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Kurzfassung

Zur Simulation und Beurteilung von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitsbehalter
von Kernkraftwerken erlangen CFD-Simulationstechniken eine immer starkere Bedeu-
tung. Mit dem Forschungsvorhaben RS1562 hat die GRS dieser Entwicklung Rechnung
getragen und Modelle fir CFD-Simulationen mit ANSYS CFX und OpenFOAM weiter-
entwickelt und validiert. Im Vordergrund standen dabei nicht-stationare, turbulente und
anisotrope Stréomungen und Phanomene in komplexen 3-D-Geometrien, so wie sie im
Sicherheitsbehalter bei einem Stérfall mit Leckage des Primarkreises auftreten konnen.
Bedingt durch eine Strategieentscheidung im zustandigen BMWi-Projektkomitee wurden
im Vorhaben zudem Koordinierungsarbeiten im CFD-Verbund zur Bereitstellung und ab-
gestimmten Weiterentwicklung und Validierung des Open-Source-Code OpenFOAM fur
Containmentanwendungen durchgefihrt. Im Sinne dieser Neuausrichtung wurden im
Vorgangervorhaben begonnene Arbeiten mit ANSYS CFX sinnvoll abgeschlossen und

fur die Entwicklung- und Validierung von OpenFOAM-Modellen genutzt.

- Erprobung von OpenFOAM: Im Vorhaben wurde ein angepasster OpenFOAM-
Solver zur Berechnung von Gasverteilungen unter Containment-typischen Be-
dingungen entwickelt und validiert. Ein Wand- und ein Volumenkondensations-
modell wurden implementiert und mithilfe mehrerer Experimente
(Conan/SARNET, THAI TH-2, TH-24, Panda 4bis) validiert. Im Rahmen eines
vom PSI organisierten Benchmarks (Code-zu-Code-Vergleich) zum Thema War-
mestrahlungsmodellierung wurden unterschiedliche Strahlungsmodelle getestet
und Sensitivitdtsstudien zu Parametern (Absorptionskoeffizient) durchgefuhrt.
Dabei zeigte sich, dass die Berlcksichtigung der Warmestrahlung einen signifi-
kanten Einfluss auf die Temperaturverteilung und die Geschwindigkeit der
Schichtungsaufldsung haben kann und zudem eine empfindliche Abhangigkeit
vom gewahlten Absorptionskoeffizienten vorliegt. Weiterhin wurden unterschied-
liche Warmestrahlungsmodelle durch Nachrechnung verschiedener Experimente
(H2P1_3, H2P2) getestet. Es zeigt sich ein signifikanter Einfluss des Warme-
strahlungsmodells und auch der Absorptionskonstante von Dampf sowohl auf die
Temperaturverteilung als auch auf die Erosionsgeschwindigkeit der Helium-
schicht. Ein fur ANSYS CFX entwickeltes PAR-Modell basierend auf modifizier-
ten AREVA-Korrelationen wurde nach OpenFOAM Ubertragen. Das neu imple-
mentierte Modell wurde anhand mehrerer Testfalle und zweier Experimente
(THAI HR-5 und HR-43) validiert. Hinsichtlich der Simulation von Gasverteilun-

gen (insbesondere der Auflésung von stabilen Leichtgasschichtungen) wurden



die Panda-Experimente H2P1_3 und H2P1_10 sowie das THAI-Experiment
TH-32 sowohl mit OpenFOAM als auch mit ANSYS CFX erfolgreich nachgerech-

net.

AbschlieBende Arbeiten zu ANSYS CFX: Im Vorhaben wurde die Simulation
von Hz-Verbrennungen mit ANSYS CFX weiterentwickelt und validiert sowie eine
Flamelet-Bibliothek flir die Verbrennung von Hy/H>O/Luft-Gemische erzeugt. An-
hand mehrerer Experimente (THAI HD-7, HD-10, HD-39, verschiedene
ENACCEF2-Experimente) wurden unterschiedliche Korrelationen fir die turbu-
lente Flammengeschwindigkeit mit ANSYS CFX getestet und charakterisiert. Au-
Rerdem wurde das Aerosolmodell zur Beriicksichtigung der Wechselwirkung von
Aerosolen mit Dampf erweitert. Die in Einzeleffekt-Versuchen (KAEVER) gewon-
nenen Erkenntnisse wurden im Weiteren auf eine komplexere Mehrraum-Geo-
metrie Ubertragen (Battelle-Modell-Containment / VANAM-M3-Versuch).

Containmentanwendung: Unter Zuhilfenahme eines verfugbaren Datensatzes
fur die Gasverteilung in einem generischen Containment zeigten Untersuchun-
gen mit ANSYS CFX, dass der Einfluss der Modellierung eines Lecks (Position,
Richtung, Strahl/Volumetrisch) auf den weiteren Unfallablauf signifikant sein
kann. Daher wird fir &hnliche Untersuchungen eine realistische Simulation des

Strahls empfohlen.

Koordinierung der OpenFOAM-Aktivitiaten (Containment) im CFD-Verbund:
Die Arbeiten umfassten insbesondere die Bereitstellung von Modellen auf dem
Gitlab-Server der GRS. Weiterhin wurden Vorschlage fur die Weiterentwicklung
von OpenFOAM fir das Containment und fur den Kihlkreislauf erarbeitet und die
daraus resultierenden Positionspapiere mit den Partnern im CFD-Verbund abge-
stimmt. Mit den Partnern wurde dartber hinaus vereinbart, dass die Code-Ver-
sion OpenFOAM Version 5.0 (oder neuere) der OpenFOAM-Foundation als Ba-

sisversion fur die gemeinsame Entwicklung verwendet wird.



Abstract

For the simulation and assessment of typical accident scenarios in the containment of
nuclear power plants, CFD simulation techniques are becoming more and more im-
portant. With the research project RS1562, GRS has taken this development into ac-
count and further developed and validated models for CFD simulations with ANSYS CFX
and OpenFOAM. The focus was on non-stationary, turbulent, and anisotropic flows and
phenomena in complex 3-D geometries, such as those that occur in the containment in
case of an accident with a leak in the primary circuit. Due to a strategic decision in the
responsible BMWi project committee, coordination work was also carried out in the CFD
network for the provision and coordinated further development and validation of the
open-source code OpenFOAM for containment applications. In line with this realignment,
work started in the previous project with ANSYS CFX was completed and used for the

development and validation of OpenFOAM models.

— Testing of OpenFOAM: In the project, an adapted OpenFOAM solver for calcu-
lating gas distributions under typical containment conditions was developed and
validated. A wall and a bulk condensation model were implemented and validated
using several experiments (Conan / SARNET, THAI TH-2, TH-24, Panda 4bis).
As part of a benchmark (code-to-code comparison) organized by PSI on the sub-
ject of thermal radiation modeling, different radiation models were tested, and
sensitivity studies were performed on parameters as the absorption coefficient. It
was shown that the consideration of the thermal radiation can have a significant
influence on the temperature distribution and the speed of the stratification dis-
solution and that there is also a sensitive dependence on the selected absorption
coefficient. Furthermore, different thermal radiation models were tested by simu-
lationg various experiments (H2P1_3, H2P2). The thermal radiation model and
the absorption constant of steam have a significant influence on both the temper-
ature distribution and the erosion rate of the helium layer. A PAR model devel-
oped for ANSYS CFX based on modified AREVA correlations was transferred to
OpenFOAM. The newly implemented model was validated on the basis of several
test cases and two experiments (THAI HR-5 and HR-43). With regard to the sim-
ulation of gas distributions (especially the dissolution of stable light gas layers),
the Panda experiments H2P1_3 and H2P1_10 as well as the THAI experiment
TH-32 were successfully recalculated with both OpenFOAM and ANSYS CFX.

- Concluding work on ANSYS CFX: In the project, the simulation of H, combus-
tion with ANSYS CFX was further developed and validated and a flamelet library



for the combustion of Hz / H2O / air mixtures was created. Using several experi-
ments (THAI HD-7, HD-10, HD-39, various ENACCEF2 experiments), different
correlations for the turbulent flame speed were tested and characterized with
ANSYS CFX. In addition, the aerosol model has been expanded to take into ac-
count the interaction of aerosols with steam. The knowledge gained in single-
effect experiments (KAEVER) was then transferred to a more complex multi-room
geometry (Battelle model containment / VANAM-M3 experiment).

Containment application: With the help of an available data set for the gas dis-
tribution in a generic containment, investigations with ANSYS CFX showed that
the influence of the modeling of a leak (position, direction, jet / volumetric) on the
further course of the accident can be significant. A realistic simulation of the beam
is therefore recommended for similar investigations.

Coordination of OpenFOAM activities (containment) in the CFD network:
The work included in particular the provision of models on the GRS Gitlab server.
Furthermore, suggestions for the further development of OpenFOAM for the con-
tainment and for the cooling circuit were worked out and the resulting position
papers were coordinated with the partners in the CFD network. It was also agreed
with the partners that the code version OpenFOAM Version 5.0 (or newer) of the

OpenFOAM Foundation will be used as the basic version for joint development.
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1 Einleitung

Zur Simulation und Beurteilung von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitsbehalter
von Kernkraftwerken erlangen CFD-Simulationstechniken eine immer stéarkere Bedeu-
tung /OEC 22/. Insbesondere zu Fragestellungen in denen lokale Gré3en wie Tempera-
tur oder Gaszusammensetzung sicherheitstechnisch relevant sind ist der Einsatz von
CFD zur Erganzung von Analysen mit Systemcodes sinnvoll und wird zunehmend auch

in Genehmigungsverfahren eingesetzt.

Die durchgefuihrten Arbeiten bauen auf Ergebnissen der GRS-Forschungsvorhaben
RS1526, RS1500 und RS1181 sowie auf Arbeiten anderer Partnerorganisationen (ins-
besondere des FZ Jilich und der TU Munchen) und der OpenFOAM-Foundation und
ANSYS auf. Zur Validierung der Modelle wurden u. a. von Becker Technologies (THAI-
Anlage) und vom Paul Scherer Institut (Panda-Anlage) durchgefiihrte Experimente ge-

nutzt.

Im Forschungsvorhaben RS1562 wurden Modelle fir CFD-Simulationen weiterentwi-
ckelt und validiert und auf nicht-stationare, turbulente und anisotrope Strémungen und
Phanomene in komplexen 3-D-Geometrien angewendet, wie sie innerhalb eines Con-
tainments im Fall eines Storfalls mit Leckage des Primarkreises auftreten. Des Weiteren
hat die GRS auf Grundlage einer Strategieentscheidung des Projektkomitees (PK) Tran-
sienten und Unfallablaufe am 10.10.2017 koordinierende Arbeiten im CFD-Verbund zur
Nutzung und abgestimmten Einwicklung von OpenFOAM fir Containmentanalysen
durchgefuhrt.

Bisher wurde in Forschungsvorhaben der GRS sowie der Partner im CFD-Verbund vor-
zugsweise der kommerzielle CFD-Code ANSYS CFX fir diese Fragestellungen und An-
wendungen genutzt, validiert und in Zusammenarbeit mit dem Codeersteller ANSYS mo-
dellmaRig wo erforderlich erweitert und verbessert. Das PK hat einvernehmlich
beschlossen, dass zukunftig fur Containmentfragestellungen verstarkt der frei verfug-
bare Open-Source-Code OpenFOAM erprobt, fur derartige Anwendungen erttichtigt und
fur Partner des CFD-Verbundes bereitgestellt werden soll. Im Rahmen von RS1562 hat
die GRS durch Implementation und Validierung unterschiedlicher Modelle in OpenFOAM

hierzu einen Beitrag geleistet.

Fur ausgewahlte Anwendungen — wie z. B. die Teilnahme an internationalen Bench-

markaktivititen oder die Simulation von H.-Verbrennungsvorgangen — war dartber



hinaus eine parallele Nutzung und Validierung von ANSYS CFX sinnvoll. Des Weiteren

sollten im Vorlaufervorhaben begonnene Arbeiten zur Modellierung des Aerosolverhal-

tens fortgefuhrt und sinnvoll beendet werden, so dass diese spéater fir OpenFOAM adap-

tiert und weiter genutzt werden koénnen.

Im Forschungsprojekt RS1562 waren flnf bergeordnete Arbeitspakete (AP) definiert,

deren technische Arbeitsziele nachfolgend erlautert werden.

AP1: Ertuchtigung von OpenFOAM

Historisch bedingt gibt es unterschiedliche OpenFOAM-Entwicklungslinien (z. B. der

OpenFOAM-Foundation oder von ESI). Zunachst war es deshalb notwendig, die flr die

Simulation von Containment-Fragestellungen relevanten Prozesse und Phanomene ge-

eignete OpenFOAM-Version auszuwahlen und dann eingehend zu analysieren, welche

Modellertiichtigungen, -erweiterungen und -validierungen erforderlich sind (AP1.1 /

AP2). Unabhangig von der jeweiligen Version war es notwendig, wichtige Modelle, die
bereits flir ANSYS CFX entwickelt wurden, in OpenFOAM verfligbar zu machen. In
RS1562 lag der Schwerpunkt auf der Modellierung folgender Phanomene:

Basierend auf den in ANSYS CFX verfigbaren Modellen fir Wand- und Volu-
menkondensation wurden im AP1.2 entsprechende Modelle in OpenFOAM im-
plementiert und durch Nachrechnung mehrerer Versuche (CONAN, TH-24,
Panda 4bis) validiert.

In AP1.3 wurden in OpenFOAM und in CFX verfugbare Strahlungsmodelle und
geeignete Modellparameter (insbesondere Absorptionskonstante von Dampf)
getestet. Um den Aspekt der Warmestrahlung genauer zu untersuchen, wurde
im OECD-Vorhaben HYMERES-2 eine Versuchsserie durchgefiihrt. Aus dieser
Versuchsserie wurden 2 Versuche mit OpenFOAM und CFX nachgerechnet.
Weiterhin hat sich die GRS am Code-zu-Code-Benchmark HYMERES-2 zur
Strahlungsmodellierung mit CFX- und OpenFOAM-Rechnungen beteiligt.

Im Rahmen von AP1.4 wurde das von der GRS flir ANSYS CFX entwickelte
Modell fir passive autokatalytische Rekombinatoren (PAR) in OpenFOAM im-
plementiert und durch Nachrechnung der Versuche HR-5 und HR-43 validiert.

Neben der Implementation und Validierung von physikalischen Modellen wurde ein Fo-

kus auf die Auswahl geeigneter numerischer Methoden/Parameter gelegt, da

OpenFOAM dem Nutzer hierbei eine gro3e Auswahl lasst.



AP2: Koordinierung der Zusammenarbeit mit Partnern des CFD-Verbundes zu
OpenFOAM

Gemal des Strategiebeschlusses des zustandigen BMWi-Projektkomitees sollen Mo-
dellentwicklungen in OpenFOAM in Zusammenarbeit mit Partnern aus dem CFD-
Verbund bzw. unter Nutzung und Integration ihrer Arbeiten aus Forschungsvorhaben
erfolgen. Die diesbezugliche Zusammenarbeit mit Partnern aus dem CFD-Verbund wird
auf dem Fachgebiet Containment von der GRS koordiniert. Im Rahmen des Projekts
wurden umfangreiche technische und inhaltliche Arbeiten zur Koordination von Open-
FOAM-Containment durchgefuhrt.

Vor Austausch von OpenFOAM-Modellen mit Partnern musste geklart werden, wie eine
mit der GNU General Public Licence V3 sowie dem Rahmenvertrag der GRS mit dem
BMWi konforme Weitergabe von OpenFOAM-Modellen rechtlich realisiert werden kann.
Es wurde ein GitLab-Server zum Austausch von Modellen, Testbeispielen etc. einge-
richtet. Partnerorganisationen aus dem CFD-Verbund erhalten auf Anfrage Zugang auf
den Server und kénnen dort den Partnern eigene Modelle zur Verfigung stellen bzw.
Modelle der Partner herunterladen und fir eigene Arbeiten nutzen. Fur den Referenz-
solver der GRS zur Berechnung der Gasverteilung in Containmentanwendungen wurden
Continuous-Integration-Prozesse (Cl) aufgesetzt. Zur inhaltlichen Koordinierung zu-
kinftiger OpenFOAM-Arbeiten (Containment) wurde ein Konzeptpapier fur die Priorisie-
rung der OpenFOAM-Entwicklungs- und -Validierungsaktivitaten erstellt und im CFD-

Verbund abgestimmt.

AP3: Modellentwicklung und Validierung von CFD-Codes fiir die Simulation un-
falltypischer Phanomene an Experimenten

In RS1562 wurde mit der Erprobung und Validierung des bewahrten CFD-Codes ANSYS
CFX parallel noch fortgefahren:

e Im AP3.1 wurde die Validierung der Simulation der Gasverteilung und Schich-
tungsauflésung weitergefihrt. In diesem Rahmen wurden CFX- und OpenFOAM-
Simulationen parallel durchgefuhrt und die Simulationsergebnisse miteinander
verglichen. Die GRS hat sich mit beiden Codes an einem vom Paul-Scherer Insti-
tut (H2P1_10_2) und einem von Becker Technologies organisierten Benchmark
(TH-32) beteiligt.

e Die Simulation der Hz2-Verbrennung wurde in RS1562 weiterhin mit ANSYS CFX

durchgeflihrt. In AP3.2 wurden unterschiedliche Korrelationen fir die laminare



und turbulente Flammengeschwindigkeit durch Nachrechnung unterschiedlicher
Versuche (THAI HD-7, HD-10 und HD-39 sowie mehrerer ENACCEF-2 Versu-
che) getestet. Die GRS hat sich aul’erdem am von IRSN organisierten Verbren-
nungsbenchmark ETSON-SAMHY CO beteiligt.

e Bei den bisherigen Arbeiten mit ANSYS CFX im Vorlauferprojekt RS1526 wurde
die Wechselwirkung von Aerosolen mit Dampf noch nicht modelliert. Das Aero-
solmodell wurde in AP3.3 entsprechend erweitert. KAEVER-Versuche und der

Versuch VANAM M3 wurden zur Modellvalidierung herangezogen.

AP4: Anwendung von CFD-Codes zur Untersuchung unfalltypischer Phanomene
unter reaktortypischen Randbedingungen und Geometrien

Ausgehend von einem bestehenden Datensatz fir ein generisches Containment (ange-
lehnt an KONVOI) und einem generischen Kihimittelverluststérfall wurde untersucht,
welchen Einfluss die Modellierung der Leckeinstromung (Modellierung als gerichteter
Strahl in verschiedene Richtungen oder als Volumenquelle) aus dem Kihlkreislauf ins

Containment auf die Gasverteilung im Containment hat.



2 AP1 Ertuchtigung von OpenFOAM

21 AP1.1 Eingehende Analyse der verfiigbaren Codeversion und erfor-
derlicher Modellertiichtigungen, -erweiterungen und -validierungen

211 Zielsetzung

Ziel dieses Vorhabens ist u.a. die Erprobung und Bereitstellung eines OpenFOAM-Ver-
sion-Solvers zur Berechnung der Gasverteilung bei Containment-relevanten Bedingun-
gen und der dabei auftretenden wesentlichen Vorgange. Mit den geplanten Arbeiten im
Arbeitspunkt 1.1 soll die Auswahl einer geeigneten OpenFOAM-Code-Version und eines

geeigneten Basis-Solvers als Ausgangspunkt fur die Modellentwicklung erfolgen.

21.2 Einleitung

Im Forschungsvorhaben RS1526 (2014 — 2018) wurde erstmalig die Leistungsfahigkeit
des Open-Source-Codes OpenFOAM untersucht und mit der kommerziellen Software
ANSYS CFX verglichen. Dabei wurde in der GRS — wie auch bei Partnern des CFD-
Verbundes — Uberwiegend die OpenFOAM-Release von Henry Weller genutzt. Ebenso

wird dieses Release fur Modellentwicklungen im Fachgebiet Kuhlkreislauf genutzt.

Die damals aktuelle Version, mit der die GRS erste Erfahrungen sammelte, war
OpenFOAM 2.1. Hier wurde der Solver rhoReactingBuoyantFoam verwendet, da er am

besten zur Problemstellung Gasverteilung im Containment passt.

In der Zwischenzeit wurde OpenFOAM weiterentwickelt und bis zum Start des For-
schungsvorhabens RS1562 (ab Marz 2018) lag die neue Version 5.x vor. Diese sollte
als Ausgangspunkt fir eine Untersuchung der Leistungsfahigkeit verwendet werden. Die
Beschreibung der Analyse dieser Version findet sich im nachsten Kapitel (siehe Ab-
schnitt 2.1.3). Diese Version zeigte eine gute Leistung bei der Berechnung von Gasver-

teilungen bzw. Schichtungsauflésungen.

Ab Juli 2018 lag noch eine neue Version (OpenFOAM 6.0) vor. Diese beinhaltete insbe-
sondere Verbesserungen bei der Kombination von Gas-Regionen und Solid-Regionen
(Wande, Strukturen, ...). Dazu wurde der Solver rhoReactingBuoyantFoam (fur Fluid-
Region) mit Solid-Regionen zusammengefasst und ein Warmeaustausch erlaubt. Das

Ergebnis war der kombinierte Solver chtMultiRegionFoam, der erstmals alle



notwendigen Funktionen fur beide Regionen enthielt. Da in den geplanten Containment-
Anwendungen die Wandstrukturen mit simuliert werden sollten (insbesondere als War-
mesenke und fur die Wandkondensation) wurde spater zu diesem Solver gewechselt.
Die Analyse des berechneten Warmeubergangs findet sich im Abschnitt AP1.2, Kapitel
,Modellierung des Conjugated Heat Transfer (CHT) in OpenFOAM®. Anhand eines Test-
beispiels wird der Warmeubergang Gas/Festkorper simuliert und mit CFX verglichen.

Dabei zeigt sich eine gute Ubereinstimmung mit den CFX-Ergebnissen.

Am Solver chtMultiRegionFoam waren jedoch noch zwei Anderungen notwendig:
o Korrektur / Modifizierung der Diffusionsterme

e Einflgen von Quellen-/Senkentermen fur die Wandkondensation

Fur das Volumenkondensationsmodell und das PAR-Modell standen bereits geeignete
Schnittstellen im Solver bereit. Das PAR-Modell wurde als codedFixedValue-
Randbedingung und das Volumenkondensationsmodell als scalarCodedSource ange-
bunden an OpenFOAM.

Der geanderte Solver wurde danach unter dem Namen chtMultiRegionSchmidtFoam ge-
fuhrt. Dieser Solver wurde anhand zahlreicher Experimente validiert (z. B. Panda
H2P1_10, THAI TH-32, ...) und fur weitere Entwicklungen (z. B. PAR-Modellierung, War-

mestrahlung, ...) als Basis genutzt.

Eine Ubersicht Uber die unterschiedlichen bisher verwendeten OpenFOAM-Versionen
und Solver findet sich in Tab. 2.1. Aktuell (Stand Juli 2021) liegt von der OpenFOAM-
Foundation Version 8 vor. Da hier weitere Verbesserungen implementiert wurden (z. B.
zum Thema Diffusion) wird in den weiteren Arbeiten ein Update auf diese Version 8 an-

gestrebt.

Tab. 2.1 Verwendung und Vergleich unterschiedlicher OpenFOAM-Versionen

OpenFOAM- Solver Bemerkung Ausfiihrliche Be-
Version schreibung
OpenFOAM 2.1 | rhoReactingBuoyantFoam Verwendung in Abschlussbericht
(Foundation) RS1526 RS1526 (GRS-
472), Kapitel 9
OpenFOAM 5.x | rhoReactingBuoyantFoam Verwendung in Abschlussbericht
(Foundation) RS1562 RS1562 (GRS-

652), Kapitel 2.1.3




OpenFOAM- Solver Bemerkung Ausfiihrliche Be-
Version schreibung

OpenFOAM 6.0 | chtMultiRegionFoam Kombination von Abschlussbericht

(Foundation) rhoReactingBuo- RS1562 (GRS-
yantFoam (Fluid) 652), Kapitel
mit einer Solid-Re- | 2.2.4.1
gion

OpenFOAM 6.0 | chtMultiRegionSchmidtFoam | Korrektur von Diffu- | Abschlussbericht

(Foundation) sionstermen und RS1562 (GRS-
Einfligen von 652), Kapitel
Wandkondensation | 2.2.4.2

213 Analyse von OpenFOAM 5.x

Zum Start des OpenFOAM-Projektes RS1562 gab es eine Reihe von Neuerungen seit
dem Abschluss des Vorhabens RS1526:

e Neue Code-Version: Im letzten Projekt wurde fir alle Rechnungen die damals
aktuelle Version OpenFOAM 2.1 verwendet. Danach (Stand: Marz 2018) war
Version 5.x aktuell. In dieser Version gibt es zahlreiche Veranderungen bzw. Ver-

besserungen, so dass auf die neue Version umgestellt werden soll.

o Gittererstellung: Im letzten Projekt wurde SnappyHexMesh verwendet. Hiermit
koénnen relativ einfach Gitter erstellt werden. Allerdings sind manche Details (z. B.
an der Einlassgeometrie) schwierig abzubilden. Die Gitter kdnnen nun alternativ
durch Pointwise/Gridgen-Gitter ersetzt werden. Diese entsprechen dann exakt
den in CFX verwendeten Gittern. Somit konnen Details besser verfeinert werden

und ein exakterer Vergleich zu den CFX-Rechnungen ist moglich.

o Werte-Initialisierung: Statt Uber setFields sollen die Gitter jetzt tGber funkySet-
Fields initialisiert werden. Dieses ermdglicht glatte Gradienten (z. B. Helium-
schicht) zu erzeugen, wahrend vorher mit Stufenfunktionen gearbeitet werden

musste.

Wegen der zahlreichen, zum Teil grundlegenden Neuerungen sollten zunachst nicht die
neuen Versuche aus dem HYMERES2-Programm gerechnet werden, sondern erstmal
die alten Versuche (Mini-Panda und OECD-Panda-Benchmark) mit den neuen Modellen
bzw. mit der aktuellen OpenFOAM-Version gerechnet werden. Die HYMERES2-
Versuchsergebnisse lagen zu Beginn des Projektes (Stand Marz 2018) auch noch nicht
vor. Im Folgenden werden deshalb zuerst der OECD-Panda-Benchmark und der Mini-
Panda-Benchmark und anschlieend diskutiert. Ziel dieser

neu gerechnet



Untersuchungen ist es, einen geeigneten OpenFOAM-Sovler fir die weiteren Arbeiten
auszuwahlen und den Stand der Entwicklung — inklusive von Defiziten — zu Beginn der
Arbeiten aufzuzeigen. Eine umfassende Untersuchung einschlielllich Sensitivitatsstu-
dien zu Einzelaspekten der Versuche wurde nicht durchgefihrt, da sie bei der Auswahl

eines geeigneten OpenFOAM-Basis-Solvers nicht notwendig ist.

214 OECD/NEA-PSI-Benchmark zur Auflésung von stabilen Leichtgas-
schichtungen

Da es zahlreiche Neuerungen seit dem letzten Projekt gab, wurde der OECD/NEA-
Panda-Benchmark /AND 13/ zur Auflésung von stabilen Leichtgasschichtungen erneut
gerechnet. Neben der OpenFOAM-Version (Update von 2.3.1 auf 5.x) wurde auch die
Implementierung der Buoyancy-Terme (Auftriebseffekte) erneuert und die Diskretisie-
rungsschemata wurden verandert. Im Folgenden werden der Einfluss numerischer Pa-
rameter (Gitter und Zeitschrittweite) sowie die zusatzliche Implementierung von Diffusi-

onstermen in die Spezies- und Energiegleichung untersucht.

2.1.41 Einfluss des Gitters

Um den Einfluss des Gitters auf die Simulationsergebnisse zu studieren, wurden zwei
Rechnungen mit unterschiedlichen Gittern durchgefihrt. Einmal wurde das Gitter mit
SnappyHexMesh (1,0 Mio. Elemente) erstellt und einmal wurde das Gitter mit Point-
wise/Gridgen erstellt (1,2 Mio. Elemente). Die unterschiedlichen Gitter sind in Abb. 2.1
dargestellt. SnappyHexMesh erlaubt sehr gute Orthogonalitat und lokale Verfeinerungen
(als hanging nodes), die aber nicht richtungsabhangig gewahlt werden kénnen. Gridgen
erlaubt Verfeinerungen in einzelnen Raumrichtungen, allerdings keine ,hanging nodes*.
Das Gridgen-Gitter wirkt deutlich feiner als das SnappyHexMesh, ist aber nur in die ver-
tikale Raumrichtung verfeinert. Das Gridgen-Gitter hat insbesondere eine bessere Inlet-
Geometrie und insgesamt feinere Elemente im Bereich der oberen Heliumschicht. Es
hat ca. 20 % mehr Elemente als das SnappyHexMesh-Gitter. Es wurde auch genutzt,
um eine entsprechende Berechnung des OECD-Panda-Benchmarks mit CFX durchzu-

fuhren.

In Tab. 2.2 finden sich die Modelle und numerischen Parameter fiir die beiden Rechnun-
gen. Es wurde OpenFOAM Version 5.x mit dem rhoReactingBuoyantFoam-Solver ver-
wendet. Als Turbulenzmodell wird das buoyantkOmegaSST-Modell des FZ Jilich ge-

nutzt. Neben den unterschiedlichen Gittern hatten beide Rechnungen auch noch



unterschiedliche Zeitschrittweiten. Diese hatten in dem Bereich (0,002 — 0,004 s) aber
wahrscheinlich keinen Einfluss mehr auf das Ergebnis. Eine Untersuchung zu den Zeit-

schritten findet sich im ndchsten Abschnitt.

SnappyHexMesh

i
TIET

Pointwise / Gridgen

Abb. 2.1 Vergleich der unterschiedlichen Gitter

Tab. 2.2 Infobox fur den OECD-Panda-Benchmark
Experiment OECD/Panda-Benchmark
Phanomene Auflésung einer Leichtgasschicht
Materialien Air, He

Software / Version

OpenFOAM 5.x

Solver rhoReactingBuoyantFoam
Zeitschritte Konstant (0,002 s und 0,004 s)
Courant-Zahl Max. ca. 1,5

Turbulenzmodell

buoyantkOmegaSST (FZ-Julich)

Strahlungsmodell

Ohne

Gittererstellung

SnappyHexMesh und Pointwise / Gridgen

Elementzahl

1.004.763 und 1.178.482




In Abb. 2.2 bis Abb. 2.5 finden sich die Ergebnisse der Berechnungen. Es zeigt sich
hierbei ein sehr deutlicher Einfluss des Gitters auf die Ergebnisse. Die Berechnung mit
dem Gridgen-Gitter zeigt einen deutlich langsameren Abbau der Helium-Konzentration,
insbesondere bei dem weiter oben gelegenen Messpunkt (siehe Abb. 2.2). Das Ergebnis
mit dem Gridgen-Gitter liegt naher an den experimentellen Werten als das Ergebnis mit
dem SnappyHexMesh-Gitter. Das Gridgen-Gitter wird flr alle weiteren Untersuchungen

(Zeitschritt, Diffusion) als Grundlage verwendet.
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Abb. 2.2  Gittereinfluss: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_9 (H6he 8,03 m)
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Abb. 2.3  Gittereinfluss: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_2 (H6he 6,71 m)
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Abb. 2.5 Gittereinfluss: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_19 (Héhe 0,16 m)

2.1.4.2 Einfluss der Zeitschrittweite

Um den Einfluss der Zeitschrittweite zu untersuchen, wurden zwei Berechnungen mit
0,004 s und 0,025 s Zeitschrittweite durchgefiihrt. Die Ergebnisse sind in Abb. 2.6 bis
Abb. 2.9 dargestellt. Es zeigt sich an allen Monitorpunkten fast kein Unterschied, die
einzelnen Kurven liegen fast exakt Ubereinander. Somit liegt in diesem Bereich keine
Abhangigkeit von der Zeitschrittweite vor. Die Berechnung mit dem groReren Zeitschritt
kann fUr weitere Arbeiten genutzt werden, da sie deutlich schneller 1auft. Die maximalen

Courant-Zahlen liegen hier etwa bei 7.
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Abb. 2.9 Zeitschritte: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_19 (H6he 0,16 m)

2143 AbschlieBender Vergleich mit experimentellen Daten und CFX

In Abb. 2.10 bis Abb. 2.13 werden die Ergebnisse der OpenFOAM-Simulation mit den

experimentellen Daten und auch mit einer CFX-Rechnung verglichen. Es wurde die

14



OpenFOAM-Rechnung mit dem Gridgen-Gitter und mit groRRer Zeitschrittweite (0,025 s)
verwendet. Die CFX-Rechnung wurde mit dem gleichen Gitter (Pointwise / Gridgen) wie
die OpenFOAM-Rechnung durchgefihrt. Insbesondere beim obersten Messpunkt MS_9
(siehe Abb. 2.10) findet sich noch eine Abweichung zwischen der OpenFOAM- und der
CFX-Rechnung. In der OpenFOAM-Rechnung wird die Heliumschicht etwas zu schnell
abgebaut. Eine mdgliche Ursache fir die Unterschiede sind leicht unterschiedliche
Werte-Initialisierungen (He-Schicht und Temperaturen) bei den beiden Simulationen. An
den weiteren Messpunkten findet sich aber eine gute Ubereinstimmung der beiden Be-
rechnungen. Sie liegen auch beide relativ nahe an den experimentellen Werten. Grund-
satzlich ist die Ubereinstimmung von OpenFOAM mit dem Experiment und mit CFX

schon zufriedenstellend.
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Abb. 2.10 CFX-Vergleich: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_9 (H6he 8,03 m)
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Abb. 2.11 CFX-Vergleich: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_2 (H6he 6,71 m)
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Abb. 2.12 CFX-Vergleich: Heliumkonzentration am Messpunkt MS_12 (H6he 6,00 m)
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21.5 Mini-Panda-Benchmark

Zur weiteren Absicherung der am OECD/NEA-Benchmark gewonnenen Erkenntnisse
wurde auch der Mini-Panda-Benchmark /KEL 12/ untersucht. Weiterhin wurden Unter-

suchungen zum Einfluss des Diskretisierungschemas durchgeflhrt.

2.1.51 Einfluss des Gitters

Um den Einfluss des Gitters auf die Simulationsergebnisse zu studieren, wurden zwei
Rechnungen mit unterschiedlichen Gittern durchgeflhrt. Einmal wurde das Gitter mit
SnappyHexMesh (0,6 Mio. Elemente) erstellt und einmal wurde das Gitter mit Point-
wise/Gridgen erstellt (1,2 Mio. Elemente). Die beiden Gitter sind in Abb. 2.14 dargestellt.

Sie wurden insbesondere im Bereich des Einlasses verfeinert.
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Abb. 2.14 Unterschiedliche Gitter fiir den Mini-Panda-Benchmark

In Tab. 2.3 sind die Modelle und numerischen Parameter fiir die beiden Rechnungen
dargestellt. Rechn. 1 ist dabei die Rechnung mit dem SnappyHexMesh und Rechn. 2 ist
die Rechnung mit dem Gridgen-Gitter. Beide Rechnungen wurden mit OpenFOAM 5.x
und dem Solver rhoReactingBuoyantFoam durchgefiihrt. Als Turbulenzmodell wurde
das buoyantkOmegaSST-Modell des FZ-Julich verwendet.

Die Ergebnisse der beiden Rechnungen finden sich in Abb. 2.15 bis Abb. 2.18. Insge-

samt zeigt sich ein relativ geringer Einfluss des Gitters auf die Berechnungsergebnisse.
Dies ist anders als beim OECD-Panda-Benchmark.
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Tab. 2.3

Infobox fiir den Mini-Panda-Benchmark

Experiment Mini-Panda-Benchmark
Phanomene Auflésung einer Leichtgasschicht
Materialien Air, He

Software / Version

OpenFOAM 5.x

Solver

rhoReactingBuoyantFoam

Zeitschritte

Variabel (Rechn. 1) und konstant 0,004 s (Rechn. 2)

Courant-Zahl

Max. 10 (Rechn. 1) und max. 3.5 (Rechn. 2)

Turbulenzmodell

buoyantkOmegaSST (FZ-Jilich)

Strahlungsmodell

Ohne

Gittererstellung

SnappyHexMesh (Rechn. 1) und Pointwise / Gridgen (Rechn.
2)

Elementzahl 598.691 (Rechn. 1) und 1.155.559 (Rechn. 2)
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Abb. 2.15 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_30 (H6he: 1,82 m)
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Abb. 2.16 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_22 (HOhe: 1,47 m)
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Abb. 2.17 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_14 (Héhe: 1,22 m)

20




70

60 —Experiment
SnappyHexMesh
—Gridgen
50 Vo
o N\
5 \
© 40
(0]
o
: \
@
Wt Vs — o
30 n N’ N/ T ——
--.-IJ"—
20
10
0 500 1000 1500 2000 2500

Zeit [s]

Abb. 2.18 Temperatur am Messpunkt TC_7 (Hoéhe: 1,46 m)

21.5.2 Einfluss des Diskretisierungsschematas

In einer weiteren Parameterstudie sollte der Einfluss des Diskretisierungsschematas auf
die Berechnungsergebnisse untersucht werden. Dazu wurden drei Berechnungen durch-
gefuhrt und die in fvSchemes enthaltenen Schemata sind in Abb. 2.19 dargestellt. Vari-
ante 1 ist das Standardschema. In Variante 2 wurden die Gradienten- und Divergenz-
Schemata verandert — hin zu héherer Genauigkeit. In Variante 3 wurden zusatzlich noch
die Laplace- und snGradSchemes (Surface normal gradient schemes) hin zu hdherer
Genauigkeit verandert. Die Genauigkeit der Diskretisierung steigt also von Variante 1 zu
Variante 2 und dann nochmal zu Variante 3. Es zeigte sich, dass dadurch die Berech-
nungsdauern bei Variante 2 und insbesondere bei Variante 3 deutlich anstiegen. Aus
diesem Grund wurde die Berechnung mit Variante 3 bei ca. 750 s gestoppt.
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44

Variante 1

ddtschemes
default Euler;
H
%radschemes
X default Gauss linear;

divschemes

default Gauss upwind;
div(phi,u) Gauss upwind;
d1v(ph1,Y1 h) Gauss upwind;
div(phi, K Gauss upwind;
d1v(ph1d p) Gauss upwind;

d1v(ph1 e s110n) Gauss upw1nd
diwv(phi kg Gauss upwind;
div(((rho*nuEff)*devz(T( rad(u))))) Gauss °
SAdiv((muEffF*dev2 (T(grad{u}}))) Gauss line:
div({nueff*devz(T(grad{u))))) Gauss Tinear;
div(phi,omega) Gauss limitedLinear 1;
div({he2*grad(aIrR))) Gauss linear;
div((hel*grad(sTEAM))) Gauss linear;
div(phi,p) Gauss limitedLinear 1;
div({(aTlphaeff |h)#grad(h))) Gauss Tlinear;
div(((2*p4)* ((alphaeffh)*grad(h}))) Gauss
div(phiv,p) Gauss linear;
div(Uu) Gauss Tlinear;
d1v((ﬁ”U)) Gauss linear;
div(phi,h) Gauss linear;

) div((((heﬁ*LeEff)*(thermo:a1pha+(rho*D3})}‘

laplacianschemes

default Gauss linear uncorrected;

interpolationschemes

default Tinear;
snaradschemes
default uncorrected;

Variante 2

ddtschemes
default Euler;
h
%radschemes
default Gauss linear;
3 grad{u) cellLimited Gauss linear 1;

divschemes

default Gauss upwind;
div(phi,u) Gauss linearUpwind grad(u);
div(phi,vi_h) Gauss upwind;
div(phi, k) Gauss upwind;
div(phid,p) Gauss upwind;

div(phi,e s110n} Gauss upw1nd
div(phi, kg Gauss upwind;
dﬁv(((rho“nuEff} devZ(T( rad{ul}))) Gauss 1in
SAdiv((mueffrdevZ(T(grad(u))))) Gauss Tinear;
div((nueff=dev2(T(grad(ul)))) Gauss linear;
div(phi,omega) Gauss limitedLinear 1;
div((hez#grad(AIr))) Gauss linear;
div((hel*grad(sTEAM))) Gauss Tinear;
div(phi,p) Gauss limitedLinear 1;
div(((alphaeff|h)*grad(h))) Gauss linear;
div(((2¥D4)*((alphaeff[h)*grad(h)))) Gauss Ti
div(phiv,p) Gauss linear;
div(U) Gauss linear;
div((ﬁ*u)) Gauss linear;
div(phi,h) Gauss linear;

3 div((((hei*Leeff)*(thermo:alpha+(rho*D3)))*gr

laplacianschemes

default Gauss linear uncorrected;
¥
interpolationschemes

default Tinear;
snGradschemes

default uncorrected;

Abb. 2.19 Unterschiedliche Diskretisierungsschemata

Variante 3

ddtschemes

default Euler;
%radschemes

default Gauss linear;

grad(u) cellLimited Gauss Tinear 1;
H

divschemes

default Gauss upwind;

div(phi,u Gauss linearUpwind grad(u);
div(phi,¥i_h) Gauss limitedLinear 1;
div{phi, k) Gauss limitedLinear 1;

div(phid,p) Gauss TimitedLinear 1;
div(phi,epsilon) Gauss limitedLinear 1;
div({phi,k) bounded Gauss Tinearupwind default;
div(((rho*nueff)*dev2(T(grad(u))))) Gauss Tline:

div((nueff*dev2(T(grad(u))))) causs linear;
div(phi,omega) Gauss limitedLinear 1;
d1v((heZ*grad(AIR))) Gauss linear;
div((hel*grad(sTEAM)})) Gauss 1inear;
div{phi,p) Gauss TimitedLinear 1;
div(((alphaeff|h)*grad(h))) Gauss linear;
div(((2*p4)* ((alphaeff h)*grad(h)})) Gauss Tine
div{phiv,p) Gauss Tinear;
div({U) Gauss linear;
div((ﬁ*u}) Gauss linear;
div(phi,h) Gauss linear;
3 div(({(hei*LeEff)* (thermo:alpha+ (rho*D3)))*gra

laplacianschemes

default Gauss linear Timited 0.4;

interpolationschemes

default Tinear;
snGradschemes
default Timited 0.4; // uncorrected;



In Abb. 2.20 bis Abb. 2.23 werden die Ergebnisse der drei Variationsrechnungen mitei-
nander verglichen. Insgesamt zeigen sich an den unterschiedlichen Messpunkten nur
geringe Unterschiede. Dies gilt sowohl fur die Heliumkonzentrationen als auch fur die
Temperaturen. Insgesamt scheint Variante 1 schon eine hinreichend hohe Genauigkeit
zu haben und eine weitere Verfeinerung der Diskretisierungsschemata bringt keinen sig-
nifikanten zusatzlichen Nutzen mehr. Deshalb und wegen der deutlich héheren Rechen-
zeiten wird bei den weiteren Rechnungen Variante 1 verwendet. Dieses Ergebnis lasst
sich nur eingeschrankt verallgemeinern, da auch die ablaufenden physikalischen Pro-
zesse und das verwendete CFD-Gitter einen Einfluss haben. So wurde in dieser Unter-
suchung ein Gitter mit in grol3en Bereichen orthogonalen Zellen verwendet. In diesem
Fall ist zu erwarten, dass die Vernachlassigung von Termen, die nur bei Nicht-Orthogo-
nalitat des Gitters eine Rolle spielen (z. B. LaplacianSchemes uncorrected), zu keiner
signifikanten Abweichung fihrt.
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Abb. 2.20 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_30 (Héhe: 1,82 m)
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Abb. 2.22 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_14 (Héhe: 1,22 m)
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Abb. 2.23 Temperatur am Messpunkt TC_7 (Hoéhe: 1,46 m)

2.1.5.3 Einfluss der Zeitschrittweite

In einer weiteren Parameterstudie sollte auch beim Mini-Panda-Versuch der Einfluss der
Zeitschrittweite untersucht werden. Dazu wurden zwei Rechnungen mit 0,004 s und
0,02 s Zeitschrittweite durchgefuhrt. Die Ergebnisse sind in Abb. 2.24 bis Abb. 2.27 dar-
gestellt. Es zeigt sich bei allen Monitorpunkten fast keine Anderung der Ergebnisse, die
Kurven liegen fast identisch Ubereinander. Insofern liegt in diesem Bereich eine Unab-
hangigkeit vom Zeitschritt vor. Aus Zeitgrinden kann deshalb mit dem groRReren Zeit-
schritt gerechnet werden, da diese Berechnung wesentlich schneller ablauft. Dieses Er-
gebnis ist ahnlich zu der Zeitschrittstudie beim OECD-Panda-Benchmark. Die
maximalen Courantzahlen liegen bei 3,5 (Zeitschritt 0,004 s) und 10 (Zeitschritt 0,02 s).
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Abb. 2.25 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_22 (Héhe: 1,47 m)

26




100

90

80
70 —Experiment
c —OF 0.02s
2 60
g OF 0.004 s
c
© 50
c
2 40
£
=
£ 30 S E——

1 /WM;‘—“\’\-——»‘,‘__V N
20 / ——— =—
7 -‘“‘*“—-——.__ ’“"‘\“,,,\\
10 ~
0
0 500 1000 1500 2000 2500
Zeit [s]

Abb. 2.26 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_14 (Hohe: 1,22 m)
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Abb. 2.27 Temperatur am Messpunkt TC_7 (Hoéhe: 1,46 m)
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21.54 AbschlieBender Vergleich mit experimentellen Daten und CFX

In Abb. 2.28 bis Abb. 2.31 werden die Ergebnisse der OpenFOAM-Simulation noch ein-
mal mit den experimentellen Daten und auch mit einer CFX-Rechnung verglichen. Hier-
bei wurde das Gridgen-Gitter mit groRem Zeitschritt (0,02 s) verwendet. Fir die CFX-
Rechnung wurde das gleiche Gridgen-Gitter verwendet, das auch fiir die OpenFOAM-
Rechnung verwendet wurde. Insgesamt zeigt sich bei allen Messpunkten eine sehr gute
Ubereinstimmung der OpenFOAM- und CFX-Rechnungen. Bei beiden ist die Abbauzeit
des Heliums relativ ahnlich (bei OpenFOAM dauert der Abbau nur minimal langer als bei
CFX). Es gibt nur kleinere Unterschiede, die mdglicherweise in leicht anderen Initial-
Werten der beiden Rechnungen liegen. Insgesamt konnte mit diesem Versuch erfolg-
reich nachgerechnet werden. Die Gittererstellung mit Pointwise/Gridgen ist praktikabel
und ermdglicht die Erzeugung von qualitativ hochwertigen CFD-Gittern. Insbesondere

im Einlassbereich ergaben sich Vorteile gegentiber SnappyHexMesh.
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Abb. 2.28 Heliumkonzentration am Messpunkt Kath_30 (H6he: 1,82 m)
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Abb. 2.31 Temperatur am Messpunkt TC_7 (Hoéhe: 1,46 m)

21.6 Zusammenfassung und Fazit

Zur Auswabhl einer geeigneten OpenFOAM-Code-Version und eines geeigneten Basis-
Solvers fur die Simulation von Gasverteilungen wurden die Experimente OECD-Panda-
Benchmark und Mini-Panda-Benchmark berechnet. Mit der Version 5.x der OpenFOAM-
Foundation-Release von Henry Weller und dem Solver rhoReactingBuoyantFoam konn-
ten beide Versuche zufriedenstellend nachgerechnet werden. Dabei kam das um Buo-
yancy-Terme erweiterte SST-Turbulenzmodell zum Einsatz. Fir weitere Arbeiten sollte
diese OpenFOAM-Version oder aber neuere Release der Foundation nach entsprechen-
den Regressionstests genutzt werden.

Es wurden Parameterstudien zum Einfluss der Zeitschritte und zum Einfluss der Diskre-
tisierungsschemata durchgefiihrt. Die dabei gewonnenen Kenntnisse dienten als Aus-
gangspunkt fir die OpenFOAM-Arbeiten in AP3.1.

Die Gittererzeugung sollte zuklnftig wie schon fir ANSYS-CFX-Simulationen mit dem
Gittergenerator Pointwise/Gridgen erfolgen, da es fiir die geplanten Anwendungen bes-
ser geeignet ist als SnappyHexMesh. Insbesondere erlaubt Gridgen eine Verfeinerung

in nur eine Raumrichtung, was z. B. zur besseren Vernetzung des Einlass-Bereiches
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genutzt werden kann. Bei der Netzqualitat konnen die bereits fur CFX vorhandenen

Richtlinien zur Gittererzeugung genutzt werden.

Fur die in diesem Projekt durchgeflhrten Entwicklungsarbeiten wurde als Basisversion

die OpenFOAM-Release 6 der Foundation ausgewahlt:

In dieser OpenFOAM-Release liegen folgende relevanten Modelle vor:

e SST (Shear-Stress-Transport) -Turbulenzmodell einschliel3lich Buoyancy-Terme

(als Erweiterung)

o P1 oder fvDom zur Simulation der Warmestrahlung. Diese Modelle werden im
Arbeitspunkt AP1.3 vertieft getestet.

¢ Wandfunktionen zur Beschreibung der Geschwindigkeit, Warmetransport und
Turbulenz in Wandnahe bei y* > 1, mit y* dimensionsloser Wandabstand. (Diese
unterscheiden sich etwas von den in ANSYS CFX implementieren Wandfunktio-

nen).
Folgende Modelle wurden im Rahmen dieses Projekts in dieser OpenFOAM-Version von
der GRS implementiert:
o Diffusionsmodell (sieche AP1.2)
e Wandkondensationsmodell (siche AP1.2)
¢ Volumenkondensationsmodell (siehe AP1.2)

e PAR-Modell (siehe AP1.4)

Es gibt eine Reihe von relevanten Modellen, die aus zeitlichen Griinden nichtim Rahmen
dieses Projekts entwickelt werden konnten. Sie sollten in zukinftigen Projekten der GRS

oder bei Partnerorganisationen entwickelt werden. Zu nennen waren u. a.:
e Modellierung von Tiren bzw. Berstfolien
e Aerosolmodellierung
e Modellierung von Simpfen und Wasservorlagen

e Sprays
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2.2 AP1.2 Entwicklung von Wand- und Volumenkondensationsmodellen

221 Einleitung

In der aktuellen Standard-Version von OpenFOAM 6.0 gibt es bisher keine Wand- oder
Volumenkondensationsmodelle. Diese sollten durch die GRS entwickelt und anhand von
Testbeispielen und Experimenten validiert werden. Zunachst muss allerdings die Diffu-
sionsmodellierung in OpenFOAM betrachtet werden, da hier Probleme auftraten. Da-
nach wird die Implementierung und Validierung der Kondensationsmodelle erlautert. Die
folgenden Abschnitte erlautern die Vorgehensweise und Ergebnisse der GRS-Arbeiten

hierzu.

2.2.2 Diffusionsmodell

2.2.21 Modellierung der Diffusion in OpenFOAM

Wie im AP1 (siehe Kapitel 2) festgestellt wurde, treten bei der Standardversion von
OpenFOAM 6.0 Inkonsistenzen/fehlende Terme zwischen der Spezies- und der Ener-
giegleichung auf. Diese betreffen den Diffusionsterm. Nach dem Fick’schen Diffusions-
gesetz gelten fur Stoffsysteme bestehend aus zwei unterschiedlichen Spezies die im

Folgenden dargestellten Grundgleichungen. Fir den Speziestransport gilt:

a(pY)
ot

+V(pUY;) = -VJ;

Dabei ist der diffusive Massenstrom der Spezies i:

Ji = =p(T)VY;

u He
[ = Fi,molecular + Fi,turbulent = § Sc
t

FUr den Enthalpietransport gilt:

N
d(phiot) dp
To + V(pUhtot) = E + pUg - chonduction - vqradiation - z V]ihi

i=1
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Hierbei sind
Y  (Massen-)Anteile der Spezies
p Dichte, I': Diffusionskoeffizient
Mt Turbulente Viskositat

Sc  Schmidtzahl.

In Tab. 2.1 ist dargestellt, welche Terme urspriinglich (OpenFOAM 6.0 Standard) und
welche Terme neu von der GRS in der Spezies- bzw. Energiegleichung implementiert

wurden.

Hierbei sind
M Viskositat
Cp Spezifische Warmekapazitat bei konstantem Druck
Cv  Spezifische Warmekapazitat bei konstantem Volumen
a Temperaturleitfahigkeit

a:  Turbulente Temperaturleitfahigkeit

In erster Naherung kann dabei Luft als eine Spezies aufgefasst werden, weil die rele-
vanten Materialdaten (insbesondere Diffusion) der Hauptkomponenten N2 und O sehr
ahnlich sind. Bei Systemen mit einer gréReren Anzahl von Spezies ist das generalisierte
Fick’sche Diffusionsgesetz mit binaren Diffusionskonstanten anzuwenden. Fur eine gro-
Rere Anzahl von Spezies wird das hierbei zu I6sende Gleichungssystem schnell sehr
aufwendig. Deshalb kann die Verwendung von Vereinfachungen sinnvoll sein (z. B. mitt-
lerer Diffusionskoeffizient, oder ,effective diffusity model“ /KUM 20/). Bei der vereinfach-

ten Modellierung ist zu gewahrleisten, dass die Summe aller Massenbriiche 1 bleibt.

Bei der OpenFOAM-Standard-Version fihren die unterschiedlichen Formulierungen zwi-
schen Spezies- und Energiegleichung zu einem Fehler bei den Temperaturen im Bereich
starker Speziesgradienten, falls die Lewis-Zahl #1 ist. Deshalb werden hier zwei alterna-
tive Formulierung vorgeschlagen. In beiden wird die molekulare Diffusion durch den
Term p - D berucksichtigt, die turbulente Diffusion durch den Term p,/Sc. Bei der Ener-

giegleichung gibt es eine vereinfachte und eine korrekte Version:

e Vereinfachte Version: Hierbei wird in der Speziesgleichung die korrekte Formu-

lierung verwendet. Um einen Temperaturfehler zu vermeiden, wird bei der
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Energiegleichung der gleiche Term wie in der Speziesgleichung verwendet. In
der neuen Formulierung tritt dann der Temperaturfehler nicht mehr auf. Daflr
wird die Warmeleitung bei einem Temperaturgradienten nicht bertcksichtigt. Die-
ser Work-Around wird mit dem Namen chtMultiRegionSchmidtFoam05 be-
zeichnet. Er wurde temporar genutzt, bis die korrekte Version in OpenFOAM im-

plementiert und verifiziert wurde.

Korrekte Version: Hier wird in der Spezies- und Energiegleichung die korrekte
Formulierung verwendet. Die Warmeleitung bei einem Temperaturgradienten
wird hier berucksichtigt. Um Fehler zu vermeiden, mussten noch zusatzliche
Terme, die den mit dem diffusiven Stofftransport verbundenen Energietransport
bertcksichtigen, erganzt werden. Diese Version wird mit dem Namen chtMulti-

RegionSchmidtFoam bezeichnet.

Tab. 2.4

Alte und neue Definition der Diffusionsterme in OpenFOAM

Name

chtMultiRegion-
Foam

chtMultiRegion-
SchmidtFoam05

chtMultiRegion-
SchmidtFoam

Diffusionsterme

Alt (OpenFOAM 6.0
Standard)

Temporéarer Work-
around (GRS)

Neu / korrekt (GRS)

Speziesgleichung

Ht e

P * Timolecular T He/Sce

P * Timolecular T Ue/Sce

Energiegleichung

(Cp/Cv) - (a + ar)

P * Timolecular T te/Sce

- chonduction

N
- Zvjihi
=1

2.2.2.2

Verifikation der in OpenFOAM implementierten Diffusionsmodelle

Um die neu implementierten Modelle zu Uberprifen wurde ein einfaches Testbeispiel

aufgesetzt. Dieses ist in Abb. 2.32 dargestellt. Hierbei handelt es sich um ein Volumen,

das zur Halfte mit Luft und zur Halfte mit Dampf gefullt ist. Gravitation und Turbulenz

werden vernachlassigt. Die beiden Spezies mischen sich nur durch reine Diffusion. Die-

ses Beispiel wurde sowohl mit OpenFOAM als auch mit CFX gerechnet.

Der zeitliche Verlauf der Dampfkonzentrationen an mehreren Messpunkten ist in

Abb. 2.33 dargestellt. Zunachst wurde hier nur der vereinfachte Ansatz (chtMultiRegion-

SchmidtFoam05) verwendet. Es zeigt sich eine gute Ubereinstimmung von OpenFOAM

und CFX. Der Diffusionsterm kann somit in der neuen Implementierung die molekulare

Diffusion richtig abbilden.
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Abb. 2.32 Testbeispiel fir das Diffusionsmodell mit Monitorpunkten
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Abb. 2.33 Verlauf der Dampf-Massenbriche an den unterschiedlichen Monitorpunk-
ten (vereinfachter OpenFOAM-Ansatz / chtMultiRegionSchmidtFoam05)

In Abb. 2.34 wird das vereinfachte Modell noch einmal anhand des Monitorpunktes 04
mit dem verbesserten Diffusionsansatz (chtMultiRegionSchmidtFoam) und mit CFX
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verglichen. Die beiden OpenFOAM-Rechnungen zeigen den identischen Verlauf. Die
Kurven liegen direkt Gbereinander, da hier in der Speziesgleichung derselbe Term ver-
wendet wurde. Weiterhin zeigt sich eine gute Ubereinstimmung mit der CFX-Rechnung.
In Abb. 2.35 werden die Temperaturen fur diese Modelle an dem Monitorpunkt 04 in der
Mitte dargestellt. Wahrend CFX, das vereinfachte und das verbesserte OpenFOAM-Mo-
dell korrekt keine (oder kaum) eine Temperaturveranderung anzeigen, zeigt die

OpenFOAM-Originalversion hier einen deutlichen Fehler bei der Energiegleichung.

Als Fazit kann gesagt werden, dass der vorhandene Fehler in OpenFOAM korrigiert wer-
den konnte und die berechneten Diffusionsraten den mit CFX berechneten Diffusionsra-
ten entsprechen. Falls Warmeleitung im Gas eine Rolle spielt, dann wird diese nur mit
dem vollstandigen Diffusionsansatz von chtMultiRegionSchmidtFOAM korrekt berech-

net.
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Abb. 2.34 Vergleich der Dampfkonzentration bei unterschiedlichen Diffusionsmodel-
len (bei Monitorpunkt 04)
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Abb. 2.35 Vergleich der Temperaturen bei unterschiedlichen Diffusionsmodellen (bei
Monitorpunkt 04)

Weiterhin wurde eine Funktion implementiert, die auf Basis der Felder fir Druck und

Temperatur die lokale molekulare Diffusionskonstante nach der Gleichung berechnet:

y — o[%9] x 118623 x 10~ LI
Lmolecular = @ [ﬁ] XL % (1,205 x 10%+p [Pa])/105

Diese Funktion wird sowohl im modifizierten Solver chtMultiRegionSchmidtFoam wie
auch in der neuen Randbedingung fur die Wandkondensation verwendet, um die mole-
kulare Diffusionskonstante von Wasserdampf in Luft in Abhangigkeit des lokalen Drucks

und der lokalen Temperatur zu bestimmen.

In einem Refactoring der momentanen Implementierung sollte ein entsprechendes Feld
im Solver hinzugefiigt werden und die Berechnung nur einmal pro ,aufl3eren® Iteration in
jedem Zeitschritt durchgeflhrt werden. Langfristig sollte geprtft werden, ob nicht in
OpenFOAM eine generische Klasse fir die Diffusion von unterschiedlichen Fluiden in-
nerhalb eines Rechengebiets implementiert werden sollte. Dabei kénnte anlog zur mo-
mentanen Implementierung der Temperaturleitfahigkeit in Fluiden vorgegangen werden,
wobei die molekulare und turbulente Prandtl-Zahl durch die entsprechenden Schmidt-

Zahlen ersetzt wirden.
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Abb. 2.36 Deklaration der Funktion zur Berechnung der Diffusionskonstante von

Wasserdampf in Luft

2.2.3 Volumenkondensationsmodell

2.2.31 Implementierung des Volumenkondensationsmodells

Die bei einer Volumenkondensation notwendigen Quellterme bzw. Senken flir Masse,
Spezies (H20) und Energie werden mit Hilfe der Datei ,fvOptions® als dynamischer Code
eingefigt (Typ ,scalarCodedSource®). Die eigentlichen Berechnungen werden dabei
nochmal in eine Datei ,bulkCond“ ausgelagert. Die Quellterme ergeben sich aus der Dif-
ferenz zwischen aktuellem Partialdruck des Dampfes und dem Sattigungsdampfdruck.
Der Sattigungsdampfdruck wird mit der Antoine-Gleichung (aus aktuellem Druck und
Temperatur) berechnet, die genauso auch schon in ANSYS-CFX implementiert ist. Mul-
tipliziert wird dieser Ausdruck noch mit einem ,Kondensations-Faktor, der bestimmt, wie
schnell die Differenz zwischen aktuellem Druck und Zielwert abnehmen soll (wird in

CFD-Sprache allgemein auch oft als Relaxations-Faktor bezeichnet):

CondFactor - PDiff)

CondSource = — (
Step

Hierbei sind

CondFactor Relaxationsfaktor

PDiff Druckdifferenz aktuelle Dampf-Partialdruck und Sattigungs-
dampfdruck
Step Zeitschrittweite

Ein sehr hoher ,CondFactor” hiele, dass die Gleichung die Differenz zu schnell tber-
briickt und das wiirde zu einem starken Uberschwingen fiihren. Der Kondensationsfaktor
wurde deshalb zunachst klein gewahlt, so dass mehrere Zeitschritte notwendig sind, um
ins Gleichgewicht zu kommen. Eine spéatere Anderung / Verbesserung des Regelalgo-

rithmus ist noch denkbar / sinnvoll. Der sich ergebende Quellterm ,CondSource® wird in
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der Kontinuitats- und Druckgleichung als Massensenke eingefugt. Aus diesem Quellterm

wird weiterhin noch die freiwerdende latente Warme berechnet:

LatentHeat = A- (3.186e® — B - T)

HeatSource = —LatentHeat - CondSource

Mit
A =1,0 [m?¥s?]
B = 2,494e® [K]

T Temperatur in Kelvin

Diese Energie wird dann Uber die Energiegleichung als Quellterm in das Volumen ein-
gespeist. Weiterhin muss noch die H.O-Konzentration in der Speziesgleichung ange-

passt werden.

2.2.3.2 Verifikation anhand eines einfachen Testbeispiels

Um das neue Volumenkondensationsmodell zu prifen, wurde ein wirfelférmiges Test-
volumen (1 x 1 x 1 m) verwendet (siehe Abb. 2.37). Das Volumen ist recht grob in ein
Gitter mit 10 cm Kantenlange unterteilt. Das ist aber flr den vorliegenden Test ausrei-
chend. Im Anhang finden sich die verwendeten Materialmodelle (fur Luft und Dampf).
Ein entsprechendes Testbeispiel wurde zum Vergleich auch mit ANSYS-CFX und dem
IKE-Volumenkondensationsmodell erstellt. Aufgrund kleinerer Modell-Unterschiede sind

auch etwas unterschiedliche Ergebnisse bei den Berechnungen zu erwarten.
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Abb. 2.37 Volumen und Gitter fur die Testrechnungen

Grundsatzlich zeigte sich bei den OpenFOAM-Rechnungen mit dem neu implementier-
ten Volumenkondensationsmodell ein gutes Rechenverhalten. Die Berechnungen liefen
schnell und zeigten eine gute Konvergenz. Bei den Berechnungen wurden jeweils unter-
schiedliche Startbedingung vorgegeben, in denen sich das System im Ungleichgewicht
befindet (siehe Tab. 2.5).

Tab. 2.5  Startbedingungen fir die Parameterstudie

Rechnung Startbedingungen

Druck Temperatur Dampfanteil
[Bar] [K] [Mass Fraction]

1 1 300 0,5

2 1 300 0,2

3 1 300 0,8

4 1 350 0,5

5 1 350 0,2

6 1 350 0,8

7 2 300 0,5

8 2 300 0,2

9 2 300 0,8

Die OpenFOAM- und CFX-Berechnungen wurden mit diesen Startbedingungen gestar-
tet und liefen so lange, bis sich ein Gleichgewicht eingestellt hatte. Die simulierte Dauer

entsprach in den meisten Fallen nur ein paar Sekunden. Es waren also jeweils mehrere
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Zeitschritte notwendig, um das System ins Gleichgewicht zu bringen. Wie schnell das
Gleichgewicht erreicht wird, ist von der Wahl des Relaxationsfaktors abhangig. Die sich
in den Berechnungen ergebenden Gleichgewichts-Endzustande sind in Abb. 2.38 bis
Abb. 2.40 dargestellt. Die Ubereinstimmungen bei Driicken, Temperaturen und Dampf-
konzentrationen sind sehr gut. Somit konnte die korrekte Implementation der Quellterme

validiert werden.
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Abb. 2.38 Vergleich der Dampfkonzentrationen (Gleichgewichts-Endzustand)
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224 Wandkondensationsmodell

Als Voraussetzung fir ein gut funktionierendes Wandkondensationsmodell werden fol-

gende zwei Modelle bendétigt:

e Ein gut funktionierendes Diffusionsmodell: Hier gab es in der Standardversion
noch Probleme. Diese wurden im Abschnitt ,Modellierung der Diffusion in
OpenFOAM* diskutiert und zwei unterschiedliche Losungsvorschlage erarbeitet
(siehe Kapitel 2.2.2).

e Die explizite Modellierung von Solid-Strukturen sowie ein Warmeulbergang von
Fluid zu Solid und umgekehrt. Dieses Problem wird in OpenFOAM mit dem Sol-
ver chtMultiRegionFoam geldst. Dieser wird zunachst einmal ohne Wandkonden-

sation getestet und validiert.

Der Warmeulbergang zwischen Gas- und Solid-Strukturen wird im Folgenden zuerst un-
tersucht, um dann darauf aufbauend ein neues Wandkondensationsmodell zu entwi-

ckeln.

2241 Modellierung des Conjugated-Heat-Transfers (CHT) in OpenFOAM

Fur die Entwicklung eines Wandkondensationsmodells missen nicht nur die Prozesse
im Gas, sondern zusatzlich auch diejenigen in der Wand modelliert werden. Die Wand-
strukturen warmen sich durch konvektiven Warmeaustausch, Strahlung und auch durch
die bei einer Kondensation freiwerdende latente Warme auf. Die an der Wandoberflache
ankommende Warme wird dann weiter ins Innere der Wandstruktur geleitet. Eine héhere
Wandoberflachentemperatur wiederum flhrt zu einer niedrigeren Kondensationsrate,
was auch einen Einfluss auf die Atmospharenzustande (Druck, Temperatur, Dampfkon-

zentration, ...) hat.

In OpenFOAM gibt es den Solver chtMultiRegionFoam (Conjugated-Heat-Transfer-Sol-
ver), der eine Kombination von Gasphase und Solid-Struktur ermdglicht. Hierbei werden
in einer zusatzlichen Berechnungsschleife die Losungen fur den Gas-Bereich und den

Solid-Bereich einander iterativ angenahert.

Die GRS mdchte im vorliegenden Arbeitspunkt testen, ob der Solver chtMultiRegion-
Foam auch fir die Anwendung im Containmentbereich geeignet ist. Hierzu soll zunachst

nur der Aspekt des Warmeaustausches (Gas/Festkorper) untersucht und anhand einer
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vergleichenden CFX-Rechnung validiert werden. Das hierzu aufgesetzte Testbeispiel
entspricht der Conan-Geometrie und dem Conan-Versuch P20-T30-V25 (SARNET-
Benchmark). Die Kondensation wurde zunachst ausgeschaltet, um nur speziell den War-

meulbergang zu simulieren.

Tab. 2.6 fasst alle wichtigen Berechnungsparameter zusammen. Kondensation und
Strahlung wurden ausgeschaltet, als Turbulenzmodell wurde das buoyantkOmegaSST-
Modell verwendet. Das Gitter fur die Vergleichsrechnung ist in Abb. 2.41 dargestellt. Es
hat 35.000 Elemente und einen Gasbereich (oben / warm) und eine Wandstruktur (un-
ten / kalt). Es wurde an der Grenzflache Gas/Solid verfeinert und die erste Zelle im Gas
hat eine Dicke von 0,1 mm. Im Anhang finden sich die verwendeten Materialmodelle (flr
Luft und Dampf).

In der vergleichenden CFX-Rechnung wurden das gleiche Gitter, die gleichen Randbe-

dingungen und auch die gleichen Modelle (Turbulenz, Material, ...) verwendet.

Tab. 2.6  Berechnungsparameter flir den Conan/SARNET-Versuch

Versuch SARNET Benchmark P20-T30-V25
Phanomene Gasstromung, Conjugated Heat Transfer
Solver chtMultiRegionFoam
Kondensationsmodell Ohne

Strahlungsmodell Ohne

Turbulenzmodell bouyantkOmegaSST

Zeitschritte Adaptiv, max. Co 20

Elementzahl 35.000

Software / Version OpenFoam 5.x

Abb. 2.41 Gitter flir Conan-Versuche

In Abb. 2.42 werden die Stromungsprofile von OpenFOAM und CFX qualitativ miteinan-

der verglichen. Der Geschwindigkeitsbereich wurde recht eng gewahlt (2,50 — 2,65 m/s).
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Die Profile sehen sich sehr ahnlich. Ein quantitativer Vergleich der Stromungsgeschwin-
digkeiten entlang einer Achse senkrecht zur Stromungsrichtung ist in Abb. 2.43 darge-
stellt. Hier findet sich eine gute Ubereinstimmung der Geschwindigkeitsprofile mit nur

kleinen Abweichungen.

Die Temperaturen im Stromungskanal und in der Wand werden in Abb. 2.44 qualitativ
miteinander verglichen. Das von links einstromende hei3e Gas wird an der kalten Platte
etwas abgekuihlt. Die Temperaturfelder sind in den beiden Simulationen sehr ahnlich. In
Abb. 2.45 ist ein Temperaturprofil senkrecht zur Strémungsrichtung dargestellt. Hier
zeigt sich wieder eine gute Ubereinstimmung der Rechnungen mit OpenFoam und CFX.

Es gibt nur kleinere Abweichungen in Wandnahe.

ANSYS CFX

OpenFOAM

Abb. 2.42 Vergleich der Stromungsprofile von CFX und OpenFOAM
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Abb. 2.45 Vergleich der Temperaturprofile an der Wand (senkrecht zum Strémungs-
kanal)

In Abb. 2.46 ist der zeitliche Verlauf der Temperaturen im Solid dargestellt. Das Solid ist
hier eine Aluminium-Platte und die Abbildung stellt den Aufheizvorgang dieser Platte (an
einem mittig gelegenen Probepunkt) dar. Die Platte wird durch das heile Gas aufge-
heizt. Die Verlaufe der Kurven fir die CFX- und OpenFOAM-Rechnungen liegen dicht
beieinander. Dieses zeigt, dass der Aufheizvorgang und der CHT zwischen Gas und
Solid von OpenFOAM sehr ahnlich wie in CFX simuliert wird, was eine weitere positive
Validierung von OpenFOAM darstellt.

Als Fazit dieser Untersuchung kann gesagt werden: Der kombinierte Solver chtMultiRe-
gionFoam konnte erfolgreich getestet werden. Ein qualitativer und quantitativer Ver-
gleich der OpenFOAM-Ergebnisse mit einer CFX-Rechnung zeigt eine gute Uberein-
stimmung bei den Geschwindigkeiten und Temperaturprofilen. Der Warmeaustausch
Gas/Solid kann mit OpenFOAM also grundsatzlich gut simuliert werden und es steht
hiermit eine validierte Beispielrechnung fur weitere Entwicklungen (z. B. Wandkonden-
sationsmodell) zur Verfigung.
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Abb. 2.46 Aufheizen der Solid-Strukturen (Zeitlicher Verlauf an Probepunkt mittig im
Solid)

2.2.4.2 Theorie zur Wandkondensation

Transport von Dampf in Luft durch Konvektion und Diffusion

apyy) , a(puly;) _ @ ayt
at ax)  ox) (Fip W) + Sy, (2.1)

Diffusion setzt sich zusammen aus molekularer und turbulenter Diffusion:

— _ kK Ut
1-‘i - Fi,molecular + Fi,turbulent - E + S_ct (2.2)

Molekulare Diffusion wird mit gleicher Korrelation berechnet, wie in der CFX-THAI-
Rechnung. An der Wand kann die molekulare Diffusion wichtig werden, wenn das Re-

chengitter bis in den linearen (laminaren) Teil der Grenzschicht aufgeldst ist.

. . k_g -9 T [K]1'75 m_Z
Fimolecutar = @ [m3] x1,18623 x 10 ((1,205><105+p [Pa])/105) [ s ]

(2.3)

Damit die Masse des Kondensats aus dem Fluidrechengebiet wirklich entzogen wird,

muss noch ein Senkenterm zur Kontinuitatsgleichung hinzugefigt werden. Diese wird
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beim hier zugrunde gelegten Solver chtMultiRegionFoam einmal als eigentliche Konti-

nuitatsgleichung und ein zweites Mal im Rahmen des Losungsverfahrens fur den Druck

gelost.
ap , AU _ o
oc T oxr S (2.4)

Damit die Kondensation des Dampfs an der Wand bertcksichtigt wird, muss lokal die
relative Feuchte groRer als 1 % betragen und die Wandtemperatur kleiner als die Tau-
temperatur sein. Falls diese Bedingungen erfiillt sind, dann wird der Kondensatmassen-
strom aus der Annahme berechnet, dass in den Wandzellen eine Diffusion vom Zellmit-

telpunkt zur Wand geman Fick’'schem Gesetz stattfindet.

_TicYic—Yiw

T Ty Y (2.5)
Dabei wird angenommen, dass die Konzentration des kondensierbaren Gases an der

Wand dem Partialdruck bei Sattigungsbedingungen bei der Wandtemperatur entspricht.

(2.6)

(2.7)

Der Massenstrom wird durch Senkenterme (2.8) fur die Wandzellen in den Gleichungen
fur den Dampfmassenanteil (2.1) und die Druckgleichung (entspricht der Kontinuitats-

gleichung) berucksichtigt.

TfliAw

Si==o (2.8)
Die Berechnung der Kondensation an der Wand erfordert die Bestimmung der Wand-
temperatur und damit der Energiefliisse, die zwischen Fluid und Wand sowie Wand und

Festkorper stattfinden. AuRerdem wird bei der Kondensation latente Warme freigesetzt.

Die Energiefliisse von und zur Wand dienen dabei dazu, die Parameter fir eine von der

OpenFOAM-Basisklasse mixedFvPatchScalarField (https://www.openfoam.com/

documentation/cpp-guide/html/classFoam 1 1mixedFvPatchField.html#details) abge-
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leiteten Klasse zu bestimmen. Zur Bestimmung der Temperatur fir jedes Flachenele-

ment wird dazu Gleichung (2.9) verwendet.

v
T, =wl, + (1 -w) (T, + )

Mit

T
(2.9)

Wert der Temperatur auf einem Flachenelement der Wand
Temperaturwert in der Mitte der angrenzenden Zelle

Referenzwert, der in der Randbedingung fir das Flachenelement vor-

gegeben wird,

vorgegebener Wert der Gradiente der Temperatur senkrecht zum Fla-

chenelement
inverser Abstand des Zellmittelpunkts senkrecht zur Wand und

vorzugebender Gewichtungsfaktor

w, T, und VT sind nun so zu bestimmen, dass T, einen solchen Wert annimmt, dass

die damit berechneten Energieflisse konsistent sind. Diese Flisse sind fir jedes Ober-

flachenelement der Wand im Einzelnen:

Warmetransport von der ersten Zelle im Fluid zur Wandoberflache (Warmeleitung

als Diffusion unter Berlcksichtigung der Turbulenz):

Afia = Drriakrmiaerf(Trmiae — Tp)

(2.10)
Warmetransport von der ersten Zelle in der Wand zur Wandoberflache
(Warmeleitung als Diffusion):
Qsolid = Awalleall(Tsolid,c - Tp) (2.11)
Freisetzung der latenten Warme durch die Kondensation:
=m,L
Acond v (2.12)
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Erhéhung der gespeicherten Energie des Fluidfiims auf der Wand unter der An-

nahme, dass der Fluidfilm die gleiche Temperatur besitzt, wie die Wandoberflache:

Mgilm

driim = A, At Cp

(Tf”m (©) = Trum (t — At)) =

Mgilm

L ey (T, = Ty (¢ = A0)) (2.13)

Dabei wurden die in Tab. 2.7 definierten GrofRen verwendet.

Tab. 2.7  Definition der thermodynamischen Groéf3en an der Wand und angrenzen-
den Zellen
Kfluid,ef f Turbulente Warmeleitfahigkeit im Fluid
T . Temperatur des Fluids im Mittelpunkt der mit der
fluid,c Wandflache verbundenen Zelle
T Temperatur des Festkorpers im Mittelpunkt der
solid,c mit der Wandflache verbundenen Zelle
T, Temperatur im Mittelpunkt der Wandflache
Kwall Warmeleitfahigkeit im Festkorper
i Massenstromdichte durch die Kondensation an
L der Wand
L Latente Warme der Kondensation des Dampfs
Mfiim Masse des Kondensatfilms an der Wand
A, Wandflache
Tror (6) Temperatur des Kondensatfilms (Annahme:
fitm gleich der Wandtemperatur T, (t))
At Zeitschrittweite der CFD
A Inverser Abstand des Zellmittelpunkts der Wand-
wall zelle im Festkorper
Aor . Inverser Abstand des Zellmittelpunkts der Wand-
fluid zelle im Fluid

Dabei wird die effektive Warmeleitfahigkeit des Fluids nach Gleichung (2.14) berechnet.

Kfluideff = Kfiuidmolecular T Kfiuid turbulent =

U

Pr

He

Pr, (2.14)

Insgesamt ergibt sich dann die folgende Gleichung fir die Warmebilanz der Wand:

Qfiuid t decona + sotia — dfitm = 0

(2.15)
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Einsetzen der Gleichungen (2.10) — (2.13) ergibt dann im Fall des Rechengebiets fur das
Fluid:

AfluidKfluid,(—sz (Tfluid c Tp) + mLL + Awalleall(Tsolid,c - Tp)

(2.16)
lem _
S e (Ty — Tp(t = 26)) = 0
m
fllm
T, <_AfluidKfluid,eff — Ay auKwan — A At p) (2.17)
lem .
—AvwaukwauTsotia,c — A At cpTp(t — At) — ML — Apiakrruiages s Triuid,c
fllm
T, (Afluid’cfluid,eff + Apaukwan + 57— A At Cp) (2.18)
lem .
AwanukwauTsotiae + 77 A At cpTp(t = At) + ML + Appiiak rruiaer s Triuid,c
Tp = (2.19)
l 1A .
Awalleall + AflAng Cp AwalleallTsolidc AflAntl CpT (t At) + mLL 4
} !
AfwiaKrwidgers T Bwaukwau + AflAn; Cp AwauKwan + AflAn; Cp

ftlm

AyauKwan + 1T A7 A, At Cp

1- R A fllm Tfluid,c
fuuiaKfiuid,erf T Bwaukwan T 7 “xy Cp

Ein Vergleich von Gleichung (2.9) mit Gleichung (2.19) liefert die gesuchten GroRen:

f ilm

AwauKkwan + A,At Cp (2.20)
w =
l
Afwiakrwiderr + Dwankwan + Aﬂﬁ Cp
fil .

Awall":wallTsolid c A lATz CpT (t At) + mzL (2-21)

Tr - mfllm
AwauKwan + A, At Cp

V,T=0

(2.22)

Wird Gleichung (2.15) analog fur das Rechengebiet des Festkorpers aufgeldst, so sind
die gesuchten Grofen:
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fil
Afwiakfia t 7 lAntl D 93
W= mfllm ( . )
AfluidKfluid,eff + Awalleall + T A7 A At Cp

£il .
AfwiaKriaTrwiac + 7 lAntl cpTp(t — At) + m,L 2.24)
= mfllm )
AfwiaKruia * 1 ar A, At

V.T=10 (2.25)
2243 Anderungen am Solver chtMultiRegionFoam

Der Solver chtMultiRegionFoam aus der Release 6 der OpenFOAM Foundation wurde
fur die Implementierung der Wandkondensation modifiziert (,chtMultiRegionSchmidt-
Foam®). Es wurden zwei neue Felder hinzugefiigt: Fur die Senkenterme durch die Wand-
kondenstation in den Gleichungen flr Masse und Energie. Deren Werte werden fir die
Zellen an der Wand, an der Kondensation stattfindet, in der entsprechenden Randbedin-
gung berechnet. Sie werden dann bei der Lésung der Kontinuitats-, der Druck- und der

Energiegleichung bericksichtigt.

225 Berechnung des THAI-Versuches TH-2

2.2.5.1 Geometrie, Gitter und numerische Parameter

In einer weiteren Analyse sollen die neuen Wand- und Volumenkondensationsmodelle
am THAI-Versuch TH-2 validiert werden. Der TH-2-Versuch war ein einfacher Versuch
im THAI-Behalter, bei dem durch einen ringférmigen Inlet im oberen Teil ein konstanter
Dampfstrom eingespeist wurde. Abb. 2.47 zeigt die erstellte OpenFOAM-Geometrie, das
Gitter und ein erstes Berechnungsergebnis mit OpenFOAM. Das Gitter enthalt insge-
samt 450.237 Elemente und wurde von einer CFX-Rechnung Ubernommen. Die Behal-
terwande sind in diesem Gitter explizit modelliert. An diesen Wanden kénnen Warme-

Ubergang und Wandkondensation stattfinden.
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Abb. 2.47 THAI-Versuch TH-2: OpenFOAM-Geometrie, Gitter und Berechnungser-

gebnis

In Tab. 2.8 sind die Modelle und numerischen Berechnungsparameter fur den TH-2-
Versuch dargestellt. Neben dem oben schon beschriebenen Gitter wird der Solver
chtMultiRegionFoam verwendet. Dieser wurde um die Terme fur die Wandkondensation
erweitert. Das Wandkondensationsmodell ist das von der GRS neu entwickelte Wand-
kondensationsmodell. Das (Volumen-)Kondensationsmodell ist das von der GRS neu
entwickelte Modell. Es ist als scalarCodedSource implementiert und wird jeweils beim
Start der Rechnung neu kompiliert. Weiterhin wurde das Turbulenzmodell ,buoyant-
kOmegaSST* genutzt. Zur Berechnung wird die aktuelle OpenFOAM-Version 6.0 der
OpenFOAM-Foundation verwendet.

Tab. 2.8  Berechnungsparameter fiir den TH2-Versuch

Versuch THAI TH2

Phanomene Gasverteilung, Kondensation

Solver chtMultiRegionSchmidtFoam05

Kondensationsmodell Volumenkondensation (GRS-Modell)
Wandkondensation (GRS-Modell)

Strahlungsmodell Ohne

Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST

Zeitschritte Konstant 0,05 s

Elementzahl 450 237

Software / Version OpenFoam 6.0
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2.2.5.2 Vergleich der TH-2-Simulationsergebnisse mit Experiment und CFX-
Ergebnissen

In Abb. 2.48 ist der mit OpenFOAM berechnete Druckverlauf dargestellt. Er liegt ober-
halb des experimentellen Drucks und auch leicht oberhalb des mit CFX berechneten
Drucks. Mégliche Ursache ist, dass in OpenFOAM (und CFX) die Startbedingungen nicht
vollstandig bekannt waren bzw. nicht ganz korrekt gewahlt wurden (insbesondere Tem-
peraturen / Temperaturprofile in den Wanden). Der Druckanstieg verlauft bei Open-
FOAM ab ca. 500 s parallel zu den experimentellen Werten. Der Temperaturverlauf an
unterschiedlichen Messpunkten im Gas ist in Abb. 2.49 bis Abb. 2.51 dargestellt. In
8,4 m Hohe passt der Temperaturverlauf bei der OpenFOAM-Rechnung besser zu den
experimentellen Werten als bei der CFX-Rechnung. Bei den anderen Messpunkten ah-
neln sich OpenFOAM- und CFX-Ergebnisse stark. Abb. 2.52 und Abb. 2.53 zeigen einen
Vergleich von Wand- und Volumenkondensationsraten mit den CFX-Werten. Hierzu lie-
gen leider keine experimentellen Vergleichswerte vor. In OpenFOAM wird eine etwas
hoéhere Wandkondensationsrate und eine etwas niedrigere Volumenkondensationsrate
berechnet. Mdglicherweise kann das noch durch eine andere Wahl des Wandabstands-
Limiters fur das Volumenkondensationsmodell verandert werden. Aktuell liegt er bei
1,0 cm, innerhalb dieses Abstands von der Solid-Struktur findet keine Volumenkonden-
sation statt. Er sollte so gewahlt werden, dass mindestens eine Gaszelle innerhalb des
Limits liegt. Abb. 2.54 zeigt die integrale Dampfmasse, die in CFX etwas hdher als in
OpenFOAM ist. Insgesamt ist die Ubereinstimmung von OpenFOAM mit den experimen-
tellen Werten und mit CFX flr den langerfristigen Verlauf gut, in der Anfangsphase des
Experiments kommt es aber zu Abweichungen, die zumindest teilweise auf etwas feh-

lerhafte Startwerte zurlckzufiihren sind.
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Abb. 2.49 Temperaturverlauf in 8,4 m Hohe
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Abb. 2.54 Integrale Dampfmasse

2.2.6 Berechnung des THAI-Versuches TH-24

2.2.6.1 Versuchsbeschreibung

Beim THAI-Versuch TH-24 wird in der 1. Phase des Experimentes die Wand des THAI-
Behalters im unteren Bereich erhitzt (beide unteren Segmente, 100 °C) und im oberen
Bereich gekihlt (oberes Segment, 60 °C, siehe Abb. 2.55), so dass zwei Naturkonvekti-
onsschleifen in der Behalteratmosphéare entstehen (siehe Abb. 2.56). Dann wird (in der
2. experimentellen Phase) an einer seitlichen Position Dampf eingespeist. Diese Dampf-
einspeisung unterbricht die Naturkonvektionen und es bildet sich eine Dampfschicht im
oberen THAI-Behalter. Durch die aufsteigende warme Luft (vom Heizmantel) sowie
durch Wandkondensation (am Kuhimantel) erodiert diese Dampfschicht langsam und sie
I6st sich schlieRlich auf (Phase 3). Daraufhin etablieren sich wieder zwei Naturkonvekti-
onsschleifen. Dieser Versuch mit etwas komplexeren Stromungsbildern soll im Folgen-
den auch zur Validierung von OpenFOAM (Gasverteilung, Kondensation) genutzt wer-
den. Hierbei werden aber nur die Phasen2 und 3 (Dampfeinspeisung und
Schichtungsauflésung) simuliert. Weitere Details zum Experiment finden sich in
IGUP 12/.
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Kihlmantel

Dampfeinspeisung

Heizmantel

Abb. 2.55 Konfiguration des THAI-Versuches TH-24

Abb. 2.56 Naturkonvektionsschleifen durch unterschiedliches Heizen / Kiihlen beim
TH-24-Experiment
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In Tab. 2.9 finden sich die Berechnungsparameter fur den THAI-Versuch TH-24. Als Sol-
ver wird wieder chtMultiRegionFoam verwendet. Wand- und Volumenkondensation wer-
den durch die bei der GRS entwickelten Modelle simuliert. Bei der Diffusion werden die
weiter vorne beschriebenen (GRS-)Terme verwendet. Fir die Turbulenzmodellierung
wird das buoyantkOmegaSST-Modell verwendet, Strahlung wird bisher nicht bertcksich-

tigt.

Im Gegensatz zur CFX-Rechnung wurde die OpenFOAM-Rechnung nicht durch eine
stationdre Rechnung initialisiert. Die initialen Werte fir den Beginn der 2. Phase (Tem-
peraturen und Druck) werden anhand der experimentellen Werte abgeschatzt. Weiterhin
wird (nur) bei der OpenFOAM-Rechnung ein Warmetransferkoeffizient an den Heiz- und
Kidhimanteln bericksichtigt. Dass die Modellierung tUber Warmetransferkoeffizient rea-
listischer ist, war ein Ergebnis der Diskussionen im CFD-Verbund im Rahmen der TH-
24-Nachrechnungen. Die CFX-Rechnung aus dem Projekt RS1526 wurde hier aus zeit-
lichen Griinden nicht noch einmal mit geanderten Randbedingungen wiederholt. Fur den
Vergleich mit OpenFOAM werden hier von der CFX-Rechnung nur der Druckverlauf und
die Kondensationsraten verwendet, da ein detaillierter Vergleich wegen der unterschied-

lichen Modellierung der Randbedingungen nicht sinnvoll ist.

Tab. 2.9  Berechnungsparameter flr den TH-24-Versuch

Versuch THAI TH-24
Phanomene Gasverteilung, Kondensation
Solver chtMultiRegionSchmidtFoam05
Kondensationsmodell Volumenkondensation (GRS-Modell)
Wandkondensation (GRS-Modell)

Strahlungsmodell Ohne
Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST
Zeitschritte Konstant 0,05 s
Elementzahl 1.343.666
Software / Version OpenFoam 6.0

2.2.7 Berechnung von Conan-Versuchen

Zur Validierung des neu entwickelten Wandkondensationsmodells wurden unterschied-
liche Conan-Versuche verwendet. Bei diesen Versuchen wird ein warmer dampfbelade-
ner Gasstrom entlang einer kalten Wand geflhrt, an der dann Dampfkondensation statt-

findet. Es gab mehrere Versuche mit unterschiedlichen Dampfkonzentrationen, die dann
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auch zu unterschiedlichen Kondensationsraten geflihrt haben. Weitere Details zu den
Conan-Versuchen finden sich in /SCH 14/, /AMB 09/.

In Abb. 2.57 findet sich die Geometrie und ein Berechnungsergebnis des Conan-Bench-
marks. Das Gitter entspricht dem bei der vorhergehenden CHT-Simulation verwendeten
Gitter (35.000 Elemente, erstes Element im Gas hat eine Dicke von 0,1 mm). In
Abb. 2.57 ist die lokale Dampfkonzentration dargestellt, die im Verlauf der Stromung

durch Kondensation an der kalten Platte immer mehr abnimmt. Weitere Berechnungs-

parameter fir die OpenFOAM-Simulation finden sich in Tab. 2.10.

Abb. 2.57 Geometrie fur den Conan-Benchmark

In Abb. 2.58 finden sich die Berechnungsergebnisse fur unterschiedliche Conan-Versu-
che. Von links nach rechts steigt die Dampfkonzentration der Versuche und damit auch
die Wandkondensationsrate. Bei den mittleren Versuchen (P15-T30-V25 bis P25-T30-
V25) findet sich eine sehr gute Ubereistimmung mit den CFX-Ergebnissen und eine gute
Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten. Beim Versuch mit der geringsten
Dampfkonzentration (P10-T30-V25) wird die Kondensationsrate von OpenFOAM unter-
schatzt. Bei dem Versuch mit der héchsten Dampfkonzentration (P30-T30-V25) wird die
Kondensationsrate Uberschatzt. Die Abweichungen bei hohen Dampfkonzentrationen
bei OpenFOAM und CFX kdnnen zumindest teilweise darauf zuriickzuflhren sein, dass
der Einfluss des sich bei der Wandkondensation bildenden Wasserfilms nur stark ver-
einfacht bertcksichtigt wird. Das Ablaufen des Films wird im Modell nicht beriicksichtigt.
Bei heftiger Kondensation an langen vertikalen Flachen/Rohren (z. B. bei Gebaudekon-
densatoren) kann es zu einem Ubergang von laminaren zu turbulenten Strémungen im

Wasserfilm kommen.

62



Tab. 2.10 Berechnungsparameter fiir den Conan-Benchmark

Versuch SARNET Conan-Benchmark
Phanomene Wandkondensation

Solver chtMultiRegionFoam05
Kondensationsmodell Wandkondensation (GRS-Modell)

Strahlungsmodell

Ohne

Turbulenzmodell

buoyantkOmegaSST (FZ-Julich-Modell)

Zeitschritte

Konstant 0,005 s

Elementzahl

35 000

Software / Version

OpenFoam 6.0

Wall condensation rate [g/s]

12.0

10.0

8.0

6.

o

4.

o

2.

o

0.0

P10-T30-V25 P15-T30-V25

P20-T30-V25 P25-T30-V25 P30-T30-V25
mExperiment ®OpenFOAM ®mCFX

Abb. 2.58 Berechnungsergebnisse des Conan-Benchmarks

2.2.71

Vergleich der TH-24-Simulationsergebnisse mit Experiment und CFX-
Ergebnissen

In Abb. 2.59 wird der mit OpenFOAM berechnete Druckverlauf mit den experimentellen

Werten und mit dem CFX-Druckverlauf verglichen. Es zeigt sich bis ca. 800 s eine sehr

hohe Ubereinstimmung mit dem CFX-Verlauf, danach liegt der Druckverlauf bei Open-

FOAM etwas niedriger. Beide Druckverlaufe liegen aber unter den experimentellen Wer-

ten. Ursache hierfur ist wahrscheinlich eine fehlerhafte Spezifikation der eingespeisten

Dampfmengen aufgrund von messtechnischen Unsicherheiten (siehe auch /GUP 12/).
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Der Verlauf der Dampfkonzentrationen in unterschiedlichen Hoéhen ist in Abb. 2.60 bis
Abb. 2.63 dargestellt. Im oberen und unteren Bereich sind die berechneten Dampfkon-
zentrationen etwas zu niedrig. Im mittleren Bereich passt der Verlauf gut. Die Uberein-
stimmung der OpenFOAM-Rechnung mit dem Experiment ist aber insgesamt zufrieden-

stellend.

Abb. 2.64 und Abb. 2.65 zeigen beispielhaft einen Temperaturverlaufin 7,7 mund 2,1 m
Hbéhe im Gas. Hier findet sich eine gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Wer-

ten.

Die berechneten integralen Kondensationsraten finden sich in Abb. 2.66. Hierzu liegen
keine Messwerte vor. Dafiir zeigt sich bei der Wandkondensation eine gute Ubereinstim-
mung mit den CFX-Werten bei Beriicksichtigung der unterschiedlichen Modellierung der
Wande.

Volumenkondensation spielt bei diesem Versuch aufgrund der héheren Initialtemperatu-
ren kaum eine Rolle. Insgesamt zeigt sich fir OpenFOAM eine gute Ubereinstimmung

mit experimentellen Werten.
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Abb. 2.59 Druckverlauf beim TH-24-Experiment

64



60

(o))
o

N
o

Dampfkonzentration [Vol.-%]

VRN

N

—

30
// \/-\
20 —Experiment
—OpenFOAM
10
0
0 500 1000 1500 2000 2500
Zeit [s]
Abb. 2.60 Dampfkonzentration in 8,7 m Héhe
60 ‘
—Experiment

50
- fq —OpenFOAM
. N\
S 40
iel
©
£30 ™
N N
o
X
< 20 '
: y
©
)]

10

0

0 500 1000 1500 2000 2500

Zeit [s]

Abb. 2.61 Dampfkonzentration in 7,7 m Héhe

65




60

50 —Experiment
S —OpenFOAM
£40
c
RS
S30
c
8
c e
EOE //
g20 — —
® W
Q

o f

0
0 500 1000 1500 2000 2500
Zeit [s]
Abb. 2.62 Dampfkonzentration in 5,6 m Héhe

60

50 —Experiment
£ O FOAM
_ —Open
o 40
2.
c
RS
S30
3
c ——
é /
©

10 = ——

0

0 500 1000 1500 2000 2500

Zeit [s]

Abb. 2.63 Dampfkonzentration in 2,8 m Héhe

66




110
—Experiment
105
—OpenFOAM
100
5
= 7\
T AN
/","M P r= WM—/*’NW
90
85
80
0 500 1000 1500 2000 2500
Zeit [s]

Abb. 2.64 Temperaturverlaufin 7,7 m Hohe

110
105
/AN
_ 100 \\’\‘
o
5
© 95 ™ N e A
© Mm
o
IS
a N\n W’!f
90
—Experiment A
85 —OpenFOAM
80
0 500 1000 1500 2000 2500

Zeit [s]

Abb. 2.65 Temperaturverlaufin 2,1 m Hohe

67



0.005

0.000 - =
-0.005 ‘\ A /: /N

a4
/fkr —CFX Wandkondensation

)
2
]
©
2
i)
©
£ -0.010 —
3 / —CFX Volumenkondensation
s
X ”r —OpenFOAM Wandkondensation
2 -0.015 —
% OpenFOAM Volumenkondensation
£

-0.020 '

-0.025

0 500 1000 1500 2000 2500
Zeit [s]

Abb. 2.66 Integrale Wand- und Volumenkondensationsraten

2.2.8 Nachrechnung des Panda 4bis Experimentes

Auch das Panda-Experiment 4bis sollte zur Validierung des neu entwickelten
OpenFOAM-Wandkondensationsmodells genutzt werden. Dieses wurde bereits im Vor-
haben RS1181 fur die Validierung des CFX-Wandkondensationsmodells /SCH 10/ und
in RS1526 zum Einfluss unterschiedlicher Wandfunktionen /SCH 17/ genutzt.

2.2.81 Beschreibung des Experimentes

In Abb. 2.67 ist der Aufbau des Panda 4bis Experimentes schematisch dargestellt. Das
Experiment besteht aus zwei Behaltern, die Gber ein gekrimmtes Rohr (110°) miteinan-
der verbunden sind. Am Anfang sind beide Behalter mit Luft geflllt, sie haben einen
Druck von 1,3 bar und eine Gastemperatur von 76 °C. Der Druck wird Uber ein Venting-
Ventil im Behalter 2 konstant auf diesem Wert von 1,3 bar gehalten. Uber ein horizonta-
les Rohr wird in den Behalter 1 Dampf eingespeist (107,8 °C / 54,16 g/s). Die Dauer der
Einspeisung betragt 7200 s. Die Dampfkonzentration und die Temperaturen wurden an
mehreren Stellen im Behalter gemessen. Weitere Details zum Experiment finden sich in
1ZBO 06/, /ISCH 10/.
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Abb. 2.67 Schematische Darstellung des Experimentes Panda 4bis /ZBO 06/

2.2.8.2 Setup der OpenFOAM-Berechnung

Der Versuch wurde mit dem Solver chtMultiRegionSchmidtFoam basierend auf
OpenFOAM 6 nachgerechnet.

Tab. 2.11 Infobox: Panda-Experiment 4bis zur Wandkondensation

Experiment Panda-Experiment 4bis
Phanomene Gasverteilung / Wandkondensation
Materialien Luft (Air) und Dampf (H20)
Software / Version OpenFOAM 6

Solver chtMultiRegionSchmidtFoam
Zeitschritte Variabel

Courant-Zahl Max. 10

Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST
Strahlungsmodell P1

Wandkondensation GRS-Modell

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 958.278

Fur die Turbulenz wurde das buoyantkOmegaSST-Modell verwendet. Die Strahlung

wurde mit dem P1-Modell berechnet. Das neue Wandkondensationsmodell, welches mit
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diesem Versuch validiert werden sollte, wurde bei dieser Berechnung verwendet. Das

Gitter wurde mit Pointwise erstellt und hatte insgesamt 958.278 Elemente. Die Dicke der
1. Gaszelle an der Wand betragt ca. 2 cm. Es ist in Abb. 2.68 dargestellt. Alle Details

zum Setup finden sich auch in Tab. 2.11.

Abb. 2.68 Verwendete CFD-Gitter (rechts: Behalter 1 mit Einspeiserohr, links: Behal-
ter 2)

2.2.8.3 Ergebnisse der OpenFOAM-Berechnung

In Abb. 2.69 ist beispielhaft ein Ergebnis der OpenFOAM-Berechnung dargestellt. Hier
sieht man flr den Zeitpunkt t = 1000 s, wie sich der Dampf auf die beiden Behalter ver-
teilt. Die Dampfkonzentration erhéht sich zunachst im Behalter 1. Aufgrund von Dichte-
unterschieden (der heil3e Dampf ist leichter als die initial vorhandene kaltere Luft) kommt
es zu einem Austausch mit dem 2. Behalter Uber das Verbindungsrohr. In ihm wird eine
Gegenstromung beobachtet. Im 2. Behalter erhéht sich zunachst die Dampfkonzentra-
tion im oberen Teil. In Abb. 2.70 bis Abb. 2.73 werden die von OpenFOAM berechneten
Dampfkonzentrationen an mehreren Messpunkten sowohl mit den experimentellen Wer-
ten als auch mit den Werten der (in RS1526 /SCH 17/ durchgefiihrten) CFX-Rechnung
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verglichen. Hier zeigt sich insgesamt eine gute Ubereinstimmung. Leichte Abweichun-
gen vom Experiment gibt es hauptsachlich im zweiten Behalter (siehe Abb. 2.72 und
Abb. 2.73).

In Abb. 2.74 werden die von OpenFOAM und CFX berechneten integralen Wandkon-
densationsraten miteinander verglichen. Experimentelle Daten liegen hierzu nicht vor.
Der Verlauf ist zunachst ahnlich, bei OpenFOAM gibt es allerdings bei ca. 1500 s einen
unplausiblen Sprung in den Werten und danach relativ starke Schwankungen. Bei Be-
trachtung der Ausgabedatei fiel auf, dass die OpenFOAM-Rechnung zunachst (bis ca.
350 s) gut, spater aber nicht mehr vollstandig konvergierte. Insbesondere die Werte der
Wandkondensation schwankten sehr stark zwischen den einzelnen Iterationsschritten.
Dieses Verhalten anderte sich nur bei sehr kleinen Zeitschritten (ca. 1,0 e-6 s), die aber
praktisch nicht verwendet werden kdnnen. Bei allen anderen Versuchen und Testrech-
nungen trat dieses Problem nicht auf. Moglicherweise entsteht das Problem durch die
sehr hohen Dampfkonzentrationen an Bereichen der Wand nahe der Dampfeinspeisung,
die im Verlauf des Experiments auftreten. Die Konvergenzprobleme in dieser speziellen
Situation missen zukinftig noch naher untersucht werden. Aufgrund der fehlenden Kon-
vergenz sind die Ergebnisse mit Unsicherheiten behaftet. Die gute Ubereinstimmung der
Simulationsergebnisse mit einer entsprechenden CFX-Rechnung und auch dem Expe-

riment kann deshalb nur bedingt als erfolgreiche Validierung gewertet werden.
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Abb. 2.70 Dampf-Molenbruch am Messpunkt D1B20 (Behalter 1, Hohe 7,478 m)
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Abb. 2.74 Vergleich der berechneten integralen Wandkondensationsraten

229 Zusammenfassung

In dem vorliegenden Arbeitspunkt wurde OpenFOAM um mehrere Modelle erweitert.

Hierzu zahlen insbesondere die Implementierung eines Volumenkondensationsmodells
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(in fvOptions) und eines Wandkondensationsmodells (als neue Randbedingung). Wei-

terhin war die Implementierung von Diffusionstermen notwendig.

Der Stofftransport basiert auf dem Fick’schen Diffusionsgesetz. Bei unterschiedlichen
spezifischen Enthalpien der Spezies filhrt ein Stofftransport auch zu einem Energietrans-
port. Dies und die Warmeleitung aufgrund von Temperaturgradienten wurde in der Er-
haltungsgleichung fur die Energie implementiert. Die neu implementierten Diffusions-
terme zeigten in einem Testbeispiel das richtige Diffusionsverhalten (Stofftransport ist
sehr ahnlich zu CFX). Weiterhin konnten die Probleme in der Energiegleichung durch

die neue Implementierung gelost werden.

Fur viele Containment-Fragestellungen spielt der Warmetransfer zwischen Gasen und
Strukturen eine wichtige Rolle, so auch bei der Wandkondensation. Deshalb wurde die
Berechnung des Conjugated-Heat-Transfers (CHT) im neuen OpenFOAM-Solver an-
hand eines — an den Conan-Versuch angelehnten — Testbeispiels Giberprift. Hier zeigte
sich eine gute Ubereinstimmung mit nur kleinen Abweichungen zwischen OpenFOAM
und CFX. Die Temperaturprofile und das Aufheizen der Metallplatte verlaufen in Open-
FOAM sehr ahnlich wie in CFX. Kleine Abweichungen lassen sich durch etwas unter-

schiedliche — in CFX und OpenFOAM implementierte — Wandfunktionen erklaren.

Das Volumenkondensationsmodell basiert auf der Annahme, dass das System mit einer
Zeitkonstante in das Gleichgewicht zwischen gasférmigem und flissigem Wasser (Ne-
beltrépfchen) Ubergeht. Fir das Volumenkondensationsmodell wurden Testrechnungen
durchgefiihrt, bei denen ein System im Ungleichgewicht in den Gleichgewichtszustand
(Sattigungsdampfdruck) Ubergeht. Die OpenFOAM-Ergebnisse wurden mit CFX-
Ergebnissen (mit dem IKE-Volumenkondensationsmodell) verglichen. Hier zeigte sich
eine sehr gute Ubereinstimmung beider Ergebnisse bei den sich einstellenden Gleich-
gewichten. Die Quell- und Senkenterme flir Masse, Energie und Spezies wurden also

korrekt implementiert.

Analog zu ANSYS CFX wurde ein Wandkondensationsmodell in OpenFOAM implemen-
tiert. Es wurde durch Nachrechnung von Conan-Versuchen validiert. Es wurden insge-
samt funf Conan-Versuche mit unterschiedlichen Dampfkonzentrationen berechnet. Bei
den Versuchen mit mittlerer Dampfkonzentration findet sich eine sehr gute Ubereinstim-
mung mit CFX und auch mit dem Experiment. Bei den Versuchen mit sehr kleiner und
sehr groRer Dampfkonzentration finden sich noch leichte Abweichungen bei den berech-

neten Kondensationsraten. Abweichungen bei hohen Wandkondensationsraten lassen
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sich u. a. durch Vernachlassigung des ablaufenden Wasserfilms im gegenwartigen

Wandkondensationsmodell erklaren.

Weiterhin wurde das Volumen- und das Wandkondensationsmodell durch Nachrech-
nung der Versuche TH-2, TH-24 und Panda 4bis validiert. Sowohl bei THAI TH-2 als
auch bei THAI TH-24 findet sich eine gute Ubereinstimmung mit den experimentellen
Werten. Die Temperaturen und Dampfkonzentrationen passen recht gut zu den experi-
mentellen Werten. Sie sind auch dhnlich zu den CFX-Werten. Gewisse Unterschiede zu
CFX liegen vermutlich in etwas geanderten Randbedingungen (durch neue Erkennt-
nisse), wie auch im Fehlen eines Strahlungsmodells (welches nur bei der CFX-
Rechnung zum TH-2 verwendet wurde). Auch die in den beiden Versuchen berechneten
Volumen- und Wandkondensationsraten stimmen gut mit den CFX-Werten Uberein.
Hierzu gibt es keine experimentellen Werte. Auch bei Nachrechnung des Experiments
Panda 4bis konnte mit dem neu erstellten OpenFOAM-Solver eine ahnlich gute Uber-
einstimmung wie mit ANSYS CFX im Hinblick auf die Gastemperaturen und den Dampf-
gehalt erzielt werden. Allerdings traten im Verlauf der Simulation Konvergenzprobleme
auf. Deshalb sind die Ergebnisse mit Unsicherheiten behaftet und die gute Ubereinstim-
mung der Simulationsergebnisse mit einer entsprechenden CFX-Rechnung und auch

dem Experiment kann deshalb nur bedingt als erfolgreiche Validierung gewertet werden.

Insgesamt konnte dieser Arbeitspunkt (Implementierung und Validierung von Konden-
sationsmodellen) erfolgreich abgeschlossen werden. Es liegen nun Modelle vor, die bei
weiteren Rechnungen (Validierung und Anwendung) genutzt werden konnen. Weitere
Modellverbesserungen wie die Modellierung des ablaufenden Wasserfilms bei Wand-
kondensation oder die Modellierung des Transports und der Sedimentation von Ne-
beltropfchen sind zuklnftig sinnvoll. Weiterhin sollen die numerischen Methoden weiter

verbessert werden, um eine stabile und schnell konvergierte Losung zu gewahrleisten.

2.3 AP1.3 Warmestrahlung

2.31 Einleitung

Ziel dieses Arbeitspunktes ist der Vergleich und die Bewertung von Warmestrahlungs-
modellen und die Auswahl geeigneter Modellkonstanten (z. B. der Absorptionskonstante
fur Dampf). Hierzu sollten mehrere Versuche aus dem OECD-Vorhaben HYMERES-2
mit CFX und OpenFOAM nachgerechnet werden. Vom Paul-Scherrer-Institut (PSI) wur-

den zu diesem Thema drei Benchmarks organisiert:
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o HYMERES-2 / Exercise 1: Dies war ein reiner Code-zu-Code-Vergleich, zu-
nachst ohne Strahlung. Berechnet werden sollte die Erosion einer Heliumschich-

tung durch einen Dampfstrahl im Panda-Behalter.

o HYMERES-2 / Exercise 2: Es wurde der gleiche Versuch wie in Exercise 1 ge-
rechnet, diesmal aber mit Strahlung. Der Absorptionskoeffizient fir die Warme-

strahlung sollte konstant bei 1 m™' festgehalten werden.

¢ HYMERES-2 / Exercise 3: Es wurde wieder der gleiche Versuch gerechnet, aber
diesmal sollte eine Sensitivitatsstudie bzgl. des Absorptionskoeffizienten (der

Warmestrahlung) durchgefihrt werden.

Die GRS hat sich an allen drei Benchmarks mit eigenen Rechnungen (CFX und

OpenFOAM) beteiligt. Die Ergebnisse werden in den folgenden Kapiteln diskutiert.

2.3.2 Exercise 1 und Exercise 2: Code-Benchmark ohne und mit Warme-
strahlung

Bei dem Testbeispiel des Code-Benchmarks handelt es sich um die Auflésung einer
Heliumschicht durch einen heiRen Dampfstrahl (siehe Abb. 2.75, hier ist die Heliumkon-
zentration kurz nach Beginn der Dampfeinspeisung dargestellt). Hierbei galten folgende

Initial- und Randbedingungen:

Initialbedingungen: 390 K/ 1,361 bar

Dampf-Einspeiserate: 29,82 g/s

Einspeise-Temperatur: 416 K

Heliumkonzentration: Bis 6 m Hohe: 0 vol.-%, ab 6 m Hohe: 25,3 vol.-%

Bei der Geometrie handelt sich um eine vereinfachte 3D-Geometrie eines Panda-Behal-
ters. Das Gitter hat insgesamt 423.136 Elemente und ist in Abb. 2.75 dargestellt. Die

orthogonalen Elemente weisen eine hohe Gitterqualitat auf.
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Abb. 2.75 Links: Helium-Molenbruch im Warmestrahlungsbenchmark (Skala 0 —
25 vol.-%), rechts: Verwendetes CFD-Gitter

Modellierung in OpenFOAM

In Tab. 2.12 sind die in der OpenFOAM-Rechnung verwendeten Modelle und Modellpa-
rameter dargestellt. Es wurde OpenFOAM-Version 6.0 und der Solver chtMultiRegionS-
chmidtFoam05 verwendet. Auf eine Wiederholung der OpenFOAM-Simulationen mit
dem Solver chtMultiRegionSchmidtFoam (verbessertes Diffusionsmodell) wurde ver-
zichtet, da keine Messwerte fur einen quantitativen Vergleich vorliegen. Die Turbulenz
wurde mit dem SST-Turbulenzmodell berechnet. Die Zeitschrittweite war variabel mit
einer maximalen Courant-Zahl von 8. Die Warmestrahlung war in diesem ersten Schritt

zunachst ausgeschaltet.

Eine weitere Rechnung wurde mit CFX durchgefiihrt. Dabei wurden das gleiche Gitter,
die gleichen Materialparameter und auch das SST-Turbulenzmodell verwendet.
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Tab. 2.12 Infobox HYMERES-2-Benchmark zur Warmestrahlungsmodellierung

Experiment HYMERES-2 Code-Benchmark
Phanomene Gasverteilung / Schichtungsauflésung
Materialien Dampf (Steam) und Helium (He)
Software / Version OpenFOAM 6

Solver chtMultiRegionSchmidtFoam05
Zeitschritte Variabel

Courant-Zahl Max. 8

Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST
Strahlungsmodell unterschiedlich, Absorptionskonstante von Dampf 1 m™"
Diffusionsmodell GRS-Modell / vereinfachte Diffusion
Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 423 136

In Exercise 2 wurde eine ahnliche Berechnung wie im ersten Schritt durchgefuhrt — dies-
mal aber mit Berlcksichtigung von Warmestrahlung. Der Absorptionskoeffizient sollte
dabei konstant bei 1,0 m™ liegen. Der Einfluss unterschiedlicher Warmestrahlungsmo-
delle auf die Simulationsergebnisse wird — zunachst getrennt fliir CFX und OpenFOAM
— im Folgenden untersucht. Alle Rechnungen in diesem Abschnitt wurden mit den hier

genannten Modellen und Einstellungen durchgefihrt.

CFX

Mit ANSYS CFX wurden Rechnungen mit den P1-, Discrete-Transfer- und Monte-Carlo-
Strahlungsmodellen durchgeflhrt. Diese ergeben relativ dhnliche (vertikale und horizon-
tale) Temperaturprofile (siehe Abb. 2.76 und Abb. 2.77). Nur die Rechnung ohne War-
mestrahlung ergibt eine deutlich andere Temperaturverteilung. Die Rechnung ohne War-
mestrahlung zeigt auch eine deutlich langsamere Auflésung der Heliumschicht als die
Rechnungen mit Warmestrahlung (siehe Abb.2.78). Die Aufldsung dauert in diesem Fall
in etwa doppelt so lange. Die Auflésungszeiten der Rechnungen mit Warmestrahlung
liegen — verglichen mit der Simulation ohne Warmestrahlungsmodell — relativ nahe bei-
einander. Die Aufldsungszeit bei der Warmestrahlungsmodellierung mit dem P1-Modell

unterscheidet sich von der bei Verwendung des Discrete-Transfer-Modells aber um mehr
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als 300 s, was einer relativen Abweichung bei der Schichtungsauflésung von Uber 10 %

entspricht. Die Auswahl des Warmestrahlungsmodells ist also von Bedeutung.

Bei den vertikalen und horizontalen Strahlungsprofilen zeigen sich etwas unterschiedli-
che Werte fur P1, Discrete Transfer und Monte Carlo (siehe Abb. 2.79 und Abb. 2.80).
Die grundsatzliche Form ist aber ahnlich.

Bei der Incident-Radiation sind beim Monte-Carlo-Modell starke Schwankungen zu be-
obachten. Diese sind auf die begrenzte Zahl von Partikeln (50 Millionen im Rechenge-
biet) im Monte-Carlo-Modell zu erklaren. Auch beim Discrete-Transfer-Modell machen
sich bei dieser Grof3e noch numerische Fehler aufgrund der geringen Anzahl (32) von
Strahlen pro Volumenelement bemerkbar. Weiterhin wird bei beiden Strahlungsmodellen
das urspringliche CFD-Gitter flr die Berechnung der Warmestrahlung von CFX auto-
matisch vergrobert, um Rechenzeit zu sparen. Fur die Berechnung der Temperatur ist
die gewahlte Genauigkeit der Warmestrahlungsmodellierung aber ausreichend, da hier
keine signifikanten Schwankungen mehr auftreten und auch die Lésung der Energie-
gleichung konvergiert ist (RMS-Residuum < 1,0e-4).

420
415
410
%3
_ 405
=}
©
(0]
£ 400 —CFX keine Strahlung
(0]
= —CFX P1
395 —CFX Discrete Transfer
—CFX Monte Carlo
390
385
2 3 4 5 6 7 8

Hbhe [m]

Abb. 2.76 Vergleich der Temperaturen entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.77 Horizontales Temperaturprofil in 5,0 m Hohe (t = 400 s)
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Abb.2.78 Auflésung der Heliumschicht (H6he, in der Helium-Molenbruch 0,1 ist)
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Abb. 2.79 Vergleich der einfallenden Strahlung entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abstand [m]

Abb. 2.80 Horizontales Strahlungsprofil in 5,0 m Héhe (t = 400 s)
OpenFOAM

Bei OpenFOAM wurden Rechnungen mit dem P1- und dem fvDOM-Strahlungsmodell
durchgefiihrt. Diese ergeben ahnliche (vertikale und horizontale) Temperaturprofile
(siehe Abb. 2.81 und Abb. 2.82). Genau wie bei CFX ergibt die Rechnung ohne Warme-

strahlung eine deutlich andere Temperaturverteilung und zeigt auch eine langsamere
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Auflosung der Helium-Schicht (siehe Abb. 2.83). Die Auflosungszeiten der beiden Rech-
nungen mit Warmestrahlung liegen nahe beieinander. Bis ca. 7,6 m Hohe ist die Schich-
tungsauflésung in beiden Rechnungen nahezu identisch. Beim hdchsten Punkt (8 m)

Hoéhe ist die Schichtungsauflésung mit dem P1-Modell um etwa 100 s langsamer.

Bei den vertikalen und horizontalen Strahlungsprofilen zeigen sich etwas unterschiedli-
che Werte fur P1 und fvDOM (siehe Abb. 2.84 und Abb. 2.85).
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—OF keine Strahlung
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385
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Abb. 2.81 Vergleich der Temperaturen entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.82 Horizontales Temperaturprofil in 5,0 m Hohe (t = 400 s)
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Abb. 2.83 Auflésung der Heliumschicht (H6he, in der die Helium-Molenbruch 0,1 be-
tragt)
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Abb. 2.84 Vergleich der einfallenden Strahlung entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.85 Horizontales Strahlungsprofil in 5,0 m Héhe (t = 400 s)

Vergleich von CFX und OpenFOAM-Ergebnissen

Im Folgenden werden die CFX- und OpenFOAM-Rechnungen mit dem P1-Strahlungs-
modell miteinander verglichen. Insgesamt zeigt sich eine schnellere Auflésung der Heli-
umschicht bei OpenFOAM im Vergleich zu CFX (siehe Abb. 2.86). Eine mégliche Ursa-

che ist, dass die etwas unterschiedlichen Wandfunktionen bei OpenFOAM zu einem
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anderen Geschwindigkeitsprofil im Inlet-Rohr fihren. Weiterhin kann auch der ,Work-
Around* bei der Diffusionsmodellierung im Solver einen Einfluss auf die Temperaturver-

teilung und die Schichtungsaufldsung haben.

Die Unterschiede zwischen CFX- und OpenFOAM-Simulation mit Strahlungsmodell P1
sind aber deutlich kleiner als bei den Rechnungen ohne Warmestrahlung. Weiterhin zei-
gen sich sehr ahnliche Vertikalgeschwindigkeiten, Helium-Molenbriche und Temperatu-
ren im vertikalen Profil bei t =400 s (siehe Abb. 2.87 bis Abb. 2.89). Im horizontalen
Temperaturprofil bei t = 400 s zeigen sich kleinere Unterschiede (siehe Abb. 2.90).

8.00
7.80
7.60
7.40
.§.7.20

Eroo

0
T 6.80 —CFX SST P1

6.60 —OpenFOAM SST P1

6.40
6.20

6.00
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

Zeit[s]

Abb. 2.86 Auflésung der Heliumschicht (Hohe, in der Helium-Molenbruch 0,1 ist)
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Abb. 2.87 Vergleich der Vertikalgeschwindigkeiten entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.88 Vergleich der Helium-Molenbriiche entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.89 Vergleich der Temperaturen entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.90 Horizontales Temperaturprofil in 5,0 m Hohe (t = 400 s)

Bei den vertikalen und horizontalen Profilen der einfallenden Strahlung werden im Fol-
genden alle Strahlungsmodelle von CFX und OpenFOAM miteinander verglichen (siehe
Abb. 2.91 und Abb. 2.92). Die Profile von CFX P1 (rote Linie) und OpenFOAM P1
(schwarze Linie) sind im freien Gasraum sehr ahnlich. Nur im Einlassrohr unterhalb von

4,0 m hat CFX einen niedrigeren Wert als OpenFOAM. Die OpenFOAM-Rechnung mit
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fvDOM ahnelt stark den CFX-Rechnungen Discrete-Transfer und Monte-Carlo. In Open-

FOAM sind allerdings nicht so starke Schwankungen zu beobachten.

7 000

6800 v —CFX P1

6 600 —CFX Discrete Transfer
by CFX Monte Carlo
£6400
; —OF P1
=6200 —OF fvDOM
i)
8 6 000
©
o
< 5800
(0]
i)
g 5600

5400

5200

5000

2.00 3.00 4.00 5.00 6.00 7.00 8.00

Hbhe [m]

Abb. 2.91 Vergleich der einfallenden Strahlung entlang der Mittelachse (t = 400 s)
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Abb. 2.92 Horizontales Strahlungsprofil in 5,0 m Héhe (t = 400 s)
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2.3.3 Exercise 3: Sensitivitatsstudie Absorptionskoeffizient des Gases

Bei den bisherigen Rechnungen wurde ein konstanter Absorptionskoeffizient von 1,0 m™
verwendet. Im Folgenden soll dieser im Rahmen einer Sensitivitatsstudie variiert werden.
In den OpenFOAM- und CFX-Simulationen wurden die gleichen Modelle und das gleiche
CFD-Gitter wie flr die ersten beiden Benchmarks genutzt (siehe Abschnitt 2.3.2).

Bei CFX zeigt sich ein starker Einfluss des Absorptionskoeffizienten auf die Auflésungs-
zeit (siehe Abb. 2.93). Der kleinste Koeffizient (0,05 m™") ergibt eine wesentlich langsa-
mere Aufldsungszeit als der Absorptionskoeffizient von 10 m™. Es wird allerdings kein
monotones Verhalten beobachtet. Ein Koeffizient von 50 m™' hat (entgegen dem Trend)
wieder eine etwas langsamere Auflésungszeit zur Folge. Ein weiteres wichtiges Ergeb-
nis des Benchmarks ist, dass selbst bei einem kleinen Absorptionskoeffizienten von nur
0,05 m™ eine signifikant schnellere Schichtungsauflésung vorhergesagt wird als bei der

Simulation ohne Warmestrahlungsmodellierung.

—CFX P1 A=0.05 m"™-1
=CF¥X P1 A=0.5 m~-1

—CFX P1 A=1 m#*-1

—CFX P1 A=10 m*-1

CFX P1 A=50 m*"-1

500 1000 1500 2000 2500

Abb. 2.93 CFX: Einfluss der Absorptionskoeffizienten auf die Auflésung der Helium-
schicht

Bei OpenFOAM zeigt sich auch ein starker Einfluss des Absorptionskoeffizienten (siehe

Abb. 2.94). Bei den hier betrachteten Absorptionskoeffizienten flhrt ein grof3erer Ab-

sorptionskoeffizient zu einer schnelleren Aufldsung der Heliumschicht.
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Abb. 2.94 OpenFOAM: Einfluss der Absorptionskoeffizienten auf die Auflésung der

Heliumschicht

Bei den Rechnungen zeigt sich, dass der Warmeaustausch an der Wand durch den
Strahlungsanteil dominiert wird und der konvektive Anteil wesentlich kleiner ist (siehe
Abb. 2.95 und Abb. 2.96). Dieses gilt fUr alle berlicksichtigten Absorptionskoeffizienten
und fur beide CFD-Codes.

CFX A=0,05 m*-1 Conv. HF
—CFX f=0.5 m*-1 Comv. HI
—CFX &=1 m®*-1 Cony, HF

—CF% A=10 m*-1 Conv. HF

—CFX A=50 m"-1 Conv, HF
o3 —CF¥ A=0.05 mA-1 Rad.. HF
~CF¥ =05 m"-1 Rad. HF
—CFX A=1 m*-1 Rad. HF

CFX A=10 m*-1 Rad. HF

CFE a=34m"-1 Kad. Hi

Abb. 2.95 CFX: Integraler konvektiver und radiativer Warmeaustausch mit der Wand

Der Vergleich von CFX- und OpenFOAM-Rechnungen zeigt ahnliche Werte fir den
Strahlungs-Warmeaustausch. Die Grélie des Warmeaustauschs mit der Wand istin CFX
und OpenFOAM ahnlich hoch, im Detail ergeben sich aber insbesondere fiir die Absorp-
tionskonstanten 0,05 m™ und 10 m™" Unterschiede, meist liegen hier die OpenFOAM-

Werte fur den radiativen Austausch etwas niedriger (siehe Abb. 2.96).
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Abb. 2.96 OpenFOAM: Integraler konvektiver und radiativer Warmeaustausch mit

der Wand

In Abb. 2.97 wird der Einfluss des Absorptionskoeffizienten flr unterschiedliche Strah-
lungsmodelle verglichen. Hier zeigt sich eine gute Ubereinstimmung der Aufldsungszeit
bei optisch dichten Medien (10 m™). Fir optisch diinne Medien zeigt das Discrete-Trans-
fer-Modell (DT) eine schnellere Auflésung der Heliumschicht. Fir diesen Fall sind die

Modellannahmen fir das P1-Modell nicht mehr glltig, was eine Erklarung fur die Abwei-

chungen liefert.

g

7.8

0 500 10300 1500 2000 2500

Abb. 2.97 Einfluss des Absorptionskoeffizienten auf die Auflésung der Heliumschicht

bei unterschiedlichen Strahlungsmodellen
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234 Simulation des H2P2-Experimentes

2341 Einleitung

Anhand der H2P2-Versuchsserie soll die Warmestrahlungsmodellierung in ANSYS CFX
und OpenFOAM weiterentwickelt und validiert werden. Bei diesen Versuchen wurde der
Einfluss von Warmestrahlung gezielt untersucht. Die experimentelle Serie H2P2 besteht
aus 5 Experimenten. Urspriinglich ist der Behalter mit unterschiedlichen Mischungen von
Helium, Luft und Dampf geflllt. Dann wird Helium mit hohem Massenstrom von oben in
den THAI-Behalter injiziert, was zu einem Anstieg des Drucks und gleichzeitig auch der
Gastemperatur fiihrt. Die H6he des Temperaturanstiegs hangt dabei von den Stoffdaten
des Gases (insbesondere c,) ab, die wiederum von der Gemischzusammensetzung ab-
hangen. Die Dampfkonzentration im THAI-Behalter beeinflusst den Energietransport
durch Warmestrahlung und damit auch den zeitlichen Verlauf der Temperaturentwick-
lung, da die Ubrigen Gase (Helium, N2, O2) bei den hier vorliegenden Temperaturen na-
herungsweise keine Warmestrahlung emittieren/absorbieren. Aus diesem Grund ist die
Dampfkonzentration der wichtigste Parameter, der innerhalb der H2P2-Versuchsserie
variiert wird. In den Versuchsnachrechnungen werden die Versuche H2P2_1_2 (gerings-
ter Einfluss der Warmestrahlung) und H2P2_5 (maximale Dampfkonzentration, hdchste
Absorption/Emission der Warmestrahlung durch Gas) simuliert. Im Versuch wurden der
Druck, die Heliumkonzentration und die Temperatur an unterschiedlichen Messpunkten

gemessen.

Die Versuche wurden im Rahmen des OECD-NEA Projekts HYMERES-2 durchgefihrt.
Die Versuchsdaten sind nicht frei verfligbar, deshalb kann der Vergleich der Simulati-
onsergebnisse mit den Versuchsdaten nicht frei verdffentlicht werden. Eine detaillierte
Beschreibung der Arbeiten ist in /SCH 22/ zu finden. Dieser Bericht kann auf Anfrage

nationalen Partnern zur Verfugung gestellt werden.

2.34.2 OpenFOAM-Setup

In Abb. 2.98 ist das fir den Versuch erstellte OpenFOAM-Gitter dargestellt. Es enthalt
ca. 1,92 Millionen Elemente. Dieses Gitter wird auch fir die CFX-Rechnungen verwen-
det. Die in OpenFOAM verwendeten Berechnungsparameter finden sich in Tab. 2.13.
Fur diese Validierungen wird der von der GRS (weiter-)entwickelte Solver chtMultiRegi-
onSchmidtFoam auf Basis von OpenFOAM 6 verwendet. Als Strahlungsmodelle werden
das P1-Modell und das fvDOM-Modell getestet. Hierbei wird fir die
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Absorptionskoeffizienten die Option ,greyMeanAbsoptionEmissionCoeffs“ gewahlt, bei
der die Absorptionskoeffizienten temperaturabhéngig angegeben werden. Die verwen-
deten Werte fir Dampf sind in Abb. 2.99 und Abb. 2.100 dargestellt. In dem im Experi-
ment H2P2_1_2 relevanten Temperaturbereich (ca. 20 °C — 60 °C) liegen diese Absorp-
tionskoeffizienten etwa zwischen 40 (m bar)™? und 55 (m bar)™. In dem im Experiment
H2P2_5 relevanten Temperaturbereich (ca. 80 °C bis 130 °C) liegen die Absorptionsko-
effizienten etwa zwischen 28 (m bar)"und 38 (m bar)'. Weiterhin wurden Parameterstu-
dien mit konstanten Absorptionskoeffizienten von 10 (m bar)'und 1 (m bar)" durchge-
fuhrt. Die anderen Modelle entsprechen dem GRS-Standard (buoyantkOmegaSST-
Turbulenzmodell, GRS-Diffusionsmodell, variable Zeitschrittsteuerung). Auf das Gitter
werden die jeweiligen Initialbedingungen (Helium/Luft/Dampf-Massenbruch), Tempera-

tur und Druck aufgepragt und eine Berechnung gestartet.

Helium-
Injection

Kreisformige
Scheibe

JUIERLI HEE |1

Abb. 2.98 Links: OpenFOAM-Gitter (Ausschnitt), rechts: Initialer Helium-Massen-
bruch (t=0,1s)
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Tab. 2.13 Infobox Panda-Experiment H2P2 zur Warmestrahlungsmodellierung

Experiment Panda-Experimente H2P2_1_2 und H2P2_5
Phanomene Gasverteilung / Warmestrahlung
Materialien Luft (Air), Helium (He) und Dampf (H20)
Software / Version OpenFOAM 6
Solver chtMultiRegionSchmidtFoam
Zeitschritte Variabel
Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST
Strahlungsmodell P1 oder fvDOM
Diffusionsmodell GRS-Modell
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 1.915.456
H20
{
Tcommon 200;
invTemp true;
Tlow 200;
Thigh 2500;
loTcoeffs
(
o
)
@
)
)
o
);
hiTcoeffs
(
-0.23093
-1.12390e3
9.41530e6
-2.99880e9
0.51382e12
-1.86840e10
)i

Abb. 2.99 Absorptionskoeffizienten flir Dampf in OpenFOAM in der Datei radiation-

Properties (Temperaturangaben in Kelvin)
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Abb. 2.100 Temperaturabhangigkeit der Absorptionskoeffizienten von Dampf bei ei-

nem Druck von 1 bar

2343  CFX-Setup

Fir das Setup der CFX-Simulation wurden die im Vorhaben standardmaRig verwende-
ten Modelle genutzt. Die Gasmischung wird als ideales Gas mit temperaturabhangigen
Stoffwerten berechnet. Das Verhaltnis Luft/Dampf ist in jedem Versuch raumlich und
zeitlich konstant. Deshalb wurden Luft und Dampf zu einer Komponente zusammenge-
fasst, die die Stoffwerte entsprechend dem Verhaltnis Luft/Dampf hat.

Die Turbulenz wurde mit dem SST-Turbulenzmodell einschliellich der Terme fir die
Auftriebseffekte (production- and dissipation-Terme in buoyancy turbulence) simuliert.
Es wurde eine unterschiedliche Warmestrahlungsmodellierung getestet (siehe
Tab. 2.14). Es wurden Simulationen mit dem P1-Modell und dem Discrete-Transfer-Mo-
dell durchgefiihrt. Beim Discrete-Transfer-Modell wurde die Anzahl der Strahlen auf 32
erhoht (Standard 8), um die Diskretisierungsfehler zu minimieren. Die Rechenzeit fir
eine Simulation mit 32 Strahlen betragt ca. 2 Wochen. Eine weitere Erhéhung der Anzahl

der Strahlen auf 64 erhéht die Rechenzeit signifikant und war deshalb nicht praktikabel.
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Im Rahmen von HYMERES-2 wurde die Emissivitat der Behalterwande des Panda-Ver-

suchsstands mit 0,3 gemessen /PAL 21/.

Es hat sich gezeigt, dass bei Verwendung des Standard-Konvergenzkriteriums RMS-
Residuum <1,0e-4 ein Fehler in der Massenbilanz auftritt, der sich im Laufe der Rech-
nung aufsummiert, so dass am Ende der Einspeisephase 5 % und mehr der Gesamt-
masse verloren gegangen ist. Deshalb waren diese Simulationen unbrauchbar. Auch bei
Verwendung des Kriteriums Max-Residuum <1,0e-3 konnte keine signifikante Verbes-
serung erzielt werden. Durch Setzen der zusatzlichen Konvergenzbedingung ,conserva-
tion target 0,01 konnte der Fehler in der Massenbilanz auf unter 1 % am Ende der Ein-
speisung verringert werden. Diese Einstellung flihrt aber zu einer deutlichen
Verlangsamung der Simulation. Es musste ein kleinerer Zeitschritt gewahlt werden
(0,05s — 0,06 s) und auch die Anzahl der Iteration pro Zeitschritt ist stark erhéht, oft

werden mehr als 10 Iterationen bendtigt.

Tab. 2.14 Parametervariationen bei den CFX-Simulationen

Name Strahlungsmodell Absorptions- Emissivitat der
konstante Dampf Wande
P1A1EO03 P1 1 (m bar)™" 0,3
P1A10E03 P1 10 (m bar)™ 0,3
P1PEO3 P1 Planck (Abb. 2.100) 0,3
DTA10E03 Discrete Transfer | 10 (m bar)™" 0,3
P1PE1 P1 Planck 1,0

2.3.44 Auswertung der CFX-Simulationen

Im Gegensatz zu den OpenFOAM-Simulationen stellt sich bei den CFX-Simulationen
beim Experiment H2P2_5 hinter der Platte im Mannloch kein stationares Stromungsprofil
ein (Abb. 2.101). Das fuhrt dazu, dass die Temperaturen und teilweise auch der Helium-
Molenbruch bei Messpunkten auf der Mittelachse signifikanten Schwankungen unter-
worfen sind. Im Experiment werden dagegen nur sehr schwache Oszillationen beobach-
tet. Die Oszillationen erschweren den Vergleich der Simulationsergebnisse insbeson-
dere, wenn mehrere CFX-Simulationen Uber einen grofleren Zeitbereich miteinander
verglichen werden. Deshalb werden der Helium-Molenbruch und die Temperaturen an

den Messtellen beim Vergleich von CFX-Simulationen Uber einen Zeitbereich von 5 s
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gemittelt. Bei H2P1_1_2 treten keine signifikanten Oszillationen auf, deshalb wird auf

die Mittelung verzichtet.

Abb. 2.101 Temperatur hinter der Anstromplatte zum Zeitpunkt 1115,9 s und 1116,6 s
bei der CFX-Simulation DTA10E03 des Experiments H2P2-5

2345 Nachrechnung mit OpenFOAM

Auch mit OpenFOAM wurden verschiedene Rechnungen durchgefihrt, bei denen ins-
besondere die Parameter Strahlungsmodell, Absorptionskoeffizient und Wandemissivi-
tat verandert wurden. Weiterhin wurde im Rahmen einer Sensitivitadtsstudie bei einer
Rechnung die Einspeisemenge um 10 % reduziert. Eine Ubersicht tiber diese Rechnun-
gen findet sich in Tab. 2.15. und Tab. 2.16.

Tab. 2.15 Parameterstudie mit OpenFOAM zum H2P2_2 Experiment

Rechnung Strahlungsmodell Absorptions- Wandemissivitat
koeffizient
1 P1 10 m™ 0,3
2 fvDOM 10 m™ 0,3
3 P1 Planck 0,3
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Tab. 2.16 Parameterstudie mit OpenFOAM zum Experiment H2P2_1_5

Rechnung Strahlungsmodell | Absorptionskoef- | Wandemissivitat
fizient
1 P1 Planck 1,0
2 P1 10 1,0
3 P1 1 1,0
4 P1 Planck 0,3
5 fvDOM Planck 1,0
6 fvDOM Planck 0,3
7 fvDOM 10 0,3
8 fvDOM Planck 0,3
(Einspeisemenge
von 10 g/s auf
9 g/s reduziert)

2.3.4.6 Zusammenfassung H2P2

In der H2P2-Versuchsserie wurde der Einfluss von Warmestrahlung gezielt untersucht.
Anhand dieser Experimente soll die Warmestrahlungsmodellierung in CFX und Open-
FOAM weiterentwickelt werden. Ziel der Untersuchungen ist es, geeignete Warmestrah-
lungsmodelle auszuwahlen und es soll untersucht werden, wie die Absorptionskonstante
von Wasserdampf in Warmestrahlungsmodellen ohne Wellenlangenabhangigkeit ge-
wahlt werden sollte. Dazu wurden das Experiment H2P2_1_2 (trockene Luft) und

H2P2_5 (hohe Dampfkonzentration) simuliert.

Bis auf moderate lokale Abweichungen zeigen die Simulationen beider Codes (CFX und

OpenFOAM) bei gleichen Warmestrahlungsmodellen sehr ahnliche Ergebnisse.

Die Heliumverteilung ist bei den beiden Versuchen nicht sensitiv auf die Warmestrah-
lungsmodellierung. Bis auf die obersten Messpunkte bei H2P2_5, bei dem der Helium-
Molenbruch etwas (iberschatzt wird, wird eine gute Ubereinstimmung mit dem Experi-

ment erzielt.

Alle Simulationen berechnen einen schnelleren Druckanstieg als im Versuch gemessen
und der Maximaldruck am Ende der Heliumeinspeisung wird Uberschatzt. Der Grund fur

die Abweichung zwischen Simulationen und Experiment konnte bisher nicht geklart
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werden. Im HYMERES-2 Nachfolgeprojekt PANDA sind hierzu weitere Diskussionen mit
den Experimentatoren geplant. In PANDA werden auch weitere Versuche zur Warme-
strahlung durchgefihrt, die die Gelegenheit bieten noch offene Fragestellungen zu kla-
ren. Da der Druckanstieg eng mit dem Temperaturanstieg durch die Gaskompression
verknlpft ist, flhrt die Abweichung bei der Druckberechnung zu Unsicherheiten bei der

Bewertung der Warmestrahlungsmodellierung.

Die berechneten Temperaturen hangen stark von der Wahl des Absorptionskoeffizienten
von Dampf ab. Bei H2P2_5 (hoher Dampfgehalt) fuhrt ein grof3er Absorptionskoeffizient
(Planck) zu einem hoheren Temperaturanstieg durch die Gaskompression. Bei
H2P2_1_2 (trockene Luft) fiihrt ein groRer Absorptionskoeffizient dagegen zu niedrige-
ren Temperaturen. Es zeigt sich auch eine Abhangigkeit der Gastemperatur von der
Emissivitat der Wande. Bei H2P2_5 hat auch die Wahl des Warmestrahlungsmodells
einen Einfluss auf die Temperaturen. Mit beiden Strahlungsmodellen konnten die Ver-
suche mit dhnlich guter Ubereinstimmung simuliert werden. Die quantitative Uberein-
stimmung ist dabei von der Wahl der Modellparameter abhangig. Simulationen mit dem
P1-Strahlungsmodell waren in beiden Codes geringfiigig schneller als Rechnungen mit
dem Discrete-Transfer bzw. fvDOM-Modell. Dabei ist anzumerken, dass bei diesen bei-
den Modellen die Rechengeschwindigkeit stark von der Feinheit der Diskretisierung

(z. B. Anzahl der Strahlen beim Discrete-Transfer-Modell) abhangt.

Die Modellierung mit der Absorptionskonstante 1,0 m™ bar™ fiir Wasserdampf hat in bei-
den Versuchen keine guten Ergebnisse erzielt. Auch bei einem geringeren Druckanstieg
ist mit keiner Verbesserung zu rechnen. In H2P2_1 2 konnte mit dem mittleren
Planck’schen Absorptionskoeffizienten die beste Ubereinstimmung erzielt werden; bei
H2P2_5 mit dem Absorptionskoeffizienten 10,0 m™ bar’. Es ist aber zu erwarten, dass
bei einer Simulation mit einem niedrigeren Druckanstieg sich die Ergebnisse mit dem
Planck‘schen Absorptionskoeffizienten auch bei H2P2_5 dem Experiment annahern.
Dies konnte durch eine OpenFOAM-Simulation mit einer um 10 % verringerten Helium-

Einspeisung gezeigt werden.

2.3.5 Zusammenfassung und Fazit aus AP1.3 (Warmestrahlungsmodellie-
rung)

Im Rahmen dieses Arbeitspunktes hat sich die GRS an drei vom Paul-Scherrer-Institut
organisierten Benchmarks zum Thema Strahlungsmodellierung beteiligt. Hierbei wurde

zunachst ein Fall einer Schichtungsauflésung ohne Strahlung untersucht. Dann wurde
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Strahlung bertcksichtigt, aber der Absorptionskoeffizient war konstant. Im dritten Schritt
wurde der Absorptionskoeffizient im Rahmen einer Parameterstudie variiert. Die wichti-
gen Erkenntnisse aus diesen Untersuchungen waren, dass die Bericksichtigung der
Warmestrahlung einen signifikanten Einfluss auf die Temperaturverteilung und die Ge-
schwindigkeit der Schichtungsaufldsung haben kann. Insbesondere bei CFX ist ohne
Strahlungsmodellierung die Auflésung der Heliumschicht deutlich langsamer. Auch ein
kleiner Absorptionskoeffizient (0,05 m™') kann schon einen deutlichen Einfluss auf das
Simulationsergebnis haben (insbesondere bei CFX). Bei optisch dichten Medien (Ab-
sorptionskonstante 10 m™*) wird mit dem P1- und dem Discrete-Transfer-Modell eine
ahnlich schnelle Schichtungsauflésung berechnet. Bei optisch diinnen Medien (0,05 m™")
sind die Abweichungen grolier, aber auch hier liefert das P1-Modell noch ahnliche Er-

gebnisse (relative Abweichung ~10 %).

Aus der Versuchsserie H2P2 wurden die Versuche 1_2 (sehr wenig Dampf) und 5 (viel
Dampf) nachgerechnet. Ziel der Arbeiten war es, geeignete Warmestrahlungsmodelle
und Absorptionskoeffizienten zu ermitteln. Die Simulationen mit CFX und OpenFOAM
zeigen bei gleichen Warmestrahlungsmodellen sehr ahnliche Ergebnisse. Der Druck
wird bei beiden Experimenten von den Simulationen um ca. 5 % Uberschatzt, die Ursa-
che ist noch unklar. Hierzu sind weitere Diskussionen im Rahmen der Versuchsserie zur
Warmestrahlung im HYMERES-2 Nachfolger PANDA geplant. Die Helium-Molenbrtche
stimmen insgesamt gut mit dem Experiment Uberein, sie sind kaum sensitiv auf die War-
mestrahlungsmodellierung. Bei den Temperaturen zeigt sich eine deutliche Sensitivitat.
Die besten Ergebnisse wurden beim Experiment 1_2 mit einem Planck'schen Absorpti-
onskoeffizienten gefunden. Bei diesem Versuch zeigte sich kaum ein Einfluss des Strah-
lungsmodells. Anders war es beim Versuch 5, hier hatte das Strahlungsmodell einen
deutlichen Einfluss. Hier passte ein mittlerer Absorptionskoeffizient von ca. 10 (m bar)’

am besten zum Experiment.

24 AP1.4 Erstellung eines PAR-Modells fiir OpenFOAM

241 Zielsetzung

Passive autokatalytische Rekombinatoren (PAR) werden als Gegenmalinahme zur Be-
grenzung der lokalen H»- und CO-Konzentrationen eingesetzt. Die GRS hat in RS1181
und RS1500) ein PAR-Modell fir ANSYS CFX entwickelt, das mittels Korrelationen das
Verhalten von PARs fur die H2-Abbaurate und die Effizienz modelliert. Das PAR-Modell

wurde durch Nachrechnung von Versuchen aus der THAI-HR-Serie validiert. Da in
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OpenFOAM gegenwartig kein PAR-Modell vorhanden ist, soll das von der GRS entwi-
ckelte PAR-Modell von ANSYS CFX nach OpenFOAM Ubertragen und dort implemen-

tiert werden.

242 Implementierung in OpenFOAM

Das PAR-Modell wird in einem eigenstandigen Modul mit dem Namen ,recombiner” im
./constant-Verzeichnis des jeweiligen Rechenfalls abgelegt. Die Abbaurate und die Effi-
zienz der PARs werden mit Korrelationen berechnet. Bei der Korrelation fur die Abbau-
rate handelt es sich um die AREVA-Korrelation, die von der GRS modifiziert wurde. Zu-
nachst werden die Werte am Einlass des PAR abgefragt (Druck, Temperatur,
Gaszusammensetzung). Mit Hilfe dieser Werte werden die Effizienz und die Abbaurate
bestimmt. Die implementierten Gleichungen finden sich in Abb. 2.102. Daraus ergeben
sich dann die Werte fur den PAR-Auslass (Temperaturen, Gaszusammensetzung). Bei
der Temperaturberechnung ist noch der Einfluss der PAR-Wande zu bericksichtigen,

die auch Warme aufnehmen und abgeben kdnnen.

[/ Calculate efficiency
scalar eta = 63-(Av_Inlet_p-1.8)*9+Mol_Inlet_H20%8.1;
if (Mol Inlet_H2 < 1.6)
EF (Mol Inlet H2 > ©.375)
ita=eta+(1.G—Mol_Inlet_HE)*iﬁ;
1
else
{
eta=(eta+12.25)/(0.375-0.1)*Mol_Inlet H2-(eta+12.25)/(0.375-0.1)*0.1;
1
}

S/ Calculate recombination rate with AREVA correlation

const scalar MinVall = min(Mol_Inlet_H2,2*Mol_Inlet_02);

const scalar MinVal2 = min(MinVall,xHZmax);

const scalar recoRate = fox*MinVal2*(kl1*Av_Inlet_p+k2)*tanh(Mol_Inlet_H2 - xH2min);

Abb. 2.102 Berechnung von Effizienz und Rekombinationsrate im recombiner-Modul

Das Modul kann bei der Definition von Randbedingungen mit Hilfe von codedFixedVa-
lue-Randbedingungen aufgerufen werden. Das geschieht tiber einen Include-Befehl. Die
berechneten Werte stehen nach dem Include-Befehl zur Verfligung und kénnen als
Randbedingung genutzt werden. Diese Art des Aufrufes ist fir das Beispiel der Tempe-
raturen in Abb. 2.103 dargestellt.
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RekoOben

{
type codedFixedValue;
value uniform 488;
name rekolutTemp;

codeOptions
#{
-I%({FOAM_CASE)

#};

code

#{

#include "constant/recombiner™

operator==(T_Outlet);
#1;

Abb. 2.103 Definition des PAR-Auslasses als codedFixedValue-Randbedingung (hier

nur Temperaturen)

243 Simulation eines Testbeispiels

Das fertig implementierte Modell wurde dann anhand eines einfachen Testbeispiels ve-
rifiziert und mit einer CFX-Rechnung verglichen. Die Testgeometrie ist ein kleines wur-
felférmiges Gasvolumen mit einem Rekombinator (siehe Abb. 2.104). Der unten lie-
gende Einlass und der oben liegende Auslass sind in der Abbildung gekennzeichnet.

Das Gitter enthalt 51.658 Elemente und wurde mit Pointwise erstellt.

Reko-Auslass

Reko-Einlass

Abb. 2.104 Geometrie flir das PAR-Testbeispiel
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Als Solver wurde chtMultiRegionSchmidtFoam verwendet. Weiterhin wird das buoyant-

kOmegaSST-Turbulenzmodell genutzt. Als Diffusionsmodell sind die neu von der GRS

implementierten Terme (siehe Kapitel 2.2.2) verwendet worden. Zunachst wurde eine

Rechnung ohne Berucksichtigung der PAR-Wande durchgefuhrt. Als Startwerte wurden

gewahilt:

e H2: 5,5 % (Stoffmengenanteil)

e H20: 0,0 % (Stoffmengenanteil)

e N2 72,5 % (Stoffmengenanteil)

o 02 22,0 % (Stoffmengenanteil)

In Abb. 2.105Abb. 2.107 bis Abb. 2.107 sind jeweils flir CFX und OpenFOAM die Hz, O2

und H,O-Konzentrationen am PAR-Einlass und PAR-Auslass aufgetragen. Es zeigt sich

eine sehr gute Ubereinstimmung der Gaskonzentrationen mit nur kleinen Abweichun-

gen. Diese ist ein Hinweis darauf, dass die H,-Abbauraten im neu entwickelten Open-
FOAM-Modell korrekt berechnet werden.

Tab. 2.17 Infobox fir den PAR-Test

Experiment PAR-Testbeispiel
Phanomene Rekombination von H;
Materialien Hz, H20, Oz, N2
Software / Version OpenFOAM 6

Solver

chtMultiRegionSchmidtFoam

Zeitschritte

Variabel (max. 0,1 s)

Courant-Zahl

Max. ca. 1,5

Turbulenzmodell

buoyantkOmegaSST (FZ-Julich)

Strahlungsmodell Ohne
Diffusionsmodell GRS-Modell
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 51.658
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Abb. 2.106 O,-Konzentrationen am PAR-Einlass und PAR-Auslass
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Abb. 2.107 H,O-Konzentrationen am PAR-Einlass und PAR-Auslass

In Abb. 2.108 wird die Effizienz des PARs Uber der H>-Konzentration am Einlass darge-
stellt. Hier findet sich eine gute Ubereinstimmung zwischen OpenFOAM und CFX. Die
Gleichung fir die Effizienz wurde also richtig implementiert (siehe hierzu auch
Abb. 2.102).
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Abb. 2.108 Vergleich der PAR-Effizienz
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In Abb. 2.109 werden die von CFX und von OpenFOAM berechneten Massenstrome
durch den PAR miteinander verglichen. Hier finden sich zwar kleinere Abweichungen,

insgesamt ist die Ubereinstimmung aber gut.
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Abb. 2.109 Vergleich der Massenstrome

In Abb. 2.110 werden fur OpenFOAM und CFX jeweils die Temperaturen am PAR-
Einlass und PAR-Auslass miteinander verglichen. Hier gibt es eine gute Ubereinstim-
mung. Abb. 2.111 zeigt den Vergleich des Druckverlaufes. Auch hier gibt es eine gute
Ubereinstimmung der OpenFOAM-Werte mit der CFX-Rechnung.

Insgesamt finden sich gute Ubereinstimmungen zwischen dem OpenFOAM-PAR-Modell
und dem CFX-PAR-Modell. Die Implementierung der Gleichungen ist also korrekt. Un-
terschiede entstehen aulRerhalb des PARs durch unterschiedliche Numerik und Unter-
schiede bei den implementierten Modellen (Wandfunktionen, Turbulenz etc. ) Weiterhin
gibt es leichte Unterschiede beim PAR-Einlass und PAR-Auslass. In CFX wird hier je-
weils ein Massenstrom spezifiziert. In OpenFOAM wird jeweils eine (aus dem Massen-
strom berechnete) Geschwindigkeit spezifiziert. Dieses war notwendig, da bei den code-
dFixedValue-Randbedingungen nur eine Geschwindigkeit, aber kein Massenstrom
angegeben werden konnte. Auch hierdurch kommen kleine Unterschiede in den Ergeb-

nissen zustande.
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3,0E+05

2,5E+05 s————

2,0E+05 /
1,5E+05 /

T
e,
X
2
8 —CFX

1,0E+05 —OF

5,0E+04

0,0E+00

0 100 200 300 400 500 600 700 800

Zeit [s]

Abb. 2.111 Vergleich des Druckverlaufes

2.4.31 Einfluss der PAR-Wande

Bei den bisherigen Rechnungen ist der Einfluss der PAR-Wande vernachlassigt worden.

Diese sind zu Beginn der Rekombination zunachst kalt. Durch die im PAR erzeugte
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Warme heizen sie sich langsam auf und enthehmen dem Gasstrom durch den PAR ei-
nen Teil der Warme. Die Gastemperaturen am oberen PAR-Auslass werden dadurch
niedriger. Im spateren Verlauf kdnnen die warmen PAR-Wande einen umgekehrten Ef-
fekt haben und das dann kaltere Gas erwarmen. Das OpenFOAM-Modell wurde entspre-
chend dem CFX-Modell um die Wande erweitert. Dabei wurden auch die in CFX ver-

wendeten Werte fir den in den THAI-HR-Experimenten verwendeten AREVA-PAR
0,5*FR280 verwendet:

o Starttemperatur fur die Wande: 300 K (entspricht der Umgebungstemperatur)
o Warmetransferkoeffizient vom Gas zu den Wanden: 300 J / K

o Warmekapazitat der Wande: 42000 J / (kg K)

Die hiermit berechnete Aufheizung der Wande ist in Abb. 2.112 dargestellt. Die in
OpenFOAM berechneten Wandtemperaturen entsprechen gut den CFX-Werten.
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Abb. 2.112 Verlauf der PAR-Wandtemperaturen

In Abb. 2.112 ist noch nicht der Warmeaustausch zwischen der PAR-Wand und dem
Umgebungsgas berucksichtigt. Wird dieser Term ermittelt und berucksichtigt, so erge-
ben sich die in Abb. 2.113 dargestellten Wandtemperaturen. Aufgrund des geringen
Gasvolumens in diesem Testbeispiel Ubersteigt die Temperatur des den PAR umgeben-

den Gases die Temperatur der PAR-Wand. Deshalb steigt durch Berlicksichtigung des
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Terms die Temperatur der PAR-Wand an. Auch hier passen die OpenFOAM-Werte gut
zu den CFX-Werten.
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Abb. 2.113 Wandtemperaturen mit und ohne Berlcksichtigung der Warmeabgabe an
das Umgebungs-Gas (WHF: WallHeatFlux)

In Abb. 2.114 wird gezeigt, dass die Berucksichtigung der PAR-Wande zu einer deutli-
chen Absenkung der Gastemperaturen am PAR-Auslass fihrt. Dieser Effekt wird sowohl
vom CFX- als auch vom OpenFOAM-Modell in gleicher Weise wiedergegeben. Analog
zu den Temperaturen am Auslass andert sich auch der Druck im Testvolumen deutlich
(siehe Abb. 2.115). Auch dieser Effekt wird von CFX und OpenFOAM in gleicher Weise
wiedergegeben. In Abb. 2.116 werden noch (fur die Rechnungen mit Wand) die Rekom-
binationsraten miteinander verglichen. Hier findet sich eine gute Ubereinstimmung zwi-
schen OpenFOAM und CFX.

Insgesamt kann die Implementierung der PAR-Wande in das OpenFOAM-PAR-Modell

als erfolgreich bezeichnet werden. Die Effekte auf Temperaturen und Druck entsprechen
den mit CFX berechneten Werten.
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Abb. 2.114 Einfluss der PAR-Wande auf die Gastemperaturen am PAR-Auslass
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Abb. 2.115 Einfluss der PAR-Wande auf den Druck im Testvolumen
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Abb. 2.116 Vergleich von Rekombinationsraten

2.4.3.2 Einfluss von Sauerstoffarmut

Unter einer Sauerstoffarmut versteht man, dass nicht genligend Sauerstoff vorhanden
ist, um allen vorhandenen Wasserstoff vollstandig zu rekombinieren. In diesem Fall an-
dert sich das Verhalten eines PAR. Die Effizienz und damit auch die Rekombinationsra-
ten sinken. Dies hat Einfluss auf die Gaskonzentrationen und Temperaturen am PAR-
Auslass. In OpenFOAM wurden Anpassungen flr diesen Fall entsprechend den in CFX
vorhandenen Modellen eingefugt. Im Folgenden soll ein Testfall mit Sauerstoffarmut mit
OpenFOAM gerechnet und mit einer CFX-Rechnung verglichen werden. Als Startwerte

wurden gewahlt:

e Ha: 9,1 % (Stoffmengenanteil)

e H20: 27,1 % (Stoffmengenanteil)

e N2: 60,9 % (Stoffmengenanteil)

e 02 2,9 % (Stoffmengenanteil)
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In Abb. 2.117 bis Abb. 2.119 sind die Verlaufe von der Hz-, O2- und H2O-Konzentrationen
jeweils beim PAR-Einlass und -Auslass dargestellt. Hier zeigt sich eine gute Uberein-

stimmung der OpenFOAM-Rechnungen mit CFX.
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Abb. 2.117 Hz-Konzentrationen am PAR-Einlass und PAR-Auslass (bei O>-Armut)
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Abb. 2.118 O,-Konzentrationen am PAR-Einlass und PAR-Auslass (bei O>-Armut)
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Abb. 2.119 H,O-Konzentrationen am PAR-Einlass und PAR-Auslass (bei O,-Armut)

Sowohl bei der PAR-Effizienz (Abb. 2.120) wie auch bei dem Massenstrom (Abb. 2.121)
und den H>-Rekombinationsraten (Abb. 2.122) finden sich nur geringe Unterschiede von
OpenFOAM und CFX. Die Effizienz ist bei diesem Fall mit Sauerstoffarmut gegentber
dem Fall ohne O2-Armut deutlich abgesunken. Weiterhin gibt es auch bei den berechne-
ten Temperaturen (Abb. 2.123) und dem berechneten Druckverlauf (Abb. 2.124) eine
gute Ubereinstimmung von OpenFOAM mit CFX. Die Temperaturen sind deutlich nied-
riger als bei dem Fall ohne O2-Armut. Somit wurde das Testbeispiel zur Sauerstoffarmut
insgesamt erfolgreich nachgerechnet. Die Gleichungen wurden in OpenFOAM also kor-

rekt implementiert.
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Abb. 2.120 Vergleich der PAR-Effizienz (bei O2-Armut)
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500
450 -
400
: |
‘E 350 | | —CFX Einlass
é —0OF Einlass
=
100 CFX Auslass
OF Auslass
250
200 f t 1
] 200 400 600 800 1.000 1.200
Zeit [s]
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Abb. 2.124 Vergleich des Druckverlaufes (bei O.-Armut)

2433 Fazit Testrechnungen

Die Korrelationen fir Effizienz und Rekombinationsrate (AREVA-Korrelation) wurden
korrekt in OpenFOAM implementiert. Die Testbeispiele zeigen eine gute Ubereinstim-
mung mit den entsprechenden CFX-Rechnungen. Auch die Korrelationen fur PAR-
Wande wurden korrekt implementiert. Hier zeigt OpenFOAM die gleichen Effekte wie
CFX. Weiterhin wurden auch die Korrelationen flr O,-Armut korrekt implementiert. Zur
weiteren Validierung des neu erstellten Modells soll es jetzt zur Nachrechnung von THAI-

PAR-Versuchen verwendet werden.

244 Simulation des THAI-Versuches HR-5

2441 Versuchsbeschreibung

Beim THAI-Versuch HR-5 handelt es sich um einen Rekombinatorversuch, der zur Vali-
dierung des PAR-Modells verwendet werden soll. Dabei wurde zunachst Luft injiziert,
um einen Startdruck von 2,934 bar zu erreichen. Die Starttemperatur lag bei ca. 32 °C.
Dann wurde Uber eine ringférmige Einspeise-Geometrie im unteren THAI-Behalter Hz
injiziert (0,24 — 0,48 g/s im Zeitraum 0 — 34,7 min). Die Einspeisung ist in Abb. 2.125
dargestellt. Der Innenzylinder hat bei diesem Experiment eine Hohe von 2 m und an ihm
ist der PAR angebracht.
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Abb. 2.125 Experimenteller Aufbau des THAI-Versuches HR-5 /KAN 09/

Der Aufbau des PARs ist in Abb. 2.126 dargestellt. Es handelt sich um einen halben PAR
von AREVA Typ FR-380. Der Einlass-Kanal am unteren PAR wurde noch etwas verlan-
gert. Der Auslass befindet sich oben vorne und seitlich. In Abb. 2.127 sind Informationen
zum Experiment (H2-Einspeisung, Rekombinationsrate, Druck) zu finden. Weitere Infor-
mationen zum Experiment finden sich in /KAN 09/. Die Simulationen sollen sich auf die

erste Phase bis ca. 100 min konzentrieren.
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2.4.4.2

In Abb. 2.128 sind die erstellte OpenFOAM-Geometrie und das Berechnungsgitter dar-

gestellt. Es handelt sich um ein strukturiertes Gitter mit insgesamt 423.054 Elementen.
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Die Wande des THAI-Behalters sind in der Geometrie enthalten und werden mitgerech-
net. Der Ring mit der H,-Einspeisung befindet sich im unteren Bereich und der PAR st
nur durch seinen Ein- und Auslass reprasentiert. Das eigentliche Innere ist leer. Das

Gitter wurde mit Pointwise entwickelt und wird auch fur die CFX-Rechnung verwendet.

Abb. 2.128 OpenFOAM Geometrie, Gitter und Berechnungsergebnis (H.-Konzentra-

tion)

Beim THAI-Versuch HR-5 treten mehrere unterschiedliche Phdnomene auf, die von den
Simulationen abgedeckt werden miissen. Neben der Gasverteilung tritt H.-Rekombina-
tion im PAR und Kondensation des entstehenden Dampfs an den THAI-Wanden auf.
Entsprechend miussen mehrere der neu entwickelten und validierten Modelle verwendet
werden (siehe Tab. 2.18). Die Simulation wurde mit dem OpenFOAM-Solver chtMultiRe-
gionSchmidtFoamO05 durchgefihrt. Fur die Gasverteilung werden das SST-Turbulenz-
modell einschlieBlich Buoyancy-Terme sowie die Korrekturen am Diffusionsmodell be-
notigt. Fur die Hx-Rekombination wird das hier zu testende PAR-Modell und fir die
Wandkondensation das ebenfalls von der GRS entwickelte Wandkondensationsmodell

verwendet.
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Tab. 2.18 Infobox fur den THAI-Versuch HR-5

Experiment THAI HR-5
Phanomene Gasverteilung / Rekombination von H./ Wandkondensation
Materialien Hz, H20, O, N2
Software / Version OpenFOAM 6
Solver chtMultiRegionSchmidtFoam05
Zeitschritte Variabel (max. 0,1 s)

Courant-Zahl Max. 15
Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST
Strahlungsmodell Ohne
Diffusionsmodell GRS-Modell
PAR-Modell GRS-Modell
Wandkondensation GRS-Modell
Gittererstellung Pointwise
Elementzahl 423.054

2443 Vergleich von OpenFOAM mit experimentellen Daten und CFX

In Abb. 2.129 ist die H>-Konzentration am PAR-Einlass dargestellt. Es gibt zwar einige
kleinere Abweichungen der OpenFOAM-Werte (ab 40 Minuten ist in OpenFOAM die H.-
Konzentration am PAR-Einlasss um ca. 0,3 vol.-% hdéher als im Experiment und CFX),
insgesamt ist die Ubereinstimmung aber gut. Die Abweichungen kénnen durch eine un-
terschiedliche Verteilung der Gase im THAI-Behalter bedingt sein. Die H>-Konzentration
am PAR-Auslass ist in Abb. 2.130 dargestellt. Hier zeigt sich ein ahnliches Verhalten wie
am Einlass. Die Ubereinstimmung ist bis auf kleinere Unterschiede gut. Die Abweichun-
gen resultieren im Wesentlichen auf Unterschieden bei der PAR-Einlasskonzentration,
was auch an der guten Ubereinstimmung bei der Effizienz (siehe Abb. 2.134) zu erken-

nen ist.

In Abb. 2.131 findet sich die H>-Rekombinationsrate im Zeitverlauf. Insgesamt zeigt sich
eine gute Ubereinstimmung der OpenFOAM-Ergebnisse mit den experimentellen Daten
und den CFX-Ergebnissen. Tragt man die Rekombinationsrate Uber der H.-Konzentra-
tion am Einlass auf, so zeigt sich eine sehr gute Ubereinstimmung (siehe Abb. 2.132).

Die Werte liegen fast alle auf einer Linie. Das zeigt, dass das PAR-Modell richtig
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implementiert wurde, und es stellt eine positive Validierung des PAR-Modells dar. Die
Unterschiede im Zeitverlauf (Abb. 2.131) sind also hauptsachlich in den (leichten) Unter-
schieden bei der Einlass-Konzentration begriindet. Letztlich besteht aber eine wechsel-
seitige Beziehung zwischen der Verteilung der Gase im Behalter und der Rekombinati-

onsleistung. Somit ist also schwierig zu unterscheiden, was Ursache und was Wirkung

ist.
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Abb. 2.129 H,-Konzentration am PAR-Einlass
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Abb. 2.132 H;-Rekombinationsrate Uber H,-Konzentration am PAR-Einlass

In Abb. 2.133 ist die PAR-Effizienz dargestellt. Diese liegt im Mittel bei etwa 40 — 50 %
und der Verlauf wird gut von der OpenFOAM-Rechnung wiedergegeben. Wird die PAR-
Effizienz Uber der H»-Einlass-Konzentration aufgetragen (siehe Abb. 2.134), so ist das

eine Prifung der Effizienz-Berechnung im Modell. Hier zeigt sich wieder eine sehr gute
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Ubereinstimmung der OpenFOAM-Rechnung mit den experimentellen Daten und mit

CFX.
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Abb. 2.133 PAR-Effizienz im Zeitverlauf
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Abb. 2.134 PAR-Effizienz Uber H,-Konzentration am PAR-Einlass

In den folgenden Graphiken findet sich die PAR-Einlass- und Auslass-Temperatur im
Zeitverlauf (siehe Abb. 2.135 und Abb. 2.136) und uber der H-Einlass-Konzentration
(siehe Abb. 2.137). Es zeigen sich wieder im zeitlichen Verlauf leichte Unterschiede, bei

der Auftragung Uber der Einlass-Konzentration, aber wieder eine sehr gute
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Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten. Allerdings sind fir die 2. Phase des
Experiments die Temperaturen am PAR-Auslass etwas hdher als in CFX. Sie stimmen
gut mit dem Messwert KFTOut1 Uberein, wahrend von CFX Werte vergleichbar mit
KFTOut2 berechnet werden. Auch hier korrespondiert die hdhere Auslasstemperatur bei

OpenFOAM mit der héheren Hax-Einlasskonzentration und der daraus resultierenden hoé-
heren Abbauleistung.

70
—Experiment KTFin
65
—CFX
60
—OpenFOAM
55
£.50
5
© 45
o)
o A A
& 40 WWMWWW
@
35
30
25
20
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Zeit [min]

Abb. 2.135 Temperaturen am PAR Einlass

—Expermeant KTFout

- = Expenment KTFout2
—CFX
— O penFOAM

Temperatur [*C]

0 10 20 30 40 50 60 70 B0 =0

Zeit [min]

L._:‘
L |

Abb. 2.136 Temperaturen am PAR-Auslass im Zeitverlauf
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Abb. 2.137 Temperaturen am PAR-Auslass Uber H,-Konzentration am PAR-Einlass

Der Massenstrom durch den PAR ist in Abb. 2.138 dargestellt. Hier findet sich eine gute
Ubereinstimmung von OpenFOAM und CFX. Experimentelle Daten sind auch hier nicht

vorhanden.

Zur Vervollstédndigung des Bildes werden hier noch einige Daten aus dem THAI-Behalter
aufgefuhrt. Der Druck ist in der OpenFOAM-Rechnung im Zeitraum von 30 — 50 min
etwas zu niedrig, danach etwas zu hoch (siehe Abb. 2.139). Die Temperaturen im THAI-
Behalter sind insgesamt im Vergleich zum Experiment etwas zu niedrig (siehe
Abb. 2.140 und Abb. 2.141). Die mit OpenFOAM berechneten Hz-Konzentrationen sind
im oberen Behalter etwas zu hoch (siehe Abb. 2.142) und im unteren Behalter etwas zu
niedrig (siehe Abb. 2.143). Insgesamt ist die Ubereinstimmung mit dem Experiment den-
noch zufriedenstellend. Weiterhin werden in Abb. 2.144 die Wandkondensationsraten
von OpenFOAM und CFX miteinander verglichen. Hier gibt es Unterschiede, aber der

ungeféahre Verlauf und die Gré3enordnung stimmen Uberein.
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Abb. 2.144 Vergleich der Wandkondensationsraten

Als Fazit kann gesagt werden, dass der THAI-Versuch HR-5 gut mit OpenFOAM und
dem neu entwickelten PAR-Modell simuliert werden konnte. Insbesondere beim Ver-
gleich der PAR-Leistungen (Rekombinationsrate, Effizienz, Auslass-Temperaturen, ...)
wurde eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment erzielt. Bei der Verteilung von
Gasen im THAI-Behalter gab es noch Unterschiede zum Experiment. Grundsatzlich stellt

diese Rechnung aber eine positive Validierung des neuen PAR-Modells dar.

2.4.5 Simulation des THAI-Versuches HR-43

2451 Versuchsbeschreibung

Beim THAI-Versuch HR-43 handelt es sich um einen Rekombinatorversuch, bei dem in
der etwas komplexeren THAI+-Geometrie eine Gegenstromung (relativ zur Strdomungs-
richtung im PAR) durch ein Geblase erzeugt wurde. Der Versuchsaufbau ist in
Abb. 2.145 dargestellt. In dem Versuch sollte insbesondere untersucht werden, wie sich
ein PAR im Einfluss einer solchen Gegenstrdmung verhalt, ob sich mdglicherweise die
Strémungsrichtung im PAR umdreht oder inwieweit die Abbauleistung beeinflusst wird.
Dieser etwas komplexere PAR-Versuch soll hier zur weiteren Validierung des neuen
GRS-PAR-Modells verwendet werden.
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Abb. 2.145 Experimenteller Aufbau des THAI-Versuches HR-43 /FRE 16/

Das in Abbildung Abb. 2.145 dargestellte Geblase erzeugt im Versuch HR-43 einen kon-
stanten Volumenstrom von 0,894 m?/s. In Abbildung Abb. 2.146 sind die H,- und Dampf-
Einspeiseraten dargestellt. Die Vorkonditionierungsphase vor der eigentlichen Hz-Ein-
speisung wird bei der Simulation nicht berticksichtigt. Die Simulation startet somit erst
mit dem Zeitpunkt 0 s. In der Vorkonditionierungsphase wird Dampf eingespeist, bis ein
Druck von ca. 1,5 bar erreicht wird. Die mittlere Temperatur bei t = 0 s liegt dann etwa
bei 78 °C und im THAI-Behalter gibt es dann eine Dampfkonzentration von etwa 15,4 %
(Massenanteil). Weiterhin ist der PAD-Sumpf mit 1077 Liter Wasser gefullt (im Sumpf-

bereich). Ab t = 0 s liegen folgende Einspeiseraten vor:
e Erste Ho-Einspeisung: 0,192 g/s, Zeitraum 0 s — 1050 s
o Zweite Ho-Einspeisung: 0,373 g/s, Zeitraum 1410 s — 2070 s

e Kontinuierliche Dampf-Einspeisung: 4,6 g/s, Zeitraum O s — 4004 s. Danach ging
die Einspeiserate wegen eines Problems beim Dampfgenerator deutlich herun-

ter.
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Weitere Details zum Experiment HR-43 finden sich in /FRE 16/. Es wird in der Simulation
nur der Zeitraum von 0 s bis etwa 5000 s betrachtet. Als Initialwerte flir den Zeitpunkt

t = 0 s wird ein Druck von 1,505 bar und eine Temperatur von 78 °C verwendet.

]HR-43: Steam and H2 mass flow\
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Abb. 2.146 H,- und Dampfeinspeiseraten beim Versuch HR-43 /FRE 16/

2452 OpenFOAM-Gitter und Setup

Das OpenFOAM-Gitter wurde mit Hilfe von Pointwise erstellt. Es ist ein strukturiertes
Gitter und enthalt 1.581.058 Elemente. Es ist in Abb. 2.147 und Abb. 2.148 dargestellt.

Auch die Wandstrukturen des THAI+-Behalters sind im Gitter enthalten.
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Abb. 2.147 OpenFOAM-Geometrie fur Versuch HR-43

Abb. 2.148 Ausschnitt des OpenFOAM-Gitters fir Versuch HR-43
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Die wichtigsten Modelle und Parameter fur den Versuch HR-43 sind in Tab. 2.19 darge-
stellt. Sie entsprechen im Wesentlichen den Einstellungen beim Versuch HR-5. Die Mo-
dellierung des Geblases stellte sich als schwierig heraus, da das Geblase nicht durch
einen einfachen senkrechen Massenstrom dargestellt werden konnte. Es zeigte sich,
dass das Geblase eine komplexere Geschwindigkeitsverteilung/Turbulenz aufweisen
muss, die flr eine homogenere Vermischung der Gase oberhalb des Geblases sorgt. Da
sich der PAR im anderen THAI-Behalter befindet, spielt die Modellierung des Geblases
nur soweit eine Rolle, wie sie in der Lage sein muss, den Massenstrom durch Verbin-
dungsrohre und damit auch die Gegenstromung im PAR richtig zu simulieren. AuRerdem
muss sie die homogene Gasvermischung im TTV-Behalter vorhersagen kénnen. Erst
nach Berlcksichtigung einer radial nach auf3en gerichteten Geschwindigkeitskompo-
nente stimmten die simulierten Hx>-Konzentrationen im TTV-Behalter mit den experimen-
tellen Werten Uberein. Dies war notwendig, um die richtige H.-Konzentration am PAR-
Einlass zu erhalten. Eine weitere Berechnung des Versuches HR-43 wurde auch mit
CFX als Vergleich fur die OpenFOAM-Rechnung durchgefihrt (gleiches Gitter, Stan-
dard-CFX-Modelle).

Tab. 2.19 Infobox fir den THAI-Versuch HR-43

Experiment THAI HR-43

Phanomene Gasverteilung / Rekombination von H>/ Rekombinator in
Gegenstréomung / Wandkondensation

Materialien Hz, H20, O2, N2

Software / Version OpenFOAM 6

Solver chtMultiRegionSchmidtFoam
Zeitschritte Variabel (max. 0,1 s)
Courant-Zahl Max. 100

Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST (FZ-Julich)
Strahlungsmodell Ohne

Diffusionsmodell GRS-Modell

PAR-Modell GRS-Modell

Wandkondensation GRS-Modell

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 1.581.058
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2453 Vergleich von OpenFOAM mit experimentellen Daten und CFX

Einen ersten Uberblick Uber die sich einstellende H.-Verteilung gibt Abb. 2.149. Hier
sieht man eine ahnliche Verteilung bei CFX und OpenFOAM, wenn es auch Unter-
schiede in einzelnen Details gibt. Da nur ein Zeitpunkt dargestellt wird, gibt es z. B. un-
terschiedliche Ha-Verteilungen direkt an der Einspeisestelle. Die H2-Konzentration an ei-
nem Monitorpunkt oberhalb des Geblases (siehe Abb. 2.150) zeigt, dass die

Vermischung durch das Geblase in den Simulationen gut wiedergegeben wird.

In Abb. 2.151 sind die Hx>-Konzentrationen am PAR-Einlass dargestellt. Sowohl Open-
FOAM als auch CFX liegen nahe am Experiment, wobei die OpenFOAM-Werte etwas
héher als das Experiment sind und die CFX-Werte etwas unterhalb des Experimentes
liegen. In Abb. 2.152 und Abb. 2.153 ist die H>-Konzentration am Auslass des PAR dar-
gestellt. Insgesamt passt der mit OpenFOAM und CFX berechnete Konzentrationsver-
lauf recht gut zu den experimentellen Werten. Etwa ab 1500 s liegen beide H>-Konzent-
rationen am Auslass etwas hoher als im Experiment. Ursache hierfir ist die in
OpenFOAM und CFX etwas geringer berechnete PAR-Effizienz. Diese ist in Abb. 2.154
und Abb. 2.155 dargestellt. Die Effizienz des PARs scheint bei diesem Experiment etwas
hoher zu liegen als in den bisherigen Experimenten, die zur Erstellung der Effizienzkor-
relation verwendet wurden (/SCH 10/, /SCH 14/). Die Ursache hierfir ist unklar, vermut-
lich beeinflusst die Gegenstromung in dem vorliegenden Experiment die Strémungsvor-
gange im PAR etwas. In Abb. 2.156 ist die Rekombinationsrate im Zeitverlauf dargestellt.
Die von OpenFOAM berechneten Werte liegen etwas oberhalb der experimentellen
Werte, die CFX-Werte passen hier besser zum Experiment. Ursache ist aber die unter-
schiedliche Hz-Konzentration am PAR-Einlass. Wird die Rekombinationsrate Gber der
H>-Einlass-Konzentration aufgetragen, so passen beide Werte gut zu der AREAVA-
Korrelation (siehe Abb. 2.157). Die Werte dieser Korrelation scheinen etwas héher als
die experimentellen Werte zu liegen. Insgesamt wird der Verlauf aber gut wiedergege-
ben. Abb. 2.158 und Abb. 2.159 zeigen, dass auch die Temperaturen am PAR-Auslass

insgesamt gut mit den experimentellen Werten Ubereinstimmen.

Die erfolgreiche Simulation des Versuchs mit ANSYS CFX und OpenFOAM zeigt, dass
das PAR-Modell mit den implementierten Korrelationen auch fir einen Rekombinator in
Gegenstréomung ohne signifikante Abweichungen angewendet werden kann. Des Wei-
teren zeigt auch diese OpenFOAM-Validierungsrechnung durch die gute Ubereinstim-
mung mit ANSYS CFX die korrekte Implementation des PAR-Modells in OpenFOAM.
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Abb. 2.149 H-Verteilung beim Versuch HR-43 zum Zeitpunkt t = 1500 s (links: CFX,
rechts: OpenFOAM)
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Abb. 2.150 H>-Konzentration an einem Monitorpunkt im THAI-Behalter (TTV, Hohe
8,4 m)
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246 Zusammenfassung

Im vorliegenden Arbeitspaket wurde ein PAR-Modell fir OpenFOAM entwickelt und an-
hand mehrerer Testfalle und zweier Experimente (THAI HR-5 und HR-43) validiert. Das
PAR-Modell wurde als getrenntes ,recombiner‘-Modul entwickelt, das mit Hilfe von code-

dFixedValue-Randbedingungen eingebunden werden kann.

Die Testfalle zeigen, dass die unterschiedlichen Korrelationen (Effizienz, Rekombinati-
onsrate, PAR-Wande, Sauerstoffarmut) korrekt implementiert wurden. Bei der Nach-
rechnung der zwei THAI-Experimente zeigt sich insgesamt eine gute Ubereinstimmung,
sowohl mit den experimentellen Daten als auch mit den CFX-Ergebnissen. Die erfolgrei-
che Simulation von HR-43 zeigt, dass das PAR-Modell auch fir einen PAR in Gegen-

stréomung erfolgreich angewendet werden kann.

Im spateren Unfallverlauf kann durch Schmelze/Beton-Wechselwirkung neben Hz auch
CO gebildet werden. Die hier modellierten passiven autokatalytischen Rekombinatoren
sind auch in der Lage, CO mit O, zu CO2 zu rekombinieren. Daher sollte das implemen-
tierte PAR-Modell in Zukunft entsprechend erweitert werden. Je nach Anwendungsfall
kdnnen noch zusatzliche Erweiterungen (z. B. um den Einfluss von Aerosolen oder Was-

sertropfchen /SCH 17/) notwendig werden.
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3 AP2 Koordinierung der Zusammenarbeit mit Partnern des
CFD-Verbundes zu OpenFOAM

3.1 Nicht-technische Randbedingungen und andere Entwicklungen

Zum Zeitpunkt der Angebotserstellung fur dieses Projekt wurde davon ausgegangen,
dass die auf OpenFOAM basierenden Entwicklungen der verschiedenen im Rahmen der
Reaktorsicherheitsforschung in Deutschland 6ffentlich geforderten Institutionen auf Ba-
sis der Bedingungen der GNU GPL Version 3 /FSF 07/ untereinander ausgetauscht wer-
den kénnen. Der Austausch enthalt zum einen den unter GPL stehenden Quellcode der
Entwicklungen von beteiligten Institutionen. Zum anderen sollte der Austausch auch wei-
tere Informationen wie Datensatze fir Verifizierungs- und Validierungsrechnungen und
experimentelle wie numerische Vergleichsdaten umfassen. Diese Informationen sind
notwendig, um den Code perspektivisch in kerntechnischen Genehmigungsverfahren
nutzen zu kénnen (siehe Anforderungen in SiAnf /SIA 15/ und IAEA SSG-2, Rev. 1
/IAEA 19/). Diese zusatzlichen Eingabedatensatze und Vergleichsdaten fallen nicht un-
ter die GPL, so dass fir den Austausch Vereinbarungen zwischen den Kooperations-

partnern angestrebt wurden.

Da verschiedene Institutionen entsprechende Modelle und Solver entwickelt haben und
auch aktuell entwickeln, wurde die GRS im Rahmen dieses Projekts beauftragt, diese
Entwicklungen, soweit sie Fragestellungen zu Stromungen in Sicherheitsbehaltern von
Kernkraftwerken betreffen, zu sammeln und zusammen mit ihren eigenen Entwicklungen

den Partnern des sogenannten CFD-Verbunds zur Verfligung zu stellen.

Im Arbeitspaket 2 dieses Projekts waren verschiedene Arbeiten zur Koordinierung der

Zusammenarbeit mit den Partnern vorgesehen.

Leider stellte es sich im Laufe der Projektbearbeitung heraus, dass die mit diesem Ar-
beitspunkt verbundenen rechtlichen Probleme schwer zu l16sen waren. Ein erster Ver-
such, eine bilaterale Vereinbarung zwischen der GRS und dem Forschungszentrum JU-
lich zur Kooperation abzuschlieen, wurde seit 2018 zwischen beiden Organisationen
diskutiert. Hintergrund waren die Fortschritte des FZJ bei der Erstellung des contain-
mentFOAM Pakets /KEL 20/. Es stellte sich dann jedoch Anfang 2020 heraus, dass auf
Grundlage der fir die GRS geltenden Randbedingungen ein Abschluss der bilateralen
Vereinbarung unwahrscheinlich wurde. Eine weitere Bewertung der rechtlichen Rah-

menbedingungen durch die GRS hat dann dazu geflihrt, dass die GRS den Auftraggeber
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BMWi in 2020 offiziell um eine Ausnahme von den fir dieses Vorhaben geltenden Ne-
benbedingungen zum Rahmenvertrag zwischen BMWi und GRS gebeten hat, um eine
Weitergabe von OpenFOAM-Entwicklungen durch die GRS unter den Bedingungen der
GPL zu erlauben. Nach Projektende hat der Auftraggeber gegeniiber der GRS erklart,
dass dieser Weitergabe seitens des BMWi keine Bedenken entgegenstehen. Die kon-
krete vertragsrechtliche Umsetzung erfolgte erst nach Ende des Projekts. Verzdégerun-
gen bei der Klarung dieser Randbedingungen sind auch auf Einschrankungen durch die
SARS-CoV-2-Pandemie zurlckzufuhren.

Vor diesem Hintergrund konnten die in diesem Arbeitspunkt vorgesehenen Arbeiten, die
Uber die regularen Verbundtreffen, den dort Giblichen Prasentationen und Diskussionen
sowie Veroffentlichungen auf Konferenzen und Zeitschriften hinausgingen, nicht wie ge-
plant durchgefiihrt werden. Dies betraf insbesondere den Austausch von Quellcode flr
die von den Partnern und der GRS entwickelten neuen oder erweiterten Modelle und
Solver sowie die Freischaltung des vorhandenen externen GitLab-Servers der GRS als

Kooperationsplattform fiir die Partner.

Nachdem absehbar war, dass trotz der Verlangerung der Projektlaufzeit eine Umsetzung
der Aktivitdten zum Austausch von Quellcode und zum Aufbau einer Kooperationsplatt-
form nicht wie vorgesehen durchgefiihrt werden konnten, erfolgte ab September 2020
eine Neuausrichtung der Arbeiten in AP2 hin zu der Erstellung von Strategiepapieren fur
die Weiterentwicklung von OpenFOAM fir das Containment und den Kuhlkreislauf.
Diese Papiere wurden auf Basis des aktuellen deutschen kerntechnischen Regelwerks
/SIA 15/ erstellt und enthalten eine Priorisierung der zu implementierenden Modelle, die
moglicherweise in zukunftigen Projekten im Rahmen der Reaktorsicherheitsforschung
entwickelt werden konnten /SCH 21a/, /IPAP 21/.

Im folgenden Abschnitt werden die Arbeiten beschrieben, die unter diesen Randbedin-

gungen im Rahmen von AP2 des Projekts RS1562 durchgefuhrt wurden.
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3.2 Durchgefiihrte Arbeiten

3.21 Pflege einer OpenFOAM-Version fur Modelle zur Simulation contain-
mentrelevanter Fragestellungen und regelmaBige Umstellung auf eine
ausgewahlte neue Basisversion

OpenFOAM /THE 20/, /OPE 21/ ist kein einzelnes Programm oder Solver fur Stromungs-
simulationen, sondern eine Sammlung verschiedenster Bibliotheken, in denen Modelle
z. B. zum Verhalten von Strdomungen bei unterschiedlichen Bedingungen implementiert
sind. Es enthalt auch weitere Bibliotheken wie z. B. zur Behandlung unstrukturierter Git-
ter oder zur Durchflihrung von Parallelrechnungen. AuRerdem sind Solver enthalten, die
fur ausgewahlte Stromungsbedingungen die zur Simulation notwendigen Bibliotheken

einbinden und entsprechende Rechnungen ermdglichen.

Sind nun Modelle fir bestimmte Fragestellungen in OpenFOAM nicht vorhanden, so
koénnen diese selbst als neue Bibliotheken implementiert werden. Je nach Umfang und
Tiefe der Anderungen ist es dann mdglich, diese Bibliotheken entweder mit vorhandenen
Solvern zu verwenden oder gegebenenfalls angepasste Solver zu entwickeln und diese
zu verwenden. Eine solche Erweiterung der Eigenschaften von OpenFOAM bedeutet
aber, dass sie auf einer bestimmten Version einer bestimmten Entwicklungslinie von
OpenFOAM basiert. Eine Ubernahme der Erweiterung fiir andere Versionen und insbe-
sondere andere Entwicklungslinien kann mit einem erheblichen Aufwand verbunden
sein. Um die Zusammenarbeit und den geplanten Austausch von Implementierungen
zwischen den Partnern des CFD-Verbunds zu erleichtern, wurde deshalb gefordert, in

diesem Projekt eine OpenFOAM-Basisversion zu definieren und zu pflegen.

Die GRS hat deshalb nach Riicksprache mit den Partnern im CFD-Verbund festgelegt,
dass die Entwicklungen zur Simulation des Stromungsverhaltens im Sicherheitsbehalter
auf Basis der Entwicklungslinie der OpenFOAM-Foundation durchgefiihrt werden sollen.
Diese Entscheidung beruhte auf verschiedenen Grinden: Diese Entwicklungslinie wurde
bei der GRS bereits fur Simulationen von Strémungen des Kuhlkreislaufes eingesetzt.
Soweit bekannt, nutzten auch andere Mitglieder des CFD-Verbunds diese Entwicklungs-
linie. Aulderdem war sie zum Zeitpunkt des Projektbeginns die am langsten aktive ge-

pflegte Entwicklungslinie.

Die OpenFOAM-Foundation stellt sowohl den Source-Code wie auch den fir verschie-

dene Linux-Distributionen kompilierten Code zum Download bereit. Deshalb war es nicht
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notwendig, dass die GRS selbst eine Basisversion von OpenFOAM verteilt. Es reichte,

die entsprechende Version der OpenFOAM-Foundation zu bestimmen.

Die laut Projektbeschreibung zu verteilende OpenFOAM-Version bestinde somit aus
dem Source-Code, einer Sammlung von Modellen und gegebenenfalls Solvern oder an-
deren Werkzeugen, die nicht in der von der OpenFOAM-Foundation bereitgestellten Ver-
sion enthalten waren und die von der GRS oder anderen Mitgliedern des CFD-Verbunds

entwickelt worden wéren.

Die OpenFOAM-Foundation veréffentlicht jedes Jahr, meist im Juli, eine neue Version
ihrer Entwicklungslinie. Deshalb wurde die den Entwicklungen der GRS zugrundelie-
gende Version regelmafig angepasst, insbesondere dann, wenn Modelle betroffen wa-
ren, die fur Stromungen im Sicherheitsbehalter relevant sind. Die derzeitige Referenz-
version ist OpenFOAM Version 9 /OPE 21/.

Fur den Code-Austausch im Nachfolgervorhaben missen die Codes zum Zeitpunkt des
Austausches, also z. B. durch Einbringen auf den von der GRS betriebenen GitLab-Ser-
ver, mit der jeweilig als Basisversion spezifizierten Version der Foundation-Entwick-
lungslinie kompatibel sein. Nach Ubernahme der Entwicklungen durch die GRS wéren
die Entwicklungen bei einem Versionswechsel, ihrer Prioritat folgend, entsprechend an-
zupassen. Im aktuellen Vorhaben wurden diese Anpassungen nur an den von der GRS

selbst entwickelten Modellen und Solvern vorgenommen.

Zu Beginn des Projekts wurde auf der damals aktuellen Version von OpenFOAM aufge-
setzt: OpenFOAM 5.0 /OPE 17/. Wahrend der ersten Entwicklungen wurde die nachste
Version von OpenFOAM (6) veroffentlicht, die insbesondere Anderungen bzw. Erweite-
rungen fur Simulationen des Warmetransports zu und in Wanden enthielt /OPE 17/,
/AUN 19/, /OPE 18/. Deshalb wurde direkt nach Erscheinen der Version 6 diese als Ba-
sisversion ausgewahlt. Eine weitere Aktualisierung bzw. Anpassungen des von der GRS
entwickelten Codes wurde kurz vor Erscheinen der Version OpenFOAM 9 /OPE 21/ am
Ende des Projekts durchgeflhrt.

Die Nutzung und Integration der Arbeiten aus Forschungsvorhaben anderer CFD-
Verbundteilnehmer konnte somit auch nur durch die Neuimplementierung der in entspre-
chenden Veroéffentlichungen bekanntgemachten Korrelationen oder Algorithmen erfol-

gen. Ein Beispiel dafir ist die Korrektur der Energiegleichung um Beitrage durch die
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Diffusion von Gaskomponenten, die vom FZJ auf dem OpenFOAM-Workshop 2019 ver-
offentlicht wurde /KUM 19/

3.2.2 Bereitstellung einer Plattform zum Austausch von Code und Daten
sowie zur Kommunikation

Seit Jahrzehnten ist es Standard in der Softwareentwicklung, den Source-Code mit Hilfe
von Versionsverwaltungssystemen zu bearbeiten. Diese Systeme ermdglichen es z. B.,
jede beliebige altere Version einer Source-Code-Datei aufzufinden und mit der aktuellen
oder einer anderen alteren Version zu vergleichen. Auch wird dokumentiert, welcher Ent-
wickler welche Anderungen vorgenommen hat. Da eine Version innerhalb des Systems
immer einen bestimmten Zustand fir alle enthaltenen Dateien enthalt, ist es damit auch
moglich, einen konsistenten Zustand aus der Vergangenheit wiederherzustellen. Aul3er-
dem ermdglicht es das parallele Arbeiten von mehreren Entwicklern am selben Projekt,

da Konflikte beim Zusammenfihren der Arbeiten automatisch erkannt werden.

Seit den ersten Entwicklungen mit Hilfe von OpenFOAM innerhalb der GRS, damals
ausschlieBlich fur Strdmungen im Kihlkreislauf, vor ca. 10 Jahren wurde deshalb ein
Versionsverwaltungssystem fur die Arbeiten eingesetzt. Zunachst wurde dazu die Platt-
form ,TeamForge®, die von allen GRS-Softwareprojekten eingesetzt werden sollte, ver-
wendet. Als Werkzeug fur die Versionsverwaltung wurde dabei Subversion verwendet.
Als sich abzeichnete, dass ein Austausch von Source-Code mit anderen Organisationen
durchgefuhrt werden sollte, wurde zur Versionsverwaltung auf das Werkzeug git
/GIT 21a/ gewechselt.

Zur Jahresmitte 2020 ersetzte die GRS die Plattform ,TeamForge“ durch ,GitLab“
/GIT 21b/. In diesem Zusammenhang wurden zwei GitLab-Server eingerichtet: einer fur
die Softwareentwicklung innerhalb der GRS und ein zweiter fur den Austausch von Code
mit externen Partnern. Die im Abschnitt 3.2.1 beschriebene OpenFOAM-Version, beste-
hend aus den von der GRS implementierten Modellen fur Strdmungen im Sicherheitsbe-
halter, wird nun auf beiden Servern vorgehalten. Sobald neue oder fortgeflhrte interne
Entwicklungen einen qualitatsgesicherten Stand erreichen, werden sie auf den externen
Server gespiegelt. Sobald die in Abschnitt 3.1 dargestellten rechtlichen Randbedingun-
gen hergestellt sind, konnen diese entwickelten Modelle interessierten Partnern des
CFD-Verbundes zur Verfiigung gestellt werden. Es missen dazu nur die entsprechen-
den Nutzerkonten auf dem externen Server fur die Projektpartner erstellt und das Open-

FOAM-Projekt fur diese freigeschaltet werden.

147



Die Kommunikation zwischen verschiedenen Softwareentwicklern eines Projekts wird
seit Einfuhrung der Plattform GitLab Gber dessen ,Issue“-System abgewickelt. Dieses
erlaubt nicht nur die Bearbeitung von Programmierfehlern, sondern auch die Planung
von Weiterentwicklungen und ahnliches. Es unterstitzt damit die Entwicklungsprozesse
fur Softwaretools, die in kerntechnischen Genehmigungsverfahren eingesetzt werden
sollen, entsprechend den von der GRS definierten Qualitatsanforderungen /GRS 21/,
indem es geeignete Hilfsmittel nicht nur fir die Entwicklung, sondern auch flr die Doku-
mentation von Verifikation und Validierung (vgl. auch SiAnf §5 /SIA 15/ und IAEA SSG-
2, Rev. 1 /IAEA 19/) zur Verfligung stellt. Seit Mitte 2021 kann tber den GitLab-Server
der GRS zusatzliche Rechenkapazitat fur Verifikationstests (wie z. B. Kompilierbarkeit,
Unit-Tests, Regressionstests gegen einfache Testbeispiele) angesprochen werden. Ent-
sprechend steht mit dem externen GitLab-Server auch ein effektives Kommunikations-
tool fir eine potenzielle Zusammenarbeit mit den Partnern des CFD-Verbunds zur Ver-

fugung.

Uber diesen Server kdnnen auch externe Partner Code und/oder Daten der GRS zur
Ubernahme in zentral gepflegte Version tibergeben. Uber diesen Server ist dann auch
nachvollziehbar, welche Beitrage wann von wem zur Verfugung gestellt wurden. Es kann
Uber diesen Server auch der Austausch organisiert werden, z. B. wenn bestimmte Qua-
litdtsanforderungen durch eine erste Version des Ubergebenen Codes noch nicht erfillt
wurden und Erganzungen/Anderungen notwendig werden. Damit sind wichtige Einzel-
ziele dieses Arbeitspunkts erreicht, konnten den Kooperationspartnern jedoch im Rah-

men der Projektlaufzeit noch nicht verfugbar gemacht werden.

3.23 Regelmafige Regressionstest, Verifikation und Validierung

Im Rahmen des ATHLET-Entwicklungsprojekts /HER 18/ wurde die Plattform ,Jenkins*
in der GRS eingeflhrt. Diese erlaubt es, regelmaliig den aktuellen Stand einer Software
aus ihrem Source-Code zu bauen und damit dann Tests durchzufihren. Im Rahmen
dieses Projekts wurden solche automatischen Builds und Tests auch fur die Sicherheits-

behalter-relevanten Modelle auf Basis von OpenFOAM eingefuhrt.

Basis fiir die regelmaRigen Builds und Tests ist die zugrunde liegende Version der von
der OpenFOAM-Foundation veréffentlichten Entwicklungslinie. Da diese auch regelma-
Rige Bugfixes erhalt, ist es notwendig, immer die aktuelle Version inklusiver dieser Bug-
fixes vorzuhalten. Dazu wird in regelmaRigen Abstanden der aktuelle Source-Code von

den Servern der Foundation heruntergeladen und gebaut. Zusatzlich wird auch

148



regelmafig die aktuelle Entwicklungsversion der OpenFOAM-Foundation (OpenFOAM-
dev) gebaut. Damit kann schon vorab geklart werden, ob in der ndchsten Release von

OpenFOAM Anderungen enthalten sein werden, die zu Inkompatibilitaten fiihren.

Die von der GRS implementierten Modelle und Solver werden je nach Konfiguration des
Jenkins-Servers entweder automatisch in regelmafigen Abstadnden oder beim Hochla-
den von Anderungen in das Versionsverwaltungssystem neu gebaut und es werden
dann automatisierte Tests durchgefuhrt. Es konnen auch unterschiedliche Entwicklungs-
zweige gebaut werden, in denen z. B. verschiedene Entwickler gleichzeitig an unter-

schiedlichen Modellen arbeiten.

Die erste Aufgabe ist es dabei sicherzustellen, dass die Entwicklungen der GRS noch
mit der aktuellen Version von OpenFOAM (inklusive Bugfixes) kompiliert werden kénnen.
Insbesondere bei Versionssprungen der Foundation-Version kann es zu Inkompatibilita-

ten kommen.

In zweiten Schritt werden verschiedene Simulationen durchgefiihrt, bei denen die von

der GRS implementierten Modelle verwendet werden.

Die erste Simulation ist ein Versuch aus der Conan-Versuchsreihe (siehe AP1, 2.2.7),
bei dem das Wandkondensationsmodell zum Einsatz kommt. Fur diesen Versuch wer-
den wichtige Ergebnisse durch ein automatisches Postprocessing Ubersichtlich aufbe-
reitet (siehe z. B. Abb. 3.1) und kénnen auf dem Jenkins-Server von den Entwicklern

betrachtet bzw. von dort heruntergeladen werden.
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Abb. 3.1  Automatisch generiertes Postprocessing-Bild fiir die Simulation eines

Conan-Versuchs (integrale Kondensationsrate auf der Wand Uber die Zeit)

Technisch wurde dies umgesetzt, indem die fir das Postprocessing notwendigen Daten
schon wahrend der Laufzeit der Simulation durch sogenannte ,Function Objects” ermit-
telt und abgespeichert werden. Diese Daten werden dann in einem Python-Notebook
eingelesen und visualisiert. Wie in Abb. 3.2 demonstriert, kdnnen damit Grafiken erstellt

werden, in denen eine Bewertung der Ergebnisse gegenuber Grenzkurven enthalten ist.

In einer zweiten Simulation wird die Diffusion von zwei Gaskomponenten ineinander be-
rechnet, ausgehend von einem Volumen, in dem die beiden Gase zu Beginn der Simu-
lation rdumlich getrennt sind. Dieses System hat eine analytische Lésung, mit der die

Simulationsergebnisse verglichen werden kdnnen.

Fur dieses Beispiel wurden auch automatisierte Tests implementiert. Dazu werden wie-
der Daten wahrend der Simulation abgespeichert, z. B. die Konzentration der einzelnen
Gaskomponenten an ausgewahlten Orten. Die vorhandenen Python-Testskripte flr
ATHLET /HER 18/ wurden als Basis verwendet, um auch die Ergebnisdateien von
OpenFOAM automatisch zu verarbeiten und mit vorgegebenen Grenzkurven zu verglei-

chen.
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Abb. 3.2 Beispiel fur automatisierten Vergleich eines OpenFOAM-Ergebnisses mit
vorgegebenen Grenzkurven (Konzentration von Wasserdampf Uber die

Zeit an einem vorgegebenen Ort)

In Abb. 3.2 wird die Wasserdampfkonzentration an einem vorgegebenen Ort Uber die
Zeit mit einer oberen und unteren Grenzkurve verglichen. Die Grenzkurven wurden mit
Hilfe der analytischen Lésung fur 5 Zeitpunkte ermittelt. Zwischen diesen Zeitpunkten
werden die Grenzkurven linear approximiert. Wie in Abb. 3.2 zu sehen ist, verlaufen die
Ergebnisse von OpenFOAM immer unterhalb der oberen Grenzkurve. Die untere Grenz-
kurve wird aber zwischen den ersten beiden Stitzstellen verletzt. Dies ist bedingt durch
eine zu niedrige zeitliche Auflésung der Grenzkurve. Die Verletzung der Grenzkurve
kdénnte vermieden werden, indem die zeitliche Auflésung fiir die Stitzstellen der Grenz-
kurve erhoht wiirden. Das Beispiel ist hier aber abgebildet, um zu demonstrieren, welche
Information die Entwickler im Falle von Grenzkurvenverletzungen erhalten. In der Grafik
werden automatisch alle Segmente einer Grenzkurve markiert, fur die eine Verletzung
detektiert wurde. AuRerdem werden am Ende aller Testlaufe die Ergebnisse der Tests
zusammengefasst. Tritt mindestens ein Testfehler auf, so wird der gesamte Jenkinslauf
als instabil bewertet. Ziel der Entwicklung muss es deshalb sein, dass alle Testfehler

beseitigt werden und sich die Builds in einem ,stabilen® Zustand befinden.

Im Rahmen dieses Projekts wurde Infrastruktur geschaffen, um automatisiert regelma-

Rige Regressionstests sowie Verifikation- und Validierungsrechnungen durchzuflihren.
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Es wird zukinftig Aufgabe der Modellentwickler sein, zusammen mit dem Source-Code
ihrer Implementierung Datensatze fur diese Rechnungen sowie Vergleichswerte fur
Grenzkurven zu liefern. Dadurch wird es moglich sein, z. B. schnell Inkompatibilitaten
mit neuen Versionen von OpenFOAM oder beim Zusammenspiel verschiedener Modelle

zu detektieren.

3.24 Erganzung der Codeversion je nach Entwicklungs- und Validierungs-
fortschritt um relevante Modelle

Wie in 3.2.2 beschrieben, erfolgt die Implementierung der Modelle mit Hilfe des Versi-
onsverwaltungssystems git. Die Aufnahme von neuen oder erweiterten Modellen in die
offiziell qualitdtsgesicherte Version erfolgt durch eine Ubernahme dieser Modelle aus
den jeweiligen Entwicklungszweigen in einen speziellen Releasebranch. Dies istim Rah-
men dieses Projekts mehrfach, z. B. nach Abschluss der Implementierung des Wand-

und des Volumenkondensationsmodells geschehen.

3.2.5 Anwendungssupport sowie Bearbeitung von Service Requests von
den Partnern des CFD-Verbundes

In den Jahren 2018/2019 fand ein Austausch zwischen dem FZJ und der GRS statt, in
dessen Rahmen die Modellierung und Implementierung der Diffusion von Gaskompo-
nenten und den dadurch notwendigen Korrekturen der Energiegleichung diskutiert wur-
den (siehe Kapitel 2.2.2). Infolge der zuvor angesprochenen Verzégerungen bei der Her-
stellung der rechtlichen Rahmenbedingungen konnte der Anwendungssupport nur in

einem sehr begrenzten Umfang durchgefuihrt werden.

3.2.6 Organisation von (halb)jahrlichen CFD-Verbundmeetings, Organisa-
tion des Erfahrungsriickflusses

In allen Jahren, wahrend das Projekt lief, fanden die CFD-Verbundmeetings entweder in
Garching bzw. wegen der Beschrankungen wahrend der COVID-19-Pandemie online
statt. Die GRS prasentierte dabei den jeweils aktuellen Stand der Koordinierungsarbei-
ten, die im Rahmen dieses Projekts durchgefihrt wurden /ALE 20/, /HER 18/, /HER 19/,
IWIE 20/, /ISCH 21b/. Dort wurden auch zwischen Mitarbeitern der verschiedenen Insti-
tutionen die Erfahrungen mit der Implementierung und Anwendung von verschiedenen

Modellen ausgetauscht.
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3.2.7 Plane und Richtlinien

Aufgrund des im Verhaltnis zu anderen Softwareprojekten der GRS sehr kleinen Um-
fangs der Softwareentwicklungsarbeiten auf Basis von OpenFOAM, des nicht absehba-
ren Einsatzes der Entwicklungen in Aufsichts- oder Genehmigungsverfahren und des
wahrend des Projekts absehbar nicht stattfindenden Austauschs von Source-Code zwi-
schen den Partnern des CFD-Verbunds wurde die Erstellung der verschiedenen geplan-

ten Plane und Richtlinien, z. B. Programmierrichtline, QS-Plan usw. nicht durchgefiihrt.

Die OpenFOAM-Foundation stellt auf ihrer Website selbst Richtlinien /OPE 16/ fir den
Source-Code zur Verfugung, der von ihr in die Hauptentwicklungsversion ibernommen
werden soll. Diese enthalten nicht nur Hinweise zum ,Schreibstil“ des Source-Codes,
sondern auch Regeln fir die Implementierung von Methoden und Klassen sowie zur
erstellenden Dokumentation. Diese dienten der GRS fir die eigenen Implementierungen
wahrend dieses Projekts. Weiterhin wurden die internen Qualitatsstandards der GRS
/GRS 21/ angewendet.

3.3 Vorschlége fiir die Weiterentwicklung von OpenFOAM im CFD-
Verbund

Die Koordination der Arbeiten des CFD-Verbunds umfasst auch die Identifikation und
Priorisierung von Weiterentwicklungsbedarf an OpenFOAM fur eine Anwendung als Si-
mulationswerkzeug in kerntechnischen Verfahren. Nachdem die vorgesehene Koopera-
tion Uber den Austausch von Quellcode und weiteren Daten mit externen Partnern nicht
wie vorgesehen moglich war, hat die GRS dazu einen technischen Bericht fur das Con-
tainment erstellt und mit den Partnern im CFD-Verbund diskutiert und abgestimmt
/SCH 21a/. Dieser wird durch einen analogen technischen Bericht flir den Reaktorkuhl-
kreislauf erganzt /PAP 21/.

Fur beide Berichte hat die GRS die Ereignislisten fir DWR und SWR aus dem deutschen
kerntechnischen Regelwerk /SIA 15/ dahingehend ausgewertet, flr welche Storfallse-
quenzen CFD-Methoden in einem Nachweisfahren sinnvoll eingesetzt werden kdnnen.
Stellungnahmen der RSK zu Containment-relevanten Fragestellungen wurden berick-
sichtigt. Dies wurde erganzt um weitergehende Uberlegungen vor dem Hintergrund mo-
derner Reaktorkonzepte mit passiven Sicherheitssystemen sowie um relevante Frage-
stellungen fir Unfallszenarien. Daraus wurden von der GRS Themen, relevante

Phanomene und Priorisierungen flr das Containment und den Kuihlkreislauf abgeleitet.
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Details kdnnen /SCH 21a/ und /PAP 21/ entnommen werden. Im folgenden Abschnitt
wird kurz die tabellarische Darstellung der Ergebnisse aus den beiden technischen Be-

richten prasentiert.

3.31 Priorisierung fiir das Containment

Die folgende Tabelle zeigt eine Priorisierung von Themen und Phanomenen, fur die aus
Sicht der GRS OpenFOAM im Rahmen der nuklearen Sicherheitsforschung fir den Con-
tainmentbereich von Leichtwasserreaktoren qualifiziert werden sollte. Fir andere Anla-

gentypen musste die Priorisierung entsprechend angepasst werden.

Tab. 3.1 Priorisierung von Themen und relevanten Phanomenen fir das Contain-

ment
Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phanomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Turbulenter Warme- Hoch

und Stofftransport

Erzwungene Konvek- Niedrig Bereits in vielen CFD-Anwendungs-

tion gebieten umfangreich erforscht

Misch- und freie Kon- Hoch Dominante Strdmungsform nach

vektion Blowdown, eng mit Turbulenzmodel-
lierung verknupft, Interaktion mit pas-
siven Sicherheitssystemen

Mehrkomponenten- Niedrig Weitgehend seit OpenFOAM-8 ge-

gasgemische / Stoff- I6st, Modellverbesserungen von un-

daten terschiedlichen Nutzern (FZJ, GRS)
implementiert

Turbulenzmodellie- Hoch Bislang Uberwiegend standard-SST,

rung Einschrankung aufgrund isotroper
Modellierung, Modellverbesserung
insbesondere zur besseren Abbil-
dung freier und Mischkonvektion not-
wendig

Auftriebsturbulenz Hoch Bislang Uberwiegend auf Basis der
Simple Gradient Diffusion Hypothe-
sis, Modellverbesserung notwendig

Wandfunktionen Hoch Modellverbesserung insbesondere im
Hinblick auf Misch- und freie Konvek-
tion notwendig
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Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Bildung und Auflésung Hoch Relevant bzgl. Hz-Risiko, Effizienz

von Leichtgasschich- von passiven Sicherheitssystemen,

ten Ruckkopplung mit Turbulenzmodel-
lierung, Mehrkomponentengemische,
Warmestrahlung, Kondensation, kon-
tinuierliche Validierung erforderlich

Thermische Warme- Hoch Hoch In OpenFOAM-8 implementierte Mo-

strahlung delle benétigen Modellverbesserun-
gen, umfangreiche Arbeiten hierzu
am FZ Jilich (containmentFOAM)

Warmeaustausch Hoch Niedrig multiRegionFramework vorhanden,

Gas / Strukturen Validierung hinsichtlich nicht-konfor-

(CHT) mer Interfaces erforderlich, Modell-
verbesserung erfolgt Giber Wandfunk-
tionen (siehe oben)

Warmetransport inner- Hoch Niedrig Vernetzungsrichtlinien fur Strukturen

halb von Strukturen erforderlich

Wandkondensation Hoch

Berechnung Konden- Hoch In OpenFOAM-8 kein fur Contain-

sationsrate und ment-Anwendungen geeignetes Mo-

desWiederverdamp- dell vorhanden, Modellentwicklungen

fens von Kondensat hierzu in verschiedenen Instituten
(containmentFOAM (FZJ), GRS) die
auf Transportansatz beruhen, Weiter-
entwicklung und Validierung notwen-
dig, diese ist eng mit Weiterentwick-
lung der Wandfunktionen verknUpft

Bildung eines Wasser- Mittel containmentFOAM (FZJ): surface-

films, Ablaufen des Film Framework vorhanden, Test &

Kondensats Validierung, Modellverbesserung in
Hinblick auf Riickkopplung mit ande-
ren Modellen
UniBW: Modellentwicklung zur Be-
schreibung des Ablaufverhaltens von
Flussigkeiten und zum Ablaufverhal-
ten von Aerosolen (OpenFOAM 2.x)

Abwaschen von Spalt- Mittel containmentFOAM: Kopplung mit Ae-

produkten

rosolmodell mit surfaceFilm Frame-
work erforderlich
UniBW: Modellentwicklung vorhan-
den (siehe oben)
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Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Volumenkondensa- Mittel /

tion Niedrig

Berechnung der Kon- Mittel Modellentwicklung in OpenFOAM am

densationsrate und FZJ (containmentFOAM) und GRS

des Verdampfens von Umfangreiche Arbeiten hierzu auch

Tropfchen am IKE Stuttgart (Implementation in
CFX)

Transport der Tropf- Hoch containmentFOAM: einphasiges

chen Drift-Fluss-Modell vorhanden
Diverse Modellerweiterungen ge-
plant/ in Entwicklung
Interaktion mit anderen Modellen
(Aerosol, PAR, Warmestrahlung)

Ablagerung der Tropf- Mittel containmentFOAM: Kopplung mit

chen surfaceFilm-Framework, Validierung
erforderlich

Aerosole und Spalt- Mittel

produkte

Transport, Ablage- Hoch Modellierung und Validierung erfor-

rung, Resuspension derlich
Umfangreiche Arbeiten laufen hierzu
am FZJ (containmentFOAM)

Modellierung der Hoch Modellierung und Validierung erfor-

Nachzerfallswarme derlich

Behandlung von Edel- Niedrig Flexible Abbildung tUber Transport-

gasen gleichung fur passive Skalare
Validierung erforderlich
Modellierung der Nachzerfallsleis-
tung notwendig

Pool Scrubbing (z. B. Hoch Kein Modell vorhanden

bei Abblasen in die

KOKA)

Technische Systeme

PARs Hoch Mittel Modellverbesserung / -erweiterung

abhangig von PAR-Modell
REKODIREKT(FZJ): Interaktion Ne-
bel / Aerosoltransport

GRS-Modell: zusatzlich Erweiterung
auf Rekombination von H2/CO-
Gemische notwendig

156




Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Offnen und Schlielen Hoch Niedrig containmentFOAM: Modell vorhan-

von Strdomungspfaden den, Validierung erforderlich

(z. B: Taren und

Berstscheiben)

Berechnung von Wi- Mittel Niedrig Grundanwendung von CFD, reine

derstandsbeiwerten in Anwendungsaufgabe

Tiaren und Offnungen

Spruhsysteme Mittel Hoch Kein Modell vorhanden, Modellent-
wicklung und Validierung erforderlich

Gebaudekondensato- Mittel Hoch Modellentwicklung und Validierung

ren erforderlich, Arbeiten hierzu am FZJ
und der GRS

Passive Kuhlung bei Mittel / Mittel / Siehe Kondensationsmodellierung /

SMR Konzepten Niedrig Niedrig Gebaudekondensator, Anwendungs-
spezifische Validierung erforderlich

Modellierung der Stro- Mittel / Hoch Zweiphasig, Flashverdampfung,

mung am Leck Niedrig Wechselwirkung mit Kuhlkreislauf er-
forderlich

Modellierung von Re- Mittel Hoch Modellentwicklung und Validierung

aktionskraften erforderlich, Kopplung CSM notwen-
dig

Modellierung der dy- Mittel Hoch Modellentwicklung und Validierung

namischen Aspekte erforderlich, Kopplung CSM notwen-

bei Bruchsticken und dig

schlagenden Leitun-

gen

Modellierung der Iso- Mittel Mittel Modellentwicklung und Vergleich mit

liermaterialfreisetzung vereinfachten Verfahren,
Modellibertrag nach OpenFOAM
notwendig und Validierung

Partikeltransport im Mittel Mittel Modellentwicklung und Validierung

Sumpf (Sump Clog-
ging)

(bereits umfangreiche Arbeiten
hierzu am FZ Dresden-Rossendorf)
Modellibertrag nach OpenFOAM
und Validierung notwendig
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Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Wasserpools

Strémung und Tempe- Mittel Hoch Simulation der Strémung und Tem-

raturverteilung in Was- peraturverteilung in Wasserpools

serpools (passive ~Stand-Alone* mit OpenFOAM-RCS

Warmeabfuhr, Con- mdglich

tainmentsumpf) Kopplung mit ,Referenzsolver Con-
tainment” notwendig zur Simulation
von z. B. Containmentsumpf wah-
rend Gasverteilungssimulation
Bei komplexen Geometrien / langen
Transienten vermutlich Modellverein-
fachungen notwendig, um Rechen-
zeit praktikabel zu halten

Berechnung der zeit- Mittel / Hoch Modellierung und Validierung erfor-

abhangigen Wasser- Niedrig derlich (siehe oben)

standshéhe

Verdampfung, Sieden Mittel Hoch Modellierung und Validierung erfor-

in Pools und Siimpfen derlich (siehe oben)

H2-Verbrennung

Langsame und Hoch Hoch Modellierung und Validierung erfor-

schnelle Flammenaus- derlich

breitung, DDT, Deto- TU Miinchen entwickelt hierzu

nation ddtHyCoCentralFoam als Analyse-
werkzeug fur reaktorsicherheitsrele-
vante Verbrennungsphanomene, Zu-
sammenarbeit mit UniBW

H2/CO-Verbrennung Mittel Hoch Modellerweiterung und Validierung
erforderlich, hierzu Arbeiten im Rah-
men von ddtHyCoCentralFoam-Ent-
wicklung

Kopplung CFD / CSM Mittel Hoch Modellentwicklung und Validierung

(Integritat von Struktu- erforderlich

ren bei schneller Ver- Arbeiten hierzu bei der GRS

brennung / Detona-

tion)

Brand Mittel Mittel Arbeiten hierzu an der Universitat

Magdeburg, Validierung und méglich-
erweise auch Modellentwicklung not-
wendig, Kabelbrandprodukte relevant
zur Bewertung der PAR-Wirksamkeit,
Aerosoltransport bzw. Verbrennungs-
lasten
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Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Modellierung Mittel / Kein Modell vorhanden, grundle-

Schmelze Niedrig gende Modellentwicklung und Vali-
dierung erforderlich

RDB Aufienkihlung Hoch Detaillierte Abbildung von Siedevor-
gangen erforderlich — Wechselwir-
kung mit OpenFOAM-RCS

Schmelzeeinwirkung Hoch Kein Modell vorhanden, grundle-

auf Containmentstruk- gende Modellentwicklung und Vali-

turen dierung erforderlich

Modellierung Schmel- Hoch Kein Modell vorhanden, grundle-

zeausbreitung gende Modellentwicklung und Vali-
dierung erforderlich

Dampfexplosion / Mittel / Hoch | Umfangreiche Arbeiten hierzu an der

Fuel-Coolant-Interac- Universitat Stuttgart vorhanden, evtl.

tion Anbindung / Ubertrag an OpenFOAM
(Abstimmung mit IKE empfohlen)

Warmeabfuhr aus Niedrig Niedrig Validierung erforderlich, evtl. Wech-

Zwischenlagern und selwirkung mit Turbulenzmodellie-

Castor-Behaltern rung / Schichtenbildung

Leck am Transport- Mittel / Mittel Validierung notwendig, geeignete

behalter Niedrig Versuche benétigt. Gegebenen-

falls Modellanpassung / -erweite-
rung notwendig

Modellierung Gas-
phase (siehe Turbu-
lenter Gastransport

Modellentwicklung analog zu Stro-
mung / Aerosoltransport im SB, an-
wendungsorientierte Validierung / Er-
probung erforderlich

Partikeltransport,
Wechselwirkung Gas-
phase / Partikel

Modellentwicklung analog zu Stro-
mung / Aerosoltransport im SB, an-
wendungsorientierte Validierung / Er-
probung erforderlich

Gegebenenfalls ergibt sich aufgrund
der hohen Partikelbeladung zusatzli-
cher Entwicklungsbedarf

Wechselwirkung Parti-
kel / Partikel (StoRe,
Anderung der Partikel-
klasse)

Modellentwicklung analog zu Stro-
mung / Aerosoltransport im SB, an-
wendungsorientierte Validierung / Er-
probung erforderlich

Gegebenenfalls ergibt sich aufgrund
der hohen Partikelbeladung zusatzli-
cher Entwicklungsbedarf
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Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung

Bestimmung geeigne- Validierung notwendig, geeignete

ter Start und Randbe- Versuche bendtigt

dingungen (Tempera-

tur, Anzahl und Gréf3e

der Partikel, ...)

Siedewasserreakto- Hoch Hoch Modellentwicklung analog zu Stro-

ren mung / Aerosoltransport im SB
Anwendungsorientierte Validie-
rung / Erprobung erforderlich
Modellierung von fiir SWR typi-
schen Systemen (KOKA) notwen-
dig

KOKA: Modellierung Hoch Modellentwicklung und Validierung

von Chugging erforderlich, evtl. Modellierung mit O-
penFOAM-RCS

KOKA: Modellierung Hoch Modellentwicklung und Validierung

von Direct-Contact- erforderlich, evtl. Modellierung mit O-

Condensation penFOAM-RCS

LP-CFD Kopplung Hoch

Ruckschlisse Nodali- Hoch Erste Ansatze aus C2C-Projekt

sierung fur LP (COCOSYS-CFX) bzw. an der TUM
vorhanden

Absicherung empiri-

sche Parameter (Ska-

lierbarkeit, Druckver-

luste, ...)

Framework

Unsicherheits- und Hoch Hoch Grundlegende Arbeiten in UQ4CFD-

Sensitivitdtsanalyse Projekt
Generalisierung, Integration in Vali-
dierungsarbeiten und weitere Ent-
wicklung hinsichtlich Rechenzeiteffi-
zienz erforderlich

Pre-Processing Mittel Hoch Erforderlich zur Vermeidung / Mini-

mierung von Nutzerfehlern bzw. zur
effizienten Nutzung des Programms

containmentFOAM: Java-basiertes
Framework in Entwicklung
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Themen und Sicher- Bedarf fiir Anmerkung
relevante heitstech- | Modellent-
Phdnomene nische Re- | wicklung
levanz und Validie-
rung
Solveruberwachung Hoch Hoch Erforderlich zur frihzeitigen Identifi-
kation von potenziellen Fehlern in der
Simulation bzw. Bewertung der Kon-
vergenz der Simulation
containmentFOAM: Java-basierter
Monitor in Entwicklung
Post-Processing Hoch Niedrig Umfangreiche Moéglichkeiten mit pa-
raView gegeben
Zusammenstellen von gangigen
FunctionObjects (z. B. Wandwarme-
bilanz) oder Auswertungsskripten
(z. B. Massenbilanz, Zundfahigkeit
etc.) sinnvoll
3.3.2 Priorisierung fur den Kiihlkreislauf

Tab. 3.2 zeigt eine Priorisierung einphasiger und zweiphasiger Themen und Phano-

mene, fur die aus Perspektive der GRS OpenFOAM im Rahmen der nuklearen Sicher-

heitsforschung qualifiziert werden soll.

Tab. 3.3 stellt die notwendigen CFD-

Modelle/-Methoden zu den relevanten Phanomenen sowie ihre Priorisierung dar. Die

Simulation einiger davon erfordert die Kopplung von OpenFOAM mit weiteren Rechen-

programmen, wie z. B. System-, Neutronenkinetik oder CSM-Codes. Tab. 3.4 zeigt ihre

Einsatzbereiche sowie eine Priorisierung der Kopplungsarten.

Tab. 3.2 Themen und Phanomene, flir die im Rahmen der nuklearen Sicherheitsfor-

schung OpenFOAM qualifiziert werden soll, und ihre Priorisierung fur den

Kihlkreislauf

Thema und relevante Phdanomene Prioritat Bemerkung
Ein- und Zweiphasenstromung im RDB
Dichte-getriebene Strdomungen — Vermi- Entwicklungs- und Validierungsbe-
schung (Borvermischung, Zuschalten aus- H darf, hohe Relevanz der Phano-
gekihlter Stréange) mene (Naturumlauf)
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Thema und relevante Phanomene

Prioritat

Bemerkung

Turbulenzmodelle

Implementierung von neuen Model-
len (winschenswert ist das Rey-
noldsspannungsmodell (RSM), da-
bei Implementierung der Transport-
gleichungen mit Diskretisierung

2. Ordnung, anspruchsvolle Auf-
gabe), + Implementierung von ,au-
tomatischen“ Wandfunktionen), Va-
lidierung

Einfluss variabler Stoffwerte
(Dichte) auf die Turbulenz

Aktualisierung und Validierung,
Buoyancy-Production- und Dissipa-
tion-Terme

Ein- und Zweiphasenstromung im Reaktor-
kern

Komplexe 3D-Strémungen (Ab-
standshalter, Queraustausch, Ein-
engungen durch Aufquellen von
Pellets, Blockierungen, Ablage-
rungen)

Validierungsbedarf, leider ist bei
Wirbelviskositatsmodellen kein Mo-
dell (K-eps, K-om, SST usw.) deut-
lich besser als die anderen, aber
alle nicht zuverlassig genug, daher
langfristig: RSM

Blasenstromungen bei hoher Tur-
bulenz und Scherung

Entwicklungs- und
Validierungsbedarf

Wandsieden — kritischer War-
mestrom; CHF & CHT

Entwicklungs- und
Validierungsbedarf

Dryout — Wandfilm + Trépfchen

Post-Dryout (PDO) Warmetber-
tragung und Wiederbenetzung

Entwicklungs- und
Validierungsbedarf. PDO-Warme-
Ubergang tritt bei einigen Transien-
ten wie LOCA auf. Die Beschrei-
bung des Hullrohr-Temperatur-
verlaufs wahrend des PDO-
Vorgangs ist wichtig fur die Beurtei-
lung des Schadigungsgrads des
Hullrohres.

Kondensation

Warmeubergang unter Kondensa-
tion mit nicht-kondensierbaren
(NC) Gasen

Hohe Relevanz bei Zweiphasen-
strdomungen, Entwicklung und Vali-
dierung.

CFD konnte einen grofsen Parame-
terbereich abdecken, das Verstand-
nis des Warmeubergangsprozes-
ses mit Phasenibergang
verbessert und numerische Daten-
basis fur die Weiterentwicklung von
Modellen liefert.

FSI: BE-Biegung

Eher niedrige Prioritat, PreCICE fur
die Kopplung mit CSM

FSI: Strdomungsinduzierte Schwin-
gungen

Gehort zu FSI, Grid-to-Rod-Fretting
wichtig fur die RS, PreCICE flr die
Kopplung mit CSM
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Thema und relevante Phdnomene Prioritat Bemerkung
Ein- und Zweiphasenstrémung im unteren H Stréomungsverteilung am Kernein-
und oberen Plenum lass wichtig fur die NK
L . Strédmungsverteilung am Kernein-
KihImittelvermischung lass wichtig fiir die NK
Reflooding M
Phasenibergang
Dampffilm an der Wand
Isoliermaterialmaterialtransport und -abla-
gerung (im Not- und Nachkihlsystem sowie N
dem Kern)
. Ablagerung der Fasern im Sumpf,
Transport von Partikeln (Fasern) Laplace-Framework in OpenFOAM
Ein- und Zweiphasenstromung im Pri-
markreis
Relevanz: Die kalte Einspeisung
kann zu Materialspannungen
und -beschadigungen fihren ist
ahnlich wie: Vermischung im T-
Stlck, dazu umfangreiche Validie-
Thermoshock-Phdnomene bei Notkihlwas- H rungen mit wandaufgeldster, war-
sereinspeisung meleitungs-gekoppelter LES bei
Uni-Stuttgart mit OF vorhanden
(darauf aufbauen!), erfordert Hoch-
leistungsrechner, ist auf niedrige
Reynoldszahlen (ca. 50.000) be-
grenzt
Schichtung und Vermischung
Simulationsversuche zu Drucksto-
Direkte Kontakt-Kondensation Ren und DKK mit OpenFOAM vor-
handen
Temperaturschichtung
: . Kernkuhlung-Beeintrachtigung
Gegenstrombegrenzung im hei’en Strang M (durch CCFL) im Stérfall
CFX-Modell Wintterle vorhanden,
Validierung mit COLLIDER-
i .. . Experiment (TU-Minchen) siehe
Strat|f|2|ert§a Stromunggn/_Stro Studienarbeit Eydner (Uni-Sutt),
mungen mit Morphologieiber- . .
kann als Ausgangspunkt fur Weiter-
gang :
entwicklung verwendet werden
(Modellentwicklung nicht komplett
neu anfangen!)
Strdmungen durch Risse (z. B. Dampfer-
M
zeugerrohre) und Lecks
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Thema und relevante Phdnomene Prioritat Bemerkung
Komplexes Thema, wichtig auch fir
System-Codes zweiphasig: sehr
schwierig, geringe Erfolgsaussich-
ten mit CFD (zweiphasig, kompres-
s N . sibel, instationar, Keimbildung,
ZKxgicf;]Zgu)sstromung (ein- und dinne Grenzschichten evtl. mit Ab-
P 9 I6seblase im Einlaufbereich, hangt
von unbekannter Detailgeometrie
und von Wandrauigkeit ab, wie vali-
dieren ohne detaillierte Messungen
innerhalb des Spalts?)
Flashing im Primarkreislauf M Entwicklungsbedarf
II(Dampfemspelsunq in die Kondensations- N Entwicklungsbedarf
ammer
Strémungen mit Morphologietber-
gang
Direkte Kontaktkondensation
Druckhalter N Komple?(e Prozesse, fir uns aber
- eher uninteressant
Verdampfung/Kondensation
Blasen/Tropfenstrémungen
Genaue Vorhersage des DH-
Druck/Fullstandanderung Fyllstands-wmhtlg, da d!eser als
Eingangssignal fur bestimmte Sys-
teme ist
Direkte Kontaktkondensation
Passive Sicherheitssysteme IZ\;Jkg&ﬂ;;mem'ert Gz ks e
Grole und innovative Wéarmetauscher inkl.
Dampferzeuger, Notkondensator primarsei- H
tig
Kondensation an der Wand und
direkte Kontaktkondensation
Strémungen mit Morphologietber-
gang
Direkte Kontaktkondensation
Sieden in komplexen Geometrien M-H
(z. B. helikale Dampferzeuger)
Einfluss der NC-Gase auf den
Stofftransport
Wasserpools als Warmesenke (z. B. Not-
T H
kondensator sekundarseitig)
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Thema und relevante Phdnomene Prioritat Bemerkung

Turbulenz bei stabiler Schichtung
stark nichtisotrop, ahnliches Prob-

Thermische Stratifizierung im lem im Containment: Auflésung

Pool obenliegender Dichteschichtung,
Empfehlung: Turbulent Scalar-Flux
(TSF)-Modell

Berechnung der treibenden Krafte;
diese sind oft klein, die Turbulenz
spielt eine Rolle, sowohl groRrau-
mige Strukturen als auch diinne
Grenzschichten vorhanden: eher
Forschungsthema, Methode ein-
phasig: Detached-Eddy-Simulation
(DES), Hochleistungsrechner erfor-
derlich

Einphasige und zweiphasige Na-
turkonvektion

Abbildung von WT-Blndeln, Zwei-
phasenstréomung, erfolgverspre-
Direkte Kontaktkondensation chendes Forschungsthema, detail-
lierte Datenbasis zur Validierung
erforderlich

Grolte Geometrien, poréses Me-
dium, nichtisotrop!, Coarse-Mesh-
Brennelement-Lagerbecken M CFD, Vorsicht: bei groben Gittern
ist die Lésung immer gitterabhangig
(fur CFD nicht zu empfehlen)

Strdmungen mit Morphologietber-
gang

Ein- und Zweiphasenstromungen
in Brennelementen / Lagergestel-
len

Tab. 3.3 Phanomene, fur die im Rahmen der nuklearen Sicherheitsforschung Open-

FOAM qualifiziert werden soll, und ihre Priorisierung fur den Kihlkreislauf

Stromungs- und War- | Modelle/An- Entwick- Prioritat Bemerkung
meiibergangsphano- satze lung/
mene im Reaktorkiihl- Validierung

kreislauf

Turbulenzmodellie-
rung, skalenauflo-
sende CFD-
Simulationen

Dichte-getriebene Stro-
I getn Reflux-Condenser-Be-

mungen -

Einphasi d . r:g;ZTIIeXﬁf- EN H trieb, Deborierung,
Inphasige und zwei- triebsn;odell PTS, alle Transienten

{)kr)l:&ge Naturkonvek- mit Naturumlauf, siehe

auch Tabelle 1
Wichtig auch zur Absi-
cherung von System-
Codes
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Stromungs- und War- | Modelle/An- Entwick- Prioritat Bemerkung
meiibergangsphano- sitze lung/
mene im Reaktorkiihl- Validierung
kreislauf
Deborierung, FD-
Leitungsbruch, PTS,
Kiihimittelvermischung Turbulenz- Transienten mit Asym-
und -schichtung modell, Auf- E/NV H metrie, HKMP-Ausfall,
triebsmodell s. Tabelle 1
Fur System Codes im
Detail nicht zuganglich
Erfordert fortschrittli-
che und skalenauflo-
sende Turbulenzmo-
delle, Baffle Jetting,
SGTR, Transienten mit
einer Einspeisung
Tl:;t())léleelrllz_ Abdeckende Bewer-
Impinging Jets Kopplur;g E/NV M tung meist ausrei-
CED-CSM chend, Stand der
Technik fir Turbulenz-
modell: v2-f, Neuent-
wicklung muss zeigen,
dass sie besser ist,
dazu v2-f-Implementie-
rung notwendig
Modelle zur
Zweioh - Beschrei-
weiphasenstrémung bung der
Zwischen-
Kondensation phasen- H R_eflux-ConQenser—Be—
krifte. neue trl_eb, Deborlerupg,
Zweiphasen— Mltte—Loop—Betrleb,
e
lationsverfah- P ey
ren (VOF mungsinstabilitat im
o Zwei- N SWR, s. Tabelle 1
Kavitation uhsw.), twsl Strémungsinstabilitat
lenzmodell, belm Steden I Benal
. o ern (Geysir-Effekt) im
Flashing rﬁz\éﬁtgﬁ-_ EV N Ansatz modelliert und
schenbha- validiert (_Unl'-Stutt-
DNB und CHF sen- H | 9ar), Keimbildungs-
Warmeiiber- mod_ell grforderllch_, nur
gangsmodell qualitativ .(Mechams-.
Dryout CHF-Modelle H | men) weit von prakti-
und -Krite- scher Anwendung ent-
rien, Mehr- fernt
NC-Gase phasenstro- M-H
mung mit
NC-Gasen
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Stromungs- und War- | Modelle/An- Entwick- Prioritat Bemerkung
meiibergangsphano- sitze lung/
mene im Reaktorkiihl- Validierung
kreislauf
Baffle Jetting, Schwin-
Strémungsinduzierte Methoden gungen im Reaktor-

. : zur Kopplung kern und DE, Schwin-
Schwingungen (ein- und ; EN H . .
zweiphasig) von CFD- mit gungen in axialer und

CSM-Codes Querstrémung, Pre-
CICE-Schnittstelle,
Schwingungen in Be-
haltern, z. B. beim Erd-
Methoden beben, héhere Rele-
Sloshing in Behaltern zur Kopplung EN M vanz fur HLM-
(Erdbeben) von CFD- mit Reaktoren aufgrund
CSM-Codes der héheren Kuhlmit-
teldichte, PreCICE-
Schnittstelle
Tab. 3.4  Priorisierung verschiedener Kopplungsarten, die im Bereich der Reaktorsi-
cherheit eingesetzt werden
Kopplungs- Daten- Einsatzbereich Kommentare Prioritat
art aus-
tausch
ATHLET-OpenFOAM — Kopp-
Simulation von An- | lung bereits flir einphasige und
System Iagentransiepten mehrphasige Strdomungen von H
Code - CFD 1D-3D mit ausgepragten, der GRS realisiert. Weiterent-
lokalen 3D-Stro- wicklungsbedarf fur Zweipha-
mungsphanomenen | senstrémungen; Validierung
notwendig
Detaillierte Simula- | Wichtig fur Transienten mit
tion des Kernver- mehrdimensionalen Stromun-
Neutronenki- h:altens unter Be- gen und Rickkopplung von
netik - CFD 3D-3D rucksichtigung von | der NK. HZDR hat Interesse H
3D-Stromungs- und | an der Entwicklung der Kopp-
Neutronenkinetik- lung OpenFOAM - DYN-3D
phanomenen bekundet
Uni-Stuttgart realisiert den ers-
ten Schritt mit Kopplung nur
mit Warmeleitung in der festen
Struktur, auch mit wandaufge-
o ) I6ster LES. Arbeiten auf EU-
Detaillierte Simula- | Epene (NRG) bereits durchge-
tion von Fluid- fiihrt, s. auch Pressure Fluctu-
CFD - CSM 3D-3D | Struktur-Wechsel- | ztion-Model von NRG zur Be- H
wirkung riicksichtigung von
Fluktuationen in FSI mit
URANS-Simulationen, Ent-
wicklungslinie Extend sollte
FSI-Méglichkeiten haben, je-
doch funktionieren hauptsach-
lich die Tutorials, RUB fuhrt
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Kopplungs- Daten- Einsatzbereich Kommentare Prioritat
art aus-
tausch
FSI-Simulationen mit OF-
Foundation und Calculix: beide
Rechenprogramme mit Pre-
CICE-Schnittstelle gekoppelt,
numerische Schwierigkeiten
vorhanden.
34 Zusammenfassung, Ausblick und Empfehlungen

Die Verzogerungen bei der Herstellung der rechtlichen Rahmenbedingungen flir eine
Kooperation mit externen Partnern zur Entwicklung der open source software Open-
FOAM verdeutlichen, dass flr solche Vorgange eine griindliche Abklarung mit dem Auf-
traggeber und den madglichen Projektpartnern schon vor Antragsstellung notwendig ist.
Die in diesem Vorhaben erreichten Fortschritte bilden eine belastbare Grundlage dafir,
dass in zuklnftigen Vorhaben eine Kooperation mit deutschen Partnern umgesetzt wer-
den kann. Neben dem Quellcode-Austausch, der durch die Bedingungen der GPL um-
fassend geregelt ist, missen jedoch fir die praktische Arbeit weitere rechtliche Fragen
geklart werden, unter anderem zu Haftungsabgrenzung, Verwertungsrechten und Infor-
mationspflichten. Dies betrifft u. a. Simulationsmodelle, Berichte oder Experimentalda-
ten. Die derzeitigen Diskussionen mit den Partnern der GRS, auch zu den von HZDR
koordinierten Arbeiten zum Kiihlkreislauf, werden daher weitergeflihrt und abgeschlos-

sen.

Anderseits wurden erfolgreich Erfahrungen und Hinweise zu Implementierungen von O-
penFOAM-Modellen zwischen Experten der GRS wund Experten von CFD-
Verbundpartnern ausgetauscht, ohne dass dafiir der Austausch des eigentlichen
Source-Codes notwendig war (siehe Abschnitt 3.2.5). Dies illustriert das Potenzial, das

mit einer engeren Kooperation erschlossen werden kann.

Insgesamt sind in RS1562 die folgenden wichtigen Fortschritte bezuglich der Koordinie-

rung von OpenFOAM-Arbeiten zum Containment erreicht worden:

e Absicherung der vertraglichen Grundlagen fur eine Kooperation von GRS und
Partnern des deutschen CFD-Verbundes durch Quellcode-Austausch unter der
GPL v3 mit dem BMWi

o Bereitstellung eines GitLab-Servers fiir die Kooperation mit externen Partnern
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o Portierung bestehender OpenFOAM-Solver der GRS auf neue OpenFOAM-Ver-

sionen
o Aufsetzen erster Validierungs- und Verifikationsfalle

e Erarbeitung von Vorschlagen fur die Weiterentwicklung von OpenFOAM flr das
Containment und auch fur den Kihlkreislauf und Abstimmung dieser Positions-

papiere mit den Partnern im CFD-Verbund.

Die im Nachfolgeprojekt geplante Etablierung der Zusammenarbeit iber eine gemein-
same Entwicklungsplattform sollte daher in Zukunft erganzt werden durch den Erfah-
rungsaustausch bei der Implementierung von Modellen. Werden dabei die Basisklassen
der Implementierung, die exakten implementierten Formeln in vollstandiger Form, mog-
liche Erweiterungen oder Abweichungen von den bereits in OpenFOAM vorhandenen
Algorithmen und die Ergebnisse maoglichst einfacher Beispielrechnungen veréffentlicht,
ist es mit relativ wenig Aufwand moglich, diese selbst zu implementieren. Die Weitergabe
von entsprechenden Erfahrungen im Verbund wird allen Partnern zugutekommen. Dar-
Uber hinaus sollte die Ableitung von Entwicklungs- und Validierungsprioritaten auf sons-
tige Leichtwasserreaktorkonzepte, insbesondere SMR-Konzepte, deren Bau in der EU
als mittelfristig realistische Option erscheint, erweitert werden. Weiterhin sollten diese
Berichte regelmaRig an die nationalen und internationalen Fortschritte zu OpenFOAM
(und CFD-Methoden im Allgemeinen) angepasst und Erfahrungen der Kooperations-

partner reflektiert werden.
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4 AP3 Modellentwicklung und Validierung von CFD-Codes
fur die Simulation unfalltypischer Phanomene an Experi-

menten
4.1 AP3.1 Gasverteilung und Schichtungsauflésung
411 Einleitung

Fur den Nachweis der Beherrschung von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter eines DWR
ist u. a. aufzuzeigen, dass die Ansammlung grof3rdumiger brennbarer Gasgemische mit
hoheren H>-Konzentrationen, die bei schneller Deflagration mit Flammbeschleunigung
die Integritat des Sicherheitsbehalter gefdhrden kdnnen, vermieden wird. Von H»-Leicht-
gasschichtungen geht eine deutlich héhere Gefahrdung durch Verbrennungen aus als
von homogen verteiltem H; (der gleichen Masse). Die Zielsetzung der Arbeiten in AP3.1
ist die Validierung des OpenFOAM-Solvers und von ANSYS CFX zu dieser Fragestel-

lung.

Hierbei sollte ein Fokus auf die Simulation von Leichtgasschichtungen gelegt werden,
die durch einen Strahl aufgeldst werden, der vorher auf komplexe Containment-typische
Hindernisse trifft. Dazu wurden die Panda-Experimente H2P1_3 und H2P1_10 nachge-
rechnet. Beim THAI-Experiment TH-32 erfolgte die Schichtungsauflésung durch freie
Konvektion, die durch Heizen bzw. Klhlen der Behalterwande erzeugt wurde. Weiterhin
wurde noch der Vorversuch H2P1_0 zur Modelloptimierung genutzt. Die Ergebnisse der

GRS-Arbeiten zu diesen Experimenten werden im Folgenden erlautert.

41.2 Untersuchung zur Modellierung des Einlassrohres anhand des Ver-
suchs H2P1_0

41.21 Einleitung

Der Versuch HP1-6 aus dem HYMERES-Versuchsprogramm wurde im Rahmen des
Projekts RS1526 /SCH 17/ simuliert. Dabei hat sich gezeigt, dass die Simulationsergeb-
nisse sensitiv auf die Simulation des Einlassrohres sind. Insbesondere die Berticksichti-
gung der Rohrkrimmung hatte einen nicht zu vernachlassigenden Einfluss auf die Si-
mulationsergebnisse, z. B. auf die Geschwindigkeitsverteilung am Rohrauslass und
hinter dem Hindernis, und auch die Erosionsgeschwindigkeit der Heliumschichtung. Da

bei HP1-6 die Strémungsgeschwindigkeit am Rohrende nicht gemessen wurde, konnte
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nicht abschlielRend geklart werden, ob die Annahme eines symmetrischen Geschwindig-
keitsprofils gerechtfertigt ist und wie weit die berechneten Stromungsgeschwindigkeiten
mit denen im Experiment Ubereinstimmen. Im Versuch H2P1_3 wird dieselbe Einspei-
segeometrie wie in HP1-6 verwendet. In einem Vorversuch H2P1_0 /PAR 18a/ wurde
die Geschwindigkeit am Rohraustritt gemessen. Anhand eines Einspeisemassenstroms
von ca. 30 g/s soll die Modellierung der Dampfeinspeisung untersucht werden, da dieser
Massenstrom dem beim Versuch H2P1_3 entspricht (Abb. 4.1). Sowohl bei H2P1_0 als
auch bei H2P1_3 wurde die Verbindung zum 2. Behalter abgesperrt, so dass nur der

Behalter DW1 am Versuch teilnimmt.

41.2.2 Simulationsparameter und verwendete Modelle

In den hier vorgestellten Simulationen werden Wasserdampf und Helium als ideale Gase
simuliert. Der Diffusionskoeffizient flr Helium wird mit der Fuller-Korrelation berechnet.
Da der Fokus der Simulationen auf dem Strémungsprofil am Ende des Einspeiserohres
lag (4,1 m Héhe, 10 cm Uber Rohrende), wurden die Behalterwande nicht als Festkorper
simuliert, sondern es wurden adiabate Randbedingungen angenommen, da die Behal-
terwande zu Beginn der Messungen schon aufgeheizt sind. Warmestrahlung wird mit
dem Discrete-Transfer-Modell simuliert. Es wurden transiente Simulationen durchge-
fuhrt. Da die Einspeisebedingungen im betrachteten Zeitabschnitt (t > 5000 s) konstant
waren (30 g/s, 142 °C), stellt sich nach wenigen Sekunden ein zeitlich nahezu konstan-
tes Geschwindigkeitsprofil in 4,041 m Hohe ein. In einigen Fallen wurde die transiente
Simulation Uber mehrere 100 s fortgefuhrt, die in etwa dem Zeitabschnitt im Experiment
entsprechen. Ein Vergleich der Strémungsgeschwindigkeiten fir unterschiedliche Zeit-
punkte zeigt keine signifikanten Unterschiede. Lediglich in den Randbereichen des Jets
sind kleine Unterschiede zu erkennen (Abb. 4.2). Deshalb wurden rechenzeitintensive
Simulationen (insbesondere bei der Wahl kleiner Zeitschritte), nur flr einen kurzen Zeit-
abschnitt durchgefiihrt. Standardmafig wird das SST-Turbulenzmodell verwendet, die
beiden Terme zur Simulation der auftriebsbedingten Turbulenz (Production and Dissipa-
tion) werden bertcksichtigt. In Abschnitt 4.1.2.5 werden andere Turbulenzmodelle (BSL-
und SSG-Reynolds-Stress-Modell) getestet. Abhangig von der Konvergenz wird ein
adaptiver Zeitschritt verwendet. Nachdem sich das quasistationare Stromungsmuster
eingestellt hat, betragt der Zeitschritt bei Verwendung der Standardmodelle (SST, Stan-
dardgitter, RMS-Residuum) etwa 0,1 s was zu einer maximalen Courant-Zahl von 86
fuhrt. Soweit nichts anderes angegeben, wird als Konvergenzkriterium RMS-
Residuum < 1,0e-4 verwendet (Standardwert in CFX).
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Abb. 4.1

Geometrie beim H2P1_TE-Experiment bei Annahme eines geraden (links)

und eines gekrimmten Einlassrohres (rechts)

Blau: Prallplatte (d = 40 cm); rot: Einlassrandbedingung; griin: Auslassrandbedingung. Gelbe

Linie: Position, an der Vertikalgeschwindigkeit verglichen wird.
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Abb. 4.2

Geschwindigkeitsprofil bei geradem Rohr zu unterschiedlichen Zeitpunkten
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41.2.3 CFD-Gitter und Studie zum Einfluss der Gitterfeinheit

Da der Fokus bei diesen Simulationen auf dem oberen Bereich des Behalters liegt,
wurde die Geometrie des Auslasses modifiziert. Er wurde auf die Mitte des Behalterbo-
dens verschoben und die GréRe der Offnung wurde erhdht, um die Strémungsgeschwin-
digkeit (maximale Courantzahl) zu verringern. Die Simulationen des Versuch HP1_6 ha-
ben gezeigt, dass bei diesem Experiment die Modellierung des Einspeiserohrs (nur
gerader Teil, einschliellich Rohrkrimmung) einen signifikanten Einfluss hat. Deshalb
werden flr beide Geometrien Simulationen durchgefiihrt — einschlieBlich einer Studie
zum Gittereinfluss. Bei der Simulation mit einem geraden Einlassrohr wird ein komplett
strukturiertes Gitter verwendet (Abb. 4.3). Beim Gitter mit dem gekriimmten Einlassrohr
wird um die Rohrkrimmung herum ein unstrukturiertes Gitter genutzt, im Inneren des
Rohres und in den Ubrigen Raumbereichen wird aber auch hier ein strukturiertes Netz
verwendet (Abb. 4.3). Bei den hier durchgefuhrten Rechnungen ist es das Ziel, die Gas-
stromung am Rohrauslass méglichst genau zu berechnen. Deshalb wird bei der Gitter-
verfeinerung der Fokus auf das Innere des Einlassrohres und auf den Bereich zwischen
Ende des Einlassrohres (h =4 m) und der Prallplatte (h =5 m) gesetzt. In diesem Be-
reich wird das Gitter systematisch verfeinert, die Verfeinerung in den Gbrigen Raumbe-
reichen erfolgt nur soweit wie sich dies durch die Topologie des strukturierten Gitters
ergibt und soweit dies die Gitterqualitat notwendig macht. (Insbesondere sollen zu starke
Sprunge in der Gitterfeinheit vermieden werden). In Tab. 4.1 sind Einzelheiten zu den

verwendeten CFD-Gittern zu finden.

Tab. 4.1 Informationen zu den verwendeten Gittern

Einlassrohr gerade, Standard 39 Mio. Zellen, alle strukturiert

Einlassrohr gerade, fein 8,5 Mio. Zellen, alle strukturiert

Einlassrohr gekrimmt, Standard 5 Mio. Zellen, davon 4,2 Mio. strukturiert
Einlassrohr gekrimmt, fein 11,4 Mio. Zellen davon 10,1 Mio. strukturiert
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Abb. 4.3  Ausschnitt aus CFD-Gitter bei geradem Einlassrohr (links) und gekrimm-

ten Einlassrohr rechts

Es wurden drei unterschiedliche Gitterstudien durchgefuhrt. Zum einen wurde zwischen
der Geometrie ,gerades Rohr“ und ,Rohr einschlieBlich Krimmung“ unterschieden. Fur
die Geometrie ,Rohr einschliellich Krimmung“ wurde neben dem SST-Turbulenzmodell
auch fur das BSL-Reynolds-Stress-Turbulenzmodell eine Gitterstudie durchgefuhrt. Fur
die Geometrie des ,geraden” Rohrs ergibt sich eine gute Ubereinstimmung (Abb. 4.4).
Nur ganz am Rand des Dampfstrahls gibt es Abweichungen. In diesem Bereich sind
aber auch noch zeitliche Fluktuationen zu beobachten (Abb. 4.2). Fur die Geometrie
»Rohr einschliellich Krimmung* gibt es fir beide Turbulenzmodelle noch kleine Abwei-
chungen im Innern des Strahls. (Abb. 4.5, Abb. 4.6). Die Abweichungen sind aber klein
und deutlich geringer als die der anderen Parameter (z. B. Turbulenzmodell). Auch wenn
keine exakt gitterunabhangige Losung gefunden werden konnte, erscheint eine weitere

Gitterverfeinerung als nicht notwendig.
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Abb. 4.6 Einfluss des Turbulenzmodells flr die Geometrie: Rohr einschliellich der

Krimmung

41.24 Einfluss des Zeitschritts bzw. des Konvergenzkriteriums

Fir beide Geometrien wurde der Einfluss des Zeitschritts- bzw. des Konvergenzkriteri-
ums auf das Simulationsergebnis untersucht. Bei den Simulationen wird ein adaptiver
Zeitschritt verwendet. Die GroRRe des Zeitschritts richtet sich nach der Konvergenz der
Lésung. Zudem wurden Simulationen durchgefihrt, bei denen ein maximaler Zeitschritt

von 2 ms bzw. 0,1 ms festgelegt wurde.

Fir die Simulation mit dem Einlassrohr einschlieRlich Krimmung ergibt sich fir das Kon-
vergenzkriterium RMS-Residuum < 1,0e-4 ein Zeitschritt von 0,1 s, sobald sich das Stro-
mungsfeld eingestellt hat. Dies entspricht einer RMS-Courant-Zahl von ca. 54. Falls das
scharfere Konvergenzkriterium MAX-Residuum < 5,0e-4 verwendet wird, liegt der Zeit-
schritt am Ende der Simulation bei 0,025 s — 0,03 s und die RMS-Courant-Zahl bei 15 —
16.

Beim Vergleich der Ergebnisse (Abb. 4.7) dieser beiden Simulationen zeigt sich, dass
bei Verringerung des Zeitschritts / Wahl eines scharferen Konvergenzkriteriums noch
eine signifikante Abweichung beim Stromungsprofil auftritt. Deshalb wurde der maximale
Zeitschritt noch weiter auf 2,0e-3 s bzw. 1,0e-4 s verringert. Dies entspricht einer RMS-

Courant-Zahl von ca. 1 bzw. 0,05 und einer MAX-Courant-Zahl von 10 bzw. 0,5. Diese

177



beiden Rechnungen waren wegen der Vielzahl der bendtigten Zeitschritte sehr rechen-
zeitintensiv. Deshalb war die Simulationszeit nur wenige Sekunden 2,5 s bzw. 8 s), wo-
bei die Simulation mit dem kleinsten Zeitschritt Gber 2 Wochen auf 36 CPUs bendtigt
hat. Um trotzdem schon ein stationares Stromungsfeld zu erhalten, wurde bei der Simu-
lation ein bereits stationares Stromungsfeld aus der Simulation mit einem grof3eren Zeit-

schritt verwendet. Es zeigt sich in beiden Simulationen keine weitere Zeitschrittabhan-
gigkeit mehr.

Fur die Simulation mit ,geradem® Einlassrohr ergibt sich beim Konvergenzkriterium MAX-
Residuum < 5.0e-4 nach Einstellen des Stromungsprofils ein Zeitschritt von 0,064 s, was
einer RMS-Courant-Zahl von ca. 5 und einer MAX-Courant-Zahl von 58,5 entspricht.
Beim Konvergenzkriterium RMS-Residuum < 1,0e-4 wurde am Ende der Simulation ein
Zeitschritt von 0,1 s genutzt, was den Courant-Zahlen 8 bzw. 93 entspricht. Fur den Fall
eines geraden Einlassrohres wurde keine signifikante Abhangigkeit vom verwendeten
Zeitschritt/Konvergenzkriterium festgestellt (Abb. 4.8). Lediglich am duf3ersten Rand des

Strahls sind Abweichungen zu erkennen. In diesem Bereich gibt es aber auch noch zeit-
liche Fluktuationen (Abb. 4.2).
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Abb. 4.7  Einfluss des Konvergenzkriteriums/Zeitschritts auf das Strdmungsprofil am
Rohrauslass bei gekrimmtem Rohr

Die Geschwindigkeiten der Simulation mit den kleineren Zeitschritten (MAX-Residuum ent-
spricht dt ~0,25 s-, dt <2 ms und dt < 0,1 ms) sind nahezu identisch.
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Abb. 4.8 Einfluss des Konvergenzkriteriums/Zeitschritts auf das Strémungsprofil am

Rohrauslass
4.1.2.5 Vergleich mit experimentellen Daten

Die Versuche wurden im Rahmen des OECD-NEA Projekts HYMERES-2 durchgefihrt.
Die Versuchsdaten sind nicht frei verfligbar, deshalb kann der Vergleich der Simulati-
onsergebnisse mit den Versuchsdaten nicht frei veroffentlicht werden. Eine detaillierte
Beschreibung der Arbeiten ist in /SCH 22/ zu finden. Dieser Bericht kann auf Anfrage

nationalen Partnern zur Verfigung gestellt werden.

4.1.2.6 Zusammenfassung

Das Stromungsprofil am Rohrauslass wurde beim Vorversuch H2P1_0 mit einer PIV-
Messung untersucht. Fir eine Einspeiserate von 30 g/s wurden CFX-Simulationen
durchgefuhrt. Ziel der Simulationen war ein Vergleich der Stromungsgeschwindigkeiten
am Rohrauslass. Deshalb war es ausreichend, einen kurzen Zeitabschnitt zu simulieren,
bis sich im Einlassrohr ein quasistationares Strémungsprofil eingestellt hatte. In Para-
meterstudien wurde der Einfluss der Rohrgeometrie (Rohr einschliellich Krimmung
oder nur gerader Teil) und der Einfluss des Turbulenzmodells (SST-2-Gleichungsmodell
oder BSL-Reynolds-Stress Modell) untersucht. Es zeigt sich, dass bei keiner Simulation
das Stromungsprofil exakt getroffen werden konnte. Die geringste Abweichung ergab
sich beim BSL-Modell bei Berlicksichtigung der vollen Rohrgeometrie. Bei dieser Kom-

bination konnte eine insgesamt gute Ubereinstimmung erzielt werden. Bei voller

179



Rohrgeometrie berechnet das SST-Modell dagegen ein deutlich zu asymmetrisches
Rohrprofil. Bei Verwendung der geraden Rohrgeometrie wird das Strémungsprofil ndhe-
rungsweise getroffen. Die maximale Stromungsgeschwindigkeit im Zentrum des Strahls
wird etwas Uberschatzt. Bei dieser Geometrie liefern beide Turbulenzmodelle sehr ahn-
liche Modelle. Bei Verwendung des SST-Modells sollte deshalb zuklnftig nur der gerade
Teil des Rohres simuliert werden. Soll die Rohrkrimmung berlcksichtigt werden, wird
zuklnftig vorzugsweise das BSL-Reynolds-Stress-Modell verwendet. Das SSG-
Reynolds-Stress-Modell scheint flr die hier vorliegenden Problemstellungen deutlich in-

stabiler und wird deshalb bis auf Weiteres nicht mehr verwendet.

41.3 Panda-Test H2P1_3 CFD-Simulation mit OpenFOAM und Vergleich
mit CFX-Ergebnissen

4.1.31 Einleitung

Das H2P1_3-Experiment wurde an der Panda-Versuchsanlage durchgefiihrt. Es unter-
sucht die Erosion einer stabilen Heliumschicht durch einen vertikalen Dampfstrahl
/PAR 18b/. Dieser trifft auf eine horizontale Platte, bevor er die Heliumschicht erreicht.
Der Versuch wurden im Rahmen des OECD-NEA Projekts HYMERES-2 durchgefihrt
dessen Versuchsdaten vertraulich sind. Deshalb kann der detaillierte Vergleich der Si-
mulationsergebnisse mit den Versuchsdaten nicht frei verdffentlicht werden. Eine detail-
lierte Beschreibung der Arbeiten ist in /SCH 22/ zu finden. Dieser Bericht kann auf An-

frage nationalen Partnern zur Verfugung gestellt werden.

4.1.3.2 Zusammenfassung der Ergebnisse

Der Versuch H2P1_3 wurde mit CFX und mit OpenFOAM nachgerechnet. Dabei wurde
die Warmestrahlungsmodellierung (Strahlungsmodell, Absorptionskonstante von
Dampf) variiert. Es zeigt sich ein signifikanter Einfluss des Warmestrahlungsmodells und
auch der Absorptionskonstante von Dampf sowohl auf die Temperaturverteilung als

auch auf die Erosionsgeschwindigkeit der Heliumschicht.

Unabhangig von der Strahlungsmodellierung und auch anderer getesteter Modelle wird
die Schichtungsauflésung von allen Simulationen signifikant zu schnell berechnet. Bei
Berechnung der Dampfabsorptionskonstante tUber den mittleren Planckchen Absorpti-

onskoeffizienten wird eine langsamere Schichtungsauflésung berechnet, was besser mit
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dem Experiment Ubereinstimmt. CFX berechnet eine etwas langsamere Schichtungs-

auflésung als OpenFOAM.

Das Temperaturniveau und der qualitative Verlauf wird an den meisten Messpunkten mit
moderaten Abweichungen berechnet, es gibt aber Messtellen in denen im Experiment
ein qualitativ anderer Verlauf beobachtet wird. Grund sind unter anderem unzureichend
bekannte Start- und Randbedingungen (z. B. niedrige Temperaturen bei C24, starke
Kondensation nach Initialisierung mit Startbedingungen). Da unklar ist, inwieweit dies
einen Einfluss auf die Erosionsgeschwindigkeit und die Gasstrémung hat, ist dieser Ver-

such nur bedingt zur Validierung/Auswahl von Modellen geeignet.

Aufgrund des hohen Rechenzeitbedarfs und der Unsicherheiten bei den experimentellen
Start- und Randbedingungen wurde von der Wiederholung der OpenFOAM-Simulatio-
nen mit dem verbesserten OpenFOAM-Solver chtMultiRegionSchmidtfoam und den op-

timierten numerischen Einstellungen abgesehen.

4.1.4 Panda H2P1_10_2

41.41 Versuchsbeschreibung

Die GRS hat sich mit CFX- und OpenFOAM-Simulationen an der blinden und offenen
Phase des HYMERES-2-Benchmarks H2P1_10_2 /PAR 19/ beteiligt. Ziel dieser Arbei-
ten war die Validierung der Gasverteilungsberechnung — insbesondere die Auflésung

von stabilen Leichtgasschichtungen — unter komplexen Strémungsbedingungen.

In diesem Versuch wurde im oberen Bereich des Behalters DW1 der Panda-Versuchs-
anlage eine stabile Heliumschichtung mit 24 vol.-% erzeugt (Abb. 4.9, Abb. 4.10). Der
restliche Behalter wurde mit Dampf gefullt. Die initiale Temperatur lag bei ca. 108 °C.
Das Verbindungsrohr IP war blockiert, aber es fand ein Druckausgleich durch ein schma-
les Verbindungsrohr (1,813 m Hohe) in den Behalter DW2 statt. Im oberen Bereich von
DW2 befand sich ein Ventingventil, durch das der Druck bei ca. 1,3 bar konstant gehal-
ten wurde. Durch einen vertikalen Dampfstrahl mit einem Massenstrom von etwa 30 g/s
wurde die Heliumschicht erodiert. Der Erosionsprozess dauerte im Experiment ca.
1300 s. Als Strdomungshindernis wurde in 5,138 m Hoéhe ein Gitterrost eingebracht. Es
war gegenuber der Horizontalen um 17° gekippt. Der Gitterrost bewirkte unter anderem

eine Ablenkung des Dampfstrahls (Abb. 4.10). An zahlreichen Positionen wurden die
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lokale Gaszusammenstellung und die Temperatur gemessen. Die in der Diskussion der

Ergebnisse verwendeten Messpunkte sind in Abb. 4.13 zu finden.
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Abb. 4.9 Versuchsaufbau und nominale Anfangs- und Randbedingungen /PAR 19/

Abb. 410 Heliumkonzentration (links) und Geschwindigkeit (rechts) in der CFX Simu-

lation nacht=33s
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41.4.2 CFD-Gitter

Den Benchmarkteilnehmern wurde ein vom FZ Julich /KEL 19/ erstelltes CFD-Gitter zur
Verfligung gestellt. Es besteht aus 3,28 Millionen strukturierten Zellen fir den Gasraum.
Der Gitterrost wird im CFD-Gitter detailliert abgebildet, er wird als Solidblock mit 161.000
Elemententen bertcksichtigt. Die AuRenwande werden im Gitter nicht bertcksichtigt,
sondern mit Randbedingungen modelliert. Im Bereich des Dampfstrahles und des Git-
terrosts wurde das Gitter stark verfeinert (siehe Abb. 4.11). Um den Aufwand fir die Git-
tererzeugung in Grenzen zu halten und die Anzahl an Zellen zu verringern, wurde der
Auslass von der Seite nach unten verlegt (siehe Abb. 4.12). Durch die Vergréflierung der
Austrittsflache werden sehr hohe Strémungsgeschwindigkeiten vermieden. Beim Ver-
such H2P1_3 (siehe Abschnitt 4.1.3.1) wurde gezeigt, dass diese Vereinfachung keinen
signifikanten Einfluss auf die Schichtungsauflosung hat. Beim Einlassrohr wurde nur der

gerade Teil berlcksichtigt. Da das CFD-Gitter vorgegeben wurde, wurde auf eine Studie

zum Einfluss des CFD-Gitters verzichtet.

Abb. 411 Verwendetes CFD-Gitter. Links: Langsschnitt, rechts: Bereich des Gitter-
rosts (rot)
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4143 In CFX verwendete Modelle und Randbedingungen

Bei der CFX-Simulation wurden folgende Modelle verwendet. Helium und Dampf wurden
als ideale Gase modelliert. Die Turbulenz wurde mit dem SST-Modell einschlieRlich der
Bouyancy-Terme verwendet. Die Warmestrahlung wurde mit dem P1-Modell simuliert.

Die Absorptionskonstante von Dampf wurde 1 [m™'bar']*Druck gewahit.

Bei der Auswahl der Modelle wurde den Empfehlungen der Benchmarkorganisatoren
gefolgt. Bis auf die Wahl des Warmestrahlungsmodells entsprechen sie den ublicher-
weise in der GRS verwendeten Modellen. An den Behalterwanden wurden die im Ver-
such gemessenen Temperaturen als Randbedingung vorgegeben. Am Einlass wurden
der Massenstrom und die Temperatur zeitabhangig entsprechend den experimentellen

Werten vorgegeben. Am Auslass wurde der zeitabhangige Druck vorgegeben.

4144 In OpenFOAM verwendete Modelle und Randbedingungen

Die bei den OpenFOAM-Simulationen verwendeten Modelle entsprechen im Wesentli-
chen denen der CFX-Simulation. Die Turbulenz wurde ebenfalls mit dem SST-Modell
einschlie8lich der implementierten Terme flr die Bouyancy-Terme modelliert. Es wurde
ebenfalls das P1-Strahlungsmodell mit der Absorptionskonstante von Dampf
1,0 [m'bar'] gewahlt. Die Start- und Randbedingungen entsprechen der Versuchsspe-
zifikation und damit auch der CFX-Simulation. Die ,blinde“ Vorausrechnung des Ver-
suchs erfolgte mit dem von der GRS erstellten Solver chtMultiRegionSchmidtFoamO05.
Bei diesem Solver wird ein ,Work-Around® bei der Simulation der Diffusion verwendet
(siehe Kapitel 2.2.2) bei den numerischen Verfahren wurde der Schwerpunkt auf Stabi-
litdt gelegt. Deshalb wurden oft Verfahren 1. Ordnung verwendet, was zu Lasten der
Genauigkeit geht. In der Nachrechnung des Versuchs wurde der Solver chtMultiRegion-
SchmidtFoam verwendet. Bei ihm wird die Diffusion nach dem Fick‘'schen Diffusionsge-
setz berechnet. Es wurden Uberwiegend numerische Verfahren 2. Ordnung verwendet,

was die numerische Genauigkeit gegenlber der blinden Rechnung erhdht.

4145 Diskussion des Stromungsfeldes

Das Stromungsfeld in der CFX- und den OpenFOAM-Simulationen ist sowohl wahrend
des Erosionsprozesses (Abb. 4.14) als auch nach Schichtungsauflésung (Abb. 4.15)
sehr ahnlich. Der vertikale Dampfstrahl wird durch den gekippten Gitterrost abgelenkt.

In den Simulationen wird zu Beginn ein kleiner Teil des Dampfstrahls am Gitterrost nach
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unten abgelenkt. Mit fortschreitender Erosion der Schichtung wird dieser Effekt schwa-
cher und ist nach Auflésung der Schichtung nicht mehr vorhanden (siehe Abb. 4.15). Der
abgelenkte Dampfstrahl trifft weiter oben auf die Heliumschicht, an der er nach unten

abgelenkt wird. Dabei wird die Heliumschichtung langsam erodiert.

Die Geschwindigkeit des Dampfstrahls und die Ablenkung durch den Gitterrost zeigen
in den Simulationen nur kleine Unterschiede. Lediglich die abwarts gerichtete Strémung
nach Auftreffen des Dampfstrahls auf die Heliumschicht ist bei CFX und OpenFOAM
unterschiedlich. Nach Schichtungsauflésung ist der Ort, an dem der abgelenkte Dampf-
strahl auf die Behalterwand trifft, bei beiden Simulationen fast gleich. Da er aber im Be-
reich einer Kante (Deckelbereich) auftrifft, machen sich auch sehr kleine Unterschiede

signifikant bei der Strahlablenkung bemerkbar, so dass sich hier Unterschiede ergeben.

Abb. 4.14 Temperaturin °C (links) und Geschwindigkeit nach 200 s in der CFX-

(oben) und in der offenen OpenFOAM-Simulation (unten)
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Abb. 415 Temperatur in °C (links) und Geschwindigkeit nach Schichtungsaufldsung
(1600 s bzw. 1300 s) in der CFX- (oben) und in der offenen OpenFOAM-

Simulation (unten)

41.4.6 Vergleich mit experimentellen Daten

4.1.4.6.1 Helium Konzentration

Die Schichtungsauflésung wird von beiden Programmen in guter Ubereinstimmung mit
dem Experiment berechnet (Abb. 4.16, Abb. 4.17). Am obersten Messpunkt A20 erfolgt
die Schichtungsaufldsung im Zeitraum 1150 s — 1330 s, eine genauere Aussage ist auf-
grund der niedrigen Messfrequenz nicht méglich. Allerdings geht die Schichtungsaufl6-
sung mit einem schnellen Temperaturanstieg einher. Der Zeitpunkt des Temperaturan-
stiegs passt zu einem Auflésungszeitpunkt von etwa 1300 s (Abb. 4.20). In CFX erfolgt
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die Schichtungsauflésung nach ca. 1400 s, in der ,blinden“ OpenFOAM-Vorausrech-
nung schon nach etwa 1070 s. Bei der offenen Nachrechnung nach etwa 1130 s. Der
Verlauf der Heliumkonzentration an den beiden obersten Messpunkten A20, B20 unter-
scheidet sich zwischen Simulationen und Experiment etwas. Sowohl OpenFOAM als
auch CFX sagen an den Messstellen eine nahezu konstante Heliumkonzentration bis
zum Zeitpunkt der Schichtungsauflésung voraus. Im Experiment dagegen findet eine
kontinuierliche, geringfligige Verringerung der Heliumkonzentration statt. Die Ursache
hierfir sind vermutlich Strdomungsvorgange in der Heliumschicht. Diese kdénnen ver-

schiedene Ursachen haben:

o Warmetransport durch Warmestrahlung in die Heliumschicht, was zu Dichteun-

terschieden fuhrt.

e Lokal unterschiedliche Temperaturen an den Wanden aufgrund unterschiedlich

guter Isolierung.

e Durch den turbulenten Dampfjet, der auf die Heliumschichtung trifft, wird Stro-

mung/Turbulenz in der Schichtung induziert.

Fir die tieferen Messstellen in der Heliumschicht C20 und D20 wird eine gute Uberein-
stimmung zwischen Simulationen und Experiment erzielt, wobei OpenFOAM bei C20
auch schon eine geringfigig zu schnelle Schichtungsauflésung berechnet (siehe
Abb. 4.17). Die Simulationsergebnisse zwischen ,blinder” und ,offener” Simulationen un-

terscheiden sich hier nur unwesentlich.

Der Punkt H20 liegt unmittelbar unterhalb des Gitterrosts. Bei den Simulationen ist die
Heliumkonzentration an diesem Punkt ungefahr gleich Null, wahrend im Experiment eine

Heliumkonzentration von um die 2 vol.-% gemessen wird (siehe auch 4.1.4.6.2).
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41.4.6.2 Temperatur

Generell wird eine gute Ubereinstimmung fiir die Temperatur bei den Simulationen er-
zielt. Lokal treten aber moderate Abweichungen auf. An den oberen Messtellen (A20,
B22) (siehe Abb. 4.19 und Abb. 4.20) geht im Bereich des Dampfstrahls die Auflésung
der Heliumschicht mit einem schnellen Temperaturanstieg einher, da der Messpunkt
dann in Kontakt mit dem heiRen Dampfstrahl kommt. Dieser Temperaturanstieg kann
zur naheren Bestimmung des Erosionszeitpunkts genutzt werden und er gibt auch Infor-
mationen Uber die Position des Dampfstrahls. Die Temperatur in der Heliumschichtung
vor der Erosion wird von CFX und OpenFOAM richtig vorhergesagt (A20, B20, B22, C20
in Abb. 4.19, Abb. 4.20). Entsprechend den unterschiedlichen Zeitpunkten der Schich-
tungsauflésung wird von den Simulationen der Temperaturanstieg nach Schichtungsauf-
I6sung etwas unterschiedlich vorhergesagt. Bei der CFX-Simulation und der offenen
OpenFOAM-Simulation ist an den Punkten A20 und B22 die maximale Temperatur um
2 — 3 K héher als im Experiment. Bei B20 wird von der offenen OpenFOAM-Simulation
wie im Experiment ein kontinuierlicher Temperaturanstieg berechnet, wahrend bei den

beiden anderen Simulationen ein steiler Temperaturanstieg vorhergesagt wird.

Bei C20, C22, C26 (Abb. 4.20, Abb. 4.21) wird die Temperatur vor Schichtungsauflésung
(t =400 s bis 600 s) in der CFX-Simulation und der blinden OpenFOAM-Simulation ge-

ringfligig Uberschatzt. Die offene OpenFOAM-Simulation zeigt eine sehr gute
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Ubereinstimmung. Sie sagt auch als einzige einen leichten Temperaturanstieg bei C20
im Verlauf der Schichtungserosion vorher. Bei C22 und C26 wird ebenfalls der Verlauf
der Temperatur von dieser Rechnung richtig vorhergesagt, allerdings ist die maximale
Temperatur etwas hoher als im Experiment (2 K — 3 K). Bei C22 und C26 zeigt die CFX-

Simulation dagegen die beste Ubereinstimmung.

An den Messstellen unmittelbar hinter dem Gitter (Abb. 4.22, Abb. 4.23) wird an den
seitlichen Messpunkten (GH19, GH21, GH26) die Hohe der Temperatur mit geringfagi-
gen Abweichungen zum Experiment simuliert. Es fallt allerdings auf, dass im Experiment
die Temperatur zu Beginn konstant bleibt bzw. leicht abfallt, in den Simulationen dage-
gen steigt sie leicht an. Die Tatsache, dass die Temperatur im Experiment zu Beginn
oberhalb des Gitters sich etwas anders verhalt, kann als Indiz gewertet werden, dass im
Bereich des Gitters Abweichungen zur Stromung zum Experiment vorliegen. Hier spielt
sicherlich auch die relativ grobe Gitterauflésung des CFD-Gitters im Bereich des Gitter-
rosts eine Rolle (Abb. 4.11). Diese zeigt sich auch bei detaillierter Betrachtung der Ge-
schwindigkeit in diesem Bereich (Abb. 4.25). Eine weitere Gitterverfeinerung ware si-
cherlich wiinschenswert, war aufgrund des Rechenzeitbedarfs (CFX: ca. 3 Wochen auf
40 CPUs) nicht praktikabel.

In der Behaltermitte (GH20) sagen CFX und die offene OpenFOAM-Simulation eine et-
was zu hohe Temperatur vorher (siehe Abb. 4.22). Die blinde OpenFOAM-Simulation

zeigt hier eine bessere Ubereinstimmung, ist aber tendenziell etwas zu tief.

Am Messpunkt H20 unterhalb des Gitters (siehe Abb. 4.24) wird von allen Simulationen
die Temperatur um 8 K—9 K Uiberschatzt. Hier werden von allen Messstellen die gréfiten
Abweichungen beobachtet. In den Simulationen liegen die Temperaturen nur geringflgig
unterhalb der Einspeisetemperatur (T_inj). Der Messpunkt liegt in den Simulationen im
Zentrum des Dampfstrahls. Die Heliumkonzentration ist in allen Simulationen ~ 0 vol.-%.
Im Experiment dagegen liegt eine etwas héhere Heliumkonzentration von 2 vol.-% vor.
Eine mogliche Erklarung fur die Abweichung ware, dass im Experiment die Position des
Dampfstrahls leicht verschoben ware. Eine Abweichung von wenigen Zentimetern wiirde
ausreichen, damit der Messpunkt nicht mehr im Zentrum des Strahls mit den maximalen

Temperaturen liegt.
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41.4.6.3 Temperatur Gitterrost

In der Mitte des Gitterrosts G3 triff der heilde Dampfstrahl auf das Gitter und erwarmt es
(Temperaturmessstellen siehe Abb. 4.26). Durch die hohe Strémungsgeschwindigkeit
und den Temperaturunterschied kommt es zu einem starken Warmetransfer vom Gas in
den Festkorper. Die CFX-Simulation zeigt eine gute Ubereinstimmung mit dem Experi-
ment am mittleren Messpunkt GR3 (siehe Abb. 4.17). Die offene OpenFOAM-Rechnung
berechnet an diesem Punkt zu Beginn einen zu schnellen Temperaturanstieg. Allerdings
flacht der Anstieg starker als im Experiment ab, so dass am Ende der Simulation die
Abweichung zum Experiment nur noch 0,5 K betragt. Die blinde OpenFOAM-Simulation
unterschatzt dagegen den Temperaturanstieg ab 300 s deutlich und am Ende der Simu-

lation ist die Temperatur des Gitterrosts um etwa 6 K niedriger.

Fur die Messtellen am Rand des Gitterrosts GR1 und GR5 ergeben sich qualitative Un-
terschiede zwischen Simulationen und Experiment (Abb. 4.28). Im Experiment sinkt die
Temperatur des Gitters bis zum Zeitpunkt t = 800 s um knapp 2 K ab und steigt erst nach
1200 s wieder leicht an. Die Ursache flr den Temperaturabfall ist noch nicht im Detail
geklart. Laut Experimentatoren sind Warmeverluste durch die Befestigung des Gitters
als Ursache unwahrscheinlich. Denkbar ist, dass kaltes Gas in diesem Bereich durch
den Gitterrost stromt und dabei die Struktur abkuhlt. Allerdings sind die in diesem Be-
reich gemessen Gastemperaturen nicht kleiner als 106 °C (wobei allerdings nicht sicher-
gestellt wird, dass die minimale Temperatur messtechnisch erfasst wurde, siehe
Abb. 4.29). Ob dieser kleine Temperaturunterschied zur gemessenen Abklhlung aus-
reicht, ist unklar. Zudem liegen bereits nach weniger als 400 s alle gemessenen Gas-
temperaturen im Bereich des Gitters oberhalb der Gitterrosttemperatur bei GR1 bzw.

GR5. Trotzdem fallt die gemessene Temperatur in der Struktur weiter ab.

In den CFX- und OpenFOAM-Simulationen steigt die Temperatur bei GR1 und GR5 an.
Dies entspricht dem berechneten Stromungs- und Temperaturfeld. Grund fir den Tem-
peraturanstieg im Gitter ist der Kontakt mit warmem Gas. So wird insbesondere in der
Anfangsphase ein kleiner Teil des heil3en Dampfstrahls seitlich am Gitter abgelenkt und
kann dabei auch die seitlichen Bereiche des Gitters erwarmen. Auch die Ubrigen umge-
benden Gastemperaturen sind schon nach kurzer Zeit groRer als die initiale Gitterrost-
temperatur (Abb. 4.29). AuRerdem kommt es zusatzlich zur Warmeleitung innerhalb der

Struktur von der heilleren Mitte hin zu den kalteren Randern.
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4.1.4.7 Zusammenfassung

Beim HYMERES2-Versuch H2P1_10_2 wird eine stabile Heliumschicht durch einen ver-
tikalen Dampfstrahl erodiert. Zwischen Einlassrohr und Heliumschicht ist ein schragge-
stellter Gitterrost eingebracht, der den Dampfstrahl ablenkt. Der Versuch wurde mit CFX
und OpenFOAM simuliert. Mit beiden Programmen konnte die Schichtungsauflésung in
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment simuliert werden, wobei OpenFOAM eine
etwas zu schnelle und CFX eine geringfugig zu langsame Erosion vorhersagt. Die im
Versuch vorliegenden Temperaturen konnten bis auf einige lokale Abweichungen eben-
falls gut approximiert werden. Insbesondere im Bereich des Gitters sind bei der Gasstro-
mung und der Temperatur Abweichungen zu sehen. Diese konnen zumindest teilweise
durch die relativ grobe Vernetzung in diesem Bereich erklart werden. Beim Vergleich der
Temperaturen innerhalb des Gitterrosts ergibt sich fur die Messstellen am Rand (GR1
und GRS) eine qualitative Abweichung. Hier ist noch nicht abschlieRend geklart, warum
die Temperatur im Experiment in den ersten 800 s absinkt, wahrend sie in allen Simula-

tionen ansteigt.

Als Fazit kann gezogen werden, dass die Stromung durch einen Gitterrost und die an-
schlieRende Erosion einer stabilen Leichtgasschichtung mit moderaten Abweichungen

bei Gaskonzentration und Temperatur berechnet werden kann. Allerdings muss bei der
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Bertcksichtigung von Gitterrosten in komplexen Geometrien — wie in einem Containment
— eine vereinfachte Modellierung entwickelt werden, da die detaillierte Abbildung der Git-
terroste im CFD-Gitter nicht praktikabel ist. Ein Ansatz hierzu ware die Modellierung des

Gitters als poréses Medium.

4.1.5 Simulation des Versuchs TH32

4.1.51 Einleitung

Auch der THAI-Versuch TH-32 soll im Rahmen des Arbeitspunktes AP3.1 zur Validie-
rung von OpenFOAM-Modellen zur Gasverteilung und Schichtungsauflésung genutzt

werden. Der TH-32-Versuch besteht im Wesentlichen aus drei Phasen:

1. In der ersten Phase wird der THAI-Behalter unter Umgebungsbedingungen
(~23 °C, 1 bar) abgeschlossen. Die beiden unteren Olmantel werden beheizt, der
obere Olmantel gekiihlt (Geometrie sieche Abb. 4.30). Dies erfolgt so lange, bis ein
stationarer Zustand erreicht wird. Die Wandtemperaturen betragen flr die Heizman-
tel 119 °C bzw. 120 °C, der Kihimantel hat eine Temperatur von ca. 42 °C. Das Gas
im Inneren des Behalters wird dabei aufgeheizt und der Druck erhéht sich auf etwa

1,21 bar. Es kommt zur Ausbildung von Naturkonvektionsschleifen.

2. Nach Ausbildung des Gleichgewichtszustands wird in der zweiten Phase Helium
(insgesamt 1,65 kg) durch ein Einspeiserohr in 6,7 m Hohe eingespeist. Die Einspei-
sung dauert 234 s und fuhrt zu einer Ausbildung einer stabilen Heliumschicht mit

einer maximalen Konzentration von ca. 50 vol.-%.

3. In der dritten Phase fiihrt die Naturkonvektion zu einer langsamen Erosion der He-
liumschichtung. Diese ist nach ca. 3650 s vollstandig aufgeldst. Im Behalter werden
an unterschiedlichen Punkten die Temperaturen und die Heliumkonzentration ge-
messen. Die in diesem Bericht relevanten Punkte sind in Abb. 4.30 zu finden. Mit
der Konzentrationsmessung ist ein Massenstrom von 680 I/h verbunden. Dieser
durch die Messung bedingte Massenverlust wird in den Simulationen nicht bertck-

sichtigt.

Weitere Informationen zum Versuch finden sich in /FRE 20/. Die GRS hat sich mit CFX-
und OpenFOAM-Simulationen and der ,blinden® und ,offenen“ Phase des von Becker
Technologies organisierten TH-32-Benchmarks beteiligt. Die durchgefiihrten Rechnun-

gen werden im Folgenden diskutiert.
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Abb. 4.30 Geometrie des THAI-Experimentes TH-32

4.1.5.2 In den Simulationen verwendetes CFD-Gitter

Die CFX- und die OpenFOAM-Simulationen wurden mit dem gleichen CFD-Gitter durch-
gefuhrt. Das standardmaRig verwendete CFD-Gitter besteht fir die Gasdomane aus
1,475 Millionen strukturierten Zellen (Hexaedern). In sensiblen Bereichen wurde das Git-
ter gezielt verfeinert. So wurde in Wandnahe das Gitter verfeinert, um den Warmetrans-
fer zwischen Wanden und Gas hinreichend genau abbilden zu kénnen. Wahrend der
Phase der Schichtungsauflésung liegt der dimensionslose Wandabstand y* (CFX-Sim.)
unter 20 (siehe Abb. 4.33). Der maximale y*-Wert liegt unter 150 (CFX-Sim.). Es tritt
wahrend der Heliumeinspeisung am Mannloch und oberhalb der Heliumeinspeisung auf.
Damit liegt der y*-Wert immer im Gultigkeitsbereich der Wandfunktionen des SST-
Models in CFX.

Die Behalterwande und die Wande wichtiger Strukturen (Innenzylinder, obere Konden-
satrinne) werden als Solid-Blécke ins Gitter integriert. Im standardmaRig verwendeten
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Gitter besteht die Solid-Doméane aus 137.000 Elementen. Die Kuhl-/Heizmantel und die
Isolierung werden nicht simuliert, sondern ihr Effekt wird durch Randbedingungen mo-
delliert.

DCHO90F06
DCH79A11
DTF75A11
DCH71A11
CTF42M00
CTF28M00

Abb. 4.31 Position ausgewahlter Messstellen
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Abb. 4.32 In den Simulationen verwendetes CFD-Gitter
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Abb. 4.33 y* (CFX-Sim.) an den Aulienwanden wahrend Heliumeinspeisung

(t=50 s, links) und wahrend der Auslésung der Heliumschicht (t = 1710 s,
rechts)

4.1.5.3 Modellierung in CFX

Der Versuch wurde mit CFX-19 simuliert. Helium und Luft wurden als ideale Gase mo-
delliert. Die Turbulenz wurde mit dem SST-Modell einschliellich der Buoyancy-Terme
(Production, Dissipation) berechnet. Warmestrahlung wird mit dem Discrete-Transfer-
Modell berlcksichtigt, wobei fur Luft ein kleiner Absorptionskoeffizient von
0,01 [m™/bar]*Druck angenommen wird. Dies berticksichtigt den kleinen Anteil von ab-
sorbierenden Gasen (insbesondere Dampf wegen Luftfeuchtigkeit). Die Diffusions-
konstante Dne von Helium wurde mit der Fuller-Korrelation berechnet
(6.2e-5 m?/s<Dne<7.2e-5 m?/s).

Zentraler Punkt bei der Simulation des TH-32-Experiments ist die Wahl geeigneter Rand-
bedingungen fir die Heizmantel, den Kiihimantel und die unbeheizten Bereiche, bei de-
nen eine ca. 12 cm dicke Isolation aus Mineralwolle und einer 1 mm dicken Aluminium-
folie Warmeverluste ins Gebaude verringert. Die Aufwarmphase wurde mit

unterschiedlichen Ansatzen fir Modellierung der Randbedingungen simuliert.
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Es wurden folgende zwei Ansatze verfolgt:

e Vorgabe der mittleren im Versuch gemessenen Manteltemperatur bzw. Wand-

temperatur als Temperaturrandbedingung.

e Vorgabe eines Warmeubergangskoeffizenten und einer AuRentemperatur, die
die experimentell bestimmte Manteltemperatur bzw. die Temperatur im Gebaude
ist (~23.5 °C).

Mit folgenden Randbedingungen konnten bei den CFX-Simulationen die im Experiment
gemessene Temperaturverteilung und die Warmestrome in die Behalterwande am bes-

ten simuliert werden (siehe Tab. 4.2).

Tab. 4.2 Temperaturrandbedingungen in CFX-Simulation

Flache Temperatur Warmeiibergangskoeffizient
[°C] W/ m2K]
Heizmantel (Unten) 119,5 120
Heizmantel (Mitte) 119,8 120
Kihlmantel (Oben) 42,0 20
Isolierte unbeheizte Vorgabe der gemessenen
Wande Wandtemperatur

4154 Modellierung in OpenFOAM

Fur die OpenFOAM-Rechnung wurde das Standardgitter verwendet, das auch fir die
CFX-Rechnung genutzt wurde (1,6 Mio. Zellen, siehe Abb. 4.30). Das Experiment wurde
mit OpenFOAM 6 berechnet. Dabei wurden Helium und Luft als ideale Gase simuliert.
Die Turbulenz wurde mit dem SST-Turbulenzmodell (inklusive Buoyancy-Terme) be-
rechnet. Thermische Strahlung wurde vernachlassigt (anders als bei CFX). Fir die Dif-
fusion wurde ein konstanter Diffusionskoeffizient von 7.5e-5 m?/s verwendet. Weitere
Details zur OpenFOAM-Rechnung finden sich in Tab. 4.3.

Die in den OpenFOAM-Rechnungen verwendeten Randbedingungen sind in Tab. 4.4
dargestellt. FUr die Warme- und Kuhlmantel wurde jeweils eine Aullentemperatur und
ein Warmeubergangskoeffizient von 100 W/ m? K spezifiziert. Flr die unbeheizten iso-
lierten Wande wurde eine andere Auflentemperatur und ein Warmelibergangskoeffizient

von 2 W/ m2K verwendet. Die initiale Temperatur- und Geschwindigkeitsverteilung
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beim Start der Heliumeinspeisung wurde mit Hilfe einer transienten Rechnung bestimmt.
Dabei wurde aber nicht die komplette Phase 1 berechnet, sondern nur ein kirzerer Ein-

schwing-Zeitraum (2000 s).

Mit OpenFOAM gab es sowohl eine blinde wie auch eine offene Nachrechnung des
TH-32-Experimentes. Diese beiden Rechnungen unterscheiden sich hinsichtlich der Dif-
fusionsmodellierung (blinde Sim. ,Work-Around®, offene Sim. ,Fick’sches Diffusionsge-
setz") und auch hinsichtlich verschiedener numerischer Parameter. Die offene Simula-
tion nutzt genauere Verfahren hoherer Ordnung. Mehr Details dazu finden sich in
Tab. 4.5. Die Start- und Randbedingungen sind aber in blinder und offener OpenFOAM-

Simulation gleich.

Tab. 4.3 Infobox fir den THAI-Versuch TH-32

Experiment THAI TH-32

Phanomene Gasverteilung / Naturkonvektion / Schichtungsbildung und
-auflésung

Materialien Helium, Air

Software / Version OpenFOAM 6

Solver chtMultiRegionSchmidtFoam(05)

Zeitschritte Variabel

Turbulenzmodell buoyantkOmegaSST einschliel3lich Buoyancy-Terme

Strahlungsmodell Ohne

Diffusionsmodell Diff.-Koeff.: 7.5e-5 m?/s

Gittererstellung Pointwise

Elementzahl 1.601.324 (Gas: 1.475.000, Wand: 126.324)

Tab. 4.4 Randbedingungen fur die OpenFOAM-Rechnungen (blind und offen)

Flache Temperatur Warmeibergangskoeffizient
[°C] [W/ m?K]
Heizmantel (Unten) 119,5 100
Heizmantel (Mitte) 119,8 100
Kihlmantel (Oben) 42,0 100
Isolierte unbeheizte Wande 23,0 2
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Tab. 4.5

Vergleich von Parametern bei blinder und offener OpenFOAM-Rechnung

Blind Offen

Solver chtMultiRegionSchmidt- chtMultiRegionSchmidtFoam
Foam05
Diffusion “Work-Around” Fick’sches Diffusionsgesetz
maxCo 20 5
momentumPredictor No Yes
nOuterCorrectors 15 25
nCorrectors 2 3
nNonOrthogo- 1 3
nalCorrectors
ddtSchemes Euler CrankNicolson 0,33
gradSchemes Gauss linear cellLimited Gauss linear 0,5
divSchemes Uberwiegend 1. Ordnung 1. und 2. Ordnung
laplacianSchemes Gauss linear uncorrected Gauss linear limited 1
snGradSchemes uncorrected limited 1
4.1.5.5 Simulation der ersten Phase (Aufheizen)

Die Aufwarmphase wurde nicht explizit mit CFX und OpenFOAM nachgerechnet. Viel-
mehr wurden die experimentellen Mittelwerte (Druck, Temperaturen) als Startwerte flr
eine transiente Simulation ohne Heliumeinspeisung verwendet. So konnten sich nach
einer gewissen Einschwingzeit die Temperaturprofile in den Wanden und die Geschwin-

digkeits- und Temperaturverteilung im Gas herausbilden.

Abb. 4.34 zeigt die Temperaturverteilung der Behélteratmosphare am Ende der Auf-
warmphase, aufgetragen uber der Hohe im Behalter. Die Werte der OpenFOAM-Simu-
lationen wurden jeweils Uber den Zeitbereich von -20 s bis 0 s gemittelt, um Schwankun-
gen auszugeichen. Alle Simulationen berechnen in dem Ubergangsbereich von Heiz-
und Kuhimanteln ausgepragte Peaks, die in den experimentellen Werten nur schwach
zu finden sind. Die beiden OpenFOAM-Simulationen unterschatzen die Temperaturen
im oberen Behalter um einige Grad. Im unteren Bereich passt die offene OpenFOAM-
Simulation am besten zu den experimentellen Ergebnissen. Die Temperaturwerte sollten
aber nicht Uberbewertet werden, da sie (trotz zeitlicher Mittelung) immer noch gewisse

Schwankungen aufweisen.
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Abb. 4.34 Temperaturverteilung am Ende der Aufwarmphase

4.1.5.6 Simulation der zweiten Phase (Heliumeinspeisung)

Abb. 4.35 zeigt einen Vergleich des Heliumprofils am Ende der Einspeisung bei
t = 237 s. Die Simulationswerte sind jeweils Uber den Zeitbereich 230 — 245 s gemittelt,
um Schwankungen auszugleichen. Es zeigt sich, dass bei der blinden CFX-Rechnung
und bei der offenen OpenFOAM-Rechnung die Heliumkonzentration im oberen Behalter
geringfligig Uberschatzt wird. Daflr wird bei den beiden Rechnungen in den unteren Be-
reich nahezu kein Helium transportiert. Im Experiment wird dagegen eine Heliumkon-
zentration von 1 — 2 vol.-% gemessen. Die Starke der Schichtung wird also bei diesen
beiden Simulationen etwas Uberschatzt. Dies fuhrt zu einer tendenziell langeren Erosi-
onszeit als im Experiment gemessen wurde. Bei der blinden OpenFOAM-Rechnung
wurde die Heliumkonzentration im unteren Behalter besser getroffen. Dafir wurde die
maximale Heliumkonzentration im oberen Behélter etwas (ca. 3 vol.-%) unterschatzt.
Dies fuhrt zu einer etwas weniger stabilen Schichtung als im Experiment und in den

beiden anderen Simulationen.
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Abb. 4.35 Vergleich des Heliumprofils am Ende der Einspeisung beit =237 s

4.1.5.7 Simulation der dritten Phase (Schichtungserosion)

In Abb. 4.36 bis Abb. 4.38 ist die Heliumkonzentration in unterschiedlichen Héhen dar-
gestellt. Grundsatzlich passt die berechnete Auflésungszeit der blinden OpenFOAM-
Rechnung (ca. 3250 s) am besten zu der experimentellen Auflésungszeit (ca. 3650 s).
Die blinde CFX-Rechnung Uberschatzt die Aufldsungszeit mit berechneten 7600 s deut-
lich. Die offene OpenFOAM-Rechnung hat prinzipiell eine genauere Diffusions-Berech-
nung, kleinere Zeitschritte und genauere numerische Ansatze, liegt jedoch trotzdem wei-
ter vom Experiment entfernt als die blinde OpenFOAM-Rechnung (Auflésungszeit ca.
5900 s). Daflir hat sich die offene OpenFOAM-Rechnung an die CFX-Rechnung ange-
nahert.

Ein Grund fur den langsameren Schichtungsabbau ist, dass die offene OpenFOAM-
Rechnung und die CFX-Rechnung schon in der Aufbau-Phase eine starkere Schichtung
mit héheren Helium-Konzentrationen in der oberen Schichtung und niedrigeren Helium-
konzentrationen im unteren Teil des Behalters berechnet haben (siehe Abb. 4.35). Wei-
terhin verringern die genaueren numerischen Verfahren in der offenen OpenFOAM-
Rechnung numerische Diffusion. Die unterschiedliche Behandlung der Diffusion und
dem damit verbundenen Energietransport in den beiden OpenFOAM-Solvern (siehe Ab-

schitt 2.2.2.1) kann ebenfalls die Erosionsgeschwindigkeit beeinflussen.
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Weiterhin sind die genauen Randbedingungen (z. B. lokale Temperaturverteilung und
Warmeubergangskoeffizienten and den Heiz-/Kihimanteln) experimentell nur teilweise
bekannt und mit Unsicherheiten behaftet. Sie wurden teilweise nur vereinfacht in den
Rechnungen simuliert (z. B. mittlere Manteltemperatur). Testrechnungen in der blinden
Benchmarkphase mit CFX haben gezeigt, dass der Schichtungsabbau sehr sensitiv auf
diese Randbedingungen reagiert. Die Abweichungen kénnen deshalb teilweise auch auf

Wahl von ungenauen Start- und Randbedingungen zurlickzuflihren sein.

Neben diesen experimentell bedingten Unsicherheiten ist aber davon auszugehen, dass
auch auf Modellierungsseite noch Verbesserungsbedarf besteht. Im Gegensatz zur Si-
mulation erzwungener Konvektion (z. B. H2P1_10) scheint bei der hier vorliegenden Be-
rechnung der Schichtungsauflésung durch freie Konvektion noch Weiterentwicklungsbe-
darf insbesondere bei der Turbulenzmodellierung zu bestehen. Arbeiten am FZ Jilich
haben gezeigt, dass mit dem Wilke-Mischungsmodell, das in containmentFOAM imple-

mentiert wurde, eine bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment erzielt werden
kann.
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Abb. 4.36 Vergleich der Heliumkonzentrationen in 9,0 m Héhe (Messpunkt
DCH90F06)
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Abb. 4.37 Vergleich der Heliumkonzentrationen in 7,9 m Hohe (Messpunkt
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Abb. 4.38 Vergleich der Heliumkonzentrationen in 7,1 m Hohe (Messpunkt
DCH71A11)

In Abb. 4.39 und Abb. 4.40 ist der Temperaturverlauf im oberen Teil des Behalters dar-

gestellt. Grundsatzlich sinken die Temperaturen nach der Heliumeinspeisung im Bereich
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der Schichtung zunachst ab. Wenn sich die Schichtung wieder auflost, steigen die Tem-
peraturen dann wieder sprunghaft an. Die H6he der Temperaturen wird von den Simu-
lationen gut getroffen. Allerdings unterscheidet sich der Zeitpunkt der Schichtungsauflo-
sung deutlich. Hier passt die blinde OpenFOAM-Rechnung wieder am besten zum
Experiment, wahrend die CFX-Rechnung mit der langen Auflésungszeit wieder den
grofiten Unterschied zum Experiment aufweist. In Abb. 4.41 und Abb. 4.42 sind die Tem-
peraturverlaufe im mittleren und unteren Bereich dargestellt. Die beiden OpenFOAM-
Rechnungen passen ganz gut zu den experimentellen Werten. Die CFX-Rechnung tber-
schatzt die experimentellen Werte hingegen leicht, allerdings wird bei dieser Simulation
die Schichtungserosion deutlich langsamer berechnet als im Versuch. Vergleicht man
die Temperaturen nach Schichtungsauflosung miteinander, so erhalt man eine gute

Ubereinstimmung von Experiment und CFX-Simulation.
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Abb. 4.39 Vergleich der Temperaturen in 9,0 m Héhe (Messpunkt DTFO0F06)

215



110

100

90 |
< g0
2
% —Experiment
£
70 _ ;
@ CFX blind
—OpenFOAM blind
60
OpenFOAM offen
50
40
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000
Zeit[s]

Abb. 4.40 Vergleich der Temperaturen in 7,5 m Hohe (Messpunkt DTF75A11)
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Abb. 4.41 Vergleich der Temperaturen in 4,2 m Héhe (Messpunkt CTF42MO00)
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Abb. 4.42 Vergleich der Temperaturen in 2,8 m Hoéhe (Messpunkt CTF28MO00)

4.1.5.8 Zusammenfassung TH-32

Das THAI-Experiment TH-32 beinhaltet den Aufbau und die Erosion einer Heliumschicht
durch eine Naturkonvektion. Diese wird durch unterschiedliches Beheizen und Kihlen
des THAI-Behalters erzeugt. Die GRS hat sich mit CFX- und OpenFOAM-Rechnungen
sowohl an der blinden als auch an der offenen Phase des durch Becker Technologies

organisierten Benchmarks beteiligt.

Grundsatzlich zeigt sich eine starke Sensitivitat auf die Wahl geeigneter Randbedingun-
gen fir die Heizmantel, den Kihimantel und die unbeheizten Bereiche. Es wurden un-
terschiedliche Ansatze fur die Modellierung der Randbedingungen getestet. Es hat sich
gezeigt, dass die Wahl der Randbedingungen nicht nur einen signifikanten Einfluss auf
die Temperaturen und Warmestréme hat, sondern dass sie auch die Schichtungsaufl6-
sung deutlich beeinflussen. Aufgrund der beobachteten Sensitivitat ware es wichtig, zu-
kunftige Experimente so zu gestalten, dass eine solche Sensitivitat ausgeschlossen wird
oder aber die Randbedingungen (Temperaturen / Warmestrome) experimentell genauer

bestimmt werden.

Bei der Simulation der Aufheizphase passen die berechneten Temperaturen im unteren

Bereich des Behalters gut zum Experiment. Sowohl die blinde als auch die offene
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OpenFOAM-Rechnung unterschatzen die Temperaturen im oberen Behalter jedoch um

einige Grad. Die CFX-Rechnung liegt hier ndher am Experiment.

Die in der Einspeisephase erzeugte Heliumschicht wird sowohl von CFX als auch von
der offenen OpenFOAM-Rechnung im oberen Bereich etwas Uberschatzt. Die blinde

OpenFOAM-Rechnung hat die Schichtung im oberen Bereich etwas unterschatzt.

In der Phase der Schichtungserosion liegt die blinde OpenFOAM-Rechnung am néachs-
ten am Experiment bzgl. der Auflésungszeit fir die Schichtung. Die CFX-Rechnung Uber-
schatzt die Auflosungszeit deutlich. Die offene OpenFOAM-Rechnung liegt weiter vom
Experiment entfernt, daflir aber ndher an der CFX-Rechnung. Trotz der schlechteren
Ubereinstimmung mit dem Experiment nutzt die offene OpenFOAM-Simulation Modell-
verbesserungen (Diffusionsmodell) und eine genauere Numerik. Es ist davon auszuge-
hen, dass die gute Ubereinstimmung der berechneten Erosionszeit bei der blinden
OpenFOAM-Simulation auf unterschiedliche Ungenauigkeiten zurtickzufiihren ist, deren

Auswirkungen sich hinsichtlich der Erosionsgeschwindigkeit teilweise eliminieren.

Berucksichtigt man durch die unterschiedlich schnelle Erosion bedingte Abweichungen,
so wird von allen Simulationen der Temperaturverlauf an den Messstellen mit in der Re-

gel nur geringfigigen Abweichungen berechnet.

Neben experimentell bedingten Unsicherheiten ist aber davon auszugehen, dass auch
auf Modellierungsseite noch Verbesserungsbedarf besteht. Bei der Simulation der
Schichtungsauflésung durch freie Konvektion besteht noch Weiterentwicklungsbedarf,
insbesondere bei der Turbulenzmodellierung. Arbeiten am FZ Julich haben gezeigt, dass
mit dem Wilke-Mischungsmodell eine Verbesserung der Simulationsergebnisse erzielt

werden kann.

4.1.6 Zusammenfassung und Schlussfolgerungen aus den in AP3.1 erziel-
ten Ergebnissen

Im AP3.1 wurde die Validierung der Simulation der Gasverteilung und Schichtungsauf-
I6sung weitergeflhrt. Dazu wurden die Panda-Experimente H2P1_3 und H2P1_10 so-
wie das THAI-Experiment TH-32 nachgerechnet.

Anhand des Versuchs H2P1_0 wurde die Simulation der Dampfeinspeisung bei Panda-

Experimenten aus dem HYMERES-2-Versuchsprogramm vertieft untersucht. Es wurde
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der Einfluss von geometrischen Vereinfachungen und der Einfluss des Turbulenzmo-

dells getestet.

Die Simulation des geraden Teils des Einspeiserohrs mit dem SST-Modell liefert bereits
eine gute Ubereinstimmung der Strdmungsgeschwindigkeit am Rohrende. Bei der (auf-
wandigeren) Berucksichtigung des Einspeiserohres einschlief3lich der Rohrkrimmung
kann mit dem BSL-Reynolds-Stress-Modell die beste Ubereinstimmung erzielt werden.
Bei dieser Geometrie sollte das SST-Modell nicht zur Anwendung kommen, da ein zu

asymmetrisches Strdomungsprofil am Rohrende berechnet wird.

Das Panda-H2P1_3-Experiment untersucht die Erosion einer stabilen Heliumschicht
durch einen vertikalen Dampfstrahl /PAR 18b/. Dieser trifft auf eine horizontale Platte,
bevor er die Heliumschicht erreicht. Der Versuch wurde mit CFX und mit OpenFOAM
nachgerechnet. Dabei wurde die Warmestrahlungsmodellierung (Strahlungsmodell, Ab-
sorptionskonstante von Dampf) variiert. Es zeigt sich ein signifikanter Einfluss des War-
mestrahlungsmodells und auch der Absorptionskonstante von Dampf sowohl auf die
Temperaturverteilung als auch auf die Erosionsgeschwindigkeit der Heliumschicht. Un-
abhangig von der Strahlungsmodellierung und auch anderer getesteter Modelle wird die
Schichtungsauflésung von allen Simulationen signifikant zu schnell berechnet. Das Tem-
peraturniveau und der qualitative Verlauf werden an den meisten Messpunkten mit mo-
deraten Abweichungen berechnet, es gibt aber Messtellen, in denen im Experiment ein
qualitativ anderer Verlauf beobachtet wird. Grund sind unter anderem unzureichend be-
kannte Start- und Randbedingungen. Es wurden im Gas temporar so niedrige Tempera-
turen gemessen, dass dies im Widerspruch zu den gemessenen Randbedingungen
steht. Vermutliche Ursache ist eine lokal unzureichende Isolierung im Deckelbereich. Da
unklar ist, inwieweit dies einen Einfluss auf die Erosionsgeschwindigkeit und die Tempe-
raturverteilung hat, ist dieser Versuch nur bedingt zur Validierung und Auswahl von Mo-

dellen geeignet.

Beim HYMERES2-Versuch H2P1_10_2 wird eine stabile Heliumschicht durch einen ver-
tikalen Dampfstrahl erodiert. Zwischen Einlassrohr und Heliumschicht ist ein schragge-
stellter Gitterrost eingebracht, das den Dampfstrahl ablenkt. Der Versuch wurde mit CFX
und OpenFOAM simuliert. Mit beiden Programmen konnte die Schichtungsauflésung in
guter Ubereinstimmung mit dem Experiment simuliert werden, wobei OpenFOAM eine
etwas zu schnelle und CFX eine geringfligig zu langsame Erosion vorhersagt. Die im
Versuch vorliegenden Temperaturen konnten bis auf einige lokale Abweichungen eben-

falls richtig berechnet werden. Insbesondere im Bereich des Gitters sind bei der
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Gasstromung und der Temperatur Abweichungen zu sehen. Diese kdnnen zumindest
teilweise durch die grobe Vernetzung in diesem Bereich erklart werden. Bei Vergleich
der Temperaturen innerhalb des Gitterrosts ergibt sich fur die Messtellen am Rand (GR1
und GR5) eine qualitative Abweichung. Hier ist noch nicht abschlielend geklart, warum
die Temperatur im Experiment in den ersten 800 s absinkt, wahrend sie in allen Simula-
tionen ansteigt. Als Fazit kann gezogen werden, dass die Strémung durch einen Gitter-
rost und die anschlieRende Erosion einer stabilen Leichtgasschichtung mit moderaten
Abweichungen bei Gaskonzentration und Temperatur berechnet werden kann. Aller-
dings muss bei der Berticksichtigung von Gitterrosten in komplexen Geometrien — wie in
einem Containment — eine vereinfachte Modellierung entwickelt werden, da die detail-
lierte Abbildung der Gitterroste im CFD-Gitter nicht praktikabel ist. Ein Ansatz hierzu

ware die Modellierung des Gitters als pordses Medium.

Das THAI-Experiment TH-32 beinhaltet den Aufbau und die Erosion einer Heliumschicht
durch eine Naturkonvektion. Diese wird durch unterschiedliches Beheizen und Kihlen
der Wande des THAI-Behalters erzeugt. Die GRS hat sich mit CFX- und OpenFOAM-
Rechnungen sowohl an der blinden als auch an der offenen Phase der durch Becker
Technologies organisierten Benchmarks beteiligt. Grundsatzlich zeigt sich eine starke
Sensitivitdt der Temperaturen und auch der Schichtungsauflésung auf die Wahl geeig-
neter Randbedingungen fir die Heizmantel, den Kiihimantel und die unbeheizten Berei-
che. Es wurden unterschiedliche Ansatze fur die Modellierung der Randbedingungen
getestet. Es hat sich gezeigt, dass die Wahl der Randbedingungen nicht nur einen sig-
nifikanten Einfluss auf die Temperaturen und Warmestrome hat, sondern dass sie auch
die Schichtungsauflésung deutlich beeinflussen. Aufgrund der beobachteten Sensitivitat
ware es wichtig, zukinftige Experimente so zu gestalten, dass eine solche Sensitivitat
ausgeschlossen wird oder aber die Randbedingungen (Temperaturen / Warmestréme)
experimentell genauer bestimmt werden. Bei der Simulation der Aufheizphase passen
die berechneten Temperaturen im unteren Bereich des Behalters gut zum Experiment.
Sowohl die blinde als auch die offene OpenFOAM-Rechnung unterschatzen die Tempe-
raturen im oberen Behalter jedoch um einige Grad. Die CFX-Rechnung liegt hier néher
am Experiment. Die in der Einspeisephase erzeugte Heliumschicht wird sowohl von CFX
als auch von der offenen OpenFOAM-Rechnung, in guter Ubereinstimmung mit dem
Experiment berechnet, dabei wird sie im oberen Bereich geringfligig Uberschatzt. Die
blinde OpenFOAM-Rechnung hat die Schichtung im oberen Bereich dagegen etwas un-
terschéatzt. In der Phase der Schichtungserosion liegt die blinde OpenFOAM-Rechnung
am nachsten am Experiment bzgl. die Auflésungszeit fur die Schichtung. Die CFX-

Rechnung Uberschatzt die Auflosungszeit deutlich. Die offene OpenFOAM-Rechnung

220



(verbesserte Diffusion und Numerik) berechnet eine langsamere Erosion und liegt damit

weiter vom Experiment entfernt, daftr aber naher an der CFX-Rechnung.

Die durchgefuhrten Validierungsrechnungen zeigen, dass bei der Berechnung der Auf-
I6sung von stabilen Leichtgasschichtungen erhebliche Fortschritte erzielt wurden. Die
mit dem OpenFOAM-Referenzsolver erzielten Ergebnisse zeigen eine dhnliche Progno-
sequalitat wie CFX (bzw. andere kommerzielle CFD-Codes). Es sind aber weitere Ent-
wicklungs-/Validierungsarbeiten erforderlich, insbesondere bei der Simulation von freier
Konvektion (z. B. TH-32).

4.2 AP3.2 Hz2-Verbrennung

Einleitung

Nachweisziel bzgl. H2 (und CO) im Sicherheitsbehalter ist die Haufigkeit fur das Contain-
mentversagen durch Verbrennungsprozesse infolge von Kernschmelzunfallen deutlich
zu verringern. Zum einen muss der AICC-Druck unterhalb des Versagensdrucks des
Sicherheitsbehalters liegen. Weiterhin ist zu zeigen, dass keine Gasgemische, bei denen
grofraumig schnelle Deflagration mit Flammenbeschleunigung oder gar Detonation auf-
treten kdnnen, da in diesen Fallen kurzzeitige Druckpeaks auftreten kdnnen, die um ein
Vielfaches oberhalb des AICC-Drucks liegen. Falls bei Gasverteilungsrechnungen Ge-
mische vorliegen, bei denen Kriterien zur Flammenbeschleunigung (z. B. Sigma-Krite-
rium) eine mogliche Flammenbeschleunigung nicht ausschlieRen kdnnen, ist die weitere
Untersuchung durch eine Hz-Verbrennungssimulation sinnvoll, um zu prifen, ob es tat-
sachlich zu einer Flammenbeschleunigung kommen kann und mit welchen Druckpeaks
zu rechnen ist. In friheren Arbeiten /SCH 14/, /SCH 17/ wurde das Burning-Velocity-
Modell als geeignetes Verbrennungsmodell zur Simulation von langsamen und schnel-
len turbulent beschleunigten Deflagrationen identifiziert. Hinsichtlich der Modellierung
z. B. der turbulenten Flammengeschwindigkeit wurde aber noch Weiterentwicklungsbe-
darf identifiziert. Im Rahmen des Projekts ,Entwicklung und Validierung eines effizienten
Konzeptes fur die Wasserstoffverbrennung mit hohem Luftiberschuss BMWi 1501485
wurde an der TU Munchen die Verbrennungsmodellierung speziell fir magere Ha/Luft-
Gemische weiterentwickelt. Die von der TUM gefundenen Korrelation(en) sollen einer
entwicklerunabhangigen Validierung unterzogen werden. Neben dieser neuen Korrela-
tion der TUM wurden auch andere Korrelationen fir die turbulente Flammengeschwin-

digkeit durch Nachrechnung unterschiedlicher Versuche getestet.
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421 Erstellung einer neuen Flamelet-Tabelle fiir die Verbrennung von
H./Luft/Dampfgemischen

4.21.1 Motivation fiir die Modifikation der Flamelet-Tabelle

In der Standardversion von CFX ist nur eine Flamelet-Tabelle fur die Verbrennung von
Ha/Luft-Gemischen enthalten. Im Rahmen eines BMWi-Projekts hat ANSYS fur CFX-14
das Inert-Gas-Modell entwickelt /ZSC 15/. Bei diesem Modell wird die Zusammenset-
zung des unverbrannten Gases durch einen Mischungsbruch und ein vom Nutzer zu
definierendes Inertgas (z. B. Wasserdampf) beschrieben. Die Zusammensetzung des
verbrannten Gases wird aus einer Flamelet-Tabelle fur die Hz/Luft-Verbrennung einge-
lesen und um das Inertgas erganzt, von dem ausgegangen wird, dass es nicht an der

chemischen Reaktion teilnimmt. Dieses Modell hat allerdings einige Schwachen:

o Das Modell ist nicht abdeckend fur alle Containmentanwendungen. Bei diesem Mo-
dell wird die Gaszusammensetzung des unverbrannten Gemisches durch zwei un-
abhangige Variablen (Mischungsbruchs, Inertgaskonzentration) beschrieben. Es gibt
aber Falle, in denen mehr Dimensionen bendtigt werden. In einem Containment sind
zum Beispiel passive autokatalytische Rekombinatoren (PAR) installiert. Dadurch
andert sich schon vor der Verbrennung das Verhaltnis O2/N.. Ein weiteres Beispiel
ist, wenn im spateren Stdrfallverlauf sich neben Hz noch CO als ein weiterer Brenn-

stoff im Verbrennungsraum befindet.

e Das Inertgas-Modell benétigt einen speziellen Solver und die Modelldefinition kann
nicht Uber den CFX-PreProzessor vorgenommen werden. Dieser Solver muss flur
jede CFX-Version neu von ANSYS erstellt werden. Dies erfolgt nur auf Nachfrage.
Da flr dieses Modell nicht die graphische Eingabemaske genutzt werden kann, son-
dern das Modell tber eine Textdatei (ccl) angefligt werden muss, ist die Anwendung

des Modells umstandlich und fehleranfallig.

In CFX-19 besteht die Moglichkeit, beim Burning-Velocity-Modell den Massenbruch des
Gases mit ,User Defined FORTRAN Routines” zu setzen. Dies erméglicht dem Nutzer,
eigene Flamelet-Tabellen zu nutzen und Uber eigene Einleseroutinen anzubinden. Diese
kénnen andere/mehr Tabellendimensionen enthalten, so dass auch andere Abhangig-
keiten (z. B. variables N2/O2-Verhaltnis, Temperatur des unverbrannten Gases) bertick-

sichtigt werden kénnen.

222



4.21.2 Beschreibung der Flamelet-Tabelle und der zugehorigen Ausleserou-
tinen

Mit der von ANSYS mitgelieferten Chemiesoftware CHEMKIN wird ausgehend von ei-
nem detaillierten Mechanismus fur die Verbrennung von Synthesegas (H./CO) eine Da-
tei erstellt, in der die Gaszusammensetzung des verbrannten Gases und andere Grélien
abgespeichert werden. Die tabellierten Gleichgewichtszusammensetzungen sind ab-
hangig von den Molenbriichen von Hz, und H.Og (Dampf) und der Temperatur des un-
verbrannten Gases. Es wurde uber den Molenbruch von Hz und H2O tabelliert, da bei
Verwendung von Massenbrichen der fur die meisten Simulationen relevante Bereich
X2, unverbr. < 0,2 nur einen sehr kleinen Bereich (zuz, unversr < 0,0171) des zu tabellierenden
Bereichs (0 — 1,0) ausmacht. Details zu der fir die Verbrennungssimulationen verwen-
deten Tabelle sind in Tab. 4.6 zu finden. Einige Bereiche der Tabelle enthalten keine
physikalisch sinnvollen Zustande (z. B. weil xu2 + X120 > 1). Die Bereiche sind durch ein

Flag (flag = 0) gekennzeichnet.

Im detaillierten Mechanismus sind auch Radikale enthalten (OH, HO,, O, H.O,, H). Auch
wenn die Radikalkonzentrationen sehr klein sind, so kdnnen aufgrund der hohen spezi-
fischen Enthalpie die Radikale zu einer Absenkung der Gleichgewichtstemperatur von
uber 100 K fUhren (siehe Abschnitt 4.2.1.4). Fur die geplante Anwendung ist die genaue
Menge der einzelnen Radikale nur soweit wichtig, wie sie andere wichtige GréfRen (ins-
besondere die Temperatur des unverbrannten Gases) beeinflusst. Um Rechenzeit zu
sparen, wurden die 5 verschiedenen Radikalmassenbriche zu einer Grole (,Radikale®)
zusammengefasst. Der Wert dieser Grof3e wurde so berechnet, dass die Temperatur

des verbrannten Gases dem von CHEMKIN berechneten Wert entspricht.

Tab. 4.6 In den Simulationen verwendete Flamelet-Tabelle zur Ho/H,O/Luft-Ver-

brennung
Variable Tabellierungsbereich Schrittweite
Xh2 0-1 0,001
XH20 0-1 0,25
Tu. 293 K-593 K 50 K

In CFX-19 ergibt sich das Problem, dass bei Verwendung der selbsterstellten Flamelet-
Bibliothek CFX die Werte fir das unverbrannte Gas (Dichte, Temperatur, Warmekapa-
zitat, Warmeleitfahigkeit) nicht mehr korrekt berechnet. Diese GréRen sind wichtig, da

sie bei der Berechnung der laminaren und auch turbulenten Brenngeschwindigkeit in
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den Korrelationen verwendet werden. Deshalb ist ihre korrekte Berechnung insbeson-
dere im Bereich der Flammenfront wichtig. Es mussten fir diese Groflen benutzerdefi-
nierte Funktionen definiert werden, die diese Groélten berechnen. Die Temperatur des
unverbrannten Gases T, ist von zentraler Bedeutung, da sie auch bei der Berechnung

der anderen Grofien bendtigt wird.

Bei der Berechnung von T, wird von einer adiabatischen, isochoren Verbrennung aus-
gegangen. Die Enthalpie des Gases in der CFX-Simulation wird berechnet. Dann wird
die Temperatur bestimmt, bei der das unverbrannte Gemisch dieselbe Enthalpie besitzt.
Dabei kann aufgrund von Warmeverlusten die Temperatur des unverbrannten Gases
auch unter die initiale Temperatur fallen. Ohne Begrenzung der minimalen Temperatur
des unverbrannten Gases konnen fur diese GroRe bei starken Warmeverlusten sehr tiefe
Temperaturen berechnet werden. Fir solch tiefe Temperaturen sind die verwendeten
Korrelationen fiir die Materialparameter (cp, Enthalpie, Warmeleitung etc.) nicht mehr
gultig. Diese niedrigen Temperaturen des unverbrannten Gases treten vor allem im Be-
reich des verbrannten Gases auf, das sich aufgrund von Warmeleitung/Warmestrahlung
und durch den Kontakt mit kalten Strukturen schon abgekuhlt hat. Fir diesen Bereich ist
die Grofe von T, unerheblich, da hier schon die Verbrennung abgeschlossen ist. Insbe-
sondere am Anfang der Simulation kann nicht ausgeschlossen werden, dass T, im teil-
weise verbrannten Gas unter den initialen Wert fallt, weil Warmeverluste zu einer Ab-
senkung der Enthalpie und damit auch von T, fihren. Um diese Probleme zu vermeiden,
wurde ein minimales T, eingeflhrt. Ty darf nicht unter die Starttemperatur fallen. Bei allen
untersuchten Testfallen hat die EinflUhrung dieser Begrenzung keinen Einfluss auf den
Ablauf der Verbrennung gehabt (Abb. 4.43). Die Groflie des minimalen Ty kann der Nut-

zer als Variable in die CFX-Definitionsdatei setzen. Die Eingabe erfolgt in Kelvin:

&replace USER:

MinTunburnt= 300

END

Die Ubrigen zu berechnenden Gréen ergeben sich aus der Temperatur des unverbrann-
ten Gases und Materialkonstanten. Die fehlerhafte Berechnung der Dichte des unver-
brannten Gases p, bringt zuséatzlich das Problem mit sich, dass diese GréRRe in die Be-
rechnung der turbulenten Flammengeschwindigkeit eingeht. Deshalb muss ein

zusatzlicher Korrekturterm (pu,user / Pu.ansys) €ingeflgt werden.
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Abb. 4.43 Druck und Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei Simulation des Ver-

suchs HD-7 ohne (rot) und mit (blau) einem unteren Limit fur Ty

4213 Vereinfachte Berechnung der Gaszusammensetzung

FUr magere Wasserstoff/Luft-Gemische mit H>-Konzentrationen unterhalb von 20 vol-%
kann auf die Beriicksichtigung der Radikale ganz verzichtet werden, ohne dass ein sig-
nifikanter Fehler bei der Berechnung der Gleichgewichtstemperatur auftritt (siehe Ab-

schnitt 4.2.1.4). In diesem Fall kann ganz auf die Verwendung einer Flamelet-Bibliothek
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verzichtet werden. Die Zusammensetzung des verbrannten Gases ergibt sich aus der
Reaktionsgleichung: 2 H2 + O2 — 2 H20. Es gilt je: hoher die Temperatur des verbrann-
ten Gemisches ist, desto wichtiger ist die Berucksichtigung von Radikalen. Deshalb ist
der Fehler bei Vernachlassigung der Radikale bei hohen Dampfkonzentrationen gering
(Abb. 4.48). Diese Erkenntnis kann genutzt werden, wenn Gasgemische verbrannt wer-
den sollen, firr die keine Flamelet-Bibliothek vorhanden ist, z. B. wenn aufgrund von pas-
siven katalytischen Rekombinatoren das Verhaltnis N2 zu O» zu Beginn der Verbrennung

nicht mehr dem von Luft entspricht.

4214 Diskussion des Einflusses der Radikalkonzentrationen

In Abb. 4.44 ist die Radikalkonzentration bei trockener Luft Gber dem H>-Molenbruch
aufgetragen. Unterhalb von 15 vol-% H» kann die Radikalkonzentration nahezu vernach-
lassigt werden, das Maximum wird bei stochiometrischer Gaszusammensetzung
296 vol-% erreicht. Fir Ho-Konzentrationen oberhalb von 60 vol-% kann die Radikalkon-
zentration ebenfalls vernachlassigt werden. Mit zunehmender Temperatur des unver-
brannten Gases — und damit auch der des verbrannten Gases — nimmt die Radikalkon-
zentration signifikant zu. Der qualitative Verlauf ist allerdings gleich. Liegt zu Beginn der
Verbrennung Dampf vor, so sinkt die Temperatur des verbrannten Gases und die Radi-
kalkonzentration ist entsprechend deutlich geringer (Abb. 4.45). Fur Containmentanwen-
dungen ist die Radikalkonzentration im Hinblick auf die Temperatur des verbrannten Ga-
ses wichtig. In Abb. 4.46 ist die Temperatur des verbrannten Gases (bei adiabaten
Bedingungen) sowohl bei Vernachlassigung der Radikale als auch bei ihrer Berlcksich-
tigung aufgetragen. Im stochiometrischen Bereich fiihrt die Vernachlassigung der Radi-
kale zu einer deutlichen Uberschatzung der Temperatur des verbrannten Gases T,
(137 K bei Tu. = 293 K, bzw. 237 K bei Ty, = 593 K). Liegt zu Beginn der Verbrennung
Dampf vor, so wird der Fehler bei Vernachlassigung der Radikale deutlich verringert (39
K anstatt 237 K bei 25 vol-% Wasserdampf). Zusammenfassend kann geschlussfolgert
werden, dass fur die meisten Verbrennungssimulationen zu Containmentfragestellungen
die Vernachlassigung der Radikale zu keinem signifikanten Fehler fiihren wird. Deshalb
kann in vielen Fallen sogar ein noch einfacherer Ansatz verfolgt werden. Statt die Gas-
zusammensetzung aus einer Flamelet-Tabelle einzulesen, kann die Gaszusammenset-
zung direkt aus der Reaktionsgleichung 2 H, + O, — 2 H20 berechnet werden. Der Vor-
teil dieses Ansatzes ist, dass er deutlich schneller ist, da eine aufwendige Interpolation
entfallt. Diese wird umso aufwendiger, je mehr Dimensionen die Flamelet-Tabelle hat.
Zudem entfallt der Aufwand, der fur das Erzeugen neuer Tabellen notwendig wird, wenn

z. B. ein variables O2/N2-Verhaltnis bertcksichtigt werden soll.
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Abb. 4.44 Radikalkonzentration bei trockener Luft und einer Temperatur von 293 K

bzw. 593 K des unverbrannten Gases
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Abb. 4.46 Temperatur des verbrannten Gases bei Verwendung der Flamelet-Biblio-

thek und bei Berechnung mit dem vereinfachten Mechanismus

Es wird von einer Temperatur des unverbrannten Gases von 293 K bzw. 593 K und trockener

Luft ausgegangen
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Abb. 4.47 Abweichung zwischen simplen Reaktionsmechanismus und Flamelet-Bibli-
othek bei trockener Luft einer Temperatur des unverbrannten Gases von

293 K bzw. 593 K
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Abb. 4.48 Abweichung zwischen simplen Reaktionsmechanismus und Flamelet-Bibli-
othek bei trockener Luft, T, = 593 K ohne initialen Dampf (blau) und bei ei-

ner initialen Dampfkonzentration von 25 vol-%

4.21.5 Validierung der neuen Flamelet-Tabelle anhand der Versuche HD-7
und HD-10

Ziel der Untersuchung ist zu prifen, ob sich die Simulationsergebnisse bei Verwendung
der selbsterstellten Flamelet-Tabelle mit denen bei Nutzung der von ANSYS erstellten
ubereinstimmen. Bei den Versuchen HD-7 und HD-10 ist die H>-Konzentration so niedrig
(9,9 vol-% bzw. 11,8 vol-%), dass auch flr héhere Temperaturen des unverbrannten Ge-
mischs Radikale keinen Einfluss auf die Temperatur des verbrannten Gases haben. Al-
lerdings muss bei Nutzung der neuen Tabelle fiir alle Variablen, die sich auf die Eigen-
schaften des unverbrannten bzw. verbrannten Gases beziehen, auf neu erstellte
Fortran-Routinen zugegriffen werden (siehe Abschnitt 4.2.1.2.). Hier ist insbesondere
die Berechnung der Temperatur des unverbrannten Gases T, eine kritische GroRe. Der
genaue von ANSYS genutzte Algorithmus zur Berechnung dieser Grof3en war nicht be-
kannt, deshalb sind Abweichungen mdéglich. Beim Vergleich einer Simulation des HD-10-
Versuchs mit der CFX Flamelet-Tabelle und der neu erstellten Flamelet-Tabelle fallt auf,
dass im vollstandig verbrannten Bereich (Reaction Progress Variable = 1) bei der Simu-
lation mit der CFX Flamelet-Tabelle T, deutlich héher ist (Abb. 4.49, Abb. 4.50). Im Be-
reich der Flammenfront ist T, aber fir beide Simulationen sehr dhnlich. Das fiihrt dazu,
dass der Ablauf der Verbrennung in beiden Simulationen sehr @hnlich ist. Die Flammen-

front ist in etwa gleich weit nach unten propagiert und auch die Form ist sehr ahnlich. Da
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nur im Bereich der Reaktion Ty einen Einfluss auf den Ablauf der Verbrennung hat, sind

die Abweichungen nach Ablauf der Verbrennung bei dieser Gro3e unerheblich.

In Abb. 4.51 bis Abb. 4.53 werden die Simulationsergebnisse fir die Versuche HD-7 und
HD-10 mit der CFX-Flamelet-Tabelle und der neu erstellten Tabelle verglichen. Die Si-
mulationen nutzen das in RS1526 erstellte CFD-Gitter und die dort verwendeten Modelle
(/SCH 17/). Eine verbesserte Nachrechnung der Experimente ist in den folgenden Ab-
schnitten (siehe 4.2.2.5 und folgende) zu finden.

Bei den Simulationen kamen unterschiedliche Korrelationen zur Beschreibung der tur-
bulenten Brenngeschwindigkeit zum Einsatz. Fir beide Versuche zeigt sich eine gute
Ubereinstimmung der beiden Simulationen mit unterschiedlicher Flamelet-Tabelle. Dies
zeigt, dass die Implementation der neuen Flamelet-Bibliothek und die neu erstellten Rou-
tinen zur Berechnung der GroRen fur das unverbrannte Gas erfolgreich waren. Erfolg-
reich ist hier, wenn die beiden Simulationen gleich/ahnlich sind, auch wenn teilweise

deutliche Abweichungen vom Experiment auftreten.
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Abb. 4.49 T, (links) und Reaktionsforschrittsvariable (rechts) nach 1,2 s bei Simula-
tion von HD-10 mit der CFX Flamelet-Library (oben) und der neu erstellten

Flamelet-Library (unten)
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Abb. 4.50 T, (links) und Reaktionsforschrittsvariable (rechts) nach 2 s bei Simulation

von HD-10 mit der CFX-Flamelet-Library (oben) und der neu erstellten Fla-

melet-Library (unten)
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Abb. 4.51 Druck bei Simulation von HD-7 mit der CFX Flamelet-Library (griin) und
der neu erstellten Flamelet-Library (gelb). Oben Simulation mit der Peters-

Korrelation unten mit der modifizierten Peters-Korrelation
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Abb. 4.52 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse bei Simula-
tion von HD-7 mit der CFX Flamelet-Library (griin) und der neu erstellten
Flamelet-Library (gelb). Oben Simulation mit der Peters-Korrelation unten
mit der modifizierten Peters-Korrelation
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Druck (oben) und Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittel-
achse bei Simulation von HD-10 mit der CFX-Flamelet-Library (griin) und

der neu erstellten Flamelet-Library (gelb)
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4.2.2 Validierung der Hz-Verbrennungssimulation mit CFX

4.2.21 Einleitung

Ziel der im Folgenden vorgestellten Arbeiten ist die Validierung der Ho-Verbrennungssi-
mulation mit CFX. Dabei sollen die Verbrennungsregime von der laminaren Verbrennung
bis hin zur turbulent beschleunigten Verbrennung simuliert werden. DDT oder Detonati-
onen werden nicht betrachtet, da sie andere Verbrennungsmodelle bendtigen. Als Mo-
dell zur Simulation der Verbrennung wurde wie schon in friiheren Projekten /SCH 17/
das Burning-Velocity-Modell ausgewahlt /ANS 11/. In diesem Modell wird die turbulente
Flammengeschwindigkeit durch Korrelationen beschrieben, die in der Regel u. a. von
der laminaren Flammengeschwindigkeit abhangig sind. Im Folgenden werden Versuchs-
nachrechnungen mit unterschiedlichen Korrelationen fir die laminare Flammenge-
schwindigkeit durchgeflihrt. Insbesondere soll dabei die von der TUM (Herr Katzy / Prof.
Sattelmayer) im Rahmen des Projekts ,Entwicklung und Validierung eines effizienten
Konzeptes fur die Wasserstoffverbrennung mit hohem Luftiiberschuss* BMWi 1501485
/KAT 18/ neu entwickelte Korrelation einer entwicklerunabhangigen Validierung unterzo-
gen werden. Um einen Uberblick Giber die Anwendbarkeit der einzelnen Korrelationen
zu erhalten, werden Versuche mit unterschiedlich schneller Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit untersucht. Neben der relativ langsamen Verbrennung in verschiedenen
THAI- und THAI+-Experimenten (HD-7, HD-10, HD-39) soll auch die schnelle Verbren-

nung im ENACCEF-Versuch mit 13 vol-% initialer H>-Konzentration simuliert werden.

4.2.2.2 Verwendete Modelle bei der Simulation von H2-Verbrennungen

Bei den hier vorgestellten Simulationen wird die Turbulenz mit dem SST-Modell (ein-
schlief3lich Production and Dissipation Term, fur Buoyancy-Turbulence) simuliert. Die

Modellierung der Warmestrahlung erfolgt mit dem Discrete-Transfer-Modell.

Die Verbrennungsmodellierung in CFX erfolgt mit dem Burning-Velocity-Modell. Die
Gaszusammensetzung des verbrannten Gases wird aus einer Flamelet-Tabelle einge-
lesen. Bei den Simulationen kam die in Abschnitt 4.2.1 beschriebene neue Flamelet-
Tabelle zum Einsatz. Der Reaktionsfortschritt wird durch eine Reaktionsfortschrittsvari-

able ¢ beschrieben, fiir die eine Erhaltungsgleichung geldst wird.

In der Erhaltungsgleichung fir c gibt es einen Quellterm S, der die chemische Reaktion

bertcksichtigt.
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S_C = puSt|Vel

Dy ist die gemittelte Dichte des unverbrannten Gases, St die turbulente Flammenge-
schwindigkeit. St muss modelliert werden. In der Literatur existieren zahlreiche Modelle
fur St. In RS1526 /SCH 14/ wurden bereits zahlreiche Korrelationen getestet, allerdings
konnte mit keinem Ansatz fur alle betrachteten Verbrennungsregimes (langsame Ver-
brennung HD-10 und auch flr schnelle turbulente Verbrennung (ENACCEF)) eine gute
Ubereinstimmung erzielt werden. Im Folgenden soll diese Untersuchung fortgefiihrt wer-
den. Insbesondere soll auch die von der TUM neu erstellte Korrelation fir magere Ho-

Verbrennung getestet werden.

Im Folgenden werden die in diesem Projekt verwendeten Korrelationen aufgefiihrt:

o Peters-Korrelation /PET 00/, /ANS 11/:

ST = Vigm(1 + 0¢)

T
o, = —A— —
‘ lg lp Vigmlr

€ Puvigm
Cpu  Warmekapazitat des unverbrannten Gases
pu Dichte des unverbrannten Gases
Au Warmeleitfahigkeit des unverbrannten Gases
Die Konstanten sind dabei standardmafig wie folgt gesetzt:
a, = 0,37 Ay = 0,78b1 = 2b3 =1
Peters Le1: (aus RS1526 /SCH 17/)

skl =y (1 +0,) Le™?t
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(Feys)
Pup,u

H2

Le Lewiszahl Le =

¢ Modifizierte Dinkelacker-Korrelation /DIN 10/:

’ 0,3 0,2
) 0,46 u P\™
SRin — A+ B——Re)* (—)
T Viam ( Le €t Vigm PO

D2 Diffusionskonstante H2

Ret turbulente Reynolds Zahl Re, =

u'lt
14

y kinematische Viskositat

N w

k

&

It integrales turbulentes Langenmal [, =

Cou  Warmekapazitat des unverbrannten Gases
pu Dichte des unverbrannten Gases

Au Warmeleitfahigkeit des unverbrannten Gases

turb. Geschwindigkeitsfluktuation
P Druck
Po  Referenzdruck (hier 1 bar)

A, B Faktoren, in Originalkorrelation von Dinkelacker A =B =1

Im Gegensatz zur Originalkorrelation von Dinkelacker und den Arbeiten in RS1526 wer-
den zwei zusatzliche Modellkonstanten A und B eingefihrt, die von 1 bis 3 variiert wur-
den. In den bisherigen Untersuchungen hatte die Dinkelacker-Korrelation (A = 1,0) so-
wohl fur die langsame Verbrennung in THAI (HD-7, HD-10) als auch fur die schnelle
Verbrennung (ENACCEF) eine zu langsame Verbrennung vorhergesagt. Daher ist es
naheliegend, dass mit zusatzlichen Faktoren A, B > 1 eine Verbesserung erzielt werden
kann. Der Faktor (P/Po)*2 kompensiert die Druckabhangigkeit in viam. Dies steht im Ein-
klang mit Untersuchungen an der TUM, in denen gezeigt wurde, dass im Gegensatz zur
Korrelation fur die laminare Flammengeschwindigkeit bei der Korrelation fur die turbu-
lente Flammengeschwindigkeit ein hoherer Druck zu einer schnelleren Verbrennung
fuhrt. Bei den Versuchen HD-7, HD-10 und ENACEF2 wurde dieser Term in einer Para-

metervariation weggelassen, um seinen Einfluss zu untersuchen.

o Korrelation der TUM (P. Katzy, T. Sattlemayer) /KAT 18/:
Der Einfluss einzelner Effekte wird durch unterschiedliche Einflussfaktoren simuliert:

TUM _
St - vlamerinkaressP:sFturb FZB

239



F,+inx Modellierung der kleinskaligen Flammenfaltung
-0,8
Fyrink = Leeff
Leerr effektive Lewiszahl

Lep — 1+ H(Lep — 1)

Legrr =1+
Cert 1+H

Ley =232  Le, =033
1
H=1+Ze (— - 1)
@

) Aquivalenzverhaltnis (¢ < 1)
Ze  Zeldovichzahl

E(T, — Ty)
e=———"—
RT?

E Aktivierungsenergie E = 30 kcal/mol /KAT 18/
Ty Temperatur des verbrannten Gases (adiabate Verbrennung)
Tu Temperatur des unverbrannten Gases

R Gaskonstante

Fpress Druckeinfluss auf Flammenfaltung

p 0,14
Fpress = ?ef

Pref 1 bal’

Fs  Modellierung des Streckungseinflusses
Fg=(1+Mk)™t

Die Korrelation fir die Marksteinlange und die Krimmung wurden entsprechend einer
E-Mail von Herrn Katzy modifiziert /KAT 20a/.

M Marksteinlange
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M [m~1] = —0,0007159 ¢? + 0,001753¢ — 0,001044

k Krimmung

- p 0,55
k =—=500[m™1] < >
2 Pref

Bei der Berechnung von Fs ergibt sich das Problem, dass M fir die hier betrachteten
niedrigen Ho-Konzentrationen negativ ist. Bei der hier verwendeten Gleichung fur k wird
es mit steigendem Druck immer groRer. Deshalb kommt es ohne eine Begrenzung von
k bei Validierungsrechnungen (HD-7, HD-10 etc.) zu Programmabsturzen, da Fs und da-
mit auch vwwp Sehr grol® werden (gehen gegen o). Den Modellentwicklern ist dieses
Problem bekannt und in den Validierungsrechnungen der TUM wurde ,eine geeignete
Grenzfallbetrachtung implementiert, die unphysikalisch hohe Krimmungswerte verhin-
dert* /KAT 18/. Diese Grenzfallbetrachtung wurde allerdings im Abschlussbericht nicht
dokumentiert. Laut /KAT 18/, /IKAT 20a/, /[KAT 20b/ sollte der Druck P auf die Halfte des
AICC-Drucks begrenzt werden.

P* = min(P, 0,5 PAICC)

Fuwrn Einfluss der Turbulenz wird mit der Korrelation von Peters s2¢* modelliert,

wobei a; = 0,39 gewahlt wird, statt 0,37 in ANSYS CFX und sket

Fz  Modellierung der Gittersensitivitat

Es wird berticksichtigt, dass bei Verwendung eines feineren CFD-Gitters mehr kleinska-

lige Flammenfaltungen aufgeldst werden.

. _( A >0,16
z Aref

A = (Zellvolumen)'/3

Ayer =7,5mm

Die Auswertung der ZellgroRe erfolgt lokal an allen Zellen im CFD-Gitter. Bei ANSYS
CFX-19 gibt es das Problem, dass wahrend der Simulation CFX nicht in der Lage ist, die

lokale ZellgroRe dem Nutzer zur Verfugung zu stellen. Als ,Work Around“ hat der
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ANSYS-Support vorgeschlagen, eine zusatzliche Transportvariable zu definieren, die
mit der lokalen Zellgré3e initialisiert wird. Durch einen Unterrelaxationsfaktor von 0,0 soll
sichergestellt werden, dass sich diese GroRe wahrend der Simulation nicht andert. Prin-
zipiell ist dieser ,Work Around® erfolgreich, allerdings kommt es im Laufe der CFX-
Simulationen haufig dazu, dass die Gleichung fur die ,Additional variable® Zellvolumen
aufgrund des Unterrelaxationsfaktors 0 nicht mehr konvergiert. Dies fuhrt dazu, dass
immer die maximale Anzahl der Iterationen pro Zeitschritt durchlaufen wird und die Zeit-
schrittsteuerung, die auf der Anzahl der bendtigten lterationen beruht, nicht mehr funkti-
oniert. Dies flihrt zu einem drastischen Anstieg der Rechenzeit. Bei den hier durchge-
fuhrten Versuchsnachrechnungen werden meist sehr feine CFD-Gitter verwendet, so
dass der Faktor F, nur einen geringen Einfluss hat. Sofern nicht anders spezifiziert, wird
in den Testrechnungen der Faktor F, vernachlassigt. Bei den hier durchgeflhrten Simu-
lationen war der hierdurch entstandene Fehler bei Berechnung des Terms F, gegenuber

anderen Unsicherheiten (z. B. Fkrem) gering.
B Einfluss des Flammeneinschlusses

In diesen Faktor geht die Form des Verbrennungskanals ein. Bei der GraVent erfolgt die

Flammenausbreitung ahnlich der in einem langen Rohr, wahrend in THAI auch eine seit-

liche Flammenausbreitung erfolgt. Bei GraVent wurde B = 0,5 Z—” gewahlt, beim Versuch
b

THAI HD-7 B = 1.

Bei den hier durchgefuhrten Validierungsrechnungen wurde bei den THAI-Simulationen
(HD-7, HD-10, HD-39) ebenfalls B = 1 gewahlt. Zusatzlich wurde B = 0,5 getestet, da bei
einigen Versuchen mit B = 1 die Verbrennungsgeschwindigkeit iberschatzt wird. Ziel der
Validierungsrechnungen ist es, einen Faktor B zu identifizieren, der fir alle Versuche
gute Ergebnisse liefert. Fir komplexe Geometrien wie sie in einem Containment vorlie-

gen, ist die Wahl eines geometrieabhangigen Faktors nicht praktikabel.

Die laminare Flammengeschwindigkeit viam geht als GrofRe in alle hier getesteten Korre-
lationen fur St ein. Standardmanig wird viam nach der um den Dampfeinfluss erweiterten

Korrelation von Ettner v, berechnet.

Die Approximation nach Ettner (Dissertation Ettner, TUM /ETT 13/), lautet:
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m
(—488,9x}, + 285,0x5, — 21,92x%, + 1,351x, — 0,040)?,9@,2 < 0,35

E —
Ulam,o -

m
(—160,2x}, +377,7x5, — 348,7x%, + 140,0x, — 17,45)?xH2 > 0,35

a ﬁE
Ullzlm = Viam,0 (Tl) (P£>
0 0

af =1,75
BE =-0,2

Fur die Validierung der neuen Korrelation der TUM wird folgende Approximation fiir die

laminare Flammengeschwindigkeit in mageren Hz-Luft-Gemischen vorgeschlagen:
Viimo = 4248¢° — 13,6 ¢* + 12,3493 — 0,833¢% — 0,02239¢ — 0,003956

Ein Vergleich der beiden Korrelationen zeigt eine gute Ubereinstimmung (Abb. 4.54) der

beiden Korrelationen fur den relevanten Bereich.

Bei der Modellierung des Temperatur- und Druckeinflusses wird der gleiche Ansatz ver-

folgt:

oK

BK
vllflm = Viam,0 (Tlo) (%)

Allerdings werden die Koeffizienten durch Polynome angenahert (8 gemaR /KAT 20a/
gegeniber Abschlussbericht /KAT 18/ modifiziert):

af =3,791¢?% — 8,443¢ + 6,35
BX = —2,7¢9% — 4,586¢ — 2,1

Daraus ergibt sich ein deutlich starkerer Einfluss der Temperatur und des Druckes
(Abb. 4.55, Abb. 4.56).

Bei der Druckabhangigkeit ist allerdings zu berticksichtigen, dass in der neuen Korrela-

tion der TUM in Fyress (B = 0,14) und in Fs eine Druckabhangigkeit implementiert ist, die
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einen gegenteiligen Effekt zeigt, so dass die effektive Druckabhangigkeit der turbulenten

Flammengeschwindigkeit geringer ist.

Die Zindung wird mit dem Zundmodell von CFX (Spark-Ignition-Modell) berechnet.
Standardmafig wird als Konvergenzkriterium RMS-Residuum < 1,0e-4 verwendet (Stan-
dardwert in CFX). Es werden adaptive Zeitschrittweiten verwendet. Die Grolke des Zeit-

schritts ist von der Konvergenz abhangig.

0.6

0.5
0.4
::_17
= 0.3
é —V]amE
E 0?7 ;
m 0.2 —ylamk
-
0.1
0
0.04 0.06 0.08 0.1 0,12 0.14 0.16

xH2()

Abb. 4.54 Laminare Brenngeschwindigkeit nach Ettner (blau) und Katzy (rot). Appro-

ximation Uber dem Hz-Molenbruch bei Standardbedingungen
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Abb. 4.55 Druckexponent 8 nach Ettner (blau) und Katzy (rot). Approximation tiber

dem Hz-Molenbruch
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Abb. 4.56 Druckexponent 3 nach Ettner (blau) und Katzy (rot). Approximation Gber

dem Hz-Molenbruch

4223 CFD-Modelle bei Verbrennungssimulationen

Das Ziel der Arbeiten ist es, einen Satz von Modellen/Parametern zu identifizieren, mit
dem mdglichst alle Verbrennungsvorgange von langsamer quasi laminarer Verbrennung
(Viamme ~ 1 m/s) bis hin zur turbulent beschleunigten Verbrennung (mehrere 100 m/s)
zufriedenstellend simuliert werden kénnen. Dies ist wichtig, da in komplexen Geometrien
wie in einem Containment, in einzelnen Raumbereichen, unterschiedlich schnelle Ver-
brennungen ablaufen kénnen. AulRerdem ist es auch schwierig, vorab sicher vorherzu-
sagen, inwieweit es zu Flammenbeschleunigungen kommt. Dies sollte stattdessen das
Ergebnis der Verbrennungssimulation sein. Dies ist eine anspruchsvolle Anforderung,
da verschiedene Verbrennungsregime im Borghi-Diagramm abgedeckt werden, bei de-
nen unterschiedliche physikalische/chemische Vorgange eine dominante Rolle spielen.
In RS1526 ist dies noch nicht gelungen; fur die einzelnen Verbrennungsbereiche muss-
ten unterschiedliche Korrelationen zur Beschreibung der turbulenten Flammengeschwin-

digkeit verwendet werden, um die Verbrennung richtig zu beschreiben /SCH 17/.

Alle Simulationen werden mit dem Burning-Velocity-Modell durchgefiihrt. Es werden ver-
schiedene Korrelationen fur die turbulente Brenngeschwindigkeit und die laminare Flam-
mengeschwindigkeit verwendet (siehe Abschnitt 4.2.2.2). Bis auf Simulationen mit der
neu entwickelten Korrelation der TUM wird immer die in Kapitel 4.2.1 beschriebene neue
Flamlet-Bibliothek verwendet. Die Turbulenz wird mit dem SST-Modell einschlieRlich der

Terme flur ,Bouyancy Turbulence” simuliert. Die Warmestrahlung wird mit dem Discrete-
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Transfer-Modell modelliert. An den Wanden wird eine Wandtemperatur fest vorgegeben,
da davon ausgegangen wird, dass sich die Wande in dem kurzen betrachteten Zeitraum
nur wenig aufheizen, so dass auch eine feste Wandtemperatur zu einem geringen Fehler

bei der Temperaturdifferenz Gas-Wand fuhrt.

4.2.24 Vorbemerkung

Um die Auswahl der gewahlten Koeffizienten besser verstehen zu kdnnen, mussen die
Ergebnisse der Validierungsrechnungen als Ganzes betrachtet werden. Ziel ist es, eine
Korrelation zu finden, mit der sich alle Versuche zumindest zufriedenstellend simulieren
lassen. Mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation und den Koeffizienten A = 1 (oder
auch A = 2) und B = 3 ist dies der Fall. Deshalb werden die Simulationsergebnisse dieser
Korrelation als Referenz z. B. fiir den Vergleich mit der Korrelation der TUM herangezo-

gen.

Bei den Simulationen mit der Korrelation der TUM wurden die Formfaktoren B = 1 und
B = 0,5 getestet. Mit B = 1 lassen sich die langsamen Verbrennungsexperimente HD-7
und HD-10 in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment simulieren. Allerdings kommt
es bei Simulation des Experiments HD-39 und noch starker bei den ENACCEF2-
Experimenten zu einer signifikanten Uberschatzung der Verbrennungsgeschwindigkeit.
Mit B = 0,5 kann der Versuch HD-39 in relativ guter Ubereinstimmung mit dem Experi-
ment berechnet werden, bei den ENACCEF2-Experimenten wird dagegen auch mit dem

niedrigeren Faktor noch eine zu schnelle Simulation berechnet.

Zu Beginn des Projekts lagen noch keine Erfahrungen mit der Wahl der Koeffizienten fur
die modifizierte Dinkelacker-Korrelation vor. Da einige Parameterstudien (insbesondere
zur Gitterabhangigkeit) am Anfang der Arbeiten durchgefuhrt wurden, wurden bei diesen
Studien andere Parameter als A = 2 und B = 3 in der modifizierten Dinkelacker-Korrela-
tion verwendet. Die Simulationen wurden nur dann wiederholt, wenn mit den geénderten

Koeffizienten ein qualitativ anderes Ergebnis zu erwarten ist.

4.2.2.5 Nachrechnung des THAI-Versuches HD-7

42251 Versuchsbeschreibung HD-7

Bei allen Verbrennungsversuchen der HD-Serie wurden aus dem THAI-Behalter die Ein-

bauten (Innenzylinder, Kondensatplatten) entfernt (Abb. 4.57). Es liegen also keine
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grolReren Hindernisse vor, die Turbulenz erzeugen kénnten. Beim Experiment HD-7
/KAN 08/ liegt eine initiale Wasserstoffkonzentration von 9,93 vol.-% vor; der Anfangs-
druck liegt bei 1,48 bar und die initiale Temperatur bei 18 °C. Die Zundung erfolgt im
Sumpfbereich auf einer Hohe von 0,5 m. Neben dem Druck wird auch die Temperatur
an unterschiedlichen Positionen im Behalter gemessen (Abb. 4.57). Der Beginn des
schnellen Temperaturanstiegs korrespondiert mit der Ankunft der Flammenfront an die-

ser Messstelle.

Im Experiment findet eine vollstandige Verbrennung des Wasserstoffs statt. Aufgrund
von Warmeverlusten an den Wanden liegt der maximale Druck mit etwa 5,9 bar ca.
0,5 bar unterhalb des AICC Drucks (Abb. 4.58, Abb. 4.60).

Aus den Flammenankunftszeiten haben die Experimentatoren den Verlauf der Flam-
menfront extrapoliert (Abb. 4.59), /KAN 08/. Bei ca. 2,4 s bzw. 6 m Hohe erreicht die
Flamme zuerst den Messpunkt auf der Mittelachse. Dies korrespondiert mit dem Ziindort
auf der Mittelachse (Abb. 4.59). Bis zu diesem Zeitpunkt ist die Flammenfront nahe-
rungsweise auch achsensymmetrisch. Danach wird zuerst die Messstelle auf der Linie
E erreicht. Streng genommen ist die Auswertung der Flammenausbreitung entlang der
Behalterachse oberhalb von 6 m Héhe an wenig aussagekraftig, da dies nicht der Rich-
tung der Flammenausbreitung entspricht. Fur diesen Bereich ist beim Vergleich mit Si-
mulationsergebnissen eine erhdhte Vorsicht geboten. Eine weitergehende Diskussion
der Messergebnisse ist im Abschlussbericht von RS1526 /SCH 17/ zu finden.
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Abb. 4.58 Experimenteller Druckverlauf an unterschiedlichen Messstellen
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42252 Studie zur Gitterabhangigkeit

Allen in diesem Projekt simulierten THAI/THAI+-Verbrennungsexperimenten liegt das
gleiche THAI+-CFD-Gitter zugrunde. Ausgehend von einem von Becker Technologies
zur Verfugung gestellten CAD-File der THAI+-Anlage wurde ein strukturiertes CFD-Gitter
mit Pointwise erstellt. Bei der Simulation von THAI-Experimenten (HD-7, HD-10) wird
nur der THAI-Teil des Gitters verwendet. In RS1526 /SCH 17/ hat sich gezeigt, dass
Springe in der GittergréRe die berechnete Verbrennungsgeschwindigkeit insbesondere
bei einer abwarts gerichteten Verbrennung verfalschen kénnen. Deshalb wurde bei der
Gittererstellung darauf geachtet, dass keine Spriinge in der Gittergrée auftreten und
sich die Zellgrofie im gesamten Raumbereich nicht zu stark unterscheidet. Es werden
zwei Simulationen miteinander verglichen: Eine Simulation mit 3,7 Millionen Zellen und
eine mit 1,2 Millionen Zellen. Fur diese Studie wurde die Dinkelacker-Korrelation mit dem
Faktor A = 2,0 verwendet. Der Vergleich des Druckverlaufs ist bei beiden Simulationen
nahezu identisch (Abb. 4.61). Dies lasst auf eine gleich grof3e integrale Reaktionsge-
schwindigkeit schlieen. Der Maximaldruck und der Druckabfall sind ebenfalls gleich.
Dies zeigt, dass die Warmeverluste an die kalten Wande in beiden Simulationen gleich
sind. Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Behalterachse unterschei-
det sich ebenfalls nur wenig (siehe Abb. 4.62). Zusammenfassend kann gefolgert wer-
den, dass — wenn Uberhaupt — nur noch eine schwache Gitterabhangigkeit vorhanden
ist.

Druck [Pa)
6.5E+05
6.0E+05
I5.5E+05
|5.0E+05

i4.5E+05 -

4.0E+05
| —Dinkel A=B=2 1.2e+6 Zellen
13.5E+05
13.0E4+05
{2.5E+05 - —Dinkel A=B=2 3.7e+6 Zellen
12.0E+05 -

1.5E+05 t(s)
6

Abb. 4.61 Untersuchung der Gitterabhangigkeit bei HD-7: Druckverlauf
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Abb. 4.62 Untersuchung der Gitterabhangigkeit bei HD-7: Flammenausbreitungsge-

schwindigkeit entlang der Mittelachse

4.2.2.5.3 Studie zum Einfluss der initialen Turbulenz

In den Experimenten wurde die Turbulenz zum Zeitpunkt der Zindung nicht gemessen.
Es ist lediglich bekannt, dass vor Zindung ein Ventilator in Betrieb war, der fur eine gute
Durchmischung des zindfahigen Gemischs sorgen soll. Nachdem die Durchmischung
erreicht wurde, wurde der Ventilator ausgeschaltet und 10 — 15 Minuten gewartet, um
das Abklingen der Gasstromung im THAI-Behalter zu gewahrleisten. Es kann davon
ausgegangen werden, dass bei der Zindung die Strémung im Wesentlichen abgeklun-
gen ist. Bei den Simulationen wird die Annahme getroffen, dass keine gerichtete Stro-
mung mehr vorliegt und dass nur noch eine (sehr) kleine Anfangsturbulenz vorliegt. Al-
lerdings bleibt unklar, welcher Wert fur die turbulente kinetische Energie k und die
Dissipationsrate € zu wahlen ist. Im Folgenden soll untersucht werden, wie sich die Wahl
der Anfangsturbulenz auf die Strémung auswirkt. Die Anfangsturbulenz wurde im Be-
reich k = 1,0e-4 m?/s?2 — 1,0e-8 m?/s? variiert. Flr das Eddy-Viscosity-Ratio ut/payn wur-
den die Werte 10 bzw. 0,1 angenommen (siehe Tab 4.7). Der Vergleich der Simulationen
zeigt, dass sowohl der Druckverlauf (Abb. 4.63) als auch die Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit (Abb. 4.64) sensitiv im Hinblick auf die Anfangsturbulenz sind. Insbeson-
dere die beiden Simulationen mit der héchsten initialen turbulenten kinetischen Energie
k zeigen deutliche Abweichungen zu den anderen Simulationen. Ein Grund fir die Sen-

sitivitat ist, dass k und € nicht nur die Strémung beeinflussen, sondern dass beide
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GroRen auch in die Berechnung der turbulenten Brenngeschwindigkeit eingehen. Dabei
fuhrt ein héheres k und ein kleineres € zu einer Erhéhung der turbulenten Flammenge-
schwindigkeit. Die exakte Abhangigkeit ist von der Korrelation fur die turbulente Flam-
mengeschwindigkeit abhangig (siehe Abschnitt 4.2.2.2). In den Simulationen 1 — 5 wurde
in der modifizierten Dinkelacker-Korrelation der Faktor = 2 gewahlt. In den Simulationen
6 und 7 ist A = 3. Auch bei der héheren turbulenten Flammengeschwindigkeit ergibt sich
eine ahnliche Abhangigkeit der Simulationsergebnisse von der Anfangsturbulenz. Es
zeigt sich, dass die Simulationsergebnisse der Simulationen 1 (A = 2, k = 1,0e-4 m?/s?)
und 6 (A = 3, k = 1,0e-6 m?/s?) ahnlich sind. Das bedeutet, dass eine hohere Anfangstur-
bulenz eine ahnliche Wirkung hat wie eine héhere Konstante in der Korrelation fir die

turbulente Flammengeschwindigkeit.

Im Folgenden wird der Einfluss der initialen Turbulenz auf das Simulationsergebnis an-
hand der Simulationen1 (k=1,0e-4 m?s?, vr=10 und der Simulation5
(k = 1,0e-6 m?/s?, vr = 0,1) naher untersucht. In der Simulation 1 erfolgt die Flammen-
ausbreitung etwas schneller als in Simulation 5, deshalb erreicht die Flamme die Hohe
7 m im ersten Fall nach ca. 1,8 s, bei der Simulation mit niedrigerer Anfangsturbulenz
erst nach 2 s. In beiden Simulationen ist die turbulente kinetische Energie und die turbu-
lente Dissipation hinter der Flammenfront ahnlich hoch. Sie liegen um GréRenordnungen
hoher als die Anfangswerte. Vor der Flamme wird in diesem Versuch allerdings nur re-
lativ wenig Turbulenz erzeugt. Die Turbulenz liegt deshalb in beiden Rechnungen noch
in der Groflenordnung der Anfangswerte und darum in Simulation 1 um ca. 2 Grofien-
ordnungen héher als in Rechnung 5. Dies flhrt dazu, dass vor der Flammenfront in Si-
mulation 5 die Korrelation fUr die turbulente Brenngeschwindigkeit einen Wert berechnet,
der nur geringfligig oberhalb der laminaren Brenngeschwindigkeit liegt. In Simulation 1
ist dieser Wert dagegen um einen Faktor 2 — 3 gréRer (Abb. 4.66). Im Bereich der Flam-
menfront sind die Unterschiede zwischen den beiden Simulationen zwar deutlich gerin-
ger, in Simulation 1 ist der Quellterm der Reaktionsvorschrittvariablen aufgrund der che-
mischen Reaktion allerdings etwas hoher als in Rechnung 5. Die Unterschiede flhren
dazu, dass die Flamme bei Simulation 1 die Hohe 7 m etwas friiher erreicht. Die Form
der Flammenfront unterscheidet sich ebenfalls zwischen den beiden Berechnungen. Bei
Nr. 1 erreicht die Flamme die Seitenwand des Behalters friher und es findet eine etwas
starkere Flammenausbreitung nach unten statt. Dies kann damit erklart werden, dass
bei der Flammenausbreitung nach oben der Auftrieb des heillen Gases eine zentrale
Rolle spielt, wahrend die seitliche Ausbreitung starker von der Grofe der turbulenten
Brenngeschwindigkeit abhangt. Es sei angemerkt, dass auch Transportvorgange eine

wichtige Rolle spielen. Insbesondere in der Anfangsphase, solange die Flamme die
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seitlichen Behalterwande noch nicht erreicht hat, wird kaltes unverbranntes Gas seitlich
nach unten transportiert, da es vom heil3en verbrannten aufsteigenden Gas verdrangt

wird.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass unabhangig von der gewahlten An-
fangsturbulenz die Verbrennung ahnlich schnell ablauft. Betrachtet man dagegen De-
tails, wie die exakte Form des Druckanstiegs, so ist eine Abhangigkeit von der Anfangs-
turbulenz festzustellen. Die Unterschiede sind dabei &hnlich grol wie die bei
Verwendung unterschiedlicher Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwindig-
keit. Ohne Information Gber die Anfangsturbulenz ist eine Aussage Uber die Eignung der
verschiedenen Korrelationen / Modellparameter flr die turbulente Flammengeschwin-

digkeit nur mit Unsicherheiten maglich.

Tab 4.7 Anfangsturbulenz bei der Parameterstudie

Simulation | A=B Turb. Kineti- Eddy-Viscosity- Turb. Eddy-Dissi-
Nr. sche Energie k | Ratio vr = ptrb/Hayn | pation €
[m?/s?] 1] [m?/s3]
1 2 1e-4 10 8e-6
2 2 1e-6 10 8e-10
3 2 1e-8 10 8e-14
4 2 1e-4 0,1 8e-4
5 2 1e-6 0,1 8e-8
6 3 1e-4 10 8e-6
7 3 1e-6 0,1 8e-8
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Abb. 4.63 Druck in Abhangigkeit von der initialen turbulenten kinetischen Energie.
Die Simulationen mit A = B = 2 und k = 1,0e-6 m?/s? liefern einen nahezu

gleichen Druckverlauf
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Abb. 4.64 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse in Abhan-
gigkeit von der initialen Turbulenz
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Abb. 4.65 Reaktionsfortschritt bei Simulation Nr.1 (k = 1,0e-4 m?/s?, vr = 10) links und
Nr. 5 (k = 1,0e-6 m?/s?, vr = 0,1) rechts
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Abb. 4.66 Turbulente Brenngeschwindigkeit (oben) und chemischer Quellterm fir die
Reaktionsfortschrittsvariable (unten) bei Simulation Nr.1 (k = 1,0e-4 m?/s?,
vr = 10) links und Nr. 5 (k = 1,0e-6 m?/s?, vr = 0,1) rechts
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Abb. 4.67 Turbulente kinetische Energie bei Simulation Nr.1 (k = 1,0e-4 m?/s?,
vr = 10) links und Nr. 5 (k = 1,0e-6 m?/s?, vr = 0,1) rechts

Abb. 4.68 Turbulente Dissipation bei Simulation Nr.1 (k = 1,0e-4 m?/s?, vr = 10) links
und Nr. 5 (k = 1,0e-6 m?/s?, vr = 0,1) rechts
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4.2.2.5.4 \Vergleich der Simulationsergebnisse bei Verwendung unterschiedli-
cher Korrelationen fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit

Ziel dieses Arbeitspunktes ist es, eine geeignete Korrelation fur die turbulente Flammen-
geschwindigkeit zu identifizieren und diese an Versuchsnachrechnungen zu validieren.
Deshalb wurde der Versuch mit unterschiedlichen Korrelationen nachgerechnet und die
Ergebnisse wurden mit dem Experiment verglichen. In der Studie wird von einer

Anfangsturbulenz von 1,0 e-4 m?/s? und vr = 10 ausgegangen.

Bei allen Simulationen wird der Wasserstoff komplett verbrannt. Unterschiedliche Maxi-
maldricke sind darauf zurtickzufiihren, dass bei langsam ablaufenden Verbrennungen
der Maximaldruck spater erreicht wird. Deshalb wurde bereits mehr Energie an die kalten
Wande abgegeben, was zu einem geringfiigig niedrigeren Maximaldruck flhrt
(Abb. 4.69). Insbesondere die Simulationen, bei denen der Maximaldruck zu einem ahn-
lichen Zeitpunkt wie im Experiment erreicht wird, zeigen eine gute Ubereinstimmung im

Hinblick auf das Druckmaximum.

Die Simulationen mit den Korrelationen von Peters und Dinkelacker berechnen eine
deutlich zu langsame Verbrennung. Statt nach 3 s wird das Druckmaximum erst nach
4,8 s (Dinkelacker) bzw. 5,7 s (Peters) erreicht. Die Flammenausbreitungsgeschwindig-
keit entlang der Mittelachse wird von beiden Simulationen ebenfalls unterschatzt
(Abb. 4.70). Die Rechnungen unterstellen eine relativ hohe Anfangsturbulenz. Bei einer
niedrigeren Anfangsturbulenz wirde sich die Abweichung Experiment-Simulation eher
noch vergréRern. Die anderen untersuchten Korrelationen liefern eine bessere Uberein-
stimmung mit dem experimentellen Druckverlauf. Je gréRer die Vorfaktoren bei der Din-
kelacker-Korrelation gewahlt wird, desto schneller erfolgt der Druckanstieg. Der Faktor
Alist vor allem in der Anfangsphase fur den Beginn des Druckanstiegs wichtig, der Faktor
B ist fir den weiteren Druckanstieg entscheidend. Fuir A = B = 2,0 wird der Druckanstieg
bis zu P~3 bar in sehr guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Der wei-
tere Anstieg erfolgt allerdings langsamer als im Versuch. Die gewahlte Anfangsturbulenz
ist relativ hoch, bei niederen, auch realistischen Initialwerten wird sich die Abweichung

noch weiter vergréfRern (Abb. 4.63).

Bei Wahl von A = B = 2,5 bzw. 3 wird der Druckanstieg in der Anfangsphase des Expe-
riments Uberschatzt, im spateren Verlauf ist der Druckanstieg aber steiler und passt da-
mit besser zum experimentellen Verlauf. Aber auch noch mit A = B = 3 ist der Druckan-

stieg noch etwas langsamer als im Versuch. Die Simulation mit A=2 und B=3
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Uberschatzt in der Anfangsphase den Druckanstieg ahnlich wie die mit A = B = 2,5. Die
Ubereinstimmung des Druckanstiegs ist aber im spateren Verlauf besser und entspricht

der mit A = B = 3. Deshalb ist die Ubereinstimmung beim Druckverlauf am besten.

Bei A = 1 und B = 3 zeigt sich eine sehr gute Ubereinstimmung des Druckanstiegs in der
Anfangsphase (p < 3 bar). Danach ist der Druckanstieg etwas schwacher als im Experi-

ment und bei den Koeffizienten A =2 bzw. A=3 und B = 3.

Alle Simulationen sagen ahnliche Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten entlang der
Mittelachse voraus (Abb. 4.70). Sie liegen im Bereich (2 m/s — 7 m/s), was in etwa den
im Experiment gemessen Werten (2 m/s — 10 m/s) entspricht. Ein genauerer quantitati-

ver Vergleich zeigt aber auch Abweichungen.

Bei einer der hier unterstellten hohen Anfangsturbulenz (k = 1,0e-4 m?/s?, vr = 10) Uber-
schatzen bis zu einer Hohe von 3,5 m alle Simulationen — bis auf die Simulationen mit
den unmodifizierten Korrelationen von Peters und Dinkelacker — die Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse. Im spateren Verlauf dagegen unterschéat-
zen die Simulationen die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse.
Bei A =2, B =3 tritt in der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittel-
achse bis zu einer Hoéhe von 5 m immer eine groRere Uberschatzung auf als bei A = 1,
B = 3. Mit diesem Koeffizienten wird die Ausbreitungsgeschwindigkeit im relevanten Be-

reich deutlich besser vorhergesagt.

Die ahnlichen Flammenausbereitungsgeschwindigkeiten in der Behaltermitte kdnnen
darauf zurtickgefuihrt werden, dass neben der Flammenausbreitung durch die turbulente
Flammengeschwindigkeit der Auftrieb des heilen verbrannten Gases zu einer Flam-

menausbreitung nach oben flhrt.

Die beiden Maxima im Experiment bei 5,65 m und 7 m Hoéhe werden von keiner Simula-
tion vorhergesagt. Ab ca. 6 m Hohe erfolgt die Flammenausbreitung im Experiment nicht
mehr entlang der Mittelachse, sondern die Flamme erreicht zuerst seitliche Sensoren
(E-Linie). Dieses Verhalten wird von keiner Simulation so vorhergesagt. Aufgrund der
Symmetrie des Behalters und den verwendeten Modellen (Turbulenz, Verbrennung)
kann nicht erwartet werden, dass diese asymmetrische Flammenausbreitung abgebildet

wird.
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Abb. 4.69 Druck bei Verwendung unterschiedlicher Korrelationen fur die turbulente

Flammengeschwindigkeit bei einer Anfangsturbulenz von k = 1,0e-4 m?/s?

und vr =10
v (m/s)
12 -
10 —Exp.
Sim. Peters
% —5im. Dinkelacker
——Dinkel. A=B=2
" ——Dinkel. A=B=2.5
—Dinkel. A=B=3
—Dinkel A=2 B=3
4 —Dinkel A=1 B=3
Z
o . ' 1
0 2 4 & 8 10 Mm)

Abb. 4.70 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse bei Verwen-
dung unterschiedlicher Korrelationen fir die turbulente Flammengeschwin-

digkeit bei einer Anfangsturbulenz von k = 1,0e-4 m?/s? und vr = 10
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4.2.2.5.5 Simulation mit der von der TUM neu entwickelten Korrelation fiir die
turbulente Flammengeschwindigkeit

Der Versuch HD-7 wurde mit den neu entwickelten Korrelationen fur die laminare und
turbulente Flammengeschwindigkeit der TUM berechnet /KAT 18/. Ohne Begrenzung
der Flammenkrummung im Term Fs bricht die Simulation bei P~2,5 bar ab, da der Term
unphysikalisch hohe Werte annimmt. Da die Marksteinlange L fur die hier vorliegenden
mageren Gemische negativ ist, gibt es beim Term 1 / (1 + M k) eine Singularitat bei
M k = - 1. Diese liegt bei HD-7 bei etwa 2,6 bar. Deshalb erfolgte in den Simulationen
eine Begrenzung des Drucks gemalf /KAT 20b/, /[KAT 20a/ auf 0,5 des AICC-Drucks im

Term Fs,

In der Korrelation ist ein Term enthalten, der den Einfluss der Zellgréte des CFD-Gitters

0,16
auf die Flammengeschwindigkeit modelliert. F, = (A ) mit 4 = (Zellvolumen)/3

ref
und 4,.r = 7,5mm. In CFX-19 kann aber nicht wahrend der Simulation auf die lokale
ZellgroRe zugegriffen werden. Der von ANSYS vorgeschlagene Workaround (zusatzli-
che Transportvariable mit Unterrelaxationsfaktor 0, siehe Abschnitt 4.2.2.2) fihrt dazu,
dass nach mehreren hundert Zeitschritten die Gleichung fir diese zusatzliche Variable
nicht mehr konvergiert. CFX geht dann davon aus, dass die Lésung nicht konvergiert ist.
Dies fuhrt zu einer Vervielfachung des Rechenaufwandes, da die Steuerung der Iterati-
onsschleifen pro Zeitschritt und die adaptive Zeitschrittweitensteuerung nicht mehr wie
beabsichtigt funktionieren. Bei dem fiir die Simulationen verwendeten Gitter ist der Ein-
fluss dieses Terms auf die Grof3e der lokalen turbulenten Flammengeschwindigkeit klein
0,879 < F,e1 = 1,276 (Abb. 4.71) verglichen mit dem anderer Terme. Deshalb wurde die-

ser Term bei den Validierungssimulationen vernachlassigt.

Die Simulation mit der TUM-Korrelation und dem Formfaktor B = 1 zeigt insgesamt die
beste Ubereinstimmung im Hinblick auf den Druckverlauf (Abb. 4.72). Der Druckanstieg
beginnt etwas friher und starker als im Experiment, was aber an der gewahlten Anfang-
sturbulenz liegen kann. Bis zu einem Druck von 4 bar ist der Druckanstieg ahnlich hoch
wie bei der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (A = 1, B = 3) und damit etwas schwa-
cher als im Experiment. Danach steigt der Druck starker an, was besser zu den Mess-
werten passt. Die Simulation mit B = 0,5 berechnet in allen Phasen einen zu schwachen
Druckanstieg. In der Anfangsphase ist der Druckanstieg trotz hoher initialer Turbulenz
deutlich langsamer als im Experiment. Im spéateren Verlauf ist die Ubereinstimmung mit

dem Experiment besser. Der Druckanstieg ist ahnlich stark wie bei der modifizierten
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Dinkelacker-Korrelation (A = 1, B = 3). Der Maximaldruck ist trotz der deutlich Iangeren
Dauer des Verbrennungsvorgangs nur unwesentlich niedriger als bei der Simulation mit
B = 1. Der Grund hierfir ist die unterschiedliche Form der Flammenfronten. Bei der Si-
mulation mit B = 0,5 erreicht die Flamme erst spat die Seitenwande (Abb. 4.75). Dies

verringert die Warmeverluste an die Wande.

Auch mit der TUM-Korrelation werden die beiden Maxima (h = 5,6 m und h =7 m) bei
der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse nicht berechnet
(Abb. 4.73). Mit B = 1 wird bis 5 m Hohe die Ausbreitungsgeschwindigkeit Uberschatzt.
Mit B = 0,5 wird bis 2,5 m eine sehr gute Ubereinstimmung erzielt, danach unterschatzt
die Simulation die Messwerte bis zur Hohe 6 m. Ab 6 m liegt die Flammenausbreitungs-

geschwindigkeit sogar Uber der Simulation mit B = 1.

Der Koeffizient B bei der TUM-Korrelation hat auch einen signifikanten Einfluss auf die
Form der Flammenfronten (Abb. 4.75). Bei der Simulation B =1 werden die Seiten-
wande des Behalters relativ friih erreicht, wahrend bei B = 0,5 die Flamme die Seiten-
wande erst viel spater erreicht. Ebenso wird bei B =1 das Gas im Sumpf viel friher
komplett verbrannt. Die Simulation mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation A = 1
und B =3 zeigt Ahnlichkeiten bei der Flammenausbreitung mit der Simulation TUM
B=1.

Abb. 4.71 Faktor F bei Simulation von HD-7 mit der TUM-Korrelation
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Abb. 4.72 Druckverlauf bei Simulation mit unterschiedlichen Korrelationen fur die tur-

bulente Flammengeschwindigkeit
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Abb. 4.73 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei Simulation bei unterschiedlicher

Korrelation fur die turbulente Flammengeschwindigkeit
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Abb. 4.74 Reaktionsfortschrittsvariable bei Simulation mit der TUM-Korrelation B = 1
(links), TUM-Korrelation mit B = 0,5 (Mitte), modifizierte Dinkelacker-Korre-
lation mit A =1, B = 3 (rechts)
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Reattion Progress
Plans 1

Abb. 4.75 Reaktionsfortschrittsvariable bei Simulation mit der TUM-Korrelation B = 1
(links), TUM-Korrelation mit B = 0,5 (Mitte), modifizierte Dinkelacker-Korre-
lation mit A = 1, B = 3 (rechts)

4.2.2.5.6 Zusammenfassung Nachrechnung HD-7

Der Versuch HD-7 wurde mit dem Burning-Velocity-Modell und der neu erstellten Fla-
melet-Tabelle nachgerechnet. Eine Gitterstudie zeigt, dass das verwendete Gitter mit
3,7 Millionen Zellen ausreichend fein ist. Im Experiment wurde die Anfangsturbulenz
nicht gemessen. Eine Parameterstudie zeigt, dass die Wahl der turbulenten kinetischen
Energie und auch die Wahl des Eddy-Viscosity-Ratios bzw. der Turbulent-Eddy-Dissipa-
tion einen signifikanten Einfluss auf den simulierten Druck und die Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit hat. Im Hinblick auf die Wahl einer geeigneten Korrelation flr die
turbulente Flammengeschwindigkeit kann geschlussfolgert werden, dass mit den unmo-
difizierten Korrelationen von Peters und Dinkelacker die Verbrennung zu langsam ab-
lauft. Die modifizierte Dinkelacker-Korrelation mit 2,5 < B < 3 zeigt eine zufriedenstel-
lende Ubereinstimmung mit dem Experiment. Bei der hier unterstellten Anfangsturbulenz
wurde mit A =1 und B = 3 die beste Ubereinstimmung in der Anfangsphase erzeugt.
Aufgrund der unbekannten Anfangsstrémung/Turbulenz gibt es eine signifikante Unsi-

cherheit, da je nach unterstellten initialen k und vr unterschiedliche
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Simulationsergebnisse erzielt werden. Bei A =B = 2,5 bzw. A = 2, B = 3 und noch star-
ker bei A = B = 3 wird ein zu schneller Druckanstieg in der Anfangsphase vorausgesagt.
Diese Abweichung ist aber bei einer geringeren Anfangsturbulenz schwacher / nicht
mehr gegeben. Der Versuch kann mit den Korrelationen der TUM in guter Ubereinstim-
mung mit dem Experiment nachgerechnet werden, sofern der Formfaktor B = 1 gewahlt
wird. Insbesondere in der spateren Phase des Experiments ist flr diese Korrelation die
Ubereinstimmung beim Druckanstieg am besten. Mit B = 0,5 wird in allen Phasen der

Druckanstieg unterschatzt.

4.2.2.6 Nachrechnung THAI HD-10

42261 Versuchsbeschreibung THAI HD-10

Beim THAI-Experiment HD-10 werden 11,84 vol-% H- in Luft verbrannt /KAN 08/. Der
Anfangsdruck ist 1,5 bar, die initiale Temperatur 30 °C. Bei diesem Experiment findet
eine Zindung zum Zeitpunkt t = 1,42 s im oberen Bereich des Behalters statt (Hohe
9,1 m, mittig), was zu einer abwarts gerichteten Verbrennung fihrt. Die Geometrie und
die Position der Messstellen ist mit der vom THAI-Experiment HD-7 identisch
(Abb. 4.57). 3,1 s nach Zindung wird ein Maximaldruck von etwa 6,2 bar erreicht
(Abb. 4.76), was 0,8 bar unterhalb des AICC-Drucks liegt. Von 3,3 s bis 5,5 s treten
Druckoszillationen auf. Beim Vergleich mit den Simulationen wird ein gemittelter Wert
verwendet. Die Auswertung der Flammenankunftszeiten (Abb. 4.77) zeigt folgende
Flammenausbreitung. Bis zur Hohe von 4,2 m erreicht die Flamme als erstes den Mess-
punkt auf der Mittelachse. Die seitlichen Messpunkte werden etwas spater erreicht. Wo-
bei die Achsensymmetrie bis auf kleine Abweichungen gewahrt bleibt. Danach andert
sich der Verlauf der Flammenfront. Der Messpunkt auf der Mittelachse wird nicht mehr
als erstes erreicht, und die Achsensymmetrie geht vollstandig verloren. Da unterhalb von
4,2 m Hoéhe die Flammenausbreitung nicht mehr entlang der Behaltermitte erfolgt, ist
beim Vergleich der Ausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Behalterachse Vorsicht ge-
boten. Eine ausfihrlichere Diskussion der Messergebnisse ist im Abschlussbericht
RS1526 /SCH 17/ zu finden.
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Abb. 4.77 Aus den Flammenankunftszeiten berechneter Verlauf der Flamme bei
HD-10
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4.2.26.2 Studie zur Gitterabhangigkeit

Der Versuch HD-10 wird mit denselben Gittern wie der Versuch HD-7 nachgerechnet
(siehe Abschnitt 4.2.2.5.2). Zur Untersuchung der Gitterabhangigkeit wird eine Simula-
tion mit einem CFD-Gitter bestehend aus 1,2 Millionen Zellen mit einer mit 3,7 Millionen
Zellen verglichen. Beim Druckverlauf ergibt sich bis 3 s kein signifikanter Unterschied
zwischen den beiden Simulationen (Abb. 4.78), danach erfolgt bei der Simulation mit
dem groberen Gitter ein geringfligig schnellerer Druckanstieg. Der Druckabfall erfolgt in
beiden Simulationen wieder gleich schnell. Der Warmetransfer in die Wande ist in beiden
Simulationen gleich stark. Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittel-
achse ist bis ca. 4,9 m Abstand von der Zundposition gleich (dies entspricht einer Hohe
von 4,2 m) (Abb. 4.79). Danach kommt es zu groReren Abweichungen. Ab dieser Hohe
erfolgt auch keine Ausbreitung mehr entlang der Mittelachse. Der ahnlich schnelle
Druckanstieg in dieser Phase legt aber nahe, dass integral in beiden Simulationen ahn-
lich schnell Hz verbrannt wird, es aber Abweichungen in der Form der Flammenausbrei-
tung gibt. Der Vergleich der Flammenausbreitung (Abb. 4.80, Abb. 4.81) zeigt, dass bis
zu t = 2,6 s die Flammenausbreitung bei beiden Simulationen sehr dhnlich ist. Auch da-
nach ist die Flammenausbreitung ahnlich, allerdings unterscheidet sich die Form / GréRRe
der Krimmung etwas. Da sich die Flamme im unteren Drittel im Wesentlichen von der
Seite zur Mittelachse ausbreitet, unterscheidet sich die Flammenankunft an den einzel-
nen Positionen im unteren Drittel des Behalters aufgrund geringfligiger Formunter-
schiede der Flammenfront. Abb. 4.81 (unten) belegt, dass die Betrachtung der Flam-
menausbreitungsgeschwindigkeit fir eine Hohe kleiner als 4 m wenig aussagekraftig ist.
Die Flammenausbreitung in der Simulation findet in der letzten Phase der Verbrennung

von der Seite zu Mitte hin statt.
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Abb. 4.78 Untersuchung der Gitterabhangigkeit bei HD-10: Druckverlauf
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Abb. 4.79 Untersuchung der Gitterabhangigkeit bei HD-10: Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit entlang der Mittelachse aufgetragen tber dem Abstand von

der Ziindposition
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Abb. 4.80 Reaktionsfortschrittsvariable beit = 0,8 s (oben) und t = 1,6 s (unten);

links: grobes Gitter; rechts: feines Gitter
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Abb. 4.81 Reaktionsfortschrittsvariable beit = 2,6 s (oben) und t = 2,8 s (unten);
links: grobes Gitter; rechts: feines Gitter

4.2.2.6.3 Parameterstudie Turbulenz HD-10

Die Versuchsdurchflihrung von HD-10 ist ahnlich der bei HD-7. Auch bei diesem Versuch
wird eine Gasdurchmischung durch einen Ventilator sichergestellt. Danach wird 10 min

— 15 min abgewartet, bis die Stromungsgeschwindigkeit / Turbulenz abgeklungen ist. Es
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wird davon ausgegangen, dass dieser Zeitraum ausreichend lang ist, so dass keine ge-
richtete Stromung mehr bericksichtigt zu werden braucht und nur noch eine kleine An-
fangsturbulenz vorhanden ist, die aber unbekannt ist. Wie schon fur den Versuch HD-7
(siehe 4.2.2.5.3) wird auch fur den Versuch HD-10 der Einfluss der unbekannten
Anfangsturbulenz untersucht. Es wird wieder sowohl die initiale turbulente kinetische
Energie k als auch das Eddy-Viscosity-Ratio variiert (Tab. 4.8). Neben dem Faktor
A =B = 2,0 in der Gleichung fur die turbulente Flammengeschwindigkeit (Nr. 1 — Nr. 6)

werden auch zwei Simulationen mit A = B= 3,0 (Nr. 7 und Nr. 8) untersucht.

Es zeigt sich, dass die initiale turbulente kinetische Energie einen signifikanten Einfluss
auf den Druckverlauf hat (Abb. 4.82). Je héher der Anfangswert von k ist, desto schneller
erfolgt der Druckanstieg. Im Gegensatz zu HD-7 unterscheidet sich der Druckverlauf
selbst fiir die beiden niedrigsten Anfangsturbulenzen k = 1,0e-6/1,0e-8 m?/s? noch deut-
lich. Derselbe Zusammenhang gilt auch fur die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
entlang der Mittelachse (siehe Abb. 4.83). Eine Erklarung hierflr ist, dass das aufstei-
gende heilde verbrannte Gas in HD-7 eine starkere Turbulenz generiert als die abwarts
gerichtete Verbrennung in HD-10 (Vergleich Abb. 4.67 und Abb. 4.87). Dies gilt insbe-
sondere, da keine Einbauten im Versuch vorhanden sind und die Messinstrumentierung
in der Simulation vernachlassigt wird. Zudem machen sich bei der abwarts gerichteten
Verbrennung Abweichungen bei der turbulenten Flammengeschwindigkeit starker be-
merkbar als bei der aufwartsgerichteten Verbrennung, da sich die Flamme durch den

Auftrieb des heiflen Gases nach oben ausbreitet.

Fir ein hoheres k (1,0e-4 m?/s?) ist auch ein deutlicher Einfluss des anfanglichen vr fest-
zustellen. Fir ein kleineres k (1,0e-6 m?/s?) ist der Einfluss dieser GroRe nur noch
schwach vorhanden. Dies entspricht dem Ergebnis bei HR-7. Die in Abschnitt 4.2.2.5.3
diskutierten Zusammenhange zwischen Anfangsturbulenz, turbulenter Flammenge-
schwindigkeit und Quellterm der Reaktionsfortschrittsvariable gelten auch hier. Die ho-
here initiale turbulente kinetische Energie flhrt zu einer hdheren turbulenten Flammen-
geschwindigkeit und zu einem héheren Absolutbetrag des Quellterms in der Gleichung
fur die Reaktionsfortschrittsvariable. (Abb. 4.84 — Abb. 4.88).

Fiar A = B = 3 ergibt sich ebenfalls eine starke Abhangigkeit von der Anfangsturbulenz.
Es zeigt sich, dass eine Simulation mit A = B = 2 und einer héheren Anfangsturbulenz
(Nr. 2) eine sehr ahnliche Verbrennung vorhersagt wie eine Simulation mitA =B = 3 und
niedrigerer Anfangsturbulenz (Nr. 8). Deshalb ist es anhand eines einzelnen Versuchs

ohne Kenntnis der Anfangsturbulenz nicht méglich, die Faktoren A bzw. B anzupassen.
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Aus diesem Grund muss bei der Bestimmung von A und B eine Reihe von — moglichst

unterschiedlichen — Versuchen berucksichtigt werden.

Tab. 4.8  Anfangsturbulenz bei der Parameterstudie

Simulation | A=B Turb. Kineti- Eddy-Viscosity- Turb. Eddy-Dissi-
Nr. sche Energie k | Ratio vr = pwurb/Mayn | pation €
[m?s?] O [m?s?]
1 2 1e-3 10 4,8e-3
2 2 1e-4 10 8e-6
3 2 1e-6 10 8e-10
4 2 1e-8 10 8e-14
5 2 1e-4 0,1 8e-4
6 2 1e-6 0,1 8e-8
7 3 1e-4 10 8e-6
8 3 1e-6 0,1 8e-8
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Abb. 4.82 Druckverlauf bei unterschiedlicher Anfangsturbulenz
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Abb. 4.83 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse bei unter-

schiedlicher Anfangsturbulenz aufgetragen tGber dem Abstand vom
Zindort (d)

Abb. 4.84 Reaktionsfortschritt bei Simulation Nr. 2 (k = 1,0e-4 m?%/s2, vr = 10) links
und Nr. 6 (k = 1,0e-6 m?/s2, vr = 0,1) rechts
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Abb. 4.85 Turbulente Brenngeschwindigkeit bei Simulation Nr. 2 (k = 1,0e-4 m?/s?,
vr = 10) links und Nr. 6 (k = 1,0e-6 m?/s?, vr = 0,1) rechts

Abb. 4.86 Chemischer Quellterm fiir die Reaktionsfortschrittvariable bei Simulation
Nr. 2 (k = 1,0e-4 m?/s2, vr = 10) links und Nr. 6 (k = 1,0e-6 m?/s2, vr = 0,1)
rechts
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Abb. 4.87 Turbulente kinetische Energie bei Simulation Nr. 2 (k = 1,0e-4 m?/s?,
vr = 10) links und Nr. 6 (k = 1,0e-6 m?/s2, vr = 0,1) rechts

Abb. 4.88 Turbulente Dissipation bei Simulation Nr. 2 (k = 1,0e-4 m?/s2, vr = 10) links
und Nr. 6 (k = 1,0e-6 m%/s2, vr = 0,1) rechts
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4.2.26.4 Test unterschiedlicher Korrelationen fiir die turbulente Flammenge-
schwindigkeit

Im Folgenden werden wie schon in HD-7 die Ergebnisse von Simulationen mit unter-
schiedlichen Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit verglichen. Es

wird von einer Anfangsturbulenz von 1,0 e-4 m?/s? und v r= 10 ausgegangen.

Bei allen Simulationen findet eine vollstandige Verbrennung statt. Dies ergibt sich dar-
aus, dass Uberall im unverbrannten Gas eine H.-Konzentration oberhalb der Zindgrenze
von 4 vol.-% vorliegt und dass kein Modell verwendet wird, bei dem das Quenching auf-
grund von Warmeverlusten (kalte Wande) oder aufgrund von Turbulenz simuliert wird.

Dies stimmt mit der vollstandigen Hz-Verbrennung im Experiment Uberein.

Deshalb ergibt sich der unterschiedliche Maximaldruck in den Simulationen aus unter-
schiedlichen integralen Warmeverlusten an den Wanden. Simulationen, die die Verbren-
nungsgeschwindigkeit deutlich unterschatzen, sagen auch einen signifikant zu niedrigen
Maximaldruck voraus. Sofern der zeitliche Verlauf des Druckanstiegs in etwa der im Ex-
periment entspricht, wird der Maximaldruck in guter Ubereinstimmung mit dem Experi-
ment berechnet (Abb. 4.89). Ab ca. 2 s beginnen starke Druckoszillationen im Experi-
ment, die von den Simulationen so nicht vorhergesagt werden. Das Fehlen von
Oszillationen in der Simulation ist plausibel, da die Geschwindigkeit der Flamme um
mehr als eine Groflenordnung kleiner als die Schallgeschwindigkeit ist. Es ist denkbar,
dass akustische Wellen im Experiment fir die Oszillationen verantwortlich sind. Diese

werden aber in den Simulationen nicht richtig modelliert.

Die Korrelation von Peters und die unmodifizierte Dinkelacker-Korrelation berechnen ei-
nen deutlich zu langsamen Druckverlauf in der ersten Phase der Verbrennung (bis zu
einem Druck von 3,5 bar — 4 bar). Danach erfolgt ein schnellerer Druckanstieg, der aber
immer noch langsamer als der im Experiment ist. Der Grund fir den schnelleren Druck-
anstieg ist, dass in der unteren Halfte des THAI-Behalters sich die Form der Flammen-
front andert. Die Flammenausbreitung erfolgt seitlich schneller als in der Mitte. Dadurch
vergroRert sich die Flache der Flammenfront und es findet in weiten Bereichen eine seit-
warts gerichtete Verbrennung statt. Dies entspricht qualitativ dem Experiment, in dem in
diesem Bereich auch die Verbrennung entlang der E- und h-Linie (siehe Abb. 4.77) deut-
lich schneller erfolgt als entlang der Mittelachse (und auch der b-Linie). Im Experiment
liegt im Gegensatz zu den Simulationen eine starke Asymmetrie vor. Vermutlich handelt

es sich hierbei um ein stochastisches Verhalten, da keine Einbauten oder
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Messinstrumentierungen bekannt sind, die diese Unterschiede erklaren kdnnen. Da kein
Wiederholungsexperiment durchgefuhrt wurde, kann dies nicht abschlielend entschie-
den werden. Bei den hier durchgefuhrten RANS-Simulationen ist deshalb — bis auf nu-
merische Ungenauigkeiten — eine symmetrische Flammenfront zu erwarten. Der deutlich
zu langsame Druckanstieg korrespondiert mit einer zu langsamen Flammenausbreitung
entlang der Mittelachse im Bereich 9 m bis 4,5 m Hohe (Abb. 4.90). In Anbetracht der
relativ hohen Anfangsturbulenz kann geschlossen werden, dass die Peters- und die Din-

kelacker-Korrelation die Verbrennungsgeschwindigkeit deutlich unterschatzten.

Die Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (B = 2) zeigen eine deut-
lich bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment. Sie sind in der Lage, die Position
des Druckmaximums zufriedenstellend zu berechnen. Im Experiment verlangsamt sich
der Druckanstieg im Zeitbereich 2,5 s — 3,5 s deutlich; dies wird aber von keiner Simula-
tion vorhergesagt. Dies ist auch der Zeitbereich, in dem sich im Experiment die Form der
Flammenfront andert. Diese systematische Abweichung erschwert die Bewertung der
Simulationen, da zu entscheiden ist, ob es wiinschenswert ist, dass die Simulationen
wenigstens in den Ubrigen Bereichen den richtigen Druckanstieg berechnen, oder es
besser ist, die Position des Druckmaximums richtig zu bestimmen. Die Simulationen mit
der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (A = B = 2) berechnen sowohl in der Anfangs-
phase als auch nach 3,5 s einen zu langsamen Druckanstieg, dadurch sagen sie aber
die Position des Maximums richtig voraus. Die modifizierten Dinkelacker-Korrelationen
mit A=B =2,5und mit A =2, B = 3 berechnen einen etwas zu langsamen Druckanstieg
in der Anfangsphase; fur Driicke oberhalb von 3,5 bar wird der Druckanstieg in guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Bei der modifizierten Dinkelacker-Kor-
relation mit A = B = 3 stimmt der Druckanstieg in der Anfangsphase und auch der Druck-
anstieg ab einem Druck von 3,5 bar gut mit dem Experiment Gberein. Bei A=1B=3
wird der Druckanstieg in der Anfangsphase unterschatzt. Bei der modifizierten Dinkel-
acker-Korrelation ist der Einfluss von A in der Anfangsphase starker als von B. Der
Druckanstieg entspricht in etwa dem des Plateaubereichs 2,5 bar — 3,5 bar im Experi-

ment.

Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse (bis 4,2 m H6he) wird
bei der modifizierten Dinkelacker-Korrelation mit A =B =2 leicht unterschatzt, mit
A = B = 3 wird eine leicht zu hohe Geschwindigkeit berechnet. Mit der modifizierten Din-
kelacker-Korrelation A = B = 2,5 bzw. A = 2 und B = 3 wird dagegen eine gute Uberein-

stimmung mit dem Experiment erzielt. Bei A = 1 B = 3 wird in der Anfangsphase eine zu
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langsame Ausbreitungsgeschwindigkeit berechnet. Mit zunehmendem Abstand vom

Zundort nimmt die Unterschatzung der Ausbreitungsgeschwindigkeit ab.

Bei der Bewertung der Korrelationen muss aber berlcksichtigt werden, dass die Abwei-
chungen aufgrund der unbekannten Anfangsturbulenz deutlich grofRer sind als die Ab-

weichungen zwischen modifizierten Dinkelacker-Korrelationen mit B = 2.

Druck (Pa)
| i E .
| 750000 -
Peters
| 650000
—[Ninkel
| 550000
| — Dinkel A=B=2
[ e o Dinkel A=B=2 5
| 350000 1 —Dinkel A=B=3
—Dinkel A=2 B=3
| 250000 -
—[inkel A=1 B=3
| 150000 -
| Q 2 4 6 8 10 12 14 16 tis)
Druck (Pa)
| —Exp,
| 7Tso000 -
Peters
| 650000
—[¥nkel
| 550000
| ——Dinkel A=B=2
[ SaREu o Dinkel A=R=2 5
: 350000 - ==[inkel A=B=3
—Dinkel A=2 B=3
| 250000 -
—Dinkel A=1 B=3
| 150000 ,
| Q 1 2 3 4 5 [ tls)

Abb. 4.89 Druck bei Verwendung unterschiedlicher Korrelationen fiir die turbulente

Flammengeschwindigkeit
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Abb. 4.90 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse bei Verwen-
dung unterschiedlicher Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwin-
digkeit. Die Geschwindigkeit ist aufgetragen tiber dem Abstand vom
Zundort

4.2.2.6.5 Simulation von HD-10 mit der TUM-Korrelation

Die Korrelation der TUM flr die turbulente Flammengeschwindigkeit wurde auch flir den
Versuch HD-10 getestet. Wie bei den anderen Simulationen wird als Anfangsturbulenz

k = 1,0e-4 m?/s? und vr = 10 angenommen.

Mit B = 1 kann das Experiment relativ gut berechnet werden. In der Anfangsphase wird
der Druckanstieg nur leicht unterschatzt (Abb. 4.93). Der langsamere Druckanstieg im
Experiment zwischen 2,5 bar und 3,5 bar kann auch mit der TUM-Korrelation nicht re-
produziert werden. Der Druckanstieg im spateren Verlauf wird dagegen sehr gut berech-
net. Insgesamt wird das Druckmaximum mehr als 1 s friher als im Experiment erreicht,
was den etwas hoheren Wert in der Simulation erklart. Der Vergleich der Flammenaus-
breitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung
mit den Messwerten (Abb. 4.94). Wie schon bei HD-7 wird mit B = 0,5 eine deutlich zu
langsame Verbrennung simuliert. Dies gilt sowohl fir den Druckanstieg als auch flr die

Flammenausbreitungsgeschwindigkeit.
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Beim Vergleich der Flammenausbreitung (Abb. 4.91 und Abb. 4.92) zeigt sich, dass alle
drei Simulationen (TUM B =1, TUM B = 0,5 und modifizierte Dinkelacker A =1 B = 3)
sich im Detail unterscheiden, es aber auch Gemeinsamkeiten gibt. Sowohl die TUM-
Korrelation mit B = 1 als auch die modifizierte Dinkelacker-Korrelation — mit Einschran-
kungen auch TUM mit B = 0,5 — fihren zu dem Ergebnis, dass die Flamme zu Beginn
zuerst die Messpunkte entlang der Mittelachse erreicht. In der Auswertung wird davon
ausgegangen, dass die Flamme den Messpunkt erreicht hat, sobald die Reaktionsfort-
schrittsvariable > 0,05 ist. In der unteren Halfte erfolgt in allen Simulationen eine schnel-
lere Verbrennung in der Nahe der Behalterwande. Ein ahnliches Verhalten wird auch im
Experiment beobachtet. Allerdings erfolgt im Experiment die Flammenausbreitung stark
asymmetrisch und es scheint, dass die seitliche Flammenausbreitung in den Simulatio-
nen starker als im Experiment ist. Beim Vergleich der Flammenfronten Experiment / Si-
mulation ist zu berucksichtigen, dass die seitlichen Messtellen einen deutlichen Abstand
von der Behalterwand haben (Abb. 4.77). Einen schnellere Flammenausbreitung naher

an der Wand wirde messtechnisch nicht erfasst.

[ 7.500e-01

- 5.000e-01

r 2.500e-01

i 0.000e+00

Abb. 4.91 Reaktionsfortschritt bei Simulation mit der TUM-Korrelation B = 1 links und
B = 0,5 (Mitte), modifizierte Dinkelacker-Korrelation mit A=1und B =3

rechts
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Abb. 4.92 Reaktionsfortschritt bei Simulation mit der TUM-Korrelation B = 1 links und
B = 0,5 (Mitte), modifizierte Dinkelacker-Korrelation mit A=1und B =3
rechts
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Abb. 4.94 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse bei Verwen-

dung TUM-Korrelation fur die turbulente Flammengeschwindigkeit
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4226.6 Zusammenfassung HD-10

Der Versuch HD-10 wurde mit dem Burning-Velocity-Modell und der neu erstellten Fla-
melet-Tabelle und unterschiedlichen Korrelationen fiir die turbulente Flammengeschwin-
digkeit nachgerechnet. Fir diesen Versuch wurde das gleiche CFD-Gitter wie fiur den
Versuch HD-7 verwendet. Eine Gitterstudie zeigt nur noch eine sehr schwache Abhan-
gigkeit der Simulationsergebnisse (Druck, Flammenausbreitungsgeschwindigkeit) von

der raumlichen Diskretisierung.

Es wurden unterschiedliche Korrelationen fir die Berechnung der turbulenten Flammen-
geschwindigkeit getestet. Die Simulationen mit der Peters- und der Dinkelacker-Korrela-
tion sagen eine signifikant zu langsame Verbrennung vorher. Die Berechnungen mit den
Ubrigen Korrelationen zeigen eine bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment. Aber
mit keiner Korrelation konnte die Verlangsamung des Druckanstiegs im Experiment zwi-
schen 2,5s und 3,5 s simuliert werden. Die modifizierte Dinkelacker-Korrelation mit
A = B = 2 sagt eine tendenziell zu langsame Verbrennung voraus. Die Ubrigen geteste-
ten Dinkelacker-Korrelationen (B = 2,5) zeigen eine zufriedenstellende Ubereinstim-
mung. Da keine der Simulationen die Verlangsamung des Druckanstiegs bei 2,5 bar vor-
hersagt, kann nicht geschlussfolgert werden, welche Parameter das Experiment besser
treffen. Je nach Wahl von A und B werden einzelne Grdlien besser oder etwas weniger
gut getroffen, aber kein Parametersatz kann alle Phasen des Experiments exakt be-
schreiben. Die Simulation mit der Korrelation der TUM und Formfaktor B = 1 zeigt eine
insgesamt gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Allerdings kann auch bei dieser
Rechnung die Verlangsamung des Druckaufbaus bei 2,5 bar nicht reproduziert werden.
Bei Wahl des Formfaktor B = 0,5 wird eine deutlich zu langsame Verbrennung berech-

net.

Eine Parameterstudie zum Einfluss der Anfangsturbulenz zeigt einen sehr starken Ein-
fluss sowohl von k als auch von vr auf das Simulationsergebnis bei der modifizierten

Dinkelacker-Korrelation.

4.2.2.7 Nachrechnung HD-39

Der Versuch HD-39 wurde an der THAI+-Anlage durchgefuhrt. Die THAI+-Anlage ist eine
Erweiterung von THAI (TTV) um einen weiteren Behalter (PAD) (Abb. 4.96). In HD-39
sind die beiden Behalter durch zwei Verbindungsrohre verbunden. Wie in HD-7 und HD-

10 befinden sich keine Einbauten in den Behaltern. Im TTV-Behalter betragt die mittlere
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H.>-Konzentration 9,73 vol-% im PAD 6,6 vol-%. Dies entspricht einer mittleren H.-Kon-
zentration von 9,0 vol-%. Bis auf den Sumpf des TTV (T ~29,8 °C) liegt Uberall eine
Temperatur von etwa 23 °C vor. Im oberen Verbindungsrohr wurde eine Berstscheibe
mit einem maximalen Berstdruck von 10 mbar eingebracht, um ein Propagieren des in
TTV eingebrachten Wasserstoffs in den PAD-Behalter zu verhindern. Im oberen und un-
teren Verbindungsrohr befinden sich Ausgleichselemente. In den Simulationen wurden
sie nicht berlcksichtigt. Die Ausgleichselemente kénnen prinzipiell Turbulenz generie-
ren. Die Modellierung der Verbindungsrohre als komplett glatte Rohre wird daher die

Turbulenz und damit auch die lokale Flammengeschwindigkeit unterschatzen.

Der Anfangsdruck beim Versuch HD-39 betragt ca. 1,5 bar. Der Druckverlauf wurde an
mehreren Messtellen gemessen (Abb. 4.95). Der mittlere Maximaldruck betragt ca.
5,11 bar. Im Maximum sind hochfrequente (150 Hz) und niedrigfrequente (6,9 Hz)
Druckschwankungen Uberlagert. Die Amplitude der hochfrequenten Druckschwankun-
gen ist im VTT-Behalter deutlich hoher als im PAD. Es wurden akustische Wellen nach-

gewiesen.

Im Experiment wurde mit Hilfe von Thermoelementen die Flammenankunftszeit an ver-
schiedenen Orten gemessen (siehe Abb. 4.96). In HD-39 erfolgt die Flammenausbrei-
tung entlang zweier unterschiedlicher Wege. Der erste ist eine aufwartsgerichtete Ver-
brennung im Behalter TTV. Uber das obere Verbindungsrohr erfolgt eine Ausbreitung in
den oberen Bereich des PAD (blaue Linie, L1). Dort wird eine sehr schnelle abwarts

gerichtete Verbrennung (Jet Ignition) beobachtet.

Der zweite Pfad der Flammenausbreitung ist eine Ausbreitung der Flamme vom Ziindort
im TTV durch das untere Verbindungsrohr in den PAD. Dort erfolgt dann eine aufwarts
gerichtet Verbrennung. Die beiden Flammenfronten treffen im PAD auf einer Héhe von
5,5 m — 6,5 m aufeinander. Dieser zweite Weg wurde in der Auswertung der Flammen-
ausbreitungsgeschwindigkeit nicht berlcksichtigt. Im unteren Bereich des PAD liegen
die Messtellen nicht auf der Ausbreitungsrichtung der Flamme und die Form der Flamme
nach Eintritt in dem PAD ist sehr sensitiv (siehe z. B. Abb. 4.108).

Nach Abschluss der Verbrennung wurde die verbliebene Hz-Konzentration gemessen.
Sie betrug ca. 1,1 vol-%. Um Gegensatz zu friheren THAI-Experimenten (z. B. HD-7)
mit ahnlich hohen mittleren H>-Konzentrationen fand bei HD-39 keine vollstandige Ver-
brennung statt. Entsprechend niedriger ist der Maximaldruck. Eine wichtige Rolle spielt

hierbei auch das gréRRere Verhaltnis Oberflache zu Volumen bei der THAI+-Anlage
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verglichen mit der ursprunglichen THAI-Anlage. Im Verbrennungsmodell ist lediglich eine
Verléschung der Flamme aufgrund von niedrigen Hz-Konzentrationen (Hzu < 4 vol-%)
implementiert. Ein Verloschen der Flamme aufgrund von Warmeverlusten an kalten
Wanden wird nicht simuliert, ebenso nicht die Flammenverléschung aufgrund von hoher
Turbulenz. Da im Experiment zu Beginn uberall eine Wasserstoffkonzentration
Haz.u > 6 vol-% vorliegt, wird in den Simulationen immer eine vollstandige Verbrennung
berechnet. Deshalb ist davon auszugehen, dass bei richtiger Berechnung der Warme-
verluste an die Behalterwande der Maximaldruck etwas Uberschatzt wird. Fir eine aus-
fuhrliche Diskussion des Experiments wird auf den Bericht von Becker Technologies
/FUN 15/, /FRE 17/ verwiesen.

o
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Abb. 4.95 Druckverlauf an unterschiedlichen Messstellen
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Abb. 4.96 Aus den Flammenankunftszeiten berechneter Verlauf der Flamme bei
HD-39 /FRE 17/. Die blaue Linie kennzeichnet den bei der Auswertung der
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit betrachteten Weg L1

4.2.2.71 Start- und Randbedingungen der CFX-Simulation

Die Hz-Konzentration in den Simulationen wird in Abhangigkeit vom Ort und von der
Hohe entsprechend dem Versuchsbericht /FRE 17/ gewahlt. Allerdings ergibt sich fur
den Bereich des VTT-Sumpfs ein Problem, da hier keine ausreichende Konzentrations-
messung vorliegt. Im Bereich des VTT-Sumpfes liegt die unterste Messtelle bei 0,7 m.
Dort wurden 8,95 vol-% H. gemessen. Im unteren Verbindungsrohr (Hohe 0,65 m) wur-
den dagegen nur 6,81 vol-% gemessen. Diese Messtelle ist allerdings Uber 2 m vom
VTT-Sumpf entfernt. Deshalb wurde der Wert von 8,95 vol-% fur den gesamten VTT-

Sumpf angenommen (Abb. 4.97, links) und das gesamte untere Verbindungsrohr wurde
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mit 6,81 vol-% H: initialisiert. Im gesamten Behalter wird eine Temperatur von 23 °C an-
genommen. Da auch bei HD-39 keine Messwerte zu der Anfangsturbulenz vorliegen,
muss sie abgeschatzt werden. Als Anfangsturbulenz wird k =1,0e-4 m%s? und

vr = 10gewahlt. In Abschnitt 4.2.2.7.3 wird der Einfluss dieser Annahme untersucht.

o 2000 4.000 {m)

Abb. 4.97 Initiale H>-KonzentrationStudie zur Gitterabhangigkeit

Um zu prifen, inwieweit eine Abhangigkeit des Simulationsergebnisses vom verwende-
ten CFD-Gitter vorliegt, wurden zwei Simulationen mit unterschiedlich feiner Diskretisie-
rung miteinander verglichen. Eine Simulation wurde mit einem Gitter bestehend aus
2,53 Millionen Zellen durchgeflhrt, das feinere Gitter bestand aus 7,98 Millionen Zellen.
Beide Gittern bestehen ausschlieBlich aus strukturierten Zellen (Hexaeder). Der TTV-
Teil des Gitters ist bis auf geringfiigige Anpassungen identisch mit dem Gitter, das bei
den Versuchen HD-7 und HD-10 zum Einsatz kam. Die Gitterstudie wurde mit der modi-
fizierten Dinkelacker-Korrelation und den Faktoren A = B = 2,0 und einer initialen Turbu-

lenz von k = 1,0e-4 m?/s? und vr = 10 durchgefiihrt.

Der Vergleich des Druckverlaufs der beiden Simulationen zeigt eine sehr gute Uberein-
stimmung der beiden Ergebnisse (Abb. 4.98). Lediglich im Bereich des Druckmaximums
zeigen sich kleine Abweichungen. Zeitpunkt und Geschwindigkeit des Druckanstiegs
sind dagegen nahezu identisch. Auch die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang

der Strecke L1 ist im TTV-Behélter bei beiden Simulationen nahezu identisch
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(Abb. 4.100). Es zeigt sich bei den Simulationen ein qualitativer Unterschied zum Expe-
riment. Die Flammenfront, die entlang der Linie L1 1auft, und die Flammenfront, die auf-
warts gerichtet durch den PAD lauft, treffen sich nicht wie im Experiment im oberen PAD-
Behalter, sondern im oberen Verbindungsrohr. Deshalb wird beim Vergleich die Linie L1

nur bis zu einem Abstand von 8,6 m vom Zundort betrachtet.
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5.0E+05

4.5E+05

4.0E+05
©  3.5E+05 —Dinkel A=B=2, 2.53e+6
>~ Zellen
S
S 3.0E+05 —Dinkel A=B=2, 7.98e+6

Zellen

2.5E+05

2.0E+05
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1.0E+05

0 1 2 3 4 5 6

Abb. 4.98 Druckverlauf bei unterschiedlich feiner Diskretisierung
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Abb. 4.99 Reaktionsfortschrittsvariable nach 3,4 s bei der Simulation mit der modifi-

zierten Dinkelacker-Korrelation mit A=B =2
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Abb. 4.100 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Strecke L1
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4.2.2.7.2 Einfluss unterschiedlicher Korrelationen fiir die turbulente Flammen-
geschwindigkeit

Bei der Nachrechnung von HD-39 wurden unterschiedliche Korrelationen fur die turbu-
lente Flammengeschwindigkeit getestet. Als Anfangsturbulenz wurde fur den Vergleich
k = 1,0e-4 m?/s?, vr = 10 gewahlt.

Unabhangig von der verwendeten Korrelation findet bei allen Simulationen eine vollstan-
dige Verbrennung statt, da uberall im Brennraum die H,, > als die Zindgrenze (4 vol-%)
ist und keine Flammenverldschungsmodelle implementiert sind. Deshalb ist bei allen Si-

mulationen der Maximaldruck etwas hdher als der im Experiment.

Bei den Simulationen mit den (modifizierten) Dinkelacker-Korrelationen (1 <A, B < 3)
und der Peters-Korrelation verlauft die Verbrennung Uberall so langsam, dass keine lo-
kalen Druckspitzen auftreten und der Druck uberall im THAI+-Behalter in etwa gleich
hoch ist (siehe Abb. 4.101). Es wird deshalb nur ein Druckwert fir den Vergleich mit dem

Experiment herangezogen.

Die Peters- und die Dinkelacker-Korrelation (A = 1, B = 1) simulieren flr den gesamten
Versuch einen zu langsamen Druckanstieg (Abb. 4.102). Das Druckmaximum wird des-
halb erst nach 4,5 s bzw. 4 s erreicht, wahrend es im Experiment bei ca. 2,3 s liegt. Die
Simulationen mit einer modifizierten Dinkelacker-Korrelation (B = 2) zeigen alle ein qua-
litativ ahnliches Verhalten. Der Druckanstieg erfolgt friher und starker als im Experiment.
Der Koeffizient A in der Korrelation hat in der Anfangsphase den starkeren Einfluss. Je
groRer A gewahlt wird, desto starker und friher erfolgt der Druckanstieg. Beim Vergleich
mit dem Experiment ist zu bertcksichtigen, dass in der Anfangsphase die unbekannte
Anfangsturbulenz einen starken Einfluss hat. Bei einer niedrigeren (auch realistischen)
Anfangsturbulenz kann mit (A = 1 und B = 3) die Anfangsphase in sehr guter Uberein-
stimmung mit dem Experiment berechnet werden (Abb. 4.106). Ab einem Druck von ca.
2 bar erfolgt im Experiment ein deutlich schnellerer Druckanstieg. Bei allen hier durch-
gefuhrten Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation wird ein zu langsa-
mer Druckanstieg berechnet. Fir die Geschwindigkeit des Druckanstiegs ist die Grolie
des Koeffizienten B entscheidend. Die Unterschiede zwischen B = 1 (unmodifizierte Din-
kelacker-Korrelation) und B = 3 sind aber moderat. Auch mit B = 3 ist der Druckanstieg
noch deutlich zu schwach. Die Ubereinstimmung ist aber etwas besser als bei Wahl ei-

nes kleineren Koeffizienten B.
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Die Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des VTT erfolgt bis zu einem Abstand
von 6,5 m vom Zundort (7,2 m Hohe VTT) im Experiment mit 3 m/s — 4 m/s, danach
steigt sie deutlich auf bis zu 24 m/s an. Die Anfangsphase bis zur Beschleunigung wird
von allen Simulationen in guter Ubereinstimmung berechnet (Abb. 4.103). Bei der hier
gewdahlten Anfangsturbulenz wird die Geschwindigkeit bei den modifizierten
Dinkelacker-Korrelationen etwas lberschatzt. Bei einer niedrigeren Anfangsturbulenz
wére die Ubereinstimmung dagegen noch besser (Abb. 4.107). Der deutliche Anstieg
der Ausbreitungsgeschwindigkeit wird von keiner Simulation mit der modifizierten Din-
kelacker-Korrelation vorhergesagt. Bei allen Rechnungen verbleibt die Ausbreitungsge-
schwindigkeit auf ihrem niedrigen Niveau. Im Gegensatz zum Experiment erreicht die
aufwarts propagierende Flamme aus dem PAD zuerst die obersten Messtellen im PAD
wahrend im Experiment die Flamme aus dem VTT-Behalter Uber das obere Verbin-
dungsrohr den oberen PAD erreicht. Die beiden Flammenfronten treffen im Experiment
im PAD auf einer Hohe von 5 m — 6,5 m aufeinander (Abb. 4.96), wahrend in den Simu-
lationen die beiden Flammenfronten im oberen Verbindungsrohr aufeinandertreffen
(Abb. 4.108).

Es wurden zwei Simulationen mit der Korrelation der TUM (ohne Term fur Fen) fur die
turbulente Flammengeschwindigkeit durchgeflihrt. Bei einer Rechnung wurde der Form-
faktor B = 1 und bei einer B = 0,5 gewahlt. Bei B = 1 erfolgt nach 0,7 s der signifikante
Druckanstieg (Abb. 4.104). Er ist schneller als im Experiment. Nach Erreichen eines
Drucks von 2,5 bar kommt es zu einer sehr starken Beschleunigung der Verbrennung
und zu starken Druckpeaks. Diese sind deutlich hdher als im Experiment. Es fallt auf,
dass bei der Simulation im PAD-Behalter die starksten Druckspitzen auftreten, wahrend
im Experiment im VTT starkere Druckoszillationen gemessen werden. Dass bei Verwen-
dung der TUM-Korrelation mit B = 1 eine deutlich zu schnelle Verbrennung berechnet
wird, ist unabhangig von der Anfangsturbulenz (Abb. 4.106). Bei der Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse von VTT zeigt sich bis zu einer Hohe von
5,6 m eine relativ gute Ubereinstimmung, danach erfolgt ein starker Anstieg auf (iber
100 m/s (Abb. 4.105).

Wird ein niedrigerer Koeffizient von B = 0,5 gewahlt, so kann eine deutlich bessere Uber-
einstimmung erzielt werden. Nach 1,37 s beschleunigt sich bei dieser Simulation der
Druckanstieg. Dies ist etwas friiher als im Experiment, was aber stark mit der gewahlten
Anfangsturbulenz zusammenhangt. Bis zum Erreichen eines Drucks von 3,6 bar ent-
spricht der Druckanstieg in etwa dem der modifizierten Dinkelacker-Korrelation mit A = 1

und B=3 und ist damit schwacher als im Experiment. Nach 2,3s (P~3,6 bar)
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beschleunigt sich der Druckanstieg erneut. Danach ist er sogar etwas starker als im Ex-
periment. Die Flammengeschwindigkeit entlang der Mittelachse des VTT zeigt einen ent-
sprechenden Verlauf. Bei B = 0,5 ist die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit zu Be-
ginn etwa genauso grofd wie bei der modifizierte Dinkelacker-Korrelation (A =1 B = 3).
Bis zu einer Héhe von 6,3 m im THAI-Behalter gibt es eine gute Ubereinstimmung mit
dem Experiment, danach erfolgt im Experiment eine Beschleunigung der Flammenaus-
breitung entlang der Mittelachse. Dies wird mit der TUM-Korrelation und B = 0,5 nicht
simuliert. Die erneute Beschleunigung beim Druckanstieg ist bei der Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit nicht erkennbar, da der oberste Punkt auf der Mittelachse des

VTT-Behalters zum Zeitpunkt der erneuten Beschleunigung schon fast erreicht wurde.

Keine der hier durchgeflihrten Simulationen kann den Druckverlauf und die Flammen-
ausbreitungsgeschwindigkeit genau abbilden. Neben Modellschwachen bei der Model-
lierung der turbulenten Flammengeschwindigkeit und der Turbulenz spielt bei diesem
Experiment noch eine Rolle, dass die Flammenverléschung nicht simuliert werden kann.
Dies hat vermutlich nicht nur einen Einfluss auf den Maximaldruck, sondern auch auf die
Dynamik des Verbrennungsvorgangs. Es kann davon ausgegangen werden, dass die
Flammenverléschung hauptsachlich im PAD mit der niedrigeren Hz-Konzentration auf-
getreten ist. Eine abgeschwachte Verbrennung im PAD hat auch auf die Flammenaus-
breitung im VTT einen Einfluss, da die beiden Flammenfronten Uber die Expansion des
heillen verbrannten Gases einhergehend mit dem Druckaufbau wechselwirken. Eine
weitere mdgliche Ursache fir die Abweichungen ist die Vernachlassigung geometrischer
Details, wie die der Ausgleichselemente in den Verbindungsrohren oder gegebenenfalls
Reste der Berstmembran. Kleine Strémungshindernisse kénnen zusatzliche Turbulenz

generieren, die zu einer lokalen Flammenbeschleunigung fuhrt.
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Abb. 4.101 Druck an unterschiedlichen Messtellen bei der Simulation mit der modifi-

zierten Dinkelacker-Korrelation (A =1 B = 3)
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Abb. 4.102 Druckverlauf bei Simulation mit unterschiedlichen Korrelationen fiir die tur-
bulente Flammengeschwindigkeit
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Abb. 4.103 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Linie L1
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Abb. 4.104 Druckverlauf bei unterschiedlichen Korrelationen fir die turbulente Flam-
mengeschwindigkeit
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Abb. 4.105 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang Linie L1

4.2.27.3 Einfluss der Anfangsturbulenz

Auch beim HD-39-Experiment wurde die initiale Turbulenz nicht gemessen. Soweit nicht
anders spezifiziert, wird die initiale Turbulenz mit k = 1,0e-4 m?/s? und vr = 10 abge-
schatzt. Um den Einfluss dieser Annahme zu untersuchen, wurde eine Simulation mit
einer deutlich geringeren Anfangsturbulenz von k = 1,0e-4 m?/s? und vr = 0,1 durchge-
fuhrt. Als Korrelation fir die turbulente Flammengeschwindigkeit wurde die modifizierte
Dinkelacker-Korrelation mit A =1 und B = 3 gewahlt. Es zeigt sich, dass eine hdhere
Anfangsturbulenz in der Anfangsphase zu einem schnelleren Druckaufbau (Abb. 4.106)
und auch zu einer schnelleren Flammenausbreitung entlang der Mittelachse des VTT
(Linie L1) fuhrt (Abb. 4.107). Sobald ein Druck von etwa 2 bar erreicht wird, ist der mitt-
lere Druckanstieg nicht mehr signifikant von der Anfangsturbulenz abhangig. Auch wenn
der Druckanstieg in beiden Simulationen im spateren Verlauf ahnlich ist, so fiuihren die
Unterschiede in der Anfangsphase zu Abweichungen bei den Flammenfronten
(Abb. 4.108). So verbleibt bei einer niedrigen Anfangsturbulenz lange unverbranntes
Gas im unteren VTT (2,8 s, Flammenfront hat oberes Verbindungsrohr erreicht), wah-
rend bei einer hohen Anfangsturbulenz frihzeitig das gesamte Gas im Sumpf des VTT

verbrennt (1,4 s, Flammenfront hat ca. 4,5 m im VTT erreicht).
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Abb. 4.106 Druckverlauf bei unterschiedlicher Anfangsturbulenz
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Abb. 4.107 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Mittelachse des VTT

(Linie L1) bei unterschiedlicher Anfangsturbulenz
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Abb. 4.108 Flammenfortschritt bei der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (A = 2 und
B = 3) bei unterschiedlicher Anfangsturbulenz. Links: k = 1,0e-4 m?/s?

vr = 10, rechts k = 1,0e-8 m?/s? vr = 0,1
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4.2.2.7.4 Einfluss der Berstmembran

Beim HD-39 befindet sich oberhalb des VTT-Behalters im Verbindungsrohr eine Berst-
membran. Der maximale Offnungsdruck betrégt 10 mbar. Es wurde eine Simulation
durchgeflhrt, bei der diese Berstmembran in CFX modelliert wurde. Dabei kam das von
ANSYS entwickelte Modell fiir Berstscheiben und Tiiren zum Einsatz. Als Offnungsdruck
wurde der Maximalwert 10 mbar angenommen. Bei diesem Modell wird unterstellt, dass
sobald der Offnungsdruck tberschritten wird, kein Strémungshindernis mehr vorhanden
ist, das z. B. Turbulenz generieren kann. Bei dieser Simulation wurde die Dinkelacker-

Korrelation mit A = B = 2,5 und die Anfangsturbulenz k = 1,0e-4 m?/s? vr = 10 gewahit.

In der Simulation 6ffnet sich die Berstmembran nach 0,882 s. Es zeigt sich, dass die
Modellierung der Berstmembran keinen signifikanten Einfluss auf den Druckverlauf hat
(Abb. 4.109). Die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Linie L1 (Mittel-
achse VTT-Behalter) ist ebenfalls sehr ahnlich (Abb. 4.110).

Diese Untersuchung zeigt, dass die Vernachlassigung der Berstmembran nur einen ge-
ringen Einfluss auf das Simulationsergebnis hat, selbst wenn unterstellt wird, dass sie
erst bei der maximalen Druckdifferenz 6ffnet. Diese Aussage gilt nur, wenn die Annahme
gerechtfertigt ist, dass die Berstmembran nach Offnen keinen Einfluss mehr auf die Stro-
mung hat. Sollte auch die gedffnete Membran noch ein turbulenzgenerierendes Stro-
mungshindernis darstellen, so ware mit einer starkeren Beschleunigung der Verbren-

nung im oberen Verbindungsrohr zu rechnen.
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Abb. 4.109 Druckverlauf (VTT-Behalter unten) in Abhangigkeit von der Modellierung

der Berstmembran
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Abb. 4.110 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit entlang der Linie L1 mit und ohne

Modellierung der Berstmembran
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42275 Zusammenfassung HD-39

Der Versuch HD-39 wurde mit unterschiedlichen Korrelationen (Peters, modifizierte Din-
kelacker, TUM) fir die turbulente Flammengeschwindigkeit nachgerechnet. Mit keiner
der getesteten Korrelationen konnte der Versuch vollstandig richtig nachgerechnet wer-
den. Da die Flammenverléschung aufgrund von Warmeverlusten an die Wande oder
aufgrund von Turbulenz nicht modelliert werden konnte, wird fiir alle Versuche eine voll-
standige H:-Verbrennung im Gegensatz zum Experiment berechnet. Dies beeinflusst
nicht nur den Maximaldruck, sondern auch den Ablauf des Verbrennungsvorgangs, da
sich die Flammenausbreitung durch den VTT- und den PAD-Behalter Uber den Druck-

aufbau und die resultierenden Gasstromungen gegenseitig beeinflussen.

Die Peters- und die Dinkelacker-Korrelation berechnen eine zu langsame Verbrennung.
Mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (B = 3) konnte eine zufriedenstellende
Ubereinstimmung erzielt werden, der Druckanstieg erfolgt aber noch zu langsam. Der
Koeffizient A in der modifizierten Dinkelacker-Korrelation spielt nur in der Anfangsphase
eine signifikante Rolle. Eine Parameterstudie zeigt, dass die unbekannte Anfangsturbu-
lenz in der Anfangsphase entscheidend ist fir den Beginn des signifikanten Druckan-
stiegs. Deshalb ist das Experiment zur Anpassung dieses Koeffizienten A nur bedingt
geeignet. Mit A = 1 und einer unterstellten Anfangsturbulenz 1,0e-8 m?/s? vr = 0,1 kann

die Anfangsphase des Experiments in guter Ubereinstimmung simuliert werden.
Mit der TUM-Korrelation und B = 0,5 konnte die beste Ubereinstimmung erzielt werden.

Bis zum Erreichen eines Drucks von 3,6 bar entspricht der Druckanstiegsverlauf in etwa
dem der modifizierten Dinkelacker-Korrelation mit A = 1 und B = 3 und ist damit schwa-
cher als im Experiment. Danach beschleunigt sich der Druckanstieg und er ist sogar
etwas schneller als im Versuch. Die Simulation mit der TUM-Korrelation mit B = 1 flhrt
zu einer signifikanten Uberschatzung der Verbrennungsgeschwindigkeit. Der Druckan-
stieg ist viel schneller als im Experiment und es kommt zur Ausbildung von Druckspitzen

insbesondere im PAD-Behalter.
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4.2.2.8 ENACCEF2 Versuche

4.2.2.8.1 Versuchaufbau

Die ENACCEF2-Versuchsanlage /BEN 19/ besteht aus einem 7,65 m langen Beschleu-
nigungsrohr mit einem Innendurchmesser von 23 cm (Abb. 4.111). In das Beschleuni-
gungsrohr wurden im Hohenbereich 0,64 m — 2,48 m 9 ringférmige Hindernisse einge-
bracht. Das Blockadeverhaltnis der Hindernisse (BR) betragt bei allen hier untersuchten

Versuchen 0,63. Das Blockadeverhaltnis ist wie folgt definiert:

Dabei ist d der Innendurchmesser des Hindernisses und D der Innendurchmesser des
Beschleunigungsrohres. Im Gegensatz zur ENACCEF-Anlage besteht bei ENACCEF2
die Mdoglichkeit, die AuBenwande des Beschleunigungsrohres aufzuwarmen. Dies er-
moglicht es, den Einfluss der Anfangstemperatur auf die Verbrennung zu untersuchen
und es ist moglich, Versuche mit héheren initialen Dampfkonzentrationen durchzufih-
ren. An 27 Messstellen wurde mit Photomultipliern die Flammenankunftszeit gemessen.
Aus den Flammenankunftszeiten lasst sich die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
bestimmen, die im Folgenden zum Vergleich Experiment / Simulation herangezogen
wird. Es gibt auf unterschiedlichen Héhen Druckmessungen (1,28 m, 5,53 m, 6,38 m,
7,65 m), die ebenfalls fir den Vergleich mit Simulationen herangezogen werden. Fur den
Versuch der Verbrennung von 13 vol-% H- in Luft bei Tini = 20 °C wurden vier Wiederho-

lungsexperimente durchgefuhrt (Abb. 4.112).

Der qualitative Verlauf mit der Beschleunigung an den Hindernissen und der anschlie-
Renden Verlangsamung der Flammenausbreitung stimmt in allen 4 Experimenten Uber-
ein. In allen 4 Experimenten wird eine maximale Geschwindigkeit von etwas mehr als
500 m/s beobachtet. Der exakte Verlauf unterscheidet sich allerdings in den Experimen-
ten. Dies ist beim Vergleich Experiment / Simulation zu berlcksichtigen. Bei den Expe-
rimenten zeigt sich, dass bis zum Ende des Experiments der Druck sich an den unter-
schiedlichen Messstellen nicht angleicht (Abb. 4.113). Dies erscheint nicht physikalisch,
es handelt sich hierbei vermutlich um Messfehler, die sich aufgrund der Erhitzung der
Drucksensoren einstellen /GRO 17/. Bei den Simulationen ist der Druck am Ende der

Simulation an allen Messstellen bis auf schwache Oszillationen gleich (Abb. 4.114).
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Abb. 4.112 ENACCEF2-Wiederholungsexperimente fur die Verbrennung von 13 vol-%
Hz in Luft mit Ti, = 20 °C,/STU 20/, /BEN 18/
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Abb. 4.113 Druck an unterschiedlichen Messstellen beim Experiment RUN 63
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Abb. 4.114 Druck an unterschiedlichen Messstellen bei der Simulation mit der modifi-

zierten Dinkelacker-Korrelation (A =2 B = 3)

4.2.2.8.2 Studie zur Gitterabhangigkeit der Lésung

Fur die ENACCEF2-Versuche wurde eine Studie durchgefihrt, um den Einfluss des
CFD-Gitters auf die L6sung zu untersuchen. Fur diese Untersuchung wurde der Versuch
13 vol-% H: in Luft bei Tin = 20 °C ausgesucht. Als Korrelation fiir die turbulente Flam-
mengeschwindigkeit wurde die modifizierte Dinkelacker-Korrelation mit A =2 B = 3 aus-
gewahlt. Es wurden drei strukturierte CFD-Gitter ausgewabhilt, bei denen der gesamte 3-
dimensionale (im Folgenden 3D abgekuirzt) Brennraum im Gitter abgebildet wird. Das
feinste Gitter enthalt ca. 18 Millionen Zellen, das mittlere Gitter 2,3 Millionen Zellen und
das grobste ca. 0,287 Millionen Zellen. Bei allen Gittern wurde im Bereich der Hinder-
nisse verfeinert. Es wurden auch Simulationen mit einem quasi 2-dimensionalen (im Fol-
genden 2D abgekirzt) Gitter durchgefiihrt. Bei diesem Gitter wird eine Rotationssym-
metrie des Gitters unterstellt. Die Feinheit dieses 2D-Gitters entspricht in den beiden
aufgelésten Raumrichtungen bis auf geringe Abweichungen dem feinsten 3D- Gitter. Es
besteht aus etwa 0,3 Millionen Zellen.

Die beiden feinsten 3D-Gitter fihren zu sehr ahnlichen Simulationsergebnissen. Die
Flammenbeschleunigung und auch die Verlangsamung werden sehr dhnlich berechnet
(Abb. 4.115). Der Druckverlauf an den Messstellen ist ebenfalls sehr &hnlich
(Abb. 4.116). Sowohl die Hohe wie auch die Form der Druckpeaks sind sehr ahnlich. Die

einzige signifikante Abweichung ergibt sich in der Position der Peaks. Im Fall des
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feinsten CFD-Gitters werden die Druckmaxima etwas friher erreicht. Ein Vergleich der
Flammenankunftszeiten zeigt, dass sich diese Verschiebung im Wesentlichen zu Beginn
der Simulation einstellt (Vergleich der Flammenankunftszeit bei h = 0,27 m: 0,0583 s /
0,0539 s). Die Simulation mit dem grobsten 3D-Gitter fuhrt dagegen zu deutlich anderen
Ergebnissen. Die maximale Flammenausbreitungsgeschwindigkeit wird signifikant un-
terschatzt. Entsprechend unterscheidet sich auch der Druckverlauf dieser beiden Simu-
lationen deutlich. Die Simulationen mit dem 2D-Gitter fihren zu sehr ahnlichen Ergeb-
nissen wie die beiden 3D-Simulationen mit feinem Gitter. Deshalb wurden
Parameterstudien z. B. zum Einfluss der Korrelation fir die turbulente Flammenge-
schwindigkeit in der Regel mit dem 2D-Gitter durchgefihrt. Dies flhrte zu einer grolden

Rechenzeitersparnis.

v(m/s)
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4.00E+02. | Dinkel A= 2B=3 2D 0.3e+6 Zellen
——Dinkel A=2 B=3 3D 18e+6 Zellen
3.00E402 |

——Dinkel A=2 B=3 3D 2.3e+6 Zellen
| ——Dinkel A=2 B=3 3D 0,28e+6 Zellen
2.00E+02 4

1.00E+02 -

0.00E+00

, h(m)
0 1 2 3 4 5 6 7 B

Abb. 4.115 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei Verwendung unterschiedlicher
CFD-Gitter

308



P (Pa)

5.00E+05 Dinkel A=2 B=3 0.3e+6 Zellen 2D
13 vol % H2

4.50E405 H=5.53m —Dinkel A=2 B=3 18e+6 Zellen 3D

——Dinkel A=2 B=3 2.3e+6 Zellen 3D

4.00E+05 -

——Dinkel A=2 B=3 0.28e+6 Zellen 3D
3.50E+05

3.00E+05 -
2.50E+05 -

2.00E+05

1.50E+05 -

1.00E+05 -+ _ = i
0.00E+00 5.00E-02 1.00E-01 1.50E-01 2.00E-01

t(s)

Abb. 4.116 Druck in 5,53 m Hbhe bei unterschiedlichen CFD-Gittern

4.2.2.8.3 Allgemeine Anmerkungen zum Vergleich zwischen Simulation und
Experiment

Eine zentrale Grof3e beim Vergleich von Experiment und Simulation ist die Flammen-
ausbreitungsgeschwindigkeit. Bei den ENACCEF2-Experimenten wird mittels Tempera-
turmessung an 27 Positionen die Ankunft der Flammenfront bestimmt. In den Simulatio-
nen wird an denselben Positionen die Ankunft der Flamme durch den Anstieg der
Reaktionsfortschrittsvariable bestimmt. Ublicherweise kommt es — sobald die Flammen-
front den Monitorpunkt erreicht hat — zu einem schnellen Anstieg der Reaktionsfort-
schrittsvariable (RPV) von 0 auf 1 (Abb. 4.117: PM01, PMO8 und PM27). Sobald sie den
Wert 0,05 Gberschritten hat, wird davon ausgegangen, dass die Flammenfront den Punkt
erreicht hat. Bei den hier simulieten ENACCEF2-Versuchen kommt es zu einer sehr
schnellen Verbrennung mit Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten von mehreren
100 m/s. Diese schnelle Verbrennung fuhrt zu Druckwellen, die sich durch das Beschleu-
nigungsrohr bewegen und an den Enden reflektiert werden. Die Druckwellen flhren zu
einer zusatzlichen Bewegung der Flammenfront. Sie kdnnen dazu fuhren, dass die
Flamme sich kurzzeitig nach unten bewegt. Dies ist in Abb. 4.118 erkennbar. Nach
0,112 s hat die Flamme die H6he von 5,6 m erreicht, 5 ms spater befindet sie sich 40 cm
tiefer auf einer Hohe von 5,2 m. Die Reaktionsfortschrittsvariable nimmt in einem solchen
Fall wieder ab, um dann zu einem spateren Zeitpunkt wieder anzusteigen. Dieser Effekt
wird bei der Auswertung der Flammenankunftszeiten nicht berlicksichtigt. Es wird als

Flammenankunftszeit der Zeitpunkt verwendet, an dem zum ersten Mal der
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Schwellenwert tiberschritten wird. Ublicherweise hat die Wahl des Schwellenwerts kei-
nen signifikanten Einfluss, da der Anstieg der Reaktionsfortschrittsvariablen von 0 auf 1
sehr schnell erfolgt (Abb. 4.117, z. B PMO01). Beim Auftreten von Druckwellen kann es
aber vorkommen, dass der Wert 1 beim ersten Anstieg nicht erreicht wird (Abb. 4.117,
z. B PM21 (erster Peak (RPV~0,1) bei 0,18 s, 2. Anstieg bei 0,235 s bis auf RPV = 1).
In einem solchen Fall kann sich je nach Wahl des Grenzwertes eine deutlich unterschied-

liche Flammenankunftszeit ergeben (hier ~0,18 s bzw. ~ 0,235 s).

Run ena2 13vel T20 dinkelAlB3 2D 001

RPV
1= — - = = T =
[ | -
! J |
i |
B i :
H |
] ]
H H|J
1 iy
08 i il
: i i |
] |I| !
| H :
! |
1 i |
i :
! I
o0&~ i |
H ]
i i
; i .
T I :
] H i
] ! | !
i i i
H I
(F= 1 : :
| | !
1 |
1 ! |
4 I 1 i
i i i
i i |
1 | |
0z 1 11 i
i |
i i
| i 1 .
i | i
i | i
1 I |
- | i I
I . g I — ! o ! e -y ! r—,
] 01 03 ] o4 o 0%

Simulation Tene

Metiief Pl PR (Bearlion Progieis) —-- blohts P MADE (Reactsh Pragiein Monihat Pk PRLY [Beecton Progihrms

=== Moriitof Fon t PMIA [Resction Progress]  —= Montor Palst PMZT (Reactien Progre Menitor Punt PRIT [Resthon Progress)

Abb. 4.117 Zeitlicher Verlauf der Reaktionsfortschrittsvariablen an Monitorpunkten auf
unterschiedlicher Héhe (PM01 = 0,28 m, PM08 = 2,13 m, PM17 = 4,68 m,
PM21 = 5,68 m, PM27 = 7,45 m)
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Abb. 4.118 Reaktionsfortschrittsvariable in der Simulation des Versuchs mit 13 vol-%
Hs in Luft mit Tini = 20 °C

42284 Parameterstudie zum Einfluss der Anfangsturbulenz

Auch fir die ENACCEF2-Experimente wird im Folgenden untersucht, wie sich die unbe-
kannte Anfangsturbulenz auf das Simulationsergebnis auswirkt. Die Annahme einer ini-
tialen Turbulenz von k = 1,0e-4 m/s erscheint unrealistisch hoch, da dies einer turbulen-
ten Schwankung in der Grélienordnung von 1 cm/s entspricht. Bei einem Rohr mit einem
Druckmesser von 23 cm ohne erkennbare Turbulenzquelle und ruhender Strémung ist
dies ein zu hoher Wert. Es wurden zwei Simulationen mit unterschiedlicher Anfangstur-
bulenz durchgefihrt; eine mit der CFX-Einstellung ,Low Intensity =1 % “ und eine mit
der Einstellung ,High Intensity = 10 %*“. Dies entspricht k = 1,5e-8 m?/s? € = 1,2e-12 m?/s®
und k = 1,5e-6 m?/s? ¢ = 1,2e-10 m?/s3,

Es zeigt sich eine nur schwache Abhangigkeit der Flammenausbreitungsgeschwindig-
keit von der Anfangsturbulenz (Abb. 4.119). Im Falle einer hohen Anfangsturbulenz wird
eine um etwa 20 m/s héhere maximale Flammenausbreitungsgeschwindigkeit gemes-
sen, was einer relativen Abweichung um ~ 4 % entspricht. Die Hohe der Druckpeaks ist
ebenfalls kaum von der Anfangsturbulenz abhangig (Abb. 4.120). Allerdings erfolgen die
Druckspitzen bei der Simulation mit der niedrigen Anfangsturbulenz etwas spater. Der
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Grund ist, dass zu Beginn, bevor die Flamme die Hindernisse erreicht hat, die Anfangs-
turbulenz die Verbrennung deutlich beeinflusst. Die Flamme erreicht den Messpunkt in
0,277 m Hohe im Fall einer niedrigen Anfangsturbulenz nach 0,0544 s, bei hoher
Anfangsturbulenz dagegen schon nach 0,044 s.

v(m/s)
600

Dinkel A=2 B=3

—Fxp. RUNG3

——Exp. RUN 64
400

—k=1.5e-8 m"2/s72

5=1.2e-12 mh2/4n3
300 Sl aria e

—k=1.58-6 m*2/s"2
eps=1.2e-10 m*2/s"3

200

100

Abb. 4.119 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei unterschiedlicher Anfangsturbu-
lenz bei Simulation mir der modifizierten Dinkelacker-Korrelation A = 2,
B=3
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Abb. 4.120 Druck bei unterschiedlicher Anfangsturbulent bei Simulation mir der modifi-

zierten Dinkelacker-Korrelation A=2,B =3

4.2.29

4.2.2.91

Verbrennung von 13 vol-% H: in Luft bei Tini =20 °C in ENACCEF2

Vergleich der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit

Die Versuche mit der Verbrennung von 13 vol-% Hz in Luft, Tini = 20 °C wurden mit un-

terschiedlichen Korrelationen fir die turbulente Flammengeschwindigkeit nach-
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gerechnet. Bei den Nachrechnungen wurde eine niedrige Anfangsturbulenz (k = 1,5e-
8 m?/s?, £ = 1,2e-12 m?/s®) unterstellt. Der GRS liegen nur die experimentellen Mess-
werte der Experimente RUN63 und RUNG64 in elektronischer Form vor. Deshalb werden

nur sie in dem Vergleich Experiment / Simulation dargestellt.

Die Simulation mit der Dinkelacker-Korrelation berechnet eine deutlich zu langsame Ver-
brennung (Abb. 4.121). Die Peters-Korrelation und die modifizierten Dinkelacker-Korre-
lationen mit 2 <A, B < 3 sind in der Lage, das Experiment in guter Ubereinstimmung

nachzurechnen.

In der Anfangsphase (bis zu 0,85 m Hbhe) berechnet die Simulation mit der Peters-Kor-
relation und der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (A =1, B = 3) eine langsamere
Flammenausbreitung als im Experiment. Mit A =2 2 wird am Anfang dagegen eine gute
Ubereinstimmung erzielt. Wie schon bei den THAI-Experimenten wird die Geschwindig-
keit der Flammenausbreitung unmittelbar nach Ziindung insbesondere von der Wahl der

Konstante A in der modifizierten Dinkelacker-Korrelation beeinflusst.

Mit der Peters-Korrelation wird die Maximalgeschwindigkeit etwas Uberschatzt. Die Si-
mulation mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation und A = B = 2 berechnet eine et-
was zu langsame Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und deren Maximum ist leicht
zu einer héheren Position im Beschleunigungsrohr verschoben. Die Simulationen mit der
modifizierten Dinkelacker-Korrelation B = 2,5 berechnen alle eine sehr ahnliche Flam-
menbeschleunigung. Sowohl die maximale Geschwindigkeit als auch deren Position
wird in sehr guter Ubereinstimmung mit den Experimenten simuliert. Die Unterschiede
liegen in der Grélkenordnung der Abweichungen, die sich aus der unbekannten Anfang-

sturbulenz ergeben.

Alle Simulationen berechnen einen langsameren Geschwindigkeitsabfall als er bei
RUNG63 und RUNG4 gemessen wird. Lediglich das Experiment RUNZ20 zeigt einen ahn-
lich langsamen Abfall wie die Simulationen. Fir die Héhe 4 m — 5,5 m berechnen alle
Simulationen Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten in der Grdflenordnung von
200 m/s. In Anbetracht der Unsicherheiten bei der Bestimmung der Flammenankunfts-
zeit aufgrund der durch das Beschleunigungsrohr propagierenden Druckwellen (siehe
Abschnitt 4.2.2.8.3) und der Unterschiede bei den Wiederholungsexperimenten ist die

Ubereinstimmung mit dem Experiment auch fiir diesen Bereich gut.

314



Bei den Experimenten RUN63 und RUN64 wird bei einer Héhe von 5,5 m bis 6,5 m eine
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit von 40 m/s — 75 m/s gemessen. Bei den anderen
beiden Wiederholungsexperimenten werden dagegen deutlich geringere Geschwindig-

keiten gemessen, was eher mit den Simulationsergebnissen Ubereinstimmt.

4.2.29.2 Vergleich der Flammenankunftszeiten

Aus den vorliegenden Unterlagen kann der Zindzeitpunkt im Experiment nicht eindeutig
bestimmt werden. Laut experimentellen Flammenankunftszeiten ist t = 0 s, sobald der
erste Temperatursensor auf der Hohe 0,277 m die Ankunft der Flamme registriert. Bei
Vergleich der Flammenankunftszeiten wird die Zeit t* verwendet. t* ist so gegenulber t
bei den Simulationsergebnissen genauso verschoben, wie in den experimentellen Da-
ten. t* = 0 s entspricht dem Zeitpunkt, an dem der erste Messpunkt die Flammenankunft
gemessen hat. Der Vergleich der Flammenankunftszeiten (Abb. 4.127) zeigt einen deut-
lichen Einfluss der verwendeten Korrelation fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit.
Korrelationen, die bei fehlender Turbulenz eine Ausbreitung mit laminare Flammenge-
schwindigkeit vorhersagen (Peters, (modifizierte) Dinkelacker mit A = 1), sagen eine viel
langsamere Verbrennung in der Anfangsphase vorher, was dazu fuhrt, dass der Mess-
punkt auf der Héhe h = 1,13 m deutlich spater erreicht wird. Die Simulationen mit der
modifizierten Dinkelacker-Korrelation A = 2,5 zeigen eine gute Ubereinstimmung mit den
Messwerten, der Faktor B hat in dieser Phase keinen starken Einfluss. Es ist aber zu
berlcksichtigen, dass in der Anfangsphase auch Effekte eine Rolle spielen, die nicht
hinreichend bekannt sind. Insbesondere die initiale Turbulenz und die Zindung spielen
eine Rolle. In 4.2.2.8.4 wurde gezeigt, dass eine hohere initiale Turbulenz zu einer deut-
lichen Beschleunigung der Verbrennung in der Anfangsphase fuhrt. Das einfache Zund-
modell ist zudem kaum in der Lage den Zundvorgang exakt zu simulieren. Nach Errei-
chen der Héhe 1,13 m verlaufen die Flammenankunftszeiten — abgesehen von der
unmodifizierten Dinkelacker-Korrelation — im Wesentlichen parallel. Dies entspricht der
Ubereinstimmung bei den Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten im Bereich des Ma-
ximums (Abb. 4.121).

4.2.2.9.3 Vergleich des Drucks

Die zu langsame Flammenausbreitung bei der Dinkelacker-Korrelation zeigt sich auch
bei Vergleich des Drucks an den 4 Messstellen (Abb. 4.122 — Abb. 4.126). Bei allen Po-
sitionen werden bei dieser Simulation die Druckpeaks deutlich unterschatzt, am deut-

lichsten ist die Abweichung bei der obersten Messstelle auf 7,65 m Hbéhe. Bei den
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Ubrigen Simulationen wird dagegen eine insgesamt gute Ubereinstimmung erzielt. Am
untersten Messpunkt (1,2 m) wird bei RUN64 ein deutlich hdherer Druckpeak als bei
RUNG63 gemessen. Nimmt man RUNG3 als Reverenz, so stimmen die Gbrigen Simulati-
onen gut im Hinblick auf das Druckmaximum Uberein. Bis auf die modifizierte Dinkel-
acker-Korrelation mit A = B = 3 wird von allen Simulationen der Druckpeak tendenziell
unterschatzt. Die Druckoszillationen im spateren Verlauf stammen von Druckwellen, die
durch das Beschleunigungsrohr laufen und an den Enden reflektiert werden. Der Zeit-
punkt, an dem der erste Druckpeak gemessen wird, hangt stark von der Anfangsphase
der Verbrennung ab. Dies entspricht den Unterschieden bei den Flammenankunftszeiten
bei den ersten Messstellen. Es sei angemerkt, dass bei Verwendung von t™ die Druck-
peaks deutlich naher beieinander liegen. Bei der modifizierten Dinkelacker-Korrelation
mit A = B = 3 stimmt auch dann die Position des Druckpeaks auf der Zeitachse gut mit
dem Experiment Uberein (Abb. 4.123). Auch die H6he und der Zeitpunkt des zweiten

Druckpeaks werden sehr gut getroffen. Der dritte Peak wird dagegen unterschatzt.

An der Messtelle bei 5,53 m Hohe stimmt der Druck bei den modifizierten Dinkelacker-
Korrelationen mit B = 2 und der Peters-Korrelation ebenfalls gut berein. Es werden zwei
in etwa gleich hohe Druckpeaks simuliert, allerdings ist nur bei der Peters-Korrelation
der zweite Peak etwas hoher als der Erste. Bei den Rechnungen mit der modifizierten

Dinkelacker-Korrelation ist dies umgekehrt.

Bei der Messtelle auf der Hohe 6,38 m wird ebenfalls eine sehr gute Ubereinstimmung
erzielt. Sowohl die Hohe des ersten als auch des zweiten Druckpeaks wird von allen
Simulationen bis auch die Dinkelacker-Korrelation in guter Ubereinstimmung mit den

Versuchen vorhergesagt.

Bei der Messstelle auf 7,65 m Hohe werden die héchsten Druckpeaks simuliert. Auch
hier wird bis auf die Simulation mit der Dinkelacker-Korrelation ein gutes Ergebnis erzielt.
Die Rechnung mit der Peters-Korrelation zeigt eine leichte Unterschatzung des Maxi-
maldrucks, wahrend die Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation noch

im Rahmen der experimentellen Unsicherheiten liegen.
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Abb. 4.121 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 13 vol-% Hzin Luft, Tini = 20 °C
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Abb. 4.122 Druck bei 13 vol-% H> in Luft, Tini = 20 °C an der Messstelle in 1,28 m
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Abb. 4.123 Druck aufgetragen Uber t* bei 13 vol-% H? in Luft, Ti = 20 °C an der Mess-

stelle in 1,28 m Hohe
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Abb. 4.124 Druck bei 13 vol-% H> in Luft, Tini = 20 °C an der Messstelle in 5,53 m
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Abb. 4.125 Druck bei 13 vol-% H: in Luft, Tini = 20 °C an der Messstelle in 6,38 m
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Abb. 4.126 Druck bei 13 vol-% H> in Luft, Tini = 20 °C an der Messstelle in 7,65 m
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Abb. 4.127 Flammenankunftszeiten bei 13 vol-% Hin Luft, Tin = 20 °C

42294 Test der Korrelation der TUM

Es wurden drei Simulationen mit der von der TUM entwickelten Korrelation fur die turbu-
lente Flammengeschwindigkeit durchgefuhrt. Wie bei den THAI-Experimenten wurde der
Formfaktor B = 1 und B = 0,5 getestet. Bei den ENACCEF2-Experimenten kann die Ro-
tationssymmetrie genutzt und eine quasi 2-dimensionale Simulation durchgefihrt wer-
den. Dies reduziert den Rechenaufwand stark. Deshalb ist es mit vertretbarem Aufwand
moglich, eine Simulation einschlieRlich des Faktors F.ei in der Korrelation der TUM
durchzufihren (,TUM B = 1 Zell* in den Abbildungen). Da ein sehr feines Gitter insbe-
sondere im Bereich der Hindernisse verwendet wurde, ist der Faktor F.ei bei dieser Si-
mulation Uberall kleiner als 1 (Abb. 4.133). Er wird also zu einer Verlangsamung der

Verbrennung fuhren.

Alle durchgeflihrten Simulationen mit der Korrelation der TUM Uberschatzen die Aus-
breitungsgeschwindigkeit der Flamme um einen Faktor gréer als 2 (Abb. 4.128). Hin-
sichtlich der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit kann keine einheitliche Aussage

zum Einfluss von B und F.e getroffen werden. Alle Simulationen berechnen ein deutlich

320



zu hohes Geschwindigkeitsmaximum im Bereich 1,5 m — 2,5 m, danach fallt die Ge-
schwindigkeit wie im Experiment ab. Die hohen Peaks bei 6 m bei den beiden Simulati-
onen mit B = 1 korrespondieren mit den deutlich zu hohen Druckpeaks insbesondere bei
den oberen Messpositionen (Abb. 4.131, Abb. 4.132). Die Flammenfront koppelt an die
Druckwellen und wird von ihnen verschoben. Dies fuhrt zu einer schnellen Bewegung
der Flammenfront (siehe Abschnitt 4.2.2.8.3).

Beim Druck wird der Einfluss der beiden Faktoren (B, Fei) deutlicher. An der untersten
Messstelle h = 1,2 m wird mit B = 0,5 eine héhere Druckspitze als mit der Peters-Korre-
lation berechnet, die Hohe liegt aber noch im Bereich der experimentellen Schwankung.
Mit B = 1 wird dagegen der Maximaldruck deutlich Uberschatzt. Die Bertcksichtigung
des Faktors F flihrt zwar zu einer Absenkung der Druckpeaks, was eine geringfligige
Verbesserung des Ergebnisses bewirkt. Allerdings ist der Einfluss dieses Faktors deut-
lich zu schwach, um eine signifikanten Verbesserung zu erreichen. Bei den anderen
Druckmessstellen ergibt sich ein ahnliches Bild. Bei Verwendung des Formfaktors
B = 0,5 liegen die Druckpeaks teilweise im Bereich der Messwerte, teils etwas darlber;
bei B =1 werden die Drucke deutlich Uberschatzt, wobei die Abweichung bei Berlck-

sichtigung des Faktors F. etwas geringer ist.

Die Simulationsergebnisse mit der TUM-Korrelation (Flammenausbreitungsgeschwin-
digkeit, Druckpeaks) — insbesondere bei Wahl B = 1 — legen eigentlich nahe, dass es in
der Simulation zu DDT kommen wurde. Aufgrund des Fehlens eines entsprechenden
Modells kann DDT aber in den Simulationen noch nicht simuliert werden. Man liegt also

aulRerhalb der Gultigkeit der Modellierung.
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Abb. 4.128 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 13 vol-% Hzin Luft, Tini = 20 °C
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Abb. 4.130 Druck bei 13 vol-% H. in Luft, Tini = 20 °C an der Messstelle in 5,527 m
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4.2.210 Verbrennung von 11 vol-% H: in Luft bei Tini =20 °C in ENACCEF2

Fir die ENACCEF-Versuche mit der initialen Gaszusammensetzung 11 vol-% und
15 vol-% H: in Luft liegen keine Messergebnisse in elektronischer Form vor. Die gemes-
senen Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten stammen aus /BEN 18/. Fur diese Ex-
perimente liegen keine Informationen Uber die Reproduzierbarkeit der Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit vor. Es kann aber davon ausgegangen werden, dass sie ahnlich
wie bei 13 vol-% Ha ist (Abb. 4.112).

Die Simulation mit der Peters-Korrelation unterschatzt bis 2 m Héhe die Flammenaus-
breitungsgeschwindigkeit (Abb. 4.134). Das Geschwindigkeitsmaximum wird dagegen
um knapp 100 m/s Uberschatzt. Der Geschwindigkeitsabfall hinter den Hindernissen wird

dagegen in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet.

Die Simulation mit der Dinkelacker-Korrelation berechnet eine deutlich zu langsame

Flammenausbreitung wahrend des gesamten Versuchsablaufs.

Bei den Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation zeigt sich eine deut-
lich starkere Sensitivitdt in Bezug auf die Modellparameter A und B. Die Flammenbe-
schleunigung und die maximale Ausbreitungsgeschwindigkeit hangen stark von beiden
Parametern ab. Die Verlangsamung der Flamme nach den Hindernissen verlauft dage-
gen bei allen Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation (B = 2) ahnlich.
Verglichen mit dem Experiment erfolgt der Geschwindigkeitsabfall nach dem Maximum
(3 m — 4 m) Hohe langsamer. Bei Simulationen, die den Maximalwert in guter Uberein-
stimmung simuliert haben, ist dieser Effekt deutlicher erkennbar. Im spateren Verlauf
sind die Unterschiede zwischen den Simulationen geringer. Bei den Versuchen mit der
initialen Wasserstoffkonzentration von 13 vol-% zeigen sich in dieser Versuchsphase
Unterschiede bei den Wiederholungsexperimenten. Geht man von einem ahnlichen Ver-
halten auch bei 11 vol-% aus, so zeigen alle Simulationen bis auf die mit der unmodifi-
zierten Dinkelacker-Korrelation eine zufriedenstellende Ubereinstimmung mit dem Ex-

periment.

Die Simulation mit modifizierter Dinkelacker-Korrelation und den Modellparametern
A = B =2 berechnet eine deutlich zu langsame Verbrennung bis 3 m Héhe. Insbeson-
dere die Maximalgeschwindigkeit wird deutlich (~150 m/s) unterschatzt. Mit A =1 und
B = 3 wird immer noch eine zu geringe Maximalgeschwindigkeit berechnet, die Abwei-

chung ist aber mit etwa 90 m/s deutlich geringer. Mit A = 2 und B = 3 wird dagegen eine
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gute Ubereinstimmung erzielt. Die Unterschatzung des Messwertes betragt nur ca.
30 m/s. Mit A = B = 3 wird das Experiment am besten simuliert. Mit einer Unterschatzung
der maximalen Flammenausbreitungsgeschwindigkeit um etwa 15 m/s liegt man im Be-

reich der experimentellen Unsicherheiten.

Die Simulation mit der Korrelation der TUM und dem Formfaktor B = 0,5 wird eine signi-
fikant zu hohe Flammenausbreitungsgeschwindigkeit berechnet (Abb. 4.135). Der qua-
litative Verlauf entspricht zwar dem des Experiments, die maximale Geschwindigkeit wird
aber um mehr als 200 m/s Uberschéatzt. Eine Erhdhung des Formfaktors auf B = 1 wirde
zu einer Verdopplung der turbulenten Flammengeschwindigkeit in der TUM-Korrelation
fuhren. Dies wirde die Abweichung vom Experiment weiter vergrofiern. Deshalb wurde
auf die Durchflihrung einer entsprechenden Simulation verzichtet.
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Abb. 4.134 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 11 vol-% Ha in Luft, Ti, = 20 °C
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Abb. 4.135 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 11 vol-% H- in Luft, Tini = 20 °C

4.2.2.1 Verbrennung von 15 vol-% H: in Luft bei Tini =20 °C in ENACCEF2

Mit unterschiedlichen Korrelationen fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit wurde
auch ein ENACCEF2-Versuch mit 15 vol-% initialer Wasserstoffkonzentration nachge-
rechnet. Die Ubrigen Versuchsparameter stimmen mit den beiden vorher beschriebenen
ENACCEF2-Experimenten Uberein. Bei der Simulation mit der Peters-Korrelation wird in
der Anfangsphase eine zu langsame Beschleunigung berechnet (Abb. 4.136). Die Posi-
tion und die Hohe der maximalen Flammenausbreitungsgeschwindigkeit werden dage-
gen in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment simuliert. Die Verlangsamung der
Flammenausbreitung nach den Hindernissen wird korrekt berechnet, wobei tendenziell
die Messwerte etwas unterschatzt werden. Da auch fir diesen Versuch keine Daten fir
Wiederholungsexperimente vorliegen, ist es schwer zu beurteilen, ob die Simulationser-
gebnisse noch in der Bandbreite der experimentellen Unsicherheiten liegen. Bei der Ver-
brennung von 13 vol-% Hz war in diesem Bereich die Streuung der Versuchsdaten relativ

grof3.
Die Dinkelacker-Korrelation berechnet zwar den richtigen qualitativen Verlauf der Flam-

mengeschwindigkeit, allerdings ist Uberall die simulierte Geschwindigkeit zu gering. Das

Geschwindigkeitsmaximum wird deutlich um etwa 200 m/s unterschatzt.
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Die Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation sind in der Lage, das Ex-
periment bis auf moderate Abweichungen richtig zu simulieren (Abb. 4.136). Mit den Pa-
rametern A = B =2 und auch mit A =1 und B = 3 werden die Flammenbeschleunigung
und das Geschwindigkeitsmaximum geringfuigig unterschatzt. Bei den Parametern A = 2
und B =3 wird in der Anfangsphase eine bessere Ubereinstimmung erzielt, das Ge-
schwindigkeitsmaximum wird aber ebenfalls leicht unterschatzt. Mit A = B = 2,5 wird die
beste Ubereinstimmung erzielt. Die Flammenbeschleunigung in der Anfangsphase
stimmt relativ gut Gberein und die maximale Flammenausbreitungsgeschwindigkeit wird
mit nur minimalen Abweichungen berechnet. Bei A = 3 und B = 3 wird die Flammenaus-
breitungsgeschwindigkeit bis zu einer Hohe von 4 m immer leicht Uberschatzt. Alle Si-
mulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation simulieren einen etwas langsa-
meren Abfall der Flammengeschwindigkeit nach den Hindernissen (3 m — 4 m Hoéhe),
danach wird die Geschwindigkeit etwas unterschatzt. Ohne Kenntnis der Streuung der
Messwerte ist aber unklar, ob die Abweichungen schon signifikant sind, oder ob sie noch

in der Bandbreite von Wiederholungsexperimenten liegen.

Die Simulation mit der Korrelation der TUM und dem Formfaktor B = 0,5 berechnet die
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bis zu einer Héhe von 1 m in guter Ubereinstim-
mung mit dem Experiment (Abb. 4.136). Das Geschwindigkeitsmaximum ist an dersel-
ben Position wie im Experiment, allerdings wird die maximale Flammengeschwindigkeit
um einen Faktor groRer als 2 Uberschatzt. Die hier simulierten Flammenausbreitungsge-
schwindigkeiten lassen vermuten, dass es zu DDT kommen wiurde, falls ein entspre-
chendes Modell implementiert wirde. Die sicherheitstechnisch wichtige Flammenbe-
schleunigung und die erreichte Maximalgeschwindigkeit werden vom Modell nur
unzureichend simuliert. Der Geschwindigkeitsabfall hinter den Hindernissen wird wieder
in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Da schon mit dem Formfaktor
B = 0,5 die Verbrennungsgeschwindigkeit signifikant Uberschatzt wurde, wurde auf die
Durchfuhrung einer Simulation mit B = 1 verzichtet, da hierbei die Abweichungen zum

Experiment noch weiter vergroRRert werden. (siehe Abschnitt 4.2.2.9.4).
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Abb. 4.136 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 15 vol-% H? in Luft, Tini = 20 °C

42212 ETSON-SAMHYCO-NET Benchmark

4.2.2.12.1 Einleitung

Die GRS hat sich mit CFX-Simulationen am ETSON-SAMHYCO-NET Benchmark zur
Verbrennung von Wasserstoff beteiligt. Bei diesem Benchmark wurden Verbrennungs-

versuche an der ENACCEF2-Versuchsanlage durchgefiihrt. Der Versuchsaufbau
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entspricht dem der bereits in den vorigen Abschnitten dargestellten Versuchen und ist in
Abschnitt 4.2.2.8.1 beschrieben. Die in diesem Benchmark durchgefihrten Versuche un-
terscheiden sich von den bereits simulierten Experimenten durch die Startbedingungen
(initiale Temperatur, initialer Druck und die Gaszusammensetzung (hier initialer Dampf)
des unverbrannten Gases. Die Startbedingungen fir die verschiedenen Benchmarkver-
suche sind in Tab. 4.9 zu finden. Zum Zeitpunkt der Berichtserstellung lagen die Mess-
ergebnisse noch nicht in elektronischer Form vor. Aus Prasentationen im Rahmen von
Benchmarktreffen und aus einer geplanten gemeinsamen Publikation im Rahmen von
NURETH-19 /BEN 22/ liegen der GRS allerdings bereits die gemessen Flammen-
ankunftszeiten und die daraus berechneten Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten
als Bilder vor. Dies Bilder wurden ausgewertet und die gemessene Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit wurde abgelesen. Der exakte Algorithmus der dabei zur Berech-
nung der experimentellen Flammenausbreitungsgeschwindigkeit aus den Flammen-
ankunftszeiten verwendet wurde, ist nicht bekannt, was zu zusatzlichen Unsicherheiten
beim Vergleich mit den Simulationsergebnissen fuhrt. Das direkte Ablesen der Flam-
menankunftszeiten aus den vorliegenden Bildern war insbesondere im Bereich der
schnellen Flammenausbreitung nicht mit der notwendigen Genauigkeit méglich. Diese
abgelesenen Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten werden im Folgenden zum Ver-
gleich mit den Simulationen herangezogen. Sobald die Messwerte in elektronischer

Form vorliegen, kann eine genauere Auswertung der Simulationen durchgeflihrt werden.

Die in den Abschnitten 4.2.2.9 bis 4.2.2.11 durchgeflihrten Parameterstudien zeigen,
welche Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit fur die Simulationen
der ENACCEF2-Experimente geeignet sind, und welche Gitterauflésung notwendig ist,
um eine zuverlassige Simulation der Experimente zu gewahrleisten. Diese Erkenntnisse
sind die Basis flur die im Folgenden durchgeflihrten Simulationen. Die bisherigen Ver-
suchsnachrechnungen (THAI, THAI+, ENACCEF-2) haben gezeigt, dass mit der modifi-
zierten Dinkelacker-Korrelation und den Parametern A = 1 bzw. A =2 und B = 3 alle un-
tersuchten Experimente zumindest zufriedenstellend simuliert werden kénnen. Deshalb

wurden nur diese 2 Korrelationen fir die folgenden Versuchsnachrechnungen getestet.

Tab. 4.9  Startbedingungen im ETSON-SAMHYCO-NET Benchmark

Step H: H204 ilini Pini

0 13 vol-% 0 vol-% 90 °C 1 bar
1 13 vol-% 30 vol-% 90 °C 1 bar
2 13 vol-% 30 vol-% 90 °C 2 bar

330




4.2.212.2 Step0

In Step 0 wurden 13 vol-% Hz in Luft verbrannt. Im Gegensatz zu den Versuchen in Ab-
schnitt 4.2.2.9 liegt hier zu Beginn des Experiments eine héhere initiale Anfangstempe-
ratur von 90 °C vor. Die Simulationsergebnisse mit der modifizierten Dinkelacker-Korre-
lation und den Parametern (A =1, B =3) und (A = 2, B = 3) unterscheiden sich nur in
der 1. Phase des Versuchs signifikant (Abb. 4.137). Bei Wahl von A = 2 erfolgt die Flam-
menbeschleunigung schneller und passt etwas besser zum experimentellen Verlauf.
Beide Simulationen berechnen eine sehr ahnliche maximale Geschwindigkeit, die nur
geringfugig unterhalb der gemessenen liegt. Die Verlangsamung der Flammen nach den
Hindernissen wird von den Simulationen berechnet. Diese ist aber etwas langsamer als
im Experiment. Hier wurden allerdings bei anderen Versuchen Abweichungen bei mehr-

maliger Durchfuhrung des Experiments beobachtet (siehe Abb. 4.112).

—FExn

Dinkel A=2 B=3

v (m/s)

—inkel A=1 B=1

h{m}

Abb. 4.137 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 13 vol-% Ha in Luft, Tini = 90 °C

422123 Step1

Bei Step 1 liegt gegentiber von Step 0 zusatzlich zu Luft noch 30 vol-% Dampf zu Beginn
der Verbrennung vor. Wie schon bei anderen ENACCEF2-Experimenten, unterscheiden
sich die Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation und A= 1 bzw. A= 2
vor allem in der Anfangsphase (Abb. 4.138). Auch in Step 1 unterschéatzt die Simulation
mit A =1 die Flammenbeschleunigung. Allerdings ist bei diesem Experiment auch die
erreichte Maximalgeschwindigkeit mit A = 1 um etwa 35 m/s niedriger als die mit A = 2.
Auch mit A = 2 liegt die erreichte Maximalgeschwindigkeit mit 479 m/s noch leicht unter-

halb des experimentellen Werts (~510 m/s). Wie schon bei Step 1 werden die
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Unterschiede zwischen den beiden Simulationen im weiteren Verlauf des Verbrennungs-

prozesses geringer und verschwinden nahezu.

v (m/s)

h{m}

Abb. 4.138 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 13 vol-% H in 30 vol-% Dampf
und Luft 57 vol-%, Tini =90 °C

4.2.212.4 Step 2

Im Gegensatz zu den ersten beiden Benchmarkstufen wird in Step 2 der anfangliche
Druck auf 2 bar erhéht. Auch bei diesen Simulationen wird das Experiment in guter Uber-
einstimmung berechnet (Abb. 4.139). In Step 2 ist die Flammenbeschleunigung bei
A = 2 ebenfalls etwas schneller als bei A =1 und passt besser zum Experiment, aller-
dings sind die Unterschiede zwischen beiden Simulationen geringer als in Step 1. Beide
Simulationen berechnen eine sehr ahnliche maximale Geschwindigkeit (535 m/s bzw.
544 m/s). Sie ist etwas hoher als der abgelesene experimentelle Wert von 525 m/s. Die
Verlangsamung der Flammenfront nach Passieren der Hindernisse wird von beiden Si-

mulationen sehr ahnlich berechnet und stimmt gut mit dem Experiment tberein.
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Abb. 4.139 Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei 13 vol.-% H in Dampf 30 vol.-%
und Luft 57 vol.-%, Tini = 90 °C und Pin=2 bar

4.2.2.12.5 Vorlaufiges Fazit der Simulation der Benchmark-Versuche ETSON-
SAMHYCO-NET

Auch bei diesen Versuchen konnte mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation und den
Parametern A = 1 bzw. A = 2 und B = 3 die Versuche in guter Ubereinstimmung mit dem
Experiment berechnet werden. Die Flammenbeschleunigung an den Hindernissen und
die Position und GréRe des Geschwindigkeitsmaximums werden in guter Ubereinstim-
mung mit dem Experiment berechnet. Die Verlangsamung der Flamme hinter den Hin-
dernissen wird ebenfalls in Ubereinstimmung mit dem Experiment berechnet. Die Ab-
weichungen liegen meist in der Grof3e der aus Wiederholungsexperimenten abgeleiteten
experimentellen Unsicherheiten. Der Faktor A hat vor allem in der Anfangsphase einen
Einfluss auf die turbulente Flammengeschwindigkeit, da mit zunehmender Turbulenz der
1. Term mit A vernachlassigbar wird. Die vorlaufige Auswertung legt nahe, dass mit A = 2
die Anfangsphase genauer berechnet wird. Dies ist aber noch zu Uberprifen, sobald die
experimentellen Daten in elektronischer Form vorliegen. Da der exakte Algorithmus zur
Berechnung der experimentellen Flammenausbreitungsgeschwindigkeit nicht bekannt
ist, ist es méglich, dass sich Abweichungen zu der Berechnung der simulierten Flam-
menausbreitungsgeschwindigkeit ergeben. Diese kénnten unter anderen zu einer Ver-

schiebung entlang der x-Achse (hier h(m)) fihren.
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42213 Zusammenfassung der Nachrechnung der ENACCEF2-Versuche

Die Nachrechnungen mit der Korrelation der TUM berechnen eine signifikant zu starke
Flammenbeschleunigung. Selbst bei einem Formfaktor B = 0,5 wird die maximale Flam-
menausbreitungsgeschwindigkeit bei allen drei Versuchen signifikant tGberschritten. Bei
B =1 wird die Abweichung zum Experiment weiter vergrofiert. Bei 13 vol.-% H> und
15 vol-% H2 legen die erreichten Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten nahe, dass
es zur Ausbildung von DDT kommt. Da ein entsprechendes Modell bei der Verbren-
nungsmodellierung nicht implementiert ist, kann dieser Prozess nicht physikalisch richtig
berechnet werden. Die Simulationen bewegen sich aulierhalb des Giiltigkeitsbereichs

der verwendeten Modelle.

Mit der Peters-Korrelation konnten die ENACCEF2-Experimente in guter Ubereinstim-
mung mit dem Experiment berechnet werden. Bei Verwendung der Dinkelacker-Korre-
lation wird dagegen die Flammenbeschleunigung in den ENACCEF2-Experimenten
deutlich unterschatzt. Bei den Simulationen mit der modifizierten Dinkelacker-Korrelation
B = 2 konnten die Experimente mit nur geringfugigen Abweichungen berechnet werden.
Bei Wahl A =B =2 wird tendenziell die Flammenbeschleunigung etwas unterschatzt.
Bei Wahl A = 2 und B = 3 konnte bei den betrachteten ENACCEF2-Versuchen eine gute
Ubereinstimmung hinsichtlich der Flammenbeschleunigung und der Druckverlaufe er-
zielt werden. Diese Modellkonstanten sollten bei der zuklnftigen Berechnung von
ENACCEF2-Versuchen vorzugsweise zur Anwendung kommen. Auch bei der Simula-
tion der Verbrennungsbenchmark-Experimente ETSON-SAMHYCO-NET konnte mit
A =2 und B = 3 eine gute Ubereinstimmung hinsichtlich der Flammenausbreitungsge-

schwindigkeit erzielt werden.

4.2.3 Fazit der Validierungsrechnungen zu Hz-Verbrennung

Im Rahmen von RS1562 wurde mit CHEMKIN eine eigene Flamelet-Bibliothek fur die
Verbrennung von Ha/H>O/Luft-Gemische erzeugt. In Abhangigkeit von der initialen Ge-
mischzusammensetzung (Hz, H2-O) und der initialen Temperatur werden die Gemischzu-
sammensetzung und die Temperatur des verbrannten Gases tabelliert. Radikale
(O, OH, ...), die nur in sehr geringen Mengen vorkommen und lediglich die Temperatur
des verbrannten Gases beeinflussen, wurden zu einer Spezies zusammengefasst.
Diese Flamelet Bibliothek und die benétigten User-Fortran-Routinen wurden erfolgreich

getestet.
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Unterschiedliche Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit beim Burn-
ing-Velocity-Modell wurden durch Nachrechnung verschiedener Versuche getestet. Die
initiale H>-Konzentration lag im Bereich von 6 vol-% — 15 vol-%. Dabei konnten folgende

Schlussfolgerungen gezogen werden:

o Die Peters-Korrelation unterschatzt die Brenngeschwindigkeit bei den langsam
verbrennenden THAI-Experimenten (HD-7, HD-10, HD-39) signifikant. Bei der
schnellen, turbulent beschleunigten Verbrennung in den ENACCEF2-
Experimenten (11 vol-% — 15 vol-% H,) wird dagegen eine gute Ubereinstim-

mung mit dem Experiment erzielt.

¢ Die Simulationen mit der Dinkelacker-Korrelation unterschatzen bei allen Experi-

menten die Verbrennungsgeschwindigkeit.

o Es wurde eine modifizierte Dinkelacker-Korrelation mit 2 Modellkonstanten ge-
testet. Die Kombination A =2 und B = 3 hat bei Berlcksichtigung aller Experi-
mente die beste Ubereinstimmung erzielt. Mit dieser Korrelation konnten alle si-
mulierten Experimente zumindest zufriedenstellend berechnet werden.
Allerdings war auch bei dieser Korrelation nicht moglich, alle Details der Flam-

menausbreitung und des Druckverlaufs richtig zu simulieren.

e Auch andere Kombinationen wie (A=1und B =3; A=B =2,5; A=B = 3) haben
eine ahnlich gute Ubereinstimmung erzielt. Je nach Versuch und gewahlter
Anfangsturbulenz ergibt sich ein anderes Ranking. Die Ergebnisse unterschieden

sich in der Regel aber nur moderat.

¢ Die Korrelation der TUM fur die turbulente Flammengeschwindigkeit wurde ge-
testet. Es war nicht mdglich, mit dem gleichen Formfaktor B alle Experimente
zufriedenstellend nachzurechnen. Mit B = 1 konnten die THAI-Versuche HD-7
und HD-10 in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment simuliert werden. Bei
HD-39 wurde mit B = 1 eine zu schnelle Verbrennung simuliert, mit B = 0,5 wurde
die Verbrennungsgeschwindigkeit leicht unterschatzt. Bei den ENACCEF2-
Experimenten wird selbst mit B = 0,5 eine viel zu schnelle Flammenausbreitung

simuliert.

o Die Anfangsturbulenz wurde bei keinem Versuch gemessen. Bei den THAI-
Experimenten hat die Anfangsturbulenz einen deutlichen Einfluss auf den Ablauf
der Verbrennung. Der Einfluss ist dahnlich gro wie der Einfluss des Parameters
A (1 < A < 3)in der Korrelation. Ohne Kenntnis der Anfangsturbulenz ist eine ge-

nauere Parameteranpassung kaum mdglich. Bei den ENACCEF2-Experimenten
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ist der Einfluss der Anfangsturbulenz auf die Anfangsphase begrenzt, sofern re-

alistische Annahmen fur die initialen Werte getroffen werden.

o Beim Experiment HD-39 liegt zu Beginn Uberall eine H.-Konzentration gréfler als
6 vol-% vor. Im Experiment wurde nach Ende der Verbrennung noch eine mittlere
H2-Konzentration von 1,1 vol-% gemessen. Diese unvollstandige Verbrennung
konnte nicht berechnet werden, da das Gemisch Uberall eine Konzentration gro-
Rer als die Zindgrenze (4 — 5 vol-% H2) hatte und Verléschungsprozesse nicht

modelliert werden kdnnen. Hierzu ware eine Modellerweiterung notwendig.

4.3 AP3.3 Aerosolmodellierung
Einleitung

Bei den bisherigen Arbeiten mit CFX in RS1526 /SCH 17/wurde die Wechselwirkung von
Aerosolen mit Dampf noch nicht modelliert. Dieser Aspekt wurde in dem vorliegenden
Projekt untersucht und modelliert. Primares Ziel ist, dabei ein moglichst gutes Modell zur
Berechnung der Verteilung und Ablagerung der Aerosolpartikel zu finden. Weiterhin
wurde auch die Ausbreitung von Aerosolen in einer Mehrraumgeometrie untersucht und
simuliert. Es wurden sowohl die KAEVER-Versuche wie auch der VANAM-M3-Versuch

fur die Modellertlichtigung und Validierung verwendet .

431 KAEVER-Versuche

4311 Beschreibung und vertiefte Analyse

Die KAEVER-Versuche /POS 97/ untersuchen die Sedimentation und das Ablagerungs-
verhalten von Aerosolen (Csl, Ag, CsOH, SnO3) in einer reaktortypischen Geometrie. Es
handelt sich um die Personenschleuse eines Kernkraftwerks (Durchmesser ca. 2 m,
Lange ca. 3,5 m). Fur die CFX-Rechnungen wurde die Geometrie vereinfacht nachge-
bildet (siehe Abb. 4.140). Im Rahmen der KAEVER-Versuche wurde untersucht, wie sich
eine Erhéhung der Luftfeuchtigkeit auf die Aerosoldurchmesser und auf das Ablage-
rungsverhalten der Aerosole auswirkt. Im Vorhaben RS1526 wurde schon eine Berech-
nung des Ablagerungsverhaltens von Csl-Aerosol bei trockenen Zustanden durchgefihrt
(KAEVER-Versuche K100A und K102A), ahnliche Versuche auch mit hdherer Luftfeuch-
tigkeit. Eine Ubersicht zu den Versuchen mit Csl findet sich in Tab. 4.10.
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Abb. 4.140 KAEVER-Versuchsbehalter (CFX-Geometrie)

Tab. 410 KAEVER-Versuchsreihe

Versuch Aerosol TH-Bedingung
(relative Feuchte)
K100A / K102A Csl 0-10 %
K106A Csl 85-90 %
K108A / K110A Csl 95 %
K123A Csl 100 % (schwach Ubersattigt)

In Abb. 4.141 ist der Abbau der luftgetragenen Csl-Konzentration Uber der Zeit aufgetra-
gen. Um die Kurven vergleichbar zu machen, wurden die Csl-Konzentrationen auf den
Anteil der Anfangskonzentration normiert. Die Darstellung ist logarithmisch. Der Abbau
der Konzentrationen bei den unterschiedlichen Versuchen Iasst sich gut durch Exponen-
tialfunktionen approximieren. Es zeigt sich sehr deutlich, dass bei den Experimenten mit
hoherer relativer Luftfeuchtigkeit der Abbau der Csl-Konzentration deutlich schneller

geht als bei den Experimenten mit niedrigerer relativer Luftfeuchte.

Ein sehr ahnliches Bild findet sich auch beim Abbau der Aerosole CsOH, Ag und SnO,
die in Abb. 4.142 bis Abb. 4.144 dargestellt sind. Hier lasst sich Uberall der Trend zu
einem deutlich schnelleren Abbau des Aerosols bei héherer Luftfeuchtigkeit klar erken-

nen.
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Im Folgenden wird die Abbauzeit als diejenige Zeit definiert, ab der die luftgetragene
Aerosolkonzentration unter 5 % der Anfangskonzentration fallt. Diese Abbauzeit wurde
fur alle Experimente anhand der Abb. 4.141 bis Abb. 4.144 bestimmt. Diese Abbauzeiten
sind in Abb. 4.145 Uber der relativen Luftfeuchte aufgetragen. Auch hier zeigt sich bei
allen Aerosolen der klare Trend zu einer Verringerung der Abbauzeiten bei hoherer Luft-
feuchte. Als Ursache wird einer Vergrolterung der Partikel durch Kondensation von
Dampf an den Aerosolpartikeln angenommen. Bei |8slichen Partikeln (hier: Csl und
CsOH) wird der Partialdruck abgesenkt, bei dem Dampf an den Partikeln kondensieren
kann. Deshalb kann bei ihnen schon unterhalb von 100 % rel. Luftfeuchte eine Partikel-
vergroRRerung und dadurch ein schnellerer Abbau der luftgetragenen Konzentration statt-
finden. Bei den nicht-I6slichen Partikeln (hier: Ag und SnQO.) tritt dieser Effekt nicht auf
und erst bei 100 % rel. Luftfeuchte findet eine Partikelvergrof3erung statt. Die zu den

Partikeldurchmessern vorhandenen Messwerte sollen im Folgenden untersucht werden.

300
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Abb. 4.145 Abhangigkeit der Abbauzeiten von der relativen Luftfeuchte

Bei den KAEVER-Experimenten gab es unterschiedliche Methoden zur Messung der

Partikeldurchmesser:

e Aerodynamic Particle Sizer (APS): Beschleunigung der Partikel in einem Gas-
strahl. Die Geschwindigkeit der Partikel ist proportional zu deren aerodynami-

schen Durchmesser und wird mittels Lichtschranke gemessen.
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e Impaktor: Enthalt unterschiedliche Stufen, in denen die Partikel umgelenkt wer-
den. GroRere (tragere) Partikel scheiden sich jeweils auf einer Prallplatte ab.
e REM-Aufnahmen: Analyse der Partikeldurchmesser unter dem Raster-Elektro-

nen-Mikroskop.

Bei den REM-Aufnahmen wurden nur die Partikeldurchmesser ohne Wasseranlagerun-
gen gemessen. Da hier aber gerade die VergrofRerung der Partikel durch Dampf/\Was-
seranlagerungen untersucht werden soll, kénnen die REM-Aufnahmen hierflr keine Hin-
weise geben. In Abb. 4.146 sind die gemessenen mittleren (aerodynamischen)
Durchmesser des Csl-Aerosols Uber die relative Luftfeuchtigkeit aufgetragen (APS und
Impaktormessungen). Die Fehlerbalken stellen die Standardabweichung dar. Im Bereich
10 — 80 % relativer Luftfeuchte gibt es keine Messwerte. Die vorhandenen Messwerte
schwanken relativ stark und sie haben einen groRen Messfehler. Aufgrund der Daten
lasst sich die Partikelvergrofierung durch Kondensation kaum erkennen, geschweige

denn quantitativ sicher beschreiben.
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Abb. 4.146 Einfluss der relativen Luftfeuchtigkeit auf die aerodynamischen Durchmes-

ser der Csl-Aerosole (Impaktormessung)

Ein ahnliches Bild findet sich auch bei den CsOH-Versuchen. In Abb. 4.147 sind die ge-
messenen CsOH-Partikeldurchmesser Uber der relativen Luftfeuchte aufgetragen. Hier

gibt es nur Impaktormessungen, aber keine APS-Messungen. Grundsatzlich lasst sich
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der Trend herauslesen, dass bei hohen Luftfeuchtigkeiten (> 80 %) die Partikel groRer
sind als bei trockenen Bedingungen. Allerdings haben die Impaktormessungen wieder
starke Schwankungen, so dass eine quantitative Aussage nicht moglich ist. So scheint
z. B. der Durchmesser bei 87 % relativer Feuchte groer zu sein als bei 95 % oder

100 %, was physikalisch schwierig zu erklaren ist.

Auch bei den Messwerten zu den Versuchen mit Silber (Ag) und SnO- zeigen sich starke
Schwankungen (siehe Abb. 4.148, Abb. 4.149). Beim SnO- sind teilweise keine Fehler-
balken angegeben. Hier gab es nur jeweils einen Messwert, so dass keine Standardab-

weichung angegeben werden kann.

Generell kann gesagt werden, dass die Messungenauigkeit der PartikelgroRen zu grol3
ist, um verlassliche Aussagen machen zu kdnnen. Je nach Messmethode sind deutliche
Unterschiede bei gleichen Versuchen zu beobachten. Ein Trend zu gréReren Durchmes-
sern bei hoherer Luftfeuchtigkeit lasst sich anhand der vorhandenen Messwerte leider
nicht generell beschreiben, weder qualitativ und erst recht nicht quantitativ. Aus diesem
Grund wird im Folgenden der umgekehrte Weg gewahlt und es wird mit CFX untersucht,
welchen mittleren Durchmesser die Partikel haben mussten, um die richtigen Abbauzei-
ten (Abb. 4.145) wiederzugeben.
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Abb. 4.147 Einfluss der relativen Luftfeuchtigkeit auf die aerodynamischen Durchmes-

ser der CsOH-Aerosole (Impaktormessung)

342



-
[’

o
o

by
o

& mpalktor
o APS

by
o
o

Partikeldurchmesser [Mikron]
La
o

Ind
o
—_—

-
[a]

0.0
o 20 40 &0 &0 100 120
Relative Feuchte [%%]

Abb. 4.148 Einfluss der relativen Luftfeuchtigkeit auf die aerodynamischen Durchmes-

ser der Ag-Aerosole (Impaktormessung)

6.0

o
o

o & Impalktor @
|eAPS

s
o

[
(=]
i
—_——

Partikeldurchmesser [Mikron]
Lk
i (=]

-
f]

0.0
o 20 40 G0 &0 100 120
Felative Feuchte [%%]

Abb. 4.149 Einfluss der relativen Luftfeuchtigkeit auf die aerodynamischen Durchmes-

ser der SnO2-Aerosole (Impaktormessung)

343



Leider gibt es auch innerhalb des KAEVER-Abschlussberichtes nur eine Angabe zur
Dichte der Aerosolpartikel (siehe Abb. 4.150). Diese scheint unklar zu sein, wird aber mit
5 g/lcm?® abgeschéatzt. Es wurden also vermutlich keine Messungen zur Dichtebestim-
mung durchgefuhrt. Generell hat sich im letzten CFD-Projekt die COCOSYS-
Vorgehensweise (Verwendung der halben Dichte des Feststoffes) bewahrt, darum wird

hier im Folgenden fir alle Aerosole von einer Dichte von 2,5 g/cm® ausgegangen.

Aerosolparameter
Partikelmaterial.
I&slich: CsOH, CsJ (altern. NaCl, 7)
unldslich: Ag, SnO, (altern. In,0,, Fe,0,)
PartikelgréRe:

Primarpartikel: d < 0,7um )] Kondensations-
(Einzelpartikel) d = 03um-08um ) partikel

d - TR — versch. Quellen
Partikeldichte: _unklar, Basisannahme p = § gfem®

Agglomerate: :
Ketten: Qeeen =~ S pm
Klumpen; Ooeon = 1HUM-5um
Anlagerungen: d 2 1,0pm

(Anlagerung an groltem Partikel)

Partikelkonzentration: C < 10 g/m’

Abb. 4.150 KAEVER-Abschlussbericht: Unklare Partikeldichte

4.31.2 Erstellung eines CFX-Datensatzes

In Tab. 4.11 finden sich die Parameter fiir die CFX-Berechnung. Das Gitter ist mit einer
Elementanzahl von 275 807 nicht allzu fein, aber eine genaue Auflésung von feinen
Gasstromungen ist im vorliegenden Fall nicht notwendig. Als Turbulenzmodell wurde
das k-omega-SST-Modell verwendet. Die Aerosolpartikel wurden mit Hilfe des Al-

gebraic-Slip-Modells simuliert.

Tab. 4.11 Infobox fir das KAEVER-Experiment

Experimente KAEVER, zahlreiche Experimente (K100A bis K188A)
Phanomen Absinken und Ablagerung von Aerosolpartikeln, Einfluss
von Dampf auf das Absinkverhalten
Elementzahl 275 807
Materialien Air, H.Og, Aerosolartikel (Csl, CsOH, Ag, SnO3)
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Experimente KAEVER, zahlreiche Experimente (K100A bis K188A)
Turbulenzmodell SST

Aerosolmodell Algebraic-Slip-Modell (ASM)
Konvergenz RMS < 0,0001
CFX-Version 17.0

4.3.1.3 Einfluss von Luftbewegungen im KAEVER-Behalter

Laut /FIR 02/ kann davon ausgegangen werden, dass die thermohydraulischen Bedin-
gungen im Versuchsbehalter gut durchmischt sind. Ursache fiir die Luftbewegungen im
Behalter sind laut /FIR 02/ sowohl die von den unisolierten Wandteilen eingebrachten
thermischen Gradienten, die zu einer nattrlichen Konvektionsschleife fuhren, wie auch
die permanente Dampfeinspeisung nahe dem Behalterboden. Ob die Luftbewegungen
im Experiment gerichtet sind, hat moglicherweise einen Einfluss auf das Abbauverhalten
der Aerosole. Hierlber sind jedoch leider keine Informationen vorhanden. Da keine ge-
naue Spezifikation Uber den Ort und die Starke der Luftbewegungen im Experiment an-
gegeben werden, wurde hierzu mit CFX eine Parameterstudie durchgeflihrt. Als von au-
Ren kommender Anstol’ fur Luftbewegungen wurde in CFX ein homogener Quellterm
fur turbulente kinetische Energie hinzugefugt (siehe Tab. 4.12). Der Quellterm wurde so
eingeflgt, dass die jeweilige turbulente kinetische Energie als Zielgrofie erreicht wurde.
In der Rechnung CFX 4 gab es permanent im gesamten Behalter also etwa eine turbu-
lente kinetische Energie von 1,0E-2 m?/s?, was einer turbulenten Gasbewegung von
etwa 0,14 m/s entspricht (diese ist ungerichtet). Abb. 4.151 zeigt den Einfluss der turbu-
lenten Luftbewegung auf die Partikelkonzentration. In beiden Bildern ist die Skalierung
gleich. Links ist das Bild einer ruhenden Atmosphare zu sehen, hier entsteht eine Schich-
tung mit einer hohen Csl-Konzentration unten und einer niedrigen Konzentration oben
im Behalter. Durch den Luftmitriss der Partikel kommt es nur zu kleinen turbulenten Ver-
wirbelungen. Rechts im Bild ist eine Rechnung mit zusatzlichem Turbulenzterm zu sehen
(Rechnung CFX4). Die turbulente Gasbewegung hat zu einer homogenen Verteilung der

Partikelkonzentration geflhrt.
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Tab. 4.12 Parameterstudie zum Turbulenz-Einfluss

CFX-Rechnung Quellterm / turbulente Resultierende (turbu-
kinetische Energie lente) Gasgeschwindig-
[m?/s?] keitsfluktuation [m/s]
CFX1 (ruhende Atmo- 0,0 0,0
sphare)
CFX2 1,0E-4 0,014
CFX3 1,0E-3 0,045
CFX4 1,0E-2 0,14
CFX5 1,0E-1 0,45

k =0.01 m¥s?

Abb. 4.151 Einfluss turbulenter Luftbewegung auf die Partikelkonzentration (Csl.Mass

Fraction)

Abb. 4.152 zeigt, wie sich dieser Turbulenzeinfluss auf den Abbau der mittleren luftge-

tragenen Csl-Konzentration auswirkt. Bei zunehmender Turbulenz kommt es zu einem

verlangsamten Abbau. In einer ruhenden Atmosphare ist die Csl-Konzentration unten im

Behalter héher. Da die Ablagerung auf den Boden aus der unteren Schicht heraus er-

folgt, geht dieser Vorgang in einer ruhenden Atmosphare schneller als in einer turbulen-

ten.
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Abb. 4.152 Einfluss turbulenter Luftbewegung auf den Abbau des Csl

In Abb. 4.153 wurde die Abbauzeit Uber die Turbulenz-Geschwindigkeit bei den unter-
schiedlichen CFX-Rechnungen aufgetragen. Auch hier ist zu sehen, dass eine héhere
turbulente Luftgeschwindigkeit die Abbauzeit vergroRert. Allerdings konvergiert die Ab-
bauzeit bei hdherer Turbulenz gegen einen festen Wert (ca. 180 Minuten). Ist die Atmo-
sphére ideal gemischt, so kann auch mit noch héherer Turbulenz keine noch starkere
Vermischung erzeugt werden. Wie anfangs erwahnt, kdnnen Ort und Starke der Luftbe-
wegungen im Experiment nicht genau spezifiziert werden. Eine Luftbewegung im Be-
reich von 0 — 20 cm/s erscheint jedoch moglich, wobei 0,2 m/s schon zu einer nahezu
ideal durchmischten Atmosphéare fuhren wirde. Dieses deckt sich mit den Aussagen
zum Experiment in /FIR 02/. In den folgenden Rechnungen wird ein Turbulenzterm von

0,01 m?/s? angenommen, was einer Geschwindigkeit von 0,14 m/s entspricht.
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Abb. 4.153 Abhangigkeit der Abbauzeit des Csl von der induzierten Turbulenz im
KAEVER-Behalter

4.31.4 Einfluss der Partikeldurchmesser auf die Abbauzeit

Zur Simulation der KAEVER-Experimente soll zunachst der passende trockene Partikel-
durchmesser gefunden werden. Dazu wurde eine Parameterstudie durchgefihrt, bei
welcher der Partikeldurchmesser variiert wird und die zugehorige Abbauzeit bestimmt
wird. In Abb. 4.154 sind die sich ergebenden Abbauzeiten in Abhangigkeit vom Partikel-
durchmesser dargestellt. Dieser Zusammenhang lasst sich gut durch eine Potenzfunk-
tion beschreiben. Aus der Umkehrfunktion kann nun zu einer beliebigen Abbauzeit auf

den zugehdrigen Partikeldurchmesser in Mikron geschlossen werden.

Abbauzeit)_ﬁ (4.1)

Durchmesser = ( -
1147.1 min

Dieses wurde zuerst fir die Csl- und CsOH-Versuche gemacht, wo Messdaten in tro-
ckener Atmosphare vorhanden sind. In Tab. 4.13 findet sich ein Vergleich der mit Glei-
chung (4.1) bestimmten Durchmesser mit den experimentellen Messwerten. Unter Be-
ricksichtigung der groRen experimentellen Unsicherheiten (Messunsicherheiten
Impaktor, APS, unklare Partikeldichte, Gasturbulenz im KAEVER-Behalter) ist dies eine

zufriedenstellende Ubereinstimmung.
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Tab. 4.13 Vergleich von Durchmessern nach Gleichung (4.1) und experimentellen

Messwerten (I18sliche Aerosole)

Material Abbauzeit bei Durchmesser | Durchmesser | Durchmesser
trockenen nach Impaktor APS
Versuchen Gleichung (4.1)
[min] [um] [um] [um]
Csl 250 2,11 2,17+0,40 2,57+0,22
CsOH 258 2,08 1,68+0,31 -

Da fur Ag und SnO: keine Versuche in trockener Atmosphare durchgefihrt wurden, wer-

den die Abbauzeiten bei 87,5 % relativer Feuchte verwendet. Es wird davon ausgegan-

gen, dass es bei diesen nicht-I6slichen Aerosolen unterhalb von 100 % Feuchte nicht zu

einer PartikelvergrofRerung und damit nicht zu einer Veranderung der Abbauzeiten

kommt. Aus dieser Abschatzung ergeben sich (wieder mit Gleichung (4.1)) die in

Tab. 4.14 dargestellten Durchmesser. Diese Werte liegen zwischen den Messwerten der

Impaktor- und APS-Messung, sind also in einer plausiblen GréRenordnung.
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Tab. 4.14 Vergleich von Durchmessern nach Gleichung (4.1) und experimentellen

Messwerten (nicht-l6sliche Aerosole)

Material Abbauzeit bei Durchmesser | Durchmesser | Durchmesser
trockenen nach Impaktor APS
Versuchen Gleichung (4.1)
[min] [um] [um] [um]
Ag 138 2,83 1,89+0,76 4,05+1,88
SnO; 191 2,41 1,49%(7) 4,22+0,04

Die einzelnen Werte flr die Durchmesser sind noch einmal in Abb. 4.155 graphisch dar-
gestellt. Insgesamt passen die mit Gleichung (4.1) aus den Abbauzeiten bestimmten

Durchmesser gut zu den gemessenen Werten. Grundsatzlich zeigen sich bei den Mess-

werten sehr starke Schwankungen und auch die einzelnen Messgerate (Impaktor, APS)

weichen stark voneinander ab. Die mit dem APS bestimmten Durchmesser sind teilweise

deutlich héher als die Impaktorwerte. Diese Durchmesser fur die trockenen Zustande

werden nun als Basis fur die Versuche mit hdherer Luftfeuchtigkeit verwendet. Anhand

der Verringerung der Abbauzeiten bei hoherer Luftfeuchte (siehe Abb. 4.145) wird nun

die Partikelvergré3erung durch Kondensation von Dampf an Aerosolen ermittelt.
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5
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u Impaktor

mAPS
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0.50
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Abb. 4.155 Durchmesservergleich (Impaktor, APS, Gleichung (4.1))
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4.31.5 Berechnung des Aerosol-Abbaus bei erhohter Luftfeuchtigkeit

Da in den KAEVER-Experimenten zahlreiche experimentelle Unsicherheiten sind, soll
der Einfluss der erhoéhten Luftfeuchtigkeit nicht getrennt fir die einzelnen Aerosole be-
stimmt werden, sondern nur ein genereller typischer Verlauf abgeschatzt werden (fur
I6sliche und nicht-l6sliche Aerosole). In Abb. 4.156 und Abb. 4.157 wurde versucht, eine
mittlere Kurve durch die vorhandenen experimentellen Werte zu legen (schwarze Linie).
Hierbei wurde das unterschiedliche Verhalten bei |I6slichen und nicht-16slichen Partikeln
bertcksichtigt. Bei den nicht-léslichen Aerosolen wird davon ausgegangen, dass bis
nahe an 100 % relativer Feuchte keine Kondensation und PartikelvergrofRerung stattfin-
det. Aus den abgeschatzten Abbauzeiten ergeben sich die in Tab. 4.16 und mit Glei-
chung (4.1) berechneten Partikeldurchmesser bzw. auch die Durchmesser-Zunahme
durch Wasseranlagerungen. Diese Durchmesserzunahme soll nun auf die im vorherigen
Abschnitt bestimmten Durchmesser der trockenen Aerosolpartikel (siehe Abb. 4.155)
angewendet werden. Hierzu wird in CFX folgende Gleichung fur den lokalen Partikel-

durchmesser (im ASM-Modell) eingefugt und verwendet:

Partikeldurchmesser = diyocken + Ad(rel. Feuchte, Loslichkeit) 4.2)

Der trockene Partikeldurchmesser diocken ist abhéngig vom Material (siehe Abb. 4.155,
Tab. 4.13) die Durchmesserzunahme ist abhangig von der relativen Feuchte und der
Léslichkeit (siehe Tab. 4.15 und Tab. 4.16). Im Gegensatz zum Experiment, in dem im-
mer eine PartikelgrofRenverteilung vorliegt, wird bei den vorliegenden CFX-Simulationen
nur ein mittlerer Durchmesser verwendet. Zum einen, weil die experimentelle Datenbasis
nicht gut genug ist fur detailliertere Aussagen, zum anderen, weil dadurch die Simulati-
onen vereinfacht und beschleunigt werden, was bei der Anwendung in komplexen Geo-

metrien und bei der Simulation langer Transienten von hoher Bedeutung ist.
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Tab. 4.15 Einfluss der Luftfeuchte auf Abbauzeiten und Partikeldurchmesser bei l0sli-

chen Aerosolen

Relative Abbauzeit (geschatzt | Durchmesser nach Durchmesser-
Feuchte nach Abb. 4.156) Gleichung (4.1) Zunahme
[%] [min] [um] [um]
0,0 254 2,09 -
87,5 137 2,84 0,74
95,0 117 3,06 0,97
100,0 53 4,53 2,44

Tab. 4.16 Einfluss der Luftfeuchte auf Abbauzeiten und Partikeldurchmesser bei

nicht-loslichen Aerosolen

Relative Abbauzeit (geschatzt | Durchmesser nach Durchmesser-
Feuchte nach Abb. 4.157) Gleichung (4.1) Zunahme
[%] [min] [um] [um]
0,0 164 2,09 -
87,5 164 2,81 0,00
99,0 164 3,09 0,00
100,0 115 3,69 0,49

Mit Gleichung (4.2) werden nun die Partikeldurchmesser in Abhangigkeit der relativen
Feuchte noch einmal fur die unterschiedlichen Materialien berechnet und mit den expe-
rimentellen Messwerten (Impaktor, APS) verglichen. Die Ergebnisse sind in Abb. 4.158
bis Abb. 4.161 fur die unterschiedlichen Materialien dargestellt. Die mit Gleichung (4.2)
berechneten Durchmesser passen insgesamt gut zu den experimentellen Werten. Wie
schon erwahnt, schwanken die experimentellen Messwerte sehr stark. Deshalb 1asst
sich aus den experimentellen Werten der modellierte GréRRenzuwachs der Partikel bei
erhdhter Feuchte auch nicht so gut herauslesen. Dies ist aber die zentrale Annahme, mit
der die Verringerung der Abbauzeiten eines Aerosols erklart wird. Insofern erscheint der
mit Gleichung (4.2) jeweils errechnete Durchmesserverlauf mindestens im Rahmen der

experimentellen Werte als passend und als grundsatzlich plausibel.
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Mit Gleichung (4.2) werden weiterhin auch alle vorhandenen KAEVER-Experimente
noch einmal mit CFX nachgerechnet und die Berechnungsergebnisse werden dann mit
dem experimentellen Abbauverhalten (luftgetragene Aerosolkonzentration Uber der Zeit)
abgeglichen. Die Ergebnisse der Berechnungen finden sich in Abb. 4.162 bis
Abb. 4.165. Insgesamt kann der Effekt des schnelleren Abbaus bei hoherer relativer
Luftfeuchtigkeit gut wiedergegeben werden. Es gibt eine gewisse Streuung der Konzent-
rations-Messwerte um die berechneten CFX-Verlaufe. Diese sind aber auf experimen-
telle Unsicherheiten zuriickzufiihren. Insgesamt bieten die in Abb. 4.156 und Abb. 4.157
getroffenen Abschatzungen also eine gute Anndherung, mit der man jetzt (getrennt fir
I6sliche und nicht-l6sliche Aerosole) den Einfluss der Dampfkondensation und das ver-

anderte Ablagerungsverhalten der Aerosole in den CFX-Simulationen abbilden kann.
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Abb. 4.162 Abbau der luftgetragenen Csl-Konzentration: Vergleich CFX / Messdaten
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Abb. 4.165 Abbau der luftgetragenen SnO2-Konzentration: Vergleich CFX / Messdaten

4.3.2 Fazit der KAEVER-Versuche

Die KAEVER-Versuche zeigen ganz klar, dass eine Erhdhung der relativen Luftfeuchte
bei allen verwendeten Aerosolen (Csl, CsOH, Ag, SnO.) zu einem schnelleren Abbau
der luftgetragenen Aerosolkonzentration fuhrt. Dieser Effekt tritt bei 16slichen Aerosolen
schon unterhalb von 100 % relativer Luftfeuchte auf, wahrend er bei nicht-l6slichen Ae-
rosolen erst bei 100 % relativer Feuchte auftritt. In einem Stérfall liegen in der Regel
ausschlieBlich Mischaerosole vor, so dass es schon unterhalb von 100 % relativer Luft-
feuchte zu einer Kondensation von Dampf kommen wird. Die luftgetragene Aerosolkon-
zentration im (KAEVER-)Experiment Iasst sich messtechnisch gut erfassen und das Ab-

bauverhalten qualitativ und quantitativ gut beschreiben.

Bei der Messung der Aerosoldurchmesser in den KAEVER-Versuchen gibt es jedoch
grol3e experimentelle Unsicherheiten. Die einzelnen Messwerte haben starke Schwan-
kungen, und verschiedene Messmethoden (Impaktor, APS, ...) zeigen unterschiedliche
Ergebnisse. Einen Trend zur PartikelvergroRerung bei hdherer Luftfeuchte kann damit

nicht sicher belegt werden. Trotzdem wird dieses Verhalten bei der Modellierung
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unterstellt, da dieses die einzige plausible Erklarung fir das gednderte Abbauverhalten

der Aerosole darstellt.

Zunachst werden die Durchmesser der trockenen Partikel durch vergleichende CFX-
Simulationen aus den Abbauzeiten fur die unterschiedlichen Aerosole bestimmt. Dann
wird (auch aus den Abbauzeiten) eine mittlere PartikelvergréRerung abgeschatzt. Die
abgeschatzten Durchmesser stimmen im Rahmen der messtechnischen Unsicherheiten
mit den Messwerten Uberein. Der Partikeldurchmesser kann nun durch eine Formel be-
schrieben werden, die den Durchmesser des trockenen Aerosols und einen feuchte-ab-
hangigen Term enthalt. Hier wird zwischen I6slichen und nicht-I6slichen Aerosolen un-
terschieden. Nach Implementation dieser Formel in CFX wurden nochmals alle
KAEVER-Versuche nachgerechnet. Es zeigte sich eine gute Ubereinstimmung zwischen

dem simulierten und gemessenen Abbau-Verhalten.

CFX kann mit dieser Art der Modellierung prinzipiell den Effekt der Dampfkondensation
und das damit geanderte Ablagerungsverhalten gut abbilden. Damit ist das primare Ziel
dieses Arbeitspunktes erreicht. Das Algebraic-Slip-Modell scheint flr diese Anwendun-
gen gut geeignet zu sein. Allerdings hangt die Gute der Ergebnisse stark von der Gite
der (gemessenen / bekannten) Aerosolparameter (Durchmesser, Dichte, ...) ab. Fir eine
Ubertragung auf ein anderes Aerosol bzw. eine Anwendungsrechnung ware eine ge-
naue(re) Ermittlung dieser Materialparameter sinnvoll. Die hier in Einzel-Effekt-Versu-
chen gewonnenen Erkenntnisse sollen nun im Weiteren auf eine etwas komplexere
Mehrraum-Geometrie Ubertragen werden. Dazu soll der VANAM-M3-Versuch verwendet

werden.

43.3 VANAM M3

4.3.31 Versuchsbeschreibung

Die VANAM-Versuche wurden im Battelle-Model-Containment durchgefuhrt /KAN 93/ .
Es handelt sich um eine Mehrraum-Geometrie mit Betonwanden, die insgesamt eine
Hohe von ca. 9,1 m hat. Abb. 4.166 zeigt den VANAM-M3-Versuchsaufbau (als CFX-
Datensatz). Der gesamte Versuchsablauf enthalt eine Aufheizphase, mehrere Einspei-
sephasen fir Dampf und Aerosol (NaOH) sowie Ruhe- bzw. Ablagerungsphasen zwi-

schen den Einspeisungen. Insgesamt dauerte der Versuch Gber 30 Stunden.
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In den vorliegenden Arbeiten sollen nur die Versuchsphasen 2 und 3 simuliert werden.
Bei Phase 2 handelt es sich um die erste Einspeisephase fur das Aerosol (NaOH). In-
nerhalb von etwa 30 Minuten werden ca. 2,21 kg NaOH-Aerosol eingespeist. Gleichzei-
tig mit dem Aerosol wird auch Dampf eingespeist. Bei Phase 3 handelt es sich um eine

Phase des Aerosolabbaus in einer stagnierenden Atmosphare.

Ziel der Simulationen ist eine Validierung der bisher erstellten CFX-Modelle fiir Aerosole.
Dabei soll hiermit erstmalig eine Aerosolverteilung in einer Mehrraumgeometrie simuliert
werden. Weiterhin spielt der in den KAEVER-Versuchen untersuchte Effekt der Konden-
sation von Dampf an Aerosolen auch in VANAM eine Rolle. Bei dem verwendeten Ae-
rosol Natriumhydroxid handelt es sich um ein I16sliches Aerosol, deshalb ist hier mit einer
PartikelvergroRerung in der dampfreichen Atmosphare zu rechnen. Dieser Effekt sollte

zu einem schnelleren Abbau der luftgetragenen NaOH-Konzentration flihren.

4.3.3.2 Erstellung eines CFX-Datensatzes

Fur die CFX-Simulationen wurde ein Gitter mit insgesamt etwa 3,3 Millionen Elementen
erstellt, welches insbesondere in Wandnahe verfeinert wurde, um Effekte wie Warme-
abgabe und Wandkondensation gut abzubilden. Eine weitere Verfeinerung gab es in der
Nahe der Einspeisestelle. Abb. 4.167 zeigt das erstellte CFX-Gitter. Die Einspeisung von
Dampf und NaOH lag in Raum Nr. R5 in mittlerer Hohe. Zur Turbulenzmodellierung
wurde wieder das SST-Modell verwendet und fir die Aerosole das Algebraic-Slip-Modell
(ASM) erganzt durch eine Modellierung der Partikelvergrof3erung bei dampfreicher At-
mosphare, Gleichung (4.2). Zur Modellierung der Kondensationsvorgange wurde das
ANSYS-Wandkondensationsmodell sowie auch das modifizierte IKE-

Volumenkondensationsmodell verwendet. Eine Modellibersicht findet sich in Tab. 4.17.
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Tab. 4.17 Infobox fir das VANAM-M3-Experiment
Experiment VANAM M3

Phanomene Ausbreitung von Aerosolen in einer Mehrraumgeometrie
Absinken und Ablagerung von Aerosolpartikeln
Einfluss von Dampf auf das Absinkverhalten

Elementzahl 3313771

Materialien Air, H.Og, H20I, Aerosolpartikel (NaOH)
Turbulenzmodell SST

Aerosolmodell Algebraic-Slip-Modell (ASM) + Partikelvergréfierung

durch Dampf

Kondensationsmodelle ANSYS-Wandkondensation und (modifiziertes) IKE-
Volumenkondensationsmodell (siehe RS1526 Ab-
schlussbericht)

Konvergenz RMS < 0,0001
CFX-Version 17.0
4.3.3.3 Simulation der thermohydraulischen Bedingungen

In der CFX-Simulation wurden die experimentellen Phasen 2 und 3 simuliert. Hierzu war
es notwendig, die Anfangsbedingungen (Luft- und Wandtemperaturen, Druck, Dampf-
konzentrationen usw.) an die experimentellen Werte nach Phase 1 anzupassen. Dieses
kann nur teilweise gelingen, so sind z. B. die genauen Strukturtemperaturen nicht be-
kannt. Dieser Fehler kann zu Abweichungen bei der Simulation von Phase 2 und 3 fih-
ren. Anbei ein kurzer Uberblick zum zeitlichen Ablauf dieser Phasen:
e Phase 2:
o Ermittlung von Initialwerten (Druck, Temperaturen, Dampfkonzentratio-
nen) fur t = 17,20 h aus dem Experiment
o Simulation der Dampfeinspeisung ab t = 17,20 h mit CFX
o NaOH-Einspeisungabt= 17,70 h bist= 18,18 h
e Phase 3:
o Ab t=18,23 h Ende der Dampfeinspeisung und Beginn der Ruhephase
(Effekte: Auskuhlung, Kondensation an Wanden, Ablagerung der NaOH-

Aerosole)

Neben der Einspeisung von Dampf und NaOH gab es auch noch ein Entweichen von
Luft aus Rissen im Containment. Diese Leckraten sind in der Versuchsbeschreibung
spezifiziert und wurden in CFX als Massensenke im Raum R9 (Dom / Ringraum) bertick-

sichtigt.
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Abb. 4.168 zeigt den Druckverlauf in den Phasen 2 und 3. Dieser steigt mit Beginn der
Dampfeinspeisung bei t = 17,20 h an. Bei t = 18,23 h endet die Dampfeinspeisung und
der Druck sinkt durch Kondensation und Energieabgabe an die Wande langsam wieder
ab. Die CFX-Rechnung startet bei t = 17,20 h. Hier lag die Schwierigkeit darin, die Tem-
peraturverteilung im Gas und in den Wanden maoglichst genau in der Werte-Initialisierung
wiederzugeben. Nach Beginn der Dampfeinspeisung steigt der Druck in der CFX-
Rechnung etwas schneller an als im Experiment. Auch der Druckabfall ab t = 18,23 h ist
zu langsam. Die Ursachen hierfur sind unklar. Moglicherweise sind die verwendeten
Leckraten zu klein oder die Warmeabgabe an die Betonwande wird in der CFX-
Rechnung unterschatzt. Diese wird moglicherweise auch durch die Fehler bei der Initia-
lisierung der Wandtemperaturen verursacht. Neben der CFX-Rechnung werden auch
noch COCOSYS-Ergebnisse dargestellt. Die COCOSYS-Rechnung umfasst den ge-
samten Versuch und startet bereits beit = 0 h. Hier liegt der Druck bei t = 17,20 h schon
ca. 0,1 bar oberhalb der experimentellen Werte. Dieser Abstand vergréRert sich im Laufe
der Einspeisung noch leicht. Insgesamt werden Druckanstieg und Druckabfall aber gut

wiedergegeben.
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Abb. 4.168 Druckverlauf in den Phasen 2 und 3

Im Folgenden sollen die Temperaturen in den unterschiedlichen Rdumen des Battelle-
Modell-Containments diskutiert werden. Zur besseren Orientierung ist in Abb. 4.169 ein
Uberblick Uber das Containment mit den Raumnummern dargestellt. Abb. 4.170 stellt

den Temperaturverlauf im Einspeiseraum (R5) dar. In CFX werden, analog zum
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Experiment, die Temperaturen an einer genauen Messposition ermittelt, wahrend in
COCOSYS nur der Mittelwert der entsprechenden Zone vorhanden ist. Die CFX-
Temperaturen liegen etwas oberhalb der experimentellen Werte. Grundsatzlich wird der

Verlauf aber gut wiedergegeben.

Steam
Aerosol
Injection

Steam Injection (R3)

Abb. 4.169 Bezeichnung der Raume im Battelle-Modell-Containment

Abb. 4.171 zeigt den Temperaturverlauf im Dom (Raum R9). In der CFX-Rechnung stei-
gen die Temperaturen an dieser Messstelle etwas schneller an als im Experiment und
sind insgesamt etwas zu hoch. Dieses ist analog zu dem etwas zu hohen Druck. Der
Temperaturverlauf in dem weiter unten liegenden Raum R8 (siehe Abb. 4.172) wird von
der CFX-Rechnung ziemlich gut wiedergegeben. Insgesamt kann gesagt werden, dass
der Druck und die Temperaturen an einigen Messpositionen etwas zu hoch liegen. Der
grundsatzliche Verlauf wird aber ganz gut wiedergegeben. Die Gasverteilung (Dampf
und Luft) bildet die Grundlage fir die Aerosolverteilung im Containment. Dieser Aspekt

soll im folgenden Abschnitt diskutiert werden.
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Abb. 4.172 Temperaturverlauf im weiter unten liegenden Raum R8

4.3.3.4 Simulation der Aerosolverteilung und Ablagerung

Der Verlauf der Aerosolkonzentration ist an mehreren Messstellen in unterschiedlichen
Raumen gemessen worden. Hierbei liegen die einzelnen Messungen aber leider zeitlich
relativ weit auseinander. Weiterhin gibt es auch nur wenige Angaben Uber die trockenen
(und feuchten) Partikeldurchmesser. Laut /KAN 93/ lagen die Durchmesser der trocke-
nen NaOH-Partikel unterhalb von 0,4 um, die Durchmesser der Lésungstropfchen bei
1 — 3 um. Hierzu wurde eine CFX-Parameterstudie durchgeflihrt. Eine Rechnung wurde
mit kleinem trockenen Durchmesser (0,3 um, wie in /KAN 93/) und eine Rechnung mit
grolerem trockenen Durchmesser (2,3 ym, ahnlich wie bei den KAEVER-Versuchen)
durchgefuhrt. Bei beiden Rechnungen fand eine Partikelvergrof3erung abhangig von der
Luftfeuchte statt (entsprechend Gleichung (4.2) und Tab. 4.15).

In Abb. 4.173 bis Abb. 4.177 werden die Ergebnisse dieser CFX-Rechnungen mit den
experimentellen Werten (und mit einer COCOSYS-Rechnung) an unterschiedlichen
Messpunkten verglichen. Zu beachten ist die unterschiedliche Skalierung der y-Achse in
den Diagrammen. Zunachst zeigt sich in der Aerosol-Einspeisephase
(t=17,70 h — 18,18 h) ein rascher Anstieg der luftgetragenen Aerosolkonzentration. An
den unterschiedlichen Messpositionen erreichen die CFX-Simulationen ahnliche NaOH-
Konzentrationen, wie sie zum Zeitpunkt t = 18,20 h im Experiment gemessen wurden.

Somit ist die Verteilung des freigesetzten Aerosols auf die unterschiedlichen Raume
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durch die CFX-Rechnungen gut abgebildet worden. In der folgenden Phase der Partikel-
Ablagerung (ab t = 18,23 h) zeigen die beiden Simulationen ein unterschiedliches Ver-
halten. Die Partikel mit dem groReren Durchmesser lagern sich schneller ab als die Par-
tikel mit dem kleineren Durchmesser. Das Absinken der Partikelkonzentration im Ver-
gleich zum Experiment wird dabei am besten von der Rechnung mit dem gréf3eren
Durchmesser (2,3 um) wiedergegeben. So liegt die CFX-Kurve fiir 2,3 um grof3e Partikel
z. B. im Dom deutlich naher an den experimentellen Werten (siehe Abb. 4.174 und
Abb. 4.175). In der Rechnung mit kleinerem Durchmesser sinken die Konzentrationen

zu langsam ab.

CFX kann mit dieser Art der Modellierung prinzipiell den Effekt Aerosolausbreitung und
das Ablagerungsverhalten gut abbilden. Das ASM-Modell scheint fir diese Anwendun-
gen gut geeignet zu sein. Allerdings hangt die Gute der Ergebnisse stark von der Gite
der (gemessenen / bekannten) Aerosolparameter (Durchmesser, Dichte, ...) ab. Da die
Partikeldurchmesser in dem VANAM-Experiment laut /KAN 93/ mit groferen Unsicher-

heiten belegt waren, lassen sich hier keine weiteren vertieften Erkenntnisse ableiten.

1.0E+01
—+=Experiment :
— Cocosys !
__1.DE+00 ’ CFX 0.3 pm |
ﬂE I
& —CFX23pm |
c =
o
=
£t 1.0E-01
A
=
=]
L
I
o \\\\
3

1.0E-02 | \

1.0E03 | t ;
17.5 18 18.5 19 18.5 20 20.5 21 215 22 225

Zeit [h]

Abb. 4.173 NaOH-Konzentration im Einspeiseraum (R5)
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Abb. 4.174 NaOH-Konzentration im Dom (R9, 7,6 m Hoéhe)
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Abb. 4.175 NaOH-Konzentration im Dom (R9, 6,0 m Hohe)
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Abb. 4.176 NaOH-Konzentration in Raum R8
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Abb. 4.177 NaOH-Konzentration in Raum R3
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5 AP4 Anwendung von CFD-Codes zur Untersuchung unfall-
typischer Phanomene unter reaktortypischen Randbedin-
gungen und Geometrien

5.1 Aufgabenstellung

In den vorhergehenden Projekten RS1500 /SCH 14/ und RS1526 /SCH 17/ wurde ein
Datensatz zur Simulation eines generischen KONVOI-Containments erstellt und weiter-
entwickelt. Es erscheint wahrscheinlich, dass die darin enthaltenen Berstscheiben und
ihr Offnungsverhalten sensitiv auf die Modellierung der Einspeisung sind. In diesem Ar-
beitspunkt soll deshalb eine Variation der Einspeisegeometrie und der Einspeisemodel-

lierung durchgefuhrt und ihr Einfluss auf das Simulationsergebnis untersucht werden.

Hierzu erganzend soll zunachst eine Analyse der Abhangigkeit des Offnungsverhaltens
von der Zeitschrittgrofle bzw. vom Konvergenzkriterium durchgefiihrt werden. Dieser

Punkt wird im Folgenden als erstes untersucht.

51.1 Geometrie und Randbedingungen

Die Entwicklung der CFD-Geometrie, die in den nachfolgenden Analysen verwendet
wurde, ist ausflhrlich in dem Bericht /SCH 14/ beschrieben worden. In Abb. 5.1 werden
die Positionen der Turen und der Berstscheiben im CFD-Modell des DWR-Containments
dargestellt. Abb. 5.2 zeigt die Nummerierung der Berstscheiben in den Dampferzeuger-
turmen. Die Turen und die Berstscheiben in dem CFD-Modell 6ffnen sich in Abhangigkeit
von den lokalen Druckverhéltnissen. Dieser lokale Druck und damit auch das Offnungs-
verhalten ist wahrscheinlich von der Einspeisegeometrie, der Einspeiserate und deren

Temperatur etc. abhangig.

Im ANSYS-CFX-Modell wurden die Turen und die Berstscheiben als sogenannte ,Con-
ditional Interfaces” implementiert. Die verwendeten Ansprechdriicke sind in Tab. 5.1 dar-
gestellt. In diesem Beispiel wurden sie zuféallig um einen mittleren Ansprechdruck von
0,035 bar variiert. Hierdurch sollte eine etwas realistischere Verteilung von Ansprech-

driicken erzeugt werden.

Der Ansprechdruck fir die Tiren wurde etwas héher eingestellt. Am Anfang der Simula-
tionen sind alle Tiren und Berstscheiben geschlossen und diese 6ffnen, wenn die spe-

zifizierte Druckdifferenz erreicht wird. Bei den vorliegenden Arbeiten wurden
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Simulationen mit einem Massenstrom zwischen 40 kg/s und 200 kg/s und einer festen
Eintrittstemperatur von 120 °C durchgefuhrt. Das simulierte Fluid wurde als ideales Gas
modelliert. Die Viskositat und die Warmeleitfahigkeit wurden mit Hilfe von temperaturab-

hangigen CEL (CFX Expression Language)-Funktionen spezifiziert.

Das Modell besteht aus einer Fluid-Domain (Atmosphére) und 5 Solid-Domains: Abkling-
becken, Beton, Kran, Primérkreis und Stahlschale. Die Anfangstemperatur betragt Gber-
all 30 °C. Die Domane Atmosphére wurde mit 1 bar und 100 vol.-% Luft initialisiert. In

Tab. 5.2 wurden wesentliche Parameter fur die Simulation zusammengestellt.

Tab. 5.1 Ansprechdricke fur die Berstscheiben und die Tiren

Berstscheiben Druck — AP — [bar] Berstscheiben/ Tiir Druck — AP — [bar]
B1_1> 0,03708 B2_1> 0,03737
B1_2> 0,03728 B2_2> 0,03780
B1_3> 0,03070 B2_3> 0,03605
B1_4> 0,02801 B2_4> 0,04130
B1_5> 0,03586 B2_5> 0,03453
B1_6> 0,04045 B2_6> 0,03523
B1_7> 0,03545 B2 7> 0,03001
B1_8> 0,02815 B2_8> 0,03013
B1_9> 0,03591 B2 9> 0,02848

Tar 1 bis 10 0,55

Tab. 5.2  Einstellungen fur die Containment-Rechnung

Phi Offnungsverhalten von Berstscheiben im Contain-
anomene

ment
Elementzahl 2 157 529
Materialien Ha, H20, N2, O3
Turbulenzmodell SST
Diffusionskoeffizient Nach Fuller
Warmestrahlung Ohne
Kondensationsmodell ANSYS-Wandkondensation und GRS-

Volumenkondensation

Konvergenz RMS < 0,00001
ANSYS CFX-Version 19.2
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Berstscheiben in
den Dampf
erzeugertirmen

Abb. 5.1 Positionen von Berstscheiben und Turen im CFD-Modell des DWR-

Containments

S '

Abb. 5.2 Nummerierung der Berstscheiben in Dampferzeugerturm 1 (oben) und 2

(unten)
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5.2 Ergebnisse der CFX Berechnungen

5.21 Einfluss des Zeitschritts auf die Offnung von Berstscheiben

Im Folgenden wird der Einfluss der Zeitschrittweite der Simulationen auf das Offnungs-
verhalten der Berstscheiben untersucht. Die Zeitschrittweiten und die zugehorigen Er-
gebnisse finden sich in Tab. 5.3. Es ist zu sehen, dass unterschiedliche Ergebnisse bei
konstanter Einspeiserate erzielt werden, falls der maximale Zeitschritt einen Wert von
0,00075 s uberschreitet. Aus diesem Grund wurde dieser Wert als maximale Zeitschritt-

grofie auch in den nachfolgenden Simulationen verwendet.

Tab. 5.3  Parametrische Studie (Einspeiserate: 200 kg/s)

Maximale Zeit- | Minimale Zeit- Geoffnete Berstscheiben und Tiiren
schrittgrofe schrittgrofe
[s] [s] Zeit [s] — Berstscheiben

0,0125 0,0005 83; : :1:2 0,39-B2_1
s | o | e | e
0,003 0,0005 8:; : 21:: 0,36 -B2_9
ooos | aos | DeTRL | om
0,00075 0,0005 8;: : 21:: 0,35-B2_ 9
0,00065 0,0005 8;2 : :1:2 0,34-B2 9
0,0006 0,0005 8;2 : :1:2 0,34-B2 9
0,0006 0,0005 8;2 : :1:2 0,35-B2 9

Mit der festgestellten maximalen Zeitschrittgréfie von 0;00075 s wurden weitere Simula-
tionen mit unterschiedlichen Einspeiseraten durchgefuhrt. Die Ergebnisse sind in der
Tab. 5.4 zusammengefasst. Es zeigt sich, dass — je nach Einspeiserate — unterschiedli-

che Berstscheiben offnen.
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Tab. 5.4  Variation der Einspeiserate mit einem maximalen Zeitschritt von 0,00075 s
Einspeiserate Geoffnete Berstscheiben (alle anderen bleiben geschlossen)
Dampf Zeit [s] — Berstscheiben
[kals] Dampferzeugerturm 1 | Dampferzeugerturm 2 Tuaren
(Uber dem Leck)
40 Keine 34-B29 Keine
80 1,3-B1_8 Keine Keine
120 0,73-B1 4 0,74-B2 9 Keine
0,45 -B1 4, .
200 028 -B1 8 0,35-B2 9 Keine
5.2.2 Variation der Leckposition im Sumpfraum

Im Containment wurde fUr die Einspeisung ein Rohr modelliert, das einen Durchmesser
von 0,4 m und eine Lange von 1 m hat. Der Rohrmittelpunkt liegt bei X =3,5m,Y =8 m
und Z=5m. Abb. 5.3 zeigt das im Sumpfraum positionierte Rohr. In den bisherigen
Analysen wurde nur die Einspeiserate variiert, die Leck-Position und die Leck-Richtung
(X) waren fest. In einem realen Stérfall kann jedoch die Richtung der Einspeisung vari-
ieren. Um den Einfluss der Einspeiserichtung auf das Offnungsverhalten von Tiiren und
Berstscheiben zu untersuchen, wurde eine Parameterstudie durchgefiihrt. Der Dampf
wurde dabei in die unterschiedlichen Richtungen (X, -X, Y, -Y, Z und -Z) freigesetzt.
Dieses entspricht unterschiedlichen Richtungen des Lecks an der Bruchstelle. Die Ein-
speiserate wurde dabei in allen Simulationen auf 80 kg/s festgelegt. Tab. 5.6 fasst die
wesentlichen Ergebnisse zusammen. Die dargestellten Ergebnisse zeigen, dass die Ein-
speiserichtung einen Einfluss auf die Offnung der Berstscheiben hat. Je nach Richtung
offnen unterschiedliche Berstscheiben. Im Dampferzeugerturm 1 6ffnet bei allen Simu-
lationen eine Berstscheibe (B1_4 oder B1_8). In den Rechnungen mit einer Einspeise-
richtung in X, Y und -Z Richtung 6ffnet im Dampferzeugerturm 2 keine Berstscheibe. Bei
den Ubrigen Simulationen 6ffnet im Dampferzeugerturm 2 dagegen eine Berstscheibe
(B2_1 oder B2_7). Das unterschiedliche Offnungsverhalten der Berstscheiben kann ei-
nen Einfluss auf den weiteren Stoérfallverlauf haben (siehe Abschnitt 5.2.6). Insbeson-
dere das unterschiedliche Offnungsverhalten im 2. Dampferzeugerturm kann das glo-

bale Stromungsverhalten signifikant beeinflussen.
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Abb. 5.3  Einspeiserohr im Containment
Tab. 5.5 Einfluss der Leck-Richtung auf die Berstscheiben-Offnung
Leck Geoffnete Berstscheiben (alle anderen bleiben geschlossen)
Zeit [s] — Berstscheiben
Richtung | Dampferzeugerturm 1 | Dampferzeugerturm 2 Tiiren
(Uber dem Leck)
X 1,3-B1_8 Keine Keine
-X 0,55-B1_8 1,46 —B2_1 Keine
Y 1,34 -B1 4 Keine Keine
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=Y 1,43-B1 4 1,48 -B2 7 Keine
Z 1,41-B1 4 1,37 -B2_7 Keine
-Z 1,39 -B1 4 Keine Keine

In einer weiteren Variation wird das Einlassrohr um 0,5 m in -X-Richtung versetzt. Dieses
entspricht einem Leck an einer anderen Stelle. In Abb. 5.4 ist das versetzte Einspeise-
rohr zu sehen. Tab. 5.6 zeigt die Ergebnisse der Simulationen. Hier ist zu sehen, dass
in Abhangigkeit von der Position unterschiedliche Berstscheiben 6ffnen. Bei beiden
Rechnungen 6ffnen in beiden Dampferzeugertiirmen jeweils eine Berstscheibe. Bei der
verschobenen Position 6ffnet sich jedoch im Dampferzeugerturm 2 eine andere Berst-

scheibe. Somit ist das Berstscheibenverhalten auch sensitiv auf eine Versetzung der

Leckposition.
\ ﬁ-[ |
T T
‘ i

— > | 0.5m versetzt

Abb. 5.4 Versetzung des Lecks um 0,5 m in Richtung -X

Tab. 5.6  Einfluss der Leckposition auf die Berstscheiben-Offnung

Einspeise- Position & Geoffnete Berstscheiben
rate Stromungs- (alle anderen bleiben geschlossen)
richtung Zeit [s] — Berstscheiben
[kgl/s] [-] Dampferzeugerturm 1 | Dampferzeugerturm 2
(Uber dem Leck)
80 urspringliche 0,55-B1_8 1,46 —B2_1
Position
80 0,5 m ver- 1,49-B1_8 1,58 -B2_9
setzte Position

Abb. 5.5 zeigt die Druckverteilung (Relativdruck zum Referenzdruck von 1 bar) in einer
XY-Ebene (bei Z = 29 m) bei 0,44 s. Ab diesem Zeitpunkt ergeben sich lokale Druckun-
terschiede in den beiden Simulationen, die nicht nur die Offnungszeiten der Berstschei-

ben beeinflussen, sondern auch zum Offnen unterschiedlicher Berstscheiben fiihren.
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Insgesamt kann festgestellt werden, dass sowohl die Leckrichtung als auch die Leckpo-
sition einen Einfluss auf den lokalen Druck an den Berstscheiben haben, der zu einem
unterschiedlichen Offnungsverhalten der Berstscheiben flhrt. Eine Erhéhung der Ein-
speiserate fiihrt tendenziell zum Offnen einer groReren Anzahl von Berstscheiben. Wie
sich dies auf den langerfristigen Storfallablauf auswirkt, wird weiter unten untersucht. Im

nachsten Abschnitt soll erstmal noch untersucht werden, welche Anderungen sich durch

eine Modellierung der Einspeisung mit einer volumetrischen Quelle ergeben.

Abb. 5.5 Druck relativ zu Referenzdruck (1 bar) bei t = 0,44 s, links: urspriinglicher

Fall, rechts: versetzter Fall

5.2.3 Einfluss einer volumetrischen Quelle

In den vorherigen Kapiteln wurde die Einspeisung mit einer Leckflache und einem Mas-
senstrom spezifiziert. Dadurch konnte eine Einstrémrichtung vorgegeben werden. In den
nachfolgenden Untersuchungen wird das Sumpfvolumen (siehe Abb. 5.6) als volumetri-
sche Dampfquelle definiert und der Einfluss dieser Veranderung auf die Simulationser-
gebnisse evaluiert. Die volumetrische Einspeisung entspricht dem Vorgehen bei einer

Lumped-Parameter-Simulation, bei der in ein Kontrollvolumen eingespeist wird.

Tab. 5.7 zeigt die verwendeten Einstellungen in den Untersuchungen. Die Tabelle zeigt
auch die umgerechneten volumetrischen Massenquellen. Diese geben das Verhaltnis
des Massenstroms kg s zum Volumen m?® an. Das Gesamtvolumen des Sumpfs betragt
5499,48 m3.

378



Zeitschrittstudie

Als erster Schritt wurde wieder eine Zeitschrittstudie durchgefiihrt (siehe Tab. 5.8). Diese
zeigte, dass auch hier die Zeitschrittgrofie eine wichtige Rolle spielt, weil sich — je nach
Einstellungen — unterschiedliche Berstscheiben 6ffnen. Fir die weiteren Arbeiten wird
deshalb hier der kleinere Zeitschritt (0,00075 s) verwendet. Eine weitere Verringerung

des Zeitschritts war aufgrund begrenzter Rechenleistung nicht praktikabel.

Konvergenzkriterium

Es zeigt, dass nur bei Verwendung eines strengen Konvergenzkriteriums das Offnen der
Berstscheiben zuverlassig berechnet werden kann. Beim Standard-Kriterium RMS-
Residuum < 1,0e-4 6ffnen im Fall gleichen Ansprechdrucks deutlich mehr Berstscheiben
als bei einer genaueren Berechnung (siehe Tab. 5.9). Dies gilt insbesondere, falls ein
gleicher Offnungsdruck fiir alle Berstscheiben unterstellt wird. Eine Studie zum Einfluss
des Konvergenzkriteriums zeigt, dass die Kriterien Max-Residuum < 1,0e-3 oder RMS-

Residuum < 1,0e-5 ausreichend genau sind.

Y
0,00 20,00(m) &
[ e—
10,00 X

Abb. 5.6  Kontroll-Volumen fiir die Dampfeinspeisung
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Tab. 5.7  Volumetrische Massenquellen, Einspeisung in den gesamten Sumpf
Ph@anomene Werte Einheit
Einspeiserate Volumetrische Massenquelle

200 [kg/s] 0,036367074 kg m3s
120 [kg/s] 0,021820244 kg m3s
80 [kg/s] 0,014546829 kg m3s
40 [kg/s] 0,007273414 kg m3s
Temperatur 120 °C
Turbulenz kinetische Energie 0,0001 m? s
Turbulenz Wirbelfrequenz 0,1 s
Geschwindigkeit (U, V und W) 0 m s
Tab. 5.8  Zeitschrittstudie (Einspeiserate 200 kg/s)
Maximale Minimale Offnung der ersten Geoffnete
ZeitschrittgroBe | ZeitschrittgroRe Berstscheibe / Tiir Berstscheiben
[s] [s] [s]
0,003 0,0005 0,9063 B1_4und B2_7
0,00075 0,0005 0,9066 B1 4und B2_9
Tab. 5.9  Variiertes Residuen-Kriterium mit den Ansprechdricken nach Tab. 5.1
Residuen- Massen- Leck- Geoffnete Berstscheiben
Kriterium strom Richtung
Dampferzeuger- | Dampferzeuger-
turm 1 turm 2
RMS = 1E-5 X B1 7 Keine
80 kg/
RMS < 1E.4 g's « B1.3,B1 4,B1.7, | B25 B27,
B1.8,B1 9 B2 8,B2 9

Einspeisung in gesamten Sumpf

Tab. 5.10 stellt die Ergebnisse der Parameterstudie dar. In allen Simulationen mit volu-

metrischer Einspeisung 6ffnen sich die Berstscheiben 1_4 und 2_9. Unterschiede erge-

ben sich bei der Offnungszeit. Je hoher die Einspeiserate ist, desto eher 6ffnet sich die

erste Berstscheibe. Grund dafur ist die gleichmaRige Verteilung der Dampfquelle im

Sumpf-Bereich. Dieses Ergebnis unterscheidet sich von den Ergebnissen, die mit einem

gerichteten Leck-Strahl erzielt wurden (vergleiche hierzu mit Tab. 5.4, Tab. 5.5,

Tab. 5.6).
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Tab. 5.10 Ergebnisse der Parameterstudie mit volumetrischer Dampfquelle und Ein-

speisung in den gesamten Sumpf

Einspeiserate | Fluid Mass Offnung der Geoffnete Berstscheiben (alle
Source ersten Berst- | anderen bleiben geschlossen)
scheibe / Tiir
[kg/s] [kg/m?3s] [s] Dampferzeu- Dampferzeu-
gerturm 1 gerturm 2
40 0,007273414 4,435
80 0,014546829 2,212
B1 4 B2 9
120 0,021820244 1,489
200 0,036367074 0,906

Einspeisung in Viertelsumpf

Bisher wurde der gesamte Sumpf als Volumenquelle definiert. In einem nachsten Schritt
sollte der Dampf nur in einem Viertel des Sumpfes freigesetzt werden. Hier ist der Hin-
tergrund, dass auch in Lumped-Parameter-Analysen der Sumpf teilweise in (vier) Zonen
aufgeteilt und dann in einer Zone volumetrisch eingespeist wird. Der Effekt auf die Berst-
scheiben soll untersucht werden. Der Sumpf wurde in der Parameterstudie in vier sym-
metrische Teile aufgeteilt (siehe Abb. 5.7). Das spezifizierte Volumen des Viertels betrug
1353,78 m®.

0 5.000
— I
2.500 7.500

10.000 (m)

Abb. 5.7  Viertel-Sumpf fiir die volumetrische Dampfeinspeisung

Es wurden zwei Rechnungen mit unterschiedlichen Einspeiseraten durchgefiihrt (siehe
Tab. 5.11). Abb. 5.8 zeigt die Druckverteilung in der Rechnung mit der Einspeiserate
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80 kg/s. Es kann festgestellt werden, dass der Druck im Bereich der Einspeisung und

den angrenzenden Regionen etwas hoher ist. Es 6ffnen sich die Berstscheiben 1_4 und

2_9 in beiden Simulationen. Dies ist gleich wie in der Simulation mit der im gesamten

Sumpf spezifizierten Dampfquelle.

Tab. 5.11 Ergebnisse des Viertel-Sumpfes als Dampfquelle
Einspeiserate Volumetrische Offnung der ersten Geoffnete
Quelle Berstscheiben / Tiir Berstscheiben
[kg/s] [kg/m?s] [s] [-]
0,059093 2,07 B1 4,B2 9
200 0,147734 0,81 B1 4,B2 9

Abb. 5.8

5.2.4

”':'/ﬁ ™

5 D1
' | (
OO0 A
Fait [ D3TES & e r

Druckverteilung (relativ zu Referenzdruck 1 bar) bei Einspeisung in den

Viertel-Sumpf (Einspeiserate: 80 kg/s)

Einfluss der Einspeisemodellierung auf die Gasverteilung im Contain-
ment

Um den Einfluss der Einspeisemodellierung auf die Dampfkonzentration im Containment

zu untersuchen, wurden vier Simulationen mit unterschiedlichen Einspeisemethoden

verglichen:

o nh =

Einspeise in x-Richtung
Einspeise in -x-Richtung
Volumetrische Quelle im gesamten Sumpf

Volumetrische Quelle im Viertelsumpf
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Die Einspeiserate betragt bei allen vier Simulationen konstant 80 kg/s. Es stromt reiner
Dampf ins Containment ein. Es wird die Gasverteilung nach 100 s verglichen. Parame-
terstudien haben gezeigt, dass sich in der Anfangsphase der Einspeisung entscheidet,
welche Berstscheiben sich 6ffnen. Die sich in diesen Rechnungen 6ffnenden Berstschei-
ben sind in Tab. 5.12 aufgelistet. In dieser Phase ist ein sehr kleiner Zeitschritt bei der
Berechnung notwendig. Im spateren Verlauf ist das Simulationsergebnis weniger sensi-
tiv auf den Zeitschritt. Um Rechenzeit zu sparen, wurde nach Offnung der Berstscheiben

der Zeitschritt schrittweise von 0,00075 s auf 0,015 s erhoht.

Tab. 5.12 Geoffnete Berstscheiben (Gasverteilungsstudie)

Fall Einspeisung Geoffnete Berstscheiben
(alle anderen bleiben geschlossen)
Dampferzeugerturm 1 Dampferzeugerturm 2
(Uber dem Leck)
1 Gerichtet, x- B1 8 Keine
Richtung
2 Gerichtet, -x- B1 8 B2 1
Richtung
3 Volumetrisch, B1 4 B2 9
ganzer Sumpf
Volumetrisch,
4 Viertelsumpf B1.4 B2 9

In Abb. 5.9 und Abb. 5.10 ist die Dampfkonzentration im Containment (in der yz-Ebene
mit x = 0,6 m) zum Zeitpunkt t = 100 s dargestellt. Bei der volumetrischen Einspeisung
in den gesamten Sumpf (3) ist die Dampfkonzentrationen in beiden Turmen etwa gleich
hoch. Bei den Simulationen mit gerichteter Einspeisung (1, 2) und Volumenquelle Vier-
telsumpf (4) ist dagegen die Dampfkonzentration im 2. Dampferzeugerturm deutlich ge-
ringer als im 1. Dampferzeugerturm. Aber auch diese drei Simulationen unterscheiden
sich deutlich hinsichtlich der Dampfverteilung. So ist z. B. bei der gerichteten Einspei-
sung in -x-Richtung (2) die Dampfkonzentration im 1. Dampferzeugerturm deutlich héher
als bei den beiden anderen Simulationen. Es sei darauf hingewiesen, dass beim Ver-
gleich der Bilder zu bertcksichtigen ist, dass es sich lediglich um einen Schnitt handelt,
bei anderen x-Positionen kann und wird sich insbesondere im Sumpfbereich ein anderes
Bild ergeben. Bei den beiden Simulationen mit gerichteter Einspeisung ist die Strémung
durch die gedffnete Berstscheibe in den Dombereich zu erkennen, die anderen geoéffne-
ten Berstscheiben liegen aulerhalb der Schnittebene. Grundsatzlich zeigt sich jedoch

ein deutlicher Einfluss der Einspeisemodellierung auf die Gasverteilung.
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Abb. 5.9 Dampfverteilung im Containment, t=100 s (links: Fall 1 und rechts: Fall 2)

Abb. 5.10 Dampfverteilung im Containment, t=100 s (links Fall 3: und rechts: Fall 4)

5.2.5 Einfluss des Ansprechdruckes der Berstscheiben

Bei den bisherigen Studien wurde der Ansprechdruck der Berstscheiben entsprechend
leicht unterschiedlich gewahlt. Im Folgenden wird untersucht, wie sich die Simulations-
ergebnisse andern, falls fir alle Berstscheiben exakt der gleiche Offnungsdruck von
0,035 bar angenommen wird.

Auch in diesem Fall zeigt sich ein Einfluss der Einspeiseposition und Modellierung auf
die Anzahl und Position der sich 6ffnenden Berstscheiben. (siehe Tab. 5.13). Die Ergeb-
nisse unterscheiden sich zwar im Hinblick auf die Berstscheiben, die sich 6ffnen, von
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den vorherigen Untersuchungen, die Schlussfolgerungen hinsichtlich der Sensitivitat auf

die Einspeisebedingungen und Modellierung sind aber auch weiterhin gultig.

Tab. 5.13 Geoffnete Berstscheiben bei unterschiedlicher Leckrichtung und Leckmo-

dellierung (gleicher Ansprechdruck bei allen Berstscheiben)

Einspeiserate Leckrichtung und Geoffnete Berstscheiben
Leckmodellierung
Dampferzeuger- | Dampferzeuger-
turm 1 turm 2
X B1 7 Keine
-X Keine B2 1
z B1 7 B2 1
80 kg/s -z B1 7 B2 3
y B1 7 B2 1
-y B1 7 B2 1
Viertelsumpf B1 1,B1 4 Keine
5.2.6 Einfluss der Leckmodellierung auf den weiteren Unfallablauf

Fir ein Beispiel-Szenario wurde Uber einen Zeitraum von 4000 s die Gasverteilung im
generischen Containment bei unterschiedlicher Leckmodellierung berechnet. Die Ein-
speiseraten fir Dampf und H: sind in Abb. 5.11, Abb. 5.12 und Tab. 5.14 dargestellt.
Diese Einspeiseraten entsprechen einem stark vereinfachten SB-LOCA-Fall (Small
break loss-of-coolant accident) mit Ausfall von Sicherheitssystemen. Die H,-Einspeisung
wurde dabei vorgezogen, um an einem einfachen Fall die sicherheitsrelevanten H,-Kon-
zentrationen (Gefahr einer H-Verbrennung) zu untersuchen. Bei einer Rechnung wird
das Leck als gerichteter Strahl (in x-Richtung) modelliert und in der anderen Rechnung
erfolgt die Einspeisung durch eine volumetrische Quelle in ein Sumpfviertel. Bei dieser
Studie wurden die Ansprechdricke aller Berstscheiben auf 0 035 bar und die Ansprech-

driicke aller Turen auf 0,55 bar eingestellt.
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Tab. 5.14 Randbedingungen fir das Beispiel-Szenario

Zeit Einspeisung Einspeisung H: Temperatur
Dampf
[s] [ka/s] [ka/s] [°C]
0 0 0 30
5 150 0,05 120
35 150 0,055 150
50 100 0,06 150
450 100 0,2 160
2000 50 0,2 180
2500 40 0 190
4000 0 0 200

Es zeigt sich, dass sich bei der gerichteten Einspeisung drei Berstscheiben 6ffnen, wah-

rend bei der volumetrischen Einspeisung sechs Berstscheiben 6ffnen (siehe Tab. 5.15

und Abb. 5.13). Tlren 6ffnen sich bei keinem der beiden Falle.

Tab. 5.15 Geodffnete Berstscheiben beim Langzeit-Szenario

Fall Offnungszeit Geoffnete Berstscheiben
der ersten
Berstscheibe
[ [s] Dampferzeugerturm 1 | Dampferzeugerturm 2
Gerichtete 3,50 B1_1,B1_3 B2_8
Quelle
Volumetrische 4,08 B1 1,B1_3 B2_1,B2_3,B2 7,

Quelle B2 9
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Abb. 5.13 Gedffnete Berstscheiben beim Langzeitszenario (links: gerichtete Quelle,

rechts: volumetrische Quelle)

Die gréRRere Anzahl an gedffneten Berstscheiben beim Fall der volumetrischen Einspei-
sung sorgt fur eine schnellere Verteilung der heilen Gase (Dampf und H2) in einem gro-
Reren Volumen. Es kommt beim Fall der volumetrischen Einspeisung zu einer héheren
Wandkondensationsrate (siehe Abb. 5.14). Dieses fuhrt bei der volumetrischen Einspei-
sung zu einer geringeren integralen Dampfmenge im Containment (siehe Abb. 5.15 und
Abb. 5.16). In Abb. 5.17 sind in Rot die Bereiche dargestellt, die eine Dampfkonzentra-
tion unterhalb von 65 vol.-% haben und in denen deshalb prinzipiell eine Verbrennung
von Hz stattfinden konnte. Weiterhin hat die hdhere Kondensationsrate bei der volumet-

rischen Einspeisung einen geringeren Containmentdruck zur Folge (siehe Abb. 5.18).

388



60

50

40

30

20

10

Integrale Wandkondensationsrate [ka's)

—Gerichtete Einspeisung

—\Volumefirische Einspeisung

500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Zeit [s]

Abb. 5.14 Vergleich der integralen Wandkondensationsraten beim Langzeitszenario

250000

200000

150000

100000

Integrale Dampimenge [ko]

50000

Einspeisung

—Gerchiete Quells

—olumetnsche Quelle

500 10:00

\

\

1500 2000 2500 3000 3500 4000
Zeit[s]
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Abb. 5.16 Vergleich der Dampf-Konzentrationen bei t = 4000 s (links: gerichtete Ein-

speisung, rechts: volumetrische Einspeisung)

Abb. 5.17 Brennbare Bereiche (Dampf-Konzentration < 65 vol.-%, links: gerichtete

Einspeisung, rechts: volumetrische Einspeisung)
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Abb. 5.18 Vergleich des Druckverlaufs im Containment

In Hinsicht auf die Integritat der Containmentstrukturen ist ein geringerer Druck zunachst
gunstiger. Hierbei spielt es natlrlich eine Rolle, wie grof der Abstand zum Versagens-
bzw. Auslegungsdruck des Containments ist. Andererseits fuhrt die starkere Kondensa-
tion bei der volumetrischen Einspeisung auch zu héheren lokalen Hz-Konzentrationen
und einer geringen Dampfkonzentration. Diese werden fur unterschiedliche Monitor-
punkte in Abb. 5.19, Abb. 5.20 und Abb. 5.21 dargestellt. Eine Gesamtlbersicht der H.-
Konzentrationen bei 4000 s findet sich in Abb. 5.22, hier sind auch die Monitorpunkte im
Dom, Dampferzeugerturm und Sumpf durch Kreuze markiert. Die Modellierung der Ein-
speisung hat also auch einen starken Einfluss auf die lokalen H,-Konzentrationen und
auf die Dampfkonzentration und damit ebenfalls auf die Brennbarkeit des Gasgemi-
sches. In Abb. 5.23 sind in Rot die Bereiche mit einer H>-Konzentration grof3er 4 vol.-%
dargestellt, in denen eine H.-Verbrennung stattfinden kénnte. Kombiniert man dieses
noch mit der Dampfkonzentration < 65 vol.-% (Abb. 5.17), so bleiben lediglich die in
Abb. 5.24 dargestellten roten Bereiche als potentiell brennbare Bereiche ubrig. Im Hin-
blick auf die Brennbarkeit ist im hier unterstellten Szenario die Modellierung der volumet-
rischen Einspeisung deutlich konservativer, da fur einen gréeren Raumbereich ein
brennbares Gemisch berechnet wird. Auch die maximalen Wasserstoffkonzentrationen
sind héher. Dabei ist aber zu berlicksichtigen, dass in beiden Fallen die H.-Konzentration

unterhalb von 7 vol.-% liegt, so dass keine schnelle Flammenausbreitung zu erwarten
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ist. Es ist eher mit einer unvollstdndigen Verbrennung zu rechnen, eine Abschatzung

durch den AICC-Druck ist konservativ.

Insgesamt kann eine starke Sensitivitat bzgl. der Einspeisemodellierung festgestellt wer-
den. Durch unterschiedliche Strdomungspfade andert sich die Gas- und Temperaturver-
teilung. Dies hat einen signifikanten Einfluss u. a. auf Kondensationsvorgange. Dadurch
werden sicherheitsrelevante Gré3en wie der Druck und die Dampf- und Wasserstoffkon-
zentration beeinflusst. Grundsatzlich sollten bei einer Untersuchung zur Containmentin-
tegritat diese Aspekte berlcksichtigt werden. Im Sinne einer Best-Estimate-Analyse
ware deshalb eine detaillierte Modellierung des Ausstromvorganges aus dem Leck (mit

Hilfe von CFD) fir kritische Szenarien zu empfehlen.
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Abb. 5.19 H,-Konzentration im oberen Dom
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Abb. 5.20 H,-Konzentration im Dampferzeugerturm
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Abb. 5.21 H,-Konzentration im Sumpf
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Abb. 5.22 Vergleich der H.-Konzentrationen bei t = 4000 s (links: gerichtete Einspei-

sung, rechts: volumetrische Einspeisung)

Abb. 5.23 Brennbare Bereiche (H>-Konzentration > 4 vol.-%). (links: gerichtete Ein-

speisung, rechts: volumetrische Einspeisung)
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Abb. 5.24 Brennbare Bereiche (H2-Konzentration > 4 vol.-% und Dampfkonzentration

< 65 vol.-%, links: gerichtete Einspeisung, rechts: volumetrische Einspei-

sung)

5.3 Zusammenfassung

In dem vorliegenden Arbeitspunkt wurde untersucht, welchen Einfluss die Modellierung
eines Lecks (Position, Richtung, Strahl/Volumetrisch) auf den Unfallablauf hat. Dazu
wurden zunachst numerische Untersuchungen (Zeitschrittstudie, Residuen) durchge-
fuhrt. Hierbei wurde eine Zeitschrittweite ermittelt, unterhalb derer es keine Veranderun-
gen bei den Ergebnissen mehr gibt. Dann wurde das kurzfristige Verhalten (Offnen von
Berstscheiben) bei unterschiedlichen Leck-Massenstromen untersucht. Hier zeigt sich,
dass ein unterschiedlicher Massenstrom zu einer Offnung von unterschiedlichen Berst-
scheiben fiihren kann. Weiterhin wurde eine Variation der Leck-Richtung und der Leck-
Position durchgefiihrt. Auch diese Variation fiihrte zum Offnen von unterschiedlichen
Berstscheiben. Weiterhin wurde untersucht, welchen Einfluss die Modellierung durch
eine volumetrische Einspeisung hat. Auch hierauf ist die Offnung der Berstscheiben sen-

sitiv.

Die etwas langerfristigen Auswirkungen auf die Gasverteilung wurden anhand zweier
Falle (gerichteter Strahl und volumetrische Einspeisung) untersucht. Nachdem sich bei
den beiden Fallen eine unterschiedliche Anzahl von Berstscheiben gedffnet hat, kam es
auch zu einer unterschiedlich starken Verteilung der Gase (Dampf / Hz) im gesamten
Containment. Hierdurch wurde dann auch die Dampfkondensation an den Wanden be-

einflusst. Dieses hat weiterhin zur Folge, dass wegen unterschiedlicher Kondensation
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auch der Gesamtdruck Unterschiede aufweist. Das Volumen mit einem brennbaren Gas-

gemisch war ebenfalls deutlich unterschiedlich.

Insgesamt zeigt sich eine deutliche Sensitivitat des berechneten Unfallablaufs auf die
Modellierung des Lecks. Im Sinne einer Best-Estimate-Analyse ist deshalb eine detail-
lierte Modellierung des Ausstromvorganges aus dem Leck (mit Hilfe von CFD) far kriti-

sche Szenarien zu empfehlen.
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6 Zusammenfassung / Fazit

Zur Simulation und Beurteilung von unfalltypischen Vorgangen im Sicherheitsbehalter
von Kernkraftwerken erlangen CFD-Simulationstechniken eine immer starkere Bedeu-
tung. Mit dem Forschungsvorhaben RS1562 hat die GRS dieser Entwicklung Rechnung
getragen und Modelle fur CFD-Simulationen mit ANSYS CFX und OpenFOAM weiter-
entwickelt und validiert. Im Vordergrund standen dabei nicht-stationare, turbulente und
anisotrope Stréomungen und Phanomene in komplexen 3-D-Geometrien, so wie sie im
Sicherheitsbehalter bei einem Stérfall mit Leckage des Primarkreises auftreten kénnen.
Basierend auf einer Strategieentscheidung im zustandigen BMWi-Projektkomitee wur-
den im Vorhaben zudem Koordinierungsarbeiten im CFD-Verbund zur Bereitstellung und
abgestimmten Weiterentwicklung und Validierung des Open-Source-Code OpenFOAM
fur Containmentanwendungen durchgefiihrt. Im Sinne dieser Neuausrichtung wurden im
Vorgangervorhaben begonnene Arbeiten mit ANSYS CFX fortgefiihrt und abgeschlos-

sen sowie fur die Entwicklung und Validierung von OpenFOAM-Modellen genutzt.

Im AP1.1 erfolgte die Auswahl einer geeigneten OpenFOAM-Code-Version und ei-
nes geeigneten Solvers. Im letzten Forschungsvorhaben RS1526 wurde erstmalig die
Leistungsfahigkeit des Open-Source-Codes OpenFOAM 2.1 (Release von Henry Weller)

untersucht und mit der kommerziellen Software ANSYS CFX verglichen.

In der Zwischenzeit wurde OpenFOAM weiterentwickelt und bis zum Start des For-
schungsvorhabens RS1562 lag die neue Version 5.x vor. Diese wurde als erster Aus-
gangspunkt fur eine Untersuchung der Leistungsfahigkeit verwendet. Wegen der zahl-
reichen, zum Teil grundlegenden Neuerungen wurden die Versuche Mini-Panda und
OECD/NEA-PSI CFD-Benchmark mit dieser Version neu gerechnet. Dabei wurden auch
erste Untersuchungen zur Numerik (Zeitschrittweite, Gitter, Diskretisierungsschemata)
durchgefiihrt. Die Version 5.x zeigte (neben einigen anderen Anderungen, wie z. B. bei
der Gittererstellung) eine gute Leistung bei der Berechnung von Gasverteilungen bzw.
Schichtungsaufldsungen. Weiterhin konnten erste Standards (Zeitschritte, Gitter, Nume-

rik) fur weitere Rechnungen ermittelt werden.

Ab Juli 2018 lag eine neue OpenFOAM-Basisversion (OpenFOAM 6.0) der Foundation
vor. In ihr waren insbesondere Verbesserungen bei der Kombination von Gas-Regionen
und Solid-Regionen (Wande, Strukturen, ...) implementiert worden. Dazu wurde der Sol-
ver rhoReactingBuoyantFoam (fir Fluid-Region) mit Solid-Regionen zusammengefasst

und ein Warmeaustausch zwischen beiden Regionen erlaubt. Das Ergebnis war der

397



kombinierte Solver chtMultiRegionFoam. Dieser Solver war die Basis fur die

OpenFOAM-Entwicklungen zur Simulation von Gasverteilungen.

Am Solver chtMultiRegionFoam waren jedoch noch zwei Anderungen notwendig:
o Korrektur / Modifizierung der Diffusionsterme

e Einfugen von Quellen-/Senkentermen fur die Wandkondensation

Der geanderte Solver wurde danach unter dem Namen chtMultiRegionSchmidtFoam05
(temporarer Workaround Diffusionsmodellierung) und spater als chtMultiRegionSchmid-

tFoam (Fick‘sches Diffusionsmodell) gefuhrt.

Im AP1.2 wurde OpenFOAM um ein Wand- und Volumenkondensationsmodell er-

weitert.

Fir das Volumenkondensationsmodell wurden die Quell- und Senkterme fir Masse,
Spezies (H20) und Energie mit Hilfe der Datei ,fvOptions® als dynamischer Code einge-
fugt. Die Quellterme ergeben sich aus dem aktuellen Partialdruck des Dampfes, dem
Sattigungsdampfdruck und einer Zeitkonstante, die die Geschwindigkeit definiert, mit der
sich das Gleichgewicht einstellt. Der Sattigungsdampfdruck wird mit der Antoine-Glei-
chung (aus aktuellem Druck und Temperatur) berechnet. AnschlieRend wurden Test-
rechnungen durchgefiihrt, bei denen ein System im Ungleichgewicht in den Gleichge-
wichtszustand (Sattigungsdampfdruck) Ubergeht. Die OpenFOAM-Ergebnisse wurden
mit CFX-Ergebnissen (mit dem IKE-Volumenkondensationsmodell) verglichen. Hier
zeigte sich eine sehr gute Ubereinstimmung der sich einstellenden Gleichgewichtszu-
stéande. Die Quell- und Senkenterme fiur Masse, Energie und Spezies wurden also kor-

rekt implementiert.

Fir die Wandkondensation muss der Transport von Dampf in Luft durch Konvektion und
Diffusion an die Wand berechnet werden. Damit die Masse des Kondensats aus dem
Fluidrechengebiet wirklich entzogen wird, muss noch ein Senkenterm zur Kontinuitats-
gleichung hinzugefugt werden. Weiterhin ist die Berechnung der Wandtemperatur und
damit der Energiefliisse, die zwischen Fluid und Wand stattfinden, notwendig. Aulderdem
wird bei der Kondensation latente Warme freigesetzt. Das Volumen- und das Wandkon-
densationsmodell wurden durch Nachrechnung mehrerer Validierungsversuche validiert
(Conan/SARNET, THAI TH-2, TH-24, Panda 4bis).
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Es wurden insgesamt finf Versuche des CONAN/SARNET-Benchmarks zur Wandkon-
densation mit unterschiedlichen Dampfkonzentrationen berechnet. Bei den Versuchen
mit mittlerer Dampfkonzentration findet sich eine sehr gute Ubereinstimmung mit CFX
und auch mit dem Experiment. Bei den Versuchen mit sehr kleiner und sehr grof3er
Dampfkonzentration finden sich noch leichte Abweichungen bei den berechneten Kon-
densationsraten. Bei der Nachrechnung des Versuchs Panda 4bis konnten die Gasver-
teilung und Temperatur meist mit geringen Abweichungen zu entsprechenden CFX-
Simulationen nachgerechnet werden. Allerdings kam es im Verlauf der Simulation zu
Konvergenzproblemen, die nur durch unpraktikabel kleine Zeitschritte zu I6sen waren,
so dass teilweise das Konvergenzkriterium (insbesondere Druckgleichung) nicht erflillt

wurde. Bei anderen Versuchen stellte die Konvergenz dagegen kein Problem dar.

Sowohl bei THAI TH-2 als auch bei THAI TH-24 findet sich eine gute Ubereinstimmung
mit den experimentellen Werten. Die Temperaturen und Dampfkonzentrationen passen
recht gut zu den experimentellen Werten. Sie sind auch ahnlich zu den CFX-Werten.
Gewisse Unterschiede zu CFX liegen vermutlich in etwas geanderten Randbedingungen
(durch neue Erkenntnisse) und in Unterschieden in den verwendeten Modellen (Diffu-
sion, Warmestrahlung, Wandfunktionen). Auch die in den beiden Versuchen berechne-
ten Volumen- und Wandkondensationsraten stimmen gut mit den entsprechenden CFX-

Werten Uberein. Hierzu gibt es keine experimentellen Werte.

Insgesamt konnte dieser Arbeitspunkt (Implementierung und Validierung von Konden-
sationsmodellen) erfolgreich abgeschlossen werden. Es liegen nun Modelle vor, die bei
weiteren Rechnungen (Validierung und Anwendung) genutzt werden konnen. Zukunftig
sind Modellerweiterungen, wie z. B. das Ablaufen des Wasserfiims bei Wandkondensa-
tion und die detaillierte Modellierung des Transports, der Sedimentation und der Ver-

dampfung von bei Volumenkondensation gebildeten Wassertropfchen, sinnvoll.

Im Rahmen des AP1.3 (Warmestrahlung) hat sich die GRS an drei vom Paul-Scherrer-
Institut organisierten Benchmarks (Code-zu-Code-Vergleich) zum Thema Warmestrah-
lungsmodellierung beteiligt. Hierbei wurde zunachst ein Fall einer Schichtungsauflésung
ohne Warmestrahlung untersucht. Danach wurde Strahlung berticksichtigt, aber der Ab-
sorptionskoeffizient war konstant 1 m™. Im dritten Schritt wurde der Absorptionskoeffi-

zient im Rahmen einer Parameterstudie variiert.

Die wichtigen Erkenntnisse aus diesen Untersuchungen waren, dass die Berlicksichti-

gung der Warmestrahlung einen signifikanten Einfluss auf die Temperaturverteilung und
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die Geschwindigkeit der Schichtungsauflésung haben kann. Insbesondere ist die Auflo-
sung der Heliumschicht bei CFX ohne Strahlungsmodellierung deutlich langsamer. Auch
ein kleiner Absorptionskoeffizient (0,05 m™) kann schon einen deutlichen Einfluss auf
das Simulationsergebnis haben (insbesondere bei CFX). Bei optisch dichten Medien
(Absorptionskonstante 10 m™) wird mit dem P1- und dem Discrete-Transfer-Modell eine
ahnlich schnelle Schichtungsauflésung berechnet. Bei optisch diinnen Medien (0,05 m™")
sind die Abweichungen grolier, aber auch hier liefert das P1-Modell noch ahnliche Er-

gebnisse.

Aus der Versuchsserie H2P2 wurden die Versuche 1_2 (sehr wenig Dampf) und 5 (viel
Dampf) nachgerechnet. Ziel der Arbeiten war es, geeignete Warmestrahlungsmodelle
und Absorptionskoeffizienten zu ermitteln. Die Simulationen mit CFX und OpenFOAM
zeigen bei gleichen Warmestrahlungsmodellen sehr ahnliche Ergebnisse. Der Druck
wird bei beiden Experimenten von den Simulationen um ca. 5 % Uberschatzt, die Ursa-
che ist noch unklar. Hierzu sind weitere Diskussionen im Rahmen des HYMERES-2
Nachfolger PANDA-Projekts geplant. Bei den Temperaturen zeigt sich eine deutliche
Sensitivitat auf die Warmestrahlungsmodellierung. Die besten Ergebnisse wurden beim
Experiment 1_2 mit einem Planck‘schen Absorptionskoeffizienten erzielt. Bei diesem
Versuch zeigte sich kaum ein Einfluss des Strahlungsmodells. Anders war es beim Ver-
such 5, hier hatte das Strahlungsmodell einen deutlichen Einfluss. Hier passte ein mitt-

lerer Absorptionskoeffizient von ca. 10 (m bar)' am besten zum Experiment.

Im Rahmen der Nachrechnung der Versuche H2P1_3 und H2P1_5 (siehe AP3.1) mit
CFX und OpenFOAM wurde eine Untersuchung zur Warmestrahlungsmodellierung
durchgefihrt. Dabei wurden das Strahlungsmodell und die Absorptionskonstante von
Dampf variiert. Es zeigt sich ein signifikanter Einfluss des Warmestrahlungsmodells und
auch der Absorptionskonstante von Dampf sowohl auf die Temperaturverteilung als
auch auf die Erosionsgeschwindigkeit der Heliumschicht. Aufgrund von Unsicherheiten
bei den Randbedingungen und der Uberlagerung des Einflusses unterschiedlicher Mo-
delle bei der Schichtungsauflésung (z. B. Turbulenzmodellierung, Diffusion, Wandfunk-
tionen etc.) konnte keine eindeutige Aussage Uber die Eignung einzelner Modelle und
Modellparameter getroffen werden. Weitere Untersuchungen zum Einfluss der Warme-
strahlung werden im Rahmen des Nachfolgeprojekts RS1603A durchgefuhrt in dem u.

a. Versuche aus dem PANDA-Versuchsprogramm simuliert werden.

Im AP1.4 wurde ein PAR-Modell fiir OpenFOAM entwickelt und anhand mehrerer Test-
falle und zweier Experimente (THAI HR-5 und HR-43) validiert. Das PAR-Modell wurde
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als getrenntes ,recombiner“-Modul entwickelt, das mit Hilfe von codedFixedValue-Rand-

bedingungen eingebunden werden kann.

Die Testfalle zeigen, dass die unterschiedlichen Korrelationen (Effizienz, Rekombinati-
onsrate, PAR-Wande, Sauerstoffarmut) korrekt implementiert wurden. Bei der Nach-
rechnung der zwei THAI-Experimente zeigt sich insgesamt eine gute Ubereinstimmung,
sowohl mit den experimentellen Daten als auch mit den CFX-Ergebnissen. Die erfolgrei-
che Simulation von HR-43 zeigt, dass das auf Korrelationen basierende PAR-Modell

auch fur einen PAR in Gegenstromung erfolgreich angewendet werden kann.

Das implementierte PAR-Modell sollte zukiinftig noch erweitert werden. Im spateren Un-
fallverlauf kann durch Schmelze/Beton-Wechselwirkung neben Hz auch CO gebildet
werden. Die hier modellierten passiven autokatalytischen Rekombinatoren sind auch in
der Lage, CO mit Oz zu CO- zu rekombinieren. Das PAR-Modell sollte in Zukunft ent-
sprechend erweitert werden. Je nach Anwendungsfall kbnnen noch weitere Erweiterun-
gen (z. B. um den Einfluss von Aerosolen oder Wassertropfchen /SCH 17/) notwendig

werden.

Im Rahmen von AP2 (Koordinierung der Zusammenarbeit) wurden technische und
inhaltliche Arbeiten zur Koordination von OpenFOAM-Containment durchgefihrt. Vor
Austausch von OpenFOAM-Modellen mit Partnern wurde geklart, wie eine mit der GNU
General Public Licence V3 sowie dem Rahmenvertrag der GRS mit dem BMWi konforme
Weitergabe von OpenFOAM-Modellen rechtlich realisiert werden kann. Es wurde ein
GitLab-Server zum Austausch von Modellen, Testbeispielen etc. eingerichtet. Fur den
Referenzsolver der GRS zur Berechnung der Gasverteilung in Containmentanwendun-
gen wurden Continuous-Integration-Prozesse (Cl) aufgesetzt. Zur inhaltlichen Koordi-
nierung zukunftiger OpenFOAM-Arbeiten (Containment) wurde ein Konzeptpapier fur die
Priorisierung der OpenFOAM-Entwicklungs- und -Validierungsaktivitaten erstellt und im
CFD-Verbund abgestimmt. Die im Rahmen des Vorhabens RS1562 durchgeflhrten Ent-

wicklungsarbeiten stehen im Einklang mit dem Strategiepapier.

Im AP3.1 (Gasverteilung und Schichtungsauflésung) wurde die Validierung der Si-
mulation der Gasverteilung und Schichtungsauflésung weitergefiihrt. Dazu wurden die
Panda-Experimente H2P1_3 und H2P1_10 sowie das THAI-Experiment TH-32 nachge-
rechnet. Das Panda-Experiment H2P1_3 untersucht die Erosion einer stabilen Helium-
schicht durch einen vertikalen Dampfstrahl /PAR 18b/. Dieser trifft auf eine horizontale

Platte, bevor er die Heliumschicht erreicht. Der Versuch wurde mit CFX und mit
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OpenFOAM nachgerechnet. Dabei wurde die Warmestrahlungsmodellierung (Strah-
lungsmodell, Absorptionskonstante von Dampf) variiert. Unabhangig von der Strahlungs-
modellierung und auch anderer getesteter Modelle wird die Schichtungsauflésung von
allen Simulationen signifikant zu schnell berechnet. Das Temperaturniveau und der qua-
litative Verlauf wird an den meisten Messpunkten mit moderaten Abweichungen berech-
net, es gibt aber Messstellen, in denen im Experiment ein qualitativ anderer Verlauf be-
obachtet wird. Grund sind unter anderem unzureichend bekannte Start- und
Randbedingungen. Es wurden im Gas temporar so niedrige Temperaturen gemessen,
dass dies im Widerspruch zu den gemessenen Randbedingungen steht. Vermutliche
Ursache ist eine lokal unzureichende Isolierung im Deckelbereich. Da unklar ist, inwie-
weit dies einen Einfluss auf die Erosionsgeschwindigkeit und die Temperaturverteilung
hat, ist dieser Versuch nur bedingt zur Validierung/Auswahl von Modellen geeignet. Beim
HYMERES2-Versuch H2P1_10_2 wird eine stabile Heliumschicht durch einen vertikalen
Dampfstrahl erodiert. Zwischen Einlassrohr und Heliumschicht ist ein schraggestellter
Gitterrost eingebracht, der den Dampfstrahl ablenkt. Der Versuch wurde mit CFX und
OpenFOAM simuliert. Mit beiden Programmen konnte die Schichtungsauflésung in guter
Ubereinstimmung mit dem Experiment simuliert werden, wobei OpenFOAM eine etwas
zu schnelle und CFX eine geringfugig zu langsame Erosion vorhersagt. Die im Versuch
vorliegenden Temperaturen konnten bis auf einige lokale Abweichungen ebenfalls richtig

berechnet werden.

Das THAI-Experiment TH-32 beinhaltet den Aufbau und die Erosion einer Heliumschicht
durch eine Naturkonvektion. Diese wird durch unterschiedliches Beheizen und Kuhlen
der Wande des THAI-Behalters erzeugt. Die GRS hat sich mit CFX- und OpenFOAM-
Rechnungen sowohl an der blinden als auch an der offenen Phase der durch Becker
Technologies organisierten Benchmarks beteiligt. Grundsatzlich zeigt sich eine starke
Sensitivitdt der Temperaturen und auch der Schichtungsauflésung auf die Wahl geeig-
neter Randbedingungen fur die Heizmantel, den Kihimantel und die unbeheizten Berei-
che. Die in der Einspeisephase erzeugte Heliumschicht wird sowohl von CFX als auch
von der offenen OpenFOAM-Rechnung in guter Ubereinstimmung mit dem Experiment
berechnet, dabei wird sie im oberen Bereich geringflgig Uberschatzt. Die blinde
OpenFOAM-Rechnung hat die Schichtung im oberen Bereich dagegen etwas unter-

schatzt.

In der Phase der Schichtungserosion liegt die blinde OpenFOAM-Rechnung am nachs-
ten am Experiment bzgl. der Auflésungszeit fir die Schichtung. Die CFX-Rechnung tGber-

schatzt die Auflésungszeit deutlich. Die offene OpenFOAM-Rechnung (verbesserte
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Diffusion und Numerik) berechnet eine langsamere Erosion und liegt damit weiter vom
Experiment entfernt, daflr aber ndher an der CFX-Rechnung. Aufgrund der beobachte-
ten Sensitivitat ware es wichtig, zukinftige Experimente so zu gestalten, dass eine sol-
che Sensitivitdt ausgeschlossen wird oder aber die Randbedingungen (Temperaturen /

Warmestrome) experimentell genauer bestimmt werden.

Die durchgefihrten Valdierungsrechnungen zeigen, dass bei der Berechnung der Aufl6-
sung von stabilen Leichtgasschichtungen erhebliche Fortschritte erzielt wurden. Die mit
dem OpenFOAM Referenzsolver erzielten Ergebnisse zeigen eine dhnliche Prognose-
qualitat wie CFX (bzw. andere kommerzielle CFD-Codes). Es sind aber weitere Entwick-
lungs-/Validierungsarbeiten erforderlich, insbesondere bei der Simulation von freier Kon-
vektion (z. B. TH-32).

Im Rahmen des AP3.2 (Hz-Verbrennung) wurde zunachst mit CHEMKIN eine eigene
Flamelet-Bibliothek fir die Verbrennung von H./H2O/Luft-Gemische erzeugt. In Abhan-
gigkeit von der initialen Gemischzusammensetzung (H2, H20) und der initialen Tempe-
ratur werden die Gemischzusammensetzung und die Temperatur des verbrannten Ga-
ses tabelliert. Dies ermoglicht die konsistente Verbrennungssimulation von
Ho/Luft/Dampf-Gemischen. Die Flamelet-Bibliothek und die bendtigten User-Fortran-

Routinen wurden erfolgreich getestet.

Unterschiedliche Korrelationen fur die turbulente Flammengeschwindigkeit beim Burn-
ing-Velocity-Modell wurden durch Nachrechnung verschiedener Versuche getestet. Die
initiale H2-Konzentration lag im Bereich von 6 vol.-% — 15 vol.-%. Es wurden dabei lang-
same schwach turbulente und schnelle turbulent beschleunigte Flammen simuliert. DDT

(Deflagration-to-Detonation-Transition) und Detonationen wurden nicht untersucht.

Mit einer modifizierten Dinkelacker-Korrelation konnte mit den Modellkonstanten A = 2
und B = 3 bei Berlicksichtigung aller Experimente die beste Ubereinstimmung erzielt
werden. Mit dieser Korrelation konnten alle simulierten Experimente zumindest zufrie-
denstellend berechnet werden. Allerdings war es auch bei dieser Korrelation nicht még-
lich, alle Details der Flammenausbreitung und des Druckverlaufs richtig zu simulieren.
Auch andere Kombinationen haben eine ahnlich gute Ubereinstimmung erzielt. Je nach
Versuch und gewahlter Anfangsturbulenz ergibt sich ein anderes Ranking. Die Ergeb-

nisse unterscheiden sich in der Regel aber nur moderat.
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Die Korrelation der TUM fir die turbulente Flammengeschwindigkeit wurde getestet. Es
war nicht moglich, mit dem gleichen Formfaktor B alle Experimente zufriedenstellend
nachzurechnen. Mit B = 1 konnten die THAI-Versuche HD-7 und HD-10 in guter Uber-
einstimmung mit dem Experiment simuliert werden. Bei HD-39 wurde mit B = 1 eine zu
schnelle Verbrennung simuliert, mit B = 0,5 wurde die Verbrennungsgeschwindigkeit
leicht unterschatzt. Bei den ENACCEF2-Experimenten wird selbst mit B = 0,5 eine viel

zu schnelle Flammenausbreitung simuliert.

Die Anfangsturbulenz wurde bei keinem Versuch gemessen. Bei den THAI-
Experimenten hat die Anfangsturbulenz einen deutlichen Einfluss auf den Ablauf der
Verbrennung. In zukinftigen Experimenten sollten deshalb entsprechende Messungen
vorgenommen werden. Beim Experiment HD-39 kam es zu einer unvollstandigen Ver-
brennung. Sie konnte nicht berechnet werden, da das Gemisch Uberall eine Konzentra-
tion groRer als die Ziindgrenze hatte und Verléschungsprozesse nicht modelliert werden

koénnen. Entsprechende Modellerweiterungen waren zukulnftig sinnvoll.

Im AP3.3 wurde die Wechselwirkung von Aerosolen mit Dampf untersucht und mo-
delliert. Primares Ziel war es, dabei ein moglichst gutes Modell zur Berechnung der Ver-
teilung und Ablagerung der Aerosolpartikel zu finden. Weiterhin wurde auch die Ausbrei-
tung von Aerosolen in einer Mehrraumgeometrie untersucht und simuliert. Es wurden
sowohl die KAEVER-Versuche wie auch der VANAM-M3-Versuch fur die Modellerttich-

tigung und Validierung verwendet.

Die KAEVER-Versuche zeigen ganz klar, dass eine Erhdhung der relativen Luftfeuchte
bei allen verwendeten Aerosolen (Csl, CsOH, Ag, SnO-) zu einem schnelleren Abbau
der luftgetragenen Aerosolkonzentration flhrt. Bei der Messung der Aerosoldurchmes-

ser in den KAEVER-Versuchen gibt es jedoch grof3e experimentelle Unsicherheiten.

Anhand der Messwerte wurde eine Korrelation erstellt, die den Partikeldurchmesser in
Abhangigkeit von der Luftfeuchte beschreibt. Hier wird zwischen 16slichen und nicht-16s-
lichen Aerosolen unterschieden. Nach Implementation dieser Korrelation in CFX wurden
alle KAEVER-Versuche nachgerechnet. Es zeigt sich eine gute Ubereinstimmung zwi-

schen dem simulierten und gemessenen Abbau-Verhalten.

Die in Einzel-Effekt-Versuchen gewonnenen Erkenntnisse wurden im Weiteren auf eine
komplexere Mehrraum-Geometrie Ubertragen (Battelle-Modell-Containment / VANAM-

M3-Versuch). Der gesamte Versuchsablauf enthalt eine Aufheizphase, mehrere
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Einspeisephasen fur Dampf und Aerosol (NaOH) sowie Ruhe- bzw. Ablagerungsphasen
zwischen den Einspeisungen. Diese wurden mit CFX nachgerechnet. Die Gasverteilung

(Dampf und Luft) bildet die Grundlage fur die Aerosolverteilung im Containment.

Es zeigt sich, dass CFX den Effekt Aerosolausbreitung und das Ablagerungsverhalten
gut abbilden kann. Das Algebraic-Slip-Modell scheint fir diese Anwendungen gut geeig-
net zu sein. Allerdings hangt die Glte der Ergebnisse stark von der Gute der (gemesse-
nen / bekannten) Aerosolparameter (Durchmesser, Dichte, ...) ab. Da die Partikeldurch-
messer in dem VANAM-Experiment mit gréReren Unsicherheiten belegt sind, lassen sich

hier keine weiteren vertieften Erkenntnisse ableiten.

In AP4 wurden unfalltypische Phanomene untersucht. Insbesondere wurde unter-
sucht, welchen Einfluss die Modellierung eines Lecks (Position, Richtung, Strahl/Volu-
metrisch) auf den weiteren Unfallablauf hat. Dazu wurden zunachst numerische Unter-
suchungen (Zeitschrittstudie, Residuen) durchgeflhrt. Dann wurde das kurzfristige
Verhalten (Offnen von Berstscheiben) bei unterschiedlichen Leck-Massenstromen un-
tersucht. Hier zeigt sich, dass ein unterschiedlicher Massenstrom zu einer Offnung von
unterschiedlichen Berstscheiben fihren kann. Weiterhin wurde eine Variation der Leck-
Richtung und der Leck-Position durchgefihrt. Auch diese Variation fihrte zum Offnen
von unterschiedlichen Berstscheiben. Dann wurde untersucht, welchen Einfluss die Mo-
dellierung durch eine volumetrische Einspeisung hat. Auch hierauf ist die Offnung der

Berstscheiben sensitiv.

Die etwas langerfristigen Auswirkungen auf die Gasverteilung wurden anhand zweier
Falle (gerichteter Strahl und volumetrische Einspeisung) untersucht. Nachdem sich bei
den beiden Fallen eine unterschiedliche Anzahl von Berstscheiben gedffnet hat, kam es
auch zu einer unterschiedlich starken Verteilung der Gase (Dampf / H2) im gesamten
Containment. Hierdurch wurde dann auch die Dampfkondensation an den Wanden be-
einflusst. Dies hat weiterhin zur Folge, dass wegen unterschiedlicher Kondensation auch
der Gesamtdruck Unterschiede aufweist. Das Volumen mit einem brennbaren Gasge-

misch war ebenfalls deutlich unterschiedlich.

Insgesamt zeigt sich eine deutliche Sensitivitat des berechneten Unfallablaufs auf die
Modellierung des Lecks. Im Sinne einer Best-Estimate-Analyse ist deshalb eine detail-
lierte Modellierung des Ausstromvorganges aus dem Leck (mit Hilfe von CFD) fir kriti-

sche Szenarien zu empfehlen.
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Insgesamt konnten die Vorhabensziele erfolgreich erreicht werden. Es steht nun eine
erprobte OpenFOAM-Version zur Berechnung containment-relevanter Fragestellungen
unter Storfallbedingungen und einer Reihe der dabei auftretenden wesentlichen Vor-
gange bereit. Dazu wurden neue Modelle entwickelt (Wand- und Volumenkondensation,
PARs), Verbesserungen in vorhandenen Modellen eingebracht (Buoyancy-Turbulenz,
Diffusion) und zahlreiche Test- und Validierungsrechnungen durchgefiihrt. Dabei konn-
ten wichtige Modellparameter und notwendige (numerische) Einstellungen identifiziert

werden.

Bei der Simulation von Verbrennungsvorgangen mit CFX konnte ein signifikanter Fort-
schritt erzielt werden. Es wurde eine neue Flamelet-Tabelle erstellt, mit der auch die
Verbrennung von Hy/Luft/Dampf-Gemischen simuliert werden kann. Mit einer modifizier-
ten Dinkelacker-Korrelation konnten alle untersuchten Versuche ohne Parameteranpas-

sung zufriedenstellend nachgerechnet werden.
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