragestellungen fur Anlagen
im Leistungsbetrieb) erstellt. Sie beinhaltet die Ertlichtigung von Analysen zu kerntech-
nischen Unféllen auf Basis von MELCOR-Simulationen hinsichtlich der Freisetzung gas-
férmigen lods aus dem Reaktorkuhlkreislauf auf Grundlage der Verwendung fortschritt-
licher Module in der Rechenkette AC2 (ATHLET-CD, COCOSYS). Das Vorhaben steht
dabei im Zusammenhang mit dem Vorhaben 4718R01313, welches sich mit der lodche-

mie im Sicherheitsbehalter beschaftigt hat.

Die Arbeiten umfassten eine ausgiebige Literaturrecherche hinsichtlich der lodchemie
innerhalb des Reaktorkuhlkreislaufes und einer detaillierten Betrachtung der in ATHLET-
CD gegebenen Module, die im Zusammenhang mit der lodfreisetzung stehen (SAFT,
FIPREM). Ferner sind diese Module fur Analysen von Unféllen auf Basis von MELCOR-
Simulationen nutzbar gemacht worden. Unter Verwendung der Ergebnisse aus diesem
Vorhaben, welches sich mit der Freisetzung von lod aus dem Reaktorkiihlkreislauf be-
schaftigt und der Ergebnisse des Vorhabens 4718R01313, ist ein integraler Vergleich
zwischen der Rechenkette AC2 und MELCOR mit einem ertlichtigen Eingabedatensatz

ermoglicht worden.

Die Umsetzung der Nutzbarmachung ist durch zwei Methoden durchgefthrt worden, wel-
che als ,direkte und ,phanomenologische” Umsetzung bezeichnet werden. Im ersteren
Fall ist eine ATHLET-CD-Simulation durchgefiihrt worden, deren Ergebnisse in ein Ta-
bellenwerk (Freisetzung von lodspezies, abgelagerte Nachzerfallsleistung etc.) in
MELCOR eingegeben worden sind, welche dann mit Radionuklidquellen das AC2-
Ergebnis in die MELCOR-Simulation eingebracht haben.

Die zweite Umsetzung impliziert die Durchfihrung von ATHLET-CD-Simulationen unter
Variation relevanter Parameter. In der Analyse der freigesetzten lodspezies konnten
Korrelationen zwischen der Freisetzung in den Sicherheitsbehélter und messbaren Gro-
Ren wie gemitteter Dampftemperatur im oberen Plenum erkannt werden. Diese Korrela-
tionen sind in MELCOR als Funktion eingegeben worden, die mit Radionuklidquellen

verknupft worden sind.



Der integrale Vergleich zwischen ertiichtigter MELCOR-Simulation und AC2-Vergleichs-
simulation zeigt signifikante Unterschiede, so dass eine Verwendung lediglich unter ge-
nauer Betrachtung der thermohydraulischen Bedingungen maglich ist, welche ahnlich zu
sein haben. Fir eine Betrachtung der Bandbreite der Freisetzung gasférmiger lodspe-
zies aus dem Reaktorkuhlkreislauf sind die in diesem Vorhaben gewonnenen Erkennt-

nisse sehr nutzlich.



Abstract

The work in this project with the denotation 4719R01377 (Optimierung der bestehenden
Unfallanalysen hinsichtlich der Jodfreisetzung aus dem Reaktorkihlkreislauf unter Be-
riicksichtigung neuer Erkenntnisse (z. B. IRSN), Optimisation of the Given Severe Acci-
dent Analyses Regarding the lodine Release from the Reactor Coolant System Consi-
dering new Realisations (e.g. from IRSN)) has been conducted in the context of the pro-
ject denoted as 4719R01370 (Untersuchungen zu sicherheitstechnischen Fragestellun-
gen fur Anlagen im Leistungsbetrieb, Analyses of Subjects Concerning the Nuclear Sa-
fety in Full Power Operation). The subject of this project is the improvement of analyses
of severe accidents in nuclear power plants based on MELCOR simulations regarding
the release of gaseous iodine from the reactor cooling system using sophisticated mod-
ules in the simulation code framework AC2 (ATHLET-CD, COCOSYS). This project is
associated with the project 4718R01313 which treats the iodine chemistry in the contain-

ment.

The work comprises an exhaustive literature research with respect to the iodine chemis-
try inside the reactor cooling system and a detailed inspection of the modules given in
ATHLET-CD corresponding to the iodine release (SAFT, FIPREM). Moreover, these
modues were being utilised for analyses based on simulations performed with MELCOR.
Using the results of this project treating the iodine release from the reactor cooling sys-
tem and the results from the project 4718R01313, an integral comparison between the

code AC2 and MELCOR with an improved input deck was performed.

The mentioned utilisation was realised by two different methods denoted as “direct” and
“phenomenological” realisations. For the direct realisation a ATHLET-CD simulation was
performed whose results were recorded in a table framework (release of iodine species,
deposited decay power etc.) in MELCOR which in turn was connected to radionuclide
sources. Correspondinly, the results from the AC2 simulation were implemented in the
MELCOR simulation.

The second realisation implies the performance of a spectrum of simulations with
ATHLET-CD using varied parameters relevant to the iodine chemistry. During the anal-
ysis of the released iodine species, correlations between the release into the contain-
ment and measurable quantities such as averaged steam temperature inside the upper
plenum could be recognised. These correlations were implemented in a MELCOR input
deck as a control funcion block connected to radionuclide sources.



The integral comparison between the improved MELCOR simulation and the AC2 simu-
lation shows significant differences so that an application has to be done with great care
regarding the thermohydraulic conditions which have to be comparable. The results from
the variation simulations are very useful for an estimation of the bandwidth of the release

of gaseous iodine specied.
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1 Einleitung, Aufgabenstellung und Zielsetzung

Eine zentrale Aufgabe der GRS ist die Gewinnung wissenschaftlicher Erkenntnisse so-
wie die Entwicklung neuer Methoden auf dem Gebiet der Reaktorsicherheit, um den ho-
hen Sicherheitsstand deutscher Kernkraftwerke weiter zu verbessern. Sie liefert durch
wissenschaftlich abgesicherte Analysen und Bewertungen einen Beitrag, um den Stand
von Wissenschaft und Technik weiterzuentwickeln sowie Mensch und Umwelt vor Ge-
fahren und Risiken kerntechnischer Anlagen zu schitzen. Die GRS verfolgt mit diesem
Eigenforschungsvorhaben zudem das grundsétzliche Ziel ihnre Kompetenz und Aussa-
gefahigkeit zu sicherheitstechnischen Fragestellungen fir Anlagen im Leistungsbetrieb

auf dem Gebiet der Unfallanalytik zu starken.

lonisierende Strahlung ist in Bezug auf Reaktoren bei schweren Unfallen mit dem Begriff
des Quellterms verknupft, welcher die Freisetzung von Radionukliden bzw. deren nuk-
lidspezifische Aktivitat in die Anlagenumgebung inklusive der Information um den Frei-
setzungsort beschreibt. Letzterer wird wiederum vom Freisetzungspfad innerhalb der
Anlage bestimmt. Bei der Spaltung von U-235 und Pu-239 wird ein breites Spektrum an
Radionukliden produziert (siehe Abb. 1.1), die z. B. in /SSK 04/ fiir Leistungsreaktoren
aufgelistet sind. Von diesen Nukliden sind nur einige fiir den Quellterm radiologisch re-
levant. Hierzu gehoren Cs-137 (Casium) und 1-131 (lod). Im Falle von 1-131 handelt es
sich um einen g~-Strahler, dessen Aktivitat mit einer relativ kleinen physikalischen Halb-

wertszeit von Ty P = 8,0252 d /IAE 20/ (A = Ny_y31 = —— - Ni_131, Qualitatsfaktor
1/2

1) relativ hoch ist und dessen mittlerer 8-Emissionsenergie mit (Ez='*') = 181,85 keV

bzw. y-Energie von (E,35") = 381,989 keV) /IAE 20/ ebenfalls relativ hoch ist. Die relativ

geringe Halbwertszeit fuhrt automatisch zu einer relativ hohen Aktivitat. Die Halbwerts-
zeit ist allerdings nicht klein genug damit der substanzielle Teil bereits vor der Freiset-

zung (durch eine gefilterte Druckentlastung etwa, die im Falle eines Station Blackouts

nach ca. ty"®® ~ 2d (,Problem“-Zeit des Beginns der gefilterten Druckentlastung

nach RESA (t) = tapschar = 0,0 ) gemaR Analysen in /GRS 01/) zerfallen wiirde

(Nﬂo (t;/ent.-Beg.) ~ 0,84—).

Ersichtlicherweise ist fur die Bewertung der Relevanz eines Radionuklids im Unfallsze-
nario ebenfalls zu bericksichtigen, ob sich eine relevante Menge dieses Isotops im Re-
aktorkern befindet, welches dann freigesetzt werden kann. GemaR Tab. 2-7 ist in
ISSK 04/ eine Anfangsaktivitat von ca. A;_;31(Eapschaie) = 3,1 108 Bq in einer DWR-



Referenzanlage am Zyklusende vorhanden. Hierzu tragt das Leitnuklid Kr-88 mit einer
Anfangsaktivitat von Ag,_gs(tapschai) = 2,3 - 1018 Bq im Reaktorkern bei, dessen Strah-

lungsenergie (Eg"~%°) = 365,34 keV bzw. (E)},%®) = 1.950,461 keV /IAE 20/ betragt. Je-

doch betragt die Halbwertszeit lediglich T, , °*P™** = 2,825 h /IAE 20/, so dass die Ak-

tivitat Kr-88 zu Beginn eines Ventings in einem SBO-Szenario (s.0.) bereits substanziell

abgefallen ist (Nﬁ (g™ P%) ~ 8-1076),
0

In Bezug auf die radiologische Wirkung von radioaktivem lod auf den Organismus sei
auf die SSK-Empfehlung zur Verwendung von Jodtabletten zur Jodblockade der Schild-

drise bei einem Notfall von radioaktivem Jod /SSK 18/ verwiesen.

Die Quelltermermittlungen basieren in der GRS zu einem grof3en Anteil auf Berechnun-
gen mit dem Integral-Code MELCOR und zu einem geringeren Teil auf Simulationen des
Codes ATHLET-CD gekoppelt mit COCOSYS /COC 20/ bzw. auf ASTEC /AST 15/. Das
Programm MELCOR ist aus mehreren Programmpaketen zusammengesetzt, welche fur
die Simulation verschiedener Phdnomene wéhrend eines schweren Unfallablaufs zu-
sténdig sind wie beispielsweise die Thermohydraulik (CVH- und HS-Paket), die Kernzer-
storung (COR-Paket), die Schmelze-Beton-Wechselwirkung (CAV-Paket) oder das Ver-
halten von radioaktiven Dampfen oder Aerosolen (RN-Paket) (siehe /SAN 17/). Auch
verfigt MELCOR tUber ein Modell zur lodchemie insbesondere in Bezug auf den Reak-
torsumpf. Dessen Verwendung wird jedoch vom Entwickler SANDIA derzeit nicht emp-
fohlen, da es beispielsweise zu groRen Bilanzfehlern (siehe /[HOR 10/) kommt und somit

nicht als validiert angesehen werden kann.

Basierend auf Analysen der lod-Freisetzung nach dem Reaktorunfall in TMI-2 (Anlage
Three Mile Island) wird in MELCOR lod lediglich als Verbindung mit Casium als Aerosol
oder Dampf von Csl aus dem Reaktorkihlkreislauf freigesetzt. Ohne das nicht-empfoh-
lene lod-Modell kann gasférmiges lod allenfalls durch Chemisorption aus Csl hervorge-

bracht werden.

Das mittlerweile beendete Vorhaben 4718R01313 (,Weiterentwicklung der Modell- und
Datenbasis zur Durchfihrung von Unfallanalysen fir die Fortschreibung eines einheitli-
chen Ereignisbaums*, welches vom 11.06.2018 bis zum 31.07.2021 bearbeitet wurde)
beschaftigte sich in Arbeitspaket 3.3 (,Erweiterung der Methoden flr deterministische
Unfallanalysen zur Bestimmung gasférmiger lodfreisetzungen*) mit der lodchemie im Si-

cherheitsbehalter. Die Idee flr dieses Vorhaben war, das fortschrittliche Modul, welches



im Code COCOSYS gegeben ist, fur Analysen auf Basis von MELCOR-Simulationen
nutzbar zu machen. Da diese Module standig einer Weiterentwicklung unterliegen, wird
dies als Stand von Wissenschaft und Technik angesehen. Mit Hilfe des Vorhabens sollen
die Analysen basierend auf MELCOR-Simulationen in Hinsicht auf die lodchemie ertlich-

tigt werden.

Beziglich des lod-Verhaltens innerhalb des Reaktorkihlkreislaufes (RKL) konnen die
Untersuchung in 4718R01313 keine neuen Einsichten liefern. Auch im Bereich des RKL
istin MELCOR ein aul3erst einfaches Modellverhalten gegeben. Aufgrund des Stoffmen-
geniberschusses von Céasium wird bei schweren Unféllen eine vollsténdige Verbindung
des lods an Casium angenommen. Entsprechend wird aus dem Brennstoff ausschliel3-
lich Csl freigesetzt. Eine gewisse Menge kann hierbei an Zirkalloy und rostfreiem Stahl
durch Chemisorption in I, und CsOH (Oxidation an H,O) umgewandelt werden. Einschla-
gige experimentelle Untersuchungen (siehe /IRS 15/ oder Kapitel 2) haben jedoch ge-
zeigt, dass auch gasformiges lod in nennenswerten Mengen aus dem RKL austreten
kann. Dies ist in erster Linie auf den Verlust von Casium als Reaktionspartner zurtickzu-
fuhren und auf kinetische Hemmung insbesondere in Bereichen mit steilen Temperatur-
gradienten bei den Unfallablaufen. Entsprechend bleibt die Reaktion von Casium mit lod
unvollstandig und lod kann in verschiedenen gasférmigen Spezies vorhanden sein (z. B.
HI, I, I, Kapitel 5.5.6.1 in /IRS 15/) und in den Sicherheitsbehdlter freigesetzt werden.

Ziel dieses Projektes ist es die aktuellen Erkenntnisse in der Forschung zur Freisetzung
des lods aus Brennstoff bzw. aus dem RKL aufzuarbeiten und sowohl fiir zukiinftige als
auch fir vergangene Analysen auf Basis von MELCOR-Simulationen nutzbar zu ma-
chen. Dies soll auf zwei Wegen geschehen: Zum einen sollen die in dem Referenzcode,
deren Modelle (SOPHAEROS fiir die lodchemie im RKL, FIPREM fir die Freisetzung
aus dem Brennstoff) als auf den Stand von Wissenschaft und Technik angesehen wer-
den, moglichst direkt in den MELCOR-Eingabedatensatz einer Referenzanlage imple-
mentiert werden und zum anderen sollen Zusammenhange aus Variationsrechnungen
mit diesen Programmen erkannt werden, um damit mdglichst einfache Regeln der lod-
freisetzung in den Eingabedatensatz einzupflegen. Mit solchen Regeln lieRen sich auch

frihere MELCOR-Simulationen korrigieren.

Mittels solcher Untersuchungen hinsichtlich der Freisetzung von lod aus dem RKL wer-
den jene Untersuchungen im Vorhaben 4718R01313 erganzt, so dass zukiinftige Simu-
lationen mit MELCOR von der Freisetzung aus dem Brennstoff bis hin zur Freisetzung

in die Anlagenumgebung auch in Hinsicht auf das in der ersten Phase einer Freisetzung



radiologisch besonders relevante lod auf Stand von Wissenschaft und Technik gebracht

werden.
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2 Kurzdarstellung des relevanten Standes von Wissenschaft
und Technik

2.1 Forschungsergebnisse zur Jodchemie wahrend des Ablaufes von Un-

fallszenarien in DWRSs

Die Berechnung der Freisetzungsraten von Jod nach Eintritt eines schweren Unfallsze-
narios in einem Druckwasserreaktor (DWR) setzen eine gute Kenntnis der im Sicher-
heitsbehalter und im Primarkihlkreislauf vorliegenden Form von lod voraus. Anfangliche
KKW-Auslegungsempfehlungen, die auf dem Konzept eines grofiten anzunehmenden
Unfalls basieren und im US-Regelwerk zu finden sind, /AEC 62/, basieren auf relativ
unsicheren Einschéatzungen. In diesen anfanglichen Zeiten der Nutzung der Kernenergie
wurde angenommen, dass lod hauptsachlich gasférmig in den Sicherheitsbehélter ge-
langt, die Literatur /AEC 74/ gibt diesbeziiglich einen Wert von 91 % elementaren lods

() an neben den Formen Jodwasserstoff (HI) und Casiumjodid (Csl).

Fir die Aufarbeitung verschiedener Reaktorunfalle wurden in /OAK 92/ Berechnungen
zur Jodchemie unter Unfallbedingungen im Reaktorkiihlsystem und im Sicherheitsbehél-
ter durchgefihrt. Die Annahmen aus den Regelwerken konnten dabei nicht bestatigt
werden. Liegt im Bereich des Kernes noch ein beachtlicher Anteil Jod in den Formen |
und HI vor, beispielsweise 9 % im Unfallablauf von Grand Gulf, zeigte sich aber, dass in
6 von 7 Unfallszenarien fast ausschlief3lich Csl den Reaktorkuhlkreislauf verlasst. In ei-
nem Unfallszenario sind die Bedingungen fir den Austritt von | und HI in relevanten
Mengen, 3,2 %, gegeben. Diese Berechnungen wurden unter Vernachlassigung der Re-
aktionen mit Oberflachen und der Anlagerung chemischer Substanzen an Oberflachen
durchgefuhrt. Nur fur die Verbindung Céasium-Hydroxid (CsOH) wurden die physikali-
schen Oberflacheneffekte explizit berticksichtigt. Die Starke der Wechselwirkungen mit
Oberflachen fuhrte dabei nicht zu genigend niedrigen CsOH-Dampfdriicken, die eine

Produktion von | aus Csl entsprechend der Reaktionsgleichung CsI + H,0 < CsOH + 1+
%Hz beginstigen kénnten. Fir die saurebasierte Reaktion von Csl mit Wasser muss

nach /OAK 92/ das Verhaltnis der Dampfdriicke CsOH zu H,O unterhalb des Gleichge-
wichtswertes sein, damit das Radikal | (bei Temperaturen tber 1800 K) oder HI entsteht.
Die Autoren dieser Veroffentlichung kommen zu der begrindeten Abschétzung, dass in
allen Unfallablaufen ein maximaler Anteil von 5 % des aus dem Kiihlkreislaufes austre-

tenden Jods in elementarer Form oder als HI vorliegen.



Neuere Untersuchungen bertcksichtigen auch weitere chemische Elemente aus dem
Reaktor. Hier sind vor allem die relativ grol3en Mengen der Elemente Silber (Ag), Indium
(In), und Cadmium (Cd) zu nennen, sofern entsprechende Steuerstabe im Reaktor ver-
wendet werden. Mehrere Experimente wurden durchgefiihrt, um die Einflisse der Steu-
erstdbe und weiterer chemischer Elemente, die als Spaltprodukte im Kerninventar vor-
liegen, auf die Jodchemie zu bestimmen. Ergebnisse systematischer experimenteller
Untersuchungen zum Verhalten Csl/Cd und Csl/Ag und zum Einfluss von Bor (z. B. aus
B.C-Steuerstaben, wie sie im SWR Verwendung finden oder durch die Borsaure in ei-
nem DWR) auf die Jodchemie im Reaktorkihlkreislauf wurden im Rahmen des Exsi-
Programms, u. a. /VTT 18/ und /VTT 18a/ gemacht.

Eine Reihe weiterer Verdffentlichungen beschéftigt sich mit der Analyse der Daten aus
dem CHIP Programm (Chemistry of lodine in the Reactor Coolant system), u. a.
/IRS 13/, und den Phébus Versuchen, u. a. /SAR 16/, /IRS 09/, /IRS 13a/, /IRS 13b/,
/IRS 13c/, /IRS 13d/, /ITE 17/. Das CHIP Programm war Teil des internationalen Quell-
Term-Programm, ISTP, das im Zeitraum von 2004 bis 2012 in den Forschungseinrich-
tungen des IRSN betrieben worden ist. Experimentell wurden die chemischen Reakti-
onsablaufe von lod mit 10 chemischen Substanzen, die wahrend eines Unfallszenarios
in grolen Mengen aus dem Kern austreten, unter Unfallbedingungen im Reaktorkiihl-
kreislauf untersucht. In einem Aluminiumrohr werden dabei mit einer Flamme Tempera-
turen bis 1600°C erzeugt, um die Bedingungen am Eingang des primaren Kuhlkreislau-
fes im Falle eines schweren Unfalls nachzustellen. Die kinetischen Reaktionsparameter
der wichtigsten Reaktionen sollten mit diesen Experimenten bestimmt werden. Ein Er-
gebnis der Arbeiten war die Weiterentwicklung des Simulationspaketes SOPHAEROS
um einen Satz von 41 Reaktionsgleichungen fir die homogene Gasphase, wie in
/IRS 12/ beschrieben.

Im Gegensatz zu obigen Experimenten sind die Phébus-Versuche Experimente in einem
malf3stablich verkleinerten Reaktorkern mit kiinstlich erzeugten Kernschmelzen. In vier
Versuchen der IRSN in den Jahren 1993 bis 2000 wurden die Bedingungen wahrend
eines Kernschmelzunfalls mdglichst detailgetreu nachgestellt und das Verhalten der

Spaltprodukte im Reaktorkihlkreislauf und im Sicherheitsbehalter untersucht.

Neben dem grof3en Einfluss von Csl sind unter anderem drei weitere wichtige Einfluss-
faktoren auf die Jodchemie im Reaktorkihlkreislauf erkannt worden. Diese Einflussfak-
toren ergaben sich aus den bisherigen theoretischen und experimentellen Untersuchun-

gen und in mehreren Verdffentlichungen wird auf diese verwiesen. Zum einen kénnte



durch die Freisetzung von Molybdan (Mo) aus dem Kern, die Verfugbarkeit von Cs zur
Bildung von Csl reduziert werden. DarlUber hinaus ergibt sich ein Einfluss von Ag und
Cd aus den Steuerstéaben durch die Bildung von Cadmiumjodid (Cdl und Cdly) und Sil-
berjodid (Agl) auf die lodchemie. Ein dritter wichtiger Einflussfaktor, der streng genom-
men keiner eigener darstellt, ist der Einfluss der Reaktionskinetik auf die Bildung der
chemischen Verbindungen, da Ublicherweise in Simulationen nur die chemischen
Gleichgewichtsbedingungen berechnet werden. Die Ergebnisse der Literaturrecherche

zu diesen drei Einflussfaktoren werden im Folgenden aufgezeigt.

Zur Beschreibung der Reaktionskinetik fir das System Jod-Sauerstoff-Wasserstoff, {I,
O, H}, wurde SOPHAEROQOS um ein optionales Paket erweitert, /IRS 12/. Als Datengrund-
lage dienten guantenmechanische Rechnungen, verschiedene Veroffentlichungen und
experimentelle Daten. Die CHIP Experimente, /IRS12a/ und /IRS 13/ und nachfolgende
Versuche basierend auf der gleichen Flammkammer, /IRS 17/, Gberpriften und verfei-
nerten das Kinetik-Modell. Der Anteil gasférmigen Jods (hauptsachlich I,) stieg in den
Versuchen mit dem Verhéltnis Mo zu Cs in der Hochtemperaturzone an. Der Anstieg
wurde dabei mit der Reaktion von Cs und Mo zu Mo-Cs Verbindungen und der reduzier-
ten Menge Cs zur Bildung von Csl in Zusammenhang gebracht und wurde auch in
SOPHAEROS Rechnungen gefunden. Entscheidend fir die Entstehung von HI und I,
ist, nach Ausfuhrungen in /IRS 13/, die Kinetik im Temperaturbereich zwischen 600°C
und 900°C. Ab 900°C kondensiert Cs;M00O4 an Aerosolen und reduziert die Verflgbar-
keit von Cs in der Gasphase und fuhrt zu einer Entstehung gasformiger Jodverbindungen
durch die chemische Umwandlung Cs;M004 + 2| + H, « 2Csl + MoOs + H,O im Reak-
tionsverlauf von der rechten zur linken Seite der Reaktionsgleichung. Unterhalb von
700°C kondensiert MoOz an Polymeren und bei 600°C Csl an Aerosolen, was die weitere
Entstehung gasformiger Jodverbindungen unterdriickt. SOPHAEROS Rechnungen
ohne kinetisches Modul ergeben dabei HI als haufigste Form gasférmigen Jods nach
Abklhlung, wahrend die Experimente |, als haufigste Form zeigen. Die Erklarung hierflr
ist, dass die Reaktion | + | — I schneller ablauft als H + I — HI. Auch wird in /IRS 13b/
die Freisetzungscharakteristik von Cd als mdgliche Ursache genannt. Cd kann dabei aus
den Steuerstdben stammen und sich mit HI verbinden: Cd + 2HI « Cdl» +H,. Neben
dem {Cs, I, Mo, O, H} System wurden auch die Wechselwirkungen mit Bor, {Cs, I, B, O,
H} genauer analysiert. Es zeigte sich, dass auch Bor mit Cs in Wechselwirkung steht
(die chemischen Formen CsBO, und Cs;BgO13 werden in /IRS 12a/ genannt oder BCsO;

in /IRS 13b/), die vorhandene Menge Csl in einem kerntechnischen Unfall verringern



kann und zu einer Erh6hung des Anteils gasformigen Jods im Reaktorkuhlkreislauf fih-
ren kdnnte /IRS 12a/. Die Wirkung von Mo als Cs-Falle ist dabei starker als die Wirkung

des Bors bei gleichen relativen Mengenverhéltnissen Mo/Cs bzw. B/Cs.

Bereits in den Phébus Versuchen, im direkten Vergleich von FPT2 (Fission Product Test
- Spaltprodukttest) und FPT3, zeigte sich ein moglicher Einfluss der Elemente Ag, In
oder Cd aus SIC-Steuerstaben (Silber-Indium-Cadmium) auf die Freisetzung gasformi-
gen Jods aus dem Reaktorkihlkreislauf. Systematische Untersuchung zur Wechselwir-
kung zwischen Csl/Cd und Csl/Ag an den Rohrwéanden (Edelstahl 304 oder oxidiertes
Aluminium) bei 400°C bzw. 650°C (oberhalb der Schmelztemperatur von Csl, 621°C)
finden sich in /VTT 18/. Im Experiment mit Ag kam es zu einer héheren Freisetzung gas-
férmigen lods am Ende des Rohres bei 125°C als im Experiment mit Cd. Auch die Bei-
mischung von Wasserstoffgas (10 %) hatte einen Einfluss auf die Freisetzung von gas-
férmigem lod in der Form, dass eine Erhéhung im Cd-Experiment und eine Reduzierung
im Ag-Experiment zu verzeichnen gewesen ist. Dartiber hinaus wurde in /VTT 18/ fest-
gestellt, dass der Transport von Cd durch die Anwesenheit von Csl-Aerosolen, die dem
Cd-Dampf als Kondensationskeime dienen, sich erhoht. Allerdings wird in /IRS 13b/, ei-
ner Zusammenstellung der Veréffentlichungen zu den Phébus-Versuchen, darauf hinge-
wiesen, dass im Versuch FPT2 (Versuch mit SIC-Steuerstab und weniger gasférmiger
lodfreisetzung als in FPT3 mit B4C-Steuerstab) die gemessenen Temperaturen und Dri-
cke an den Stellen der lod-Anlagerungen nicht fur die Anlagerungen von Cadmiumiodid
oder Silberiodid sprechen. Die Untersuchung der Cs-Anlagerungen ergaben weiter, dass
Csl nur teilweise in den Anlagerungen zu finden ist. Es wird vermutet, dass auch andere
lodverbindungen, wie Fel,, Bal, oder Srl,, fir die Rickhaltung von Jod im Reaktorktihl-

kreislauf verantwortlich sein kdnnten.

Fazit

Die lodchemie im Reaktorkihlkreislauf eines Kernkraftwerkes ist nach wie vor Gegen-
stand aktueller Forschungsanstrengungen. Die lang vertretene Annahme, lod wirde bei-
nahe ausschliel3lich als Csl freigesetzt kann allenfalls als erste Naherung angesehen
werden. Verschiedene Experimente legen nahe, dass sich einige Stoffe wie Silber oder
Cadmium mit lod verbinden und gasformiges lod verhindern. Andererseits kann Bor oder
Molybdan des Reaktionspartner Casium binden, so dass die Bildung von Csl gehemmt
wird, welches wiederum die Freisetzung gasférmigen lods begiinstigt. Daneben existie-
ren Indizien, dass es sehr viele Verbindungen von lod mit verschiedenen Reaktionspart-

nern geben kann.



2.2 Simulation der lodchemie im Reaktorkihlkreislauf mit SAFT und
FIPREM

Zur Aufbereitung des Standes von Wissenschaft und Technik ist die Betrachtung der
bisherigen Arbeiten der GRS relevant. Insbesondere die Grundlagen der vorhandenen
Computermodellierungen der ATHLET-CD (Analyse der Thermohydraulik von Leckagen
und Transienten, Core Degradation) und das Teilpaket SAFT (Simulation des Aerosol-
und Spalt-(engl. Fission-)produkt-Transports), einer GRS-Weiterentwicklung von
SOPHAEROS 2.0, und FIPREM (Fission Product Release Module — Modul zur Spalt-
produktfreisetzung) sind diesbeziiglich zu nennen. FIPREM berechnet die Freisetzung
der elementaren Spaltprodukte aus dem Kern iber ein Arrhenius-Ansatz mit element-
spezifischen Aktivierungsenergien und einer proportionalen Abhangigkeit der Freiset-
zungsrate zum Verhaltnis zwischen Partialdruck des betrachteten Elementes und dem
Systemdruck, /GRS 04/. Die Modellparameter wurden durch Anpassung an experimen-
telle Daten (u. a. die VERCORS-Versuche und die beiden Versuche des VERDON-
Programmes, /GRS 16a/, /GRS 14/ und /GRS 15/) festgelegt.

Die Freisetzungsrate r; der Spezies i€{Cs, Cd, Mo, Ag} ist wie folgt implementiert
IGRS 19/

Bj

3 P21
= KiTZBi = eAL T+C; (21)

1
p
In (2.1) sind Ki und 6; fir Materialparameter und A;, Bi, Ci sind Parameter, die sich auf

den Dampfdruck beziehen. T und p stehen bekanntermal3en flr die Temperatur und den

Systemdruck.

Far I, Rb, Br ist folgende Freisetzungsrate vorgesehen:

1, =T1ge RT (2.2)

Hierbei steht Q fur eine brennstoffabhangige Aktivierungsenergie und R fur die Gaskon-

Stante.



In Veroffentlichungen der Ergebnisse der VERCORS- und VERDON-Experimente wird
die Fluchtigkeit der unterschiedlichen Radionuklide wie folgt klassifiziert (siehe z. B.
ICEA 12/, /CEA 19/ und /JAE 15/).

Klasse 1 — sehr flichtige Spaltprodukte: Edelgase (Xenon, Krypton), lod, Casium, Rubi-
dium, Tellur, Cadmium, Silber und Antimon. Es ist, nach /CEA 12/, mit einer Freisetzung
nahezu des gesamten Inventars dieser Elemente zu rechnen, den gréf3ten Teil des In-

ventars sogar noch vor Eintritt der Schmelze.

Klasse 2 — weniger-fliichtige Spaltprodukte: Molybdan, Barium, Rhodium, Palladium und
Technetium. Es konnten hohe Freisetzungsraten in den VERCORS-Versuchen festge-
stellt werden, allerdings sind diese beeinflusst durch die vorherrschenden atmosphari-
schen Bedingungen, den Fortschritt der Oxidation und dem Kernabbrand. So wird bei-
spielsweise Molybdan in oxidierender Atmosphére und bei fortgeschrittenem
Kernabbrand schnell und in groRen Mengen freigesetzt /CEA 19/, wahrend Barium in
reduzierender Atmosphéare schneller freigesetzt wird (Strontium und Ruthenium werden

in /JJAE 15/ als weniger-fliichtiges Spaltprodukt klassifiziert).

Klasse 3 — wenig-flichtige Spaltprodukte: Ruthenium, Cerium, Strontium, Yttrium, Niob,
Lanthan, Europium, Neptunium, Plutonium und Uran. Bei fortgeschrittenem
Kernabbrand konnten Freisetzungen typischerweise um 15 % bis zu maximal 30 % des
Inventars gemessen werden (Zirkonium wird in /JAE 15/ als wenig-flichtiges Spaltpro-
dukt klassifiziert).

Klasse 4 — nicht-flichtige Spaltprodukte: Zirkonium, Neodym und Praseodym. In den
VERCORS-Versuchen konnte keine messbare Freisetzung dieser Spaltprodukte festge-
stellt werden.

Entsprechend den experimentellen Ergebnissen wurden Korrekturfaktoren beztiglich der
Dampfdrucke von Elementen aus Legierungen, den zeitlich &ndernden Oxidationsgra-
den der Hullrohre und der Brennelemente und dem Fortschritt des Abbrandes beriick-
sichtigt /GRS 09/, /GRS 16a/. Die Spaltprodukte, Absorber-, Hill- und Konstruktionsma-
terialienl, die mit FIPREM aus dem Kern freigesetzt werden, werden in elementarer

1 Aus dem Kernbereich werden Teile des Spaltproduktinventars, des Kernbrennstoff (Urandioxid), des Huill-
materials (Zirkalloy) des Strukturmaterials (austenitische Stéhle) und des Materials der Steuerstabe (Sil-
ber, Cadmium und Indium) nach einem Kernschaden freigesetzt.
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Form an SAFT im oberen Plenum Ubergeben, wobei die Nachzerfallsleistung der Spalt-
produkte gemaf der Nodalisierung ortlich aufgel6st weiter von FIPISO gerechnet wird.
In MELCOR kommt es zu einem analogen Zusammenspiel vom Radionuklid- (RN) und
vom Paket fur die Berechnung der Nachzerfallsleistung (DCH) (DCH - FIPISO, RN >
SAFT). SAFT rechnet neben den 40 Elementen aus FIPREM noch mit weiteren 249
chemischen Verbindungen dieser Elemente. Die Mengenverteilung der einzelnen Ele-
mente und Verbindungen im Kuhlkreislauf wird Uber das Massenwirkungsgesetz gerech-
net, so dass auch hier von einem Gleichgewichtszustand ausgegangen wird. Dieses
Programmmodul bendtigt eine mdglichst liickenlose Datenbasis beztiglich aller tempe-
ratur- und verbindungsabhangigen Dampfdriicke und Massenwirkungskonstanten der
Reaktionsgleichungen. SAFT sucht dabei die numerische Losung eines grol3en Satzes
von Differentialgleichungen. Neben dem Massenwirkungsgesetz rechnet SAFT den
Transport und die Rickhaltung der Elemente und Verbindungen als Dampf, Gas, Aero-
sol, Flissigkeit oder als abgelagerte Kondensate. Die GroR3e der Aerosole wird bei der
Berechnung der Ablagerung und des Transportes berlicksichtigt. Fir die Ablagerung der
Aerosole werden verschiedene physikalische Phdnomene beriicksichtigt, u. a. Thermo-
und Diffusiophorese, turbulente Anlagerungen durch Aufschlag auf Strukturen, Diffusion
und Sedimentierung. SAFT bendtigt fir die Rechnungen einen oder mehrere vordefi-
nierte Austrittspfade aus dem Reaktorkihlkreislauf und fihrt die Berechnungen in diesen
Volumenelementen durch. Die Berechnung des Transportes durch den Kernbereich ist
derzeit mit SAFT leider noch nicht mdglich. Die Nachzerfallsleistungen werden dabei im
ATHLET-CD-Modul FIPISO berechnet und lber die freigesetzten Radionuklide auf
Strukturen, sowie das Kuhlmittel als Dampf oder Flissigkeit Gbertragen. Die benétigten
Spaltproduktverteilungen im Kihlkreislauf liefert SAFT. Wichtige Einflussgro3en auf die
Berechnungen sind bei FIPREM das Anfangskerninventar, die Temperaturen im Kern
sowie der Druck im Reaktor. Fiur die Berechnungen in SAFT sind die Temperaturen im
Reaktorkuhlkreislauf (von Wanden und Wasserdampf), der Druck, die Stromungsge-
schwindigkeiten, Stromungsengstellen, die Volumen, die Grol3en der Strukturflachen
und die eingebrachten Mengen der verschiedenen Spaltprodukte wichtige Einflussgro-

Ren.

2.3 Simulation der lodchemie mit dem Integralcode MELCOR

MELCOR berechnet Uber das RN-Paket (Radio Nuclid) die Freisetzung und den Trans-
port der Spaltprodukte, /SAN 17/. Bei einem Kernschaden werden die Radionuklide in
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elementarer Form vom COR-Paket (core) aus dem Brennstoff an das RN Paket Gber-
geben. Fur die Freisetzung aus dem Kern stehen 3 Modelle zur Verfiigung, 2 empirische
Modelle, CORSOR und CORSOR-M, sowie das Diffusionsmodell CORSOR-Booth? (seit
Version 2.1 mit neuen Parameterwerten nach ORNL-Booth), siehe /SAN 10/ und
/SAN 17/. Dartiber hinaus ist in MELCOR eine Emission sehr fliichtiger Gase aus dem
Spalt zwischen Brennstoffpellet und Hullrohr implementiert. Diese Gase werden beim
Hullrohrversagen instantan freigesetzt. Einige Effekte konnen allerdings mit den imple-
mentierten Freisetzungsmodellen nicht abgedeckt werden, z. B. wird die Freisetzung
von Cs bei hohem Druck unterdruickt /JJAE 15/. Hier wirde das sogenannte CORSOR-P

Modell bessere Ergebnisse zeigen. Ein solches ist in MELCOR derzeit nicht verfligbar.

Das RN-Paket teilt die aus dem Kern freigesetzten Elemente in 17 Stoffklassen &hnlicher
physikalischer bzw. chemischer Eigenschaften (teilweise eingeteilt in die chemischen
Hauptgruppen) ein. Durch chemische Reaktionen kdnnen die Elemente (z. B. Cs in
Klasse 2 und | in Klasse 4) die Klasse wechseln (zu Csl in Klasse 16), welches vom
Anwender vorgegeben und nicht mechanistisch berechnet wird. Entsprechend der Stoff-
klasse ergeben sich die Kondensations- und Verdampfungsraten der Radionuklide an
Aerosolen. Der Transport der Aerosole (und damit der Spaltprodukte) durch den RKL
bertcksichtigt weitere physikalische Effekte, hierzu gehéren, /GRS 20/:

Gravitatives Absetzen: Dieser Prozess besteht schlicht im schwerkraftbedingten Nie-

derrieseln von Aerosolen.

e Thermophorese: Hierbei handelt es sich um einen Prozess, der der Brown’'schen

Bewegung ahnelt, wobei sich Aerosole in kilhleren Bereichen ansammelin.

o Diffusiophorese: Im Falle dieses Effektes handelt es sich um eine Ablagerung, die
durch Kondensation von Wasserdampf auf Strukturen induziert wird.

e Turbulente Ablagerung: Im Falle von hohen Reynolds-Zahlen kann es zu einer Ab-
lagerung aus der Strdomung von Aerosolen kommen, wobei drei Effekte unterschie-

den werden, die abhangig von der Teilchengrdfe sind. Die kleinsten Teilchen wer-

2 Das CORSOR-Booth Modell rechnet die Freisetzung aus dem Kern uber ein Diffusionsmodell tiber das
Ficksche Gesetz. In MELCOR wird bei Aktivierung dieses Modells die Freisetzung von Cs explizit ge-
rechnet und die Freisetzungsraten fir andere Elementklassen tber Skalierungsfaktoren bestimmt, die
von den Kerntemperaturen abhéngen kénnen. Auch der Fortschritt des Abbrandes und der Hullrohroxi-
dation werden bei der Bestimmung der Skalierungfaktoren beriicksichtigt.

12



den durch Brown’'sche Bewegung in Richtung Struktur transportiert. GréRRere Teil-
chen werden durch Wirbel im Kern (im Rohr beispielsweise) beschleunigt und gleiten
durch die Pufferschicht und die viskose Schicht an der Oberflache der Struktur. Im
Falle der Aerosole in der grofiten GroRenklasse ist eine geringe Beschleunigung im
Kern zu verzeichnen, jedoch eine deutlich kleinere oder gar keine durch kleine Wirbel
in Oberflachenndhe. Somit werden diese Aerosole durch ihre Tragheit an die Struk-

turoberflache getragen.

Ferner werden Aerosole oder Dampfe durch Stromungspfade transportiert und kénnen
durch Filter zurtickgehalten werden, falls solche modelliert sind. Es wird dabei mit zeit-
abhangigen GroRRenverteilungen mit unterschiedlichen chemischen Verteilungen der Ae-
rosol Schwebeteilchen gerechnet, da es neben einer Agglomeration auch zu einer Kon-

densation von Wasser an Aerosolen kommen kann.

lod wird derzeit in MELCOR lediglich in der Verbindung Csl freigesetzt. Die lodklasse 4
wird mit gasférmigem lod gefullt, das sich durch den Prozess der Chemisorption bildet.
Chemisorption ist ein Prozess der Anlagerung (Adsorption), der chemischen Umwand-
lung durch Reaktionen mit dem Substrat und einer Wiederfreisetzung. Derzeit wird in
MELCOR eine Chemisorption lediglich an Strukturen aus einigen Materialien berechnet,
die in MELCOR hinterlegt sind (rostfreier Stahl, Zirkalloy). Viele Strukturen im SHB des
MELCOR-Eingabedatensatzes bestehen aus Materialien, die eigens fur deutsche Anla-
gen definiert wurden. Entsprechend kann gasformiges lod lediglich im RKL oder an den
Druckspeichern (DS) gebildet werden.

Im RN Paket kénnen zeitabhangige Aerosol Quellen und Senken in beliebigen Kontroll-
volumina definiert werden. Diese Eigenschaft MELCORSs fiihrt zu der Méglichkeit, das
Ergebnis der lodchemie in MELCOR zu ,entfernen” (RN-Senke) und durch ein anderes,
in diesem Falle von ATHLET-CD, zu ersetzen (RN-Quelle). Eine Quelle oder Senke flr
auf Strukturen abgelagerte Radionuklide ist nicht mdglich, welches in der Ubertragung
von ATHLET-CD-Ergebnissen in MELCOR berlcksichtigt zu werden hat.
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3 Nutzbarmachung vorhandener Computermodelle fir
MELCOR (AP 2)

3.1 Prinzipielles Vorgehen

Fur die Verwendung der in ATHLET-CD gegebenen Modelle in MELCOR sind zwei we-

sentliche Umsetzungen zu unterscheiden.

Zum einen sollen die in ATHLET-CD gegebenen Modelle moglichst direkt in MELCOR
umgesetzt werden. Hierbei ist eine lose Kopplung beider Codes vorgesehen, die darin
besteht, dass eine ATHLET-CD-Rechnung durchgefiihrt wird, deren Ergebnisse hin-
sichtlich der lodchemie in Tabellen eingetragen werden. Diese Tabellen kbnnen dann in
MELCOR dergestalt verwendet werden, als dass sie die RN-Senken und Quellen mit
einer Vernichtungs- und Erzeugungsrate bedienen. Um dieses Vorgehen zu bewerkstel-
ligen ist sicherzustellen, dass die thermohydraulischen Bedingungen in ATHLET-CD und
MELCOR madglichst &hnlich sind. Fir eine genauere Planung der Tatigkeiten siehe Ka-
pitel 3.4.

Die zweite Umsetzung gleicht einem empirischen Vorgehen. Hierbei sollen Rechnungen
mit ATHLET-CD unter Variationen der wesentlichen Einflussfaktoren durchgefihrt wer-
den. Die Variation soll dabei méglichst mehrere Szenarien abdecken. Die Einflussfakto-
ren sind zunéchst zu eruieren. Die Ergebnisse der lodchemie werden anschlieend in
Streudiagrammen in Abhangigkeit von den variierten Parametern dargestellt, so dass
Korrelationen erkannt werden konnen, sollten solche vorhanden sein. Diese Korrelatio-
nen kdnnen dann mittels Tabellenfunktionen in MELCOR eingebracht werden. Dies ist
das praferierte Vorgehen, da MELCOR héaufig einfache Korrelationen verwendet und

weniger mechanistisch rechnet.

Es hat sich im Lauf des Vorhabens jedoch herausgestellt, dass die Verwendung von RN-
Senken, wie sie fur beide Umsetzungen geplant waren, zu numerischen Schwierigkeiten
fuhrt und nicht praktikabel ist. Stattdessen wird auf ein Ubersteuern der Ergebnisse in
MELCOR komplett verzichtet. Fir die vereinfachte direkte Umsetzung ist ein alternatives
Vorgehen entwickelt worden, in dem die Freisetzung iodrelevanter Elemente aus dem
Kern in dem MalRe verringert wird, welche als Quelle Uber das Tabellenwerk aus der

ATHLET-CD-Rechnung eingetragen wird. Eine solches iodrelevantes Element ist aus
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seiner Elementklasse, in das es in MELCOR eingruppiert ist, herauszulésen und als ei-
genstandige Klasse zu definieren. Ferner ist die Nachzerfallsleistung des Anteils, der
nicht freigesetzt wird und im Brennstoff zuriickbleibt, entsprechend so zu korrigieren, als

ware das Element freigesetzt.

Im Falle der vereinfachten phdnomenologischen Umsetzung wird das Ergebnis aus
MELCOR schlicht ignoriert und nur die Quellen und deren Umgang seitens MELCOR
betrachtet. Dies hat den Vorteil, dass ohne Korrektur, kein Bilanzfehler in der Nachzer-
fallsleistung entsteht und dennoch auf Senken verzichtet werden kann. Ausfiihrungen

hierzu finden sich unter Kapitel 3.1.3.

Ein Verzicht auf das explizite Ubersteuern der MELCOR-Ergebnisse impliziert ebenfalls,
dass eine genaue Abbildung der lodchemie innerhalb des Reaktorkihlkreislaufes nicht
moglich ist. Ferner ist sie ebenfalls nicht erforderlich, da fur die relevante Quelltermbe-
stimmung lediglich der Austrag aus dem Reaktorkuhlkreislauf notwendig ist, so dass

eben diese in MELCOR eingegeben wird.

Des Weiteren haben vorlaufige Ergebnisse und Uberlegungen ebenfalls nahegelegt,
dass eine Aufteilung der Variation in zwei Gruppen sinnvoll ist, so dass prazisere Varia-
tionsergebnisse erwartet werden kénnen. Die Gruppen bestehen dabei aus solchen, die
sich einerseits durch ihre Eigenschaften auszeichnen, die dem Station Blackout ahneln
(,SBO*) und andererseits solche, die durch einen KuhImittelverlust (,KMV*) charakteri-
siert sind. Ausfiihrungen hierzu finden sich unter Kapitel 3.4.

Fir beiden Arten der Umsetzung sind die in MELCOR einzutragenden Spezies zu defi-
nieren. Fir ein Herauslosen iodrelevanter Elemente sind eben diese und die Restklas-
sen als weitere Elemente bzw. Klassen zu definieren, wie es fir die direkte Umsetzung
erforderlich ist. Entsprechende Ausfuhrungen zu der Definition finden sich unter Kapi-
tel 3.1.3.

Um eine gewisse Gleichheit der Simulationen in MELCOR und ATHLET-CD zu gewahr-
leisten, ist es urspriinglich angedacht gewesen, die Inventare in ATHLET-CD an jene in
MELCOR anzupassen, die auf prazisen Rechnungen des 21. Zyklusses der KONVOI-
Referenzanlage basieren. Unter dem Kontrollwort ,FIPREM' ist es prinzipiell mdglich,
Elementmassen und deren spezifische Nachzerfallsleistung einzutragen, wobei sich
diese Leistung auf die Schwermetallmasse bezieht und nicht, so wie in MELCOR, auf

die jeweilige Elementmasse. Ein der Eingabe in MELCOR entsprechendes Tabellenwerk
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mit Neugruppierung fur den reduzierten Satz an mdglichen Elementen in ATHLET-CD
und Renormierung fir die Gesamtnachzerfallsleistung ist vollstandig in einen ATHLET-
CD-Eingabedatensatz eingetragen worden. Bedauerlicherweise hat das Programm die
Eingabe zwar formal angenommen, eine Simulation war jedoch nicht moglich auch nach
Fehlerbehebungsmalinahmen nach Empfehlung der Entwickler. Da dies nun derart nicht
moglich war und eine Variation der Inventare zumindest in der vereinfachten Umsetzung
ohnehin vorgesehen war, ist entschieden worden, die Inventare nicht anzupassen und
stattdessen die Austrage an lodspezies auf das vorhandene Kerninvetar zu beziehen,

so dass die nachstehende Definition im Folgenden von Relevanz ist:

1 n]MI

1o 3.1
leerananj ' ( )

Arausi =

In (3.1) steht der Index i fUr die lodspezies, | fur das Element, das in der Spezies vorhan-
den ist, n; fur die jeweiligen Stochiometriefaktoren und M fir die molaren Massen der
Elemente j. m kem ist das Kerninventar an lod und m; ist die Masse der lodspezies i. Im
Folgenden soll der Anteil des lods an der Spezies bezogen auf das Kerninventar statt

mit &, ausi SChlicht mit a; bezeichnet werden, also gilt der Ubergang a; aus; = a;-

Fur eine Umsetzung ist es zunachst sinnvoll, das Programm ATHLET-CD zu analysie-
ren, um die Einflussfaktoren zu eruieren. Ferner ist der Eingabedatensatz auf die hier
vorliegende Aufgabe anzupassen und ohnehin auf den aktuellen Stand der Entwicklung

zu bringen, welches unter Kapitel 3.1.1 beschrieben ist.

In den Abbildungen Abb. 3.1 und Abb. 3.2 sei das prinzipielle Vorgehen ein wenig ver-
anschaulicht. In Abb. 3.1 ist der Bezug das vereinfachte phanomenologische Vorgehen
fir den SBO als Beispiel. Hier ist die Austragsrate fir Csl (Beispiel) gezeigt, der Gesamt-
austrag, die Temperatur im oberen Plenum in MELCOR und die gemittelte Temperatur.
Der Austrag beginnt mit dem Austrag, wie er von MELCOR nach tp = 1.373,3 s berech-
net wird. Bereits zuvor wird die Mittelung eingeschaltet, wenn in etwa die DH-Ventile
ansprechen (Uber Temperaturwert getriggert). Der Austrag orientiert sich gemaf Korre-
lation an der gemittelten Temperatur, die die Fluktuationen der tatsachlichen effektiv ein-
ebnet. Nach Versagen des RDB nach tp = 35.967,8 s soll der Austrag enden, jedoch ist
die Rate Uber die Zeitdifferenz zwischen Freisetzungsbeginn und RDB-Versagen be-

rechnet. Der Freisetzungsbeginn kann direkt erfasst werden in der Rechnung, fiir das
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RDB-Versagen wird eine alte Rechnung verwendet. Ferner wird die gemittelte Tempe-
ratur stets nachgefahren und ist tendenziell steigend. Dies bedeutet, dass erst am Ende
die ursprunglich fir die Ermittlung der Korrelation verwendete gemittelte Temperatur an-
liegt. Dies fuhrt zu einer zu geringen Austragsrate, so dass bei RDB-Versagen der Rest
schnell ausgetragen werden muss. Dies geschieht mittels I-Reglern, um numerische In-
stabilitaiten zu vermeiden, die mdglicherweise bei einem Eintrag innerhalb eines Zeit-

schrittes entstehen wirden. Fir weitere Ausfihrungen siehe Kapitel 3.3.4.

In Abb. 3.2 ist der Bezug die vereinfachte direkte Umsetzung im SBO-Szenario als Bei-
spiel. Hier beginnt der Radionuklidaustrag — ebenfalls von Csl (Beispiel) — mit Beginn
der Freisetzung nach tp = 13.774,1 s wie es in MELCOR berechnet ist. Die eingegebe-
nen Tabellen ATHLET-CD-Vorrechnung beginnen bei der Freisetzung in AC2, so dass
keine weitere Korrektur hierfur stattzufinden hat. Die Tabellen reprasentieren eine Stu-
fenfunktion, welches eine einfache Erhaltung des Integrals in der zu Grunde liegenden
Rechnung ermoglichte. Die Freisetzung endet mit dem Zeitpunkt, der durch das RDB-
Versagen in der ATHLET-CD-Vorrechnung vorgegeben wird (nach tp = 23.073 s). Eine
Korrektur der ausgetragenen Menge wie in der phdnomenologischen Umsetzung ist auf-
grund der direkten Ubernahme der ATHLET-CD-Ergebnisse nicht notwendig. Eine Ska-
lierung der Rate auf den entsprechenden MELCOR-Zeitintervall zwischen Austragsbe-
ginn und RDB-Versagen hat nicht stattgefunden, ist jedoch auch aufgrund der Unkennt-

nis des RDB-Versagens in MELCOR im Voraus nicht prazise moglich.
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Austragsrate, Gesamtaustrag von Csl, Temperatur im oberen Plenum
und gemittelter Wert dieser Grof3e im SBO-Szenario, vereinfachte phano-

menologische Umsetzung
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Abb. 3.2 Austragsrate und Gesamtaustrag von Csl im SBO-Szenario, vereinfachte
direkte Umsetzung
3.1.1 Analytische bzw. empirische Untersuchung der in ATHLET-CD gege-

benen lod-Modelle

Als Grundlage der Analysen zur lodfreisetzung aus dem RKL dienen als Testsimulation
zwei Sequenzen innerhalb eines Station Black Out (SBO) Szenarios und eine Sequenz
eines kleinen Leck Szenarios eines Kernkraftwerkes mit Druckwasserreaktor vom Typ
Konvoi. Diese drei Szenarien decken einen mdglichst breiten Wertebereich der Einwir-
kungsparameter ab, ein Kernschadenszustand tritt im Laufe der Rechnung ein und ein

wesentlicher Teil der Radionuklide wird aus dem Kern freigesetzt. Das Szenario SBO-
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LP bericksichtigt ein Teilabfahren der Dampferzeuger und die Einspeisung des Druck-
speicherinventars in die Heil3leitungen der Kihlmittelschleifen. Die schnellere Hoch-
drucksequenz SBO-HP und die Sequenz nach einem kleinen Leck SBLOCA berticksich-
tigen keine primérseitige Druckentlastung und keine sekundérseitige Dampferzeuger-
wiederbespeisung. Die wichtigsten Zeitpunkte im Sequenzverlauf sind in Tab. 3.1 ge-
zeigt. Die Rechnungen sind teilweise mit einer aktuellen AC2-Version vom September
2020 (SBO-LP und SBLOCA) und mit einer alteren AC2-Zwischenversion vom Januar
2020 (SBO-HP) gerechnet. Die Ergebnisse befinden sich in den Abschnitten 3.1.1.1,
3.1.1.2 und 3.1.1.3. Es ist angedacht, die Rechnungen mit einem neuen AC2-Release

zu wiederholen.

Tab. 3.1 Gerechnete Unfallsequenzen in einem generischen DWR, angegeben

sind die wichtigsten Zeitpunkte im Verlauf der Unfélle

Sequenz SBO-LP SBO-HP SBLOCA
Beide Notstrom- Ausfall DE-
schienen unverflig- | Bespeisung, keine
bar, primarseitige primarseitige
Abweichung zum be- Beit;ie Notstrom- Druckentlastung Druckentlas_tL_mg,
herrschten Strfall schienen unverflig- | unverfugbar, se- sekundéarseitige
bar kundarseitige Dru- Druckentlastung
ckentlastung und und Bespeisung
Bespeisung wird wird nicht durchge-

nicht durchgefuhrt fuhrt

Verlust der Kern- : 130 min, erneut .
Uberdeckung 460 min nach 230 min 475 min
Hullrohrversagen 480 min 160 min 525 min

Schmelzeverlage-

rung ins untere Ple- | 660 min 290 min 545 min
num
RDB-Versagen, 770 min iiber Abbla- | 70 min (Kriechver- | 580 ~min  (RDB-

sagen Volumen- | Versagen und
ausgleichsleitung), | Kriechversagen im
340 min (RDB- | heilen Bein, 585
Versagen) min)

Sequenzablauf, Zeitpunkte

vollstandiger Druck- | seventil (RDB-
ausgleich RKL - | Versagen > 1.170
Containment min)
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Parameter mit Wirkung auf die Jodchemie im RKL in ATHLET-CD

Als Einflussfaktoren auf die lodchemie im RKL wurden folgende Parameter in den Test-

rechnungen im Sequenzablauf analysiert:

o Kernfreisetzungsrelevante Parameter fur FIPREM: Kerninventar, Kerntemperaturen,

Druck im RKL und der Zustand der Hullrohre und des Kernbrennstoffs

e Bestimmung des chemischen Gleichgewichtes mit SAFT: Dampftemperaturen
hauptsachlich im oberen Plenum und bei hohen Temperaturen im heil3en Bein ist
eine Anpassung des chemischen Gleichgewichtes moglich, Kernfreisetzungsraten
der Elemente und vorhandene Mengen an Radionukliden in der Dampfphase. Kon-
densierte Elemente und Verbindungen (auch Aerosole) sind chemisch stabil. Die Re-

aktionskinetik wird bei der Entstehung der Verbindungen nicht bericksichtigt.

e Transportparameter fir SAFT: Dampf- und Wandtemperaturen, Stromungsge-

schwindigkeiten im SAFT-Austrittspfad und die Wasserdampfmasse im RKL

e Spezifische Aerosolparameter zur Berechnung der Riickhaltung von Aerosolen: Mo-
lekilmasse, gesattigte Dampfdichte, latente Warme und der mittlere Wéarmeuber-
gangskoeffizient, sowie die Nachzerfallsleistung der gebundenen Elemente

Die Parameter ergeben sich aus den Grundlagen der Rechenmodule SAFT und
FIPREM, Abschnitt 2.2. Die Thermophorese, Sedimentation und die turbulenten Ablage-
rungen an Rohrverengungen oder Rohrkrimmern konnten als wichtigste Aerosolriick-
haltemechanismen in den Rechnungen identifiziert werden. Das Anfangsinventar zu Be-
ginn der Rechnung mit allen iodrelevanten Elementen ist in Tab. 3.2 gezeigt. Die wich-
tigsten Verbindungen fiir die lodchemie und die Uberwiegend vorliegenden Aggregatzu-

stande (g: gas- oder dampfférmig, ae: als Aerosol) sind mit angegeben.
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Tab. 3.2 Anfangsinventar aus Abbrandrechnung fur die lodchemie betreffende Ele-

mente
Element Kerninventar | Steuerstabe | Verbindungen in SAFT
in kg in kg
| 22,7 HI (9), 12 (9)
Cs 284 Csl (ae, g), Cszl2 (ae, g), CsOH (ae)
Ag 7,3 2.040 Adgl (9), Agz (ae), AgzSe (ae), Ag (ae)
Mo 328,4 Cs2Mo0s4 (ae), Rb2Mo0Qs4 (ae, g), MoO:l2 (g)
Cd 10,9 127,5 Cdlz (g, ae), CdOzH2 (ae, g), Cd (ae)
Rb 35.8 RbOH (g), Rbl (g, ae), Rb2l2 (ae, g), Rb202H2
(ae, 9)
Br 2,1 Br2Rb: (ae, g), BrCs (ae, g), Br2Cs: (ae, g)
Ba 147 Balz (ae)

Weitere Elemente kdnnen die lodchemie auch indirekt Gber deren Nachzerfallsleistung
beeinflussen. Die wichtigsten Strahlungsquellen mit hoher Nachzerfallsleistung sind u. a.
Xe, Kr, Tc und Sb.

3.1.1.1 Testrechnungen: SBLOCA

Nach Erscheinen des kleinen Lecks (20 cm?2 Ausstromflache) im heil3en Bein der Kihl-
mittelschleife 20 (jene mit Druckhalter) fallt der Druck im priméren RKL innerhalb von
90 min auf 75 bar ab. Gleichzeitig fallen die Fullstande im Dampferzeuger. Eine Einspei-
sung in den RKL erfolgt Gber die Sicherheitseinspeisepumpen bis die Flutbehalter nach
190 min entleert sind. Danach féllt der Druck innerhalb von 25 min auf unter 10 bar ab
und die heif3seitigen Druckspeicher Gbernehmen die Einspeisung in den RKL. Nach
280 min sind die Druckspeicher leer und nach 300 min die Dampferzeuger. Mit dem
Wegfall der Dampferzeuger als Hauptwarmesenke steigt der Druck im primaren RKL
durch Verdampfung an. Nach 475 min erfolgt die Kernfreilegung, nach 525 min kommt
es zum ersten Hullrohrversagen in einem der vier Kernbereichen, so dass die Radionuk-
lidfreisetzung aus dem Kern beginnt. Die Oxidation der Hullrohre fiihrt zu einer beschleu-
nigten Kernzerstérung mit einem Beginn der Schmelzeverlagerung ins untere Plenum
nach weiteren 20 min. Nach 580 min versagt der RDB und direkt im Anschluss das heil3e
Bein. Die Bedingungen im Kern, RDB und RKL in der Zeit zwischen dem ersten Hull-
rohrversagen und dem Druckausgleich mit dem Containment nach RDB-Versagen sol-
len nun weiter untersucht werden, um den Wertebereich der Einwirkungsparameter auf

die lodchemie genauer zu charakterisieren.
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Der Druckverlaufim RKL ist in Abb. 3.3 gezeigt. Die Transiente istin der Abbildung durch
3 schwarze senkrechte Linien in 4 Zeitbereiche unterteilt. In der Vorlaufphase bis
525 min ist der Kern noch intakt, nach 545 min verlagert sich der Kern ins untere Plenum
und nach 580 min tritt ein Druckausgleich mit dem Containment ein aufgrund des RDB-
Versagens (kurze Zeit spater kommt es zu einem Versagen der Hauptkihlmittelleitung,
was durch das Larson-Miller-Kriterium angezeigt ist). Dieser Vorgang, der nach 590 min
noch nicht abgeschlossen ist, soll aber auch nur bis zu dem Zeitpunkt von 590 min ana-
lysiert werden. Das Modul SAFT kann aktuell noch keinen Kerndurchtritt der Spaltpro-

dukte rechnen, weshalb spatere Zeiten fur die Analyse entfallen sollen.
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Abb. 3.3 Druck im RKL im Stdrfallablauf der SBLOCA-Sequenz

Die Temperaturen entlang des SAFT-Austrittspfades, der vom oberen Plenum Uber das
heiRe Bein zum kleinen Leck reicht, variieren. Die Kernaustrittstemperaturen liegen tber
Spaltproduktfreisetzungszeit zwischen 525 min und 580 min bei tber 1.000 °C, wie in
Abb. 3.4 gezeigt. SAFT geht dabei vereinfachend von einem elementaren Ubertritt der
freigesetzten Spaltprodukte vom Kern ins obere Plenum aus. Die Spaltproduktfreiset-

zungsraten aus dem Kern werden in Abb. 3.5 prasentiert.

24



2000 A

1750 A

)
=
(S
o
o

I

Dampftemperatur (°C
o
o
o

I\

500 A -
= Kernaustritt
oberes Plenum ‘
250 A === heilles Bein vor dem Leck |
| eck
1
520 530 540 550 560 570 580 590
Zeit (min)

Abb. 3.4 Dampftemperatur im RKL entlang des SAFT-Austrittpfades

Bei Temperaturen um die 1000 °C im oberen Plenum errechnet SAFT das chemische
Gleichgewicht der unterschiedlichen Elemente und deren mdglichen chemischen Ver-
bindungen. SAFT rechnet das chemische Gleichgewicht dabei in den Gas- und Dampf-
phasen. Entsprechend der Temperaturbedingungen und Freisetzungsraten, die teil-
weise druckabh&ngig sind, ergeben sich die Gleichgewichtsdampfmassen aus Abb. 3.6
im chemischen Gleichgewicht. Die gezeigten Elementmassen (lber ,ges’ angedeutet)
setzen sich dabei aus den Teilmassen aus Verbindungen zu anderen Elementen und
einem moglichen ungebundenen Anteil zusammen (z. B. wird das | aus Csl auch in
| ges’ mitgezahlt. Das anfanglich in groRen Mengen vorliegende Rb und zu Teilen auch
das vorliegende Cs verbinden sich mit dem lod, sodass sich weder HI noch I in der
Anfangsphase bilden. Nach etwa 565 min sinkt die Freisetzungsrate fur Rb, das mit ei-
nem Gesamtinventar von 36 kg schon fast komplett freigesetzt ist, ab (Abb. 3.5). Zusatz-
lich dazu tritt Mo verstarkt in der Gasphase auf und bindet Teile des Cs und Rb (Abb. 3.6)
zu Casium- und Rubidiummolybdat. Ein kleiner Teil des lods verbleibt nach 575 min in
der Gasphase ohne Bindungspartner Cs oder Rb und bildet gasférmiges HI in geringen
Mengen, was in der Darstellung in Abb. 3.6 zu sehen ist. Das Versagen des RDB nach

580 min verhindert in dieser Rechnung die weitere Erzeugung gasférmigen lods, was
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jedoch mit einer groRen Unsicherheit Uber den genauen Zeitpunkt des RDB-Versagens

zusammenhangt.
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Abb. 3.5 Kernfreisetzungsraten von lod und mdoglicher Verbindungspartner
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Abb. 3.6 Dampfmassen im oberen Plenum

Die Dampftemperaturen im SAFT-Austrittspfad sind mit ca. 500 °C, Abb. 3.4, hoch ge-
nug, um einen dampfférmigen Austritt der Spaltproduktverbindungen zu ermdglichen,
Abb. 3.7. Erst nach Versagen des RDB tritt noch eine kleine Menge Csl als Aerosol aus
dem kleinen Leck aus. Die Austrittsmenge HI belauft sich in der Rechnung auf 16 g, was
allerdings, wie bereits oben angedeutet, wahrscheinlich stark vom Zeitpunkt des RDB-
Versagens abhangt. Der Gesamtaustrag von lod aus dem kleinen Leck von 12,6 kg der
anfanglichen 22,7 kg im Kern (55,5 %) wird hauptsachlich von dampfférmigem Csl und

Rbl bzw. Rb2l, getragen.
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Abb. 3.7 lodaustrag aus dem RKL integriert und auf das Gesamtinventar von lod

(24,7 kg) bezogen

3.1.1.2 Testrechnungen: SBO-LP

Nach Ausfall aller externen Stromversorgungen und aller Dieselgeneratoren (D1 und D2)
kénnen die Dampferzeuger nicht bespeist werden. Infolgedessen sind die Dampferzeu-
gerfillstdnde nach 70 min auf 3 m abgesunken, welches in etwa dem Vorbereitungssig-
nal fur die sekundarseitige Druckentlastung und Bespeisung (SDE) darstellt. Eingeleitet
wird diese bei mehrfachem Ansprechen des DH-Abblaseventils oder einer KMTaus von
> 310 °C oder einem DH-Fiillstand von > 9,5 m /GKN 19a/. Die Bespeisung nach Einlei-
tung der Druckentlastung erfolgt passiv aus dem Speisewasserbehélter, der zuvor tber
die DE aufgeladen worden ist, bzw. tiber die Speisewasser (SpW)-Leitungen. In Folge
der passiven Bespeisung und der damit wieder verfligbaren sekundaren Warmesenke,
sinkt der Druck im Primé&rkreis ab und nach 190 min beginnt eine erste Phase der Be-
speisung des Primarkreises Uber die hei3seitigen Druckspeicher. Nach 225 min ist der
Fullstand bzw. der Druck im Speisewasserbehélter so weit abgesunken, dass die Dampf-

erzeuger als Warmesenke ausfallen und der Druck im Priméarkreis bis zum Ansprechen

28



des Abblaseventils bei 166 bar wieder ansteigt. Nach 450 min wird die primarseitige Dru-
ckentlastung (Vorbereitungssignal: KMTaus > 350 °C oder SDE unwirksam, Einleitungs-
kriterien: RDB-Fullstand < min3 oder Brennelementaustrittstemperatur > 400 °C
/IGKN 19/) eingeleitet und nach 460 min kommt es zum Verlust der Kerniberdeckung
trotz erneuter Einspeisung der heil3seitigen Druckspeicher. Nach 480 min tritt ein erstes
Hullrohrversagen in einem der vier Kernringen in Erscheinung und Radionuklide werden
aus dem Kern in den RKL freigesetzt. Der Oxidationsprozess der Hullrohre verlauft lang-
samer als beim SBLOCA, die Schmelzeverlagerung?® ins untere Plenum erfolgt nach
660 min. Der Druckausgleich mit dem Containment erfolgt langsam Uber das Abblase-
ventil und die gedffneten Sicherheitsventile bis zu einem vollstandigen Druckausgleich
nach 770 min. Zu einem RDB-Versagen oder einem Versagen der druckfiihrenden Um-
schlieBung (DFU) des RDB kommt es nicht bis zum Ende der Rechnung nach 1170 min.
Nach 770 min kommen die Durchflussraten durch den RKL aufgrund des fehlenden
Wasserdampfes fast zum Erliegen. Auch die Austragsraten der Radionuklide aus dem
RKL Uber das Abblaseventil und der Sicherheitsventile, die aufgrund der PDE offenste-
hen, verringern sich stark und die Radionuklide kondensieren an der kaltesten Stelle im
RKL, heizen diese Stelle auf und lagern an der néchsten kiihlen Stelle entlang des
SAFT-Pfades auf dem Weg zum Druckhalter ab. Die Bedingungen im RKL wéahrend des
Austritts der Radionuklide zwischen 470 min und 800 min werden im Folgenden darge-

stellt.

Der Druckverlauf im oberen Plenum ist in Abb. 3.8 gezeigt. Nach der priméarseitigen Dru-
ckentlastung kommt es nach 480 min zur erneuten Einspeisung der heifl3seitigen Druck-

speicher zwischen 10 bar und 15 bar.

3 Die Schmelzeverlagerung wird durchgefiihrt, sobald eine gréRere Masse an Schmelzmaterial vorhanden
ist.
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Abb. 3.8 Druck im RKL im Storfallablauf der SBO-LP-Sequenz

Vertikale Linien zeigen in den Graphiken die Zeitpunkte des Versagens der Huillrohre,
480 min, die Kernverlagerung nach 660 min und den Druckausgleich mit dem Contain-
ment nach 770 min an. Ein kurzer Druckanstieg erfolgt noch nach der Kernverlagerung
ins untere Plenum. Hohe Kerntemperaturen fihren zur schnellen Verdampfung des ein-
gespeisten Kiuhimittels und dem Verlust der Kerntiberdeckung, die Kernaustrittstempe-
raturen des verdampfenden Kuhlmittels und der austretenden Gase sind in Abb. 3.9 im
Vergleich zu den Temperaturen entlang des SAFT-Pfades gezeigt. Deutlich zeigt sich
ein Temperaturgradient zwischen dem heifl3en Bein und der Volumenausgleichsleitung
(VAL), was zur Ablagerung durch Kondensation von Radionukliden in der VAL nach

mehr als 700 min bei niedrigen Wasserdampfdurchflussgeschwindigkeiten fihrt.
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Abb. 3.9 Dampftemperatur im RKL entlang des SAFT-Austrittspfades

Die Freisetzungsraten aus dem Kern erreichen Maxima bei hohen Kernaustrittstempe-
raturen nach 500 min und 650 min und in der Folge der ersten Verlagerung von

Schmelzmasse ins untere Plenum zwischen 670 min und 770 min.
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Abb. 3.10 Kernfreisetzungsraten von lod und moglicher Verbindungspartner

Zu Beginn der Kernfreisetzung steht Cs in ausreichenden Mengen dampfférmig zu Ver-
figung, siehe Abb. 3.11, um alles lod zu binden. Auch Ag, das nach Freisetzung schnell
kondensiert, bindet wenig spater einen Teil des anfanglich freigesetzten lods. Die aus
dem RKL ausgetragenen lodhaltigen Stoffe und auf die lodanfangsinventarmassen be-
zogenen Stoffmengen sind in Abb. 3.12 gezeigt. Die Dampftemperatur sinkt innerhalb
der VAL und im DH deutlich ab, siehe Abb. 3.9, der gré3te Teil der austretenden Jod-
haltigen Stoffe kondensiert und der Austrag aus dem RKL erfolgt in Form von Aerosolen.
Nach 650 min verdampft ein grof3er Teil des an den Strukturen kondensierten und
dadurch zuriickgehaltenen lods durch den Temperaturwiederanstieg im oberen Plenum.
Das Jod verbindet sich mit dem vorhandenen Cd und Ba und es kommt zu Austragen
von Cdl; (in kleinen Teilen auch dampfférmig), Csl, Agl und Bal.. Nach der Kernverla-
gerung ins untere Plenum kommt es zu einem erneuten Temperaturanstieg nach
700 min. Auch zu dieser Zeit kommt es zu einem starken Anstieg dampfférmigen lods
im oberen Plenum, wie in Abb. 3.11 gezeigt. Dabei entsteht unter anderem gasférmiges
HI und das Mo-Dioxyhalogenid (MoO:l;) das dampfférmig aus dem RKL austritt, siehe
Abb. 3.12. Die freigesetzten Mengen Cs und Rb aus dem Kern werden auch vom freige-

setzten Mo zu Casium- bzw. Rubidiummolybdat gebunden.

32



T
0.6 7 s— |ges
=== Cs + Rb ges
== Mo ges
S 0.5 | === Ag ges
= = Cd ges
g m— Ba ges
g 0.4 4 === Csl + Rbl
o = Cs,M00,4 + RboMoO4
8 HI
2 0.3 1
[}
)
[}
@ 0.2 1
g o
g—
Q.
S
©
0O 0.1 A
0.0 +
T T T T I T T !
500 550 600 650 700 750 800
Zeit (min)
Abb. 3.11 Dampfmassen im oberen Plenum
T
= H| gasf.
7 | = Csl Aerosol
= Cs,|> Aerosol
— = Agl Aerosol
o
S 6 7 m=== Rbl Aerosol
§ === Cdl, Aerosol
&S 54 = Cdl; Dampf
E s Bal, Aerosol
'8 Mol,0O, Dampf
—_— 4 -
o
X
m 3 4
o))
o
g
z 2
°
o
1 -
0 - ’
500 550 600 650 700 750 800
Zeit (min)
Abb. 3.12 lodaustrag aus dem RKL integriert und auf das Gesamtinventar lod

(24,7 kg) bezogen
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3.1.1.3 Testrechnungen: SBO-HP

In dieser Unfallsequenz fallen alle externe Stromanbindungen aus und alle Dieselgene-
ratoren (D1 und D2) sind unverfiigbar bzw. starten nicht. Die Fullstande in allen Dampf-
erzeugern sinken ab. Eine sekundarseitige Druckentlastung wird nicht durchgefiihrt und
in der Folge kann es auch zu keiner Bespeisung aus dem Speisewasserbehéalter kom-
men. Im Primarkreis kommt es zu einem Druckaufbau und zum Ansprechen des Abbla-
seventils nach 67 min. Der Beginn der Kernfreilegung erfolgt nach 130 min aufgrund des
Kihlmittelverlustes durch das Abblaseventil. Ein erstes Versagen der Hullrohre in einem
der vier Kernringe erfolgt nach 160 min. Das Larson-Miller-Kriterium fir das Kriechver-
sagen der VAL ist nach 170 min erflllt, so dass es zu einem Leck in eben dieser kommt.
Der Druck im RKL fallt in der Folge schnell ab, Abb. 3.13, und die Druckspeicher speisen
ein. Die Kernlberdeckung wird fiir kurze Zeit wiederhergestellt und die erneute Freile-
gung des Kerns beginnt nach 230 min. Die Schmelzeverlagerung ins untere Plenum fin-
det nach 290 min statt und der RDB versagt nach 340 min. Die Zeitpunkte des Kriech-
versagens der Volumenausgleichsleitung, der erneute Kernfreilegung, der Schmelzever-
lagerung und des RDB-Versagens sind in den folgenden Graphiken durch schwarze

senkrechte Linien markiert.
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Abb. 3.13 Druck im RKL im Unfallablauf der SBO-HP-Sequenz
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Die Temperaturbedingungen im SAFT-Austrittspfad vom oberen Plenum bis zum Versa-
genspunkt in der VAL sind in Abb. 3.14 gezeigt. Im Sequenzverlauf kommt es bis zum
Versagen des RDB zu zwei Phasen mit sehr hohen Kerntemperaturen und grol3en Frei-
setzungsraten von Spaltprodukten aus dem Kern. Die Freisetzungsraten sind in
Abb. 3.15 gezeigt. Die Hillrohrversagen in den &ulR3eren Kernringen fiihren zu den kurz-

zeitigen lodfreisetzungsspitzen nach 250 min und 260 min aus dem Brennstab-Spalt.
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NN\

150 175 200 225 250 275 300 325 350
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Abb. 3.14 Dampftemperatur im RKL entlang des SAFT-Austrittpfades

Waéhrend der zweiten Aufwarmphase des Kerns, nach 280 min, kommt es zu einem ver-
starkten Einfluss von Mo auf die lodchemie aufgrund hdheren Freisetzungsraten im Ver-
gleich zur ersten Aufwarmphase. Die verringerte Verfugbarkeit von Cs und Rb durch
Bindung an Mo, siehe Abb. 3.16, sorgt fur die Bildung anderer lodverbindungen im obe-
ren Plenum. Infolgedessen werden auch Agl-Dampf und HI aus dem RKL ausgetragen,
siehe Abb. 3.17. Detailreichere Analysen dieser Sequenz sollen nach Durchfihrung der
Rechnung mit einer neueren AC2-Version folgen, da sich auch in den anderen Sequen-
zen bzgl. der unterschiedlichen AC2-Versionen deutliche Unterschiede in den Ergebnis-

sen zeigten.
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Abb. 3.17 lodaustrag aus dem RKL integriert und auf das Gesamtinventar lod
(24,7 kg) bezogen
3.1.2 Identifikation der fur die lodchemierechnung in SAFT wesentlichen

Verbindungen

In den verschiedenen gerechneten Unfallablaufen treten in fir die lodchemie relevanten
Mengen folgende 19 Elemente und Verbindungen aus den 7 relevanten Elementen I,
Cs, Ag, Mo, Cd, Rb, Ba, (H, O) in Erscheinung:

¢ lod und lodverbindungen: Csal,, Csl, Cdl,, Agl, |, Rbzlz, Rbl, Balz, MoO:l,
e Cs als wichtigstes Verbindungselement: CsOH, Cs;H,0,, Cs;M004

e Silber aus den Steuerstaben und lodfalle: Ag., Ag.Se, Ag

e Molybdéan als Rb-Falle: RboMo0O4

e Cd aus den Steuerstaben als lodverbindungselement: CdH.0-, Cd

¢ Rb als lodverbindungselement: Rb2H->0-
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lod liegt basierend auf der anfanglichen Abbrandrechnung im Kern in einer Menge von
ungefahr 23 kg vor und ist sehr flichtig. Casium ist ebenfalls fliichtig und ist mit einem
Inventar von Gber 280 kg in groRen Mengen als Verbindungspartner vorhanden. Dies gilt
ebenfalls fur die Stoffmengen, die n; = 173 mol und n¢, = 2.206 mol betragen. CsOH ist
dabei die in SAFT gerechnete reaktive Form des Cs. Als Hauptfalle fir das Cs ist das in
einer Menge von etwa 330 kg (ny, = 3440 mol) vorkommende Molybdén. Als Verbin-
dung mit Molybdan tritt dabei auch Rubidium in Erscheinung, das allerdings nur mit un-
gefahr 36 kg (ng, = 421 mol) im Kern vertreten ist, &hnlich fliichtig ist wie Jod und mit
Jod Verbindungen eingeht. Die Steuerstabmaterialien Silber und Cadmium sind in gro-
Ben Mengen von 1.500 kg (nag & 13906 mol) bzw. 610 kg (n¢q = 5426 mol) vorhanden
und bilden Verbindungen mit Jod. Silber bildet dabei das wasserunlésliche stabile Agl
aus, Cdl, ist dagegen ein flichtigeres Aerosol mit héheren Dampfdriicken. Generell ist
Cadmium das flichtigste Element aus dem Kern bzw. primar den Steuerstaben und tritt
hauptsachlich in den ersten Phasen nach der Kernzerstoérung stark in Erscheinung, wo-
bei groRe Mengen Cadmium als Aerosole und Dampfe in den Formen Cd und CdH»0;
ohne direkten Einfluss auf die lodchemie aus dem RKL austreten. Die Freisetzung von
Silber passiert langsamer und grofRe Mengen verlassen den RKL in den Formen Ag. und
Ag als Aerosole. Am Rande sei bemerkt, dass das wenige (6 kg) aber flichtige Selen
(nge = 76 mol) und das in grofReren Mengen (50 kg) vorhandene, langsam abgegebene
Tellur (nge = 392 mol) hauptsachlich in Verbindungen mit Silber in SAFT auftritt, sich
dies aber in der lodchemie aufgrund der grof3en Menge Silber nicht bemerkbar macht.
Die Untersuchungen der vorhandenen Aerosole Ag., Ag.Se und Ag ist aufgrund der ho-
hen Schmelztemperatur und niedrigen Dampfdriicke von geringerem Interesse und kann
allgemein als Ag-Senke angesehen und zusammengefasst werden. Damit sind fur die
Entstehung von Agl auch hauptsachlich die Bedingungen im RDB aufgrund der dort herr-
schenden héheren Temperaturen relevant. Die Verbindungen Cszl,, Csl, Cdl,, Rbzl» und
Rbl sind fllichtiger, treten bei hdheren Temperaturen als Dampfe auf, sind wasserlgslich
und dissoziieren teilweise. Die Ubergabemengen dieser Verbindungen an das Contain-
ment ist fir die lodchemie ebendort von besonderer Bedeutung. Auch kann ein Anstieg
der Temperaturen entlang eines SAFT-Pfades zu einer Verdampfung dieser hauptsach-
lich als Aerosole transportierter Verbindungen fuihren. In der Gasphase kdnnen chemi-

sche Reaktionen einsetzen, die Auswirkungen auf die lodchemie des RKL haben.
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3.1.2.1 Analysen zum chemischen Gleichgewicht und zum Spaltprodukt-

transport mittels Tabellen

Der Programmteil SAFT verteilt die einzelnen Elemente entsprechend den chemischen
Gleichgewichtsbedingungen in den verschiedenen Kontrollvolumina der Nodalisierung
auf chemische Verbindungen (z. B. wird aus Cs und | teilweise Csl). Das Teilsystem aus
Cs, I und Cd ist in tabellarischer Form nachgestellt worden. Durch eine manuelle Varia-
tion einzelner Parameter, u. a. Dampftemperatur des Wassers, Druck, Volumen und
Stoffmengen zeigten sich mehrere Einflussgrof3en auf die Menge gasformigen lods im
RKL bzgl. dieses Teilsystems. Generell ist die Temperatur des Wasserdampfes die wich-
tigste EinflussgréRRe, gefolgt vom Stoffmengenverhaltnis Cs zu | (Rb zu I-Abhangigkeit
ergibt sich analog) und dem Cdl.-Dampfdruck (Agl-Dampfdruck-Abhangigkeit ergibt sich
analog). Dartber hinaus sind fur die Entstehung der verschiedenen lod-Verbindungen
nicht nur absolute Mengen der Ausgangsstoffe entscheidend, sondern auch die Menge
pro Volumen (beeinflusst die maximale Dampfmenge bei Dampfsattigung im Node) und
damit auch ein moglicher Einfluss der Nodalisierung. Tendenziell ergibt sich im Gleich-
gewicht mehr gasférmiges lod, HI oder I,, durch héhere Temperaturen und kleinere Ver-
haltnisse Cs zu |. Die noch fehlende Implementierung von SAFT in den Kernkanalen mit
heilBeren Temperaturen als im oberen Plenum kénnten eine Entstehung von gasformi-
gem lod entsprechend der Ergebnisse aus dem Teilsystem Cs, | und Cd beglnstigen.

Die Implementierung der Kernkandle in den SAFT-Pfad soll noch entwickelt werden.

Die Rechnungen fur den Weitertransport bzw. die Anlagerung der Elemente und chemi-
schen Verbindungen in Form von Aerosolen oder als Dampf konnte sollen anhand von
Tabellen untersucht werden. Die typische Form der Rickhaltung der Spaltprodukte im
RKL ist gegeben durch die Kondensation der Dampfe unterschiedlicher Verbindungen
an Aerosolen gefolgt von der Sedimentation, der Thermophorese oder der turbulenten
Anlagerung dieser Aerosole an Oberflachen oder Kriimmungen (die Diffusiophorese lie-
fert keinen nennenswerten Beitrag). Alle weiteren Anlagerungsmechanismen hatten nur
einen geringen Beitrag an der Rickhaltung. Die turbulente Anlagerung ist bei hohen
Stromungsgeschwindigkeiten von groRer Bedeutung (u. a. an Engstellen), die Thermo-
phorese hangt stark vom Temperaturunterschied zwischen Wand und Wasserdampf ab
und die Sedimentation nimmt auch mit der Masse an vorhandenem Wasserdampf im
Volumen zu. Sedimentation und Thermophorese flihren in Volumina gréf3erer Durch-
messer (z. B. Druckhalter) zu héheren Rickhaltungsraten als die turbulente Anlagerung.

In Unfallszenarien wéahrend der Kiihlung eines freiliegenden geschadigten Kernes lber

39



Druckspeicher ist die turbulente Anlagerung aufgrund der hohen Stromungsgeschwin-
digkeiten (schnelle Verdampfungsraten des eingespeisten Kiihimittels am Kern) an Eng-
stellen der wichtigste Mechanismus der Rickhaltung der Spaltprodukte. Sind die Druck-
speicher leer, folgt eine Phase mit heilem Dampf an noch relativ kiithlen Strukturen und
die Bedeutung der Thermophorese nimmt zu. Die Anteile der unterschiedlichen Riick-
haltemechanismen an der Gesamtriickhaltung werden in SAFT ausgegeben und die

Ausgaben stimmen mit den Uberlegungen tberein.

3.1.3 Definition von lodspezies, Neudefinition von Elementklassen

Ein erster Schritt flr eine Umsetzung darin, neue Elementklassen in MELCOR zu be-
riicksichtigen bzw. bestehende zu andern. Ein wesentlicher Grund hierfur ist, dass
MELCOR Elementklassen berlcksichtigt, die selbst mehrere chemisch ahnliche Ele-
mente umfassen. Fir eine vereinfachte und dennoch prazisere Abbildung der lodchemie

ist hierbei ein htheres Auflosungsvermdgen vonndéten.

Um nun eine bessere Beriicksichtigung physikalischer Eigenschaften der fir die lodche-
mie wichtigsten chemischen Verbindungen zu gewabhrleisten, ist eine Identifikation der
Elemente bzw. der Spezies notwendig, die zu einem relevanten Anteil aus dem Reak-
torkuhlkreislauf ausgetragen werden. Aus den Basisrechnungen fiir die phanomenologi-
sche Umsetzung aus Kapitel 3.3 zeigen sich nach dem Kriterium, dass eine Spezies

lausi
. m; . i M, i . . .
mindestens 1 % (s—t Mit m} %1 = ——L— m!3!: Masse des lods in der Spezies i,
Xim; XjBiM;

p;: Stochiometriefaktor des Elementes j in der lodspezies i, Mx: molare Masse des Ele-
mentes k) zum Gesamtaustrag beizutragen hat. Hieraus folgend die Reprasentanten fir
die SBO-Gruppe: Agl, Cs:lz, Csl, Felz, HI, Rbl, | (atomar) und fur die KMV-Gruppe: Agl,
Bal,, Cdl,, Cszly, Csl, Fely, HI, Rbl. Diese eher Auswahl hat unabh&ngig von den Test-
rechnungen in Kapitel 3.1.1 stattgefunden, um den Umsetzungsaufwand zu begrenzen

und an den tatséchlich verwendeten Rechnungen zu orientieren.

Die Elemente Cs, Rb, Ag, Ba, Cd sind als Spaltprodukte oder auch als Strukturmateria-
lien im MELCOR-Kern vorhanden. Cs und Rb gehdren zur MELCOR-Klasse ,Cs', Ag,
Ba, Cd sind die Reprasentanten der eigenen Klassen in MELCOR. Fr die direkte Um-
setzung sind diese aus ihren Klassen herauszulésen, so dass einerseits eigene Klassen
zu definieren sind und Restklassen, die die restlichen Mitglieder beinhalten. Entspre-
chend sind die Klassen ,Cs‘, ,Rb‘' (SBO, KMV), ,Cd' und ,Ba‘ (KMV) definiert worden und
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die Restklassen ,Cs_Rest' (SBO, KMV), ,Cd_Rest' und ,Ba_Rest' (nur KMV). Da die
Klassen ,Csl‘ und ,12* unangetastet bleiben, werden fir die Austragsspezies die Klassen
,Csl_ZWO* und ,12_ZWO' angelegt. In die Klasse ,Csl_ZWO" wird auch der Austrag der
Spezies ,Cszl,' eingruppiert, im Falle des atomaren lods (,I (atomar)‘) wird davon ausge-
gangen, dass es sich schnell zu I, bildet, so dass es der Klasse ,12_ZWO' zugeordnet

wird.

Sowohl die Austragsspezies als auch die letztgenannten Elemente werden in MELCOR
unter ,DCH_CL' als eigenstandige Elementklasse definiert, wo auch die Elemente auf-
zufiihren sind, die zu der Klasse gehdren (siehe /SAN 17/). Die einzelnen Elemente wer-
den unter ,DCH_EL' mit Nachzerfallsleistung ausgestattet. Im Falle der phanomenologi-
schen Umsetzung wird diese zu Null gesetzt. Fir die vereinfachte direkte Umsetzung
konsultiere man die Ausfihrungen unter Kapitel 3.4.2, da nur in dieser Umsetzung eine

Korrektur der Nachzerfallsleistung durchgefihrt wird.

Da dieses Vorhaben lediglich die lodchemie im Reaktorkuhlkreislauf zum Gegenstand
hat, wird keine Betrachtung von Freisetzungen wéhrend des MCCI vorgenommen. Ent-
sprechend ist keine Zuordnung der Spezies zu VANESA-Klassen (solche die im Cavity-
Modul in MELCOR vorhanden sind) notwendig. Ausgenommen sind die Elemente, die
aus den Elementklassen herausgeldst worden sind und die entsprechenden Restklas-
sen, die wie die urspriinglichen Klassen unter ,RN1_CLVN' und ,RN_VNCL' eingetragen

werden.

Die definierten Klassen sollen sich in MELCOR realitatsnah verhalten, daher sind Anga-
ben zu deren molare Masse (unter ,SC7120°) und dem Dampfdruck (unter ,SC7110%),
dem Freisetzungsfaktor (unter ,SC7103‘, siehe Ausfihrungen unter Kapitel 3.4.2), der
Ldslichkeit in Wasserfilmen (unter ,SC7136°) und der Dampfdiffusivitat (unter ,SC7111")
anzugeben. Im Falle der molaren Massen werden die Informationen aus dem Perioden-
system /PSE 02/ verwendet. Fur die Dampfdiffusivitat wird die Empfehlung der Tabelle
unter ,SC7111"in /SAN 17/ fur anwenderdefinierte Klassen gefolgt. Fir die Loslichkeit in
Wasserfilmen wird der Faktor entsprechend der urspriinglich vorhandenen Klassen ge-
wahlt, der typischerweise zu ,1“ gewahlt worden ist, ferner wird der Wert in RN-UG-127
in /[SAN 17/ implizit empfohlen.

Die Eingaben zum Dampfdruck unter ,SC7110°‘ sind beziehen sich auf einen Exponenti-

alausdruck fur den Dampfdruck, wie er in /SAN 17a/ gezeigt ist:
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A
logiop = 7 +B+C-logoT (3.2)

In (3.2) stehen p und T fir Dampfdruck und Temperatur, die Koeffizienten A, B und C
sind fur die Elementklassen verschieden und haben entsprechend eingegeben zu wer-
den. Fur die Klassen ,Cs', ,Cs_Rest' sind die Angaben in /SAN 17/ gegeben (siehe Seite
RN-UG-120/121). Da ,Rb* aus dieser Klasse stammt, kénnen die Informationen direkt fur
,Rb" verwendet werden. Auch existieren entsprechende Informationen fir ,Ba’,
,Ba_Rest’, ,Cd' ,Cd_Rest' und die mit ,Csl* bzw. ,I2° chemisch identischen Klassen
,Csl_ZWO' und ,12_ZWOQ'. Fir die neue Klasse Rbl sind hierfir die Eingaben von Csl,
die ebenfalls in /SAN 17/ gegeben sind, verwendet worden, da Rubidium chemisch &ahn-
lich zu Casium ist. Fir HI ist der eine Eingabeoption gewahlt worden, die dafur sorgt,
dass HlI stets gasformig ist. Einzig fur die Spezies Agl, Fel, und Cdl; sind keine einfachen
Ableitungen oder Angaben madglich gewesen. Hierfir sind Informationen aus /GES 21/,
INCB 21/, /ICHE 21/ oder auch Wikipedia genutzt worden, welche in den Temperaturen
fur Schmelzpunkt und Siedepunkt und teilweise mit einem Wert fir einen Dampfdruck
bei gegebener Temperatur bestehen. Mit dem Wissen um die Bezugsbedingungen (ty-
pischerweise 25 °C, 1 bar) kann dem Dampfdruck bei Schmelztemperatur der Dampf-
druck ,0" zugeordnet werden und der Siedetemperatur 1 bar. Fir einen Exponentialan-
satz als Testfunktion in einer Regression sind mehr als zwei Wertepaare notwendig,
welche im Falle von Cdl; und Agl vorhanden sind. Allein im Falle von Fel, sind nur zwei
Werte vorhanden. Mit Hilfe funktionierender Regressionen fiir erstgenannte Spezies
konnte auch fir letztgenannte eine plausible Dampfdruckkurve erzeugt werden, wie in
den Abb. 3.18, Abb. 3.19 und Abb. 3.20 zu erkennen ist.
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Abb. 3.18 Dampfdruckkurve fur Cdl.
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Abb. 3.20 Dampfdruckkurve fur Fel

3.2 Anlagenmodelle AC2, MELCOR

Fur die Abbildung der realen Verhaltnisse in einem Unfallgeschehen in einer kerntech-
nischen Anlage ist einerseits die prézise Modellierung der Physik oder der Chemie not-
wendig, andererseits ist eine konkrete Anlage zu betrachten. Ersteres wird von der Pro-
grammierung des Rechenprogrammes zur Verfigung gestellt. Letzteres manifestiert
sich in einem Eingabedatensatz, welcher vom Anwender des Programms aufzustellen
ist. Im Folgenden sollen kurz die Spezifika der hier verwendeten Modellierung aufgezeigt
werden. Fir eine genaue Beschreibung der aufwandigen Eingabedatensatze konsultiere

man die referenzierten Dokumente.
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3.2.1 MELCOR

Der MELCOR-Eingabedatensatz, der in diesem Vorhaben Verwendung findet, ist in Vor-
haben 4718R01313 (siehe /GRS 21/) genauer beschrieben.

Fir diese Zwecke sind in erster Linie Kontrollfunktionsblocke entwickelt worden, die ei-
nerseits Korrelationen aus den Variationsrechnungen (siehe Kapitel 3.3) oder anderer-
seits Tabellen fur die lodaustrage aus einer ATHLET-CD-Vorrechnung abbilden (siehe
Kapitel 3.4). Die Anderungen im Datensatz haben dabei weiterhin einen Schwerpunkt
auf die Eingaben im Radionuklidpaket (,RN1‘, siehe /SAN 17/), welche im Wesentlichen
in Kapitel 3.1.3 beschrieben sind.

Erwahnenswert ist in diesem Zusammenhang, dass die Filterung unter im ,RN2‘-Paket
in MELCOR komplett entfernt worden ist. Realistischerweise ware eine Filterung anzu-
nehmen, diese ist jedoch in MELCOR als einfacher, konstanter Faktor modelliert. Eine
solche Filterung fuhrt zu keinen vertieften Erkenntnissen hinsichtlich des Anlagenverhal-
ten und kann, wenn es gewinscht ist, in der Datenanalyse nachtraglich bericksichtig

werden.

Fur den KMV ist eine Kiihlung fur das Brennelementlagerbecken vorgesehen, die fur die
Zeit der Einspeisung der Sicherheitseinspeisepumpen inaktiv ist, wie es in der entspre-
chenden Systembeschreibung der Referenzanlage niedergeschrieben ist. Diese Kih-
lung ist mittels einer Tabelle als einfache Proportionalregelung bewerkstelligt, deren Soll-

wert bei TEELB = 303,15 K liegt und gemaR Systembeschreibung eine Hochstleistung von

pBELB = 7,9 MW, die aufgrund der eingelagerten Leistung von PEELB = 1,248 MW zu

iihl. max

keiner Zeit ausgereizt wird.

Fur den KMV ist weiterhin ein Leckpfad (im ,FL‘-Paket in MELCOR) definiert worden,
dessen Leckquerschnitt einer der Parameter darstellt, der in den Variationsrechnungen

variiert wird (siehe Kapitel 3.3).

Insbesondere fiir den KMV ist die Modellierung der Uberlaufleitung vom Brennelement-
lagerbecken (BELB) zu erwdhnen. Das BELB ist im KMV gekuihlt und fungiert als Kon-
densationssenke, welches zu einem Fillstandsanstieg fuihren kann, so dass gekihltes
Wasser in den Reaktorsumpf gelangen kann. Indirekt kdnnen somit Warmequellen

ebendort gekihlt werden.
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3.2.2 ATHLET-CD, COCOSYS (AC2)

Die Modellierung des ATHLET-CD- und des COCOSY S-Eingabedatensatzes ist grund-
satzlich in /GRS 22/ beschrieben, wobei jedoch der COCOSY S-Datensatz eine verein-
fachte Version desselben mit lediglich 103 Zonen darstellt. Diese Version ist insbeson-
dere deswegen verwendet worden, um die Rechenzeit in Grenzen zu halten. Im Folgen-

den sollen die wesentlichen Spezifika erlautert werden.

In Abb. 3.21 ist eine Darstellung des RKL geben, wobei die SAFT-Pfade entsprechend
der Modellierung in ATHLET-CD kenntlichgemacht sind. Die SAFT-Pfade umfassen im
KMV-Szenario lediglich das postulierte Leck und ein Leck, das durch Kriechversagen an

der Hauptkihlmittelleitung (HKML) entstehen kann.

Im SBO-Szenario sind hingegen Pfade fir die Lecks durch Kriechversagen an HKML

und Volumenausgleichsleitung (VAL) entstehen kdnnen.

Daruber hinaus sind die Abblasepfade fur die Druckhalterventile modelliert, wobei die
Sicherheitsventile den oberen Bereich des Druckhalters als Ausgangspunkt haben. Le-
diglich das Abblaseventil verfugt Gber einen geschlossenen Pfad vom oberen Plenum
bis hin zum Abblasebehélterdom, der selbst jedoch nicht Teil der ATHLET-CD-
Modellierung ist.

Fur das Kriechversagen ist ein parametrisches Larson-Miller-Modell als GCSM-Block
abgebildet.

Wie in der MELCOR-Modellierung auch, die in der AC2-Modelleirung keine Filterung
berlcksichtigt worden, da diese aus einem einfachen, konstanten Filterfaktor besteht,
der keine Einsichten in wenig intuitive Phanomene verspricht. Ferner kann eine solch
einfache Filterung, falls gewiinscht, in der nachtraglichen Datenanalyse beriicksichtigt

werden.

Um eine der MELCOR-Modellierung weitgehend aquivalente Modellierung einzusetzen,
ist auch im Eingabedatensatz eine Uberlaufleitung vom Brennelementlagerbecken
(BELB) hin zum Reaktorsumpf speziell fur dieses Vorhaben definiert worden. Diese ist
als sog. ,ATM_FULL-Junction’ definiert, so dass sowohl Gase als auch Wasser in einem

einzigen Stromungspfad transportiert werden kénnen.
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Das BELB verfiigt des Weiteren tUber eine Wéarmequelle, die der Nachzerfallsleistung
der Brennelemente im Lagerbecken entspricht, die dem Wert in MELCOR angepasst
worden ist. Die Kihlung des BELB ist mittels einer einfachen Zweipunktregelung (zwi-

schen TBELB = 333 15 K und TEELB = 354,15 K) bewerkstelligt, welche von der Proportio-

oben

nalregelung in MELCOR abweicht. Die Leistung der Warmesenke betragt PELLE =

2,0 MW, welches unterhalb des Hochstwertes lauf Systembeschreibung liegt. Da jedoch
die eingebrachte Warmeleistung der Brennelemente bei PEELE = 1,248 MW liegt, ist
diese Kihlleistung ausreichend. Der untere Wert der Regelung liegt hdher als der Soll-
wert in MELCOR, dennoch stellt das gekiihlte Wasser in der AC2-Rechnung eine erheb-

liche Kondensationssenke dar.

——— SAFT-Pfad

o
¥ EBS
v VCS

=> > 8000kg/s

Core View

Abb. 3.21 Reaktorkihlkreislauf mit Kenntlichmachung der SAFT-Pfade fir beide
Szenariengruppen (SBO, KMV)

3.3 Vereinfachte, phanomenologische Umsetzung der in ATHLET-CD gege-
benen Modelle (FIRPEM, SAFT), AP 2.1

Wie bereits angedeutet, ist es angedacht, Korrelationen der Massen der aus dem RKL
ausgetragenen lodspezies und messbarer Parameter zu finden. Solche messbaren Pa-
rameter kbnnen die eingespeiste Wassermasse, die gemittelte Temperatur im RKL, der

gemittelte Druck im RKL oder die Borkonzentration im Kiihimittel sein. Um die Aussage-
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fahigkeit in Bezug auf Analysen basierend auf MELCOR-Simulationen zu steigern, ha-
ben die Grof3en in MELCOR nutzbar und somit ebenfalls messbar zu sein. Eine Bestim-
mung der wesentlichen Einflussgréf3en auf die lodchemie ist dabei in Kapitel 3.1.2.1 be-
schrieben. Diese Grol3en hangen mit technischen Grof3en und damit einstellbaren Gro-
3en zusammen. So z. B. bestimmen die Ansprechdriicke des Abblaseventils oder auch
der Sicherheitsventile den gemittelten Druck im Reaktorkihlkreislauf, welcher gemaf
des CORSOR-P-Ansatzes die Freisetzung aus dem Brennstoff determiniert. Geman Ka-
pitel 3.1.2.1 sind die wesentlichen Einflussfaktoren fur die Freisetzung von lodspezies
die (Dampf-)Temperatur im RKL, Stoffmengenverhaltnisse zwischen Cs zu | bzw. Rb zu
I, der Cdl,- bzw. Agl-Dampfdruck und die Konzentrationen, die die Reaktionsrate bei
sonst gleichen Verhaltnissen bestimmen. Ferner ist ersichtlich, dass die Zeit, die fir die
Prozesse im RKL zur Verfliigung steht, die absoluten Mengen der ausgetragenen Spe-

zies beeinflusst.

3.31 Randbedingungen

Die Randbedingungen der zwei grundséatzlichen Gruppen (SBO, KMV) sind vereinfacht
gewahlt, da die Variation der Parameter (siehe Kapitel 3.3.2) fir eine Variation physika-
lischer Zustande sorgt, so dass ein Auffinden von Korrelationen ermdglicht wird. Eine
Variation verschiedener Notfallmaf3nahmen, welche im realen Fall anzunehmen waére,
ist dazu nicht erforderlich. Daher handelt es sich um Randbedingungen, die auf die Er-
fordernisse dieses Vorhabens angepasst sind. Im Folgenden seien die wesentlichen
Charakteristika der beiden Gruppen aufgelistet und beschrieben:

SBO-Gruppe

e Eigenbedarfsschienen unverfugbar

e Lastabwurf auf EB nicht erfolgreich

¢ Notstromdiesel (D1 & D2) starten nicht

e keine Bespeisung der Dampferzeuger

o keine praventiven oder mitigativen NotfallmalBnahmen (bis auf SHB-Druckent-

lastung)

e es wird keine Filterung bei der SHB-Entlastung angenommen
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KMV-Gruppe
o Dampferzeuger (mit 100 K/h abgefahren), bleiben bespeist
e Sumpfumschaltung nicht erfolgreich

o keine praventiven oder mitigativen Notfallmallnahmen (bis auf SHB-Druckent-

lastung)
¢ BELB bleibt gekuhlt
e Ringraum-Storfallabsaugung ist verfigbar

e es wird keine Filterung bei der SHB-Entlastung angenommen

Im Falle der SBO-Gruppe sind die Randbedingungen entsprechend einfach gewabhilt, so
dass es zu keiner Einspeisung oder einer Druckentlastung kommt. Letztlich ist auch der
Grund fur den Ausfall der Eigenbedarfsversorgung und der Unverfiigbarkeit der Not-

stromerzeugeranlagen unerheblich fir die Zwecke der Variationsrechnungen.

Im Falle der KMV-Gruppe bleiben die Dampferzeuger bespeist, da ein Ausfall die Ein-
trittswahrscheinlichkeit des Szenarios reduziert und fir das Auftreten des Kernschadens
nicht notwendig ist, da der Kihimittelverlust nicht verhindert oder dauerhaft Gberspeist
wird. Ein Ausbleiben der Sumpfumschaltung ist hingegen erforderlich, da ansonsten das
in den Reaktorsumpf eingetragene Kihlmittel im Kreislauf Giber den Nachkihler befor-
dert wirde, so dass der Kern gekuhlt bliebe. Im Falle relativ kleiner Lecks fiihrt dies
jedoch zu einer verhaltnismaRig wirksamen Kihlung, so dass der Kernschaden hinaus-
gezogert wird, welches sich ebenfalls in den Rechenzeiten der Simulationen zeigt. Dies
ist der Grund, warum fiir den Basisfall nicht nur das Leck mit einer GréRe von 20 cm?
angesetzt worden ist, sondern auch mit 200 cm? und 400 cm?, wobei letztere eine nutz-
bare Reife (RDB-Versagen und Beendigung der SHB-Druckentlastung) zum Zeitpunkt

der Auswertung erreicht hat, die anderen nicht.

Die Filterung wahrend der SHB-Druckentlastung ist nicht angenommen worden, auch
wenn dies realistischerweise bericksichtigt zu werden héatte. Die liegt in dem Umstand
begriindet, dass die Filtermodelle lediglich einen konstanten Filterfaktor (Verh&ltnis von
der in den Filter eintretenden Masse zur in die Umgebung freigesetzte) beriicksichtigen,

der auch nachtraglich in der Datenanalyse berticksichtigt werden kann.
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Das Brennelementlagerbecken bleibt im KMV gekuhlt, im SBO nicht. Es hat sich zumin-
dest in MELCOR herausgestellt, dass eine Kiihlung eine signifikante Senke fir Dampf

darstellt. Ferner kann (iber den Uberlauf der Reaktorsumpf indirekt gekiihlt werden.

3.3.2 Auswahl der Parameter

Durch elementare Uberlegungen der Zusammenhange zwischen EinflussgroRen und
variierbarer technischer oder physikalischer Grofen und nach Expertenschatzung, ist
eine Auswahl von zu variierenden Parametern mit entsprechenden Variationsbreiten ge-
troffen worden. Die Parametervariation stitzt sich zum Teil auf jene in /GRS 19a/ z. T.
sind sie nach Experteneinschéatzung derart gewahlt, dass sie zu einer signifikanten Va-
riation von den genannten ,MessgroRen” fihren. Eine Quantifizierung der Variations-
breite von Freisetzungen aus dem RKL oder der gesamten Anlage, ist nicht Ziel dieser
Variationsrechnungen, so dass die Variationsbreite nicht zwingenderweise realitatsnah

zu sein hat.
Im Folgenden sollen diese Parameter im Einzelnen erlautert werden:
1. Abbrand (Tappr)

Der Abbrand des Kernbrennstoffes bestimmt sowohl die Nachzerfallsleistung als auch
die Inventare der Spaltprodukte. Es ist dabei offensichtlich, dass die Menge an iodrele-
vanten Elementen, einen Einfluss auf die absolute Menge von ausgetragenen lodspe-
zies haben, daher werden beide Mengen auf das Anfangsinventar normiert. Somit wer-
den lediglich die Verhéltnisse zwischen den iodrelevanten Elementen variiert. Als Be-
weis sei die nuklidspezifische Dgl. fur Auf- und Abbau aufgestellt. Der Aufbau ist dabei
von der Neutronenstromdichte und dem Wirkungsquerschnitt von thermischen Neutro-
nen an U-235 abhéangig. Da jedoch eine konstante Leistung angenommen wird, kann
vereinfacht eine konstante Aufbaurate r; angenommen werden. Der Abbau geschieht

proportional zur Menge des Nuklids i:

dN,(t)
dt

ry — AiNi (1) (3.3)
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Die simple Gleichung (3.3) wird mit dem Ansatz N;(t) = 8 - e %'t + a gelost, genau dann,

wenn a = 2 (da N, = —=2;Ng e ™4 = —2;(Ny(t) — @) = —A;N;(t) — A;). Fir die Konstante
B wird die Anfangsbedingung N;(t, = 0) = 0 verwendet, so dass folgt: g = —% Somit

. . —_n, _-A nn_n — o
foglt der finale Ausdruck: N;(t) = - ¢+ by (1—et).
Methode der Variation der Konstanten mit dem Ansatz N; = c(t)e?, hieraus folgt fiir die
Ableitung: N, = ¢e4 + cAe? = ¢e? + AN;. Diese Gleichung l6st die Dgl., falls —1; = A und
¢e? = r; ist. Hieraus folgt sofort: A = —2;(t — ty) und ¢ = r;e ™4 = r;etit=%), Die GréRe ¢

istdannc = ;—ieﬂi(t‘to) + y. Somit ergibt sich fiir N;: N; = (;—ie’li(t‘to) + y) e ilt=to) = Ii 4

ye~4i{t=to) Mit der Anfangsbedingung N;(t, = 0) = 0 folgt fiir y: y = —% welches zum

finalen Ausdruck fihrt:

T; T; T;
N;(t) = /TL (1— e A=t = /TL — A—{e-li(f-fw (3.4)
l l l

Uber N,(t) = ;e ilt=td) = —; (Ni(t) —%) =r1; — ;N;(t) Uberzeugt man sich leicht,

dass (3.4) die Dgl. Iost. Das Verhaltnis zwischen den Mengen des Nuklids i und j ist

trivialerweise:

N; rilj 1-— e‘li(t—to)

Nj B m 1 — e Ht=to)

(3.5)

Es lasst sich am Ausdruck (3.5) leicht erkennen, dass sich das Verhéltnis mit der Zeit

andert (es sei denn, es gilt ; = ;).

Der Abbrand wird in ATHLET-CD als Abbrandtage in der Abbrandhistorie eingegeben.
Die Revisionszeiten dazwischen werden nicht variiert. Der Basiswert betragt hierbei
Tapbr, = 330.0 d und wird im Bereich 300.0 d < 74y, < 330.0 d gleichverteilt variiert. Die
Werte verstehen sich als Abbrandtage pro Jahr, wobei den einzelnen Kernringen in
ATHLET-CD mehrere Abbrandjahre zugeordnet sind (der innerste beinhaltet dabei den

neuesten Brennstoff, der ul3erste den &altesten).
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2. Spezifische Brennstoffleistung (pgs)

Die spezifische Leistung, die sich als thermische Leistung pro Brennstoffmasse (pgs =

@) versteht, bestimmt ebenfalls mal3geblich das Spaltproduktinventar und die Nach-

gesamt

zerfallsleistung. Der Wert kann ebenfalls fur die vier vorhandenen Kernringe einzeln va-

riiert werden, dies ist jedoch nicht notwendig, da lediglich eine gewisse Variation erfor-

derlich ist und kein ,best estimate” Wert. Die spezifische Leistung ist im Bereich % =
BS

+15 % gleichverteilt variiert, wobei der Basiswert bei pgs = 36,4 ]:[—W liegt (SM: Schwer-
SM

metall, BS: Brennstoff).

Die spezifische Leistung ist ebenfalls relevant fir den Abbrand. Deren Abbrandzeiten
werden mit den Eintrdgen zum zeitlichen Verlauf der Leistung (Leistungshistorie) eines

jeden Kernringes i verglichen. Jeder Kernring hat nun das Alter T;, dass sich aus Leis-

tungsphase At}’ und Revisionsphase AtjR Zusammensetzt:

i
T, = Z At] + Atf (3.6)
j=1

In (3.6) steht der Index j fur die einzelnen Phasenabfolgen von Leistungsphase und Re-
vision. Dies bedeutet, dass der aul3erste Kernring die l&ngste Leistungshistorie aufweist.

Die Reaktorleistung P; fur die einzelnen Phasen ist:

i-1 i-1

P, fiir Z(At}’ +AL)) <t <At + Z(AtjP + At])
j=1 j=1
Pi(t) = ! .f (3.7)

i-1 i

0fir ) (atf +8ef) <t < Y (8e] +Acd)

Jj=1 j=1

Der Index i steht somit fur die einzelnen Betriebsjahre des Reaktors, welche sich eben-

falls auf jeden Reaktorring (i = 1,...,4) beziehen.

Die spezifische Leistung ist fur die Eintrage in die Leistungshistorie ist die Leistung Pi

auf die Brennstoffmasse zu normieren.
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3. Versagensdehnung der Hullrohre (eyR)

Wahrend der Kernaufheizung im Unfallszenario heizen sich ebenfalls die Hlllrohre auf,
so dass diese eine Dehnung erfahren (ballooning). Diese Dehnung findet ihr Ende beim
ZerreiRen des Hullrohrmaterials, da der Innendruck dann schlagartig abfallt und kein
Differenzdruck auf dem Hillrohr mehr lastet. Der entsprechende Grenzwert eyg bestimmt

den zeitlichen Verlauf der Kernzerstérung und der Freisetzung (Beginn der Freisetzung

mit Hullrohrversagen). Der Basiswert liegt bei £jz = 0,38 und wird im Bereich %=
HR

15 % gleichverteilt variiert.

4. Grenzmassen der Schmelze zur Verlagerung ins untere Plenum

Schmelze Schmelze
(mtot ’ mkeramisch)

Die Verlagerung der Schmelze ins untere Plenum ist ein wesentliches Mal} des zeitlichen
Verlaufs der Kernzerstérung. Ferner wird hierdurch auch die Form des Brennstoffes be-
stimmt. Wahrend vor der Verlagerung der Kern degradiert ist, jedoch teilweise noch eine
geometrisch bestimmte Form hat (z. B. nur teilzerstérte Brennelemente im AulR3enbe-
reich), ist dies nach Verlagerung ins untere Plenum nicht mehr gegeben. Hierdurch kann
sich beispielsweise die Oxidation der Metalle wie Zirkalloy oder Eisen (im Stahl) &ndern
und hat somit Einfluss auf Druck und Temperaturverlauf im RKL. Die Verlagerung wird

in ATHLET-CD uber die Massen der kompletten Schmelze mi$™el*¢ und der kerami-

schen Schmelze mi<'™elze getriggert, wobei beide Abfragen UND-verkniipft sind. Die

keramisch

Basiswerte liegen bei misa®* = 4,5 - 10* kg und mjpehmelze = 1,0 - 10* kg und werden

keramisch, 0 —

Schmelze

im Bereich W = 110 % gleichverteilt variiert. Bei der Variation ist die Abh&ngigkeit

Schmelze
tot, keram. 0

mienmelze | < micimelze implementiert worden, obgleich eine Uberschneidung der Variation

durch die Gleichverteilung nicht mdglich ist.

5. Flache der durch das Leck abgeplatzten Isolation an der HauptkihImittellei-

tung (afXMb)

Das in der Gruppe ,KMV* postulierte Leck fiihrt zu einem Abplatzen der Isolierung mit
dem die Hauptkihlmittelleitung (HKML), wie auch der Rest des RKL, ausgekleidet ist.
Diese Isolierung bestimmt den Warmetbergang bzw. Durchgang von RKL und Sicher-

heitsbehélter (SHB) und somit auch die Temperatur in der Region um das Leck herum.
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Der Basiswert liegt bei al!fM" = 1,0 und wird im Bereich 0,0 < al'XM! < 1,0 gleichverteilt

variiert. Eine Abhangigkeit zur Leckgrof3e ist nicht vorgesehen.

In der ,SBO"-Gruppe wird dieser Parameter nicht variiert.

6. Warmeiibergang an RKL-Strukturen (bisemein.)

Die Warmubergangskoeffizienten bestimmen den Warmetbergang und Durchgang
durch die RKL-Strukturen, so dass eine Variation die Temperatur im Innern bestimmt. In
ATHLET-CD konnen diese mittels Korrelationen in Abhangigkeit von z. B. der Reynolds-
Zahl berechnet werden oder werden vom Anwender eingetragen. An der Aul3enseite

einiger RKL-Strukturen ist eine solche vorgegeben, die mit dem Faktor b&KL  variiert

wird. Der hierflr verwendete Warmeibergangskoeffizient betragt a = 4,4 % und der
Basiswert des Variationsfaktors entsprechend biss ci.0 = 1,0, wobei dieser im Bereich

RKL

Ab . .
Warmetb. — +2() %, variiert wird.
bWarmeub 0

7. Zugfestigkeit der unteren Kalotte (R%Xal)

Das Versagen der unteren Kalotte durch den Einfluss von Corium, das in das untere
Plenum verlagert worden ist, bestimmt maRgeblich den zeitlichen Verlauf des Unfallge-
schehens und markiert den Ubergang von der ,in vessel“-Phase zur ,ex vessel“-Phase.
Eine Variation des Versagenszeitpunktes bestimmt auch die Zeit, die fur die lodchemie
im RKL zur Verfiigung steht und ist somit ein wichtiger Einflussfaktor. Das Versagen wird

Uber die Zugfestigkeit des RDB-Stahls in diesem Bereich variiert. Der entsprechende

K
Basiswert liegt bei Ry; Kal. — 3 0. 108 Pa und wird im Bereich 22— R Kal = 50 % gleichverteilt

variiert. Der Basiswert von Ry; Kal. — 30108 Pa liegt dabei bereits niedriger als die Nenn-

bei 20°C bzw.

zugfestigkeit des Stahls, welche bei R2MnMoNiS-5 5 560

mm?

°C, der ungeféahren Betriebstemperatur in RKL, wobei

die Streckgrenze bei RZ(“"““‘"‘”\‘15 S = =350 — gemaf /KTA 17a/ liegt. Kriechen ist ein

'z
Phanomen, dass ab ca. 40 % der Schmelztemperatur und unterhalb der Streckgrenze
auftritt. Das Phanomen basiert dabei auf verschiedenen Prozessen wie Diffusion, Ver-
setzungskriechen (~duktile Verformung bei geringer Temperatur — dominant in Kern-
schmelzszenarien) oder Versetzungsgleiten wie in /GRS 17a/ beschrieben. Im Modell
ASTOR, welches als Modelloption in ATHLET-CD gegeben ist, siehe /GRS 93/, kann es
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zum Kriechen oder auch zu einem Versagen aufgrund von Festigkeitsverringerung kom-
men. Tatsachlich verwendet worden ist ein denkbar einfaches Modell, das nach An-
schmelzen durch das Corium in unteres Plenum, die Spannung im Restmaterial mit dem

einzugebenen Wert verglichen wird.
8. Kriech-Parameter der HKML (C)

Das Versagen der druckfiihrenden Umschlie3ung bestimmt mafgeblich den zeitlichen
Ablauf des Unfallgeschehens wahrend der ,in vessel“-Phase, indem es direkten Einfluss
auf den Druck im RKL nimmt. Bis zum Versagen der dfU ist der Druck im RKL im Bereich
der Ansprechdricke des Abblaseventils bzw. der Sicherheitsventile im Falle der Szena-
riogruppe ,SBO*". Bleibt der Druck derart hoch, wird das Versagen der unteren Kalotte
deutlich friher in Erscheinung treten, da die Materialspannung auf hohen Werten ver-
harrt. Die lodchemie wird durch den hohen Druck und die Zeit der ,in-vessel‘-Phase

beeinflusst.

Fur das Versagen kann ein Materialkriechen verantwortlich gemacht werden, das geman
den Ausfuihrungen unter Punkt 7 bereits unterhalb der Steckgrenze ab ca. 40 % der Ma-

terialschmelztemperatur in Erscheinung tritt. Ein sog. Larson-Miller-Modell berechnet da-

- o S PLm_ C e .
bei die Versagenszeit, die wie folgt definiertist: ty = e’ T ¢ wobei T fir die Materialtem-

peratur steht und der Parameter PLM von der Materialspannung abhéngt. Ein Versagen

wird angenommen, falls das Integral [ ? = 1 betragt. P, wird dabei tUber Py = a; +
R

Jay + asz -log;y o berechnet.

Fur die Variation ist nun der Parameter C als eine einfache Eingriffsmdglichkeit identifi-

ziert worden. Eine Variation wird Uber einen Faktor C' vorgenommen, dessen Basiswer-

tes von Cy = 1,0 betréagt und im Bereich i—c = 120 % gleichverteilt variiert wird. Fir eine
0
Abschétzung, wie sich dies auf die Variation der Versagenszeit auswirkt, wird die einfa-

P P
che Differenz Aty = e 7 ~C0' (1702 _ ,~p'=Co(1-0.2) yapiidet. Fiir ¢, wird der Wert G = 25

verwendet, fur die Temperatur ein Wert von beispielhaften T = 600 °C = 873,15 K und

dy _ 17,0 MPa:0,803 m
2s 0,106 m

die Faktoren (aq,a,, a;) = (16.189,0K, 2,5736- 108 K?,—9,0228- 107 K?), so dass fur

fur die Spannung ein Wertvono =p - = 128,7 MPa. Fur P, betragen

Py ein Wert von Py = 24.373,8, so dass eine Variation von tg von Aty = 0,124 s —
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2.737,6 s folgt. Somit ist eine relativ grof3e Variationsbreite erreicht, welche gewinscht

ist.
9. LeckgroRe (Frew)

Fur die Szenariogruppe ,KMV* ist ein offensichtlicher Variationsparameter die Leck-
grol3e, welche den Druck im RKL bestimmt und ebenfalls wie lange die Phase der Ein-
speisung von HD- und/oder ND-Systemen andauert, da ein Sumpfbetrieb ausgeschlos-
sen wird. Da der Druck und die Zeit z. B. durch den Einfluss auf die Nachzerfallsleistung
wesentlichen Einfluss auf die lodchemie haben, ist im Wesentlichen die Leckgréf3e und
nicht der Ort entscheidend. Daher wird nur die Leckgrof3e des Lecks im heil3en Strang

variiert.

Die LeckgroRe wird dabei zwischen 1,0 - 1073 m? < Fj . < 0,4418 m? normalverteilt va-
riiert. Uber die Art der Verteilung ist empirisch entschieden worden, so dass sowohl ei-
nige Vertreter in der Nahe der unteren Grenze als auch an der oberen Grenze sicher
vorhanden waren. Die obere Grenze stellt dabei den Querschnitt der Hauptkihlmittellei-

tung dar.
10. DH-Ventil-Ansprechdriicke (ayent)

Der Druck wéhrend der Phase innerhalb der ,in-vessel“-Phase, in der die druckfihrende
UmschlielBung intakt ist, wird in erster Linie von der Dampf- und Gasentwicklung bzw.
von den Ansprechdriicken der Druckhalterventile (Abblaseventil, Sicherheitsventile) be-
stimmt. Der Druck bestimmt wiederum die Freisetzung von Elementen aus dem Brenn-
stoff gemafl dem CORSOR-P-Ansatzes und es wird Einfluss auf die lodchemie im RKL

genommen wie z. B. Uber die Dampfdriicke der iodrelevanten Spezies.

Die Variation der Ansprechdriicke bzw. der zugehdrigen Hysterese wird durch einen ein-

fachen Faktor bewerkstelligt, dessen Basiswert aye,. o = 1,0 betragt und im Bereich

Edven — +10 9% gleichverteilt variiert.

QAyent,0

11. Flutbehalter-Fullstands-Grenzwert (hS5m?)

Die Menge, die im Falle der ,KMV*“-Szenariengruppe in den RKL eingespeist wird, be-

stimmt die Phase geringer Temperatur und rel. hohen definierten Druckes, sollte das
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Leck nicht zu klein sein. Auch die Borkonzentration kann durch die Mischung mit dem
RKL-KM-Inventar hierdurch beeinflusst werden. Durch die zeitliche Verzdgerung des
Kernschadens mit der Einspeisung wird ebenfalls die Nachzerfallsleistung und damit die

Geschwindigkeit der Kernzerstérung beeinflusst.

Die eingespeiste Menge wird Uber den Fillstands-Grenzwert in den Flutbehaltern be-
stimmt, die als GCSM-Signal vorliegt und einfach variiert werden kann. Der Basiswert
betragt dabei hg5%” = 0,3 m und wird im Bereich 0,3 m < ™ < 13,05 m gleichverteilt
variiert.

12. Obere Grenze fiir die relative Dampfverfiigbarkeit (agimpf)

Der Modellparameter ,OXXLIM* beschreibt in ATHLET-CD die relative Dampfverfiigbar-
keit fur die Zirkonium-Dampf-Reaktion an den Hillrohren des Kerns. So kann die Oxida-
tion lokal eingestellt werden, wenn nicht genug Dampf vorhanden ist bzw. der Parameter

entsprechend gewahlt wird.

Uber diesen Parameter wird der Verlauf der Kernzerstorung und die Temperatur im RKL,
da der Zirkonium-Brand einen hohen Leistungseintrag in den RKL darstellt. Ferner hat
dies wahrscheinlich Auswirkungen auf die Gesamtmenge an Zirkonium, das wahrend
der ,in-vessel“-Phase oxidiert und somit wird der Gesamt-Warmeeintrag in dieser Phase

beeinflusst.

Der Basiswert dieses Parameters liegt bei agey” = 0,1 und wird im Bereich 0,1 <

ag™" < 0,5 gleichverteilt variiert.

13. Dicke der anféanglichen Oxidschicht (dg‘;

Dieser Modellparameter beschreibt die anfangliche Oxidschichtdicke auf der AuRenseite
der Hullrohre. Mit Hilfe dieses Parameters kann auf die Gesamtmenge an Zirkonium
Einfluss genommen werden, das im Unfallablauf oxidieren kann. Somit hat dieser Para-
meter Einfluss auf den zeitlichen Verlauf des Unfallgeschehens und auf die Temperatur

im RKL, sowie die Wasserstoffmenge ebendort.

Der Basiswert betragt hierbei diji , = 5,0-107°m und wird im Bereich 1,0-10™®m <

di < 1,0- 1075 m gleichverteilt variiert.
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14. Borkonzentration im RKL-KuhImittel (cgqr)

10 stellt mit o,({E,,) = 0,0253 eV) = 3837 barn fiir die Reaktion 1°B(n, @) "Li ein starkes
Neutronengift dar, das in einem Druckwasserreaktor fur die Abbrandkompensation ver-
wendet wird. Damit variiert die Borkonzentration mit dem Abbrand tber den Brenn-
stoffzyklus. Die Basis-Borkonzentration betragt fur die Simulationen cg,.o = 1.125 ppm
und wird im Bereich 50 ppm < cg, < 2200 ppm gleichverteilt variiert. Die obere Grenze
stellt dabei einen Wert fir den Brennelementwechsel dar und wird im Volllastbetrieb nicht

erreicht.
15. Nodalisation (ak,4,)

Neben der Variation technischen Parametern oder von Modellparametern, ist entschie-
den worden, auch den Einfluss der Feinheit der Nodalisierung zu variieren. Diese Vari-
ation bezieht sich auf die verschiedenen Elemente der SAFT-Pfade. die fiir die Gruppen
LKMV* und ,SBO" unterschiedlich sind. So ist nur im ,SBO“-Eingabedatensatz eine

SAFT-Pfadmodellierung fur die Abblaseleitungen zum Abblasebehélter vorhanden.

Die Variation des Faktors ay,q, Wird dabei diskret im Bereich 1 < a4, < 3 mit a]i\,oda’o =
1 gleichverteilt vorgenommen. Dieser Faktor wird auf die Anzahlen der Kontrollvolumina
in den SAFT-Pfadobjekten wie Abblaseleitung oder Hauptkihimittelleitung bezogen. Im
Falle der Verdreifachung der Nodalisierungsfeinheit wird eine vergréf3erte Rechenzeit
erwartet. Da nun mehrere Objekte vorhanden sind, werden ebenfalls mehrere Varia-
tionsfaktoren unabhangig voneinander variiert. Im Falle der ,SBO“-Gruppe sind acht
Faktoren vorhanden (HKML, VAL [3 Faktoren fur 3 Objekte], DH, ABV-Abblaseleitung,
SiV1-Abblaseleitung, SiV2-Abblaseleitung) und im Falle der ,KMV*“-Gruppe lediglich
zwei (HKML [2 Faktoren fur 2 Objekte]).

3.3.3 Simulationsdurchfiihrung

Aufgrund der Erfahrung, dass nicht alle Satze an Parametern gleich stabile Simulationen
zur Folge haben, muss mit der Aufgabe der ein- oder anderen Simulation gerechnet
werden. Entsprechend sind mehr Simulationen anzusetzen als zunachst notwendig, wo-

bei hierbei das 1,5-fache der Anzahl der variierten Parameter als Orientierung gilt.
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Unter weiterer Beriicksichtigung der Kapazitaten und der erfahrungsgeméfien Lauffa-
higkeit der Eingabedatensatze sind 80 Simulationen fir die SBO-Gruppe und 60 fur die
KMV-Gruppe angesetzt worden. Aufgrund der Vielzahl der Simulationen ist die Durch-
fuhrung auf den GRS-eigenen HPC-Rechencluster — genannt ,Manitu” — vollzogen wor-

den.

Wie erwartet ist es dabei zu numerischen Instabilititen gekommen, die ein haufiges Ein-
greifen erfordert hat. Dieses hat im Wesentlichen darin bestanden, nach einem Abbruch
ein gewisser Zeitbereich um die Abbruchzeit herum mit einem geringeren maximalen
Zeitschritt erneut zu simulieren. Als Zeitpunkt fur eine Auswertung ist das RDB-Versagen
ausgewahlt worden. Nicht alle Rechnungen sind zu diesem Zeitpunkt simuliert worden
oder laufen derzeit noch und kénnen in dieser Analyse nicht mehr bertcksichtigt werden.

Es liegen Ergebnisse fur 30 (SBO-Gruppe) bzw. 24 (KMV-Gruppe) Simulationen vor.

3.34 Ergebnisse der SBO-Gruppe

Im Folgenden sollen nun die fir den lodaustrag relevanten Gréf3en gezeigt werden.
Hierzu gehéren zunachst allgemeine Grol3en wie Druck und Temperatur und anschlie-

Rend die Austrage der wesentlichen Spezies, deren Anteil an der Gesamtfreisetzung

lausi

. . i M, i .
mindestens 1 % betragen haben (—-— mit miasti = —L_ mlasi: Masse des lods in
Zim 2jBjMj

der Spezies i, p;: Stéchiometriefaktor des Elementes j in der lodspezies i, Mx: molare

Masse des Elementes k). Diese Spezies sind im Folgenden aufgelistet:

Agl
Csalz
Csl
Fel,
HI
IRb

o g~ N kE

Austrage, physikalische GrofRen

In den Abbildungen Abb. 3.22, Abb. 3.23 und Abb. 3.24 sind die Nachzerfallsleistung,
der Druck und die Dampftemperatur im oberen Plenum gezeigt. Die Nachzerfallsleistun-

gen ist jene, die im Brennstoff gegeben ist. Aus diesem Grunde nimmt sie mit der Frei-
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setzung von Radionukliden zu bestimmten Zeiten stéarker ab als das Verhalten der Ge-
samtnachzerfallsleistung erwarten lasst. Druck und Temperatur variierten vor der Kern-
freilegung in einer Weise, die weitgehend von dem Ansprechdruck des Abblaseventils
und der Sicherheitsventile bestimmt wird. Nach der Freilegung von Teilen des Kerns,
kann der Dampf Uberhitzen, so dass sich deren Temperaturen mitunter jenen anndhern

konnen, die auch die Hullrohre zeigen.

In Abb. 3.25 sind die lodinventare (Elementmasse) des Kerns fur die einzelnen Variati-
onen gegeben. Die Mengen sind zunachst konstant, solange der Kern intakt ist, anschlie-

Rend wird lod aus dem Kern freigesetzt, so dass die Masse abnimmt.

Im Falle der Austrdge der einzelnen lodspezies, die in den Abbildungen Abb. 3.27 bis
Abb. 3.32 gezeigt und auf das Kerninventar normiert sind, erkennt man eine deutliche
Streuung der Ergebnisse. Eine quantitative Bewertung kann bei der Betrachtung dieser
Abbildungen nicht durchgefihrt werden. Fir eine Bewertung missen nun die Variations-

grofRen bzw. die selbst indirekt variierten Grof3en herangezogen werden.
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Abb. 3.26 Gesamtaustrag von lod aus den Abblaseleitungen (von Abblaseventil, Si-

cherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen (durch

DFU-Versagen an Hauptkihlmittelleitung, Volumenausgleichsleitung)
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Abb. 3.27 Austrag von lod in der Spezies Cs;l» aus den Abblaseleitungen (von Ab-
blaseventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitun-
gen (durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichs-

leitung)
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Abb. 3.28 Austrag von lod in der Spezies Csl aus den Abblaseleitungen (von Abbla-
seventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen
(durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichslei-

tung)
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Abb. 3.29 Austrag von lod in der Spezies Agl aus den Abblaseleitungen (von Abbla-
seventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen
(durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichslei-

tung)
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Abb. 3.30 Austrag von lod in der Spezies Fel; aus den Abblaseleitungen (von Abbla-
seventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen
(durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichslei-

tung)
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Abb. 3.31 Austrag von lod in der Spezies HI aus den Abblaseleitungen (von Abblase-
ventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen
(durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichslei-

tung)
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Abb. 3.32 Austrag von lod in der Spezies IRb aus den Abblaseleitungen (von Abbla-
seventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen
(durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichslei-

tung)
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Abb. 3.33 Austrag von lod in der Spezies | aus den Abblaseleitungen (von Abblase-
ventil, Sicherheitsventil 1 und Sicherheitsventil 2) und den Leckleitungen
(durch DFU-Versagen an Hauptkihimittelleitung, Volumenausgleichslei-

tung)
Korrelationen

Dies geschient mit den bereits angekindigten Streudiagrammen. Insgesamt sind

Phanomen EL1 . Sp. i I gesamt
1nnPara + Mphys. Groke + N7eit + Ninventar ((nAustrag - 1) + nAustrag + Nphys. Groke +

BLj n;’gﬁ“"men) =(20+3+2+1)-(6+1+3+3+2)=390 Streudiagramme

Ninventar
bzw. Korrelationskoeffizienten aufgestellt worden. Letztere sind in Génze in Tab. 3.3 ge-
zeigt. Hiervon stellen 6 Autokorrelationen dar (Korrelation einer Grof3e mit sich selbst)

und sind fur eine weitere Betrachtung unerheblich. Die groRe Mehrheit der Koeffizienten
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beziehen sich auf unterschiedliche GrofRen, und sollen Kreuzkorrelationskoeffizienten

genannt werden.

Kreuzkorrelationen kdnnen in zwei Gruppen unterschieden werden. Die erste Gruppe
wird von ,a priori“-Korrelationen bestimmt, also solche, die aus grundséatzlichen Uberle-
gungen heraus erwartet werden. Diese sind beispielsweise die Korrelation zwischen
Nachzerfallsleistung und spezifischer Brennstoffleistung (0,999, siehe Abb. 3.34) oder
die Inventare mit eben derselben GroRRe (> 0,95, siehe z. B. Abb. 3.35). Auch wird der
gemittelte Druck vom Ansprechdruck der DH-Ventile und somit vom entsprechenden
Parameter (0,989, siehe Abb. 3.36) bestimmt. Diese ,a priori“-Korrelationen legen nahe,
dass das Vorgehen grundsatzlich korrekt ist, liefern jedoch keine fur die lodfreisetzung
relevanten Informationen. Solche stecken in den restlichen Korrelationen, wobei zu-
nachst einige Gberraschende zu finden sind. So korreliert der Austrag von |, Agl, Csl, Hi
und Rbl relativ stark mit dem Parameter ,LM_C_Var“, der die Belastbarkeit der DFU
bestimmt. Dieser Parameter sollte sich in der Zeit des Versagens der DFU zeigen (> 0,6),
die entsprechende Korrelation ist jedoch deutlich geringer (< 0,388). Eine mogliche Ur-
sache fur diese Diskrepanz mag darin bestehen, dass die absolute Versagenszeit ver-
wendet worden ist und durch die unterschiedliche Nachzerfallsleistung die Freilegungs-

zeit ebenfalls variiert, so dass die Korrelation mit der Versagenszeit verschmiert ist.

Im Falle der Inventare besteht eine starke Korrelation mit spezifischer Brennstoffleistung
(> 0,95), Nachzerfallsleistung (> 0,95) und Versagenszeiten (> 0,63). Hierbei wird deut-
lich, dass Korrelationen keinen direkten kausalen Zusammenhang anzeigen. So wéaren
die Inventare nicht kleiner, falls die DFU aufgrund einer Vorschadigung friher versagte.
Im Falle der spezifischen Brennstoffleistung jedoch lasst sich physikalisch zeigen, dass
ein Betrieb mit einem héheren Wert dieser Grof3e ein gréReres Radionuklidinventar nach
sich zieht. Das wiederum erhéht die Nachzerfallsleistung, welches zu einer schnelleren
Aufheizung der DFU fluhrt. Entsprechend versagt diese schneller (daher auch die nega-

tive Korrelation mit dieser GroR3e).

Im Folgenden sollen die relevanten Korrelationen fir die Austrage der lodspezies aus-

gewahlt werden.

Da Korrelationen eher von MessgroRen denn von technischen Parametern abhéngig
verwendet werden sollen, wird die fur die Austrage von Csl, HI und der Spezies | die
Abhangigkeit vom Parameter ,LM_C_VAR" ignoriert und die zweitgrof3te verwendet, die

in der gemittelten Temperatur im oberen Plenum besteht. Diese scheint jedoch lediglich
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fur Csl (inklusive Cszly, 0,757, siehe Abb. 3.37) und HI gilt (0,731, siehe Abb. 3.38). Die
angegebenen Unsicherheiten beziehen sich auf das Verhaltnis zur Basisrechnung und

stellen die einfache Standardabweichung dar.

Diese Korrelation fur Csl lautet nun

dosi — 9 3928 . LobPlen) 4 4955 mit goy = 0,375 (3.8)

acsi (Tob. Plen.)Var 0

Jene fur HI lautet:

I 30168 —LbPen) 9 0633 mit gy = 0,489 (3.9)

Var 0
aHElir (Tob. Plen.)Var 0

Und die fur | lautet:

3949 Tebren) 55901 mit g, = 0,466 (3.10)

Var 0
ay ar (Tob. Plen. )Var 0

In den Gleichungen (3.36), (3.9) und (3.10) steht q; fur den Anteil der freigesetzten
Menge Csl (inklusive Csl,) oder HI und a}*° fir dieselbe GréRen in der Basisrechnung.
Fur eine Umsetzung in MELCOR wird jedoch eine Austragsrate verwendet. Vereinfacht
wird die ausgetragene Menge auf den Zeitintervall zwischen Beginn der Freisetzung von
lod in MELCOR und dem RDB-Versagen verwendet. Analog zum Vorgehen in Kapitel
3.4 wird vereinfacht eine Vorrechnung des SBO-Szenarios verwendet, um derartige Gro-

Ren zu verwenden. Entsprechend folgt fur die Rate im Falle von Csl:

Diese verwendete Korrelation fUr die Masse Csl lautet nun

MEL , ,Var0
MI + MCS M Kern " ACsl

RDB Beg.
MI tVers. - tFreis.

(Tob. Plen.)
(Tob. Plen.)Var 0

mMEL (t) = : {2,3928 : - 1,4955} (3.12)
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Jene fur HI lautet:

M+ M mMEL . aVarO (T )
mIIEI/[IEf];ei(t) — 1 T H PI{];{;rn ];-(Ielg . {3,0168 . <T ob. Ple)n_ _ 2,0633} (312)
I tyers. — tFreis. ob. Plen./Var 0
Und die fir die Spezies I:
M+ M mMEL . aVarO (T )
m%v[fgi(t) = IM L Ii];(]:m éeg. | {3'242 '% - 2'5101} (3.13)
I tyers. — tFreis. ob. Plen./Var 0

In den Gleichungen (3.11), (3.12) und (3.13) sind die Verhaltnisse der molaren Massen
(M;) von lod auf der einen Seite und Wasserstoff bzw. Casium auf der anderen Seite
eingebracht, da a; den Anteil des lods von der Spezies vom Kerninventar darstellt. Fir

die Austragsrate ist jedoch die Gesamte Molekiilmasse relevant.

Die Mittelung der Temperatur im oberen Plenum hat in der Auswertung der ATHLET-
CD-Rechnungen ab einer gewissen Temperatur stattgefunden, die mit dem Anstieg auf
die Siedetemperatur verknupftist, die dem Ansprechdruck des Abblaseventils entspricht,
welches unmittelbar nach dem Verlust des DE-Inventars zustande kommt. In MELCOR
kann ein &hnlicher Zeitpunkt verwendet werden, wobei die Mittelung dann stets zwischen
der erreichten Problemzeit und dem genannten Zeitpunkt stattfindet. Erst am Ende des
Intervalls beim RDB-Versagen steht die gemittelte Temperatur fest, so dass eine Kor-
rektur notwendig ist. Da ferner eine Senke aufgrund der Ausfihrungen in Kapitel 3.4
nicht moglich ist, muss die vor dem RDB-Versagen austretende Masse geringer sein als
der Endwert. Dies ist gemaR Testrechnungen der Fall, so dass die Austragsrate nicht
kiinstlich herabgesetzt werden muss. Die Austragskorrektur wird beim RDB-Versagen
durchgefuhrt und soll mehr oder weniger instantan den Restbetrag freisetzen. Dieses
Vorgehen deckt auch die Unsicherheit im Zeitpunkt des RDB-Versagens ab, der mit ei-

nigen Randbedingungen variieren kann.
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Im Falle von Agl und RbI finden sich keine auffallige Korrelation, weswegen hier das

einfache arithmetische Mittel Uber die Variationen verwendet wird. Fir Agl gilt entspre-

chend:

%5 = 2,343810 mit o5y = 2,034

Agl

Fur Rbl gilt:

TR = 8,116341 - 101 mit gy, = 0,547

ARpI

Hieraus ergeben sich die folgenden Raten:

MEL ., ,VarO0
M + Mpg MyKern * Aagl

g i (1) = e+ 2343810
! tVers. - tFreis.
und:
M, + M mMEL . aVarO
m%\{dtﬁlfrei(t) — I Rb /"*I Kern Rbl 0,811634—1

MI tRDB Beginn

Vers. Freis.

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

Im Falle der Spezies Fel; lasst sich eine gewisse Korrelation mit der spezifischen Brenn-

stoffleistung (0,444) erkennen, die, wie beschrieben auch mit den Versagenszeiten von

DFU und RDB, der Nachzerfallsleistung und dem lod-Anfangsinventar verknlpft ist. Der

grofdte Wert ist bei der Versagenszeit des RDB gegeben. Dieser kann jedoch nur tber

einen Wert einer Vorrechnung verwendet werden, so dass die Verwendung einer sol-

chen Korrelation nicht sinnvoll ist. Die Koeffizienten der spezifischen Brennstoffleistung

(0,444) ist ein wenig geringer als jener der gemittelten Nachzerfallsleistung (0,448). Der

Unterschied ist jedoch gering und die Verwendung der spezifischen Brennstoffleistung

einfacher, da er sich auf die thermische Volllastleistung bezieht und sich somit nicht im

Unfallverlauf andert.
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Entsprechend gilt:

Gz — 7,8 S8, w4 g 5453 mit gy, = 1,605 (3.18)

aFeIZ T MW (pth)Var 0

Hieraus ergibt sich fur die Austragsrate:

. MEL iV Rb MiKern " AFel, | g  Pm
Titkety frei () = —— M mom B 78 1w e +8,5453 (3.19)

Vers. Freis.

Mit den genannten Korrelationen oder Punktwerten stehen die Beziehungen fur die Aus-
trage fest.

Tab. 3.3 Korrelationsmatrix fir die SBO-Gruppe

0 frei T frei T frei A frei T frei @ rei 0 frei Tini Tini Tini Tini Tini versagen tversagen
. p " el r f - Vers2g Versag Pavo>  <Tonw>  <Pr>
| Agl sl Fel, HI Rbl | (Spezies) | Rb cs s/l Rb/I DFU RDB
ABBR_VAR 1.16E-01 1.41E-01 1.17e-01 1.43e-01 . 4.42E-01 4.74E-01 2.86E-01  4.12E-01 2.50E-01 1.24€-01 2.75E-01 1.91E-01

PSP_VAR 1.06E-01

TSPBURST_VAR 1.04E-01 1.55€-01  1.55E-01  1.55E-01  1.38E-01 . . 1.35E-01
CERMELT_VAR 130E-01  3.136-01  7.60E-02  2.06E-01 X . 4.69E-01  4.59E-01  4.66E-01  4.80E-01 . . . 4.726-01
TOTMELT_VAR 1556-01  1.176-01  1.39-01 4 . 1.76E-01

HTC_VAR 7.95E-02 1.56E-01 1.986-01  1.41E-01 2.08E-01

TENNSLSTR_VAR 5 1.98E-01 . ¥ 1.20E-01  1.71E-01  1.82E-01 1.67E-01 182E-01 121E-01  1.94E-01 4 2.67€-01 5 1.95€-01

1.C.\ 476E-01  1.99E-01 i 217601  184E-01 4. 216601 4. 2.29E-01
DH_VEN_ANSPR_VAR

2.04E-01 . % 2.43€-01
OXLIM_VAR 1.44E-01
OXINI_VAR 1.22E-01  2.57e-01 . . 4.26€-01 » 1.26€-01 » " o L .| 8.86E-02
BOR_VAR 1.50E-01  8.80E-02  2.21E-01 1.33e-01 1.55E-01

NODAHLO_VAR 3.11E-01 3.79€-01 1.90E-01  3.58E-01
NODABRI_VAR 1.84E-01 . . . 1.67E-01 1.19€-01 1.43€-01
NODABR2_VAR 124E01 2. ! ! L14E-01  7.77€02  2.29E-01
NODABR3_VAR 8.70-02 7.46E-02  2.79E-02
NODABB1_VAR L67E-01  2.55E-01 01 340601 30201 1356-01 108E-01 L61E-01 162601 7.80E-02  1.76E-01
NODABV_VAR 7.056-02  1706-01/ 2256:02 188E-01 207E-01 240E-01 2. 191E-01  1766-01 1. 9.676-02 1. 10SE-01  LSSE-01  8.83E-02
NODASV1_VAR 2486-01  243-01 2726-01 314601 3. 7.446-02 4. . 2.756-01  8.756-02
NODASV2_VAR 230601 520602 161E-01 297601 2. 812E-02 1. 149E-01 120E-01 8.84E-02
Do o> 188E-01  133E-01 01  8956-02 1. 216601 3. 139E01 139E-01 147601 9.93E-02 133E-01 3, 8.526-02
<Top o> - 2.255-01- 1.436-01

<P > 1.26E-01

Eyersagen DFU 161E-01 207E-01 3. 9.036-02

tyesarenRDB 35301 3

al 4456-01  2.39E-01

78



1,2E+00
y =0,9927x + 0,0128

2 _ ..
1,1E400 R*=0,9981

1,0E+00

9,0E-01 s

8,0E-01

NZL normier auf Var 0

7,0E-01

6,0E-01
0,80 0,85 0,90 0,95 1,00 1,05 1,10 1,15 1,20
sp. Leistung normiert auf Var 0

Abb. 3.34 Streudiagramm zwischen den Gro3en der Nachzerfallsleistung und der

spezifischen Brennstoffleistung (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var
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Abb. 3.35 Streudiagramm zwischen den GroRRen des lodinventars und der spezifi-

schen Brennstoffleistung (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var 0%)
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Abb. 3.36 Streudiagramm zwischen den Grol3en des gemittelten PKL-Druckes und
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Abb. 3.37 Streudiagramm zwischen den GréRRen des Austrags von Csl (gesamt) und
der gemittelten Temperatur im oberen Plenum (beide normiert auf die Ba-

sisrechnung ,Var 0%)
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Abb. 3.39 Streudiagramm zwischen den GroRen des Austrags von Fel, und der spe-

zifischen Brennstoffleistung (beide normiert auf die Basisrechnung ,VVar 0%)
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Abb. 3.40 Streudiagramm zwischen den Grol3en des Austrags von Csl (gesamt) und
der gemittelten Temperatur im oberen Plenum (beide normiert auf die Ba-

sisrechnung ,Var 0%)

3.35 Ergebnisse der KMV-Gruppe

Im Folgenden sollen nun die fir den lodaustrag relevanten Gréf3en gezeigt werden.
Hierzu gehoéren zunachst allgemeine Grdéflien wie Druck und Temperatur und anschlie-

Bend die Austrage der wesentlichen Spezies, deren Anteil an der Gesamtfreisetzung

lausi . I . MI I . i
mit m; 2! = m; ?*!: Masse des lods in

o
Tim; ! ZiBiMj’

der Spezies i, §;: Stochiometriefaktor des Elementes j in der lodspezies i, M«: molare

mindestens 1 % betragen haben

Masse des Elementes k). Diese Spezies sind im Folgenden aufgelistet:

Agl
Bal
Cdl;,
Csal,
Csl
Fel,
HI
IRb

© N g ks~ wDd e
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Austrage, physikalische GréRRen

In den Abbildungen Abb. 3.41, Abb. 3.42 und Abb. 3.43 sind die Nachzerfallsleistung,
der Druck und die Dampftemperatur im oberen Plenum gezeigt. Die Nachzerfallsleistun-
gen ist jene, die im Brennstoff gegeben ist. Aus diesem Grunde nimmt sie mit der Frei-
setzung von Radionukliden zu bestimmten Zeiten starker ab als das Verhalten der Ge-
samtnachzerfallsleistung erwarten lasst. Druck und Temperatur variierten im Wesentli-
chen gemals der LeckgroRRe. Im Falle kleineren Lecks féllt das Plateau des Druckes auf,
welches ein Resultat aus der Einspeisung der Sicherheitseinspeisepumpen ist. Im Falle
der Temperatur lassen sich derartige Plateaus vor der Kernfreilegung ebenfalls erken-
nen, welche nach der Einspeisephase durch die Siedetemperatur bestimmt sind. Nach
der Freilegung von Teilen des Kerns, kann der Dampf Uberhitzen, so dass sich deren

Temperaturen mitunter jenen annahern kénnen, die auch die Hullrohre zeigen.

In Abb. 3.44 sind die lodinventare (Elementmasse) des Kerns fur die einzelnen Variati-
onen gegeben. Die Mengen sind zunachst weitgehend konstant, solange der Kern intakt

ist, anschlielend wird lod aus dem Kern freigesetzt, so dass die Masse abnimmt.

Insgesamt zeigt sich, dass die Abl&aufe sich zeitlich erheblich unterscheiden. So kann es
im Falle eines eher kleinen Lecks zu einer langen Einspeisephase kommen. Ferner sor-
gen die immer noch bespeisten Dampferzeuger fiir eine gewisse Kuhlung des Primér-

kreises.

Im Falle der Austrdge der einzelnen lodspezies, die in den Abbildungen Abb. 3.45 bis
Abb. 3.54 gezeigt und auf das Kerninventar normiert sind, erkennt man eine deutliche
Streuung der Ergebnisse. Eine quantitative Bewertung kann bei der Betrachtung dieser
Abbildungen nicht durchgefiihrt werden. Fir eine Bewertung missen nun die Variations-
groRen bzw. die selbst indirekt variierten Gré3en herangezogen werden.
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Abb. 3.54 Austrag von lod in der Spezies | aus dem Leck und dem Versagenspfad
der HKML

Korrelationen

Dies geschieht mit den bereits angekindigten Streudiagrammen. Insgesamt sind:

Phianomen EL I . Sp. i I gesamt
Npara + nphys. Grofde + N7eit + Nnyentar <(nAustrag - 1) + nAustrag + nphys. Grofde +

nInventar

BLj n;’gﬁ“"men) =(17+3+1+1)-(8+1+3+3+1)=352  Streudiagramme

bzw. Korrelationskoeffizienten aufgestellt worden. Letztere sind in Géanze in Tab. 3.4 ge-
zeigt. Hiervon stellen 5 Autokorrelationen dar (Korrelation einer Grof3e mit sich selbst)
und sind fur eine weitere Betrachtung unerheblich. Die groRe Mehrheit der Koeffizienten
beziehen sich auf unterschiedliche Gréf3en, und werden geman Definition unter Kapitel

3.3.3 Kreuzkorrelationskoeffizienten genannt.
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Wie auch schon in Kapitel 3.3.3 kdnnen Kreuzkorrelationen in zwei Gruppen unterschie-
den werden. Die erste Gruppe wird von ,a priori“-Korrelationen bestimmt, also solche,
die aus grundsatzlichen Uberlegungen heraus erwartet werden. Diese sind beispiels-
weise die Korrelation zwischen Nachzerfallsleistung und spezifischer Brennstoffleistung
(0,865, siehe Abb. 3.55) oder die Inventare mit eben derselben GréRe (> 0,65, siehe
z. B. Abb. 3.56). Der gemittelte Druck hangt vom Leckquerschnitt und interessanterweise
noch starker von der Versagenszeit des RDB. (0,664, siehe Abb. 3.57) bestimmt. Diese
»a priori“-Korrelationen legen nahe, dass das Vorgehen grundsatzlich korrekt ist. Ferner
ist die gemittelte PKL-Temperatur stark korreliert mit dem Leckquerschnitt, welches auf-

grund der erhdhten Siedetemperatur wenig Uberraschend ist (0,835, siehe Abb. 3.58).

Es fallt auf, dass einige gezeigten Koeffizienten wie z. B. der des lodinventars deutlich
geringer ausfallen als bei der SBO-Gruppe. Eine Ursache hierflr kann nicht direkt er-
kannt werden. Im Falle des gemittelten Druckes sind fiir die Mittelungsgrenzen andere
Kriterien herangezogen worden als bei der SBO-Gruppe, bei dem der PKL bis zum Ver-
sagen der DFU geschlossen ist. Im Streudiagramm fir das lodinvetar fallen (Abb. 3.56)
zwei Ausreil3er auf, die das Korrelationsergebnis verschlechtern. Weder die Abbrandzeit
noch die spezifische Brennstoffleistung weicht deutlich von den anderen Variationen ab.

Die ,a priori“-Korrelationen liefern keine fir die lodfreisetzung relevanten Informationen.
Um solche zu erkennen, ist eine Betrachtung der restlichen Streudiagramme notwendig,
wobei auffallend wenige schwache Korrelationen zu erkennen sind. Der Gesamtaustrag
von lod korreliert noch stark mit der RDB-Versagenszeit (0,704, siehe Abb. 3.59), die
Tragerspezies, die den grofdten Anteil daran ausmacht, ist Csl und korreliert deutlich
schwécher mit dieser Grof3e. Es lasst sich zwar eine starkere Korrelation mit den Ab-
brandtagen feststellen, da jedoch eine entsprechende Starke mit dem lodinventar fehilt,
wird diese ignoriert. Der Umstand, dass die Korrelation mit der RDB-Versagenszeit ge-
ringer ausfallt, ist nicht Uberraschend, falls der Anteil von Csl am Gesamtiodaustrag be-

trachtet wird, welcher relativ stark variiert, entsprechend wird die Korrelation verschmiert.

Im Falle der Inventare besteht eine starke Korrelation mit spezifischer Brennstoffleistung
(> 0,664) und Nachzerfallsleistung (> 0,633). Hierbei wird deutlich, dass Korrelationen
keinen direkten kausalen Zusammenhang anzeigen. So sind die Inventare sicher nicht
abhangig von der NZL, jedoch von der spezifischen Brennstoffleistung, die dazu fuhrt,
dass eine Menge von Elementen wahrend des Betriebes aufgebaut wird. Diese Menge

fuhrt dann auch zu einer gewissen NZL.
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Im Folgenden sollen die relevanten Korrelationen fir die Austrage der lodspezies aus-

gewahlt werden.

Bei der Betrachtung von Tab. 3.4 sind fir die Speziesaustrage mit einer Ausnahme keine
Korrelationskoeffizienten > 0,5 gegeben, so dass Punktwerte analog zu z. B. Agl in der
SBO-Gruppe verwendet. Die einzige Spezies, bei der ein Korrelationskoeffizient > 0,5
vorhanden ist, ist Rbl, wobei die zwei Abh&angigkeiten im gemittelten Druck (0,637, siehe
Abb. 3.60) und der RDB-Versagenszeit (0,603, siehe Abb. 3.61) gegeben sind. In beiden
Fallen ist mindestens ein AusreiRer gegeben, dessen genauere Betrachtung wert ist.
Der gro3te Wert ist bei Variation 25 vorhanden, der die grof3te RDB-Versagenszeit von

tyersagen = 1,42346 - 10° s aufweist. Dies ist auf den Parameter der LeckgroRe zurlickzu-

fuhren, die in diesem Falle sehr gering ist. Zwar gibt es weitere Variationen, die hier
ebenfalls geringe Werte zeigen, diese sind jedoch nicht in dieser Auswertung verwendet
worden. Die kleine Leckquerschnitt wird durch eine eher geringe Einspeisemenge etwas
konterkariert. Nichtsdestotrotz ist die RDB-Versagenszeit mit der Parameterkombination
sehr hoch und damit auch die Menge an Rbl, wie sich zeigt. Die Abh&ngigkeit vom Druck
ist wie nachstehend gegeben. Die angegebenen Unsicherheiten beziehen sich auf das

Verhéaltnis zur Basisrechnung und stellen die einfache Standardabweichung dar.

Sl = 2,4427 - _Pebben)__ 06066 mit ogy = 1,213 (3.20)

Rbl |p {Dob. Plen.)Var 0

Jene fur die Versagenszeit:

RDB
SRl = 0,7697 % +0,3255 mit gy = 1,213 (3.21)

Rbl It Versagen

Um beide Grof3en zu verbinden, ist eine einfache zweidimensionale Regression durch-

gefuhrt worden, die folgendes liefert:

¢RDB _
w1624 bty g410. B o476 mitey = 2406 (3.22)
agp1 (Dob. Plen.)Var 0 tversé\gen

Ausdruck (3.22) ist, wie auch schon fir die SBO-Gruppe, in eine Austragsrate zu uber-

fuhren, wobei der Anfang der Freisetzungsbeginn und das Ende das RDB-Versagen ist.
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Ersteres kann in der Simulation abgefragt werden, letzteres wird angenommen und eine
Korrektur eingefiihrt, wie es in Kapitel 3.3.3 beschrieben worden ist (kompakt geschrie-
ben mit bizz geman (3.22)):

MEL . VarO0

. MEL My Kern " Arer, (M1 + Mgy) (Pob. p1.) b ters. b

MRpitrei () = RDB _ ,Beg. 1 ) + D2 "RpB,varo T 03 (3.23)
Wers. — tFreis.)MI Pob. PL.2Var 0 tVers.

Wie schon in Kapitel 3.3.3 steht die GroRe mMEL fiir die Freisetzungsrate, die in

frei
MELCOR eingegeben wird, m{'g’, ist das lodinventar in MELCOR, M; sind die molaren
Massen der entsprechenden Elemente in der Verbindung (hier: Rubidium und lod),

(pob. p1.) ISt der gemittelte Druck im oberen Plenum, t528 ist die Zeit, bei dem der RDB

Beg.
Freis.

versagt und t ist der Beginn der Freisetzung. Beide Zeiten werden ebenfalls auf
MELCOR bezogen, jene Grolien mit dem Index ,Var 0" beziehen sich selbstverstandlich

auf die zu Grunde liegende ATHLET-CD-Rechnung.

Erst am Ende des Intervalls beim RDB-Versagen steht der gemittelte Druck fest, so dass
eine Korrektur notwendig ist. Da ferner eine Senke aufgrund der Ausfiihrungen in Kapitel
3.4 nicht moglich ist, wird die Rate mit % des eigentlichen Wertes angesetzt. Die Korrek-
tur wird beim RDB-Versagen durchgefuhrt und soll mehr oder weniger instantan den
Restbetrag freisetzen. Dieses Vorgehen deckt auch die Unsicherheit im Zeitpunkt des

RDB-Versagens ab, der mit einigen Randbedingungen variieren kann.

Fur die restlichen Spezies ist, wie angedeutet, keine hennenswerte Korrelation erkenn-

bar, weswegen das einfache arithmetische Mittel Gber die Variationen verwendet wird.

Entsprechend ergibt sich fur Agl:

%5 = 2,67263 Mit 55 = 2,095 (3.24)

Agl
Fur die Austragsrate ergibt sich analog zu obigen Behandlungen:

MEL , ,VaroO
MI + MAg M[ Kern aAgI

M RDB __ ,Beginn
I ers. tFreis.

Tyt frei () = -2,67263 (3.25)
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Fur Bal; ergibt sich:

Gealz = 0,50915 Mit oy, = 0,615

Agal,

Dies wird in die folgende Rate Uberfihrt:

MEL , ,VaroO
. MEL 2M; + Mg, MiKern ABal,
MEgal, frei(t) = 2. (,50915
2 ZMI tRDB _ tBegmn
Vers. Freis.

Fur die Spezies Csl, ergibt sich:

Atz = 0,71957 mit ggqy, = 0,986

aCdz

Dies wird in die folgende Rate Uberfuhrt:

MEL , ,VarO
2M; + Mg MiKern * Acdl,

2M RDB __ ,Beginn
I tVers. Freis.

MY frei (1) = .0,71957

Fur die Spezies Csl (Csazl; inklusive) zeigt sich ein Mittel von:

TGl = 0,87981 mit ¢y = 0,1877

Var 0
acsi

Dies wird in die folgende Rate Uberfuhrt:

MEL ., ,VarO
MI +MCS M Kern * ACsI

M RDB __ ;Beginn
! tvers. Freis.

m(l\:/[s}la%rei(t) = * 0,87981

Fur die Spezies Fel, wird folgender Wert verwendet:
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“yes = 0,80899 mit o, = 1,039 (3.32)

Felz

Dies wird in die folgende Rate Uberfuhrt:

MEL ., ,VarO
2IVII +MFe M[Kern aFelz

2M RDB __ ;Beginn
I tVers. tFreis.

mFelz frel( ) = -0,80899 (3.33)

Als letzte Spezies sei HI genannt fur die der folgende Wert gelten soll:

7l = 0,64538 it oy = 0,347 (3.34)

aH1

Die entsprechende Rate ist:

Var 0
M; + My mor, - aff}

M, RDB __ ,Beginn
I ers. tF reis.

T e (8) = +0,64538 (3.35)

Mit den genannten Korrelationen oder Punktwerten stehen die Beziehungen fir die Aus-

trage fest.

Tab. 3.4 Korrelationsmatrix fiir die KMV-Gruppe

Tt L T el L2 el L2 i L L L T L tyersagen - p
1 Agl Bal, cdi, sl Fel, HI Rbl 1 Rb cs cs/l Rb/I RDB Pave> T Prp>
ABBR_VAR 3.40E-011 3.78E02 3.64E01 3.99E01 4.32E-01 6.27E-02 6.12E-02 2.25E-01  194E-01  1.99E-01  2.05E-01  1O6E-01  152E-01 1OIE-OL  6.06E-02 3.90E03  1.53t-01
PSP_VAR 174E-02 106E-01 1326-01 538E-02 880E-03 870E-02 468E-02 124601 7.I5E01 672601 6.64E-01  O.14E-01 7.67E-01 2.50E-01 4.18E-01  3.36E-01 8.65E-O01
TSPBURST_VAR 905E-02 470E02 228F-01/ 253E-02 4.81E-02 4.23E-02 2.09E-01 2.44E-01 117E-01 103E-01 9.96E-02  2.15E-01 143E-01 2.96E-01 247E-01 183601  3.62E-01
CERMELT_VAR 265601/ 156E-03 420E02 245601 2.57E-01 1.88E-01) 2.10F-02 5.76F-02 9.35E-02 110E-01  108E-01  251E-02 7.86E-02 2.37E-01 24802 110E-01  149E-01
TOTMELT_VAR 203601 241601 546E-02 9.10E-02 1.80E-01 5.70E-02 3.93E-01 491E-02 191F-01 1.80F-01 184E-01 185E-01 184E-01  250E-01  109E-01  186E-01  134E-01
HTCLO_VAR 420E-01 7.45E-02 268E-02 185E-02 3.78E-01) 181E-02 221E-02 164E-01 4.00E-02 264E-02 287E-02 9.95E-02 7.19E-02  2.56E-01 2.75E-02 199E-01  191E-01
HTC_VAR 330E-01 524E-01 512E-02 207E-01 161E-01 133E-01 287E-01) 274602 142E-02 249E-02 226E-02 275603 132602 347601 7.85E-02 3.50E-01  1.68E-01
TENNSLSTR_VAR 115E-01 144E-01 416E02 152601 154601 317601 167601/ 3.11E02 6.76E02 8.08E02 7.50E-02 3.46E-02 5.6E-02 2.1SE-01 2.27E-01 6.56E-02  6.96E-02
LM_HK_C_VAR 129E-01 224E-01 284E02 224601 3.04E-01 471E02 248E-01 140E01 3.12E01 3.I5E01 3.I3E01 3.18E-01 3.29E-01 5.65E-02 159E-01 1.96E-01  4.15E-01
CSALECK_VAR 627601 297601 3.32E01 3.42E01 185E-01 2.67E-01 2.90E-01 4.75E-01 3.13E-01  3.20E-01 3.14E-01 3.06E-01 3.01E-01 670E-01 4.67E-01 853601 2.26E-01
DH_VEN_ANSPR_VAR = 8.14E-02 173E-01) 298E-02 2.11E-01 7.62E-02 6.40E-02 6.99E-02 9.27E-02 2.96E-02 8.61E-03 9.09E-04 196E-01 4.956-02 4.90E-02 174E02 177601 243601
FB_VAR 272601 693E-02 1.44E-01 3.79E-01 124E-01 1.86E-01 2.64E-02 3.18F-01 4.76F-02 5.52E-02 512E-02  124E-02  524E-03 3.70E-01 4.42E-02 203601 518602
OXLIM_VAR 939E-02 169E-01 232E-01 178E-01 81SE-02 2.24E-01 878E-02  270E-02 162E-01 143E-01 147€-01 244E-01 2.26E-01  107E-01  586E-04 123602 3.41E-01
OXINI_VAR 864E-02 176E-01 4.84E-02 507603 165E-02 1.14E-01 4.98E-02 2.53E-01 3.42E-01 3.49E-01 3.526-01 244E-01  3.16E-01 151E-02 104E-01 6.80E-02  2.24E-01
BOR_VAR 3.08E-:02 106E-01 137601/ 153E-02 3.02E-02 9.79E-03 134E-01 5.17E-02 127E-01 1.76E-01 137€-01 9.086-02. 6.74E:03 11SE-01 1726-01 952602 612602
NODA_VAR_1 1186-01  2476-01) 366E04 178501 241E-01 286601 881E02 592602 177601 175E01 168E-01 1.90E-01 157E-01 2.52E-01 2.47E-01)  248E-02  1.42E-01
NODA_VAR_2 575602 196E02 220E01 9.0SE-02 3.43E01 2.94E-01 3.10E-01 4.09E-01 3.34E-02 3.85E-02 4.66E-02 321E-02 4.93E-02 139E-01 502602 214601 227602
<D oo o 434E01 133E01 822E02) 107602 128E01 106E-01 L79E-02 6.37E-01 4.06E-01 3.99E-01 3.926-01 4.44E-01 3.99E-01 6.64E-01  100E#00 281E-01  3.57E-01
<Top o> 3.88E-01 3.26E01 152601 223E01 878E-02 149E-01 O.52E-02 2.89E-01 3.56E-01 3.51E-01 347E-01 3.82E-01 357E-01 6.69E-01 281E-01) LOOEH00  3.60E-01
P> 109E-01 605603 199E-01 455602 1156-01 284E02 7.4E-02 676602 672601 6.40E-01 6.33E01 830E-01 7.28E-01 2.25E-01  3.57E-01  3.60E-01/  1.00E+00
tyersagen RDB 7.04E01 9.00E-02 6.38E-02 5.24E02 4.52E-01 1.88E-02 9.36E-02 6.03E-01 2.57E-01  2.57E-01 2.49E-01  2.86E-01  2.56E-01 LOOE+00 6.64E-01  6.69E-01  2.256-01
ayl 377602 559E-02 9.43E-02 2.19E-02 4.79E-02 5.85E-02 1.52E-01 5.48£-02] 1OOE+00  9.97E-01 9.98E-01 9.33E-01 9.89E-01 257E-01 4.06E-01 3.56E-01  6.726-01
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Abb. 3.55 Streudiagramm zwischen den Grol3en der Nachzerfallsleistung und der

spezifischen Brennstoffleistung (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var

OH)
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Abb. 3.56 Streudiagramm zwischen den GroRRen des lodinventars und der spezifi-

schen Brennstoffleistung (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var 0%)
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Abb. 3.57 Streudiagramm zwischen den Grol3en des gemittelten PKL-Druckes und

der Versagenszeit des RDB (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var 0%)
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Abb. 3.58 Streudiagramm zwischen den Grof3en der gemittelten PKL-Temperatur

und dem Leckquerschnitt (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var 0%)
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Abb. 3.59 Streudiagramm zwischen den Grol3en des Austrags von | (gesamt) und

der RDB-Versagenszeit (beide normiert auf die Basisrechnung ,,Var 0%)
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Abb. 3.60 Streudiagramm zwischen den Gréf3en des Austrags von Rbl und dem ge-

mittelten Druck im oberen Plenum (beide normiert auf die Basisrechnung
.var 0%
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Abb. 3.61 Streudiagramm zwischen den Gro3en des Austrags von Rbl und der RDB-

Versagenszeit (beide normiert auf die Basisrechnung ,Var 0%)

34 Vereinfachte direkte Umsetzung der in ATHLET-CD (SAFT und
FIPREM) gegebenen Modelle in MELCOR, AP 2.2

Wie in Kapitel 3.1 bereits vereinfacht beschrieben, ist es angedacht, die in ATHLET-CD
bzw. in SAFT gegebenen Modelle fiir die lodchemie in MELCOR-Simulationen nutzbar
zu machen. Der Grund hierfur liegt in dem Umstand, dass in MELCOR wichtige chemi-
sche Verbindungen fur die quantitative Betrachtung der lodchemie im RKL nicht explizit
gerechnet und deren physikalische Eigenschaften bei Transport- und Anlagerungspro-
zessen daher im RKL nicht geniigend berilicksichtigt wird, auch wenn die physikalischen
Ablagerungsmechanismen in MELCOR grundsatzlich abgebildet sind. Die grundlegende
Idee ist hierbei, eine ATHLET-CD-Simulation fiir vordefinierte Randbedingungen durch-
zufiihren, die iodrelevanten Ergebnisse in kompatibler Form in einen MELCOR-
Eingabedatensatz einzugeben und anschlieRend MELCOR mit diesen Ergebnissen das-
selbe Szenario simulieren zu lassen. Dies wird als vereinfachte Code-Kopplung ange-
sehen. In diesem Vorhaben ist es vorgesehen, die prinzipielle Machbarkeit einer solchen
Kopplung zu zeigen.

Zunachst ist es dabei angedacht gewesen, die iodrelevanten Spezies aus der MELCOR-
Rechnung zu entfernen. Dies sollte mittels Radionuklidsenken geschehen. Aufgrund der
Erfahrungen mit solchen Konstrukten, die im nachfolgenden Unterkapitel 3.4.1 beschrie-
ben sind, ist beschlossen worden, auf dieses Vorgehen zu verzichten. Ein einfaches,
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alternatives Vorgehen hétte darin bestanden, die iodrelevanten Spezies in MELCOR zu
belassen und in der Datenanalyse als entfernt zu erachten, also zu ignorieren. Dies hatte
jedoch einen Fehler in der Nachzerfallsleistung bedeutet, der, wollte man ihn korrigieren,
in der Leistungslosigkeit der eingespeisten lodspezies gemiindet hatte. Dies hétte je-
doch zumindest einen Verteilungsfehler zur Folge gehabt, da sich die iodrelevanten Ele-
mentklasse ein wenig anders verhalten als die eingespeisten lodspezies. Dieses Vorha-

ben ist als Vorgehen im Zwischenbericht genannt.

Eine elegantere Vorgehensweise besteht nun darin, die iodrelevanten Spezies an der
Freisetzung aus dem Kern zu hindern, welches in den CORSOR-BOOTH-Koeffizienten
im Sensitivitatsfeld ,SC7103' bewerkstelligt wird. Dies bedeutet jedoch, dass bei der Frei-
setzung eine zu grofRe Nachzerfallsleistung im Brennstoff zurlickbleibt, so dass dies in
den spezifischen Nachzerfallsleistungstabellen zu beriicksichtigten ist. Die eingespeis-
ten Spezies werden mit einer Nachzerfallsleistung ausgestattet, die aus dem Kern hétte
austreten sollen gemaf der Vorgabe der ATHLET-CD-Simulation. Entsprechende Aus-
fuhrungen sind Kapitel 3.4.2 zu entnehmen. Eine weitere Anpassung besteht darin, die
Nachzerfallsleistung zu korrigieren, die sich auf Strukturen ablagert. Dieser Effekt wird
sowohl in ATHLET-CD als auch in MELCOR abgebildet, so dass hier eine Differenzbe-
trachtung stattfindet. Eine Entfernung der Leistung in MELCOR waére aufwéndig und
kann nicht als ,a priori“ praziser erachtet werden. Entsprechende Ausfihrungen sind

unter Kapitel 3.4.3 zu finden.

Fur das Einbringen von lodspezies sind solche in MELCOR zu definieren.

3.4.1 Radionuklidsenken

Um das Ergebnis MELCORSs zu (bersteuern, ist es angedacht gewesen, das Ergebnis
von MELCOR zu entfernen, um es mit dem ATHLET-CDs zu ersetzen. Hierzu sind RN-
Senken fur die iodrelevanten Spezies definiert worden. RN-Senken lassen sich lediglich
fur Aerosole und Dampfe in der Gas- und Wasserphase in einem Kontrollvolumen defi-
nieren (Kontrollfunktionsvariablen: ,RN1-A/VMG(CV,RN-Klasse,GroRenklasse, Stoff-
klasse)' und ,RN1-A/VML(CV,RN-Klasse,Stoffklasse)* siehe RN-UG-156 in /SAN 17/)
und nicht auf Strukturen. Daher gilt es, Ablagerungseffekte zu vermeiden, so dass eine
moglichst instantane Entfernung der RN angestrebt wird.
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Dies ist mit folgender massebezogener Vernichtungsrate der Elementklasse i zu bewerk-

stelligen:

_ m;(ty)

m; Aty (3.36)

In (3.1) steht Atk fir das aktuelle Intervall des zeitlichen Diskretisierungsschrittes k, und

m; steht fur die aktuelle Masse der Elementklasse i.

In Abb. 3.16 ist die Abbaurate von Csl im Kernvolumen, deren Restmasse im Kernvolu-
men gesamt und in Gas- und Wasserphase fir ein SBO-Szenario gezeigt. Hierbei ist die
Abbaurate in der Wasserphase etwa 50-mal so groR3 wie die Restmasse ebendort. Dies
korrespondiert mit dem Zeitschritt von At = 2,0-102 s. Offensichtlich verbleibt jedoch eine

Restmasse an Csl, welche in ihrer Quantitat wiederum akzeptabel ist.

In Abb. 3.17 ist die Nachzerfallsleistung in einer MELCOR- und einer entsprechenden
ATHLET-CD-Rechnung gezeigt. Die im RKL abgelagerte Leistung ist nicht direkt zu-
ganglich, wohl aber lasst sich ein einfacher Anteil an der gesamten abgelagerten Leis-

tung definieren:

NRKL

1 .
RKL _ . HS j . pgesamt
Pabgel. — ___gesamt MpN abgel. " abgel. (3.37)

RN abgel. j=1

mgﬁj ist die Masse von Radionukliden, die sich auf die Struktur j abgelagert hat, wobei

gesamt

RN abgel, ISt die Gesamtmasse an

uber alle RKL Strukturen im RKL aufsummiert wird. m

amt

RN, die sich auf Strukturen abgelagert haben und P 5™ ist die gesamte abgelagerte

Leistung im System. Es zeigt sich eine deutliche Diskrepanz, die sich jedoch auf alle RN
bezieht. Die Elemente Cs, Mo, | und Ag, die die Minimalmenge an iodspezifischen Ele-
menten darstellt, machen ca. 17,9 % der Gesamtnachzerfallsleistung aus. Dennoch

spricht die Diskrepanz fir deutliche Unterschiede im RN-Transport.

Wahrend der Kernzerstérung kommt es in MELCOR zu héaufigen Fehlermeldungen, die

sich auf die RN-Berechnung beziehen und offenbar durch die Senke hervorgerufen wird
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(LEXCESSIVE ERROR IN AEROSOL CALCULATION IN CONTROL VOLUME..."). Die-
ser Fehler wird begleitet mit einer dramatischen Reduktion des Rechenzeitschrittes. Eine
Diskrepanz zwischen den alten und neuen Rechenergebnissen also im zeitlichen Dis-
kretisierungsschritt k und k-1 liegt dabei nahe. Denn falls die aktuelle Masse m;(tk) mit
einem Zeitschritt Aty dividiert wird, kann ein falsches Ergebnis resultieren, falls sich die
Zeitschritte unterscheiden. Dies hangt von der Reihenfolge der Abarbeitung des RN- und
des CF-Paketes ab. Wobei in letzterem die Abbauraten berechnet werden. Es ist dane-
ben jedoch ebenfalls zu bedenken, dass im RN-Paket eine Ablagerung berechnet wird,
so dass die definierte Senke mit diesen Prozessen konkurriert. Dies kann ebenfalls zu
einer Diskrepanz fuhren. Es zeigt sich nun in Testrechnungen, dass die Begrenzung der
maximalen Rechenschrittweite auf geringe Werte eine Rechnung mdglich macht. Hierbei
ist jedoch zu bedenken, dass derartig kleine Rechenschrittweiten flr sich genommen
eine Rechnung in einer Weise verlangern, so dass sie unpraktikabel werden kann. Aus
diesem Grunde ist zu Uberlegen, ob auf RN-Senken verzichtet werden kann. Eine RN-

Quelle sollte derartige Probleme nicht zeigen.

Eine alternative Umsetzung einer Radionuklidsenke hat darin bestanden, statt des in
Gleichung (3.1) gezeigten vollstandigen instantanen Abbaus, einen allm&hligen Abbau

mittels Integralreglern zu bewerkstelligen.

. tk .
m; = ftlg?l c(my(t§) — mgon)dt = c(m;(tx) — mgon) - (t§ — t5*) far (3.38)

mi(tf;‘) — Mgg > 0 und mi =0 for mi(tf;‘) — Mg <0

In (3.38) steht c fur eine Konstanten, die grob von der Differenz von Ist- zu Sollwert der
Radionuklidmasse abhéngt. Die Abhangigkeit ist derart gestaltete, dass zwischen zwei
Werten unterschieden wird. Ein Wert ist dem Weit-, der andere dem Nahbereich zuge-
ordnet. Hierbei ist der Nachbereich, also jene Differenzwerte unterhalb einer gewissen
Grenze zum Sollwert, einstellbar. Der Sollwert hat in (3.38) keinen Index i erhalten, da

er fur alle RN gleich gewabhlt ist.

Die Problemzeit t¥ steht fiir die aktuelle Problemzeit des Zeitschrittes k, tJ* steht hinge-
gen fir die letzte Problemzeit zum Zeitschritt m, an dem zum letzten Male das Vorzei-
chen bei der Differenzbildung m;(t,) — ms,; gewechselt hat (,Nulldurchgang®). Hierbei
handelt es sich um einen reinen I-Regler ohne P-Anteil. Das Ergebnis von den Reglern

ist in Abb. 3.63 gezeigt. Dabei ist jeweils ein Regler fur die 10 Klassen von Aerosolen in
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der Gasphase, der Aerosole in der Wasserphase und fur RN-Dampf in Gas- und Was-
serphase definiert worden, jedoch nur fir das Kernvolumen. Fiir das unteren Plenum ist

eine weitere Senke fur die Aerosole in der Wasserphase gegeben.

10 : : : : : : :
— e
1 —:—mé::'"’@‘&s( ,,,,,,,,,,,,,,,,,, ‘-
B L
— gt
102 = —%m‘éﬁ‘l"’w""mr ..................

Abb. 3.62 Abbaurate von Csl, Csl-Restmasse gesamt und in Gas- und Wasserphase

im Kernvolumen mit Hilfe einfacher Abbauraten
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Abb. 3.63 Abbaurate von Csl, Csl-Restmasse gesamt und in Gas- und Wasserphase

im Kernvolumen mit Hilfe von Integralreglern

3.4.2

Anpassung der Nachzerfallsleistung

Bei der Definition von Klassen bzw. Elementen in MELCOR ist grundsétzlich die Nach-

zerfallsleistung einzutragen. Fiir 67 Elemente ist eine spezifische Nachzerfallsleistung

(Leistung je Masseeinheit des Elementes) bereits gegeben. Durch eine reine Neuklassi-

fizierung wird aufgrund der elementspezifischen Eingabe automatisch die Klassenleis-

tung berechnet, so dass kein weiterer Handlungsbedarf besteht. Fir die Restklassen
(z. B. ,Cs_Rest', ,Ba_Rest', ,Cd_Rest) besteht daher kein Handlungsbedarf. Fir die

neuen Klassen, die selbst eine Verbindung darstellen, ist eine spezifische Nachzerfalls-

leistung einzugeben. Eine direkte Verbindung zwischen Elementen ist hier nicht méglich,

111



da dies lediglich in festen stdéchiometrischen Verhaltnissen geschehen kann, so dass
sich, wie im Falle von Csl, | direkt mit Cs verbindet. Dies soll jedoch von ATHLET-CD
vorgegeben werden. Aus diesem Grunde sind die Klassen als Verbindungen definiert
und deren Leistung ist spezifisch fur diese. Dies gilt nun fur ,Fel2‘, ,Agl’, ,HI', ,RbI‘, ,Bal2‘,
,CdI12', ‘CSI_ZWO* und ,|_ZWO' (siehe zur Klassendefinition Kapitel 3.1.3). Das vorkom-
mende atomare lod wird in die Klasse ,12_ZWO* und ,Cs:l;' in ,Csl‘ eingruppiert. Letztere
beiden stellen die Ersatzklassen fir die urspringlichen Klassen ,Csl‘ und ,I2* dar. Auch
deren Informationen hinsichtlich der Freisetzung stammen ATHLET-CD stammen, so
dass auch hier eine Nachzerfallsleistung einzugeben ist. Diese ist fur die Ersatzklassen

i wie folgt gegeben:

pi = 0 2 nMp, (3.39)

Der Index j in (3.39) steht hierbei fir die Elemente, aus denen die Spezies i zusammen-
gesetzt ist. n; steht fir den entsprechenden Stochiometriefaktor. Es ist sofort ersichtlich,
dass (3.39) ein simpler, mit der molaren Masse gewichteter, Mittelwert darstellt. Im Falle

von Spezies, die nur einen Trager von Nachzerfallsleistung beinhalten (z. B. HI und Fely)

vereinfacht sich der Ausdruck zu p; = p;. Die restlichen Elemente wie Wasserstoff

2:]1]

oder Eisen stammen aus Strukturmaterialien oder dem Wasser.

Die iodrelevanten Elemente - je nachdem ob fiir den SBO oder KMV sind dies — Cs, Cd,
Ba oder Rb werden Uber die Eingabe in den Sensitivitatskoeffizient ,SC7103‘ an der
Freisetzung in dem Mal3e gehindert, wie es die Quellstarke aus der ATHLET-CD-

Vorrechnung vorgibt. Diese Aussage lasst sich wie folgt mathematisch formulieren:

a = —= (3.40)

In (3.40) steht frg;l fur die freigesetzte Menge des Elementes j aus dem Brennstoff (“in

vessel’-Phase) fur den urspriinglichen Bezugsfall ohne Quellen aus ATHLET-CD (“0")
oder mit diesen Quellen (“1”). Fur den Einsatz unter ,SC7103" ist dieser Faktor a; noch

mit dem urspringlichen Freisetzungsfaktor des Freisetzungsmodells ,CORSOR-

112



BOOTH" zu modifizieren, der hier ﬁéORS.—B. genannt sei, so dass fur den Einsatz unter

,SC7103' der folgende Ausdruck zu verwenden ist:
SC7103; = a;BLors.s (3.41)

Mit Verwendung des Faktors o; wird auf Radionuklidsenken verzichtet, welche die Lauf-

fahigkeit gemaf den Ausfilhrungen unter Kapitel 3.4.1, deutlich einschranken.

Die Verhinderung der Freisetzung bedeutet jedoch, dass im Kern eine zu grol3e Nach-
zerfallsleistung zurtickbleibt. Um dies zu korrigieren, wird die spezifische Nachzerfalls-
leistung der genannten Elemente um einen gewissen Wert reduziert, der aus der Leis-

tungserhaltung stammt, welche wie folgt formuliert sei:

P}tg,(;:s — P}’gles — Pj]'alegt + ij’rlei + PjQuellACZ (342)

In (3.42) steht der Index ,,0" fur den Fall ohne Quelleneintrag aus AC2 (hier der ATHLET-

ges

CD-Teil) und ,1* fur den Fall eben mit diesen Quellen. P/, steht fir die gesamte Nach-
zerfallsleistung des Elements j, Pj"‘gj} steht fur die Leistung, die im Brennstoff zuruck-

bleibt, I’ffoe/il steht fur die freigesetzte Leistung und F}Q“e” AC2 fiir die Leistung der Quelle

aus AC2. Die Leistungen werden so nicht in MELCOR eingegeben, sondern die auf die

Masse bezogene Leistung, so dass (3.42) in folgenden Ausdruck Gibergehen:

ini _ Rest frei Quell AC2
Pjom =PjaMj1 +PjaMyr +Djoem;; (3.43)

In (3.43) stehen m™ fur das Kerninventar des Elementes j, m;¢; steht fir die Masse

des Elementes j, die im Brennstoff verbleibt, m]f-fgi/l ist die freigesetzte Masse, mf;‘e" AC2

ist die Quellstarke als Masse, hier nur mit dem Index , 1" versehen, da im Fall ,0 keine
Quelle angenommen wird. Im Falle der spezifischen Nachzerfallsleistungen p; o/, wird
nicht zwischen Rest- und freigesetztem Fall unterschieden zu werden. Die Quelle wird
mit der sp. Nachzerfallsleistung mit dem Index ,,0“ multipliziert, da hier die unmodifizierte
Leistung zum Einsatz kommt, lediglich fur die Reste im Kern und jene Masse, die nicht

an der Freisetzung gehindert wird, erhalt die modifizierte Variante.
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fre‘ kann mit der Definition (3.40) als mjfgla] geschrieben werden. Ferner kann die ge-

samte Gleichung auf das Anfangsinventar (m}“i) bezogen werden, so dass sich folgender

Ausdruck ergibt:

f 11 AC2
pj, Oa1r11 =DPjqq;, iSt +pj, 1ajr§1a] +Djoa Que (3.44)

Hierbei steht a, wie Ublich, fir den Anteil am Kerninventar. Da a}f?t + afre‘ nichts anderes

ist als 1 (ohne Normierung auf das Kerninventar also eben dieses), folgt: aJRi’St =1- a]frlel

al's' wiederum ist nach Definition (3.40) als a's'a;, so dass gilt: af§™ = 1 — af§'a;. Ein-

gesetzt und mit er trivialen Ersetzung a]‘-nl = 1 ergibt sich:

frel

frei Quell AC2 (345)

pj,oa]i' p] 1(1 CZ])-l-p] laJO CZ] +p}0

Als letzten Schritt soll Gleichung (3.45) zur modifizierten spezifischen Nachzerfallsleis-

tung p; 1 hin aufgelst werden:

1 — qQuell AC2

] 1 (1 Quell ACZ) (3 46)
=p; —a. :
1-— a]frgloc] + a]f’rg‘aj Pjo J1

Pj1 = Pjo

Mit Gleichung (3.46) ist ein einfacher Ausdruck fir die Korrektur der spezifischen Leis-
tung der Elemente gegeben, die per Tabelle aus AC2 (ATHLET-CD-Teil) in MELCOR

eingegeben wird.

3.4.3 Anpassung der abgelagerten Leistung

Ein wesentlicher Unterschied zwischen ATHLET-CD und MELCOR hinsichtlich des Ra-
dionuklidverhaltens innerhalb des Reaktorkihlkreislaufes besteht darin, dass in
ATHLET-CD explizite SAFT-Pfade definiert zu werden haben, an deren assoziierten
Strukturen sich Radionuklide ablagern kénnen. Dieser ,SAFT-Pfad" ist entlang der Kiihl-
mittelschleife gegeben, die — wie Ublich - den Druckhalter beinhélt. Eine solche, zusatz-

liche Definition ist in MELCOR nicht notwendig und Radionuklide kénnen sich im gesam-
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ten Reaktorkiuhlkreislauf ablagern. So kann es eine Diskrepanz zwischen der abgelager-
ten Masse und Warmeleistung kommen, die einer weiteren Korrektur bedarf. Hierbei soll
die in ATHLET-CD abgelagerte und die im Vergleich zu MELCOR Uberschissige Leis-
tung in MELCOR eingebracht. Fur die Warmestruktur m im 1er-Loop (in MELCOR jener,

der den Druckhalter beinhaltet) ergibt sich folgende Leistung:

F
PMELCOR _ m(o)  HATHLET-CD 3.47
m(0) ZneM(o) Fn o) ( )

In (3.47) ist M die Menge an Warmestrukturen in MELCOR, die dem Thermofluidobjekt
0 in ATHLET-CD zugeordnet sind. Py, """ ist entsprechend der Leistung in ATHLET-

CD, die im Thermofluidobjekt o abgelagert wird.

Fur eine Verwendung in MELCOR wird die gesamte in ATHLET-CD abgelagerte Leis-
tung in eine Tabelle eingetragen, wobei die Zeit ab Freisetzungsbeginn zahlt:
(tp THLETCD e Buginns Paes T-ETCPY)_ Entsprechend wird in MELCOR die Tabelle ab
Freisetzungsbeginn verwendet. Hiermit ist eine grobe Korrektur der zeitlichen Unter-

schiede in beiden Simulationen gegeben.

Die Verteilung dieser Leistung wird Uber Anteile der Leistung fiir die einzelnen War-

mestrukturen in MELCOR bewerkstelligt:

PM(EL)COR

MELCOR _ _"m(o

Pmo) = PATHLET-CD (3.48)
ges

Py O% wird als Tabelle fiir jede relevante Warmstruktur (nye = 19) bewerkstelligt. Um

nun die Ablagerung in MELCOR, die im gesamten RKL stattfindet, Rechnung zu tragen,
soll lediglich die Differenz zwischen der Leistung aus ATHLET-CD und MELCOR be-
riicksichtigt werden, so dass nun die tatsachliche Leistung, die auf die Warmestrukturen

eingebracht wird, wie folgt lautet:

Hierbei ist die Leistung in MELCOR schlicht die Summe Uber die Leistungen im RKL:

Pgl\é[sELCOR = Yne(HS in RKL} PMELCOR — ynd  die in ATHLET-CD st PgAeEHLET'CD =

Yke(TFO in saFT-Prad) Pi 1P, In ATHLET-CD liegt die abgelagerte Leistung als Variable
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,PT-WA' im Modell ,FIP-CYCLE' vor (siehe /GRS 16c¢/). In MELCOR ist die abgelagerte
Leistung als Variable ,HS-Q-DECAY" vor, die jedoch teilweise als unzuverlassig bewertet
werden musste, so dass die abgelagerte Menge (mRN, RN1-MDT') an Radionukliden

verwendet worden ist, welche dann auf die gesamte Ablagerungsmenge (nge‘i, ,RN1-
TMDTR') bezogen worden ist. Mit der gesamten abgelagerten Leistung (Pypeel ges: -RN1-

DHDEP?) ist die Leistung auf der Warmestruktur m wie folgt zu berechnen:

MELCOR

MELCOR __ _ abgel. ges RN
Pm - RN my (349)

8% néE[RKL}

Far die Einbringungen der Leistung sind je Warmestruktur eine Kontrollfunktion (CF) fur
das Einbinden der Tabelle und eine weitere fur die Multiplikation mit der Gesamtdiffe-
renzleistung notwendig. Ferner ist ein gewisses Arrangement fir die Summation Diffe-
renzbildung und Normierung der abgelagerten RN (n¢g = 3) notwendig. Die Leistungen
werden unter HS_L/RB' als ,SourCF* (siehe /SAN 17/), also als Oberflachenleistung ein-
gebracht. Ein Vergleich zwischen der abgelagerten Leistung in ATHLET-CD und
MELCOR st in Abb. 3.64 zu erkennen, wobei in MELCOR bereits eine Testrechnung
verwendet worden ist, bei der die Freisetzung iodrelevanter Elemente vollstandig unter-
bunden worden ist. Der die auffélligen Springe nach tp ~ 15900 s und tp ~ 18500 s in
MELCOR korrelieren mit dem Versagen der Volumenausgleichsleitung, woran sich die
Druckspeichereinspeisung und die Kernabkihlung anschlief3t, bzw. dem Wiederaus-
dampfen einiger Kontrollvolumen im RKL nach der Wiederaufheizung des Druckspei-
cherinventars. In MELCOR werden die Radionuklide, die in der Wasservorlage gegeben
sind, instantan auf die Warmestruktur abgelagert, wenn das Wasser verdampft ist. In

ATHLET-CD sind derartig diskrete Springe nicht zu erkennen.
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Abb. 3.64 Abgelagerte Nachzerfallsleistung im RKL anhand von SBO-

Testrechnungen
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4 Integrale Vergleichsrechnungen (AP 3)

Um die Qualitdt der Umsetzung bzw. des ertiichtigten Eingabedatensatzes auf Seiten
MELCORs in Hinsicht auf die lodchemie im RKL und SHB zu prifen, sind integrale Ver-
gleichsrechnungen zwischen MELCOR und ATHLET-CD gekoppelt mit COCOSYS
(AC2-Integralrechnung) durchzufiihren. Das gewahlte Szenarienspektrum fir diesen
Vergleich umfasst den SBO und einen Représentanten eines Kihimittelverlustes. Ver-
wendet worden sind fur die Vergleichsrechnungen die Basisrechnungen aus den Varia-
tionsrechnungen (siehe Kapitel 3.3). Urspriinglich war ein kleines Leck mit 20 cm? ange-
dacht. Da jedoch der Verzicht auf den Ausfall der Dampferzeugerbespeisung in der ent-
sprechenden Simulation zu einer erheblichen Rechenzeitsteigerung gefiihrt hat, sind
zwei weitere Basisrechnungen mit 200 cm? und 400 cm? angesetzt worden, wovon letz-
tere fur einen Vergleich herangezogen worden ist, da diese eine ausreichende Reife
erreicht hat. Diese ist dadurch definiert, dass die erste SHB-Druckentlastung abge-

schlossen ist.

Hierfir sind einerseits die Ergebnisse aus dem Vorhaben 4719R01377 bzgl. der lodche-
mie zu verwenden und andererseits solche Ergebnisse aus dem Vorhaben 4718R01313,
welches die lodchemie im SHB zum Gegenstand hat (siehe /GRS 21/). Im Vorhaben
4718R01313 ist eine aufwandige Schnittstelle zwischen MELCOR und COCOSYS er-
stellt worden, so dass COCOSYS mit den Randbedingungen MELCORs ohne eine
Kopplung mit ATHLET-CD die Phdnomene im SHB zu simulieren imstande ist. Die
Schnittstelle ist dabei zunachst nur auf das ,kleine Leck* abgestimmt worden und be-
ricksichtigt lediglich Csl und I, als lodspezies, die den RKL verlassen kénnen. Das Vor-
haben 4718R01313 ist ahnlich gestaltet wie 4719R01377 und sieht ebenfalls eine direkte
und eine eher empirische (sog. ,phdnomenologische*) Umsetzung der in COCOSYS ge-
gebenen Modelle in MELCOR vor. Beides soll der Ertlichtigung des SHB-Eingabedaten-
satzes auf Seiten MELCORs dienen. Die ph&nomenologische Umsetzung sieht Variati-
onsrechnung verschiedener Parameter vor, inklusive des Warmeeintrags aus dem Kern-
brennstoff bzw. der Schmelze, dem Wasseraustrag aus dem Leck oder dem Eintrag di-
verser RN. Fur die Variationsrechnung ist ebenfalls die genannte Schnittstelle fur das
kleine Leck verwendet worden. Der Parameter des Wasseraustrages aus dem Leck
wurde so weit variiert, so dass auch andere Szenarien abgedeckt werden sollten. Aus
diesem Grunde sind lediglich die Ergebnisse aus der Variation des kleinen Lecks ver-

wendet worden.
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Im Vorhaben 4718R01313 (siehe /GRS 21/) sind keine Korrelationen hinsichtlich des
Austrages von lod aus dem Reaktorsumpf erkannt worden, wo die meiste lodchemie
erwartet worden war. Lediglich bei der Betrachtung der Austrége in die Anlagenumge-
bung sind Korrelationen aufgefallen, welche die Folgenden sind (die angegebenen Un-
sicherheiten beziehen sich auf das Verhdltnis zur Basisrechnung und stellen die einfa-

che Standardabweichung dar):

Freisetzung von |, in die Umgebung:

le;ei If;ei 0 )
s = Zei = 33208 == —1,9098 mit gy, = 0,71 (4.1)
Iy Iy ar

Freisetzung von CHsl in die Umgebung:

frei frei

N .
i = —vi = —1,4825 - WS4 2 3874 mit oy, = 0,687 (4.2)
CHgl CH3l Wasser

Fur Csl (in COCOSYS mit I bezeichnet) ist keine Korrelation zu erkennen gewesen (au-
Ber jene triviale mit dem Csl-Austrag, die hier aufgrund des gréReren Spektrums an aus-
getragenen Spezies nur sehr ungenau umsetzbar ware), weshalb der Mittelwert Gber die

Variationsrechnungen verwendet wird:

frei frei
Ny~ ar-

N]fl:al, Var 0 a{r_el, Var 0

= 0,967 mit o- = 0,176 (4.3)

In den Ausdriicken (4.1) bis (4.3) steht Nl-frei fur die Stoffmenge, die in die Umgebung
freigesetzt worden ist (ohne Filterung), und N/ Var fijr dieselbe GréRe in der Basis-
rechnung (in 4718R01313). Da im Z&hler und Nenner dieselben Spezies stehen, ent-
spricht dem molaren Verhéltnis dem Masseverhdltnis und auch dem Verhaltnis der An-

teile am Kerninventar.

Ein Austrag von Agl in die Umgebung konnte nicht erkannt werden.
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Da nun diese Korrelationen fir die Anlagenumgebung gelten, ist die urspriingliche Er-
tichtigung des MELCOR-SHBs nicht méglich bzw. sinnvoll. Stattdessen sind die ent-
sprechenden Spezies in MELCOR aus ATHLET-CD eingegeben worden (siehe Kapitel
3.1.3), so dass die MELCOR-Simulation entsprechend ihrer Fahigkeiten Ablagerungs-
Prozesse beriicksichtigen konnte. Diese Fahigkeiten beziehen sich jedoch in erster Linie
auf Aerosole, so dass keine Ablagerung von gasférmigem lods abgebildet ist und die
direkten Ergebnisse aus MELCOR nur pro forma im Folgenden ebenfalls dargestellt wor-

den sind.

Aus oben genannten Grunden, ist es sinnvoll gewesen, die Korrelationen (4.1), (4.2) und
der Mittelwert (4.3) in eine Rate umzuwandeln und erst in der Datenanalyse zu berick-
sichtigen. Im Falle der Korrelation (4.1) ist der Wert der eingetragenen Warme proporti-
onal zur Nachzerfallsleistung. Diese ist auch als Variation verwendet worden. Das Ver-
haltnis der Basisrechnung aus 4718R01313 zu der in 4719R01377 betragt

P4719R01313 Var 0

m—08566 (SBO, KMV). Fir (4.2) betragt das Verhaltnis —oaasser _

Wasser

—TRKL__ — 91457 (SBO) und m‘(,‘;ﬁf‘*’ = 1 (KMV), wobei mgy, fir das RKL-Inventar steht

MRKL+4"MRB Myyasser

und mgg fur das Inventar eines Flutbeckens. Aus den Endwerten fir die Austrage wird

Venting
Beginn

Ventmg Venting

Beginn

eine Rate berechnet, die sich auf das Zeitintervall t <tp <t , wobei t

fur den Beginn der SHB-Druckentlastung steht und ¢, s "¢ fir das entsprechende Ende.
Eine Filterung ist nicht bertcksichtigt worden, da diese lediglich mit einem Filterfaktor
arbeitet, welche in der Simulation keinen physikalischen Inhalt hat. Die Raten fir die
Spezies i sind nun wie folgt (Index-Trafo: 4718R01313 — P1 [,Projekt 1], 4719R01377
— P2 [,Projekt 2]):

frei frei Var 0
MEL _ N_ | Ni |p1 mI Kern My,
ifrei — Nfrel Varo | 1P1° tVentmg tVentmg ] (44)
Ende Beginn I Kern j

M; steht fur die molaren Massen des Elementes j, das in der Verbindung der Spezies
vorhanden ist. Im Vergleich zu den Ausdriicken in Kapitel 3.3 und 3.4 fehlt die Normie-
rung auf M,, welches darauf zuriickzufihren ist, dass hier die Stoffmengen verwendet
worden sind. Ferner sind die Kerninventare in den Basisrechnung in COCOSYS, da die

Eintrage aus einer MELCOR-Rechnung stammen, gleich denen in der hier verwendeten
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P2
MELCOR-Rechnung, so dass das Verhaltnis % = 1istund in der tatsachlichen Rech-

1 Kern

nung nicht bertcksichtigt wurde.

Ferner ist hinzuzufiigen, dass das Spektrum der Spezies, die ATHLET-CD betrachtet
werden, deutlich grofer ist als jenes in COCOSYS (AIM), ebenfalls jenes, das an
MELCOR ubergeben worden ist. Daher ist eine Zusammenfassung fir die Auswertung
zu unternehmen. Diese stellt eine Auswahl an der Zuordnung dar, die auf Seiten der
Schnittstelle der Codes ATHLET-CD und COCOSYS, vorhanden ist, dar (linke Seite:
betrachtete Spezies mit Beitrag > 1 %, rechte Seite: COCOSYS-Spezies laut ATHLET-
CD-COCOSYS-Schnittstelle):

Csal2 - Csl
Rbl - Csl
Csl - Csl
Bal - Csl
Fel, - Csl
Cdl - Csl
I - 2

HI - P}

Agl - Agl
Bal2 - Csl
4.1 SBO-Gruppe

Im Folgenden sollen die Ergebnisse der Vergleichsrechnungen kurz anhand der Freiset-
zung in die Umgebung dargestellt werden. Hierzu betrachte man die Abb. 4.1 und Abb.
4.2, die die Austrage der einzelnen Spezies in der MELCOR-Rechnung mit ertiichtigtem
RKL aber ohne ertiichtigtem SHB fir die ph&nomenologische und direkt Umsetzung zei-
gen. Ferner sind die Austrage der entsprechenden Spezies der AC2-Basisrechnung ge-
zeigt, welche fir beide Umsetzungen dieselbe ist. Daneben sind die Ergebnisse der Kor-
relationen gezeigt, die als einfache Rate im Zeitbereich zwischen Beginn und Ende der

ersten SHB-Druckentlastung eingegeben worden sind. Hierbei ist zu berticksichtigen,
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dass eine Filterung der Einfachheit nicht vorgesehen war, die jedoch in den realen An-

lagen gegeben ware.

Man erkennt, dass die Freisetzung im Wesentlichen von Schiben gekennzeichnet ist,

MEL phéan. __

welche mit der Druckentlastung in Zusammenhang stehen, welche nach tp pooi,, =

193.924 s fur die phanomenologische Umsetzung und nach tp' g0k = 168.234 s in der

MEL phén.

b Bonm = 282.674s bzw.

direkten Umsetzung in Erscheinung tritt. Diese dauern bis ¢t

th Begnn™ = 259.860 s. Im Falle der AC2-Rechnung findet die Druckentlastung im Zeitin-

tervall 15.0897 s < th®% = 245.575 s statt. Die Freisetzung davor wird von der Ausle-
gungsleckage bestimmt. Die Korrelationen haben einen rein linearen Verlauf, der hier
nur als grobes Mal3 verstanden zu werden hat, da die Korrelationen auf den Endwert

bezogen sind.

Ein Vergleich sei nun durch die Verhaltnisse gegeben. Im Falle des Vergleichs zwischen

der MELCOR-Rechnung und der AC2-Rechnung fir die vereinfachte phanomenologi-

MEL
sche Umsetzung liegen die Verhéltnisse im Bereich 2,8 - 103 < ACZ |phanom. < 2,2+ 10%.

Die Verhdltnisse der AC2-Rechnung und der Korrelationen liegen im Bereich 8,04 -

AC2 . .
1073 < % | phanom. < 4,50 - 107t Im Falle der vereinfachten direkten Umsetzung betra-

gen die Verhaltnisse 3,3910% < Acz |dlrekt <9,52-10% und 8,09:-1073 < < 4,55

Korr —

1071,

Betrachtet man lediglich die AC2-Rechnung und die Korrelationen, so ist zu erwahnen,

dass der grofite Anteil an lod als Organiod freigesetzt wird (> 97 %), das entsprechende

AC2
CH3I
Korr

CH

Verhaltnis betragt —2- = 0,36. Auch hier ist eine signifikante Diskrepanz gegeben, die

GroRRenordnung ist jedoch dieselbe.
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10 MELCOR:

Csl aus Csl, Felz, Rbl

MELCOR:
l, aus HI, | (Spezies)

MELCOR:
Agl aus Agl

AC2:
Cslaus |

AC2:
l, aus I,

10

AC2:
Agl aus Agl

m; in kg

10° AC2:

"""" CHGI aus CHSI

COCOSYS-Korr.

10 Cslaus I

COCOSYS-Korr.
l, aus 1,

10° COCOSYS-Korr.

Agl aus Agl

: : : : COCOSYS-Korr.
iIIIri"""l "Pilillllilllx10 —CHglaUSCHSI

50 100 150 200 250
tins

el T vy
-

10°®

o

Abb. 4.1  Vergleich zwischen MELCOR-Ergebnisse der vereinfachten phdnomenolo-
gischen Umsetzung mit denen der AC2-Simulation (Basisrechnung aus
Variation) und Korrelationen aus COCOSYS-Variationsrechnungen, Sze-
nario: SBO
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MELCOR:
Csl aus Csl, Felz, Rbl

MELCOR:
l, aus HI, | (Spezies)

MELCOR:
Agl aus Agl

AC2:
Cslaus |

AC2:
l, aus I,

AC2:
Agl aus Agl

AC2:
CHSI aus CH3|

COCOSYS-Kaorr.
Cslaus |

COCOSYS-Korr.
l, aus 1,

COCOSYS-Korr.
Agl aus Agl

COCOSYS-Korr.
CHSI aus CHSI

Vergleich zwischen MELCOR-Ergebnisse der vereinfachten direkten Um-

setzung mit denen der AC2-Simulation (Basisrechnung aus Variation) und

Korrelationen aus COCOSYS-Variationsrechnungen, Szenario: SBO

KMV-Gruppe

Im Folgenden sollen die Ergebnisse der Vergleichsrechnungen kurz anhand der Freiset-

zung in die Umgebung dargestellt werden. Hierzu betrachte man die Abb. 4.3 und Abb.

4.4, die die Austrage der einzelnen Spezies in der MELCOR-Rechnung mit ertiichtigtem

RKL aber ohne ertiichtigtem SHB fir die ph&nomenologische und direkt Umsetzung zei-

gen. Ferner sind die Austrage der entsprechenden Spezies der AC2-Basisrechnung ge-

zeigt, welche fiir beide Umsetzungen dieselbe ist. Daneben sind die Ergebnisse der Kor-

relationen gezeigt, die als einfache Rate im Zeitbereich zwischen Beginn und Ende der
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ersten SHB-Druckentlastung eingegeben worden sind. Hierbei ist zu berticksichtigen,
dass eine Filterung der Einfachheit nicht vorgesehen war, die jedoch in den realen An-
lagen gegeben ware. Ferner ist hier eine Abweichung zum urspringlichen Vorgehen
vorhanden. Aufgrund thermohydraulischer Umstdnde haben beide MELCOR-
Rechnungen nicht in akzeptabler Zeit zu einer SHB-Druckentlastung gefuhrt. Die ndhe-
ren Grunde werden in Kapitel 4.3 erlautert. Als Alternative ist fur die vereinfachte direkte

Umsetzung ist die Druckentlastung bereits bei ca. psyg = 5 bar eingeleitet worden.

Man erkennt nun, dass die Freisetzungen von Schiiben gekennzeichnet sind, welche mit

der Druckentlastung in Zusammenhang stehen. Diese treten in der phanomenologi-

MEL phanom.

schen Umsetzung nach tp ooy

= 513.203 s und im Falle der direkten Umsetzung

nach tp'gednel® = 420.101 s in Erscheinung bzw. werden zu diesen Zeiten eingeleitet. Sie

dauern bis ty oo PrO™ = 567.202s bzw. tEdiekt = 483.002s. Im Falle der AC2-

Rechnung findet die Druckentlastung im Zeitintervall 432.437 s < th%* = 462.000 s statt.
Die Freisetzung davor wird von der Auslegungsleckage bestimmt. Die Korrelationen ha-
ben einen rein linearen Verlauf, der hier nur als grobes Mal3 verstanden zu werden hat,

da die Korrelationen auf den Endwert bezogen sind.

Ein Vergleich sei nun durch die Verhaltnisse gegeben. Im Falle des Vergleichs zwischen

der MELCOR-Rechnung und der AC2-Rechnung fir die vereinfachte phanomenologi-
ME

sche Umsetzung liegen die Verhaltnisse im Bereich 2,62 -10° < Acz | phanom. < 1,02

10°. Die Verhaltnisse der AC2-Rechnung und der Korrelationen liegen im Bereich 3,90 -

1074 < ——

— Korr

Iphanom < 9,88-1071. Im Falle der vereinfachten direkten Umsetzung betra-

<988

Korr -
i

MEL
gen die Verhéltnisse 8,33-107! < %Idirekt <1,41-10°und 3,9-107* <

1071,

Betrachtet man lediglich die AC2-Rechnung und die Korrelationen, so ist zu erwahnen,

dass der grofite Anteil an lod als Organiod freigesetzt wird (> 94 %), das entsprechende

ACZ

CH3I
Korr.
CH3[

Verhaltnis betragt

= 0,78. Auch hier ist eine signifikante Diskrepanz gegeben, die

GroRRenordnung ist jedoch dieselbe.
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Abb. 4.3  Vergleich zwischen MELCOR-Ergebnisse der vereinfachten phdnomenolo-
gischen Umsetzung mit denen der AC2-Simulation (Basisrechnung aus
Variation) und Korrelationen aus COCOSYS-Variationsrechnungen, Sze-
nario: KMV
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Abb. 4.4  Vergleich zwischen MELCOR-Ergebnisse der vereinfachten direkten Um-
setzung mit denen der AC2-Simulation (Basisrechnung aus Variation) und

Korrelationen aus COCOSYS-Variationsrechnungen, Szenario: KMV

4.3 Diskussion, Unsicherheiten

An den Verhéltnissen von MELCOR- und AC2-Ergebnissen bzw. in Verbindung mit den
Korrelationen aus dem Vorhaben 4718R01313 ist zu erkennen, dass die Diskrepanzen
zwischen den einzelnen Simulationen bzw. Korrelationen erheblich sind. Es zeigt sich
auch, dass selbst MELCOR-Simulationen mit geringen Anderungen zu deutlich unter-
schiedlichen Ergebnissen fiihren, welches unter anderem an der Nutzung verschiedener
MELCOR-Versionen liegen mag (die gezeigten Simulationsergebnisse stammen nach

diversen Testrechnungen aus Rechnungen einheitlich mit der Version M2.2 9607, die
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auch schon in Vorhaben 4718R01313 verwendet worden war). Bei entsprechenden Te-
strechnungen ist auch aufgefallen, dass das aus AC2-Quelle eingetragene Csl in der
Freisetzung um einen Faktor 2,5 gegentber der urspriinglichen Klasse Csl (Freiset-
zungsanteil an gesamter vorhandener Masse) abweicht. Trotz identischer Eingaben fur
die Klasse, scheinen beide Varianten von MELCOR unterschiedlich behandelt zu wer-
den. Dies konnte an dem Umstand liegen, dass die Quelle als Dampfquelle eingegeben
ist. Zwar sollte, und dies lasst sich an den Variablen auch verifizieren, eine Umwandlung

zu Aerosolen stattfinden, dies mag jedoch zu einer anderen Gréf3enverteilung fiihren.

Ferner ist zu sagen, dass die MELCOR-Ergebnisse ohne SHB-Ertlichtigung nicht dem
Sinn dieses APs entspricht, da die MELCOR-intrinsische Behandlung von lodspezies
nicht auf dem Stand von AC2 ist, welches der Ausgangspunkt fir dieses Vorhaben ge-
wesen ist. Die unbehandelten Ergebnisse sind lediglich der Vollstandigkeit halber einge-
tragen. Die Ertichtigung des SHB ist implizit in den Korrelationen aus Vorhaben
4718R01313 gegeben, so dass der Vergleich zwischen AC2-Rechnung und den Korre-
lationen von Relevanz ist. Auch hier zeigen sich erhebliche Unterschiede, welche einer-
seits auf die Einfachheit der Korrelationen und deren Unsicherheit und andererseits auf
die unterschiedlichen Randbedingungen aus der COCOSYS-Variation und der
MELCOR-Rechnung zurtickzuftihren ist. Die COCOSYS-Variation basierte auf dem
Szenario ,kleines Leck" und ist trotz der Variation nur bedingt anwendbar auf den hier

gezeigten SBO.

Ferner ist zu erwahnen, dass in diesem Vorhaben auch aus Griinden der Begrenzung
der Rechenzeit ein vereinfachtes COCOSYS-Modell verwendet worden ist, welches von
dem in Vorhaben 4718R01313 verwendeten abweicht.

Darluber hinaus zeigen sich erhebliche Unterschiede in der ,ex vessel“-Phase in AC2
und MELCOR. In MELCOR ist wie auch in der AC2-Modellierung eine Schmelze-Beton-
Wechselwirkung in drei Bereichen moglich: Reaktorgrube, Spalt (Bereich zwischen bio-
logischem Schild und Tragschild), Reaktorgrube. In der AC2-Simulation kommt es je-
doch zu einer Erosion, die eher zur axialen Bewegung tendiert, so dass kein Austrag in
den Spalt oder Reaktorsumpf stattfindet. Ein solcher Ubertrag fiihrt in MELCOR dazu,
dass das Sumpfwasser schnell aufgeheizt wird und verdampft. Dies wiederum treibt den
Druckaufbau im SHB. Ferner kann ein erhohtes MalR an Dampfanteil in der SHB-
Atmosphére zu einer erhéhten Kondensation an Aerosolen und somit zu einer begins-
tigen Ablagerung derselben auf Strukturen kommen. In der AC2-Simulation kommt le-

diglich zu einem Zutritt von Sumpfwasser in die das Spaltvolumen, so dass kein Kontakt
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zur Schmelze gegeben ist. Diese deutliche Diskrepanz zwischen beiden Codes bzw. den
Anlagenmodellen ist einer weiteren, vertieften Analyse wert, kann hier jedoch nicht ge-
schehen. In diesem Zusammenhang sei daran erinnert, dass die Korrelationen aus der
COCOSYS-Variation stammen, die als Austrag aus dem RKL (H2, H.O, RN etc.) und
dem MCCI (CO, COy, H,, Warme) aus einer MELCOR-Rechnung mit im Wesentlichen
derselben Modellierung wie die hier verwendeten Eingabedatensatze. Dies bedeutet,
dass auch in den COCOSYS-Variationsrechnung Schmelze im Reaktorsumpf liegt, der

das Sumpfwasser erhitzt und verdampft.

Insbesondere in Bezug auf die KMV-Gruppe ist des Weiteren zu bemerken, dass in bei-
den Eingabedatensatzen beider Codes sowohl Kiihlung als auch eine Uberlaufleitung
gegeben sind. In MELCOR flhrt dies zu einer sehr effektiven Kondensation von Dampf
im BELB, welches wiederum zu einem Fullstandanstieg und zu einem Ubertrag in den
Reaktorsumpf fiihrt. Durch die Kiihlung des Wassers im BELB wird indirekt die Schmelze
im Reaktorsumpf gekihlt. In COCOSYS (AC?2) ist dieser Effekt bei weitem nicht derart
pragnant ausgepragt. Dies kann mitunter an der Modellierung des BELB, der Uberlauf-
leitung oder der Kiihlung lieget, wahrscheinlicher ist jedoch, dass die fehlende Schmelze
im Reaktorsumpf daflr verantwortlich ist. Diese fuhrt, wie oben bereits angesprochen,
zu einem effektiven Verdampfen von erheblichen Mengen an Wasser, das wiederum im
BELB kondensieren kann. In der MELCOR-Simulation kommt es daher gewissermal3en
zu einer Umwalzung des Wassers durch das BELB. Inwiefern dieser Effekt physikalische

korrekt abgebildet wird, laf3t sich durch die durchgefiihrten Analysen nicht validieren.

Die thermohydraulischen Unterschiede fiihren auch zu unterschiedlichen Dauern der
Druckentlastung, welches ebenfalls zu unterschiedlichen Freisetzung nach der ersten

Druckentlastung fuhrt.

Weiterhin ist zu erwahnen, dass die MELCOR-Eingabe in den COCOSYS-Variationen
in Vorhaben 4718R01313 lediglich ein begrenztes Spektrum an Spezies (Csl, I,) ver-
wendet worden ist, mit dem COCOSYS die chemischen Prozesse gerechnet hat. Erst
als Resultat hieraus entsprangen andere Spezies wie Methyliodid. In diesen Analysen
hingegen konnte COCOSYS uber ATHLET-CD ein deutlich breiteres, wenngleich auch

zusammengefasstes, Spektrum tbergeben werden.

Ein anderer Aspekt ist, wie in Abb. 4.1 bis Abb. 4.4 zu erkennen ist, dass die Menge
einiger Spezies nach der Freisetzung in die Umgebung noch einmal geringer wird. Dies

ist auf Umwandlungen in eben dieser Zone zuriickzufuhren.
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All diese Umsténde fuhren zu einer erheblichen Unsicherheit, die sich nicht prazise
quantifizieren lasst. Um Uberhaupt eine quantitative Aussage tatigen zu kdnnen, ist zu-
nachst das direkte MELCOR-Ergebnis zu ignorieren, da dies auf Grundlage eines nicht-
ertichtigten SHB zustande gekommen ist. Daher sind lediglich die Korrelationen, die
sich in Abhangigkeit von Eingangsgréf3en auf den Austrag in die Anlagenumgebung be-
ziehen, von Relevanz. Diese jedoch sind dabei unabhéngig von den hier durchgefiihrten
MELCOR-Simulationen. Die Unsicherheiten sind bereits hinter den Ausdrucken (4.2),
(4.2) und (4.3) gezeigt. Diese Unsicherheiten sind bereits deutlich, decken jedoch nicht
das Ergebnis unter Kapitel 4.1 und 4.2 ab.
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5 Zusammenfassung, Fazit

Mit einer intensiven Literaturrecherche, die im Wesentlichen Veroffentlichungen auf
Grundlage der PHEBUS-Experimente und des CHIP-Programms umfassten, sind die
essentiellen Phdnomene und die relevanten lodspezies identifiziert worden. Ferner sind
sowohl mit ATHLET-CD als auch mit MELCOR Testrechnungen durchgefuhrt worden,
um das Verhalten der involvierten Codes zu ermitteln bzw. deren Eingabedatensatze
anzupassen, zu erweitern oder zu korrigieren. Hierbei ist ebenfalls bereits die Umset-
zung einer RN-Senke in MELCOR versucht und die prinzipielle Machbarkeit gezeigt wor-
den. Einer Verwendung stehen jedoch numerische Schwierigkeiten entgegen, so dass

diese Form der Umsetzung nicht weiterverfolgt werden konnte.

Fur die Umsetzung der in ATHLET-CD gegebenen Modelle in MELCOR sind mehrere
Konzepte in Erwégung gezogen worden. Urspringlich sollte die lodchemie von
ATHLET-CD durch die Implementierung der relevanten Differentialgleichungen in einen
Kontrollfunktionsblock in MELCOR umgesetzt werden. Da jedoch ein solches Vorgehen
keine Iterationen zulasst, musste dieser Ansatz Uberarbeitet werden. Eine enge Code-
Kopplung kénnte ebenfalls durch eine Austauschdatei erstellt werden. Der entspre-

chende Aufwand ist jedoch als zu hoch eingeschatzt worden.

Als Alternative ist eine Umsetzung mittels einer ATHLET-CD-Vorrechnung und der Ab-
bildung der lodchemie durch Tabellenfunktionen in MELCOR, in denen die Werte aus
ATHLET-CD hinterlegt sind. Eine exakte Abbildung der lodchemie im RKL scheint nicht
zielfihrend zu sein. Zum Einen ist eine solche aufgrund der numerischen Schwierigkei-
ten in den RN-Senken in MELCOR praktisch nur unter hohem Arbeits- und Zeitaufwand
mdglich und zum Anderen scheint ein solches Vorgehen nicht sinnvoll, wenn man be-
denkt, dass die Téatigkeiten unter der Pramisse betrieben werden, die Quellterme in ihrer
Aussagekraft zu verbessern. Aus diesem Grunde ist es angebracht nur den Austrag io-

drelevanter Spezies aus dem RKL zu ermitteln.

Die Umsetzung der in ATHLET-CD (Teil der AC2-Rechenkette) gegebenen Modelle
FIPREM und SAFT hat keine Ubersteuerung der MELCOR-Ergebnisse impliziert. Statt-
dessen ist fur die vereinfachte phanomenologische Umsetzung das MELCOR-Ergebnis
in der Datenanalyse schlicht ignoriert worden und die eingetragenen Spezies sind leis-
tungslos definiert worden. Dies hat den Vorteil, dass kein Bilanzfehler in der Nachzer-
fallsleistung entsteht. Die eingetragene Menge orientiert sich dabei an Korrelationen, die
aus den Variationsrechnungen erkannt unter Kapitel 3.3 beschrieben worden sind.
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In Hinsicht auf die vereinfachte direkte Umsetzung hat das zu einer Radionuklidsenke
alternative Vorgehen beinhaltet, dass die Elemente, die von den ausgetragenen lodspe-
zies getragen werden, an der Freisetzung in dem Mal3e gehindert wurden, wie es die
Quellstarke aus der ATHLET-CD-Vorrechnung vorgibt. Entsprechend haben die lodspe-
zies eine Nachzerfallsleistung erhalten, die Leistung, die in erhéhtem Male im Kern zu-
rickgeblieben ist, ist Uber die Tabellen fir die spezifische Nachzerfallsleistung korrigiert

worden.

Der Eintrag der lodspezies in den MELCOR-Sicherheitsbehdlter hat Gber Radionuklid-
quellen stattgefunden, deren Information hinsichtlich der Quellstarke sich in einem Ta-
bellenwerk aus einer ATHLET-CD-Vorrechnung niedergeschlagen hat (vereinfachte di-
rekte Umsetzung) oder aus den genannten Korrelationen, welche eine Erfassung einer

Abhangigkeit (z. B. Temperatur im oberen Plenum) beinhaltet hat.

Unter AP 3 (siehe Kapitel Integrale Vergleichsrechnungen (AP 3)) sind mit diesen Ein-
gaben MELCOR-Simulationen durchgefuhrt worden. Hierbei hat keine Ertiichtigung des
Sicherheitsbehéalters um die lodchemie aus den Erkenntnissen in Vorhaben
4718R01313 stattgefunden, da entsprechende Zusammenhange nicht erkannt werden
konnte. Lediglich indirekt Gber Korrelationen des Austrags in die Umgebung konnte ein
solcher erkannt werden. Daher ist es als nicht sinnvoll erachtet worden, den SHB in
MELCOR in irgendeiner Weise zu andern, so dass er diesen Korrelationen entsprechen
wirde. Stattdessen hat die Implementierung der Korrelationen allein in der Datenanalyse

stattgefunden.

Die in Kapitel 4 dargestellten Vergleichsrechnungen zeigen erhebliche Unterschiede
zwischen der MELCOR-Rechnung, der AC2-Basisrechnung und den Korrelationen, so-
wohl fir den SBO als auch fur den KMV um teilweise mehrere Gré3enordnungen. Hier-
bei ist jedoch aufgrund der fehlenden direkten Ertlichtigung des MELCOR-SHBs der ent-
sprechende Austrag nicht von Belang, sondern lediglich die Austrage von AC2 und den
Korrelationen. Auch hier zeigen sich Unterschiede im Bereich von GréfZenordnungen,
die sich jedoch relativieren, falls man den Haupttrager an lod, welcher in Organiod be-
steht, betrachtet. Die entsprechenden Austréage sind in derselben GroRenordnung. Hier-
bei ist anzumerken, dass die Relevanz der MELCOR-Integralrechnung von untergeord-
neter Bedeutung ist. Die angesprochenen Diskrepanzen sind auf die fehlende Ertlichti-
gung des MELCOR-SHB, unterschiedlicher Thermohydraulik insbesondere aufgrund der
Unterschiede des MCCI, unterschiedliche COCOSYS-Modelle bzgl. des SHB und der
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fehlenden Unterscheidung zwischen SBO und KMV im Vorhaben 4718R01313 zuriick-

zufthren.

Letztlich lasst sich der Schluss ziehen, dass eine Implementierung der lodchemie in
MELCOR wenig prazise Ergebnisse nach sich ziehen und nicht empfohlen werden kann.
Die Variationsbreite an lodaustragen in den Variationssimulationen stellen sicherlich das
nutzbarste Ergebnis des Vorhabens dar. Sie zeigt, mit welchen Spezies und mit welcher
Bandbreite an Austragen nach derzeitigem Stand von Wissenschaft und Technik zu

rechnen ist.

Auch die Korrelationen mdgen als grobes Schatzmal? fur solche Austrage dienen. Hier-
bei ist jedoch Vorsicht bei der Interpretation und der Verwendung geboten. So zeigen
sich in einigen Féllen beispielsweise keine starken Abhangigkeiten von Gréf3en wie der
Nachzerfallsleistung. Diese jedoch ist die treibende Kraft hinter der wesentlichen Pha-
nomenologie in einem Unfall in einer kerntechnischen Anlage. So ist davon auszugehen,
dass grundsatzlich eine Abhangigkeit besteht, jedoch keine solche, die bei der geringen
Variationsbreite wie die hier vorgenommene, eine Rolle spielte. Entsprechend kann die
gefundene Abhangigkeit nur unter grundsatzlich ahnlichen und nur graduell anderen Be-

dingungen valide sein.

Als Entwicklungspotential kann sicherlich die Unterscheidung zwischen mehreren Sze-
nariengruppen erachtet werden. Die Variationsrechnungen unter AC2 sind dann nicht
nur auf den Austrag aus dem RKL zu beschranken, sondern auf die Freisetzung in die
Umgebung auszuweiten. Hierbei sollte ebenfalls eine Variation der Bedingungen im SHB
stattfinden, so dass beispielsweise auch ein MCCI im Reaktorsumpf stattfindet. Ohnehin
ist das Verhalten des MCCI in AC2 einer genaueren Betrachtung zu unterziehen, um
den grundsatzlichen Unterschied zu dem typischen Verhalten in MELCOR herauszufin-
den, welches der Einschatzung dienen mag, welches Verhalten wahrscheinlicher ist.
Eine néhere Betrachtung der Unterschiede zwischen dem thermohydraulischen Verhal-
ten im Brennelementlagerbecken ist ebenfalls angebracht, da sich dies zwischen
COCOSYS und MELCOR erheblich unterscheiden, trotz ahnlicher Modellierung im Ein-
gabedatensatz. Dies hat nennenswerten Einfluss auf das Unfallgeschehen, da das ge-
kiihlte Wasser aus dem Brennelementlagerbecken tiber den Uberlauf den Reaktorsumpf

kdhlt. Dies ist insbesondere dann bedeutsam, falls Schmelze dort vorhanden ist.
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