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Vorwort

Vorwort

Bei der Sicherheitsanalyse fir ein Kernkraftwerk werden unter anderem die Anlagenzustande im
Verlauf postulierter schwerer Storfalle mit Kernschmelzen unter Verwendung von Simulations-
rechnungen untersucht. In diesem Zusammenhang ist die Wasserstoffproblematik im
Sicherheitsbehalter bei einem Kihlmittelverluststorfall mit Ausfall aller Noteinspeisesysteme ein
wichtiger Aspekt. Denn eine schnelle Verbrennung oder sogar eine Detonation der dort
auftretenden Wasserstoff-Luft-Gemische kann die Integritdt des Sicherheitsbehalters unter
bestimmten Umstianden gefdhrden. Diese Arbeit soll dazu beitragen, die Phianomene der
Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter noch besser untersuchen zu kénnen.

Die vorliegende Arbeit entstand am Institut Kern- und Energietechnik (IKET) des Karlsruher
Institutes fiir Technologie (KIT). Bei der Ausarbeitung wurde ich von zahlreichen Vorgesetzten
und Kollegen unterstiitzt, denen ich an dieser Stelle danken mdéchte.

Dem Hauptreferenten Herrn Prof. Dr.-Ing. Thomas Schulenberg, Leiter des IKET, danke fir die
wissenschaftliche Unterstlitzung dieser Arbeit. Neben wichtigen Ratschlagen gab er den Rahmen
vor, innerhalb dessen ich diese Arbeit unter Berlicksichtigung aller relevanten Aspekte zligig
fertigstellen konnte. Weiterhin danke ich Herrn Prof. Dr.-Ing. Xu Cheng, Leiter des Institutes fir
Fusionstechnologie und Reaktortechnik (IFRT) am KIT, fir sein Interesse an der Arbeit und fiir die
Ubernahme des Koreferates.

Herr Dipl.-Phys. Frank Kretzschmar widmete sich mit hohem Engagement der fachlichen
Begleitung meiner Arbeit. Er unterstitzte mich mit zahllosen wertvollen Ratschlagen und
anregenden Diskussionen. Daflir ein herzliches Dankeschon. Herrn Dr.-Ing Alexei Miassoedov,
Leiter der Gruppe Unfallanalysen, danke ich fiir die organisatorische Unterstiitzung, fur die stets
hilfreichen Anregungen und nicht zuletzt auch fiir die gute Ausstattung meines Arbeitsplatzes.

Ich danke der Gruppe Wasserstoff des IKET dafiir, dass sie den GAsFLow-Code sowie die GASFLOW-
Modelle des generischen Sicherheitsbehalters und der THAI-Anlage fiir diese Arbeit zur
Verfligung stellten. Insbesondere mochte ich Herrn Dr. Stefan Benz, Herrn Dr. Jianjun Xiao und
Herrn Anatoly Svishchev fiir deren Hilfe beim Verstandnis und der Handhabung des GAsFLow-
Codes danken. Herrn Dr. Stefan Benz danke ich dariliber hinaus fiir die sehr gute Zusammenar-
beit beim Verfassen zweier Konferenzbeitrage.

Nicht unerwahnt bleiben soll, dass die Kollegen des MEeLcor-Entwicklungs-Teams an den Sandia
National Laboratories (SNL, USA) das Programm Mpiexec und die Eingabedaten fiir den
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Herrn Kenneth Noel Belcourt bedanke ich mich fiir seine Hilfe beziglich der MELcor-
Kopplungsschnittstelle.

Auch flr die engagierten Mitarbeiten von Herrn Markus Miller und Herrn Christian Silvery
wahrend ihrer Bachelor- beziehungsweise Masterarbeiten und von Frau Jiang Jin als studenti-
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Kurzfassung

Kurzfassung

Zur Bewertung des Gefahrenpotentiales einer Wasserstoffverbrennung im Sicherheitsbehalter
eines Druckwasserreaktors bei einem schweren Unfall mit KihImittelverlust aus dem Primarkreis
werden Simulationsrechnungen bislang gemaR der folgenden Methodik durchgefiihrt: Zuerst
wird der Integralcode MELCOR, der lber einen Lumped-Parameter-Ansatz (LP) verflgt, zur
Simulation der gesamten Anlage inklusive des Sicherheitsbehdlters eingesetzt. Unter
Verwendung des dabei ermittelten Quelltermes am Primarkreisleck wird im Anschluss fiir den
Sicherheitsbehalter die Wasserstoffverteilung mit dem CFD-Code GAsFLow detailliert simuliert.
Dabei wird unter anderem der Sicherheitsbehalterdruck genauer berechnet als in MELCOR.
Dessen Riickwirkung auf die Ausstromung durch das Leck kann mit dieser Methode jedoch nicht
beriicksichtigt werden. Deshalb sind die Randbedingungen an der Schnittstelle zwischen beiden
Codes inkonsistent.

Um die Inkonsistenz aufzuheben, werden MELCOR und GAasFLow im Rahmen dieser Arbeit derart
gekoppelt, dass der MEeLcor-Instanz die Berechnung der Primar- und Sekundarsysteme zukommt
und die GAsFLow-Instanz gleichzeitig die Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter
Ubernimmt. Dabei wird der genauere Sicherheitsbehélterdruck der GasFLow-Instanz in der
MELCOR-Instanz zur Berechnung konsistenter Ausstromraten aus dem Leck herangezogen. Zur
Kopplung beider Codes wird eine in MELCOR existierende Schnittstelle instandgesetzt und fir
GAsFLOW eine neue Schnittstelle entworfen und implementiert.

Die Wasserstoffverteilung in einem generischen Sicherheitsbehalter wird mit MEeLcor und
GAsFLow berechnet und deren Ergebnisse verglichen. Dabei wird zum einen eine typische grobe
und zum anderen eine verfeinerte MEeLCOR-LP-Nodalisierung des Sicherheitsbehalters verwendet.
Es stellt sich heraus, dass die Verfeinerung nur dann zu einer besseren Ubereinstimmung mit
dem GasFLow-Ergebnis fluhrt, wenn die realen Stromungen bereits durch die Nodalisierung
vorgegeben werden. Die sicherheitsrelevanten Konzentrationsspitzen, die in GAsFLow auftreten,
kdnnen mit MELCOR nicht aufgeldst werden. Deshalb ist der Einsatz des CFD-Codes unverzichtbar.

Die Kopplung von MEtLcor und GasFLow wird in vier Schritten Gberprift: Als Erstes wird die
instandgesetzte MEeLcor-Schnittstelle durch die Berechnung eines Testfalles mit zwei gekoppel-
ten MELCOR-Instanzen und dem Vergleich mit einer entsprechenden MEeLCOR-Einzelrechnung
getestet. Die sehr gute Ubereinstimmung der Ergebnisse ist der Beleg fiir die korrekte Funktion
der MEeLcoRr-Schnittstelle. Als Zweites wird der Austausch von Randbedingungen zwischen den
gekoppelten MEeLcor- und der GAsFLow-Instanzen verifiziert. Als Drittes wird durch die gekoppelte
Rechnung eines Experimentes in der THAI-Anlage (Eschborn) demonstriert, dass die GAsFLOw-
Instanz einen realistischen Druck ermittelt und an MELCOR Ubergibt. Im vierten Schritt wird ein
hypothetischer Storfall in einem generischen Druckwasserreaktor erstmals gekoppelt gerechnet.
Das Ergebnis der GasFLow-Instanz stimmt fiir einen Kopplungszeitschritt von 0,1 s sehr gut mit
dem einer entsprechenden GasrLow-Einzelrechnung lberein. Demzufolge ist die Kopplung zur
detaillierten Analyse der Wasserstoffverteilung geeignet.




Kurzfassung

Die Ergebnisse der gekoppelten Rechnung werden fiir diesen hypothetischen Stoérfall mit denen
der bislang praktizierten Methode verglichen. Diese umfasst die MEeLcor-Integralrechnung und
die nachfolgende GasrLow-Rechnung. Der im Vergleich zur MELcOR-Integralrechnung deutlich
abweichende Sicherheitsbehalterdruck beeinflusst die Ausstromraten von Wasserdampf und
Wasserstoff. Die Wasserstoffverteilung und die Kenngroflen zur Bewertung des Verbrennungs-
potentiales in der Sicherheitsbehalteratmosphare unterscheiden sich bei der gekoppelten und
der Einzelrechnung in der Phase starker Wasserstoffausstromung nur geringfiigig. Im weiteren
Verlauf der Rechnung zeigen sich jedoch groRere Unterschiede.

Die gekoppelte Methodik ermoglicht es, den genaueren Sicherheitsbehalterdruck der GAsFLow-
Rechnung bei der Ermittlung der Ausstromraten in MEeLcoR zu bericksichtigen. Infolgedessen
ergibt sich eine abweichende Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter.

XI



Abstract

Abstract

The risk of a hydrogen combustion within a containment of a pressurized water reactor during a
severe loss of coolant accident (LOCA) is evaluated using numerical simulations. The code MELCOR
provides integral analysis capabilities for severe accidents. Yet, its Lumped Parameter (LP) model
provides less accurate information about on thermal hydraulics within the containment during a
LOCA. GAsFLow is a CFD code that simulates both the local hydrogen distribution and the
pressure inside the containment more realistically. Currently, to perform these GAsFLow
simulations, the common procedure is to use a source term from a previous MELCOR calculation.
However, with this approach, the influence of the more realistic GASFLow pressure on the mass
flow through the leak cannot be taken into account.

This inconsistency is overcome by coupling both codes in this thesis. Here, the MELCOR instance is
responsible for the primary and secondary systems. At the same time, the GASFLOW instance
predicts the thermal hydraulics of the containment. The more accurate containment pressure
from the GasFLow instance is used in the MELCOR instance to calculate consistent outflow rates
through the leak. In order to couple both codes, the existing interface in MeLcor is modified and
a new interface for GAsFLow is developed and implemented.

To begin with, the hydrogen distribution inside a generic containment is calculated by MEeLcOR
using a typical coarse LP nodalization and a refined one. The results obtained are compared to a
GasFLow simulation. It is shown that the refinement only leads to a better agreement with the
GasFLow result if the correct flow directions are predefined by the nodalization. The safety
relevant, local peak concentrations of hydrogen cannot be resolved by MEeLcor. Consequently,
the use of the CFD code is indispensable.

The correct functioning of the coupling is proven within four steps. At first, the modified MELCOR
interface is checked by computing a test case using two coupled instances of MELCOR. The results
agree perfectly with the ones from a comparable stand-alone calculation. Hence, the interface
operates correctly. Second, the flawless functioning of the data exchange between the coupled
MEeLcor and GAsFLOw instances is verified for a representative blow-down problem. Third, it is
demonstrated that the GAsFLow instance provides a realistic containment pressure to the MELCOR
instance by calculating the TH7 experiment in the THal facility (Germany) with the coupled code
system. As a fourth step, a hypothetical severe LOCA in a generic pressurized water reactor is
evaluated for the first time. The results obtained by the coupled GasrFLow instance for a coupling
time step of 0.1s agree very well with the ones from a similar stand-alone GAsFLow run.
Accordingly, the coupling is suitable for the detailed analysis of the hydrogen distribution.

For the accident mentioned above, the results achieved with the coupled MELCOR-GASFLOW
calculation and the common procedure are compared. The containment pressures computed
differ significantly and cause deviating leak flow rates. The hydrogen distributions and the
parameters characterizing the combustion potential only show minor deviations during the
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Abstract

phase where strong hydrogen outflow rates occur. However, in the further course of the
simulations major differences in these parameters appear.

The coupled methodology enables to account for the influence of the more exact containment
pressure from GAsFLow when determining the outflow rates through the leak in MELCOR. As a
consequence, a different hydrogen distribution is computed.
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1 Einleitung

1 Einleitung

Die ausreichende Versorgung des Industriesektors und der Privathaushalte mit sowohl
elektrischer als auch Warmeenergie ist in den heutigen Industrienationen eine elementare
Voraussetzung zur Sicherung des allgemeinen Wohlstandes und damit auch der politischen
Stabilitat. Die Technologien zur Erzeugung elektrischer Energie missen effizient, kontinuierlich
verfugbar, umweltvertraglich und sicher sein. Die heute industriell verwendeten Technologien
lassen sich in drei Gruppen einteilen:

1. Verbrennung fossiler Materialien (Kohle, Erdol, Erdgas)
Nutzung der Kernenergie

3. Nutzung regenerativer Energien (Sonnenstrahlung, Wasserkraft, Windkraft, Geothermie, et
cetera)

Weltweit stlitzen 32 Lander ihre Energieversorgung auf die Kernenergie. Weitere Lander, die
keine eigenen Kernkraftwerke besitzen, importieren elektrische Energie aus Kernkraftwerken.
Ende 2012 waren weltweit insgesamt 437 Kernreaktoren in Betrieb und 68 befanden sich im Bau
(ATW [5]).

Beim Betrieb von Kernreaktoren entstehen radioaktive Spaltprodukte im Kern. Diese werden
normalerweise sicher in den Brennstdben eingeschlossen. Freigesetzt bergen sie aber ein hohes
Schadenspotential fiir den Menschen und die Umwelt. Deshalb besteht das Ziel, die Freisetzung
des radioaktiven Inventars eines Reaktors, selbst im Falle eines schweren Unfalles, unbedingt zu
verhindern (Gesellschaft fiir Reaktorsicherheit [42]). Aus diesem Grund wird eine umfassende
Unfallforschung fir Kernkraftwerke (KKW) betrieben.

Da es nicht moglich ist das Unfallverhalten eines Kernreaktors am realen Objekt zu untersuchen
(wie beispielsweise bei Crash-Tests in der Autoindustrie mit realen Fahrzeugen), werden
stattdessen die relevanten Einzelphdanomene experimentell analysiert. Basierend auf den dabei
gewonnenen Erkenntnissen werden Modelle dieser Phdanomene entwickelt, in Rechencodes
implementiert und Rechencodes validiert (Sehgal [82]). Mit Hilfe dieser Codes lassen sich die
auftretenden Einzelphdnomene dann verlasslich berechnen. Beispielweise wurde im Rahmen
eines Forschungsprogrammes an den Sandia National Laboratories (SNL, USA) das Ausbreitungs-
und Verbrennungsverhalten von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter von Leichtwasserreaktoren
(LWR) untersucht und 1985 darauf aufbauend der Simulationscode HecTrR entwickelt (Dingman et
al. [25]).

Die Simulationsprogramme fiir Unfallphdnomene in KKW entwickelten sich mit der Computer-
technik permanent weiter. Das Angebot an immer grofRerer und kostenglinstigerer Rechenleis-
tung ermoglichte es, geeignete Modelle oder ganze Codes fiir Einzelphdnomene in umfangrei-
cheren Rechenprogrammen zusammenzufassen. Diese werden als Systemcodes bezeichnet,
wenn sie einzelne Untersysteme des Reaktors simulieren, oder als Integralcodes, wenn sie das
Gesamtsystem Kernreaktor umfassen. Als Beispiele sind die Integralcodes MaaP und MELCOR zu
nennen, deren Entwicklungen in den friihen 1980er Jahren begannen (EPRI [29]). Insbesondere
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1 Einleitung

MELCOR besteht aus einer Vielzahl von Einzelcodes und Modellen fiir Einzeleffekte. Beispielsweise
wurde die Modellierung von HECTR in MELCOR integriert (Gauntt et al. [38]).

Die Berechnung der Einzeleffekte in Spezialcodes entwickelte sich erheblich weiter. Beispielswei-
se lasst sich die Ausbreitung und Verbrennung von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter mit einem
Computational-Fluid-Dynamics-Code (CFD) bereits genau berechnen. Demgegentiber sind die
Einzelphdanomene in Integral- und Systemcodes aus heutiger Sicht stark vereinfacht modelliert.

Seit dem Aufkommen von Mehrprozessor-Computern lassen sich Codes koppeln. In einem
gekoppelten System kann der beste Code fir die jeweilige Aufgabe zum Einsatz kommen.
Beispielsweise konnen gewisse Einzelphdnomene detailliert mit einem Spezialcode berechnet
und an den relativ groben System- oder Integralcode gekoppelt werden, der das Gesamtsystem
simuliert. Ein Beispiel fir diese Vorgehensweise bildet die Kopplung des Systemcodes ReLAP5, der
die Thermohydraulik in den Kiihlkreislaufen berechnet, mit dem Code PARcs, welcher wiederum
die Neutronik im Kern berechnet (Martinez-Murillo et al. [61]). Auch in der vorliegenden Arbeit
wird das Verfahren der Code-Kopplung angewendet. Der Integralcode MEeLcor wird mit dem CFD-
Code GasrLow gekoppelt, um die sicherheitstechnische Fragestellung der Wasserstoffverteilung
im Sicherheitsbehalter wahrend eines schweren Stoérfalles in einem KKW genauer zu untersu-
chen, als es bisher moglich ist.

1.1 Wasserstoffproblematik bei schweren Storfdllen

Als Wasserstoffproblematik wahrend eines schweren Storfalles wird in dieser Arbeit die
Gefahrdung der Integritdt des Sicherheitsbehalters durch thermische oder mechanische Lasten
aufgrund einer Wasserstoffverbrennung verstanden. Um das Verbrennungspotentials bewerten
zu koénnen, wird die Verteilung von Wasserstoff und Wasserdampf im Sicherheitsbehalter
berechnet. Zur Vereinfachung des Leseflusses wird diese in der vorliegenden Arbeit zum Begriff
Wasserstoffverteilung verkiirzt. Dieser Abschnitt gibt eine kurze Ubersicht i(iber diese
Wasserstoffproblematik. Fiir eine umfassende Ubersicht tiber die Thematik wird auf die IAEO
[48] verwiesen.

Bei einem schweren Storfall mit Kihimittelverlust kann es unter bestimmten Umstdanden zur
Bildung von Wasserstoff im Kern und einer anschlieBenden Ausstrémung in den Sicherheitsbe-
halter kommen. Betrachtet wird zum Beispiel ein Storfall, bei dem ein Leck im Primarkreislauf
eines Druckwasserreaktors (DWR) auftritt, wahrend gleichzeitig die KiihImittel-Einspeisesysteme
ausfallen. Die Warmeabfuhr Giber den Dampferzeuger hin zum Sekundarkreislauf wird als intakt
angenommen. Aufgrund dessen wird die Abfuhr der Nachzerfallswarme nach der Schnellabschal-
tung gewabhrleistet, solange der Kern vollstandig mit Wasser bedeckt ist. Durch den fortwéahren-
den Kihlmittelverlust liegt der Kern jedoch irgendwann teilweise frei. Der Wasserdampf,
welcher an den freiliegenden Teilen des Kernes vorbeistromt, kann zu einem bestimmten
Zeitpunkt die Aufheizung des Kernes auf den Temperaturbereich von circa 1 000 °C, ab dem die
Zirkonium-Hullrohre oxidieren (Grandjean und Hache [44]), nicht mehr verhindern. Bei dieser
Reaktion wird Wasserdampf an den Hillrohroberflichen reduziert, wodurch Wasserstoff
entsteht. Dieser stromt zusammen mit dem Ubrigen Wasserdampf durch das Leck aus dem
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Primarkreis in den Sicherheitsbehalter. Der Wasserstoff vermischt sich dort mit der Luft und dem
Wasserdampf, der zuvor bereits ausgetreten ist. Die Verteilung von Wasserstoff und Wasser-
dampf im Sicherheitsbehalter kann lber einen langen Zeitraum hinweg inhomogen sein.

Kommt es im Sicherheitsbehélter lokal zu unglinstigen Bedingungen der Atmosphéare (hoher
Wasserstoff- und geringer Wasserdampfanteil), so birgt dies, aufgrund moglicher schneller
Wasserstoffdeflagrationen oder dem Ubergang zu einer Detonation, ein hohes Schadenspotenti-
al. Obwohl der Zustand des Kernes noch nicht gefahrlich und der Druck im Sicherheitsbehalter
noch niedrig ist, kann diese vermeintlich unkritische Situation demnach in einen kritischen
Zustand im Sicherheitsbehalter miinden.

Fiir die deutschen DWR stellt die Reaktorsicherheitskommission (RSK) [80] die Anforderung, dass
die Integritdt des Sicherheitsbehalters bei einem schweren Storfall gewahrt bleiben muss.
Deshalb sollen groRraumige Gemischbedingungen, die eine schnelle Flammenausbreitung oder
eine Detonation unterstlitzen, verhindert werden. Zu diesem Zweck wurden in den deutschen
DWR-Anlagen Systeme autokatalytischer Rekombinatoren installiert. Zu deren Auslegung
wurden unter anderem Stoérfallsimulationen mit einem Integralcode und Berechnungen der
Wasserstoffverteilung mit den Spezialcodes RaLoc und WAvco sowie dem genaueren Spezialcode
GasFLow durchgefiihrt (RSK [80], Royl et al. [74]). Die dabei verwendeten Methoden und die
erzielten Rechenergebnisse werden immer wieder am sich fortentwickelnden Stand der Technik
gemessen.

1.2 Stand von Wissenschaft und Technik

Zur Berechnung der Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehdlter stehen verschiedene
Vorgehensweisen zur Verfligung. Diese lassen sich in mehrfacher Hinsicht unterscheiden:

e Die eingesetzten Rechenmethoden lassen sich unterteilen in die Lumped-Parameter-
Methode (LP) und die Computational-Fluid-Dynamics (CFD).

e Die Art der verwendeten Codes lasst sich unterscheiden nach Integralcodes mit LP-
Methode und Spezialcodes mit LP- oder CFD-Methode.

e Esgibt verschiedene Arten der Analyse des Problems, namlich die ganzheitliche Analyse
mit einem Integralcode oder die kombinierte Analyse mit Integralcode und Spezialcodes.

Die Lumped-Parameter-Methode (LP) wird seit den spaten 1970er Jahren in Codes zur
Berechnung der Thermohydraulik in groRen Rechengebieten verwendet. Dies geschieht durch
die Konzentration der Fluideigenschaften auf wenige Rechenpunkte (lumped). Das bedeutet,
dass fiir grole Raumbereiche Mittelwerte der RechengréRen berechnet werden. Aufgrund
dessen sind Konzentrationsspitzen von Wasserstoff nicht auflosbar. Dies ist sicherheitstechnisch
bedenklich. Die Erhaltungsgleichungen der Stromungsmechanik werden bei der LP-Methode
eindimensional und unter Vernachlassigung der Impulserhaltung gel6dst. Deshalb kénnen nicht
alle relevanten Stromungsphdanomene berlicksichtig werden. Andererseits hat die LP-Methode
den Vorteil einer geringen Rechenzeit.
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Die Computational-Fluid-Dynamics-Methode (CFD) dient zur exakten Berechnung von
Strémungen. Dabei werden die dreidimensionalen Navier-Stokes-Gleichungen auf einem fein
diskretisierten Rechengitter geldst. Bei hinreichend feiner Diskretisierung lassen sich alle im
Sicherheitsbehalter relevanten Stromungsphdanomene erfassen. Mit dieser Methode kdnnen
deutlich genauere Ergebnisse erzielt werden als mit der LP-Methode. Ihre Rechenzeiten sind
jedoch erheblich hoher.

Integralcodes, wie MELCOR, ermdglichen eine ganzheitliche Analyse schwerer Storfélle. Diese
umfasst unter anderem die Erzeugung von Wasserstoff im Kern sowie dessen Ausstrémung und
Verteilung, aber auch Rekombination oder Verbrennung im Sicherheitsbehalter. Integralcodes
bestehen aus vielen Einzelmodellen, die zu einem in sich konsistenten Gesamtmodell des
Reaktorsystems kombiniert werden. Ihre Rechenzeiten sind relativ gering, so dass mit ihrer Hilfe
Parameterstudien durchgefiihrt werden kénnen. Die Einzelphdanomene werden jedoch nur
ungenau betrachtet. Beispielsweise wird die Thermohydraulik mit Hilfe der LP-Methode auf
einem sehr groben Gitter berechnet. Aufgrund dieses niedrigen Detaillierungsgrades sind die
erzielten Ergebnisse nicht geeignet, um verlassliche Aussagen Uber die lokale Wasserstoffvertei-
lung und damit die Brennbarkeit der Gemische sowie die Konsequenzen einer Verbrennung zu
treffen. Deshalb werden MEeLcor-Analysen im Hinblick auf die Gefahrdung des Sicherheitsbehal-
ters durch eine Wasserstoffverbrennung von Behorden nicht als Sicherheitsnachweis akzeptiert.
In diesem Punkt besteht ein Verbesserungsbedarf an Integralcodes.

Deswegen werden zusatzlich zu einem Integralcode zunehmend Spezialcodes eingesetzt
(kombinierte Methodik). Spezialcodes fiir die thermohydraulischen Phanomene und die
Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter rechnen mit deutlich hoherer Genauigkeit als
Integralcodes. Spezialcodes mit LP-Ansatz verwenden dazu vergleichsweise feine Rechengitter
von mehreren hundert Rechenpunkten. Spezialcodes mit CFD-Modell benutzen eine wiederum
erheblich feinere Diskretisierung von 100 000 oder deutlich mehr Zellen (IAEO [48]). Der hohe
Detaillierungsgrad der CFD-Rechnungen ermoglicht die Auflésung aller wesentlichen Stromungs-
phanomene. Dies schlieRt die prazise Berechnung des Warmeiberganges und der Kondensation
an Wanden ein. Aus diesen Griinden ist der Einsatz von CFD-Codes fiir verldssliche Aussagen
Uber die Wasserstoffverteilung und die Brennbarkeit unabdingbar. AuRerdem kénnen nur CFD-
Codes hinreichend genaue Anfangsbedingungen fiir eine genaue Verbrennungssimulation
liefern. Ihre Rechenzeiten sind jedoch hoch.

Der kombinierte Einsatz von Integral- und CFD-Codes lauft nach Breitung und Royl [12]
schrittweise ab. Zuerst werden mit dem Integralcode, beispielsweise MEeLcor, der Unfallfort-
schritt, der Quellterm fir den Sicherheitsbehadlter und die dortige Thermohydraulik ermittelt
(Bild 1-1). Der Quellterm dient als Randbedingung fiir eine anschlieRende, detaillierte
Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter mit einem geeigneten CFD-Code, wie
GasFLow (Bild 1-1). Dabei wird die Wasserstoff-Wasserdampf-Verteilung zeitlich und ortlich
aufgelost. Die ermittelten Konzentrationen werden mit Verbrennungskriterien verglichen. Falls
ein brennbares Gemisch identifiziert wird, so werden in einer anschlieRenden Verbrennungssi-
mulation, beispielsweise mit Com3D, die entstehenden Lasten errechnet. SchlieBlich wird die
Strukturantwort des Sicherheitsbehalters auf die Lasten aus der Verbrennung in einer FEM-
Simulation bestimmt und Informationen iber mogliche Schadigungen ermittelt.
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Primarkreis Sicherheitsbehalter

Bild 1-1: Kombinierte Methodik. Eine integrale MEeLCOR-Storfallsimulation und eine detaillierte GASFLOW-
Simulation der Wasserstoffverteilung werden nacheinander durchgefihrt. Der blaue Pfeil stellt die
Ubergabe des tabellierten Quelltermes von MELCOR an GAsFLow dar. Darauf aufbauend lassen sich eine
Verbrennungssimulation und anschlielRend eine Berechnung der Strukturmechanik der Stahlschale
durchfihren. Die Datenlbergabe (Pfeile) zwischen den Simulationen erfolgt mit Dateien.

Beim bislang praktizierten kombinierten Einsatz von MEeLcOR und GASFLOw wird im ersten Schritt
die Ausstromung durch das Leck entsprechend der Differenz der Driicke im Primarkreis und im
Sicherheitsbehalter durch MeLcor berechnet. Diese Information wird in der anschliefenden
GasFLow-Rechnung verwendet. Eine Rickgabe von Informationen von GAsFLow an MELCOR
hingegen ist nicht moglich.

MELcoR und GasFLow ermitteln jedoch unterschiedliche Driicke im Sicherheitsbehalter. Dies geht
aus den, im Rahmen des Internationalen Standard Problems (ISP) 47 [2] durchgefiihrten,
Berechnungen der Thermohydraulik-Experimente in den Anlagen TosQuAN, MISTRA und THAI
hervor. Die in GAsFLow berechneten Driicke stimmen sehr gut mit den experimentell gemesse-
nen iberein. Demgegeniber zeigen die MeLCOR-Ergebnisse deutliche Abweichungen. Die Driicke
in den Experimenten werden, genau wie die im Sicherheitsbehdlter, wesentlich durch die
Kondensation von Wasserdampf an kalten Oberflachen bestimmt. Die Kondensationsrate hangt
vom Transport von Wasserdampf und Energie an die Wand ab. Diese Transportprozesse werden
in GAsrLow aufgrund der CFD-Rechenmethodik und der feineren Diskretisierung deutlich genauer
aufgelost als in MELCOR. Denn in MELcOR werden die Mittelwerte groRer Kontrollvolumina zur
Berechnung der Kondensationsraten herangezogen.

Die unterschiedlichen Sicherheitsbehalterdriicke filhren beim bislang praktizierten kombinierten
Einsatz zu inkonsistenten Randbedingungen wahrend den aufeinanderfolgenden MELCOR- und
GasFLow-Rechnungen. Die Ausstromraten durch das Leck, die an GasFLow lbergebenen werden,
basieren auf dem Sicherheitsbehdlterdruck der MeLcor-Rechnung. Dieser unterscheidet sich
jedoch von dem in GasFLow errechneten. Wenn hingegen der genauere GASsFLow-Druck zur
Bestimmung der Ausstromraten verwendet werden kdnnte, so wichen diese ab. Dies wirkte sich
auf das ermittelte Wasserinventar im Primarkreis und damit auf die Kiihlung des Reaktorkernes
aus. Infolgedessen konnte es zu einer maRgeblichen Anderung der Ausstrémraten von
Wasserstoff und Wasserdampf in MeLcoR kommen. Deshalb kdnnten sich in GAsFLow eine
veranderte Wasserstoff-Wasserdampf-Verteilung und damit ein abweichendes Verbrennungspo-
tential im Sicherheitsbehdlter ergeben.
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Seit dem Reaktorunfall im KKW Fukushima Daiichi in Japan im Jahr 2011, bei dem auch
Wasserstoffverbrennungen auftraten, steht die Wasserstoffproblematik in Deutschland und
auch international wieder verstarkt im Fokus der Sicherheitsforschung. Das Rekombinator-
Konzept deutscher DWR und die Methodik zu deren Auslegung wird kritisiert (siehe beispiels-
weise RSK [80]). Es besteht der Bedarf einer verbesserten Berechnung der Wasserstoffverteilung
und einer Neubewertung der dazu eingesetzten Methoden. Unter anderem wird die oben
beschriebene Inkonsistenz der Randbedingungen wahrend aufeinanderfolgender Rechnungen
kritisiert.

1.3 Zielsetzung und Aufbau der Arbeit

In dieser Arbeit soll eine Vorgehensweise entwickelt werden, die das Problem inkonsistenter
Randbedingungen an der Schnittstelle der beiden Codes bei der detaillierten Berechnung der
Wasserstoffverteilung mit GAsFLow |6st. Dazu soll das Verhalten des Primar- und des Sekundar-
kreislaufes wahrend des Storfalles weiterhin mit MELcor ermittelt werden. Im Gegensatz zur
bisherigen Methodik soll bei der Berechnung der Ausstromung aus dem Leck in MELCOR jedoch
der genauere, von GASFLOW ermittelte, Sicherheitsbehalterdruck bericksichtigt werden. Der auf
diese Weise bestimmte Quellterm fiir den Sicherheitsbehalter soll die Randbedingungen fir die
Berechnung der Verteilung von Wasserstoff und Wasserdampf durch GasrLow stellen.

Zu diesem Zweck missen die MEeLCOR- und GAsFLow-Rechnungen gleichzeitig ablaufen und
Randbedingungen untereinander austauschen. Dazu ist sowohl ein Informationsfluss von MELCOR
an GAsFLow als auch in die Gegenrichtung notwendig. Dies kann durch eine Kopplung beider
Codes erreicht werden (Bild 1-2). Dabei soll MeLcor fiir die Berechnung des Primarkreises und
der Ausstromung zustandig sein. Die urspriingliche MeLcor-Berechnung der Thermohydraulik im
Sicherheitsbehalter soll jedoch durch die GAsFLow-Rechnung ersetzt werden.

Primarkreis l Sicherheitsbehalter

MELCOR-GASFLOW-Kopplung

[ MELCOR H GASFLOW J

|

Bild 1-2: Kopplung der MEeLCOR-Simulation des Primarkreises und der GASFLOW-Simulation der Sicherheits-
behilter-Thermohydraulik. Der Doppelpfeil veranschaulicht die Ubergabe von Randbedingungen zwischen

beiden Codes.

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wird die Code-Kopplung entwickelt und ausfihrlich getestet.
Die Kopplung soll anschlieBend zu einer ausfiihrlichen Uberpriifung der bisherigen Methodik
herangezogen werden. Auf diese Weise kann entweder die Glaubwirdigkeit der mit der
bisherigen Methode erzielten Resultate erhoht oder ein Verbesserungsbedarf aufgezeigt
werden.
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Die vorliegende Arbeit ist wie folgt aufgebaut:

Kapitel 2 beinhaltet Grundlagen zur Thermohydraulik im Sicherheitsbehélter. AuRerdem werden
die gangigen Integral- und Spezialcodes zur Berechnung der Wasserstoffverteilung sowie deren
Rechenmethoden (LP und CFD) vorgestellt. Der Stand der Technik beziiglich LP-Nodalisierungen
von DWR-Sicherheitsbehaltern wird zusammengefasst. Zudem werden Grundlagen zur Code-
Kopplung und der Stand der Technik hinsichtlich der Kopplung von Codes fiir den Primarkreis
und den Sicherheitsbehalter vorgestellt.

In Kapitel 3 werden Berechnungen der Wasserstoffverteilung in einem vereinfachten
Sicherheitsbehalter mit einer groben und einer feineren MELCOR-LP-Nodalisierung und mit
GAsFLow verglichen. Es wird demonstriert, dass der Einsatz der CFD-Methodik unabdingbar ist.

In Kapitel 4 wird die Kopplung von MEeLcorR und GAsFLow vorgestellt. Zuerst wird eine addaquate
Kopplungsart ausgewahlt. Die notwendige Instandsetzung einer bereits existierenden MELCOR-
Kopplungsschnittstelle wird beschrieben. Die Entwicklung einer entsprechenden Schnittstelle fir
GAsFLow wird ausfuhrlich diskutiert.

Kapitel 5 dokumentiert die Testrechnungen mit der instandgesetzten MEeLCOR-Schnittstelle.
Dartber hinaus wird eine gekoppelte Rechnung zur Verifikation des korrekten Datenaustausches
zwischen MELCOR und GAsFLow behandelt. Durch die Nachrechnung eines Experimentes wird
demonstriert, dass GASFLOW in der Lage ist, eine realitdatsnahe Druckrandbedingung fiir MELCOR zu
liefern. SchlielRlich wird belegt, dass mit der MeLCOR-GAsFLOW-Kopplung ein Storfall in einem DWR
berechnet werden kann.

In Kapitel 6 wird die gekoppelte Rechnung des Storfalles in einem DWR mit dem bislang
praktizierten kombinierten Einsatz von MELcor und GAsFLow verglichen. Dazu werden Ergebnisse
einer MEeLcor-Integralrechnung und einer anschlieBend durchgefiihrten, detaillierten GAsFLow-
Rechnung diskutiert.

In Kapitel 7 werden zusatzliche Rechnungen vorgestellt, mit deren Hilfe bewertete werden kann,
ob mit der gewahlten Kopplungsmethodik auch eine gemeinsame Berechnung der Thermohyd-
raulik im Sicherheitsbehélter durch MeLcor und GasFLow moglich ist (Hybridrechnung).

In Kapitel 8 wird diese Arbeit zusammengefasst und die Schlussfolgerungen gezogen.
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In diesem Kapitel werden die fiir diese Arbeit relevanten Grundlagen und der Stand der Technik
vorgestellt. Die wichtigsten thermohydraulischen Phanomene und das Verhalten von
Wasserstoff im Sicherheitsbehalter werden zum besseren Verstandnis der spdter gezeigten
Rechenergebnisse eingefiihrt (Kapitel 2.1). Des Weiteren werden die Ausfiihren aus Kapitel 1
zum Stand der Technik der Simulationen von Wasserstoffverteilungen vertieft. Dies beinhaltet
die Beschreibung der verwendeten Codes in Kapitel 2.2, die Rechenmethoden (LP und CFD) in
Kapitel 2.3 und das Thema LP-Nodalisierung von DWR-Sicherheitsbehaltern in Kapitel 2.4. Ferner
wird in Kapitel 2.5 auf grundlegende Aspekte der Diskretisierung und Berechnung in GAsFLow
eingegangen.

Code-Kopplungen koénnen sich in mehrfacher Hinsicht unterscheiden. Kapitel 2.6 fiihrt die, zu
deren Charakterisierung gangigen, Kategorien ein. Diese bilden die Grundlage fir die spatere
Einordnung der MEeLcor-GAsFLow-Kopplung in Kapitel 4.2. AnschlieBend werden existierende
Kopplungen von Codes zur Berechnung des Primarkreises mit solchen fiir die Sicherheitsbehal-
terthermohydraulik vorgestellt (Kapitel 2.7).

2.1 Ausbreitung und Verbrennung von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter

In diesem Kapitel werden zunachst die wichtigsten thermohydraulischen Phanomene erldutert,
die die Verteilung des Wasserstoffes im Sicherheitsbehalter bestimmen. Anschliefend wird kurz
auf die moglichen Verbrennungsregimes von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter eingegangen.
AuBerdem werden die Verbrennungskriterien eingefiihrt, die bei Sicherheitsanalysen
Ublicherweise verwendet werden.

In der kerntechnischen Sicherheitsforschung ging man Uber lange Zeit von einer weitgehend
homogenen Wasserstoffverteilung aufgrund starker Vermischungsvorgdangen im Sicherheitsbe-
halter aus. Nach der Durchfiihrung von Experimenten und CFD-Analysen hat sich jedoch die
Auffassung durchgesetzt, dass lokal und temporar zindfahige Gemische mit erhohter
Wasserstoff- und gleichzeitig geringer Wassersdampfkonzentration zumindest nicht ausge-
schlossen werden kénnen (vergleiche Sehgal [83]).

Der Wasserstoff breitet sich mit den dreidimensionalen Strémungen von Luft und Wasserdampf
ausgehend vom Leck im Sicherheitsbehdlter aus. Die Verteilung des Wasserstoffes hangt
demnach von der Ausstromung aus dem Leck (Quellterm), dem Ort des Leckes, der Geometrie
des Sicherheitsbehalters und den dort auftretenden Stromungsphdanomenen ab (IAEO [48]). Es
kann davon ausgegangen werden, dass das Quellgas in einem Freistrahl aus dem Leck austritt
und auf ein nahegelegenes Hindernis trifft. Dabei geht der Impuls des Freistrahles verloren.
Durch den Dichteunterschied des heiRen Quellgases gegenlber der relativ kalten Sicherheitsbe-
halter-Atmosphare bildet sich ein auftriebsgetriebener Freistrahl (Xiao und Travis [106]). Dieser
tritt durch die Berstscheiben in den Dampferzeugertirmen, die sich wahrend des Storfalles
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offnen, in den Kuppelbereich des Sicherheitsbehalters aus und wird an der Stahlschale
umgelenkt (siehe Bild 2-1). Das Gas des Freistrahles mischt sich teilweise in die umgebende
Kuppelatmosphdre ein. Dabei kann es zur Bildung einer stratifizierten Schicht im oberen Teil des
Kuppelvolumens kommen. Wegen der Abkihlung des Gases und der Kondensation von Dampf
an der Stahlschale und an den Wanden entsteht wandnah eine Abwartsstromung. Durch offene
Tlren oder Berstscheiben im unteren Bereich des Sicherheitsbehalters stromt das abgekihlte
Gas zurlick in den Anlagenraum, in dem sich das Leck befindet. Es kann sich also eine grole
Konvektionsschleife bilden, die auf dem Kamineffekt beruht (Royl et al. [71], [74]). Durch das
Offnen von Tiiren und Berstscheiben ergeben sich Konvektionspfade, die groRen Einfluss auf die
Ausbreitung des Wasserstoffes haben (Royl et al. [73]).

Bild 2-1: Vertikaler Schnitt durch das von GASFLOW errechnete Geschwindigkeitsfeld in einem vereinfachten,
generischen Sicherheitsbehalter.

An Hindernissen oder Durchfiihrungen kommt es zur Bildung von Wirbeln und Sekundarstro-
mungen, die die Wasserstoffverteilung beeinflussen. Die Turbulenz der Stromung spielt eine
wichtige Rolle bei der Vermischung des Wasserstoffes. An den Wanden kihlt das Gemisch ab
und Wasserdampf kondensiert unter Bildung eines Wasserfilmes. Bei diesem Vorgang erhoht
sich lokal die Dichte des verbleibenden Gasgemisches, so dass in der Ndahe der Wande
kondensationsbedingte Abwartsstromungen auftreten. Wasserstoffreiche Gemische kénnen auf
diese Weise in tiefe Regionen des Sicherheitsbehalters befordert werden (Royl et al. [72], Sehgal
[83]). AuBerdem wirken Sprays aus einem Sprihsystem als Kondensationskeime und
beeinflussen damit den Wasserdampfgehalt, den Wasserstoffanteil und die Dichte des Gases
(IAEO [48]).

Die Verbrennung von Wasserstoff in der luft- und wasserdampfhaltigen Atmosphare des
Sicherheitsbehdlters kann als Deflagration oder Detonation ablaufen. Entsprechend der
Stromungscharakteristik und der Form der Flammenfront unterscheidet man laminare,
gekrimmte Flammen und schnelle, turbulente Flammen. Eine Verbrennung kann verschiedene
Regimes durchlaufen. Die Ausbreitungsgeschwindigkeit und damit das Schadenspotential einer
turbulenten Flamme liegt hoher als das der laminaren Flamme. Dariiber hinaus kann unter
bestimmten Umstinden der Ubergang von einer schnellen, turbulenten Verbrennung in eine
Detonation stattfinden (Deflagrations-Detonations-Transition, DDT; IAEO [48], Sehgal [83]).
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Grundlegende Informationen zu Deflagrationen und Detonationen finden sich in Williams [104]
und in Zeldovich et al. [108]. Fur weitergehende Informationen zur DDT wird auf Breitung et al.
[14] verwiesen.

Der Ziindvorgang und der Ubergang von einer langsamen zu einer schnellen Flamme sowie die
DDT lassen sich flir das groBe Rechengebiet des Sicherheitsbehalters zeitlich und 6rtlich nicht
auflosen. Stattdessen wird die Brennbarkeit in Simulationsprogrammen anhand empirischer
Zindgrenzen und Brennbarkeitskriterien bewertet (Breitung et al. [13]).

Das Potential einer langsamen Wasserstoff-Luft-Flamme, in ein turbulentes Regime zu
beschleunigen, lasst sich anhand ihres Expansionsverhaltnisses o bewerten. Als solches wird der
Quotient der Dichten des unverbrannten Gases p,, und des verbrannten Gases p,, bezeichnet:

0= pu/pv > Okrit (1)

Die hier gezeigte o-Bedingung besagt, dass oberhalb eines kritischen Expansionsverhaltnisses
Okrit die Beschleunigung der Flamme hin zu einer schnellen, turbulenten Deflagration mit hohem
Gefahrdungspotential moglich ist (Breitung und Royl [12]).

Aufschluss Uber das Potential einer DDT gibt der Vergleich der DetonationszellengrofRe A eines
Wasserstoff-Luft-Wasserdampf-Gemisches mit dem charakteristischen Durchmesser der
Gemischwolke d. Ist d gréRer als sieben A, so ist eine DDT madglich (A-Bedingung; Breitung und
Royl [12]). Die A-Bedingung lasst sich in der folgenden Form schreiben.

DDT-Index=d/ (71) > 1 (2)

In diesem Unterkapitel wurde gezeigt, dass die Wasserstoff-Wasserdampf-Verteilung im
Sicherheitsbehalter inhomogen und dreidimensional ist. Um die Verbrennungskriterien
auswerten zu kdnnen, muss diese Verteilung sehr genau bekannt sein. Aus diesem Grund ist der
Einsatz der CFD-Methodik fiir Sicherheitsbetrachtungen erforderlich.

2.2 Simulationscodes fiir Sicherheitsanalysen

Im Rahmen von Sicherheitsanalysen wird eine Vielzahl deterministischer Rechnungen
durchgefiihrt. Dabei werden postulierte, schwere Storfalle integral analysiert. Das heift, die
Analyse umfasst den gesamten Storfall, ausgehend vom auslésenden Ereignis bis zu dessen
Beherrschung oder bis zu einem spaten Stadium nach dem Versagen des Reaktordruckbehilters
(RDB). Fir sehr negative Storfallszenarien mit Versagen des Sicherheitsbehalters ldsst sich der
Quellterm an die Umwelt abschatzen. Darliber hinaus werden detaillierte Rechnungen zur
genaueren Analyse von Einzelphdanomenen, wie beispielsweise der Ausbreitung und Verbren-
nung von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter, durchgefiihrt.

Fir integrale Analysen wurden die Integralcodes entwickelt. Diese werden im folgenden Kapitel
2.2.1 naher beschrieben. Die gangigen Spezialcodes fiir die Berechnung der Wasserstoffvertei-
lung im Sicherheitsbehdlter werden in Kapitel 2.2.2 vorgestellt. Auf die in dieser Arbeit
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2 Grundlagen und Stand der Technik

eingesetzten Codes MEeLCOR und GAsFLow wird anschliefend eingegangen. Deren unterschiedliche
Ansatze zur Berechnung der Thermohydraulik (LP- oder CFD) werden in Kapitel 2.3 diskutiert und
einer Bewertung unterzogen.

2.2.1 Integrale Storfallanalysen

Integralcodes werden zur Analyse gesamter Unfallabldufe verwendet. Sie bilden die wesentli-
chen Komponenten eines KKW vereinfacht ab. Sie beriicksichtigen alle wesentlichen Sicherheits-
systeme und Unfallphdnomene, ausgehend vom ausldésenden Ereignis bis hin zu spaten
Unfallstadien. Dies umfasst unter anderem die Zustidnde im Reaktorkihlsystem und im
Sicherheitsbehalter, die Zerstorung des Reaktorkernes und die Ausbreitung radioaktiver
Spaltprodukte im Kihlsystem, im Sicherheitsbehalter und gegebenenfalls auch den Quellterm an
die Umwelt (EPRI [29], Sehgal [83]). Auch die Wasserstofferzeugung im Kern und die Wasser-
stoff-Wasserdampfausstromung und -verteilung im Sicherheitsbehélter konnen grob berechnet
werden. Zur Berechnung der Thermohydraulik verwenden Integralcodes das LP-Modell. Die
Nodalisierung des Sicherheitsbehalter umfasst typischerweise etwa 30 Rechenpunkte (IAEO
[48]).

Die deterministischen Rechnungen mit Integralcodes werden im Rahmen von Probabilistischen
Sicherheitsanalysen der Stufe 2 (PSA 2) verwendet, um die Entwicklung des Anlagenzustandes
zwischen Schadenszustianden zu ermitteln. Diese Codes unterstlitzen die Abschatzung der
Risiken vieler verschiedener Storfallszenarien (Chatelard und Reinke [20], Sehgal [83]). Sie
ermoglichen auch die Abschatzung der Unsicherheiten in den eigenen Rechenergebnissen
aufgrund nicht vollstandig bekannter Anfangs- und Randbedingungen oder durch Unsicherheiten
in den verwendeten Modellen. Mit Hilfe von Integralcodes kann weiterhin die Wirksamkeit von
Malnahmen zur Storfallbeherrschung (Accident Management) bewertet werden.

Da im Rahmen einer PSA 2 eine grofRe Anzahl von Rechenldufen notwendig ist, besteht die
Herausforderung, die Rechenzeiten gering zu halten und gleichzeitig realistische Resultate zu
erzielen. Aus diesem Grund sind vergleichsweise einfache Modelle implementiert. Ferner
werden das KKW und seine Komponenten nur grob nodalisiert. Die in Integralcodes implemen-
tierten, gekoppelten Einzelmodelle bilden ein mathematisches Gesamtmodell des Unfalles mit
konsistenten Randbedingungen ab (Sehgal [83]). Demgegeniiber konnen bei der zusatzlichen,
detaillierten Betrachtung von Einzelphdnomenen, wie der Wasserstoffverteilung, mit Spezial-
Codes Inkonsistenzen in den Anfangs- oder Randbedingungen auftreten.

Von Genemigungsbehorden akzeptierte Integralcodes fur Storfallanalysen in KKW sind unter
anderem AsTec [20], MaAP [30], MELcOR [39] und SampsoN [98].
2.2.2 Thermohydraulik und Wasserstoffausbreitung im Sicherheitsbehalter

Analysen der Thermohydraulik und der Wasserstoffausbreitung im Sicherheitsbehalter werden
durchgefiihrt, um das Gefahrdungspotential flir den Sicherheitsbehalter abzuschatzen und
Gegenmalinahmen auszulegen. Hierfir kommen neben den im vorigen Kapitel vorgestellten
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2 Grundlagen und Stand der Technik

Integralcodes auch Spezialcodes mit dem LP- oder dem dreidimensionalen CFD-Ansatz zur
Anwendung.

LP-Codes bestimmen den Druckverlauf und die Gasverteilung im Sicherheitsbehalter und werten
Verbrennungskriterien, wie die o- und A-Kriterien, aus (IAEO [48]). Rdume im Sicherheitsbehalter
werden moglichst durch genau einen Rechenpunkt reprasentiert (Sehgal [83]). Insbesondere bei
Integralrechnungen werden mehrere kleine Rdume zu einem Rechenpunkt zusammengefasst
oder groBeren Rdumen zugeordnet (Bradley und Robertson [11], Sonnenkalb [88]). Wird eine
genauere Auflosung der Gasverteilung und der Stromung angestrebt, so werden groRe Raume
durch mehrere Punkte dargestellt (Sehgal [83]). Die moglichen Stromungspfade im Raum
werden durch die Anordnung dieser Punkte bereits festgelegt. AuRerdem werden in LP-Codes
haufig Modelle fiir Phdnomene integriert, welche die Thermohydraulik phasenweise dominieren
konnen, wie beispielsweise die Schmelze-Beton-Wechselwirkung (Nuclear Energy Agency, NEA
[66]).

Unter anderem werden folgende LP-Codes zur Simulation der Thermohydraulik im Sicherheits-
behalter eingesetzt: Cocosys [54], CONTAIN 2.0 [64], GoTHIC [19], ToNus-LP [57], KupoL-M [87].

LP-Codes sind aufgrund der groben Nodalisierung und ihrer vereinfachten Rechenmethode nicht
in der Lage, die Wasserstoffverteilung in der komplexen Geometrie eines Sicherheitsbehalters
lokal exakt aufzulésen. Insgesamt enthalten die Rechengitter von LP-Codes nur sehr wenig
raumliche Information. Zur genaueren Bestimmung der Wasserstoffverteilung wurden spezielle
CFD-Codes entwickelt (NEA [66]). Diese |6sen die dreidimensionalen Navier-Stokes-Gleichungen
auf einem vergleichsweise feinen Rechengitter, haufig unter zusatzlicher Benutzung von
Turbulenzmodellen (Sehgal [83]).

Zur Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter stehen unter anderem die
folgenden, speziell fir diese Anwendung entwickelten, CFD-Codes zur Verfligung: GAsFLow [97],
GoTHIC [19], HYKA3D [21], NEPTUNE-CFD [47], ToNus-3D [57]. GoTHIC und Tonus sind Hybrid-Codes,
die sowohl einen LP-Ansatz als auch ein CFD-Ansatz bereitstellen. Ferner werden auch
kommerzielle CFD-Codes, die in anderen Bereichen eingesetzt werden, flr die Anwendung im
Sicherheitsbehalter erweitert und getestet. Ein Beispiel dafiir ist der Fluent-Code (siehe Visser et
al. [99]).

In der Praxis werden CFD-Codes meist erganzend zu LP-Codes eingesetzt (IAEO [48]). Zur
kombinierten Methodik gaben Allelein et al. [2] die Empfehlung, CFD-Codes zur detaillierten
Analyse weniger Schllsselszenarien sowie zur Verbesserung und Validierung von LP-
Nodalisierungen zu verwenden. Beispielhaft ist die Vorgehensweise von Dimmelmeier et al. [24]
zur Auslegung von Wasserstoffgegenmallnahmen im Sicherheitsbehdlter des European
Pressurized Water Reactors (EPR). Dabei wurden etwa 100 Integralrechnungen mit MaApP
durchgefiihrt und flnf Schlisselszenarien mit GAsFLow und Com3D untersucht.

13



2 Grundlagen und Stand der Technik

2.2.3 MELCOR

MELCOR (Gauntt et al. [38], [39]) ist das weltweit fihrende Programm zur integralen Simulation
von schweren Storfallen in Leichtwasserreaktoren. Dies umfasst die Berechnung des Zustandes
des gesamten Reaktors, inklusive der Kihlkreislaufe und des Sicherheitsbehalters. MeLcor wird
seit dem Ende der 1970er Jahre am SNL entwickelt. Der Code wird weltweit von KKW-Betreibern,
Behorden und in der kerntechnischen Sicherheitsforschung eingesetzt.

Am Karlsruher Institut fir Technologie (KIT) wird die in FORTRAN 77 programmierte MELCOR-
Version 1.8.6 verwendet. MELCOR ist modular aus Programmeinheiten aufgebaut, welche
Modelle fir verschiedene Systeme und Phanomene beinhalten. Damit diese miteinander
wechselwirken kénnen, verfligt MELCOR Uiber einen Systemzeitschritt, zu dem die Programmein-
heiten explizit gekoppelt werden. Einige Programmeinheiten, wie das Thermohydraulikmodul,
verwenden ihre eigenen Unterzeitschritte. Auch diese missen den Systemzeitschritt einhalten
und werden Uber ihre Schnittstellen explizit mit den anderen Einheiten gekoppelt (Gauntt et al.
[39]).

Im Laufe eines Storfalles treten viele miteinander wechselwirkende physikalische Effekte auf, die
ein komplexes, und damit sowohl physikalisch als auch numerisch sensibles, System bilden. Zu
dessen Berechnung verwendet MEeLcOR vereinfachte und effektive Modelle sowie grobe
Nodalisierungen. Diese Modelle enthalten jedoch erhebliche Unsicherheiten. Die Berechnungs-
ergebnisse zeigen deutliche Abhangigkeiten gegeniiber kleinen Verdanderungen in den
Modellparametern und der Verdanderung des MELCOR-Systemzeitschrittes.

Das Thermohydraulik-Modell erlaubt die Berechnung einer geschichteten Zweiphasenstromung.
Die Pool-Phase beinhaltet fllssiges Wasser und Blasen. Die Atmosphéaren-Phase beinhaltet
Wasserdampf, nichtkondensierbare Gase und Tropfen. Die Tropfen werden somit nicht als
separate Phase betrachtet. Der Niederschlag von Tropfen und der Eintritt von Blasen in die
Atmosphére werden durch das Modell beriicksichtigt (Gauntt et al. [38]).

Durch die Verwendung des LP-Modelles und einer typischerweise sehr groben Nodalisierung,
sind der Berechnung lokaler Gaskonzentrationen im Sicherheitsbehélter in MEeLcOR Grenzen
gesetzt. Sollten lokal sensitive Gemische entstehen, so sind diese mit MEeLCOR nur unbefriedigend
vorhersagbar. Aus diesem Grund besteht an dieser Stelle ein Verbesserungsbedarf.

Mit Hilfe benutzerdefinierter Kontrollfunktionen (Control Functions) lassen sich in MELCOR
zahlreiche Variablen aus verschiedenen MEeLcor-Paketen auslesen und weiterverarbeiten (Gauntt
et al. [39]). Zudem kénnen die Werte von Kontrollfunktionen auch als Variablen in vielen
Berechnungsmodellen berticksichtigt werden. Auf diese Weise ist es unter anderem maoglich,
komplexe Systeme in Abhdngigkeit des Reaktorzustandes, der durch zeitabhdngige MELCOR-
Variablen beschrieben wird, zu steuern. Beispielsweise wird die Funktionsweise der Notkihlsys-
teme mit Kontrollfunktionen gesteuert. Die Flexibilitdt der Kontrollfunktionen wird auch fiir das
Versenden und das Empfangen sowie die Verwendung von Randbedingungen wahrend einer
Kopplung mit anderen Codes genutzt.
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2.2.4 GASFLOW

Der 3D-CFD-Code GasrLow (Travis et al. [96], [97]) wird am KIT entwickelt. Er berechnet die
zeitliche und lokale Verteilung von Wasserstoff und anderen Gasen, fllissigem Wasser und
Aerosolen in Sicherheitsbehéltern von KKW oder anderen Gebauden. Zudem werden die Druck-
und Temperaturlasten auf Wandstrukturen ermittelt. GAsFLow wurde in der Vergangenheit und
auch heute im Rahmen von Sicherheitsanalysen fir viele unterschiedliche Sicherheitsbehalter
von Siedewasserreaktoren (SWR) und DWR verwendet.

GASFLOW ist in Standard-Fortran 90 programmiert und kann fir den Einsatz auf Vektorrechnern
optimiert werden. Der Code I|6st die kompressiblen, dreidimensionalen Navier-Stokes-
Gleichungen unter Verwendung der Finite-Volumen-Methode. Mit einem kartesischen oder
zylindrischen strukturierten Gitter ldsst sich die komplexe Geometrie innerhalb eines
Sicherheitsbehalters mit hohem Detaillierungsgrad auflésen (Travis et al. [96]).

GASFLOW beschreibt Zweiphasenstromungen von Gasen und Tropfen mit dem sogenannten
Homogeneous-Equilibrium-Modell. Dabei wird angenommen, dass beide Phasen innerhalb einer
Zelle homogen vermischt sind und sich im thermischen und mechanischen Gleichgewicht
befinden. Beide Phasen haben also gleiche lokale Geschwindigkeiten, Driicke und Temperaturen.
Das Modell berechnet die zum Erreichen des Gleichgewichtszustandes nétigen Kondensations-
oder Verdampfungsraten mit einer Relaxationsfunktion (Travis et al. [97]). Der Warmeubergang
des Zweiphasen-Gemisches an Wandstrukturen ist mit einer Kondensation oder Verdampfung
verbunden. Dabei wird der konvektive und diffusive Transport von Masse und Warme zur Wand
berilicksichtigt. Zudem sind Modelle fir autokatalytische Rekombinatoren und Zinder
implementiert (Travis et al. [96]).

GAsFLow verfiigt Uber ein algebraisches und ein k-e-Turbulenzmodell. Diese werden jedoch bei
der Berechnung in Sicherheitsbehdltern nicht immer eingesetzt und stattdessen durch
Formverluste ersetzt (Royl et al. [71], Xiao und Travis [106]). Denn nach Xiao und Travis [106]
erhoht vor allem das k-e-Turbulenzmodell die Rechenzeit deutlich. Ihre Untersuchungen haben
zudem ergeben, dass die Turbulenzmodelle das Rechenergebnis nur nahe der Quelle
beeinflussen. In der komplexen Geometrie des Sicherheitsbehalters hingegen kann angenom-
men werden, dass der stark turbulente, unterexpandierte Quellstrahl auf ein Hindernis in der
Nahe trifft. Dies geht mit einem deutlichen Impulsverlust einher, so dass die Stromung
anschliefend auftriebsdominiert und weniger turbulent ist. In den groen Raumbereichen,
weiter entfernt vom Leck, lassen sich darum ohne die implementierten Turbulenzmodelle sogar
genauere Ergebnisse erzielen.

GasFLow wurde anhand vieler analytischer Testfdlle und Thermohydraulikexperimente validiert
(Royl et al. [78]). Beispielsweise erzielte GAsFLow beim Nachrechnen von Experimenten im
Rahmen des ISP-47 (Allelein et al. [2]) sehr gute Ergebnisse und realistische Driicke.
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2.3 Vergleich der Lumped-Parameter- und der CFD-Methode

Die CFD-Methode und die LP-Methode I6sen die Erhaltungsgleichungen der Strémungsmechanik
auf unterschiedliche Weise. Das Verstandnis dieser Unterschiede ist notwendig, um die
Moglichkeiten und Grenzen beider Methoden zur Berechnung der Thermohydraulik im
Sicherheitsbehalter einschatzen zu kénnen. Aus diesem Grund wird in diesem Kapitel zunachst
die allgemeine Erhaltungsgleichung formuliert. AnschlieBend werden die 3D-Navier-Stokes-
Gleichungen und einige Grundlagen zur deren numerischen Losung in GAsFLow vorgestellt.
Danach werden die eindimensionalen Gleichungen, die in MEeLcor gelost werden, aus der
allgemeinen Erhaltungsgleichung abgeleitet und deren Diskretisierung diskutiert. Es folgt die
Besprechung der Vor- und Nachteile der LP- und der CFD-Methode anhand dieser Gleichungen
und der verfligbaren Literatur zu diesem Thema.

2.3.1 Aligemeine Formulierung der Erhaltungsgleichung

Betrachtet wird eine extensive ErhaltungsgroRe @. In technischen Disziplinen wird meist ihr
spezifischer Wert ¢ verwendet. Die volumetrische Dichte von @ ist gleich dem Produkt aus ¢
und Massendichte p. Nach Reynolds [69] kann sich die GroRe @ innerhalb eines ortsfesten
Volumens V, das von einer geschlossene Oberflache S eingehiillt wird, durch einen Fluss Fg von
@ durch diese Oberflache, oder durch eine Quelle oder Senke Q4 von @ in diesem Volumen
andern.

0
—f p<pdV=5€ Fq,-ds+f Qs dV (3)
ot %4 S 1’4

Der Fluss besteht aus dem konvektiven Anteil p@ v und dem diffusiven Anteil Dy . Unter dem
konvektiven Fluss wird die durch die Stromung des Tragermediums mit Geschwindigkeit v
transportierte Menge von @ verstanden. Der erste Term der rechten Seite in Gleichung (4) stellt
den Konvektionsterm dar. Beim diffusiven Fluss D4 (zweiter Term der rechten Seite) findet ein
Transport von @ ohne makroskopische Stromung des Tragermediums statt.

d
—f p(pdei; p(pv-dS+j€ D¢-dS+f Qs dV (4)
4 s s 14

Jt
Diese Gleichung stellt die Erhaltungsgleichung fir die GroRe @ in integraler Form fir ein
ortsfestes Volumen dar.

2.3.2 3D-Navier-Stokes-Gleichungen in GAsFLow

GasFLow l6st die allgemeingiiltige, gemittelte Erhaltungsgleichung (4) fir die Massen einzelner
Spezies, die innere Energie und den dreidimensionalen Impuls. Die resultierenden Gleichungen
werden nach Navier und Stokes benannt. Im Folgenden wird zusammengefasst, welche
diffusiven Flisse, Quellen und Senken dabei berlicksichtigt oder vernachlassigt werden (Travis et
al. [97]).
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a Erhaltung der Masse einer Spezies

Gleichung (4) beschreibt die Erhaltung der Masse einer Spezies A, indem ¢ durch den
Quotienten der Dichte der Spezies p, und der Gemischdichte p ersetzt wird. Dabei wird der
Massendiffusionsfluss D, der Spezies durch die Oberflache in das Stoffgemisch mit mittlerer
Dichte p mit Hilfe des Fick’schen Gesetzes ermittelt (Travis et al. [97]). K, ist der lokale
Koeffizient fiir die Diffusion der Spezies A im Stoffgemisch.

D, = —pK V(pa/p) (5)

Des Weiteren werden zeitliche Anderungen der Spezies A durch Kondensation, Verdampfung,
Ausregnen, chemische Reaktionen oder durch katalytische Rekombinatoren in der Massen-
stromquelldichte Q4 beriicksichtigt (Travis et al. [97]).

b Erhaltung der inneren Energie des Stoffgemisches

In diesem Fall stellt ¢ in Gleichung (4) die spezifische innere Energie u dar. GAsFLow beriicksich-
tigt die Energieflisse Dy durch Warmeleitung, Stoffdiffusion und die Leistung der Druckkrafte
(Travis et al. [97]).

DU =kVT + Z hADA + pv
A (6)

Warmeleitung  Stoffdiffusion  Druck

Die Warmeleitung innerhalb des Fluides wird entsprechend des Fourier’'schen Gesetzes aus der
Warmeleitfahigkeit kK und dem Temperaturgradienten berechnet. Die Enthalpien aller durch die
Oberflache diffundierenden Spezies A werden berlicksichtigt. Dazu werden die Produkte der
jeweiligen spezifischen Enthalpie h, mit dem zugehdrigen Massendiffusionsfluss D, aufsum-
miert (Travis et al. [97]).

Zur Energiequelldichte Qy tragen die Verschiebeleistung der Schwerkraft, die Volumenande-
rungsleistung durch Kondensation oder Verdampfung, die bei einer Verbrennung freiwerdende
Reaktionsenthalpie und der Warmelbergang an Strukturen bei (Travis et al. [97]). Letzterer wird
also nicht mit Hilfe eines zur Wand hin feiner werdenden Rechengitters aufgeldst, sondern
parametrisiert (vergleiche Royl et al. [76]). Im Gegensatz zu anderen CFD-Codes vernachlassigt
GAsFLow die Leistung der viskosen Schub- und Normalspannungen und die potentielle Energie.

¢ Erhaltung des Impulses

GasFlow lost  die  kompressiblen, dreidimensionalen Navier-Stokes-Gleichungen fir die
Impulserhaltung (Travis et al. [97]). Diese ergeben sich aus Gleichung (4), wenn ¢ der
Strémungsgeschwindigkeit v entspricht. Die Diffusion des Impulses D,,, erfolgt aufgrund der an
der Oberflache des Kontrollvolumens wirkenden Krafte (Ferziger und Peri¢ [31]). GAsFLow
bericksichtigt den Einfluss der Druckkrafte, der viskosen Scher- und Schubspannungen und der
Formverluste (Travis et al. [97]). Dies lasst sich in der Tensor-Schreibweise wie folgt darstellen:

17



2 Grundlagen und Stand der Technik

D,,=pl+T+F (7)

Der Tensor D, der Oberflachenkrafte ist demnach gleich der Summe aus dem Druck-Tensor pl,
dem viskosen Spannungs-Tensor T und dem Formverlust-Tensor F. I steht fiir den Einheitsten-
sor. Es werden Newton’sche Fluide angenommen.

Die Verwendung von Formverlusten ist eine Besonderheit im Vergleich zu anderen CFD-
Programmen. Dadurch, dass bei GAsFLow-Rechnungen typischerweise relativ grobe Diskretisie-
rungen verwendet werden, lasst sich die Umstromung relativ kleiner, komplexer Geometrien
nicht auflésen. Der dabei entstehende Druckverlust wird dhnlich wie in der Bernoulli-Gleichung
durch Einbezug von Formverlusten naherungsweise beriicksichtigt.

Die Impulsanderung durch das Wirken der Schwerkraft auf das Fluid wird bertcksichtigt. Auch
lassen sich weitere Impulsquellen, wie beispielsweise Ventilatoren, beriicksichtigen (Travis et al.
[97]).

d Numerische Losung

Das Rechengebiet wird in GAsFLow mit raumfesten, dreidimensionalen, strukturierten Finiten
Volumina diskretisiert. Diese haben die Form rechtwinkliger Parallelepipede. GAsFLow verwendet
ein versetztes Maschennetz, bei dem skalare Grof3en in den Zellzentren und vektorielle GroRRen
in den Mitten der Zellflachen ermittelt werden. Die diskretisierten Gleichungen werden wahrend
eines Zeitfortschrittes unter Verwendung einer vereinfachten Arbitrary-Lagrangian-Eulerian-
Methode (ALE) gelost (Travis et al. [97]).

2.3.3 Erhaltungsgleichungen der LP-Methode in MELCOR

LP-Codes verwenden relativ wenige Rechenpunkte (Kontrollvolumina), die typischerweise
jeweils ganze Raume im Sicherheitsbehalter reprasentieren. Die dreidimensional verteilten,
thermohydraulischen Parameter werden dabei auf diese wenigen Rechenpunkte konzentriert
(lumped).

Fir den Erhalt der Speziesmassen, der inneren Energie und des Impulses werden nur
eindimensionale, skalare Gleichungen geldst (Gauntt et al. [38]). Die Richtungsinformation geht
dabei verloren. Diese Gleichungen lassen sich ausgehend von Gleichung (4) ableiten, indem die
Vektoren v, Dg und dS durch die Skalare v, Dy und dS ersetzt werden

a
—f p(pdef p(pv-d5+f D¢-dS+f Qs dV (8)
at J, s s v

Im Folgenden werden die in den MEeLcor-Gleichungen verwendeten Fliisse und Quellterme sowie
die getroffenen Vereinfachungen, die durch Gauntt et al. [38] beschrieben wurden, zusammen-
gefasst und diskutiert. Auch werden die diskretisierten Gleichungen vorgestellt.
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a Erhaltung der Masse einer Spezies A

In diesem Fall entspricht ¢ in Gleichung (8) wiederum dem Quotienten der Dichte der Spezies p,
und der Gemischdichte p. Der diffusive Massenfluss einzelner Spezies wird vernachldssigt
(D4 = 0). Diese Vereinfachung ist bei der Verwendung sehr groRer Kontrollvolumina im
Sicherheitsbehalter gerechtfertigt, da der konvektive Massenfluss den diffusiven deutlich
Ubersteigt. Die Massenquelltermdichte Q4 umfasst Kondensation, Verdampfung, Ausregnen,
den Ubergang zwischen Blasen innerhalb eines Pooles und der Atmosphére, den Ubergang von
Tropfen in den Pool und auftretende chemische Reaktionen. Zudem werden benutzerdefinierte
Quellen und solche aus anderen MEeLcor-Paketen, wie dem BUR-Paket fiir Verbrennungen,
bericksichtigt (Gauntt et al. [38]).

b Erhaltung der inneren Energie

Der Parameter ¢ in Gleichung (8) steht in diesem Fall flir die spezifische innere Energie u der
jeweiligen Phase (Pool oder Atmosphare). MELCOR berticksichtigt keine diffusiven Energiefliisse
(Dy = 0), wie beispielsweise die Warmeleitung innerhalb des Fluides. Die Energiequelltermdich-
te Qy umfasst den Warmelibergang an Strukturen und zwischen der Pool- und der Atmospha-
renphase, die Enthalpie aller Massequellen, Enthalpiequellen aus anderen MeLcOR-Paketen und
benutzerdefinierte Quellen (Gauntt et al. [38]).

MEeLcor vernachldssigt die potentielle Energie im Gravitationsfeld und volumengemittelte
kinetische Energien. Zudem werden die Leistungen der Zwischenphasen-Reibungskrafte und
virtueller Krafte vernachlassigt (Brockmeier [15]).

¢ Erhaltung des Impulses

Die dreidimensionale Stromung wird in MELCOR nur durch die eindimensionale Gleichung (8) zur
Erhaltung des Impulses einer Phase entlang einer vom Benutzer definierten Stromungsrichtung
beschrieben. Dabei wird ¢ durch die skalare Stromungsgeschwindigkeit v ersetzt. Mehrdimensi-
onale Effekte, wie Querstromungen und Turbulenz, werden vernachlassigt. Gegebenenfalls
auftretende Stromungen senkrecht zu dieser Richtung werden nicht berlcksichtigt. Zudem
werden die viskosen Normal- und Schubspannungen vernachldssigt. Deshalb entspricht
Gleichung (8) in diesem Fall der eindimensionalen Euler-Gleichung in integraler Form (Gauntt et
al. [38]).

MELCOR beriicksichtigt Impulsanderungen infolge von Druckkraften und der Schwerkraft. Zudem
werden die Reibungskrafte an Wanden und Druckverluste, die bei der Umstrémung von
Hindernissen entstehen (Formverlust), sowie Impulsdnderungen durch Strémungsmaschinen
einbezogen. Im Falle einer Zweiphasenstromung berechnet MEeLcor den Impulsaustausch an der
Phasengrenzflaiche durch Verwendung eines Driftstromungsmodelles (Gauntt et al. [38]).
Darliber hinaus bericksichtigt MEeLcor jedoch keine weiteren Zweiphaseneffekte in der
Impulserhaltung (Brockmeier [15]).
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Die Stromungen innerhalb von Rdumen im Sicherheitsbehdlter kénnen dreidimensional,
turbulent und verlustbehaftet sein. In MeLcOR wird ein einzelner Raum jedoch Ublicherweise nur
durch ein Kontrollvolumen reprasentiert. Die real auftretenden Druckverluste der Stromung
lassen sich nur durch benutzerdefinierte Formverluste fiir die Stromung in die Kontrollvolumina
hinein oder aus diesen heraus berlcksichtigen.

Der Konvektionsterm in Gleichung (8) wird nur optional berechnet (Gauntt et al. [38]). Seine
Berlicksichtigung ist aus physikalischer Sicht nur sinnvoll, wenn die Punkte, an denen die
Geschwindigkeiten berechnet werden, nahe beieinander liegen (beispielsweise bei einer
Rohrstromung). Demgegeniiber reprdsentieren LP-Kontrollvolumina ganze Rdume, in denen die
Positionen der Ein- und Ausstromflaichen so weit voneinander entfernt liegen, dass die
Bericksichtigung des Konvektionstermes in der Impulsgleichung nicht sachgerecht ist. Darum
wird der Konvektionsterm in der Praxis Ublicherweise nicht verwendet und atmospharische
Strémungen werden als druckgetrieben angenommen.

d Numerische Losung

MeLcor verwendet ein Maschennetz, bei dem skalare Zustandsgroflen in den Zellmitten
(Kontrollvolumina) und vektorielle GroRen versetzt bestimmt werden (Brockmeier [15], siehe
Bild 2-2). GemaR Gauntt et al. [39] werden fiir die Kontrollvolumina nur die Hohen der Ober- und
Unterkanten vorgegeben und Angaben, wie viel Rauminhalt bis zu einer bestimmten Hohe
eingenommen wird (Hohe-Volumen-Tabelle). Die horizontale Lage eines Kontrollvolumens ist
nicht ndher spezifiziert. Die versetzten Rechenpunkte werden als sogenannte Flow-Paths
interpretiert, welche die Zellen verbinden und welchen eine Linge und Querschnittsflache
zugeordnet wird. Ortliche Differenzen werden nach dem Donor-Cell-Verfahren (Upwind-
Verfahren) gebildet (Brockmeier [15], Gauntt et al. [38]).

KV h FLj=1 KV i FLj=2
- o > o—
(Donor Cell) I

I FLj=3

Bild 2-2: Schematische Darstellung zweier Kontrollvolumina h und i, welche durch den Flow-Path j=1
verbunden werden. Durch die Flow-Paths j=2 und 3 erfolgen Strémungen in oder von Nachbarvolumina.

Die Speziesmassen und die Energien werden Uber Kontrollvolumina bilanziert. Die ortlich
diskretisierte Form der eindimensionalen Erhaltungsgleichung (8) fiir ein Kontrollvolumen i, in
das die Flow-Paths j miinden (siehe Bild 2-2), lasst sich folgendermalen schreiben (Gauntt et al.
[38]):

d(pe);
PPy, = —Z(pq))? (vS;) + Qo Vi (9)
]

Das negative Vorzeichen ergibt sich, da die in das Kontrollvolumen hinein gerichtete Geschwin-
digkeit v; ein negatives Vorzeichen hat. Die Volumenintegrale in Gleichung (8) werden durch
Produkte des jeweiligen lokalen Integranden am Rechenpunkt i ((p¢); und Qg;) und dem
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zugeordneten Rauminhalt V; ersetzt. Das Oberflachenintegral des Konvektionstermes in
Gleichung (8) wird durch eine Summe Uber alle Flow-Paths j ersetzt. Die in den Flow-Path j
einflieBende Masse mit der volumetrischen Dichte (p(p)? wird dem jeweils stromauf liegenden
Donor-Kontrollvolumen entnommen. §; steht fir die Querschnittsflache des jeweiligen Flow-
Pathes.

Die Impulserhaltung wird versetzt tber je einen Flow-Path der Ldnge L; und der Querschnittsfla-
che §; bilanziert. Dieser verbindet die Kontrollvolumina h und i. Es wird eine Strémung von h
nach i angenommen (Gauntt et al. [38]).

pf %S]Lj = —pfv;(Av)S; + Impulsquellen (10)
Das Volumenintegral auf der linken Seite von Gleichung (8) wird durch das Produkt des
Integranden mit der durchstromten Querschnittsflache S; und der Linge L; des Flow-Pathes
ersetzt. Der Integrand beschreibt die zeitliche Anderung der Impulsdichte iiber den Flow-Path.
Diese wird vereinfacht als Produkt der konstanten Dichte des stromauf liegenden Donor-
Kontrollvolumens p]‘-i und der Anderung der Geschwindigkeit v; ermittelt.

Der erste Term der rechten Seite in Gleichung (10) stellt die diskretisierte Form des optional
beriicksichtigten Konvektionstermes dar. Dieser ist stark vereinfacht und ermoglicht die
Berlicksichtigung der Geschwindigkeit hochstens eines der stromauf liegenden Flow-Paths in der
Geschwindigkeitsdifferenz Av (Gauntt et al. [38]).

2.3.4 Bewertung des LP- und des CFD-Ansatzes

a Vorteile des LP-Ansatzes

LP-Codes werden seit den spaten 1970er Jahren entwickelt und sind bei der Durchfiihrung von
Sicherheitsanalysen unentbehrlich. Sie verfligen lber ausgereifte Berechnungsmethoden und
eine groRe Validierungsbasis (IAEO [48]). lhre weltweit groRe Benutzergemeinde hat einen
weitreichenden Erfahrungsschatz aufgebaut. Die Erstellung der LP-Nodalisierung eines
Sicherheitsbehalters bedeutet deutlich weniger Aufwand, als die Erstellung eines CFD-Modelles.
LP-Codes ermoglichen es, die Wasserstoffverteilung schnell abzuschatzen (Breitung et al. [13]).
Ein System autokatalytischer Rekombinatoren kann nach Ansicht der deutschen Reaktorsicher-
heitskommission (RSK [79]) aufbauend auf LP-Rechnungen ausgelegt werden. Da LP-Codes sehr
schnell rechnen, sind sie fir den Einsatz im Rahmen von PSA 2, fir Parameterstudien und
Unsicherheitsanalysen geeignet (Allelein et al. [2], IAEO [48]). Aufgrund dieser Vorteile werden
zur Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehdlter hauptsachlich LP-Codes benutzt
(Allelein et al. [2]).

b Nachteile der LP-Methode

LP-Codes haben jedoch auch erhebliche Nachteile. Wie in Kapitel 2.3.3 gezeigt, |I6sen MELCOR und
auch andere LP-Codes die Erhaltungsgleichungen nur stark vereinfacht und auf einem sehr
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groben Rechengitter. Stromungsrichtungen sind durch die benutzerdefinierten Verbindungen
von Rechenpunkten (Flow-Paths) vorgegeben. Im LP-Ansatz wird die dreidimensionale
Impulserhaltung nicht bericksichtigt. Die Konvektion des Impulses wird Ublicherweise aufgrund
des sehr groben Rechengitters vernachlassigt. Flir Sonderfille, bei denen die Erhaltung des
Impulses Uber einen Raum hinweg bedeutend ist, steht in MELCOR nur eine stark vereinfachte
mathematische Behandlung des Konvektionstermes in der Impulserhaltungsgleichung zur
Verfligung. Verluste, aufgrund der Viskositdt des Fluides und der Turbulenz von Strémungen,
werden nur integral als Formverlust berlcksichtigt. Aufgrund dieser Vereinfachungen ist die LP-
Modellierung im Grunde nur zur Berechnung druckgetriebener Stromungen geeignet (Breitung
et al. [13]). Einige Phdnomene, wie beispielsweise ein richtungsbehafteter, auftriebsgetriebener
Freistrahl, konnen bei Verwendung einer geschickten Nodalisierung dennoch ndherungsweise
erfasst werden (Allelein et al. [2]).

Die Eigenschaften der Stromung innerhalb eines Raumes werden auf nulldimensionale
Rechenpunkte konzentriert. Die Stromungsparameter an diesen Punkten stellen demnach
Mittelwerte fir die gesamten Rdume dar, die durch diese Punkte reprasentiert werden (IAEO
[48], Royl et al. [73]). Diese Vorgehensweise ist eigentlich nur fliir nahezu homogene Fluideigen-
schaften zuldssig (Royl et al. [73]). Lokale Anderungen der Fluideigenschaften hingegen lassen
sich hiermit nicht erfassen.

In der Sicherheitsbehdlteratmosphare treten jedoch zeitweise Inhomogenitaten und lokale
Anreicherungen von Wasserstoff auf, die in LP-Rechnungen nicht erfasst werden (Royl et al. [74],
NEA [66]). Stattdessen wird das Gasgemisch rechnerisch kiinstlich vermischt (Wolf und Valencia
[105]). Dies stellt bei der Abschatzung des Risikos durch Wasserstoff im Sicherheitsbehilter ein
ernsthaftes Problem dar (IAEO [48], NEA [66]). Beispielsweise weisen die, von LP-Codes im
Rahmen des ISP-29 berechneten, Gaskonzentrationen, die im Storfall sicherheitsrelevant wéren,
erhebliche Abweichungen zu den Messwerten auf (NEA [65]). Diese Abweichungen kdnnen auch
zu einer Uber- oder Unterschitzung der Rekombinationsrate von Rekombinatoren fiihren (IAEO
[48]).

Die Wasserstoffverteilung wurde von Royl et al. [71] fiir postulierte, schwere Storfalle in den
DWR Biblis A und Neckarwestheim 2 mit GAsFLow bestimmt und mit Ergebnissen des LP-Codes
Wavco verglichen. Dabei stellte sich heraus, dass ein wasserstoffreicher Freistrahl im
Dombereich und eine damit einhergehende heterogene Temperaturverteilung an der
Stahlschale im LP-Code nicht aufgelost wurden. Ferner wurden bei der Analyse des KKW
Neckarwestheim 2 durch Royl et al. [71] und bei den Untersuchungen von Dimmelmeier et al.
[24] fur den EPR mit GasFLow lokal ziindfahige Gemische festgestellt, die in den LP-Rechnungen
nicht auftraten. Dementsprechend ist eine von LP-Codes ermittelte, grobe Gasverteilung nach
IAEO [48] und NEA [65], [66] nicht als Anfangsbedingung fiir eine nachgeschaltete Verbren-
nungssimulation geeignet. Zudem koénnen nach Einschatzung von Royl et al. [74] Ergebnisse der
Wasserstoffverteilung aus LP-Simulationen zu optimistisch hinsichtlich des Gefahrenpotentiales
sein.

Die Turbulenz von Stromungen wird nicht miteinbezogen (Sehgal [83]). Aufgrund der
Vernachldssigung der Viskositat des Fluides lassen sich Scherschichten und die Mitnahme von
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Umgebungsluft durch Freistrahlen mit LP-Codes nicht berechnen. Des Weiteren kdnnen die
lokalen Stromungsgeschwindigkeiten an Wanden, die den Warmelbergang bestimmen, nur
unzureichend berechnet werden (IAEO [48] und NEA [66]).

Die Rechenergebnisse von LP-Codes sind stark benutzerabhangig (Allelein et al. [2], IAEO [48],
Royl et al. [73], Szabd et al. [92]). Zum einen hat der Anwender bei der Erstellung der
Nodalisierung, das heilt die Unterteilung des Sicherheitsbehalters in Kontrollvolumina und Flow-
Paths, viele Freiheiten. Der Benutzer muss die auftretenden Stromungspfade bereits im
Vorhinein kennen und diese durch die Nodalisierung ermdglichen (Koch und Burkhardt [55]).
Diese Tatsache ist mitverantwortlich fiir den mafigeblichen Einfluss der gewahlten Nodalisierung
auf das Resultat (Royl et al. [73]). Beispielsweise lieRen sich Abweichungen zwischen LP-
Ergebnissen und experimentellen Daten teilweise auf ungeeignete Nodalisierungen zuriickfiih-
ren (IAEO [48]). AuRerdem flhrt auch eine Verfeinerung der Nodalisierung nicht zwangslaufig zu
einer Verbesserung der Resultate.

Neben der Nodalisierung beinhaltet auch die Verwendung von Formverlustbeiwerten fir Flow-
Paths ein hohes Mal} an Unsicherheit (Bradley und Robertson [11]). In LP-Codes werden allein
durch Formverlustbeiwerte der Einfluss der durchstromten Geometrie und der gesamte
Druckverlust der Stromung innerhalb einzelner Rdume inklusive der Turbulenz bericksichtigt
(vergleiche Sehgal [83]). Aus diesem Grund erscheinen die verfiigbaren tabellierten Formverlust-
koeffizienten fiir Rohr-Geometrien fir die LP-Berechnung im Sicherheitsbehalter als ungeeignet.
Fir diese Anwendung wurden jedoch bisher nur sehr wenige Erfahrungswerte und keine
allgemeingiltigen Regeln veroffentlicht. Deswegen ist deren Bestimmung stark von der
Erfahrung des Anwenders abhangig.

Obwohl LP-Nodalisierungen stark benutzerabhangig sind, sind die Richtlinien zu deren Erstellung
unzureichend und sollten verbessert werden (Allelein et al. [2], Kotchourko et al. [56], NEA [66]).
Kapitel 2.4.2 fasst die in der Literatur verfigbaren Vorschlage zur Verbesserung von LP-
Nodalisierungen zusammen.

Bei der Erstellung der LP-Nodalisierung muissen zahlreiche Annahmen lber die im Sicherheitsbe-
halter auftretenden Stréomungen getroffen werden. Mittlerweile hat sich die Auffassung
durchgesetzt, dass diese Annahmen und die erzielten Ergebnisse durch CFD-Rechnungen
verifiziert werden miissen (Duspiva [26], Mahaffy et al. [59]). Beispielsweise war nach der
Auslegung des Rekombinator-Konzeptes in deutschen DWR mit LP-Simulationen eine
Uberpriifung der Ergebnisse mit CFD-Codes notwendig (RSK [79]). Wie bereits erwdhnt, werden
in der Praxis LP- und CFD-Codes haufig kombiniert eingesetzt.

¢ Vorteile der CFD-Methode

Zur Einschatzung des Verbrennungspotentiales sind dreidimensionale Analysen der lokalen
Wasserstoffverteilung und Konzentrationsgradienten notwendig (Breitung et al. [13], IAEO [48]).
Wie in Kapitel 2.3.2 gezeigt, |6sen Codes wie GAsFLow die dreidimensionalen Navier-Stokes-
Gleichungen. Diese Codes beschreiben, bei hinreichend feiner Diskretisierung, Stromungspha-
nomene, die mit LP-Codes vernachladssigt werden (IAEO [48]). Unter anderem werden die
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dreidimensionale Impulskonvektion zwischen Rechenzellen und die Viskositat des Fluides
bericksichtigt (siehe Kapitel 2.3.2). Diese Codes sind also in der Lage heterogene Gas- und
Temperaturverteilungen zu berechnen (IAEO [48], NEA [66]), welche fir die Kondensation und
die Effektivitdt autokatalytischer Rekombinatoren bedeutend sind (Breitung et al. [13]). Der
Einfluss der komplexen Geometrie des Sicherheitsbehalters auf die Stromung sowie der
Warmedlbergang an den Wandflachen werden verglichen mit LP-Codes relativ detailliert erfasst
(NEA [66], Travis et al. [97]).

CFD-Codes ermitteln die Kondensationsraten an den Wanden des Sicherheitsbehalters mit
Wandfunktionen unter Berlicksichtigung der lokalen wandnahen Wasserdampfkonzentrationen.
Zudem werden sowohl der konvektive wie auch der diffusive Fluss von Wasserdampf zu den
wandnahen Zellen berechnet. Auf diese Weise lassen sich die Kondensationsraten genauer
bestimmen. Da diese den Druck im Sicherheitsbehalter malRgeblich beeinflussen, sind CFD-Codes
in der Lage den Druckverlauf realistisch vorherzusagen. Beispielsweise sind die Drlicke, die
GasFLow im Rahmen des ISP-47 (Allelein et al. [2]) fir die Experimente in den Anlagen TOSQUAN,
MisTRA und THAI ermittelte, in guter Ubereinstimmung mit den gemessenen Driicken.

Entsprechend lassen sich mit CFD-Codes die primaren und sekundaren Stromungspfade im
Sicherheitsbehalter sowie Gegenstromungen durch die Verbindungsstellen von Rdumen
erfassen. Demgegenilber wird bei der druckgetriebenen Strémung durch Flow-Paths in LP-
Rechnungen immer nur eine Stromungsrichtung beriicksichtigt (IAEO [48], NEA [66]). CFD-Codes
wie GAsFLow wurden anhand von Experimenten fiir die im Sicherheitsbehalter auftretenden
thermohydraulischen Phdnomene validiert und eignen sich darum fiir die Uberpriifung von LP-
Nodalisierungen und LP—Rechenergebnissen (Royl et al. [74]).

d Nachteile der CFD-Methode

Um die Erhaltungsgleichungen stabil |6sen zu kénnen, bendtigen CFD-Codes eine hinreichend
feine Diskretisierung (IAEO [48]). Die feine Diskretisierungen und die langen Problemzeiten von
mehreren Stunden fiihren zu sehr langen Rechenzeiten (IAEO [48], NEA [66]) und zur
Notwendigkeit geeignete Computersysteme einzusetzen (IAEO [48]). So wurden beispielsweise
flr Analysen mit GAsFLow in der Vergangenheit Vektorrechner verwendet. Mit parallelisierten
CFD-Codes lassen sich heutzutage Rechnungen auf Personalcomputern innerhalb moderater
Rechenzeiten durchfiihren.

Die Erstellung eines dreidimensionalen Rechennetzes eines Sicherheitsbehélters ist sehr
aufwendig (IAEO [48]). Zudem muss die Netzunabhangigkeit der Rechenergebnisse nachgewie-
sen werden (IAEO [48], NEA [66]). Nach Royl et al. [71] ist dies ist jedoch fiir das groRe
Rechengebiet des Sicherheitsbehalters nicht vollstandig durchfiihrbar. Jedoch besteht fir
GAsFLow-Rechennetze mit einem mittleren Zellvolumen von circa 1 m® eine weitgehende
Netzunabhéangigkeit (vergleiche Kapitel 2.5). Eine deutliche Verfeinerung der Diskretisierung des
Rechengebietes an Wanden zur genaueren Auflésung des dortigen Masse- und Energieaustau-
sches wiirde die Rechenzeiten stark erhohen. Stattdessen wird mit Wandfunktionen gearbeitet
(IAEO [48], NEA [66], Royl et al. [76]). Deren Verwendung erhoht jedoch laut genannter Autoren
die Netzabhangigkeit des Rechenergebnisses. Die IAEO [48] und die NEA [66] bemangeln
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auBerdem die begrenzte Validierung der Turbulenzmodelle und der Wandfunktionen fir die
Anwendung im Sicherheitsbehalter.

In Anbetracht der langen Rechenzeiten ist der Einsatz der CFD fiir Sensitivitdtsanalysen, bei
denen viele Rechnungen durchgefiihrt werden missen, nur sehr eingeschrankt moglich (IAEO
[48], NEA [66]). Deshalb werden CFD-Codes bei Sicherheitsanalysen bisher nur erganzend zu LP-
Codes fiir ausgewahlte Problemfalle eingesetzt (IAEO [48]).

2.3.5 Schlussfolgerungen aus dem Vergleich

Der LP-Ansatz eignet sich aufgrund der geringen Rechenzeiten fiir integrale Storfallanalysen und
Sensitivitatsanalysen, bei denen zahlreiche Szenarien und Parametersatze untersucht werden.
Die dreidimensionale, lokale Verteilung von Wasserstoff lasst sich jedoch nur mit dem CFD-
Ansatz hinreichend genau berechnen. Demnach missen fiir die Risikoabschatzung potentieller
Wasserstoffverbrennungen CFD-Rechenergebnisse vorliegen. Bei Sicherheitsanalysen ist also
eine Kombination beider Methoden notwendig.

Der Druck im Sicherheitsbehalter wird neben der Ausstromung durch das Leck auch wesentlich
von der Kondensation des Wasserdampfes an den Wanden bestimmt. CFD-Codes berechnen den
Kondensationsprozess unter Berlicksichtigung der auftretenden Strémungsphianomene und der
lokalen wandnahen Wasserdampfkonzentrationen. Aus diesen Grinden kann GAsFLOW
experimentell ermittelte Driickverlaufe genauer nachvollziehen. Durch eine Kopplung von
MeLcor und GasFLow kann die Rickwirkung des realitdtsnaheren GAsFLow-Druckes im
Sicherheitsbehalter auf die MeLcorR-Rechnung des Primarkreises berlicksichtigt werden.

2.4 LP-Nodalisierung von Sicherheitsbehdltern

Dieses Kapitel beinhaltet Informationen und Beispiele zur Erstellung der LP-Nodalisierung eines
Sicherheitsbehalters. Grundsatzlich sind die Anzahl, die Position und die GroRRe der Kontrollvo-
lumina und der sie verbindenden Flow-Paths frei wahlbar. Im Folgenden wird der tbliche Aufbau
von Nodalisierungen fiir Integralrechnungen vorgestellt. Im Anschluss werden MalRnahmen und
Beispiele fir detailliertere Nodalisierungen gezeigt. Das Kapitel schlieBt mit einer Zusammenfas-
sung der Erfahrungswerte zur Benutzung von Formverlustkoeffizienten ab.

2.4.1 Typische Nodalisierung fiir Integralrechnungen

LP-Nodalisierungen fiir Integralrechnungen beinhalten 20 bis 40 Rechenpunkte. Diese
reprasentieren im Normalfall jeweils einen Raum im Sicherheitsbehédlter. Mehrere kleinere
Raume konnen auf einen Rechenpunkt konzentriert oder gréBeren Raumen zugeordnet werden
(Robertson [11], Sonnenkalb [88]). Zur Simulation des Nupec-Test-Sicherheitsbehéalters mit
MELcor wurde von Gaunt et al. [40] eine Nodalisierung mit 34 Punkten verwendet. Die MELCOR-
Nodalisierung des Sicherheitsbehalters des AP1000-Reaktors von Tills et al. [95] weist 22 Punkte
auf. Das MEeLcor-Modell des Konvoi-Sicherheitsbehélters von Sonnenkalb [89] besteht aus 21
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Punkten. Diese wurden symmetrisch zu einer gedachten, vertikalen Ebene angeordnet, um
grofle Konvektionsstromungen aufzulésen. Der Ringraum wird mit drei weiteren Punkten
modelliert. Die MEeLcor-Nodalisierung im Rahmen der PSA fiir den Schwerwasser-Reaktor
Atucha 2 umfasst 33 Punkte (Kontrollvolumina), 90 Flow-Paths und 480 Warmestrukturen
(Bonelli et al. [10]). Der Ringraum wird mit weiteren 50 Kontrollvolumina und 110 Flow-Paths
erfasst (Steinroétter und Sonnenkalb [90]).

2.4.2 MalBnahmen und Beispiele fiir detailliertere LP-Nodalisierung

Zur Berechnung der Sicherheitsbehalterthermohydraulik, die sich im Verlauf eines Storfalles mit
Kahlmittelverlust ergibt, ist eine addquate LP-Nodalisierung des Rechengebietes nétig. Dazu
wurden bei der Berechnung der Versuche in der THAI-Anlage (Kanzleiter et al. [52]) viele
Erfahrungen gesammelt und drei Methoden entwickelt. Diese werden im Folgenden vorgestellt
und in Kapitel 3.1.3 zur Verfeinerung einer Sicherheitsbehalter-Nodalisierung angewendet.

a Feine Nodalisierung in vertikaler Richtung

Das Rechengebiet sollte in Regionen des Sicherheitsbehalters, in denen erfahrungsgemald
vertikale Konzentrations- oder Temperaturgradienten vorliegen, in vertikaler Richtung in
hinreichend viele Rechenpunkte (Ebenen) unterteilt sein (Allelein et al. [2], Burkhardt et al. [17],
Burkhardt und Koch [18], Duspiva [26], IAEO [48], Schwarz et al. [81]). Die vertikale Verfeinerung
ermoglicht es, Gradienten und Schichtungen aufzulésen, anstatt diese kinstlich zu vermischen,
wie es bei einer groben Nodalisierung erfolgt (Burkhardt et al. [17], Koch und Burkhardt [55]).
Auf diese Weise werden bessere Ubereinstimmungen der Berechnungsergebnisse mit
experimentellen Ergebnissen erzielt (Burkhardt et al. [17], Duspiva [26], Schwarz et al. [81]).

b Verfeinerung innerhalb horizontaler Ebenen:

Die Definition mehrerer Kontrollvolumina in einer horizontalen Ebene des Sicherheitsbehalters
wird als horizontale Verfeinerung bezeichnet. Diese ermdglicht eine genauere Auflésung der
Gaskonzentrationen und anderer thermohydraulischer Parameter innerhalb einer Ebene. Da in
den THAI-Versuchen innerhalb einer Ebene keine signifikanten Abweichungen der Parameter
auftraten, lieferten horizontale Verfeinerungen keine bedeutenden zusatzlichen Informationen
(Burkhardt et al. [17], Burkhardt und Koch [18], [55], Schwarz et al. [81]). Demgegeniiber kbnnen
im Sicherheitsbehalter jedoch Temperatur- und Konzentrationsgradienten innerhalb einer
horizontalen Ebene vorliegen. Diese kdnnen bedeutenden Einfluss auf den Warmeibergang und
die Kondensation an Wanden haben und somit eine horizontale Verfeinerung nétig machen
(Breitung et al. [13], IAEO [48]).

¢ Aufwartsstromungen

LP-Nodalisierungen miissen die Stromungspfade innerhalb des Sicherheitsbehélters abbilden
(Koch und Burkhardt [55]). Dort konnen auftriebsdominierte Stromungen auftreten, wie
beispielsweise Freistrahlen im Kuppelbereich oberhalb der Berstscheiben der Dampferzeuger-
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tirme. Diese sind jedoch infolge der fehlenden Richtungsinformation in der Impulsgleichung
nicht modellierbar (Allelein et al. [2]). Mit Hilfe spezieller Strahlzonen, die aus zusatzlichen
Kontrollvolumina und Flow-Paths bestehen, lassen sich Freistrahlen dennoch naherungsweise
bericksichtigen (Allelein et al. [2], Burkhardt et al. [17], Burkhardt und Koch [18], [55], Duspiva
[28], Glaeser [43], Schwarz et al. [81]). Die Mithahme von umgebendem Gas durch den Freistrahl
lasst sich aufgrund der Vernachldssigung der Viskositat in den LP-Erhaltungsgleichungen nicht
berechnen. Stattdessen wird die Gasmitnahme von Burkhardt et al. [17] durch ein Geblase
erzwungen. Die Mitnahmeraten werden hierbei mit einer eigens entwickelten Korrelation

ermittelt.
d Beispiele

Beispielhafte Nodalisierungen der THAI-Anlage, bei denen diese Methoden angewendet werden
konnen, finden sich in Duspiva [26] und Fischer [33]. Zur Berechnung der Wasserstoffverteilung
im Sicherheitsbehalter des VVER1000-Reaktors mit dem LP-Code KupoL-M erstellten Altbregen et
al. [4] eine relativ grobe Nodalisierung, bestehend aus 55 Rechenpunkten. Duspiva [27]
entwickelte die MeLcor-Nodalisierung des VVER-1000/320-Reaktorsicherheitsbehalters weiter.
Dieses Modell besteht aus insgesamt 138 Punkten. Die Nodalisierung des Kuppelbereiches
erfolgte analog zu der des THAI-Behalters [26] mit 66 Punkten. Bei der Nodalisierung des AP1000-
Reaktorsicherheitsbehalters fiir Cocosys-Rechnungen verwendeten Broxtermann und Allelein
[16] Strahlzonen und eine feine vertikale Nodalisierung im Kuppelbereich. Band et al. [8]
erstellten eine sehr detaillierte Cocosys-Nodalisierung fiir den Konvoi-Sicherheitsbehalter mit
277 Punkten, zehn Ebenen im Kuppelbereich und Strahlzonen oberhalb der Dampferzeugertiir-
me. Zusatzliche 54 Punkte reprasentierten hier den Ringraum.

Die Verfeinerung einer LP-Nodalisierung ist sehr aufwendig. Denn zur Definition der zusatzlichen
Kontrollvolumina, Flow-Paths und Warmestrukturen stehen keine automatisierten Programme,
dhnlich solchen zur Gitterzeugung fiir CFD-Codes, zur Verfligung. Die in diesem Abschnitt
vorgestellten verfeinerten LP-Nodalisierungen stellen deshalb Kompromisse zwischen dem
Arbeitsaufwand und der Genauigkeit der Rechenergebnisse dar. Die Anzahl einiger Hundert
Kontrollvolumina stellt bislang eine Obergrenze fiir die Verfeinerung dar.

2.4.3 Formverlustkoeffizienten

Die im Falle eines KuhlImittelverlustes auftretenden komplexen Stromungen innerhalb der
Rdaume eines Sicherheitsbehalters lassen sich in LP-Rechnungen nicht auflésen. Der auftretende
Druckverlust lasst sich nur integral mit Hilfe des Formverlustes fir die zu- und abstrémenden
Flow-Paths erfassen. Zu diesem Zweck wird fir jeden Flow-Path ein Formverlustkoeffizient
festgelegt, der rechnerisch einen Druckverlust herbeifiihrt. Zu dieser Vorgehensweise sind
jedoch nur sehr wenige Erfahrungen oder Regeln 6ffentlich zuganglich.

Einen ersten Anhaltspunkt fir die Wahl der Formverlustkoeffizienten bieten tabellierte Werte
fir reale Geometrien, beispielsweise von Idelchik [49]. Diese Werte sind jedoch deutlich kleiner
als der einheitliche Wert von vier, der bei MeLcor-Nodalisierungen von Sicherheitsbehéltern der
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Bauart Konvoi verwendet wird. Dort werden die Querschnittsflichen von Flow-Paths zudem
kinstlich auf einen Maximalwert von 20 m? begrenzt. Auf diese Weise kann die meist
lberschatzte Homogenisierung verringert werden. In den Rechnungen zum ISP-29 [65] im
Sicherheitsbehalter des Heildampfreaktors wurden haufig Formverlustkoeffizienten grofRer als
eins verwendet. Durch die lokale Verwendung sehr hoher Werte bis zu 15 oder 20 oder einer
Begrenzung der maximalen Querschnittsfliche von Flow-Paths konnten verbesserte Uberein-
stimmung mit den Messwerten erzielt werden.

In der Cocosys-Nodalisierung der THAI-Anlage werden laut Glaeser [43] fiktive Formverlustkoeffi-
zienten zwischen 0,3 und 2,8 verwendet. Fiir einen Codevergleich in einem generischen
Sicherheitsbehalter (Allelein et al. [3]) wurden Formverlustkoeffizienten zwischen 1 und 5
festgelegt. In Kapitel 3.3 werden die Erfahrungen zu Formverlusten, die im Rahmen dieser Arbeit
bei MELCOR-Rechnungen gewonnen wurden, zusammengefasst.

2.5 CFD-Diskretisierung in GASFLOW

Dieses Kapitel gibt grundlegende Informationen zum Aufbau von GAsFLow-3D-Diskretisierungen
von DWR-Sicherheitsbehaltern. AuBerdem wird der Umgang mit der Ausstromung aus dem Leck
in GAsFLow erldutert. Diese ist fir die im Rahmen der vorliegenden Arbeit durchgefiihrten
GAsFLow-Rechnungen und fiir die Kopplung des Codes mit MELCOR relevant.

GasrLow diskretisiert die Geometrie des Sicherheitsbehdlters mit einem kartesischen oder
zylindrischen strukturierten Maschennetz. Dieses Rechenmodell beinhaltet Fluidzellen fir
durchstromte Raumbereiche und Zellen, die die Wandstrukturen und groBere Einbauten
reprasentieren. Das mittlere Zellvolumen betragt typischerweise etwa 1 m*. Diese Auflésung ist
entsprechend den Erfahrungen aus vergangenen Storfallanalysen mit GAsFLow angemessen, um
die auftretenden Stromungsphdanomene zu beschreiben. Als Beispiele zu nennen sind die
Analysen fir die DWR Neckarwestheim 2 (Benz und Band [9], Royl et al. [73]) und Biblis A (Royl
et al. [74]) sowie fir den EPR (Royl et al. [74]). Diese Rechenmodelle weisen jeweils zwischen
100 000 und 200 000 Rechenzellen auf. Studien zum Einfluss der NetzgroRe auf das Rechener-
gebnis ergaben eine weitgehende Netzunabhangigkeit flr mittlere Zellvolumina im Bereich von
1 m3 (Royl et al. [71]).

Die Ausstromung aus dem Leck wird in GasFLow durch die Vorgabe eines Quelltermes
(Massenstrom, Temperatur, Gemischanteile) realisiert. Dieser wird aus einer Datentabelle
eingelesen. Der Quellterm wird flir eine Quellzelle vorgeschrieben, welche das Leck reprasen-
tiert, aus dem in das Rechengebiet eingestromt wird. Die Querschnittsfliche des Leckes ist
deutlich kleiner als die Zellflachen von typischerweise etwa 1 m?2. Deshalb kann der Impuls des
Quellstrahles in der GasrLow-Rechnung nicht vollstandig erhalten bleiben. Bei der Ausstromung
des heilen Quellgases aus dem Leck dominieren jedoch die Auftriebskrafte gegeniiber den
Tragheitskraften. Aus diesem Grund hatte die Vereinfachung bei der Simulation von Experimen-
ten durch Royl et al. [76], [77] keine signifikanten Auswirkungen auf die berechneten
Gasverteilungen ergeben.
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Bei der Ausstromung des Uberhitzten Kiihlwassers aus dem Primarkreis in den Sicherheitsbehal-
ter kommt es durch die Entspannung auf den dortigen Druck zu einer Verdampfung. Daraufhin
andern sich Wasser- und Dampfanteile des Gemisches. GasFLow verflgt tUber ein Modell, um
diesen Vorgang unter der Annahme konstanter innerer Energie zu berechnen. Dieses Modell
wird fir die Quellzelle aufgerufen, so dass der expandierte Quellterm als Randbedingung
vorgegeben wird. Der Wert des Druckes, auf den expandiert wird, entspricht dem Druck einer
Zelle des Rechengebietes, welche der Benutzer auswahlt. Dort steht allerdings nur der absolute
Druck zur Verfligung. Demgegenuber ist fiir die Entspannung der statische Druck ausschlagge-
bend. Deswegen muss der Benutzer eine Zelle mit niedriger Geschwindigkeit in einiger
Entfernung von der Quellzelle auswahlen, in der der absolute Druck ndherungsweise dem
statischen Druck entspricht.

2.6 Stand der Technik der Code-Kopplung

Die Kopplung von Codes dient der Berechnung komplexer Systeme mit mehreren, wechselwir-
kenden Komponenten oder physikalischen Phdnomenen (Multi Physics), die in unterschiedlichen
GroRenordnungen ablaufen kdnnen (Multi Scale). Dabei tauschen die Codes Randbedingungen
aus. Gegenuber der Verwendung von Einzelcodes lassen sich auf diese Weise die Moglichkeiten
der Modellierung erweitern (Avramova und Ivanov [6]). Es gibt verschiedene Arten von Code-
Kopplungen, die sich auf mehreren Ebenen voneinander unterscheiden kdnnen.

Nach Grgic und Kozlowski [45] lassen sich auf der Ebene der Codes die folgenden drei

Kopplungsarten unterscheiden: Externe Iterationen von Einzelrechnungen verschiedener Codes

fihren zur Anndherung an die Losung unter hohem Zeitaufwand. Dabei werden die vollstandi-
gen, tabellierten Randbedingungen des gesamten Problems zwischen den Codes Ubergeben.
Demgegenliber werden die Randbedingungen bei der Kopplung separater Codes wahrend der

Laufzeit ausgetauscht (Grgic und Kozlowski [45], lvanov und Avramova [50]). Dabei kommt
haufig eine Software zum Nachrichtenaustausch zum Einsatz. Auf diese Weise ldsst sich das
Problem gleichzeitig und mit konsistenten Randbedingungen berechnen. Die Kopplung macht
vergleichsweise wenige Anderungen im Inneren der Codes nétig. Jedoch miissen Kopplungs-
schnittstellen und eine Erweiterung des Zeitschritt-Algorithmus eingefligt werden. Die dritte
Kopplungsart ist die Integration eines oder mehrerer Codes in den anderen Code. Diese macht
wesentliche Anderungen an beiden Codes nétig und ist darum sehr aufwendig.

Laut Ivanov und Avramova [50] unterscheidet man auf der Ebene der Modellierung zwei

verschiedene Arten der Kopplung. Bei der externen Kopplung wird das Modell eines Codes durch

die Randbedingungen aus dem anderen ersetzt. In dieser Arbeit ersetzt das GasrLow-Modell des
Sicherheitsbehalters beispielsweise die MeLcor-Nodalisierung. Bei der externen Kopplung
werden relativ wenige Randbedingungen zwischen Codes Uibergeben und es ist nur eine kleine
Anzahl von Anderungen an den Codes erforderlich. Jedoch kénnen numerische Instabilititen
auftreten. Demgegeniber wird bei der internen Kopplung die Modellierung eines Codes eng mit

der des anderen verknlpft. Denkbar ware beispielsweise, MeLcOR-Kontrollvolumina zusatzlich
durch je einen 3D Block von GasFLow-Zellen zu berechnen. Dazu sind jedoch nach Ivanov und
Avramova [50] groRe Datenmengen auszutauschen. Zudem sind groRe Anderungen an beiden
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Codes erforderlich. Aus diesen Griinden ist eine interne Kopplung sehr aufwendig. Sie verspricht
aber eine hohe Genauigkeit und Direktheit des gekoppelten Systems.

Die Numerik einer Kopplung kann nach Ivanov und Avramova [50] explizit, semi-implizit oder

implizit sein. Bei expliziter Kopplung werden die Randbedingungen, die vom ersten Code

wahrend eines Kopplungs-Zeitschrittes berechnet werden, dem zweiten Code erst fiir den darauf
folgenden Zeitschritt zur Verfligung gestellt und bleiben bis dahin im Empfangercode konstant.
Es kdnnen numerische Instabilitaten auftreten. Unter einem semi-impliziten Schema lasst sich
ein System von diskretisierten Gleichungen, das zum Teil implizit in der Zeit ist, verstehen (NEA
[67]). GemaR Ivanov und Avramova [50] werden bei semi-impliziter Kopplung teilweise wahrend
des Zeitfortschrittes die aktuellen Randbedingungen verwendet. An den Verbindungsstellen
zwischen den Codes werden die Parameter des jeweils anderen Codes in den impliziten
Gleichungen verwendet. Der Entwicklungsaufwand fir eine semi-implizite Kopplung ist deutlich
hoher als fiir eine explizite, dabei jedoch niedriger als fiir eine voll-implizite Kopplung.

Die Codes missen wahrend einer gekoppelten Rechnung synchronisiert werden (lvanov und
Avramova [50]). Weaver et al. [103] unterscheiden die synchrone und asynchrone Kopplung. Bei
der synchronen Kopplung erhélt das System einen gemeinsamen Zeitschritt. Dieser entspricht

Ublicherweise dem Zeitschritt des Codes, der momentan den kleinsten Zeitschritt erfordert. Bei
der asynchronen Kopplung verwenden die Codes ihre eigenen Zeitschritte und tauschen Daten

zu Zeitpunkten aus, die beiden gemeinsam sind.

Zwischen Kopplungen mit expliziter Numerik lassen sich ferner die parallele und die sequentielle
Methode unterschieden (Weaver [100]). Bei der explizit parallelen Kopplung rechnen beide

Codes zwischen zwei Kopplungszeitpunkten gleichzeitig und voneinander unabhangig. Zu den
Kopplungszeitpunkten tauschen die Codes ihre Randbedingungen aus. Demgegeniiber rechnet
im Falle einer explizit sequentiellen Kopplung der filhrende Code voraus, wobei die Randbedin-

gungen aus dem folgenden Code konstant bleiben. Nach dem Erreichen des nachsten
Kopplungszeitpunktes rechnet der folgende Code unter Verwendung der Randbedingungen aus
dem fiihrenden Code. Deren zeitliche Entwicklung ist aufgrund der Vorausrechnung bis zum
nachsten Kopplungszeitpunkt bekannt.

Fir die Kommunikation zwischen Codes wahrend ihrer Laufzeit kommen haufig Softwaresysteme
zum Nachrichtenaustausch zwischen Prozessen zum Einsatz (beispielsweise NEA [67], Smith et
al. [85], Solis et al. [86], Weaver et al. [103]). Diese Systeme wurden eigentlich zur parallelen
Abarbeitung von Rechnungen in Computernetzwerken entwickelt. Sie stellen fertige Routinen
fir die Kommunikation zwischen Prozessen zur Verfliigung. Die Kopplung von Codes wird durch
ihre Verwendung vereinfacht, da die Kommunikationsroutinen fir die Codes nicht neu
programmiert werden missen. Gangig sind das Parallel Virtual Machine (PVM) Nachrichtenaus-
tausch-Protokoll (Geist et al. [41]) oder dessen Nachfolger, der Message Passing Interface (MPI)
Standard [62].
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2.7 Kopplung von Codes fiir Primarsystem und Sicherheitsbehilter

In diesem Kapitel werden existierende Kopplungen von Codes zur Simulation des Primarkreises
mit solchen fir den Sicherheitsbehalter vorgestellt. Diese haben den Zweck, die Wechselwirkung
zwischen dem Primarkreis und dem Sicherheitsbehélter im Falle eines Storfalles mit KihIimittel-
verlust zu simulieren. Die jeweils verwendete Kopplungsmethode wird gemal der in Kapitel 2.6
vorgestellten Kategorien klassifiziert, sofern in der Literatur die nétigen Informationen verfligbar
sind. Alle hier angegebenen Kopplungen lassen sich als extern charakterisieren, da die
Rechengebiete der einzelnen Codes sich nicht Giberschneiden und Randbedingungen stattdessen
nur an wenigen Kontaktpunkten, wie dem Leck, Gbergeben werden. AulRerdem bleiben in die
Einzelcodes bei allen hier gezeigten Kopplungen separat bestehen.

Systemcodes wie RELAPS, die den Zustand des Kernes und des Reaktorkiihlsystems beschreiben,
verfligen (blicherweise nicht tGiber Modelle zur Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheits-
behalter und anderer dort auftretender Phanomene. Deshalb besteht zur Berechnung von
Kahlmittelverluststorfallen mit Systemcodes der Bedarf einer Kopplung mit Codes, welche die
Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter darstellen konnen. Auf diese Weise lassen sich
realistischere Ergebnisse als bei externen Iterationen mit beiden Codes erzielen.

Der Systemcode ReLAP5/MobD3 wurde mit dem Code CoONTAIN 1.1 zur Berechnung der Thermohyd-
raulik im Sicherheitsbehalter gekoppelt (Martin [60]). An der Stelle des Leckes werden die
Massen- und Enthalpiestréme von ReLAP5 an CONTAIN Ubergeben. Der Druck und die Temperatur
im Sicherheitsbehdlter werden an ReLAP5 Ubermittelt. Die Kopplung ist explizit, parallel und
asynchron. Das heif’t, dass beide Codes mit ihren eigenen Zeitschritten unabhéangig voneinander
rechnen. Die Synchronisierung geschieht zu den Zeitpunkten, an denen die Codes die
entsprechenden Randbedingungen austauschen. Die Randbedingungen bleiben zwischen diesen
Zeitpunkten konstant. Das Zeitintervall flir den Datenaustausch gibt der Benutzer vor. Der
Datenaustausch erfolgt mit Hilfe des PVM-Protokolles.

ReLAP5/Mob3 wurde weiterhin explizit mit dem LP-Code ConTEMPT4/MoD5 fiir die Thermohydrau-
lik im Sicherheitsbehalter gekoppelt (Kwon und Song [58]). Uberdies wurde eine Kopplung von
RELAP5/MoD3 mit MEeLcor 1.8.5 erstellt (Cole [23]). Dabei Ubernimmt MELCOR mit seinem
Thermohydraulikpaket die Berechnung des Sicherheitsbehalters. Die Kopplung kann als explizit,
parallel und asynchron charakterisiert werden. Sie lauft unter einem als Master fungierenden
Steuerungsprogramm ab und bedient sich des PVM-Protokolls beim Datenaustausch. Diese
Kopplung bildet die Grundlage fiir die im Rahmen dieser Arbeit entwickelte zwischen MELCOR
1.8.6 und GasrLow. Fiir eine ausfiihrlichere Beschreibung wird auf Kapitel 4.1 verwiesen.

Ferner ist die Kopplung von ReLAP5/Mob3.3 und GoTHIC 3.4 zu nennen, welche zur Analyse
postulierter Unfalle mit Kihlmittelverlust in einem Reaktor der vierten Generation eingesetzt
wird (Oriani et al. [68]). Diese lasst sich als explizit, sequentiell und asynchron beschreiben,
wobei RELAPS der fihrende Code ist. Der Datenaustausch findet zu jedem RELAP5-Zeitschritt statt.
GoTHic kann zwischen den Kopplungszeitpunkten mehrere Zeitfortschritte durchfihren.
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Ein weiteres Beispiel ist die explizite Kopplung des Systemcodes ATHLET mit dem Sicherheitsbe-
halter-Code Cocosys fiir die Berechnung von Storfallen mit Kihlmittelverlust in einem SWR
(Fischer et al. [34]). Neben dem Leck sind hier weitere Schnittstellen zwischen den Codes
vorgesehen. Beispielsweise werden Reaktorschutzsignale von ATHLET an Cocosys libermittelt.

Integralcodes verfligen naturgemaR bereits Gber ein Sicherheitsbehaltermodul. Deshalb wurden
sie bisher nicht mit separaten Codes fiir die Sicherheitsbehalterthermohydraulik gekoppelt. Die
Kopplung von MeLcor 1.8.6 und GasrLow weist jedoch Ahnlichkeit zur Kopplung des 1D-
Thermohydraulik-Systemcodes TRACE V5.0 mit GoTHIC 7.2b auf, die derzeit am Paul Scherrer
Institut (PSI, Schweiz) entwickelt wird (Adamson et al. [1]). Dort besteht das Ziel, die Wechsel-
wirkung zwischen dem Primarkreis und dem Sicherheitsbehalter exakter zu beriicksichtigen, als
es bisher mit dem in TRACE integrierten LP-Code CONTAIN moglich ist. Zu diesem Zweck wird die
Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter mit GoTHic dreidimensional und genauer als mit CONTAIN
bestimmt. Demnach geht diese Kopplung lber die bisher vorgestellten hinaus, die das Ziel
haben, den Sicherheitsbehalter Gberhaupt mit zu simulieren.

TRACE und GoTHIC tauschen wahrend der gekoppelten Rechnung an der Stelle des Leckes
Randbedingungen aus, welche die Ausstromung charakterisieren. Die Kopplung ist explizit,
parallel und synchron. Der gemeinsame Systemzeitschritt richtet sich nach demjenigen Code, der
momentan den kleineren Zeitschritt erfordert. Der Austausch der Randbedingungen findet zu
jedem Zeitschritt statt. Instabilitaten aufgrund der expliziten Numerik traten Adamson et al. [1]
zufolge nicht auf.
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung im vereinfachten
generischen Sicherheitsbehalter

In einem ersten Schritt werden in diesem Kapitel Berechnungen der Wasserstoffverteilung mit
MELcor und GasFLow verglichen. Es sollen folgende Fragen beantwortet werden.

1. Wie ist die Genauigkeit einer MELCOR-Rechnung bei Verwendung einer typischen groben
Nodalisierung fiir Integralrechnungen im Vergleich zu den CFD-Ergebnissen aus GASFLOW?

2. Welchen Einfluss hat eine verfeinerte LP-Nodalisierung, die dem Stand der Technik entspricht,
auf das Rechenergebnis?

3. Welchen Einfluss haben die Formverlust-Beiwerte der LP-Rechnungen auf das
Rechenergebnis?

4. Gibt die MEeLcor-Rechnung mit der feinen Nodalisierung hinreichend genauen Aufschluss liber
die Wasserstoffverteilung?

5. Ist die Genauigkeit einer MELCOR-Rechnung der Wasserstoffverteilung mit feiner Nodalisie-
rung sogar ausreichend, um die CFD-Rechnung mit GASFLOW zu ersetzen?

Zur Beantwortung dieser Fragen wurden MEeLCOR-Rechnungen mit einer groben, fiir Integralrech-
nungen typischen, Nodalisierung und einer verfeinerten Nodalisierung durchgefiihrt. Bei
letzterer wurden die in Kapitel 2.4.2 vorgestellten MaBnahmen zur verbesserten LP-
Nodalisierung angewendet. Die GAsFLow-Rechnung und die MEeLcOR-Rechnung mit typischer
Nodalisierung dienen als Basis fir die spateren, gekoppelten Berechnungen in Kapitel 5.4.

Die Berechnungen wurden in einem vereinfachten generischen Sicherheitsbehalter eines DWR
durchgefiihrt. Dessen Geometrie ist gegenliber realen Sicherheitsbehéltern stark vereinfacht, so
dass stromungsmechanische Effekte unverfidlscht und ohne Stérungen untersucht werden
kénnen. Auf das ISP-47 hin wurde von Allelein et al. [2] empfohlen, den Einflusses von LP-
Nodalisierungen in einem generischen Sicherheitsbehalter zu untersuchen. Laut Kelm et al. [53]
konnen darin neue Code-Modelle auf Kraftwerks-Skala erprobt werden.

Auch die spatere MELCOR-GASFLOW-Kopplung wird in dem generischen Sicherheitsbehalter
getestet, der in Kapitel 3.1 vorgestellt wird. Zudem werden das GasFLow-Rechenmodell und die
im Rahmen dieser Arbeit entwickelten MeLcor-Nodalisierungen gezeigt. Kapitel 3.1.4 beschreibt
den Quellterm, der fiir diese Rechnungen verwendet wurde. Die Ergebnisse der groben und der
verfeinerten MEeLcorR-Rechnung sowie der GasFLow-Rechnung werden in Kapitel 3.2 verglichen
und diskutiert. Der Einfluss der einzelnen MalRnahmen zur detaillierteren Nodalisierung auf das
Rechenergebnis wird in Kapitel 3.3 zusammenfassend bewertet. Das Kapitel 3.4 zieht die
Schlussfolgerungen aus den vorgestellten Analysen.
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3.1 Beschreibung und Modelle des generischen Sicherheitsbehilters

Bild 3-1 zeigt das stark vereinfachte generische Modell eines Sicherheitsbehalters, das von
Jordan et al. [51] am KIT erstellt wurde. Dieser Sicherheitsbehalter wurde zum Vergleich von LP-
und CFD-Rechnungen entwickelt. Er basiert auf dem Sicherheitsbehalter eines 1 300 MW DWR
westlicher Bauart und besteht aus einem inneren Anlagenraum und einem duReren Betriebs-
raum mit insgesamt 68 000 m*® Volumen. Beide Rdume befinden sich innerhalb einer 2 cm dicken
Stahlschale, welche wiederum im Abstand von 2,2 m von der dulReren Betonschale umgeben ist.
Die Betonstrukturen haben im Mittel ein Dicke von 90 cm. Der Anlagen- und Betriebsraum
werden durch den Trimmerschutzzylinder, das obere Deckenniveau und die Dampferzeuger-
tirme rdumlich getrennt. An der Oberseite der Tirme sind je 16 Berstscheiben angebracht.
Weitere 29 Berstscheiben befinden sich im unteren Bereich des Triimmerschutzzylinders. Diese
offnen sich ab einer Druckdifferenz von 0,0125 bar und ermoglichen eine Strémung zwischen
Anlagen- und Betriebsraum.

Der Anlagenraum beinhaltet den RDB, der vom biologischen Schild aus Beton umgeben ist, und
die vier primaren Kihlkreislaufe mit Dampferzeugern und Pumpen und einem Druckhalter. Der
Warmedibergang an den Stahlstrukturen wird aufgrund deren effektiver DAmmung vernachlas-
sigt. Im Betriebsraum sind um den Trimmerschutzzylinder herum vier ringformige Stockwerke
angebracht. Die Kondensation der dampfreichen Atmosphédre kann im Storfall an den inneren
Betonstrukturen und der Stahlschale auftreten. Fiir die Studien im generischen Sicherheitsbehal-
ter sind keine autokatalytischen Rekombinatoren oder sonstigen Gegenmallnahmen vorgese-
hen.
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Bild 3-1: Generischer Sicherheitsbehélter nach Jordan et al. [51] bestehend aus innerem Anlagenraum
(18 000 m3) und &uBerem Betriebsraum (50 000 m3). Violette Oberflichen deuten Berstscheiben im

Trimmerschutzzylinder und an der Oberseite der Dampferzeugertiirme an.
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

3.1.1 GasrLow-Diskretisierung des generischen Sicherheitsbehidlters

Jordan et al. [51] entwickelten auch ein dreidimensionales GasrLow-Modell des generischen
Sicherheitsbehalters in Zylinderkoordinaten (Bild 3-2). Es besteht aus insgesamt 81 000 Zellen,
mit 30 Zellen in radialer Richtung, 60 in azimutaler Richtung (nicht sichtbar) und 45 in vertikaler
Richtung. Das mittlere Zellvolumen liegt, wie flr andere Sicherheitsbehalter-Diskretisierungen
auch, im Bereich von 1 m3. Aus den in Kapitel 2.2.4 beschrieben Griinden, wird kein Turbulenz-
modell verwendet. Die eindimensionale Warmeleitung in Metall- und Betonstrukturen wird mit
Hilfe von zehn Stltzpunkten in den Strukturen berechnet.

Fiir die folgenden Rechnungen wird ein kleines Leck im kalten Strang angenommen. Dazu wird
der Zustand des KihlImittels einer Quellzelle vorgeschrieben. Zudem werden Geschwindigkeits-
randbedingungen auf der oberen, unteren und beiden azimutalen Zellflichen derart gesetzt,
dass in die jeweilige Richtung ein Viertel des gesamten Massenstroms ausflieRt. Bei dieser, auch
fiir andere Sicherheitsbehalter angewendeten Vorgehensweise, wird der Impuls des Quellstrah-
les weitgehend vernachlassigt (vergleiche Kapitel 2.5).
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Bild 3-2: GAsFLow-Diskretisierung des generischen Sicherheitsbehalters im Vertikalschnitt nach Jordan et al.
[51].

3.1.2 Typische MeLcor-Nodalisierung des generischen Sicherheitsbehalters

Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine MeLcor-Nodalisierung des generischen Sicherheitsbehalters
erstellt, die fir Integralrechnungen typisch ist (Bild 3-3). Diese besteht aus 37 Kontrollvolumina
(KV), die durch 55 Flow-Paths verbunden sind und mit 52 Warmestrukturen wechselwirken. Die
Quelle wird homogen in das KV 5 eingespeist. Fiir die Nodalisierung des inneren Anlagenraumes
(blau dargestellt) wurden elf Kontrollvolumina definiert, um die dort auftretenden Stromungen
abbilden zu kdnnen. Der Betriebsraum (braun dargestellt) wird durch 14 KV, und der Freiraum
zwischen Stahl- und Betonschale (rotlich dargestellt) durch zwolf KV, nodalisiert. Das KV 1
reprasentiert die Reaktorgrube. Die KV 10 und 11 befinden sich innerhalb der Dampferzeuger-
tdrme.
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

Die KV sind symmetrisch zu einer vertikalen Ebene orientiert. Durch diese Unterteilung lassen
sich groRe Konvektionspfade (beispielsweise Kamineffekt) darstellen. Der Anlagenraum ist feiner
nodalisiert, um die dort auftretenden Stromungen besser erfassen zu kénnen. Die Reaktorkom-
ponenten kdnnen bei einer LP-Nodalisierung nicht nachgebildet werden. |hre Volumina wurden
jedoch bei der Definition der entsprechenden KV berticksichtigt.

Die Flow-Paths 400, 401, 450 und 451 zwischen Anlagen- und Betriebsraum reprasentieren die
Berstscheiben. Diese Flow-Paths sind anfanglich geschlossen und 6ffnen sich simultan, sobald die
Druckdifferenz von 0,0125 bar tber einem der Flow-Paths erreicht wird. Die Warmestrukturen
ermoglichen die eindimensionale Warmeleitung. Diese wird, abhdngig von den Dicken der
Warmestrukturen, an funf bis elf Stlitzpunkten berechnet.

Fiir jeden Flow-Path ist ein Formverlustbeiwert auszuwahlen. Nach Bradley und Robertson [11]
ist dies mit erheblichen Unsicherheiten verbunden. Anhaltswerte liefern die Korrelationen von
Idelchik [49], beispielsweise fir die Stromung durch Blenden. Damit wurden fir diese
Nodalisierung Beiwerte zwischen 0,27 und maximal 0,54 firr die Flow Paths zwischen den KV 12
und 14, den KV 13 und 15, et cetera berechnet. Diese Werte sind jedoch deutlich kleiner als der
in der Praxis verwendete Beiwert von vier. Darlber hinaus wird die Querschnittsflache der Flow-
Paths Ublicherweise auf einen maximalen Wert von beispielsweise 20 m? begrenzt. Die
Rechenergebnisse in Kapitel 3.2 wurden mit dem Druckverlustbeiwert von vier und der
Flachenbegrenzung auf 20 m? erzielt. In Abschnitt 3.2e dieses Kapitels wird der Einfluss des
Druckverlustbeiwertes und der Flachenbegrenzung auf das Rechenergebnis untersucht, indem
mit den Ergebnissen, die mit den Beiwerten von ldelchik [49] berechnet wurden, verglichen
wird.
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Bild 3-3: MELCOR-Nodalisierung des generischen Sicherheitsbehalters fir Integralrechnungen. KV 1 bis 11
Anlagenraum, KV 12 bis 25 Betriebsraum, KV 26 bis 37 Leerraum zwischen Schalen. Die Pfeile deuten die
Flow-Paths an. Die Quelle (Stern) ist homogen in KV 5 verteilt. Betonstrukturen sind grau gezeichnet.

3.1.3 Detaillierte MeLcor-Nodalisierung des generischen Sicherheitsbehalters

Integralrechnungen mit MEeLcor werden flir PSA 2 verwendet. Dabei wird typischerweise eine
grobe Nodalisierung des Sicherheitsbehdlters eingesetzt, die nur eine sehr ungenaue
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

Bestimmung der Wasserstoffverteilung ermdglicht. Wie die Geschwindigkeitsvektoren im Schnitt
durch das GasFLow-Rechengebiet im linken Bereich von Bild 3-4 veranschaulichen, werden dort
komplexe, dreidimensionale Strémungen im gesamten Sicherheitsbehalter erwartet. Es wird
deutlich, dass sich diese Stromungen mit der typischen MELCOR-Nodalisierung, die rechts
abgebildet ist, nicht aufldsen lassen.
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Bild 3-4: Halbschnitte durch den generischen Sicherheitsbehélter. Links: Schnitt durch das GASFLOw-
Rechengebiet mit Geschwindigkeitsvektoren. Rechts: eine Halfte der typischen MEeLCOR-Nodalisierung.

Die Literaturrecherche in Kapitel 2.4.2 ergab, dass eine Verfeinerung der Nodalisierung zu einer
genaueren Auflosung der Stromungsparameter und Gradienten fihrt. Eine Verfeinerung ist
demnach in Regionen notwendig, in denen nennenswerte Gradienten erwartet werden.
Bestimmte Strémungsphdanomene und Stromungspfade lassen sich im LP-Code erst durch eine
entsprechend erweiterte Nodalisierung beriicksichtigen.

Deswegen erarbeiteten Miller et al. [63] in einer im Rahmen dieser Arbeit betreuten
Bachelorarbeit die verfeinerte MeLcor-Nodalisierung des generischen Sicherheitsbehalters. Diese
ist in Bild 3-5 dargestellt. Mit den in Kapitel 2.4.2 eingefiihrten Methoden wurde die typische
Nodalisierung aus Kapitel 3.1.2 in sieben Schritten verfeinert. Die Einfliisse dieser Anderungen
auf das MEeLcor-Rechenergebnis wurden jeweils im Detail untersucht. Insgesamt wurde die
MEeLcor-Nodalisierung auf 114 Kontrollvolumina, 222 Flow-Paths und 130 Warmestrukturen
erweitert. Eine solche Erweiterung der Nodalisierung ist sehr aufwendig, da MeLcor 1.8.6 dafir
keine Hilfsmittel zur Verflugung stellt und die Eingabedateien von Hand erweitert werden

mussen.

In diesem Kapitel 3.1.3 wird diese verfeinerte Nodalisierung zusammengefasst vorgestellt. Die
damit berechneten Ergebnisse werden in Kapitel 3.2 mit denen der typischen Nodalisierung und
den GasFLow-Ergebnissen verglichen. Kapitel 3.3 fasst den Einfluss der einzelnen Verfeinerungs-
schritte auf das Rechenergebnis zusammen. Als vertikale Verfeinerung wird im Folgenden das
Einflihren zusatzlicher horizontaler Ebenen verstanden. Die horizontale Verfeinerung bedeutet
das Hinzufiigen von Kontrollvolumina innerhalb einer horizontalen Ebene.

Zur genaueren Berechnung des Transportes von Wasserstoff innerhalb des innenliegenden
Anlagenraumes, wurde die dortige Nodalisierung erheblich verfeinert. In zwei Schritten wurden
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

die urspriinglich drei horizontalen Ebenen (siehe Bild 3-3) auf zuerst sechs und anschlieBend auf
zwolf Ebenen vertikal verfeinert (Bild 3-5 links). Des Weiteren wurde im Anlagenraum eine
horizontale Verfeinerung von zwei auf sechs Kontrollvolumina pro Ebene durchgefiihrt (Bild 3-5
rechts). Infolgedessen wird der Quellterm in das vergleichsweise kleine Kontrollvolumen 704
homogen eingespeist. Weiterhin lasst sich die Stromung im Anlagenraum genauer auflosen.
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Bild 3-5: Verfeinerte MELCOR-Nodalisierung, links im Vertikalschnitt. Die KV 401 bis 404 und KV 501 bis 504
oberhalb der Dampferzeugertirme bilden die Strahlvolumina. Rechts: Nodalisierung im Horizontalschnitt
mit sechs KV pro Ebene im Anlagenraum. Der Quellterm (Stern) wird homogen in KV 704 eingespeist.
Abbildungen nach Mller et al. [63].

Im Kuppelbereich eines Sicherheitsbehélters kdnnen im Falle eines Leckes Gasschichtungen
auftreten. Zu deren Auflosung bedarf es einer hinreichend groBen Anzahl horizontaler Ebenen.
Mit deren Hilfe lassen sich vertikale Gradienten der Gemisch-Konzentrationen oder der
Temperatur auflésen. Zu diesem Zweck wurde die Nodalisierung im Kuppelbereich in zwei
Schritten vertikal von zwei Ebenen (Bild 3-3) auf fiinf Ebenen und von funf auf sieben Ebenen
verfeinert (Bild 3-5 links).

Die GasrFLow-Berechnung zeigt, dass im Kuppelbereich oberhalb der Berstscheiben der
Dampferzeuger-Tlirme Freistrahlen auftreten, die an der Kuppelschale umgelenkt werden. Um
diese zu berlicksichtigen, werden gegenliber der bisherigen Nodalisierung zusatzliche
Stromungspfade benétigt. Pro Turm missen ein Stromungspfad flr den aufwarts gerichteten
Freistrahl und mindestens ein weiterer Pfad flir die entgegengerichtete Abwartsstromung zur
Verfligung stehen. Dies wurde durch das Hinzufligen der in Bild 3-5 links abgebildeten
Strahlvolumina realisiert.

Miller et al. [63] demonstrierten, dass keine groRflachige Verbindung durch Flow-Paths
zwischen den Strahlvolumina und den Nachbarvolumina der gleichen Ebene vorhanden sein darf
(beispielsweise zwischen KV 401 und 241). Anderenfalls flieRt die Stromung vorwiegend in die
Nachbarvolumina ab und der Freistrahl-Charakter der Stromung geht verloren. Grund hierfir ist,
dass im LP-Ansatz die Richtungsinformation der Stromung aufgrund der fehlenden Impulserhal-
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

tung verloren geht. Die besten Ergebnisse werden erzielt, wenn die Strahlvolumina, wie in Bild
3-5, Uberhaupt keine Verbindung zu den Nachbar-Volumina aufweisen.

Wiederum werden kiinstliche Formverlustbeiwerte definiert, um die Druckverluste innerhalb der
Kontrollvolumina integral zu berlicksichtigen. Diese haben erhebliche Auswirkungen auf das
Rechenergebnis. Miiller et al. [63] kalibrierten die Formverlustbeiwerte anhand der GAsFLow-
Rechnung. Ein einheitlicher Wert von 15 fiihrte zu recht guten Ubereinstimmungen der
Massenstrome durch die Berstscheiben und der Wasserstoffverteilung zwischen MELCOR und
GasFLow. Die in Kapitel 3.2 vorgestellten Ergebnisse wurden mit diesem Wert berechnet.

3.1.4 Storfallszenario

MEeLcor und GAasFLow berechnen die Thermohydraulik im generischen Sicherheitsbehalter
wahrend eines postulierten, schweren Storfalles mit KiihImittelverlust aus einem kleinen Leck in
einem kalten Strang eines DWR. Anfanglich wird im Sicherheitsbehalter eine Luft-Atmosphare
mit 1 bar und 300 K angenommen. Der in tabellarische Form vorliegende, typische Wasser- und
Wasserdampfquellterm wurde bereits in einem frilheren Code-Vergleich verwendet (Allelein et
al. [3]). Zu Beginn wird Wasser bei 157 bar und 603 K angenommen. Insgesamt werden 240 t
Wasserdampf und 134t FlUssigwasser eingespeist. Beim Eintritt des Kihlwassers in den
Sicherheitsbehalter kommt es zur Entspannungsverdampfung. Bild 3-6 zeigt den Quellterm nach
der Entspannung auf den Sicherheitsbehalterdruck, der in der Gasflow-Rechnung herrscht.
Dieser entspannte Quellterm wird auch in der MeLcor-Rechnung eingespeist.

Nach 14 000 s wird eine trockene Wasserstoffeinspeisung von Jordan et al. [51] mit lediglich
10 vol% Dampf angenommen. Im Verlauf von 1 550 s werden insgesamt 277 kg Wasserstoff mit
einem maximalen Massenstrom von 0,6 kg/s eingespeist (Bild 3-6 rechts).
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Bild 3-6: Links: Leckmassenstrome von Flissigwasser und Dampf nach deren Entspannung auf den Druck im
Sicherheitsbehalter von Allelein et al. [3]; rechts: trockene Wasserstoffquelle mit 10 vol% Dampf ab
14 000 s von Jordan et al. [51]
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3.2 Vergleich und Diskussion der Rechenergebnisse

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse der beiden MEeLcor-Rechnungen und der GASFLOW-
Rechnung vorgestellt und deren Unterschiede diskutiert. Darauf aufbauend werden die
Leistungsfahigkeiten von LP-Rechnungen mit der typischen groben Nodalisierung und der
detaillierten Nodalisierung im Vergleich zu den CFD-Ergebnissen bewertet. In Kapitel 3.3 werden
die Einflisse der MalRnahmen zur detaillierteren LP-Nodalisierung auf das Rechenergebnis
resimiert.

Die nachfolgenden Ausfiihrungen beschranken sich auf ausgewadhlte, sicherheitsrelevante
Parameter. Ein umfassender Vergleich der Ergebnisse der groben MEeLCOR-Rechnung und der
GAasFLow-Rechnung findet sich in Szabé et al. [92]. Der Einfluss der einzelnen Teilschritte bei der
Erstellung der detaillierten MeLcor-Nodalisierung auf das Rechenergebnis und ein ausfihrlicher
Vergleich zu den GasrFLow-Ergebnissen wird von Miller et al. [63] gezeigt.

a Druck

Nach der Offnung des Leckes stromen groBe Mengen Fliissigwasser aus, die in der Sicherheits-
behilter-Atmosphare verdampfen. Dies flihrt zu einem hohen Wasserdampfmassenstrom bis zu
153 kg/s, der einen starken Druckanstieg zur Folge hat. In GAsFLow steigt der Druck bis auf
2,10 bar, in der groben MEeLcor-Rechnung bis auf 2,14 bar und in der feinen mit Formverlustkoef-
fizient 15 bis 2,29 bar. In der folgenden Phase mit weniger starkem Quellmassenstrom fiihrt die
Kondensation in allen drei Rechnungen zu einem Riickgang des Druckes und zu einem qualitativ
dhnlichen Kurvenverlauf. Nach dem Ende der Ausstromphase bei 15 550s, gleichen sich die
Driicke an.

Insgesamt stimmen die Druckverldaufe aus GasFLow und der groben MEeLcor-Rechnung, bei der ein
einheitlicher Formverlustkoeffizient von vier verwendet wurde, recht gut iberein. Dies lasst auf
dhnliche Kondensationsraten schlieen. In der feinen MEeLcorR-Rechnung hingegen werden
héhere Driicke berechnet. Wie in Abschnitt e gezeigt wird, lasst sich diese Abweichung auf den
dort verwendeten héheren Formverlustbeiwert von 15 zurlckfiihren, der reduzierte Strémungs-
geschwindigkeiten und damit geringere Kondensationsraten bedingt.
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Bild 3-7: Druckentwicklung im generischen Sicherheitsbehélter berechnet durch GASFLow und MELCOR mit
grober und feiner Nodalisierung
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b Uberstromraten zwischen den Rdumen

Die Massenstrome durch die oberen Berstscheiben in beiden Dampferzeugertiirme und durch
die unteren Berstscheiben im Trimmerschutzzylinder werden jeweils fir alle dortigen
Berstscheiben aufsummiert. Diese Summen charakterisieren die Uberstrémungen und damit den
Gasaustausch zwischen innerem Anlagen- und duRerem Betriebsraum nach dem Offnen der
Berstscheiben. In Bild 3-8 werden die Uberstrdmungen aus GAsFLow mit denen der groben
MEeLcor-Rechnung verglichen. In Bild 3-9 sind die Uberstrémungen aus GAsFLow denen der feinen
MEeLcor-Rechnung gegenlibergestellt.

GASFLOW berechnet hohe positive Ausstromraten bis maximal 646 kg/s durch die unteren
Berstscheiben bis 399 s. Zu diesem Zeitpunkt hat der Dampfmassenstrom aus dem Leck auf
80 k/s abgenommen. Infolgedessen dndert sich die Strémungsrichtung durch die Berstscheiben
im Trimmerschutzzylinder, so dass dort ein luftreiches Gemisch zurlick in den Anlagenraum
stromt. Die weitergehende Ausstromung des dampfreichen Gemisches durch die oberen
Berstscheiben ldsst auf das Einsetzen des Kamineffektes schlieen. Dieser dominiert die globale
Stromungscharakteristik in der Folgezeit weitgehend.
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Bild 3-8: Uberstrémraten zwischen Anlagen- und Bild 3-9: Uberstrémraten zwischen Anlagen- und
Betriebsraum berechnet durch GasFLow und MELCOR  Betriebsraum berechnet durch GAsFLow und MELCOR
mit grober Nodalisierung und Formverlustbeiwerten mit feiner Nodalisierung und Formverlustbeiwerten
von vier. Positive Werte entsprechen einer von 15. Positive Werte entsprechen einer Strémung
Stromung von innen nach auRen. von innen nach aullen.

In beiden MEeLcorR-Rechnungen lasst sich ein dhnliches Stromungsverhalten beobachten. In der
groben Rechnung tritt ein maximaler Massenstrom von 185 kg/s durch die unteren Berstschei-
ben, in der feinen von 168 kg/s, auf. In beiden Fallen beginnt der Kamineffekt nach etwa 56 s.
Ursachlich fur diese relativ geringen Massenstrome sind die sehr grol8 gewahlten Formverlust-
beiwerte, die die Stromung bremsen und Spitzen glatten.

Die Uberstrémraten in GasrLow weisen abrupte Anderungen auf. Beispielsweise erreicht die
Einstromung durch die tiefen Berstscheiben einen Extremwert von -153 kg/s bei 660 s. |hr Betrag
sinkt anschlieRend stark ab, bis hin zur Stromungsumkehr bei 1160s. Weitere kurzzeitige
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Umkehrungen der globalen Stromungsrichtung im Sicherheitsbehalter treten bei 4 082 s und
15540 s auf. Zu diesen Zeiten ist der Quellmassenstrom nahe null. Infolgedessen stoppt der
Kamineffekt und andere Stromungsphanomene dominieren, wie beispielsweise die kondensati-
onsgetriebene Abwartsstromung an Wanden. Der Massenstrom durch den quellnahen Turm ist
bis auf kurzzeitige Ausnahmen etwas grofSer als der durch den quellfernen.

Mit der groben MeLcor-Nodalisierung mit Formverlustbeiwert von vier, wurden deutlich gréRere
Massenstrome berechnet als mit GasFLow (Bild 3-8). Dies fiihrt zu einer schnellen Homogenisie-
rung des Wasserstoffes im gesamten Sicherheitsbehdlter. Die Massenstrome bei feiner
Nodalisierung mit Formverlustkoeffizient von 15 sind niedriger und liegen naher an den Werten
aus GasFLow (Bild 3-9). Daraus lassen sich geringere Stromungsgeschwindigkeiten durch die
Ringraume ableiten. Dies fuhrt zu reduzierter Kondensation an den dortigen grolflachigen
Wanden und zu einem hoheren Druck im Sicherheitsbehalter (Bild 3-7).

Die detaillierte Nodalisierung flihrt zwar zu geringeren Massenstrémen (Bild 3-9), dennoch wird
eine zur typischen Nodalisierung (Bild 3-8) sehr dhnliche Strémungscharakteristik beobachtet. In
beiden MeLcor-Rechnungen werden die Fluktuationen der Massenstrome geglattet. Die globale
Stromungsrichtung kehrt sich nicht um. Demnach hat die Verfeinerung der Nodalisierung nicht
zu einer Anderung der globalen Strémungscharakteristik gefiihrt.

In beiden MEeLcor-Rechnungen sind die Massenstrome durch den quellnahen Turm im Vergleich
zu GasFLow deutlich groRer als durch den quellfernen Turm. In der groben Nodalisierung (Bild
3-3) ist dies durch eine unterschatzte Stromung des Quellgases innerhalb des Innenraumes
erklarbar. Infolgedessen wird die Verteilung des Quellgases im Innenraum unter- und die
Ausstromung in den dulBeren Raum lberbewertet. Mit Hilfe der verfeinerten Nodalisierung des
Innenraumes (Bild 3-5) konnte dieses Ungleichgewicht zunachst auf das MalR von GAsFLow
gesenkt werden (Miiller et al. [63]). Durch das Hinzufligen der Strahlzonen kommt es jedoch
erneut zu einer deutlich starkeren Ausstromung aus dem quellnahen Turm. Dies ldsst sich darauf
zurlickfiihren, dass beide Freistrahlen in den oberen Kuppelvolumina 245 und 255 direkt
gegeneinander wirken. Eine weitere Verfeinerung der Nodalisierung im Kuppelbereich konnte
diesen Effekt reduzieren.

¢ Wasserstoffverteilung

Die Wasserstoffmasse verteilt sich in Abhangigkeit der globalen Stromung auf den Innen- und
AulRenraum. Bild 3-10 zeigt den Vergleich der Wasserstoffmasse im Innenraum. In GASFLOW steigt
das Masseninventar monoton bis zum Ende der Leckausstromung bei 15 550 s. Danach stoppt
der Kamineffekt und ein nahezu konstanter Wert von circa 118 kg stellt sich ein. In beiden
MEeLcor-Rechnungen befindet sich zeitweise mehr Wasserstoff im Innenraum als in GASFLOw.
Aufgrund des Uberschatzten Kamineffektes fliet dieser jedoch aus, so dass sich letztlich ein
geringeres Wasserstoffinventar in beiden MEeLcOR-Rechnungen ergibt. Die verfeinerte
Nodalisierung berechnete eine insgesamt realistischere Verteilung des Wasserstoffes. Die
globale Verteilung des Wasserstoffes auf beide Raume unterscheidet sich demnach aufgrund des
unterschiedlich stark ausgepragten Kamineffektes.
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

Die lokale Wasserstoffverteilung wird anhand eines Punktes im oberen Bereich des Innenraumes
verglichen. Bild 3-11 zeigt den lokalen Wasserstoffanteil aus GAsFLow und die entsprechenden
Anteile aus der groben und feinen MeLcorR-Rechnung. In GasrLow steigt der Anteil anfangs stark
an und pendelt sich dann auf einen Wert von etwa 8 vol% ein. Im entsprechenden KV 6 der
groben Nodalisierung werden nur geringe Werte bis hochstens 3,8 vol% erreicht. Dort dominiert
der Kamineffekt durch den quellnahen Turm derart, dass nur wenig Wasserstoff innerhalb des
Innenraumes transportiert wird. Diese Interpretation wird durch den sehr kleinen Massenstrom
durch den quellfernen Turm (Bild 3-8 schwarze Kurve) untermauert. Die feine Nodalisierung
liefert im entsprechenden KV 64 bis circa 14 600 s eine gute Ubereinstimmung des Wasserstoff-
anteils mit GasrLow. AnschlieBend sinkt dieser aufgrund der iiberschitzten Uberstrémraten
(siehe Bild 3-9) jedoch deutlich ab. Die Verfeinerung der Nodalisierung fiihrt also zu einer
deutlich verbesserten Berechnung der Wasserstoffverteilung im Anlagenraum.
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Bild 3-10: Gesamtmasse an Wasserstoff im Bild 3-11: Lokaler Volumenanteil von Wasserstoff im
Innenraum Innenraum in GAsFLOw, in KV 6 der groben und
KV 64 der feinen MEeLCOR-Nodalisierung
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Bild 3-12: Maximaler Volumenanteil von Wasserstoff im Sicherheitsbehalter

In Bild 3-12 sind die maximalen Wasserstoffvolumenanteile im Sicherheitsbehalter dargestellt. In
GAsFLOw lassen sich die Gemischzusammensetzungen mit sehr hohen Wasserstoffanteilen bis
39 vol% nahe dem Leck auflésen und mit den Verbrennungskriterien vergleichen. Dagegen wird
der Wasserstoff in der groben MEeLcor-Rechnung im groRen Quellvolumen 5 homogenisiert.
Deshalb treten nur kleine Wasserstoffanteile bis maximal 8,6 vol% auf. In der feinen MELCOR-
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

Rechnung liegt der maximale Wasserstoffanteil trotz der deutlichen Verkleinerung des
Quellvolumens 704 bei nur 9,7 vol%. Die sicherheitsrelevanten, hohen Konzentrationen von
Wasserstoff lassen sich also auch mit der feinen MeLcor-Nodalisierung nicht auflésen.

d Wasserstoffverteilung im Kuppelbereich

Der Schnitt durch das GasrLow-Rechengebiet in Bild 3-13 zeigt, dass im Kuppelbereich oberhalb
des Turmes eine Aufwdrtsstromung vorausgesagt wird, die an der Stahlschale nach unten hin
umgelenkt wird. Wahrend starker Ausstromungen aus dem Leck, tritt dort ein starker Freistrahl
auf. Im rechten Bereich des Bildes wird eine Halfte der feinen MeLcor-Nodalisierung gezeigt. Die
Strahlvolumina 501 bis 504, die zur Seite hin geschlossen sind, ermdglichen die Berlicksichtigung
der Aufwartsstromung, der Umlenkung an der Stahlschale und der Riickstromung in tiefere
Kuppelbereiche.
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Bild 3-13: Halbschnitte durch den generischen Sicherheitsbehalter. Links: Schnitt durch das GAsFLOW-
Rechengebiet mit Geschwindigkeitsvektoren. Rechts: eine Hélfte der detaillierten MeLcOR-Nodalisierung.

Die Pfeile veranschaulichen die Flow-Paths.

Bild 3-14 stellt von GasFLow berechnete, lokale Wasserstoffvolumenanteile in verschiedenen
Hohen dar. Die Kurve ,,GAsFLow KV241“ zeigt beispielsweise den Anteil an einem tiefen Sensor in
Hohe des Kontrollvolumens 241 der feinen MeLcor-Nodalisierung (Bild 3-5). Diese Kurven lassen
auf eine Schichtung im Kuppelbereich, mit niedrigeren Wasserstoffanteilen unten und héheren
Anteilen oben, schlieen. Die grobe MeLcor-Nodalisierung hat oberhalb der Tlirme nur eine
Ebene. Die auftretenden Konzentrationsgradienten lassen sich darum nicht auflésen. In Bild 3-14
ist der Anstieg des Mittelwertes im KV 24 zu sehen.

Die feine Nodalisierung enthalt, zusatzlich zu den Strahlzonen, im Kuppelbereich oberhalb der
Tirme finf Ebenen, um die Schichtungen aufzulésen. Bild 3-15 zeigt die berechneten
Wasserstoffanteile im Vergleich zu dem in KV 24 der groben Nodalisierung. Bis etwa 15 000 s ist,
wie im GAsFLow-Ergebnis, eine Schichtung mit niedrigen Anteilen unten und hohen Anteilen
oben zu sehen. Danach kehrt sich die Schichtung in den KV 241 bis 244 leicht um. Nach etwa
15 500 s gleichen sich die Anteile an und stimmen recht gut mit dem Mittelwert in KV 24 der
groben Nodalisierung tberein.
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Bild 3-14: Wasserstoffvolumenanteile in der Kuppel, Bild 3-15: Wasserstoffvolumenanteile in der Kuppel,
berechnet durch MELCOR mit grober Nodalisierung berechnet durch MEeLCOR mit grober Nodalisierung

in KV 24 und durch GASFLOW (KV 24) und feiner Nodalisierung

Nach Miller et al. [63] wird die von GAsFLow berechnete Schichtung des Wasserstoffanteiles mit
der feinen Nodalisierung unter Verwendung eines Formverlustkoeffizienten von vier deutlich
besser getroffen. Dies lasst darauf schlieRen, dass der Koeffizient 15 fiir die Flow-Paths innerhalb
des offenen Kuppelbereiches zu hoch ist.

e Einfluss des Formverlustbeiwertes und einer Begrenzung der Flow-Path-Fldachen

Aus Bild 3-13 ist ersichtlich, dass GAsFLow eine komplexe, dreidimensionale Stromung berechnet.
Diese ist verlustbehaftet. Insbesondere die Umstromung von Hindernissen, wie dem Dampfer-
zeuger, wird in MEeLcor nicht bericksichtigt. Die dabei auftretenden Druckverluste werden in
MELCOR integral mit Formverlusten fiir die Ein- und Ausstromungen eines Raumes durch Flow-
Paths vorgegeben. Welche GroRe geeignete Formverlustbeiwerte haben, ist jedoch nicht naher
bekannt. Deswegen wurde der Einfluss verschiedener Werte auf das Ergebnis untersucht und zu
diesem Zweck verschiedene Rechnungen durchgefiihrt, deren Parameter in Tabelle 3-1
spezifiziert werden.

Tabelle 3-1: Ubersicht iber Rechnungen mit verschiedenen Formverlustbeiwerten

Rechnungen | Nodalisierung | Druckverlustbeiwert | Flow-Path-Flachen
Rechnung 1 grob 4 maximal 20 m?
Rechnung 2 grob 0,1 bis 0,54 geometrisch
Rechnung 3 fein 15 geometrisch
Rechnung 4 fein 4 geometrisch

In den MeLcor-Nodalisierungen fiir Sicherheitsbehalter vom Typ Konvoi werden ein einheitlicher
Druckverlustbeiwert von vier und eine maximale Querschnittsflache fir Flow-Paths von 20 m?
verwendet. Mit diesen Einstellungen wurde auch die grobe MEeLcor-Rechnung, deren Ergebnisse
in den Abschnitten a bis d vorgestellt wurden, durchgefiihrt. Diese wird im Folgenden als
Rechnung 1 bezeichnet.
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3 Berechnung der Wasserstoffverteilung

Mit den Tabellen und Korrelationen von ldelchik [49] firr den Druckverlust bei der Strémung
durch Blenden wurden fiir die Flow-Paths der typischen Nodalisierung Druckverlustbeiwerte
zwischen 0,1 und 0,54 ermittelt. Mit diesen Beiwerten wurde eine weitere Rechnung 2
durchgefiihrt. Dabei wurden, anstatt der willkiirlichen Beschrankung der Flow-Path-Flachen,
deren geometrische Flachen verwendet.

Die Uberstrémraten durch die Berstscheiben sind in Rechnung 2 drei bis vier Mal stirker als in
Rechnung 1. Die damit einhergehenden schnelleren Geschwindigkeiten verstirken den
konvektiven Warmeulbergang und die Kondensation an den Wanden. Aus diesen Griinden
enthalt die Atmosphare weniger Dampf und der Druck ist um bis zu 0,17 bar geringer als in
Rechnung 1. Wegen der hohen Geschwindigkeiten wird der Wasserstoffanteil im Sicherheitsbe-
halter nahezu homogenisiert. Ein detaillierterer Vergleich der Rechnungen 1 und 2 findet sich in
Szabd et al. [92]. Die Verwendung der niedrigen Formverlustbeiwerte nach Idelchik [49] fiihrt zu
einer starken Uberschitzung der vermischenden Strémung und infolgedessen zu weniger
realistischen Ergebnissen.

Die in den Abschnitten a bis d vorgestellten MEeLCOR-Rechnungen mit der detaillierten
Nodalisierung, verwendeten einen einheitlichen Druckverlustbeiwert von 15 und die geometri-
schen Querschnittsflachen der Flow-Paths (Rechnung 3). Zudem wurde von Miiller et al. [63]
eine Vergleichsrechnung 4 mit einem Druckverlustbeiwert von vier durchgefiihrt.

Durch die héheren Formverlustbeiwerte sind die Uberstrémraten in Rechnung 3 auf ein
realistisches Mals gesenkt worden. Dadurch verbleibt mehr Wasserstoff im Anlagenraum, so dass
dort wahrend der Ausstromphase realistischere Konzentrationen berechnet werden (siehe Bild
3-11) als in Rechnung 4. Die aus sicherheitstechnischer Sicht problematische Homogenisierung
von Wasserstoff wird demzufolge reduziert. Die lokal erhéhten Konzentrationen von Wasserstoff
konnen dennoch nicht erfasst werden.

Die hohen Formverlustbeiwerte in Rechnung 3 sind jedoch mit Nachteilen verbunden. So tritt
aufgrund der geringeren Stromungsgeschwindigkeiten weniger Kondensation auf. Dies fiihrt zu
einem hoheren Druck gegeniber Rechnung4 und der GAsFLow-Rechnung. Zudem wird die
Wasserstoffschichtung im Kuppelbereich weniger realistisch berechnet als in Rechnung 3.

Es hat sich gezeigt, dass die Formverlustbeiwerte einen maRgeblichen Einfluss auf die Ergebnisse
von LP-Rechnungen haben. In diesem Fall konnten, durch die Verwendung eines einheitlichen
Wertes von 15 aus sicherheitstechnischer Sicht, die realistischsten Ergebnisse erzielt werden.
Dennoch sollten lokale Aspekte bei der Festlegung der Formverlustbeiwerte berlicksichtigt
werden.

f Rechenzeit

Der groRe Vorteil der LP-Methode zeigt sich beim Vergleich der Rechenzeiten in Tabelle 3-2. Die
MeLcor-Rechnungen der Thermohydraulik im Sicherheitsbehdlter bis 17 000s enden viel
schneller als die GasFLow-Rechnung. Auch bei Verwendung der detaillierten Nodalisierung
betragt die Rechenzeit nur 547 s.
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Tabelle 3-2: Rechenzeiten von MELCOR und GASFLOW auf Rechnern dhnlicher Leistungsfahigkeit. Die Codes
sind nicht parallelisiert.

Code Nodalisierung | Rechenzeit Prozessor Betriebssystem
grob 67 s Intel i5, .
MELCOR 1.8.6 yv - Windows 7
fein 547 s 3,3 GHz

GASFLOW 3.2 dreidimensional 117 h Intel i7, 3,2 GHz | openSUSE 11.4

3.3 Einfluss der detaillierten Nodalisierung auf das MEeLCOR-Rechenergebnis

In Kapitel 3.1.3 und Bild 3-5 wird die verbesserte, feine Nodalisierung vorgestellt. Bei deren
Entwicklung wurden alle in der Literatur recherchierten MalRnahmen zur verbesserten
Nodalisierung zugleich angewendet. Diese Malinahmen sind die vertikale Verfeinerung, die
horizontale Verfeinerung und die Verwendung von Strahlzonen (Kapitel 2.4.2). Das Kapitel 3.2
zeigt die Rechenergebnisse bei Verwendung der feinen Nodalisierung. Demgegeniiber werden in
diesem Kapitel die Zwischenergebnisse, namlich die jeweiligen Einfliisse der EinzelmaRnahmen,
auf das Rechenergebnis zusammengefasst. In der Bachelorarbeit von Miiller et al. [63] findet sich
eine detailliertere Diskussion.

Die vertikale Verfeinerung der Nodalisierung des Anlagenraumes, ausgehend von urspriinglich
drei Ebenen auf sechs Ebenen, fiihrt zu einer verstarkten Strémung innerhalb des Anlagenrau-
mes hin zum quellfernen Dampferzeugerturm. Dadurch gleichen sich die zuvor stark unter-
schiedlichen Massenstrome durch die Berstscheiben beider Dampferzeugertirme an. Die
Ausstromung von Wasserstoff durch den quellnahen Turm wird reduziert, so dass sich der
Wasserstoff starker im Innenraum verteilt. Ein dhnliches Verhalten wurde auch in GAsFLow
beobachtet. Die weitere Verfeinerung auf zwolf horizontale Ebenen und sechs Kontrollvolumina
pro Ebene, statt urspriinglich zwei, fiihrt zu nur geringen Anderungen der Strémungsparameter
und der Wasserstoffverteilung. Jedoch lassen sich die Stromungsparameter und die Wasserstoff-
verteilung genauer auflosen. Insgesamt flhrt die detaillierte Nodalisierung des Anlagenraumes
zu einer Anndherung der MEeLCOR-Ergebnisse an die GASFLOw-Ergebnisse.

Eine Verfeinerung der Nodalisierung hat nicht unbedingt positiven Einfluss auf die Berechnungs-
ergebnisse. Beispielsweise verfdlscht eine vertikale Verfeinerung des Kuppelbereiches die
Stromung stark, sofern nicht gleichzeitig gesonderte Strahlzonen vorgesehen werden (vergleiche
Miller et al. [63]). Die LP-Nodalisierung muss also an die auftretenden Stromungsphanomene,
wie beispielsweise Freistrahlen, angepasst werden und diese ermoglichen. Folglich missen diese
bereits im Vorhinein bekannt sein. LP-Nodalisierungen sollten aus diesem Grund unbedingt
durch CFD-Rechnungen validiert werden.

Die zur Seite hin geschlossenen Strahlvolumina oberhalb der Dampferzeugertiirme zwingen die
Stréomung, die in GAsFLow beobachtete Form eines Freistrahles anzunehmen und bis in den
oberen Bereich der Kuppel zu flieRen. Sie ermoglichen damit die realistischere Berechnung des
Kamineffektes unter Berlicksichtigung des oberen Kuppelbereiches. Durch eine feine vertikale
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Unterteilung dieses Bereichs in mehrere horizontale Ebenen lassen sich Konzentrations- und
Temperaturschichtungen berechnen.

3.4 Schlussfolgerungen aus der Berechnung der Wasserstoffverteilung

Nach den Untersuchungen in diesem Kapitel lassen sich Antworten auf die eingangs gestellten
Fragen zusammenfassend formulieren.

1. Wie ist die Genauigkeit einer Melcor-Rechnung bei Verwendung einer typischen groben
Nodalisierung fiir Integralrechnungen im Vergleich zu den CFD-Ergebnissen aus Gasflow?

Die Genauigkeit der MeLcor-Rechnung mit typischer grober Nodalisierung ist, aufgrund
der sehr groRen Kontrollvolumina, stark eingeschrankt. Deshalb konnen sicherheitsrele-
vante Konzentrationsspitzen von Wasserstoff nicht aufgelost werden. Wie in GAsFLow
bildet auch in der MeLcor-Rechnung der Kamineffekt die dominierende Stromungsform.
Jedoch Uberschatzt MeLcor die Massenstrome durch die Berstscheiben deutlich. Dies
flhrt zu einer Uberbewerteten Ausstromung von Wasserstoff in den Betriebsraum und
damit zu einer anderen Wasserstoffverteilung im Anlagen- und Betriebsraum, verglichen
mit GasrLow. Die berechneten Driicke stehen in guter Ubereinstimmung mit denen aus
GasFLow. Aufgrund der sehr geringen Rechenzeit kann diese Nodalisierung flir MELCOR-
Integralrechnungen bei PSA 2 und Unsicherheitsanalyse verwendet werden.

2. Welchen Einfluss hat eine verfeinerte LP-Nodalisierung, die dem Stand der Technik entspricht,
auf das Rechenergebnis?

Die verschiedenen MalRnahmen der Verfeinerung haben unterschiedliche Auswirkungen
auf das Rechenergebnis. Diese wurden in Kapitel 3.3 zusammengefasst. Insgesamt lasst
sich bei einer feineren Nodalisierung eine hhere Genauigkeit erzielen.

Die Erstellung einer detaillierten Nodalisierung eines Sicherheitsbehalters ist sehr
aufwendig. Es hat sich gezeigt, dass einzelne Nodalisierungsschritte sowohl positive als
auch negative Auswirkungen auf das Rechenergebnis haben kénnen. In jedem Fall muss
die Nodalisierung an die auftretenden Strémungsphianomene angepasst werden.
Manche Stromungsphdanomene, wie beispielsweise Freistrahlen, kénnen durch die LP-
Methode nicht direkt berechnet werden. Diese missen durch eine angepasste Nodalisie-
rung erzwungen werden. Aus diesen Grinden ist eine Verifizierung der Nodalisierung
und der Rechenergebnisse durch CFD-Rechnungen notwendig.

3. Welchen Einfluss haben die Formverlust-Beiwerte der LP-Rechnungen auf das Rechenergeb-
nis?

Bei LP-Rechnungen haben die Formverlustbeiwerte wesentlichen Einfluss auf die
Stromungsgeschwindigkeiten im Sicherheitsbehalter und damit auf die Verteilung der
Gase. Sie verandern ferner den berechneten Druck im Sicherheitsbehdlter, der bei
MELcoRr-Integralrechnungen die Randbedingung fiir die Ausstromung aus dem Leck
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bildet. Aufgrund dieser Wichtigkeit der Formverlustbeiwerte sind detaillierte Studien
notwendig, wie mit deren Hilfe die Stromungsverluste in den komplexen Geometrien
innerhalb von Sicherheitsbehalterrdumen integral erfasst werden kénnen. Dabei miissen
die Anzahl und Richtungen angeschlossener Flow-Paths berticksichtigt werden.

4. Gibt die Melcor-Rechnung mit der feinen Nodalisierung hinreichend genauen Aufschluss tber
die Wasserstoffverteilung?

Die sicherheitsrelevante, lokale Wasserstoffverteilung kann auch mit der feinen Nodali-
sierung nicht erfasst werden. Stattdessen werden zu optimistische, homogenisierte
Gemische berechnet. Demnach werden bei der Auswertung der Verbrennungskriterien
bei Sicherheitsanalysen zu optimistische Aussagen getroffen.

Die detaillierte MeLcOR-Rechnung mit dem einheitlich hohen Formverlustbeiwert von 15,
ermittelte Uberstrémraten, die deutlich ndher an denen der Gasr.ow-Rechnung liegen.
Es besteht jedoch weiterhin ein zu starkes Ungleichgewicht zwischen den Ausstromun-
gen durch den quellnahen und den quellfernen Dampferzeugerturm. Der Druck im
Sicherheitsbehalter ist hoher als im GAsFLow-Ergebnis. Die Wasserstoffverteilung auf
Anlagen- und Betriebsraum ist deutlich realistischer als bei der groben Nodalisierung.
Auch besteht eine recht gute Ubereinstimmung der Wasserstoffkonzentrationen in
einem Grolteil des Anlagenraumes. Die verfeinerte Nodalisierung eignet sich aufgrund
des hoheren Detaillierungsgrades und der geringen Rechenzeit besser fir PSA 2 und
Unsicherheitsanalysen, nicht jedoch zu einer Abschadtzung des Verbrennungspotentiales
sensitiver Gemische.

5. Ist die Genauigkeit einer Melcor-Rechnung der Wasserstoffverteilung mit feiner Nodalisie-
rung sogar ausreichend, um die CFD-Rechnung mit Gasflow zu ersetzen?

Die mit MELCOR erzielbare Genauigkeit ist nicht ausreichend, um verldssliche Aussagen
Uber das Verbrennungsrisiko zu treffen. Die lokale Wasserstoffverteilung wird nur durch
GasFLow hinreichend genau aufgel6st. In GAsFLow werden die lokalen Strémungsphano-
mene berlcksichtigt und sehr realistische Driicke berechnet. Demgegeniiber wurden mit
beiden MEeLcor-Nodalisierungen deutlich abweichende Massenstrome durch die Berst-
scheiben sowie Gasverteilungen berechnet. Aufgrund seiner langen Rechenzeit Idsst sich
GasFLow nur fir detaillierte Analysen der Thermohydraulik weniger Unfallszenarien
einsetzen.

Bei den hier durchgefiihrten Rechnungen ermittelten MELCOR und GAsFLow unterschiedliche
Sicherheitsbehalterdriicke. Durch eine Kopplung beider Programme kdnnen die realistischeren
Driicke aus GasrLow als Randbedingung fiir die MEeLcor-Storfallsimulation ohne Sicherheitsbehal-
ter verwendet werden. Die Ausstromung durch das Leck kann so entsprechend dem realistische-
ren GAsFLow-Druck berechnet werden. Diese realistischere Ausstromung kann gegeniber der
integralen MeLcor-Rechnung zu Anderungen im berechneten Storfallverlauf und letztendlich zu
einer veranderten Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter fiihren.
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4 Technische Beschreibung der MELCOR-GASFLOW-Kopplung

Mit CFD-Codes, wie GAsFLow, lasst sich die Wasserstoffverteilung im Verlauf eines schweren
Storfalles mit Kiihimittelverlust deutlich genauer ermitteln als mit LP-Codes. Auch der Druck im
Sicherheitsbehalter lasst sich mit CFD-Codes realistischer bestimmen. Dieser beeinflusst die
Ausstromung aus dem Leck und wirkt sich somit auf den Primarkreis aus. Die Verwendung des
GAsFLow-Druckes als Randbedingung fiir den von MEeLCOR berechneten Primarkreis verspricht ein
realistischeres Ergebnis. Daher wurden im Rahmen der vorliegenden Arbeit eine Kopplung von
MELcor und GasFLow realisiert. Diese Kopplung wird nachfolgend beschrieben.

Ziel ist es MELcor und GasFLow derart zu koppeln, dass die MEeLcor-LP-Rechnung des Sicherheits-
behalters durch die GasFLow-CFD-Rechnung ersetzt wird. MEeLCOR soll das Storfallszenario mit
Wasserstofferzeugung im Kern, die Thermohydraulik im Primarkreis und die Ausstrémraten von
Kihlwasser und Wasserstoff durch das Leck in den Sicherheitsbehalter simulieren. GAsFLow soll
diesen Quellterm empfangen, die Thermohydraulik und den Druck im Sicherheitsbehalter
berechnen. GAsFLow seinerseits Ubergibt den Sicherheitsbehélterdruck an MEeLcor. Die
Wasserstoffverteilung lasst sich durch GasrLow detaillierter auflosen.

Es bestehen folgende Anforderungen an die Kopplung: Die Codes sollen die Randbedingungen
wahrend ihrer Laufzeit in beide Richtungen austauschen. Die Programmierung von MELCOR ist
sehr komplex und fir AuBenstehende nur schwer nachvollziehbar. Aus diesem Grund soll die
Kopplung mit mdglichst wenigen Eingriffe und Anderungen an MELcoR entwickelt werden.

Kapitel 4.1 behandelt den Stand des MEeLcor-Codes in Bezug auf Kopplungen zu anderen Codes.
MELcor wurde bereits mit dem Systemcode ReLAP5-3D [94] und mit Codes des SNL gekoppelt.
Dabei wurde in allen Fallen ein Ubergeordnetes Steuerungsprogramm verwendet. Eine
Kopplungsschnittstelle ist im MEeLcor-Quelltext vorhanden. Demgegeniiber wurde GAsFLow bisher
nicht mit anderen Codes gekoppelt. In Kapitel 4.2 wird gezeigt, dass die MeLcor-Schnittstelle fir
die Kopplung zu GasrFLow prinzipiell geeignet ist. Durch deren Verwendung entfiel die
Notwendigkeit, MELCOR unter hohem Zeitaufwand in groRerem MaRe zu verandern.

Das fiir die Kopplung verwendete Steuerungsprogramm MPpiexec wurde dem KIT-IKET von den
SNL zur Verfligung gestellt. In Kapitel 4.3 wird die MEeLcor-Kopplungsschnittstelle vorgestellt. Es
stellte sich heraus, dass diese im Verlauf der MEeLcor-Entwicklung nicht gepflegt wurde und
defekt war. Im Rahmen dieser Arbeit wurden zur Reparatur der Schnittstelle im Quelltext die
notwendigen Korrekturen vorgenommen. Die Funktionstlichtigkeit der Schnittstelle wurde
daraufhin in Testrechnungen Gberprift (Kapitel 5.1).

In Kapitel 4.4 werden die Zustdandigkeiten von MeLcor und GasFLow wahrend der Kopplung und
die ausgetauschten Kopplungsparameter im Detail betrachtet. In Kapitel 4.5 wird die
Funktionsweise des gekoppelten Systems, bestehend aus Mpiexec, MELCOR und GASFLOW,
zusammengefasst. Im Zuge dieser Arbeit wurde fir GAsFLow eine Schnittstelle entwickelt und
integriert, die analog zu der MEeLcORr-Schnittstelle funktioniert (Kapitel 4.6). Dies umfasste die
Identifikation geeigneter Positionen im GasFLow-Code und die Erstellung neuer Routinen fiir die
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Initialisierung der Kopplung, die Kommunikation zwischen den Codes und den Zugriff auf die
Datenbasis. Zudem wurden bestehende Routinen modifiziert und neue Funktionalitdten in
GASFLOW integriert.

4.1 Stand der MELCOR-Kopplung zu Beginn der Arbeit

An den Idaho National Laboratories (INL, USA) wurde ein System zur Kopplung von RELAP5-3D
[94] mit anderen Codes entwickelt, bei dem das PVM-Protokoll verwendet wird. Die Kopplung
basiert auf der Methodik von Weaver [100], welche im Steuerungsprogram PvMExec (Weaver
[101]) sowie in Schnittstellen in ReLAP5-3D (Weaver [102]) und dem gekoppelten Code
implementiert ist. Auf diese Weise wurde RELAP5-3D mit einer Vielzahl anderer Codes gekoppelt,
beispielsweise mit dem CFD-Code Fluent [36].

RELAP5-3D wurde auch mit MEeLcor 1.8.5 gekoppelt (Cole [23]). Dabei berechnete RELAP5-3D die
Thermohydraulik im Primarkreis und MEeLcor die im Sicherheitsbehdlter. Diese Kopplung lasst
sich gemal der in Kapitel 2.6 vorgestellten Kategorien als extern, explizit, asynchron und parallel
charakterisieren. Zu diesem Zweck entwickelte und testete Cole [23] an den SNL eine
Schnittstelle in MEeLcor 1.8.5, die den von Weaver [100] spezifizierten Ablauf implementiert. In
MeLcor wurde die Moglichkeit geschaffen, Werte von Kontrollfunktionen als PVM-Nachricht zu
empfangen und zu versenden. Die Funktionsfahigkeit der MELcOR 1.8.5-Schnittstelle wurde
anhand einer Rechnung mit zwei gekoppelten MEeLcor-Instanzen demonstriert. Rodriguez [70]
flhrte dartber hinaus eine gekoppelte Verifizierungsrechnung mit MEeLcor und ReLAP5-3D durch.
Auler der hier angegebenen Dokumentation dieser PVM-basierten MeLcor-Schnittstelle, konnte
keine weitere Literatur gefunden werden.

Das Steuerungsprogramm PvMEXec und die Routinen der MEeLcor-Schnittstelle wurden fir die
Verwendung des MPI-Standards modifiziert (Young et al. [107]). Mit dem neuen Steuerungspro-
gramm MPIEXEC wurde MELCOR 1.8.5 mit anderen, an den SNL entwickelten Codes, wie GILA [22],
gekoppelt. Dabei wurde weiterhin die Kopplungsmethodik von Weaver [100] verwendet. Weder
flr Mpiexec noch fiir die MPI-Schnittstelle konnten Dokumentationen beschafft werden. Die MPI-
Kopplungsroutinen sind auch in der FOrRTRAN-Quelle von MEeLcoRr 1.8.6, das am KIT verwendet
wird, verfligbar. GAsFLow wurde bisher nicht mit anderen Codes gekoppelt.

4.2 Auswahl der Kopplungsart

Grundlegende Informationen zur Kopplung von Rechencodes wurden in Kapitel 2.6 vorgestellt.
In diesem Unterkapitel wird eine geeignete Kopplungsart fiir die MEeLCOR-GASFLOW-Kopplung
identifiziert. Abschlieend wird die Eignung der vorhandenen MELCOR-Schnittstelle fiir die
Kopplung mit GAsFLow bewertet.

Auf der Ebene der Codes lassen sich die folgende Kopplungsarten unterscheiden: externe
Iterationen, die Kopplung separater Codes und die Integration eines Codes in den anderen.
Damit MELCOR und GasFLow Randbedingungen wahrend ihrer Laufzeit austauschen kénnen,
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missen beide Codes gekoppelt werden. Die einzige Schnittstelle ihrer Rechengebiete liegt im
Leck. lhre jeweiligen Zustdndigkeiten lassen sich klar abgrenzen (vergleiche Kapitel 4.4). Aus
diesen Grinden kdnnen MEeLCOR und GAsFLow im Rahmen der Kopplung selbststandig und als
separate Codes bestehen bleiben. Demgegeniiber wére eine Integration von GAsFLOW in MELCOR
sehr arbeitsintensiv, da wesentliche Anderungen an beiden Codes unabdingbar wéiren. Die
Realisierung einer Integration hatte nicht dem Rahmen dieser Arbeit entsprochen.

Auf der Ebene der Modellierung existieren externe und interne Kopplungen. In dieser Arbeit
wurde die MEeLcor-Berechnung der Sicherheitsbehalter-Thermohydraulik vollstandig durch die
GAsFLow-Rechnung ersetzt. Die MELCOR- und GASFLOW-Instanzen verwenden jeweils Randbedin-
gungen des anderen Codes. Es handelt sich also um einen typischen Fall der externen Kopplung.

Die Numerik der Kopplung kann explizit, semi- oder vollimplizit sein. Die MELCOR- und GASFLOW-
Rechengebiete sind nur im Leck miteinander verbunden. Die Riickkopplung des GAsFLow-Druckes
auf den Zustand im Primarkreis ist relativ schwach ausgepragt. Darum sind bei der Verwendung
der expliziten Methodik keine Instabilitaten zu erwarten. Auch friihere Kopplungen von Codes
fir den Primarkreis mit Codes fur den Sicherheitsbehélter wiesen meist eine explizite Numerik
auf (siehe Kapitel 2.7). Die existierende MELCOR-Schnittstelle ermdglicht diese Art der Kopplung.
Demgegenliber ist eine implizite Kopplung mit der existierenden Schnittstelle nicht moglich.
Entsprechende Schnittstellen missten unter hohem Programmieraufwand fir MEeLcor und
GASFLOW neu entwickelt werden. Aus diesen Griinden wurde eine Kopplung mit einer expliziten
Numerik gewahlt.

Ferner werden synchrone und asynchrone Kopplungen unterschieden. Bei semi-impliziter oder
voll-impliziter Numerik ist ein synchroner Zeitfortschritt der gekoppelten Codes notwendig. Die
MELCOR-GASFLOW-Kopplung ist jedoch explizit. Aus diesem Grund ist eine asynchrone Kopplung
mit hinreichend haufigem Datenaustausch zu den Kopplungszeitpunkten ausreichend.

Zudem wird zwischen paralleler und sequentieller Kopplung unterschieden. Die MELCOR-
Schnittstelle unterstiitzt lediglich die parallele Kopplung. Aufgrund der niedrigeren Rechenzeit
sollen beide Codes wahrend der gekoppelten Rechnung parallel laufen.

Die Schlisseleigenschaften der Kopplung sind folgende: MELCOR und GAsFLow wurden extern,
explizit, parallel und asynchron gekoppelt. Eine derartige Kopplung ist mit der bestehenden MPI-
Schnittstelle in MEeLcor moglich. Diese eignet sich demnach prinzipiell fur diese Kopplung. Durch
ihre Verwendung lassen sich zudem aufwendige Anderungen am MELcor-Code vermeiden. Da
sich mit der Schnittstelle alle Kontrollfunktionen koppeln lassen, besteht aullerdem ein
hinreichend groRRer Freiraum bei der Wahl der Parameter, die mit GAsSFLow ausgetauscht werden
kdnnen.

4.3 Melcor-Schnittstelle

Im Verlauf dieser Arbeit stellten die SNL dem KIT-IKET die Fortran 90-Quelle des Programmes
Mpiexec und die Eingabedateien der Testrechnung von Cole [23] fiir eine Kopplung von MELCOR
zur Verfigung. Die Notwendigkeit, eine eigene Kopplungsmethodik und entsprechende
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Schnittstellen in beiden Codes zu entwickeln, entfiel damit. Die Dokumentationen des
Steuerungsprogrammes PvMEXec (Weaver [101]) und der Anforderungen an eine PVM-
Schnittstelle in einem Code (Weaver [100]) lagen vor. Fiir Mpiexec und die MELCOR-MPI-
Schnittstelle waren jedoch keine Dokumentationen verfligbar. Die Schnittstelle war in
MELCOR 1.8.6 zwar vorhanden, wurde jedoch seit der Version 1.8.5 nicht weiter gepflegt und
verwendet. StandardmaRig ist sie deaktiviert. Die Schnittstelle besteht aus sieben Kopplungsrou-
tinen, die in Bild 4-1 dargestellt werden.

P

MEXPVI ’ [MEXPVT ’ [ MEXPVX ‘

—

MEPVS

 —

-t MEXPVR ’ MEXRCV ’

-{ MEXPVT J MEXSND ’

Bild 4-1: Hierarchische Ubersicht tiber die an der Kopplung beteiligten MELCOR-Routinen. Die Kopplungsrou-

tinen, die die Methodik von Weaver [100] implementieren, sind weils hinterlegt. Die blau markierten
Routinen rufen die Schnittstellenroutinen auf. Die Routinen vor rotem Hintergrund unterstitzen bei der
Behandlung der Kopplungsparameter als Kontrollfunktionen. Die Routine MEexpvT ist doppelt aufgefihrt.

Um die Kopplungsroutinen (weil3 in Bild 4-1) in den Gesamtzusammenhang einzuordnen, werden
die Routinen, die diese aufrufen (blau), nachfolgend vorgestellt:

e  MEexseT: Konfiguration einer neuen oder wiederaufgenommenen Rechnung

e Mexopn: Offnen der Eingabe- und Ausgabedateien im Rahmen der Initialisierung

e MEXRUN: Hauptschleife zur Durchfiihrung der Berechnung

e  MExsTP : Prozeduren zum Beenden einer Rechnung

Die Zustandigkeiten der Kopplungsroutinen werden im Folgenden zusammengefasst:

e  Mexpvi: Initialisierung der Schnittstelle

e  Mexpvr: Priifung des Eingangs einer erwarteten Nachricht

e  MExpvs: Initialisierung von MELCOR in der MPI-Umgebung

e  MexpvT: Datenaustausch zwischen MEeLcor und dem gekoppelten Code
e Mexpvx: Beendung der Kopplung

e  MEexrcv: Nachrichtenempfang und Speichern der empfangenen Kopplungsparameter als
Kontrollfunktionen

e MEexsND: Kopplungsparameter aus der Datenbasis der Kontrollfunktionen auslesen und in
Nachrichten versenden
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Im Rahmen dieser Arbeit wurden leistungsféhige Personalcomputer mit den Betriebssystemen
openSUSE 11.4, 12.1 und 12.2 verwendet. MPIEXEC und eine MELCOR-Version mit aktivierter MPI-
Schnittstelle wurden unter Benutzung der MPI-Implementierung MpicH 2 (Balaji et al. [7]) und
des Intel Fortran Compilers 11.0 kompiliert.

Mit dem gekoppelten System, bestehend aus Mpriexec und zwei MELCOR-Instanzen, wurde
versucht, den in Kapitel 5.1 vorgestellten Testfall zu berechnen. Dabei stellte sich jedoch heraus,
dass die Routinen der Schnittstelle nicht funktionstiichtig waren und repariert werden mussten.
Die Analyse der auftretenden Fehler ergab, dass die Kommunikation iber MPI weder zwischen
Mpiexec und den Schnittstellen beider MEeLcor-Instanzen, noch zwischen den beiden Instanzen
selbst fehlerfrei war. Ursachlich dafir war, dass in den Schnittstellenroutinen viele Variablen
nicht deklariert oder initialisiert waren.

Daraufhin wurden samtliche Variablen der Schnittstelle, teilweise als Common-Block, deklariert.
Zudem wurden obsolete Fehlermeldungen abgeschaltet und ein Fehler, der zur Blockade des
MELCOR-Prozesses fiihrte, behoben. Nach diesen Anderungen funktioniert die Schnittstelle auch
in MELCOR 1.8.6. Dies konnte durch die erfolgreiche Berechnung eines Testfalles mit zwei
gekoppelten MELcor-Instanzen belegt werden (Kapitel 5.1). Die durchgefiihrten Anderungen
wurden den SNL mitgeteilt und dort in MeLCOR 1.8.6 integriert.

Die in dieser Arbeit verwendete Version 5 der Schnittstelle enthalt dariiber hinaus die folgenden
Anderungen. Die eingehenden und ausgehenden Parameter werden zu jedem Kopplungs-
zeitschritt tabelliert in Dateien ausgegeben. AuRerdem wurde die maximal mogliche Anzahl von
Kopplungsparametern von 50 auf 500 erhoht.

4.4 Zustindigkeiten von MELCOR und GASFLOW

Bei der bisher Ublichen Methodik wird zuerst eine Integralrechnung mit MeLcor durchgefiihrt
und der Quellterm fir den Sicherheitsbehalter tabelliert ausgeschrieben. Die Wasserstoffvertei-
lung wird erst in einer nachfolgenden GasrLow-Rechnung detailliert bestimmt. Ublicherweise
erhalt GasrLow den Quellterm in tabellarischer Form in einer eigenen Datei. Diese beinhaltet den
Gesamtmassenstrom, die Gemischanteile der Spezies und die Gemischtemperatur. Im Falle einer
gleichzeitigen Einspeisung von Wasser und Dampf werden Sattigungsbedingungen angenom-
men. Ist der Wasserdampf Uberhitzt, so wird die Gleichgewichtstemperatur vorgegeben. In
beiden Fallen sind der Druck und die Temperatur des Gemisches gekoppelt, so dass dessen
Zustand durch die Angabe der Temperatur hinreichend beschrieben wird. Der Druck im
Primarkreis muss zur Definition des Zustandes in der Quellzelle demzufolge nicht vorgegeben
werden. Der Impuls der Leckausstromung in MEeLCOR kann in GAsFLOw nicht vollstandig erhalten
bleiben, da die Flache des Leckes mit typischen GasrLow-Gittern nicht aufldsbar ist (vergleiche
Kapitel 2.5).

Wadhrend des gekoppelten Ablaufes soll die GasrLow-Berechnung die MEeLcOR-Berechnung des
Sicherheitsbehalters ersetzen und auf diese Weise eine realistischere Druckrandbedingung fir
die Leckausstromung liefern. Die physikalische Verbindung zwischen beiden Codes liegt somit an
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der Leckstelle. MEeLcor ist im gekoppelten Fall weiterhin zustdandig fir die Berechnung des
Storfallverlaufes, der Thermohydraulik in den Kiihlkreislaufen und der Ausstrémraten durch das
Leck. GasrLow berechnet die Thermohydraulik und die Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbe-
héalter orts- und zeitaufgel6st.

Bild 4-2 veranschaulicht die MEeLcor-GAsFLow-Kopplung. Die Sicherheitsbehalter-Nodalisierung in
MELcor wird auf ein Kontrollvolumen reduziert. Dort wird die Druckrandbedingung aus GAsFLOW
aufgepragt. Das Ausstromen aus dem Leck wird in MELCOR bilanziert. Das Leck wird mit einem
Flow-Path zwischen einem Kontrollvolumen des Primarkreises und dem obigen Kontrollvolumen
realisiert. Genau wie bei der tabellierten Ubergabe der Daten, berechnet MeLcor die folgenden
Parameter an der Stelle des Leckes und versendet diese an GAsFLow: Gleichgewichtstemperatur,
Massenanteile und Massenstrom (blauer Pfeil).

GasFLow empfangt diese Parameter und pragt sie der Quellzelle auf. Unter deren Verwendung
berechnet GasrLow die Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter und die Wasserstoffverteilung.
GAsFLow sendet seinerseits einen Druck als Randbedingung fir den nachsten Kopplungs-
zeitschritt an MEeLcor. Zur Vermeidung numerischer Instabilitdten wird dazu ein Druckwert in
einer Zelle verwendet, die sich in einiger Entfernung von der Quellzelle befindet (griiner Pfeil).
Diese Vorgehensweise ist analog zu der Vorgehensweise bei der Berechnung der Entspannung
des Quelltermes auf den Sicherheitsbehalterdruck, die in Kapitel 2.5 vorgestellt wurde.

MELCOR

" GASFLOW

Primarkreis-KV
Temperatur
Massenanteile
Massenstrom

I

1 Sicherheits- -
behilter-Kv | e
Druck

Bild 4-2: Schema der MELCOR-GASFLOW-Kopplung mit dem relevanten Teil der MEeLCOR-Nodalisierung links.
Rechts ist exemplarisch das GAasFLow-Modell des generischen Sicherheitsbehalters abgebildet (Jordan et al.
[51]). Bei einer gekoppelten Berechnung Ubergibt MEeLCOR die Temperatur, die Massenanteile und den
Massenstrom durch das Leck an GASFLOW (blauer Pfeil). GASFLow Ubergibt den Druck im Sicherheitsbehalter
an MELCOR (gruner Pfeil).

Der Gesamtmassenstrom m durch den Flow-Path, der das Leck darstellt, und die dortigen
Massenanteile der Spezies w, sind in MELCOR nicht direkt verfligbar. Sie lassen sich jedoch unter
Verwendung von MEeLcor-Kontrollfunktionen berechnen.

Die Behandlung reiner Fliissigkeiten ist in GASFLow nicht vorgesehen. Deswegen muss der Anteil
von Gasen in allen GasFLow-Zellen groRer als null sein. Der Massenanteil von Wasserdampf in der
Quellzelle, der von MELCOR an GAsFLOW Uibermittelt wird, wird daher auf ein Minimum von 10"
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begrenzt. Ferner wird der Gesamtmassenstrom 7i1 vor der Ubergabe von der Einheit kg/s in die
GAsFLow-Einheit g/s umgerechnet. Der Druck aus GAsFLow wird innerhalb von MELCOR von
dyn/cm?in Pa umgerechnet.

Im diesem Unterkapitel wurden die Zustdndigkeiten von MELCOR und GasFLow wahrend der
Kopplung erldutert. Das folgende Unterkapitel erklart, wie die Codes gekoppelt werden.

4.5 Funktionsweise des Kopplungssystems

Die Kopplung von MELCOR und GAsFLow unter dem Steuerungsprogramm MPpiexec folgt der
Kopplungsmethodik von Weaver [100]. Im Folgenden werden grundlegende Aspekte dieser
Methodik erldutert, die fir das Verstandnis der GAsFLow-Schnittstelle notwendig sind.

Master
Steuerungsprogramm MPIEXEC
Slave
N Slave
'MELCOR-Instanz ‘ GASFLOW-Instanz

Bild 4-3: Schema des gekoppelten Code-Systems

Bei einer gekoppelten Simulation werden MPIEXEC sowie die MELCOR- und GAsFLOW-Instanzen
zusammen mit der MpricH2-MPI-Umgebung durch den Benutzer gestartet. Bild 4-3 veranschau-
licht, wie Nachrichten zwischen Mpiexec, MELCOR und GAsFLow unter Verwendung von MPI
verschickt werden. Mpiexec fungiert als Master, die MELCOR- und GAsFLOW-Instanzen als Slaves.

Die Randbedingungen, die MELCOR und GAsFLow austauschen, werden im Folgenden als
Kopplungsparameter bezeichnet. Diese gliedern sich in Eingangsparameter, die empfangen
werden, und Ausgangsparameter, die versendet werden. Demgegeniiber bezeichnen
Eingabeparameter die vom Benutzer in der jeweiligen Eingabedatei definierten Variablen oder
Felder.

In Weavers Methodik [100] hat Mpiexec die Aufgabe, die Kopplung zweier oder mehrerer Codes
zu steuern. Die Codes konnen auf unterschiedliche Art gekoppelt sein. Das explizite und
asynchrone Verfahren im Falle der MeLCOR-GASFLOW-Kopplung ist eine von mehreren moglichen
Weisen. Diese werden durch den Benutzer in der Eingabedatei von MPpriexec festgelegt. Das
Programm verfigt fir jede Kopplungsmethode Uber einen entsprechenden Ablaufplan. Mpiexec
informiert die Codes wahrend der Initialisierungsphase lber die Art der Kopplung. Dartber
hinaus werden den Codes die jeweils zu empfangenden und zu versendenden Randbedingungen
mitgeteilt, die in der Eingabedatei von MpIexec festgelegt sind.

Wahrend der Rechenphase steuert Mpiexec den Zeitfortschritt des gekoppelten Systems und
synchronisiert die Codes. Im Falle der expliziten, asynchronen Kopplung gibt Mpiexec zu diesem
Zweck bestimmte Zeitpunkte vor, zu denen die Codes bestimmte Aktionen durchfiihren miissen.
Dies konnen beispielsweise Kopplungszeitpunkte sein, zu denen die Codes Daten miteinander
austauschen. AuRerdem werden die Zeitpunkte fiir die synchrone Plot- oder Dateiausgabe sowie
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die Erzeugung synchroner Restart-Dateien durch Mpiexec festgelegt. Die Zeitintervalle fir den
Datenaustausch und die Code-Ausgaben werden durch den Benutzer vorgegeben. Am Ende der
gekoppelten Rechnung, oder im Falle eines Code-Abbruchs, wird das gekoppelte System durch
MPIEXEC beendet.

Die Rechencodes verfligen ebenfalls Gber Schnittstellen, welche die Methodik von Weaver [100]
implementieren. Mit deren Hilfe arbeiten die Rechencodes mit Mpiexec und untereinander
zusammen. Dies schlieRt den Empfang und das Versenden von Nachrichten ein. Wahrend der
Initialisierungsphase der Kopplung gleichen die Codes die von MPpIEXEC vorgegebene Kopplungsart
und die angeforderten Kopplungsparameter mit ihren eigenen Benutzervorgaben ab. Wahrend
der Rechenphase halten sie die von Mpiexec vorgegebenen zeitlichen Treffpunkte ein, warten
aufeinander und synchronisieren auf diese Weise. AnschlieBend werden die angeforderten
Aktionen ausgefiihrt, wie beispielweise der Datenaustausch.

Eine gekoppelte Rechnung der Codes MELCOR und GASFLOw besteht in Weavers Methodik [100]
aus den folgenden Phasen:

e Waihrend der Initialisierungsphase melden sich Mpriexec und die Rechencodes in der MPI-
Umgebung an, so dass untereinander Nachrichten ausgetauscht werden kénnen. AulSer-
dem werden, wie oben erwdhnt, die Art der Kopplung und die zu ibergebenden Parame-
ter festgelegt. Diese Phase endet mit einem ersten Datenaustausch zwischen MELCOR und
GAsFLOW, bei dem die anfanglichen Randbedingungen ausgetauscht werden.

e Im Anschluss folgt die Rechenphase, in der MeLcORrR und GAsFLOW zu jedem Kopplungszeit-
punkt die aktuellen Randbedingungen austauschen oder synchrone Dateiausgaben er-
zeugen.

e Die Beendigungsphase wird durch das Erreichen der Beendigungszeit oder durch einen
Fehler in einem der Codes oder der Kommunikation eingeleitet.

Weaver [100] legte fiir diese Kopplungsmethodik die folgenden Prinzipien fest: Die durchgefihr-
ten gekoppelten Rechnungen sollen autonom, das heift ohne Eingreifen des Benutzers,
ablaufen. Des Weiteren muss ein Code nach dem Versenden einer Nachricht einen sogenannten
Handschlag abwarten. Dieser signalisiert ihm, dass die Nachricht vom anderen Code empfangen
und erfolgreich verarbeitet wurde. Der Empfanger-Code versendet den Handschlag, sofern kein
Fehler auftritt. Uberdies ist eine maximale Wartezeit auf Nachrichten einstellbar. Wird diese
Uberschritten, so wird davon ausgegangen, dass ein Fehler aufgetreten ist. Die gekoppelte
Rechnung wird daraufhin beendet. AulRerdem sind die Kopplungsparameter in der Eingabedatei
von MPpIexec doppelt zu definieren. Dies ermdglicht die genaue Zuordnung eines Kopplungspara-
meters innerhalb beider Simulationscodes. Unten wird ein beispielhafter Ausschnitt aus der
Eingabedatei von MPIEXEC gezeigt. Durch diese Eingabe wird festgelegt, dass ein Druck von
GASFLOW an MELCOR gesendet wird. Dieser Kopplungsparameter wird in GAsFLow als ,pressure”
und in MELcoR als Kontrollfunktion ,,CFvALU.70201“ behandelt:

# ! TASKA  DIRECTION TASKB CONTENTS
Gasflow sends Melcor pressure
Melcor receives Gasflow CFVALU.70201
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4.6 Funktionsweise der GASFLOW-Kopplungsschnittstelle

Dieses Unterkapitel beschreibt die entwickelte Schnittstelle ausfiihrlich. An die neue GAsFLow-
Schnittstelle werden folgenden Anforderungen gestellt:

e Sie soll die Methodik von Weaver [100] implementieren. GasrLow soll tiber diese Schnitt-
stelle mit dem Steuerungsprogramm MPpIEXeC kommunizieren und Randbedingungen mit
MELCOR austauschen.

e Die Randbedingungen aus MEeLcOR sollen wahrend der Rechnung bericksichtigt werden.

e Randbedingungen fir MEeLcOR missen aus der GasFLow-Datenbasis ausgelesen und
versendet werden.

e Die Kopplungszeitpunkte, an denen die Daten ausgetauscht werden, sind genau zu
einzuhalten.

e Dateiausgaben (fiir Plots, Prints und Restart) missen auf Anforderung von MPIEXEC
durchgefihrt werden.

Prinzipiell soll eine Anwendung der Kopplung auf weitere Problemstellungen, die Uber die in
Kapitel 4.4 gezeigte hinausgehen, moglich sein. Deshalb ist eine gewisse Flexibilitat bei der Wahl
der gekoppelten Randbedingungen wiinschenswert. Zu diesem Zweck soll eine hinreichend
grolRe Anzahl an Kopplungsparametern moglich sein. Des Weiteren soll die Liste der Ubertragba-
ren physikalischen GrofRen erweiterbar sein. Die Moglichkeit, tabellierte Randbedingungen aus
einer externen Quellterm-Datei einzulesen, soll bestehen bleiben.

Kapitel 4.6.1 gibt einen Gesamtiiberblick iber die an der Kopplung beteiligten Routinen und tber
die neuen Eingabevariablen. Der Ablauf der gekoppelten Rechnung im GAsFLow-Code wird in
Kapitel 4.6.2 vorgestellt. In Kapitel 4.6.3 werden der Empfang von Nachrichten und in Kapitel
4.6.4 die neuen Routinen der Schnittstelle detailliert beschrieben. Kapitel 4.6.5 geht auf neu
geschaffene Funktionalitaten fiir die Kopplung ein.

4.6.1 Uberblick iiber die beteiligten Routinen und Eingabevariablen

Die Kopplungsschnittstelle fligt sich in den GasFLow-Code ein. Dazu wurden existierende
Routinen erweitert und neue erstellt. Bild 4-4 beinhaltet eine hierarchische Ubersicht aller an
der Kopplung beteiligten Routinen. Bereits vorhandene Routinen, die verandert wurden, sind
blau hinterlegt. Die Routinen vor weiflem Hintergrund implementieren die Kopplungsmethodik
und wurden ausgehend von MEeLcorR-Routinen entwickelt. Auch die Routinen mit rotem
Hintergrund wurden neu erstellt. Diese Routinen beinhalten weitere Funktionen fir die
Kopplung. Die Routinen mit farbigem Rahmen sind in der Ubersicht doppelt aufgefiihrt. Die mit
orangefarbenen Pfaden verbundenen Routinen sind Teil des Code-Abschnittes problemunab-
hdngige Initialisierung. Routinen zur Initialisierung des Rechenfalles sind mit blauen Pfaden
verbunden. Die roten Pfade kennzeichnen die Zugehorigkeit der Routinen zum Bereich des
Lésungsalgorithmus. Die griinen Pfade weisen auf die Zugehorigkeit zur Endphase hin. Die
Aufgaben der einzelnen Routinen in Bild 4-4 werden in Kapitel 4.6.2 im Rahmen der Diskussion
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der Funktionsweise der Kopplungsschnittstelle erldutert. Die neu erstellten Routinen (vor
weillem und rotem Hintergrund) werden zudem in Kapitel 4.6.4 ausfihrlich vorgestellt.

—
COUPL_INIT
CoupL_
INPH CoupL_
EXCH

COUPL_FIN
CoupL_
MAILBOX

COUPL_FIN

-

Bild 4-4: Hierarchische Ubersicht (iber alle an der Kopplung beteiligten GAsFLow-Routinen.

Bild 4-5: Ubersicht Uber die Fortran-Module der Kopplungsschnittstelle. Das blau hinterlegte Modul
CSORTAM war bereits vorhanden und wurde um Variablen erweitert. Die Ubrigen Module wurden neu
erstellt.

Fiir die Schnittstelle wurden zahlreiche neue Fortran-Variablen erstellt und in Kommentaren
beschrieben. Gemeinsame Variablen, die in mehreren Routinen genutzt werden, wurden in
Fortran-Modulen deklariert. Wie die Ubersicht in Bild 4-5 zeigt, wurden drei neue Module
erstellt (rot hinterlegt). AuBerdem wurde eine Deklaration im existierenden Modul CsoRTAM
gedndert. CoupLINGMOD enthdlt die Deklaration aller gemeinsamen Variablen der Schnittstelle,
die nicht den Datenaustausch zwischen MEeLcor und GasFLow direkt betreffen. CoupLINGG2M
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beinhaltet Variablen, die das Versenden von Nachrichten von GasFLow an MELCOR betreffen
(g2m: GasFLow to MELCOR). In CouPLINGM2G befinden sich Variablen zum Empfang der Nachrichten
von MELCOR an GASFLOW (m2g).

Es wurden neue Eingabevariablen und —felder fiir die GasFLow-Eingabedatei vorgesehen. Die
wichtigsten werden nachfolgend vorgestellt:

e cdtcut, cdtexact: Parameter fir die veranderte Zeitschrittsteuerung, siehe Kapitel 4.6.5b
e cinpnam: Character-Feld flr die Bezeichnungen der Eingangsparameter
e coutnam: Character-Feld fiir die Bezeichnungen der Ausgangsparameter

e coutvar: Datenfeld, das die Definition der Ausgangsparameter (Zellindizes und physikali-
sche GroRe) beinhaltet

Des Weiteren wurden die folgenden vorhandenen Eingabefelder modifiziert, um die von MELCOR
empfangenen Randbedingungen in GasFLow verwenden zu koénnen. Weitere Informationen
hierzu werden in Kapitel 4.6.5a gegeben.

e gasdef: Feld zur Festlegung von Anfangs- und Randbedingungen fir den Zustand und die
Zusammensetzung des Gases in einem Zellbereich

e mbc: Feld zur Definition von Massenstromrandbedingungen fir Zelloberflachen

Die Eingangsparameter werden im Datenfeld sortab gespeichert. Dieses Feld wird im Folgenden
als Eingangsdatenbasis bezeichnet. Das folgende Unterkapitel erlautert die Funktionsweise der
Schnittstelle im Zusammenhang mit dem Ablauf des GasFLow-Codes.

4.6.2 Funktionsweise der GasrLow-Kopplungsschnittstelle

Wie in Kapitel 4.5 ausgefiihrt wurde, haben MELCor und GasFLow wahrend der drei Phasen der
Kopplung bestimmte Aufgaben zu erfillen. Analog zu MEeLcor wurde auch fiir GAsFLow eine
Schnittstelle entwickelt, die diese Aufgaben abarbeitet. Sie besteht aus mehreren, neuen
Routinen, die basierend auf den MELcOR-Routinen entworfen wurden. Diese wurden an den
jeweils geeigneten Stellen im Code eingefiigt. Die Prasentation der GAsFLow-Schnittstelle in
diesem Unterkapitel zeigt den Ablauf der Kopplung und die Routinen der Schnittstelle vor dem
Hintergrund des GAsFLow Programmablaufes. Das anschlieBende Kapitel 4.6.3 stellt die
Vorgehensweise beim Nachrichtenaustausch und in Kapitel 4.6.4 die wichtigsten Routinen der
Schnittstelle im Detail vor.

Der GasrLow-Code lasst sich in vier Abschnitte unterteilen.

e Im problemunabhdngigen Initialisierungsabschnitt wird der Code fir die Rechnung
vorbereitet. Dort wird die Anmeldung in der MPI-Umgebung eingefiigt.

e Daran schlieBt sich die Initialisierung des Rechenfalles an, in dessen Rahmen auch die
Schnittstelle initialisiert wird.
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e Der GAsFLow-Abschnitt des numerischen Losungsalgorithmus untergliedert sich wiede-
rum in einen vorbereitenden Teil, in dem der neue Zeitschritt bestimmt wird. Daran an-
schlieRend wurden der Datenaustausch mit MeLcor und das Ausfiihren synchroner Da-
teiausgaben auf Veranlassung von Mpiexec eingeflihrt. Hierauf schlieBen die Prozeduren
des Zeitfortschrittes an, die nicht verandert wurden. Zuletzt werden die reguldren Datei-
ausgaben durchgefiihrt.

e |m letzten Abschnitt von GasFLow folgen die Nachbereitung und die Beendigung der
Rechnung.

In allen vier GasrLow-Abschnitten wurden Anderungen vorgenommen. Diese werden
nachfolgend nach Abschnitten sortiert vorgestellt und in den Zusammenhang der Code-
Prozeduren gesetzt. Es soll gezeigt werden, wie die Kopplung abldauft und an welcher Position im
Code sich die Schnittstellenroutinen befinden. Dies kommt keiner vollstédndigen Beschreibung
des GasrLow-Codes gleich.

a Problemunabhédngige Initialisierung

Das GasFLow-Hauptprogramm ruft die Routine STARTGF zur problemunabhédngigen Initialisierung
des Codes auf (Bild 4-6). STARTGF initialisiert Parameter und ruft die neue Initialisierungsroutine
CoupL_INIT (siehe Kapitel 4.6.4e) auf. Diese meldet GAasFLow in der MPI-Umgebung an und o6ffnet
Ausgabedateien fiir die Kopplung. Danach fiahrt STaARTGF mit dem Offnen der Ublichen Eingabe-
und der Ausgabedateien fort.

R

Bild 4-6: Hierarchische Ubersicht tiber Routinen aus dem Bereich der problemunabhéngigen Initialisierung.
Die Routine STARTGF wurde verdndert. COUPL_INIT ist eine neue Kopplungsroutine.

b Initialisierung des Rechenfalles

CourL

NONBLANK

Bild 4-7: Hierarchische Ubersicht (ber GasFLow-Routinen aus dem Abschnitt Initialisierung des
Rechenfalles. Bereits vorhande Routinen mit Anderungen sind blau hinterlegt. Neue Kopplungsroutinen,
die auf MELCOR-Routinen basieren, sind weiR hinterlegt. Die neue Routine COUPL_LDPTR, die den Zugriff der
Schnittstelle auf die GASFLOw-Datenbasis vorbereitet, ist rot hinterlegt.
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Das GAsFLow-Programm leitet die Initialisierung des Rechenfalles ein, indem Routinen zum
Einlesen und Auswerten der Benutzereingaben aus der GAasFLow-Eingabedatei aufgerufen
werden. Die neuen Benutzereingaben fir die Kopplung werden von der Routine RINPUT
behandelt. RINPUT setzt die Standardwerte von Eingabevariablen (default-Werte), liest diese aus
der Eingabedatei ein und verarbeitet sie weiter. Dies betrifft auch die Eingabevariablen und
-felder fir die Kopplung. Der Benutzer spezifiziert die Ausgangsparameter im Feld coutvar analog
zur Definition der Plot-Parameter im Eingabefeld thp. Die Routine RGRAFIC, welche fiur die
Benutzereingaben zustandig ist, prift beide Felder auf Fehler und verarbeitet sie weiter.

Nach dem Einlesen aller Eingabevariablen werden in der Routine SETuUP unter anderem durch
Aufruf der Routine LDPLTPTR (zur besseren Ubersichtlichkeit nicht aufgefiihrt in Bild 4-7) die Plot-
Zeiger geladen. Diese ordnen einem Parameter, der im Rahmen der Plot-Ausgabe ausgeschrie-
ben wird, einen Speicherbereich in der GasFLow-Datenbasis zu. Im Anschluss daran erfolgt der
Aufruf der neuen Routine CoupL LDPTR zum Laden adhnlicher Zeiger, die jeweils von einem
Ausgabeparameter auf dessen Speicherbereich zeigen. Diese Routine basiert auf LDPLTPTR.

Des Weiteren ruft SETuP die Routine ISORTAM (nicht gezeigt in Bild 4-7) auf, innerhalb welcher
gegebenenfalls das Einlesen tabellierter Randbedingungen aus der externen Quelltermdatei
vorbereitet wird. Innerhalb dieser Routine werden auch die ersten beiden Zeitwerte der
tabellierten Randbedingungen in den Speicher geladen. Daran anschliefend erfolgt die
Initialisierung der Kopplungsschnittstelle, die mit einem ersten Datenaustausch zwischen MELCOR
und GasFLow endet. Danach stehen in GasFLow die anfanglichen Werte der Eingangsparameter
aus MELcor zur Verfiigung. Zu diesem Zweck wird in der Routine SETUP nach dem Ende von
IsorTAM die neue Initialisierungsroutine CoupL_INPH aufgerufen.

In COUPL_INPH (siehe Kapitel 4.6.4f) wird die Schnittstelle gemaR der expliziten, asynchronen,
parallelen Kopplungsmethodik initialisiert. Dabei empfangt Gasr.ow 14 Nachrichtenkomplexe
von MPIexec, die jeweils mehrere Einzelnachrichten enthalten. Um abzufragen, ob die erste
Nachricht eines Komplexes eingegangen ist, wird die Briefkastenroutine CoupL_MAILBOX (nicht
gezeigt in Bild 4-7, siehe Kapitel 4.6.4g) aufgerufen. Wenn deren Eingang festgestellt wird, endet
CoupL_MAILBOX. Im Anschluss empfangt CoupL_INPH in mehreren Nachrichten unter anderem die
Bezeichnungen der Kopplungsparameter von MPpiexec, die mit MELCOR ausgetauscht werden
sollen. Der Text in einer Nachricht kann mehrere Bezeichnungen enthalten. Die einzelnen
Bezeichnungen lassen sich aus dem Text extrahieren, indem die neue Routine COUPL_NONBLANK
aufgerufen wird. Deren Methodik stimmt mit der MEeLcOR-Routine INPFNB Uberein.

Im Rahmen der Initialisierung der Kopplung wird in der neuen Routine CouPL_EXCH (siehe Kapitel
4.6.4b) der erste Datenaustausch zwischen MEeLcor und GasFLow durchgefiihrt. Zum Versenden
der Ausgangsparameter wird die Routine CoupL_SEND aufgerufen (nicht gezeigt in Bild 4-7, siehe
Kapitel 4.6.4i). Der Empfang der Eingangsparameter erfolgt in der Routine CoupL_REcv (nicht
gezeigt in Bild 4-7, Kapitel 4.6.4h). Nach dem Datenaustausch mit MeLcor empfangt COuPL_EXCH
den Zeitpunkt des nachsten Datenaustausches von Mpiexec. Nach dem Datenaustausch ist die
Initialisierung der Schnittstelle beendet. Wenn diese sowohl in GAsFLow als auch in MELCOR
erfolgreich verlauft, so Gbermittelt MpIEXEC das Signal zum Start der Simulation.
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AnschlieBend wird in GAsFLow jedoch zundchst die Initialisierung des Rechenfalles fertiggestellt.
Diese beinhaltet den Durchlauf der Routine EosGas, die den thermodynamischen Zustand in
Zellen mit Anfangs- oder Randbedingungen berechnet. Diese Bedingungen werden im gasdef-
Eingabefeld spezifiziert. Die Moglichkeit dort Randbedingungen fir die Quellzelle vorzugeben,
wird auch wahrend der Kopplung genutzt. Dazu werden neue Schliisseleingaben im gasdef-Feld
verwendet. Werden diese durch EosGas fiir eine Zelle gefunden, so werden dort die gekoppelten
Randbedingungen aus der Eingangsdatenbasis vorgegeben. Anschliefend folgt die Berechnung
der Zustandsgrofien in E0sSGAS.

Nach der Routine E0sGAs wird in Setup aullerdem die Routine SETmpoT aufgerufen. Diese
bestimmt die Geschwindigkeiten durch die Zellflichen mit den benutzerdefinierten Massen-
stromrandbedingungen, welche im mbc-Eingabefeld vorgegeben werden. Im Falle einer
gekoppelten Rechnung wird das mbc-Eingabefeld zusatzlich genutzt, um gekoppelte Massen-
stromrandbedingungen aus MEeLCOR festzulegen. Dazu wurden, analog zum gasdef-Eingabefeld,
spezielle Schlisseleingaben vorgesehen. In diesem Fall wird der Wert der Randbedingung
wiederum aus der Eingangsdatenbasis entnommen.

Nach dem Beenden der SETuP-Routine lberprift die Routine CHKERRX neben anderen Benutzer-
eingaben auch die Eingabevariablen fiir die Kopplung auf Fehler. Die Uberpriifung der gasdef-
und mbc-Felder wurde derart gedndert, dass die Schlisseleingaben fiir die Verwendung der
Eingangsparameter zulassig sind.

¢ Losungsalgorithmus

CoupL_
MAILBOX

Bild 4-8: Hierarchische Ubersicht iber GasFLow-Routinen, die am Lésungsalgorithmus beteiligt sind. Bereits
vorhande Routinen mit Anderungen sind blau hinterlegt. Neue Kopplungsroutinen, die auf MELCOR-
Routinen basieren, sind weill hinterlegt. Zusdtzliche, neue Kopplungsroutinen sind rot hinterlegt. Die
Routine E0sGAs (gelb umrandet) ist mehrfach aufgefiihrt.

Der numerische Losungsalgorithmus wird aus dem GAsFLow-Programm durch Aufruf der Routine
GFDRIVE3 gestartet. GFDRIVE3 beinhaltet die Schleife fiir den Zeitfortschritt. Darin wird zuerst der
Status der Losung mit den Kriterien zur Beendigung der Rechnung verglichen. Dann wird der
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Zeitschritt des momentanen Zyklus in einer Unterroutine ermittelt. Steht ein von MPIEXEC
vorgegebener zeitlicher Treffpunkt oder der nachste Zeitpunkt in der Quellterm-Tabelle bevor,
wird der Zeitschritt durch die neue Routine CoupL_TsTEP derart reduziert, dass dieser Zeitpunkt
genau eingehalten wird. Weitere Informationen zu der Methodik bei dieser Reduktion gibt
Kapitel 4.6.5b. Danach wird in GFbrivE3 die Routine CoupL_excH flr den Datenaustausch mit
MELcor aufgerufen.

Sofern zum momentanen Zeitpunkt Daten zwischen MELCOR und GAsFLOW ausgetauscht werden
sollen, fordert Mpiexec beide Codes nacheinander dazu auf, ihre jeweiligen Ausgangsparameter
zu versenden. Der jeweils andere Code empfangt diese. Fiir den Empfang und das Auslesen der
Nachrichten aus MELCOR ist die neue Empfangsroutine CoupL_Recv zustandig. Diese gibt ein Feld
mit allen empfangenen Eingangsparametern an CoupL_EXCH zurlck.

Zum Versenden der Ausgabeparameter ruft CourL_ExcH die neue Senderoutine CouPL_SEND auf.
Dort werden anfangs die Ausgabeparameter aus der Datenbasis gesammelt, indem die neue
Routine CoupL_GETVAR (Kapitel 4.6.4d) aufgerufen wird. CoupL_SEnD Ubertrdgt die Werte der
Ausgabeparameter in eine oder mehrere Nachrichten und versendet diese an MELCOR.

Nach dem Datenaustausch Uberprift CoupL_excH, ob alle erwarteten Eingangsparameter
empfangen wurden und speichert diese in der Eingangsdatenbasis. Daraufhin wird der nachste
zeitliche Treffpunkt, aus den von MPpiexec vorgegebenen Zeitpunkten flir den Datenaustausch
und die Dateiausgaben, sowie dem nachsten Zeitpunkt in der Quellterm-Tabelle ausgewahlt.

Nach der Ausflihrung von CoupL_EexcH ruft die GFprIVE3 die Routine CoupL_ouTpuTs auf, die fir die
Dateiausgaben zustandig ist, die durch Mpiexec angefordert werden. Diese Routine wurde aus
der GasFLow-Routine OuTtpuTs abgeleitet, welche mehrere Dateiausgaben steuert. Sofern
Dateiausgaben gefordert werden, leitet CoupL_ouTpuTs diese ein. In diesem Abschnitt des Codes
sind die zuvor empfangenen Kopplungsparameter jedoch noch nicht in die GasrLow-Datenbasis
aufgenommen worden und stehen deshalb noch nicht zum Plot zur Verfligung. Nach
CoupL_ouTpuTs ruft GrbrIVE3 die Routine RsorRTAM zum Einlesen der Randbedingungen aus der
Quellterm-Datei auf.

Die Routinen mit dem Berechnungsalgorithmus wurden nicht verdndert. Jedoch werden die
modifizierten Routinen EosGAs und SETMDOT mehrmals aufgerufen. Diese Ubertragen die Werte
der Eingangsdatenbasis in die GasFLow-Datenbasis. Nach dem Ende des Berechnungsalgorithmus
flir den momentanen Zyklus folgen die regularen Dateiausgaben, die unabhangig von MPIEXEC
ausgefiihrt werden. Die Routine GmvcuTs zur Ausgabe von Grafikinformationen, die in diesem
Rahmen aufgerufen wird, wurde leicht verandert. Schlussendlich werden durch die Routine
UPDATE Informationen Uber den Stand der numerischen Losung des Problems und lber den
Zeitschritt in die Datei cyclinfo ausgegeben. Falls der Zeitschritt zu Beginn des Zyklus durch
CoupL_tsTEP reduziert wurde, so wird dies in cyclinfo vermerkt.
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d Ende der Rechnung

Die GasFLow-Instanz kann wahrend einer gekoppelten Rechnung auf mehrere Arten beendet
werden. Das reguldare Ende (oberer Pfad in Bild 4-9) wird eingeleitet, wenn die in MPIEXEC
eingegebene Endzeit des Problems erreicht wird. Dies wird in CoupL_excH erkannt. Daraufhin
wird dort eine Nachricht von Mpiexec mit der Beendigungsaufforderung empfangen. In GAsFLow
war ein derartiges Beenden von aulRen bisher nicht vorgesehen. Durch Aufruf der Fehlerroutine
ERROR kann das Ende einer GAsFLow-Rechnung jedoch ausgehend von jeder Routine eingeleitet
werden, wenn ein Fehler auftritt. Diese Moglichkeit wird auch zum Beenden von GasFLow auf die
Aufforderung von MPIExec hin genutzt. Unmittelbar vor dem Ende wird die Routine CoupPL_FIN
(Kapitel 4.6.4c) zum Abmelden von GasFLow aus der MPI-Umgebung aufgerufen.

~ CouPL_
EXCH

‘ ' CoupL_
‘ MAILBOX

COUPL_FIN

ERROR COUPL_FIN

Bild 4-9: Hierarchische Ubersicht (iber die Routinen, die an der Beendigung der gekoppelten GASFLOW-
Instanz beteiligt sind. Die blau hinterlegten Routinen wurden verandert. Die Routine COUPL_FIN ist neu. Die
Routinen ERROR und COUPL_FIN, die durch griine Pfade mit den Ubrigen Routinen verbunden sind, stellen
Teile der Beendigungsprozedur dar.

Dariber hinaus kann ein Fehler in MeLcor oder ein Kommunikationsfehler das Beenden der
gekoppelten Rechnung erforderlich machen (mittlerer Pfad in Bild 4-9). Auch in diesem Fall
verschickt Mpiexec eine Nachricht, die GAsFLow zum Beenden der Rechnung auffordert. Diese
wird in CouprL_MAILBOX empfangen und daraufhin wird die Fehlerroutine ERROR und COUPL_FIN
aufgerufen.

Es besteht weiterhin die Moglichkeit, dass die in GAsFLow eingegebene Endzeit des Problems
kleiner ist als die in MPpIEXec eingegebene. In diesem Fall 1duft das Ende der GAsFLow-Instanz
weitgehend wie das Ende einer fehlerfreien GasFLow-Einzelrechnung ab. Zusatzlich wird die
Routine CoupL_FIN unmittelbar vor dem Ende der Rechnung aus dem GAsFLow-Programm heraus
aufgerufen (unterer Pfad in Bild 4-9).

4.6.3 Detaillierte Beschreibung des Nachrichtenempfanges

In den vorherigen Unterkapiteln wurde ein Gesamtiberblick Gber die GasFLow-Schnittstelle
gegeben. In diesem Unterkapitel wird die Vorgehensweise beim Empfang von Nachrichten
eingefiihrt.
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a Empfang eines durch Mpiexec versendeten Nachrichtenkomplexes

Zur Initialisierung der Kopplung empfingt die Routine CoupL_INPH insgesamt 14 Nachrichten-
komplexe. Diese enthalten wiederum mehrere Nachrichten in einer festgelegten Reihenfolge.
Der Empfang aller Nachrichtenkomplexe lauft wie folgt ab:

1. Definieren des Etikettes (Message Tag) aller zu erhaltenden Nachrichten.

2. Aufrufen der Briefkastenroutine CoupL_MAILBOX, um den Eingang der ersten Nachricht zu
prifen.

3. Empfangen aller vorgesehenen Nachrichten durch mehrmaliges Aufrufen der MPI-
Routine Mpi_Recv. Jede Nachricht enthélt einen Parameter.

4. Fehlerprifung

5. Versenden des Handschlages an Mpiexec durch Aufruf der MPI-Routine MPI_SEND.

b Empfang von Nachrichten aus MeLcor wahrend des Datenaustausches

Im Rahmen des Datenaustausches werden in CoupL_Recv die Eingangsparameter von MELCOR
empfangen. Dies umfasst den Erhalt mehrerer Nachrichtenkomplexe, die von MELCOR versendet
werden. Diese enthalten jeweils eine leere Nachricht und eine weitere mit den Werten der
Eingangsparameter. Der Empfang eines solchen Nachrichtenkomplexes lauft folgendermalien
ab:

1. Definieren des Etikettes der Nachricht.

2. Aufrufen der Briefkastenroutine CoupL_mAILBOX, um den Eingang der leeren Nachricht zu
prifen.

3. Empfangen der leeren Nachricht durch Aufruf der MPI-Routine Mpi_REcv zum Test der
Verbindung. AnschlieRend ist der Empfangskanal offen fir die zweite Nachricht.

4. Empfangen der Nachricht mit den Eingangsparametern. Diese befinden sich in einem
Datenfeld.

5. Fehlerprifung

6. Versenden des Handschlages an MeLcor durch Aufruf der MPI-Routine Mpi_SEND.

4.6.4 Detaillierte Beschreibung der Kopplungsroutinen

Dieses Unterkapitel gibt einen detaillierten Einblick in verschiedene Aspekte der Schnittstelle. In
Abschnitt a werden grundlegende Informationen zu deren Programmierung gegeben.
AnschlieBend werden in den Abschnitten b bis i die wichtigsten Routinen in alphabetischer
Reihenfolge detailliert vorgestellt.
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a Programmiermethodik

Die Schnittstelle wurde wie GAsFLow in Fortran 90 programmiert. Sie wird nur optional

kompiliert. Nur wenn beim Kompilieren die Option ,MPI“ gesetzt ist, wird der neue oder
gednderte Quelltext beriicksichtigt. Anderenfalls bleibt GAsFLow unverdandert. Zu diesem Zweck

werden Praprozessor-Funktionen verwendet.

Die neuen Routinen, die die Kopplungsmethodik implementieren, wurden basierend auf den
reparierten, funktionstlichtigen MEeLcOrR-Routinen entwickelt. Diese wurden jedoch in der
GASFLow-typischen Form entworfen. Beispielsweise wurden Go-to-Anweisungen durch Do-
Schleifen ersetzt. Die neuen, GAsFLow-spezifischen Funktionalitaten basieren so weit wie moglich
auf bereits im Code existierenden Losungen. Beispielsweise orientiert sich die Behandlung der
Eingangsparameter an der Methodik zur Berlicksichtigung tabellierter Randbedingungen. Die
Behandlung von Ausgangsparametern wurde in Anlehnung an die Plot-Methodik entworfen.

b CoupL EXcH: Routine zum Datenaustausch

Zustandigkeit: Datenaustausch zwischen MELCOR und GASFLOW
Aufruf durch:

e CoupL_INPH wadhrend der Initialisierung der Kopplung
e GrDRIVE3 wahrend des numerischen Losungsalgorithmus zu Beginn jedes neuen Zeit-
schrittes

Aufruf von: CouprL_mAILBOX, CouPL_RECV und COUPL_SEND
Analoge MEeLcOR-Routine: MexpvT
Ablauf:

1. Gegebenenfalls einleiten der Endphase der Rechnung.

a. Uberpriifen, ob die Zeit zu Beendigung der gekoppelten Rechnung erreicht
wurde.

b. Empfangen der Beendigungsnachricht von Mpriexec. Diese fordert die Codes dazu
auf, sich zu beenden.

c. Aufrufen der Fehlerroutine zum Beenden von GASFLOW.

2. Prifen, ob ein zeitlicher Treffpunkt mit Datenaustausch zwischen GasFLow und MELCOR
oder geforderten Datei-, Plot- oder Restart-Ausgaben erreicht wurde. Setzen entspre-
chender Schalter.

3. Gegebenenfalls Datenaustausch mit MeLcor; Mpiexec fordert die Codes nacheinander
dazu auf, ihre Ausgangsparameter zu versenden. Der jeweils andere Code empfangt die-
se als Eingangsparameter.
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a. Abfragen, ob GAsFLow gerade zum Senden oder Empfangen aufgefordert wurde.
Dementsprechend wird entweder die Senderoutine CoupL_SeND oder die Emp-
fangsroutine CoupL_Recv aufgerufen.

b. Nach dem Ende des Datenaustausches Uberpriifen, ob alle erwarteten Ein-
gangsparameter empfangen wurden.

c. Abspeichern der Zeitwerte der Eingangsparameter mit Hilfe des Zeigers
poimpiinpm2g in der Eingangsdatenbasis (vergleiche Kapitel 4.6.5a).

d. Empfangen der nachsten Zeitpunkte fiir den Datenaustausch und die Dateiaus-
gaben von MPIEXEC.

e. Auswahlen des nachstgelegenen Zeitpunktes. Vergleichen desselben mit dem
nachsten Zeitpunkt in der Quellterm-Tabelle. Auswahlen des nachstgelegenen
Zeitpunktes als neuen Treffpunkt.

4. Fehlerbehandlung

¢ CouprL FIN: Beendigungsroutine

Zustandigkeit: Abmeldung von GasFLow aus der MPI-Umgebung
Aufruf durch:

Fehlerroutine ERROR und Programm GAsFLow, jeweils unmittelbar vor der Beendigung von
GASFLOW

Aufruf von: keine
Analoge MELcOR-Routine: MExpvX
Ablauf:

1. Versenden einer Nachricht, um Mpiexec Giber das Beenden der GAsFLow-Instanz zu
informieren.
2. Abmelden von GasFLow aus der MPI-Umgebung.

3. Fehlerbehandlung

4. SchlieBen der Ausgabedateien gfcouple, gfcpoaramg2m, gfcparamm?2g.

d CouPL GETVAR: Sammelroutine

Zustandigkeit: Auslesen der Ausgangsparameter aus der Datenbasis, vergleiche Kapitel 4.6.5a
Aufruf durch: CoupL_SEND
Aufruf von: EOSTONE, SETBLOCK

Analoge GasFLow-Routine: OUTHIST
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Ablauf:
Schleife Giber alle Ausgangsparameter
1. Bestimmen der Zellposition (i-, j-, k-Indizes, Block) und einer dquivalenten Zellnummer

zur Identifikation der Zelle in der Datenbasis.

2. Auslesen des Wertes der zugeordneten physikalischen GroRe aus der Datenbasis. Dabei
wird ein Fortran-Zeiger verwendet, der vom Ausgangsparameter auf dessen Position in
der Datenbasis zeigt. Dieser wurde in der Routine CoupPL_LDPTR bestimmt.

3. Auswahlen der Berechnungsformel zur Umrechnung der ausgelesenen physikalischen
Grof3e in den Ausgangsparameter.

4. Berechnen des Ausgangsparameters gemaR dieser Formel.

5. Speichern des Ausgangsparameters an der richtigen Stelle im Ausgangsfeld valueg2m
unter Verwendung des Zeigers poiinpmpig2m.

e CouprL INIT: Initialisierung von GAsFLow in der MPI-Umgebung.

Zustandigkeit: Initialisierung der Kopplung und Anmeldung von GasFLow in der MPI-Umgebung
Aufruf durch: Routine STARTGF im Rahmen der problemunabhangigen Initialisierung von GAsFLow
Aufruf von: keine

Analoge MELcOR-Routine: MExpvs

Ablauf:

1. Anmelden von GasrLow in der MPI-Umgebung. Relevante Parameter und Kommunikato-
ren flir den Austausch mit Mpiexec und MEeLcor Uber MPI werden angelegt. Fir weitere
Informationen zu MPI wird auf Gropp et al. [46] verwiesen.

2. Offnen mehrerer Ausgabedateien fiir die Kopplung.

a. In gfcouple werden Informationen tiber die Kopplung und gegebenenfalls Feh-
lermeldungen ausgeschrieben.

b. gfcparamg2m und gfcparamm2g dienen der Dokumentation der Zeitwerte der
Ausgangs- beziehungsweise Eingangsparameter zu jedem Datenaustausch.

c. Ingfscreen wird die bei GasFLow-Einzelrechnungen geschriebene Bildschirmaus-
gabe umgeleitet. Wahrend einer gekoppelten Rechnung informiert die Bild-
schirmausgabe von Mpiexec liber den momentanen den Stand der gekoppelten
Rechnung.
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f  CoupL INPH: Initialisierung der Schnittstelle

Zustandigkeit: Initialisierung der Schnittstelle

Aufruf durch:

Routine SETUP im Rahmen der Initialisierung des berechneten Problems, nach dem erstmaligen

Einlesen der tabellierten Randbedingungen

Aufrufe von: CouprL_ExcH, CoupL_MAILBOX und COUPL_NONBLANK

Analoge MEeLcor-Routine: MExpvi

Ablauf:

1. Prifen der Kopplungseingabe des Benutzers auf Fehler.

2. Initialisieren der Schnittstelle gemaR der Kopplungsmethodik. Diese Prozeduren wurden

bis auf die Benennung der Variablen, die Programmierung und die Fehlerprifung von der

entsprechenden MEeLcor-Routine Mexpvi ibernommen. CoupL_INPH empfangt innerhalb

mehrerer Nachrichtenkomplexe die Informationen zur Initialisierung der Kopplung von

Mpiexec. Der Ablauf beim Empfang eines Nachrichtenkomplexes wurde bereits in Kapitel
4.6.3a erlautert.

a.

Erhalten von Informationen Uber den Startzeitpunkt der Simulation und gegebe-
nenfalls Giber einen durchzufiihrenden Restart in einem Nachrichtenkomplex.

Erhalten der globalen Wartezeit auf Nachrichten in einem Nachrichtenkomplex.

Erhalten von Einstellungen zur expliziten, asynchronen Kopplung innerhalb meh-
rerer Nachrichtenkomplexe. Diese bereiten den Datenaustausch zwischen MELCOR
und GasrFLow vor und werden auf ihre Zuldssigkeit hin Giberprift.

Mpiexec informiert Uber die Anzahl von Nachrichtkomplexen von GAsFLow an MEL-
cor und die Anzahl von Nachrichtkomplexen in umgekehrte Richtung.

MPpiexec teilt ferner fir jede dieser Nachrichtkomplexe deren Etikett und die Be-
zeichnungen der darin enthaltenen Kopplungsparameter mit.

Sicherstellen, dass keine andere als die explizite, asynchrone Kopplung angefor-
dert wird. MpIEXeC unterstitzt im Gegensatz zu MELcor und GASFLOW auch andere
Kopplungsarten (siehe Weaver [100]). Sofern eine derartige Kopplung durch die
Benutzereingabe in MPIEXEC eingestellt wird, versendet MPIEXEC Informationen zu
deren Initialisierung innerhalb mehrerer Nachrichtenkomplexe. In diesem Fall
bricht CouprL_INPH die Initialisierung mit einer entsprechenden Fehlermeldung ab.

3. Vergleichen der durch MpIEXec vorgegebenen Eingangs- und Ausgangsparameter mit den

in GAsFLOw eingegebenen. Dabei wird Uberpriift, ob die Namen der Kopplungsparameter

und deren Anzahl Gbereinstimmen.

4. Verknlpfen der Position jedes Kopplungsparameters innerhalb der ausgetauschten

Nachrichten mit dessen Position in der in der Datenbasis. Die Position innerhalb der aus-
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getauschten Nachrichten wird durch Mpiexec festgelegt. Um diese mit der Position des
Parameters in der Datenbasis zu verknlipfen, werden die Zeiger poimpiinpg2m fiir Aus-
gangsparameter und poimpiinpm2g fir Eingangsparameter bestimmt (vergleiche Kapitel
4.6.5a).

5. Aufrufen der Routine CoupPL_EXCH zur Initiierung des ersten Datenaustausches zwischen
MELCOR und GASFLOW.

6. Versenden einer Statusmeldung tber den Erfolg der Initialisierung der Kopplung an
Mpriexec. AnschlieBend warten auf das Signal zum Ubergang in die transiente Rechenpha-
se der Kopplung.

7. Fehlerbehandlung

g CouprL MAILBOX: Briefkastenroutine

Zustandigkeit:

Prifen des Einganges der erwarteten Nachricht, des Nachrichtenkomplexes oder des
Handschlages.

Aufruf durch: CoupL_gxcH, CoupL_INPH, CoupL_REcV und COUPL_SEND
Aufruf von: keine

Analoge MELcOR-Routine: MEXPVR

Ablauf:

1. In einer Schleife wird fortwahrend folgende Prozedur durchlaufen:
a. Prifen des Einganges der erwarteten Nachricht.

b. Prifen des Einganges der Beendigungs-Nachricht. Falls ein Fehler in MELCOR oder
bei der Kommunikation auftritt, kann MpriExec GASFLOw zum Beenden der Rech-
nung auffordern.

c. Kontrollieren, ob die Wartezeit auf die Nachricht eingehalten wird. Gegebenen-
falls wird Mriexec Gber die Uberschreitung der Wartezeit informiert.

2. Fehlerbehandlung
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h CoupL Recv: Empfangsroutine

Zustandigkeit:

Empfang von Nachrichtenkomplexen aus MeLcoR und Auslesen der darin enthaltenen

Eingangsparameter

Aufruf durch: CoupL_ExcH

Aufruf von: CoupPL_MAILBOX
Analoge MEeLcor-Routine: MEXRCV
Ablauf:

1. Schleife Uber alle Nachrichtenkomplexe, die pro Datenaustausch empfangen werden
sollen

a. Empfangen des Nachrichtenkomplexes gemaR der in Kapitel 4.6.3b vorgestellten

Vorgehensweise.

b. Auslesen und speichern der empfangenen Werte der Eingabeparameter in einem
Datenfeld.

2. Fehlerbehandlung

i CoupL SEND: Senderoutine

Zustandigkeit:

Sammeln und versenden der Werte der Ausgangsparameter an MELCOR.
Aufruf durch: CoupL_ExcH

Aufruf von: CourL_GETVAR, COUPL_MAILBOX

Analoge MEeLcorR-Routine: MEXSND

Ablauf:

1. Aufrufen von CouprL_GETVAR zum Sammeln der momentanen Werte der Ausgangsparame-
ter aus der Datenbasis.

2. Schleife liber alle Nachrichtenkomplexe an MELCOR

a. Erzeugen der Metadaten: Etikett, Identifikationsnummer des Empfangers, Anzahl

der tGbergebenen Variablen.
b. Versenden der Nachricht.

3. Fehlerbehandlung
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4.6.5 Detaillierte Beschreibung der wichtigsten Funktionalititen

Neben der Kommunikation mit Mpiexec und MELCOR ist die Schnittstelle fiir weitere, neue
Funktionalitdten zustdndig. So missen die Ausgangsparameterwerte aus der Datenbasis
ausgelesen und die Eingangsparameter als Randbedingungen wahrend der gekoppelten
Rechnung gesetzt werden. AuBerdem muss der GAsFLow-Zeitschritt vor den zeitlichen
Treffpunkten fur Datenaustausch oder Dateiausgaben, oder vor dem nachsten Zeitpunkt in der
Quellterm-Tabelle reduziert werden. Trotz dieser Reduktion soll die Rechenzeit nicht deutlich
ansteigen. Diese Funktionalitaten wurden wie nachfolgend erldutert realisiert.

a Kopplungsparameter und Zugriff auf die Datenbasis

Dieser Abschnitt behandelt die Festlegung der Kopplungsparameter durch den Benutzer und
deren Behandlung in GasFLow. Diese gliedern sich in Eingangsparameter, die GASFLOW von MELCOR
empfangt, und Ausgangsparameter, die an MELCOR gesendet werden. Insgesamt lassen sich
jeweils 500 Eingangs- und 500 Ausgangsparameter definieren.

Folgende Eingangsparameter sind zuldssig: Druck, Temperatur, Masse- oder Volumenanteile
verschiedener Spezies und Massenstrome. Wie bereits in Kapitel 4.6.2 ausgefiihrt, werden die
gekoppelten Eingangsparameter in GAsFLow ahnlich behandelt wie tabellierte Randbedingungen
aus der Quellterm-Datei. Dazu sind zusatzliche Speicherplatze im sortab-Feld (Eingangsdatenba-
sis) vorgesehen. Die Bezeichnungen der Eingangsparameter werden durch den Benutzer im Feld
cinpnam eingegeben und missen mit den Bezeichnungen in der Mpriexec-Eingabedatei
Ubereinstimmen. Beispielsweise werden durch folgende Eingabe in der GAsFLow-Eingabedatei die
Bezeichnungen dreier Eingangsvariablen festgelegt:

cinpnam = 'massenstrom', 'temp-RB', 'Massenanteil h2',

Der Positionsindex der Bezeichnung eines Eingangsparameters im Feld cinpnam stimmt mit dem
Index des entsprechenden Wertes in der Eingangsdatenbasis liberein. Im obigen Beispiel wird
der Wert des Massenstromes an erster Stelle der Eingangsdatenbasis gespeichert.

Ein Eingangsparameter kann im mbc-Feld als Massenstromrandbedingung oder im gasdef-Feld
als Bedingung fur den Gaszustand oder die Gaszusammensetzung in Zellen gesetzt werden. Dazu
sind die Schllsseleingaben ,,-7001“ bis ,,-7999“ vorgesehen. Die Ziffern 001 bis 999 verweisen auf
den Index des Eingangsparameters im Feld cinpnam. Eine solche Schliisseleingabe teilt GAsFLow
demnach mit, welcher Eingangsparameter als Randbedingung verwendet werden soll und an
welcher Position der Eingangsdatenbasis sich dessen Zeitwert befindet. Durch folgende
beispielhafte Eingabe wird festgelegt, dass der Eingangsparameter ,massenstrom” als
Massenstromrandbedingung verwendet werden soll. Die betroffenen Zelloberflaichen werden
durch die Angaben ,,i1” bis , block” vorgegeben. Der Glltigkeitszeitraum wird durch die Angabe
der Anfangs- und Endzeit festgelegt.

mbc = i1, i2, 3j1, 32, k1, k2, block, -7001, Anfangszeit, Endzeit,

74



4 Technische Beschreibung der MEeLCOR-GASFLOW-Kopplung

GAsFLow empfangt die Eingangsparameter in einem oder mehreren Nachrichtenkomplexen in
einer durch Mpiexec festgelegten Reihenfolge. Die Zuordnung der eingegangenen Werte zu den
Speicherpldtzen der Eingangsdatenbasis erfolgt automatisch mit Hilfe des Zeigers poimpiinpm2g.
Dieser wird wahrend der Initialisierung der Schnittstelle in CoupL_INPH festgelegt (vergleiche
Kapitel 4.6.4f).

In der finalen GasFLow-Kopplungsversion 29 sind die folgenden Ausgangsparameter vorgesehen:
Druck, Temperatur, Masse- oder Volumenanteile verschiedener Spezies, Partialdruck
Wasserdampf und Geschwindigkeiten oder Massenstrome. Der Benutzer gibt die Bezeichnungen
der Ausgangsparameter in das Feld coutnam ein, beispielsweise:

coutnam = 'druck',

Die Ubermittlung von Parametern an andere Codes war bisher in GAsFLow nicht vorgesehen. Die
Vorgehensweise bei der Plot-Ausgabe von Parametern (Time History Plot) war jedoch
beispielhaft und wurde ibernommen. Zur Definition von Plot-Parametern dient das Eingabefeld
thp. Durch die folgende beispielhafte Eingabe wird der Druck, in GAsFLow mit ,,pn“ bezeichnet, in
einer Zelle (i, j, k, block) als Plot-GroRe gesetzt. Falls Gemischanteile ausgegeben werden sollen,
wird die Null an der letzten Stelle durch den Namen der Spezies ersetzt.

thp = 1, j, k, block, 'pn', O,

Die Definition der Ausgangsparameter erfolgt analog im Eingabefeld coutvar. Gegeniber thp
wurde coutvar um einen zusatzlichen Eingabewert erweitert, der auf den Index des Parameters
im Feld coutnam zeigt. Beispielsweise ldsst sich der Parameter ,, druck” (Stelle 1 im Feld coutnam)
wie folgt festlegen:

coutvar = i, j, k, block, 1, 'pn', O,

Sowohl in der Plot-Methodik als auch bei Ausgangsvariablen werden Fortran-Zeiger verwendet,
die dem Parameter eine Position in der GasFLow-Datenbasis zuordnen (Routinen LbpLTPTR und
CoupL_LDPTR). Jedoch sind nicht alle physikalischen GrofRen in der Datenbasis verfligbar. Aus
diesem Grund werden die meisten Ausgangsparameter in der Routine CoupL_GETVAR mit Hilfe der
GroRe aus der Datenbasis berechnet. Die daflir notwendigen Gleichungen wurden aus der
Routine OUTHIST entnommen.

Neben dem Druck in einer GasrLow-Zelle kdnnen die oben aufgefiihrten Plot-Variablen als
Ausgangsparameter verwendet werden. Beispielsweise werden im Hybridansatz in Kapitel 7 die
Volumenanteile mehrerer Spezies und die Temperaturen innerhalb von Zellen sowie die
Geschwindigkeit auf Zellrandern an MEeLcor gesendet. Fir weitergehende Anwendungen der
Kopplung kénnen zusitzliche Plot-GréBen ohne gréRere Anderungen im Quelltext als
Ausgangsvariablen zugeschaltet werden. Zudem kann die Liste moglicher Plot- und Ausgangspa-
rameter erweitert werden. Beispielweise wurde fir den Hybridansatz in Kapitel 7 der
Partialdruck des Wasserdampfes als Plot- und Ausgangsparameter eingefihrt.

Falls mehrere Ausgangsparameter durch GAsFLow versendet werden, so ist eine durch MPIEXEC
festgelegt Abfolge einzuhalten. In der Routine CoupL_GETVAR werden die Zeitwerte der
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Ausgangsparameter dazu mit Hilfe des Zeiger-Feldes poiinpmpig2m automatisch an der richtigen
Position im Ausgangsfeld valueg2m gespeichert. Dieses Zeiger-Feld wird in COUPL_INPH bestimmt.

b Reduktion des GasFLow-Zeitschrittes

Bei der asynchronen Kopplung wahlen beide Codes unabhadngig voneinander ihren eigenen
Zeitschritte zwischen den Kopplungszeitpunkten. Die Synchronisierung von MELCOR und GASFLOW
erfolgt zu zeitlichen Treffpunkten, die von Mpriexec festgelegt werden. Diese Zeitpunkte sind
genau einzuhalten. Dazu muss zumindest der letzte GasFLow-Zeitschritt (N=1) vor einem
Treffpunkt verkirzt werden. Dieser Vorgang wird in Bild 4-10 im oberen Zeitstrahl fir N=1
veranschaulicht. Der letzte Zeitschritt (griin) vor dem Kopplungszeitpunkt (rot) wird auf etwa ein
Drittel reduziert. Nach dem Kopplungszeitpunkt kann der Zeitschritt erneut mit bis zu 2%
Steigerung pro Zyklus auf seinen urspriinglichen Wert anwachsen.

zeitlicher Treffpunkt

d .

I L Attt 1 | Afre GASFLOW Zeit

| I 1 | | N=1
GASFLOW Zeitschritte

| L Atd I I AtTed GASFLOW Zeit

| |
< > —
| | | | I | | N=3
Bild 4-10: N ist die Anzahl von Zeitschritten, die vor einem Kopplungszeitpunkt verkirzt werden. Dieses
Bild illustriert den Einfluss von N auf die Entwicklung des Zeitschrittes.

Geeignete Kopplungszeitschritte fiir die MEeLCOR-GASFLOW-Kopplung liegen im Bereich von 0,1 s.
GAsFLow-Zeitschritte steigen im Verlauf einer Rechnung auf Werte bis etwa 0,01s an.
Dementsprechend muss der Zeitschritt relativ haufig verkiirzt werden. Diese Verringerung des
Zeitschrittes kann die Rechenzeit jedoch deutlich erhéhen.

Die Zeitschrittverkiirzung kann durch Reduktion mehrerer Zeitschritte (N>1) vor einem
Kopplungszeitpunkt begrenzt werden. Der untere Zeitstrahl in Bild 4-10 zeigt exemplarisch die
Reduktion von N=3 Zeitschritten. In diesem Fall ist der Zeitschritt beim Erreichen des
Kopplungszeitpunktes grofler als im Falle N=1. Nach dem Datenaustausch kann der Zeitschritt
von diesem groReren Ausgangswert At"®? wieder ansteigen. Infolgedessen kann der
urspringliche Zeitschritt schneller wieder erreicht werden. Die Verklrzung von N Zeitschritten
ausgehend von einem Zeitschritt At%t zieht eine Reduktion jedes einzelnen Zeitschrittes At"¢%
um hdchstens 1/N des urspriinglichen Zeitschrittes At*¢ nach sich.

1
AtTed > Atalt (1 - N) (11)

Zugleich wird der Zeitschritt jedoch fiir N Zyklen festgehalten und damit die Methodik zur
ZeitschrittvergrofRerung blockiert. Um einen Kompromiss zu finden, wurde der Einfluss von N auf
die Rechenzeit eines reprasentativen Teiles einer gekoppelten Rechnung untersucht. Wahrend
einer Problemzeit von 10 s erfolgen 100 Datenaustausche. In Abhdngigkeit von N liegen die
GAsFLow-Zeitschritte zwischen 0,002s und 0,009s. Tabelle 4-1 zeigt, dass die mittlere

76



4 Technische Beschreibung der MEeLCOR-GASFLOW-Kopplung

Zeitschrittverkirzung etwa umgekehrt proportional zu N ist. Fir N=5 und N=10 ergeben sich
darum relativ kurze Rechenzeiten von etwa 500s. Aufgrund der Fixierung des Zeitschrittes,
vergroBert sich die Rechenzeit wiederum fiir N=20. Aus diesem Grund wurde N=5 als
Standardwert ausgewahlt. N kann jedoch auch vom Benutzer Uber die Variable cdtcut eingeben
werden.

Tabelle 4-1: Einfluss der Anzahl N reduzierter GAsFLow-Zeitschritte auf deren mittlere Reduktion und auf
die Rechenzeit

N 2 5 10 20

Mittlere Zeitschrittreduktion . . . .
(Ac®t — AgTed) /ppalt 25.9% 9.6% 5.7% 2.5%
Rechenzeit [s] 608 502 507 670

Diese Methodik wurde wie folgt in GAsFLow umgesetzt: Die Routine CoupL_EXCH bestimmt nach
Beendigung des Datenaustausches den nichsten zeitlichen Treffpunkt ™"t qus den Vorgaben
von Mpiexec. Im Rahmen der Initialisierung der nachfolgenden Zyklen wird die Routine
CoupL_tsTeP durchlaufen. Diese priift, ob der momentane Zeitpunkt t weniger als N Zeitschritte
vom nachsten Treffpunkt entfernt liegt. Dabei wird angenommen, dass der GAsFLow-Zeitschritt
bis zu diesem Treffpunkt konstant bleibt und nicht durch den Zeitschrittalgorithmus geandert
wird. Liegt der momentane Zeitpunkt weniger als N Zeitschritte entfernt vom Treffpunkt, so wird
der Zeitschritt wie oben beschrieben reduziert. Die anschlieBend aufgerufenen Routine
CouPL_EXCH bestimmt zu Beginn, ob der Treffpunkt erreicht wurde. Dazu wird folgende
Bedingung getestet:

t— tnéchst > _Attol (12)

Bei Atf°! handelt es sich um ein Toleranz-Intervall fiir den Fall, dass der zeitliche Treffpunkt
aufgrund numerischer Ungenauigkeiten nicht ganz erreicht wird. Die standardmaRig eingestellte
Toleranz betragt 10 s und lasst sich durch die Eingabevariable cdtexact andern.
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4.7 Schlussfolgerungen aus diesem Kapitel

Ziel dieser Kopplung ist das Ersetzen des MEeLcOR-Modelles des Sicherheitsbehalters in der
MEeLcor-Rechnung durch ein GasrLow-Modell. Zuerst wurde der Stand von MELCOR in Bezug auf
Kopplungen recherchiert. MeLcor verfligt Gber eine MPI-basierte Schnittstelle, die eine explizite,
asynchrone und parallele Kopplung mit anderen Codes ermdglicht. Diese Art wird als geeignet
fir die Kopplung von MEeLcor und GAsFLow angesehen. Daraufhin wurde eine MEeLCOR-Version mit
aktivierter MPI-Schnittstelle auf modernen Personalcomputern lauffahig gemacht. Dazu waren
Reparaturen am Quelltext der Schnittstelle notwendig.

Es wurden analoge Schnittstellenroutinen fiir GAsFLow entwickelt und in den Code integriert. Des
Weiteren wurde der Zugriff auf die Datenbasis vorgesehen, um die Werte der Kopplungsparame-
ter auszulesen, beziehungsweise dort zu speichern. Zudem wurde die Moglichkeit geschaffen,
den GasrFLow-Zeitschritt moderat zu reduzieren um die Kopplungszeitpunkte zu treffen. Die
eigentlichen Berechnungsroutinen wurden nicht verandert.

Mit Hilfe des Steuerungsprogramms MPpiexec und den beiden Schnittstellen in MEeLcor und
GasFLow lassen sich gekoppelte Rechnungen durchfiihren. Das folgende Kapitel 5 stellt
verschiedene Verifizierungs- und Validierungsrechnungen fiir die Kopplung vor. AulRerdem wird
die Anwendbarkeit der Kopplung durch eine gekoppelte Berechnung eines postulierten Storfalles
in einem DWR nachgewiesen. In Kapitel 6 wird ein Vergleich mit der bisher iblichen Methodik
durchgefihrt.
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5 Verifikation, Validierung und praktische Anwendung der MELCOR-
GASFLOW-Kopplung

Die MEeLcor-GAsFLow-Kopplung soll zur Berechnung eines Storfalles mit Wasserstoffproblematik
verwendet werden. Die Voraussetzungen dafiir sind die korrekte Funktionsweise beider
Kopplungsschnittstellen und des Datenaustausches zwischen MEeLCOR und GAsFLow. In diesem
Kapitel wird gezeigt, dass diese Voraussetzungen erfillt sind. Zudem wird demonstriert, dass die
GAsFLOw-Instanz in der Lage ist eine realistische Druckrandbedingung an MEeLcor zu liefern.
Ferner wird die praktische Anwendbarkeit der Kopplung fiir eine Storfallsimulation nachgewie-
sen.

Zu diesem Zweck wurde im ersten Schritt die Funktionstiichtigkeit der reparierten MELCOR-
Kopplungsschnittstelle belegt (Kapitel 5.1). Dazu wurde ein Testfall mit zwei gekoppelten
MELcOR-Instanzen berechnet. Daran anschliefend wurde der korrekte Datenaustausch zwischen
MEeLcor und GasFLow durch die Simulation eines reprasentativen Abblasevorganges aus einem
Quellvolumen verifiziert (Kapitel 5.2). Als nachstes wurde die MEeLCOR-GAsFLow-Kopplung durch
Nachrechnung eines geeigneten Experimentes validiert (Kapitel 5.3). Dabei konnte gezeigt
werden, dass das gekoppelte System realistische Ergebnisse ermittelt und dass keine kritischen
Fehler auftreten. Im letzten Schritt wurde eine gekoppelte Simulation eines Storfalles in einem
generischen DWR durchgefiihrt und mit Rechenergebnissen analoger Einzelrechnungen
verglichen (Kapitel 5.4).

In dieser Arbeit wurden mehrere gekoppelte Rechnungen und Einzelrechnungen durchgefiihrt.
Um diese voneinander unterscheiden zu kénnen, wird die in Tabelle 5-1 dargestellte Methodik
zu deren Bezeichnungen verwendet.

Tabelle 5-1: Bezeichnungsmethodik fiir Rechnungen

1. Zeichen 2. Buchstabe 3. Buchstabe 4. Buchstabe
Primarkreis Dateniibergabe Sicherheitsbehdlter | Kopplungs-Instanz
K: Kopplung
M: MELCOR G: GASFLOW -M: MELCOR-Instanz
. T: Tabelle aus MELCOR
: nicht berechnet M: MELCOR -G: GAsFLOW-Instanz
- I: Innerhalb von MELCOR

Beispielweise wird eine gekoppelte Rechnung, in welcher der Primarkreis durch MEeLcor und der
Sicherheitsbehalter durch GasFLow gerechnet wird, als MKG bezeichnet. In dieser Rechnung wird
die GasFLow-Instanz durch MKG-G bezeichnet. _TG steht fiir eine GasFLow-Einzelrechnung, die
ihren Quellterm in Form einer Tabelle erhdlt, welche in einer zuvor durchgefiihrten MELCOR-
Rechnung erzeugt wurde. Eine integrale MEeLcor-Rechnung ohne Verwendung der Kopplungs-
schnittstelle, die den Primarkreis und den Sicherheitsbehalter einschlieRt, wird als MIM
bezeichnet.
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5.1 Kopplung zweier MELCOR-Instanzen

Die Kopplungsroutinen der MPI-Schnittstelle in MeLcor 1.8.6 wurden instand gesetzt. Deren
korrekte Funktionsweise unter Mpiexec wurde anhand einer Kopplung zweier MEeLCOR-Instanzen
demonstriert. Diese Instanzen teilten sich die Berechnung eines postulierten Storfalles in einem
stark vereinfachen Modell eines SWR. Eine Instanz war fiir die Berechnung des Kernes und des
Kihlkreislaufes zustandig, die anderen fiir die Berechnung des Zustandes in der Kondensations-
kammer und im Sicherheitsbehalter. Das Sicherheitsventil stellt die physikalische Schnittstelle
zwischen beiden Instanzen dar. Es 6ffnet sich zyklisch und ermdglicht das Abblasen aus dem RDB
in die Kondensationskammer.

Es wurden verschiedene gekoppelte Rechnungen mit den Kopplungszeitschritten 0,1s, 2 s und
10 s durchgefiihrt. Deren Ergebnisse wurden mit dem einer ungekoppelten Einzelrechnung des
gesamten Problems verglichen. Eine ausfiihrlichere Beschreibung dieses Tests wurde von Szabd
et al. [93] veroffentlicht. Mit Hilfe dieses Testfalles Uberprifte Cole [23] bereits die PVM-
Kopplung von MELcOR 1.8.5 unter PVMEXEC.

Uber die gesamte Problemzeit von 2 500 s, sind fiir den Kopplungszeitschritt 0,1 s alle von einer
Instanz berechneten Zeitwerte der Kopplungsparameter identisch mit den Werten, die von der
anderen Instanz empfangen werden. Dies ist auch bei starken Transienten der Fall. Weiterhin
stimmt das Ergebnis der gekoppelten Rechnung sehr gut mit dem der Einzelrechnung tberein.

Beim Kopplungszeitschritt 2s treten kleine Abweichungen zwischen den berechneten
Kopplungsparametern und den entsprechenden Werten in der empfangenden Instanz auf. Diese
sind durch das explizite Kopplungsschema erkldrbar. Dabei bleiben die Parameter, die von einer
Instanz empfangen werden, zwischen zwei Kopplungszeitpunkten konstant. Das Ergebnis der
gekoppelten Rechnung stimmt dennoch recht gut mit dem der Einzelrechnung Uberein. Beim
Kopplungszeitschritt 10 s treten hingegen erhebliche Abweichungen zwischen der gekoppelten
und der Einzelrechnung auf. Dieser Zeitschritt ist demnach zu grof} gewahlt.

Dieser Testfall demonstriert, dass die Ergebnisse der gekoppelten und der Einzelrechnung sehr
gut Ubereinstimmen koénnen. Dazu muss der Kopplungszeitschritt kleiner als die charakteristi-
schen Zeiten der relevanten Phanomene gewahlt werden. Im vorliegenden Fall ist das zyklische
Offnungsverhalten des Sicherheitsventils zu beriicksichtigen. Aus diesen Ergebnissen l4sst sich
schliellen, dass MEeLcor mit anderen Codes, wie GAsFLow, gekoppelt werden kann.

5.2 Verifizierung der Kopplung

Es soll verifiziert werden, dass der Datenaustausch zwischen der MEeLcor-Instanz (MKG-M) und
GasFLow-Instanz (MKG-G) korrekt funktioniert. Dazu wird ein einfacher, reprasentativer Testfall
gekoppelt berechnet und die Zeitwerte der Kopplungsparameter, die gesendet beziehungsweise
empfangen werden, miteinander verglichen. Der Nachweis, dass mit der Kopplung realistische
Ergebnisse berechnet werden kdnnen, wird in Kapitel 5.3 gegeben.
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Der ausgewdhlte Testfall besteht aus einem Quellreservoir, in dem eine zeitliche Anderung des
Zustandes definiert wird. Aus dem Reservoir wird in das GAsFLow-Rechengebiet abgeblasen, das
nur aus dem inneren Raum des generischen Sicherheitsbehalters besteht. Dieser Testfall kann als
Vereinfachung des Problems in Bild 4-2 aufgefasst werden. Das MEeLcor-Modell besteht aus zwei
Kontrollvolumina und einem verbindenden Flow-Path. Ein Kontrollvolumen (KV 1) bildet das
Quellreservoir. Das zweite Volumen (KV 2) dient als Druckrandbedingung fiir die Ausstromung
durch den Flow-Path. Es erhélt seinen Druck von GasFLow aus einer quellfernen Zelle. Die
MELcOr-Instanz sendet den Quellterm, der die Temperatur in KV 1 sowie die Massenanteile der
Spezies und den Massenstrom durch den Flow-Path beinhaltet, an die GasFLow-Instanz. Dort
werden diese Parameter fiir die Quellzelle vorgeschrieben.

Anfangs wurde eine gesattigte Dampfatmosphare bei 20 bar im Quellreservoir KV 1 und ein
GAsFLow-Druck von 1 bar angenommen. Die Flache des Flow-Pathes betragt 500 cm?. Es wurde
angenommen, dass sich die Bedingungen und die Zusammensetzung des Gemisches im
Quellreservoir bis zum Ende der Rechnung bei 10 s willklrlich stark anderten. Der Druck sollte
linear von 20 auf 10 bar sinken. Trotz dieser starken Anderungen wurde ein relativ groRer
Kopplungszeitschritt von 0,5 s gewahlt, um das Verhalten der Kopplungsparameter wahrend der
expliziten Kopplung klar aufzuzeigen. Im Folgenden werden nur der Massenstrom, der von
MELCOR an GAsFLow gesendet wird, und der Druck, der in die Gegenrichtung Ubermittelt wird,
betrachtet. Die librigen Kopplungsparameter verhalten sich analog.

Die Verringerung des Druckes im Quellreservoir fiihrt zu einem abnehmenden Massenstrom
durch den Flow-Path, der an GasFLow Ubermittelt wird. Bild 5-1 zeigt dessen Verlauf in MELCOR
und GASFLOW in einem reprasentativen Zeitintervall mit Datenaustauschen bei 4 s, 4,55, 5s und
5,5s. Wie bereits in Kapitel 4.6.2 angefiihrt wurde, stehen die Werte, die von GAsFLOwW
empfangen werden, erst nach dem Kopplungszeitpunkt fiir die Plot-Ausgabe zur Verfligung. Die
Massenstrome in GAsFLow sind mit den Werten aus MEeLCOR zu den Kopplungszeitpunkten
identisch. Dazwischen bleiben die Werte in GasFLow aufgrund des expliziten Kopplungsschemas
jedoch konstant. Die Kopplungsparameter Temperatur und Massenanteile, die MELCOR an
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Bild 5-1: Massenstrom berechnet durch die MeLcor- Bild 5-2: Sicherheitsbehalterdruck berechnet durch
Instanz  (MKG-M) und die entsprechende die GAsFLow-Instanz (MKG-G) und entsprechende
Randbedingung in der GasFLow-Instanz (MKG-G) Randbedingung in der MELCOR-Instanz (MKG-M)
wihrend eines reprasentativen Ausstromproblems ~ wdhrend eines reprasentativen Ausstrémproblems
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GAsFLOW sendet, zeigen das gleiche Verhalten. Daraus lasst sich schlieRen, dass die Dateniiberga-
be von MELCOR nach GasrLow korrekt funktioniert.

Das Einstromen in das GAsFLow-Gebiet fiihrt zu einem Druckanstieg (Bild 5-2). Die entsprechende
Druckrandbedingung im MELCOR-KV 2 zeigt die gleiche stufenartige Charakteristik, die bereits fir
die Ubrigen Kopplungsparameter beobachtet wurde. Die Werte, die durch MEeLcor empfangen
werden, sind wiederum identisch mit den entsprechenden GasFLow-Werten zu den Kopplungs-
zeitpunkten. Folglich funktioniert auch der Datenlibergang von GAsFLow an MELCOR korrekt.

Der Unterschied zwischen dem eigentlichen Verlauf eines Kopplungsparameters in einem Code
und dessen stufenartiger Charakteristik im Empfangercode kennzeichnet den Kopplungsfehler.
Beispielsweise bewirkt ein abnehmender Massenstrom eine zu starke Einstromung ins GASFLOW-
Gebiet (Bild 5-1) und umgekehrt. Auch die Temperaturen und Massenanteile, die GAsFLow
empfangt, sowie die Druckrandbedingung, die MeLcor empfangt, sind zwischen den Kopplungs-
zeitpunkten nicht aktuell. In diesem Testfall akkumuliert sich der Kopplungsfehler im
Massenstrom, so dass insgesamt 2,9 % mehr Masse in das GAsFLow-Gebiet einfliel8t als durch den
Flow-Path stromt. Dieser Fehler kann durch einen geeigneteren Kopplungszeitschritt von 0,1s
auf 0,9 % reduziert werden.

Zusammenfassend lasst sich festhalten, dass der korrekte Datenaustausch zwischen beiden
Instanzen verifiziert wurde. Die neue GAsFLow-Schnittstelle arbeitet demzufolge korrekt mit
Mpiexec und MELCOR zusammen. Die explizite Kopplungsmethodik erzeugt einen Fehler, wenn
sich die gekoppelten Parameter zeitlich dndern. Dieser lasst sich durch die Wahl eines kleinen
Kopplungszeitschrittes gering halten.

5.3 Validierung durch gekoppelte Berechnung eines Experimentes in der Thal-
Anlage

Die Validierung der Kopplung beinhaltet die folgenden Gesichtspunkte. Der korrekte Datenaus-
tausch zwischen beiden Codes wird demonstriert und das Auftreten von Fehlern ausgeschlossen.
Zu diesem Zweck werden eine gekoppelte und eine entsprechende Einzelrechnung miteinander
verglichen. Die Annahme, dass GAsFLOw realistische Driicke im Sicherheitsbehalter berechnet, ist
eine wesentliche Motivation fir diese Kopplung. Diese soll durch die gekoppelte Berechnung
eines geeigneten Experimentes bestatigt werden. Demgegeniber ist die Validierung von MELCOR
und GAsFLow selbst nicht Ziel dieser Arbeit.

Fir die Validierung wurde das TH7-Experiment in der THAI-Anlage ausgewahlt. Dort wurde
Wasserdampf in einen Behalter eingespeist, kiihlte an den kalten Wanden ab und kondensierte.
Analog zum Sicherheitsbehdlter bei Kuhlmittelverlust wurde der Druckverlauf durch die
Dampfeinspeisung und den Kondensationsprozess dominiert. Ahnlich wie bei einer gekoppelten
Storfallsimulation wurden der Zustand des Dampfes und die Ausstromraten in der MELCOR-
Instanz definiert und an die GAsFLow-Instanz ibergeben. Diese berechnete die Thermohydraulik
im Behalter und gab den dortigen Druck zurlick an die MELCOr-Instanz.
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5.3.1 THaI-Anlage

Die THal-Anlage wird von Becker Technologies in
Eschborn bestrieben. Gemall Kanzleiter et al. [52]
dienen die dort durchgefiihrten Experimente dem
Verstandnis thermohydraulischer Phdanomene und
dem Verhalten von Wasserstoff, Aerosolen und lod im
Sicherheitsbehalter bei schweren Storfallen. Die dabei
gewonnene Datenbasis wird zur Entwicklung und
Validierung von LP- und CFD-Codes verwendet.
Beispielsweise wurde durch verschiedene deutsche
Institutionen basierend auf den Ergebnissen des
Experimentes TH7 ein Vergleich der Rechenergebnisse
mehrerer Codes durchgefiihrt (Fischer et al. [35], Royl
und Travis [75]). Dabei kamen unter anderem die auf
die nukleare Anwendung spezialisierten Codes
Cocosys, GoTHICc und GAsFLow zum Einsatz.

Die ausfihrlichen Beschreibungen der THAI-Anlage
(Bild 5-3) von Fischer et al. [35] und Fischer [32] lassen
sich wie folgt zusammenfassen: Die Anlage besteht
aus einem warmeisolierten, zylindrischen Stahlbehal-
ter mit 60 m? Volumen, 9,2m Hoéhe und 3,2m
Durchmesser. Mit KihImanteln lassen sich thermische
Randbedingungen an Teilen der WandauBenflache
aufpragen. Im Zentrum befindet sich ein offener
Stahlzylinder mit 4 m Lange, 1,4 m Durchmesser und

10 mm Wanddicke. Der Ringbereich zwischen innerem
Bild 5-3: Schnitt durch den THAI-Behalter

[37]. Die Positionen (blau) und Richtungen

und dulRerem Zylinder wird durch vier horizontale
Kondensatpfannen mit 10 mm Dicke geteilt. ,
. . . . .. (rote Pfeile) der oberen und unteren
Dazwischen liegen Durchgiange mit einem Offnungs- . . ) )
] - . Dampfeinspeisungen sind gekennzeichnet.
winkel von 30°, welche eine Uberstromung zulassen.
Die Anordnung dieser Komponenten bildet eine Filinfraumgeometrie mit zentralem Raum,
oberem und unterem Plenum und oberem und unterem Ringraum. Das Kondensat kann in den
Sumpfbereich oder durch mehrere Rinnen abflieBen. Mithilfe der modernen 3D-
Instrumentierung lassen sich unter anderem groRflachige Temperaturverteilungen messen. Viele
Sensoren messen (berdies lokale Parameter wie Fluid- und Wandtemperaturen, Druck, relative

Feuchte, et cetera.
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5.3.2 TH7-Experiment

Wie von Fischer et al. [35] ausgefiihrt, war der Behalter zu Beginn des Experimentes TH7 mit Luft
bei 1 bar und 25 °C gefillt. Im Verlauf von 8 000 s wurden in vier Phasen insgesamt 150 kg
Sattdampf bei 8 bar und 170 °C von zwei verschiedenen Positionen im Ringraum nahe der
AuRRenwand eingespeist (Bild 5-3). Diese exzentrische Einspeisung fihrte zu einer 180°-
Symmetrie der Stromungsphdanomene.

1. Bis 2 000 s erfolgte eine nach oben gerichtete Einspeisung aus einer Hohe von 5,75 m mit
einem Massenstrom von 35 g/s.

2. Zwischen 2 000 und 4 000 s wurde der gleiche Dampfmassenstrom in 1,6 m Hohe gegen
eine Prallplatte geleitet. Infolgedessen wurde der Einstromimpuls eliminiert und es stell-
te sich ein kreisformiges Geschwindigkeitsprofil in der Radial-Horizontal-Ebene ein.

3. Zwischen 4 000 und 6 000 s erfolgte eine untere Einspeisung mit lediglich 5 g/s.

Bis 8 000 s stromte kein Dampf mehr ein und die Anlage kiihlte sich ab.

Laut Fischer et al. [35] traten wahrend des Versuches die folgenden, storfalltypischen,
thermohydraulischen Phanomene auf. Demnach fiihrte die hohe, nach oben gerichtete
Einspeisung des Dampfes zu einem Freistrahl, der sich im oberen Plenum einmischte. Dort
entstand wahrend der ersten Phase eine stratifizierte Schicht mit hoher Temperatur und hohem
Dampfanteil. Demgegeniiber stagnierten die Bedingungen im unteren Plenum. Wahrend der
unteren Einspeisung des heilen Dampfes bildete sich ein auftriebsgetriebener Freistrahl und
einhergehend eine Stromung zwischen oberem und unterem Plenum. Daraufhin homogenisier-
ten sich die Temperatur- und Dampfstratifikationen. Wahrend der ersten beiden Phasen mit
starker Dampfeinspeisung stieg der Druck an. Die mit der Warmeleitung nach auflen einherge-
hende Wandkondensation verlangsamte diesen Anstieg wahrend der Phasen 1 und 2 und fiihrte
zu einem Riickgang des Druckes wahrend der Phasen 3 und 4. Die Abkiihlung fihrte zur
Volumenkondensation und damit zur Bildung von Nebeltropfen. Diese Phdnomene werden im
Verlauf dieses Kapitels teilweise in den Rechenergebnissen identifiziert.

5.3.3 Rechenmodell und durchgefiihrte Rechnungen

Es wurde eine gekoppelte Berechnung (MKG) durchgefiihrt, die aus der MeLcor-Instanz (MKG-M)
und der GAasFLow-Instanz (MKG-G) bestand. Der Zustand des Dampfes und der Massenstrom der
Einspeisung aus dem Experiment wurden in der MEeLcor-Instanz vorgegeben und gekoppelt an
die GAsFLow-Instanz gesendet. Die GAsFLow-Instanz war fir die Berechnung der Thermohydraulik
im Behalter verantwortlich. Der Druck im Behalter wurde von der GAsFLow- an die MELCOR-
Instanz zurickiibermittelt. Damit lagen die gleichen Zustandigkeiten vor, wie bei einer
gekoppelten Storfallsimulation.

AuRRerdem wurde eine GasFLow-Einzelrechnung (_TG) durchgeflihrt, in welcher die gleichen
Einspeisebedingungen aus dem Experiment mit Hilfe einer Tabelle realisiert wurden. Fir den
Fall, dass die Kopplung korrekt funktioniert, wird erwartet, dass die Ergebnisse der gekoppelten
GAsFLOW-Instanz und der GasFLow-Einzelrechnung libereinstimmen. Die folgende Tabelle fasst die
durchgefiihrten Rechnungen zusammen.
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Tabelle 5-2: Ubersicht tiber die durchgefiihrten Rechnungen

Bezeichnung Einspeisung Dateniibergabe Behilter-Thermohydraulik
MKG MELcoRr-Instanz (MKG-M) Kopplung GASFLOW- Instanz (MKG-G)
TG Tabelle aus Experiment | GASFLOw-Einzelrechnung

Das zugehorige MEeLcorR-Modell besteht aus zwei durch einen Flow-Path verbundenen
Kontrollvolumina (Bild 5-4). In einem Kontrollvolumen wurde der Gaszustand (Sattdampf bei
konstant 8 bar) vorgeschrieben. Die Sattigungstemperatur in diesem Kontrollvolumen wurde
durch die MeLcor-Instanz berechnet und zusammen mit den Massenanteilen (Dampf 1, Gbrige
Gase 0) an die GasFLow-Instanz gesendet. Dort wurden diese Bedingungen der oberen und
unteren Quellzelle aufgepragt.

Im Flow-Path der MEeLcor-Instanz wurde flir die gesamte Problemzeit der maximale Massenstrom
von 35g/s vorgegeben. Daraus wurden mit Hilfe von Kontrollfunktionen die jeweiligen
Massenstrome der durchstromten Randflichen der oberen und unteren Quellzellen der
GAsFLOw-Instanz in allen vier Einspeisephasen berechnet. Dabei wurden die Symmetrie des
Problems und die Forderung einer isokinetischen unteren Einspeisung in Radial und Axialrich-
tungen bericksichtigt. Diese Massenstrome wurden an die GAasFLow-Instanz Gbermittelt und fir
die jeweiligen Quellzellen als Randbedingungen gesetzt.

Im Gegensatz zu einer gekoppelten Storfallsimulation waren die Massenstrome a priori
festgelegt. Deshalb war die Rickgabe des GasFLow-Druckes an MEeLCOR nicht zwingend
erforderlich. Um diesen, fiir die gekoppelte Storfallsimulation wesentlichen, Datenaustausch
sicherzustellen, wurde dieser Druck dennoch gekoppelt Gbermittelt und im zweiten Kontrollvo-
lumen der MEeLCOR-Instanz vorgeschrieben.

In dieser Arbeit wurde das GasFLow-Gitter verwendet, das von Royl und Travis [75] zur
Berechnung verschiedener THAI-Experimente erstellt wurde (Bild 5-4). Aufgrund der 180°-
Symmetrie beinhaltet dieses Gitter nur den halben Behidlter. Die Einspeisung des halben
Massenstromes erfolgt nahe der Symmetrieebene, an der die Gleitbedingung gefordert wird.
Das Rechengitter besteht aus insgesamt 42 000 Zellen mit einem mittleren Zellvolumen von
16 dm3, die sich entlang der Zylinderkoordinatenachsen in 33 radiale, 15 azimutale und 77
vertikale Zellen anordnen. Der Behidlter wird durch etwa 12 000 stufenartig angeordnete
Wandstrukturen, welche die Strémungszellen umschlieRen, modelliert. Weitere 3 000
Wandstrukturen bilden die Einbauten innerhalb des Behalters ab. Die Wandstrukturen lassen
konvektiven Warmeulbergang und eindimensionale Durchleitung zu. Das k-e-Turbulenzmodell
wird verwendet. Den Zustand des einstromenden Dampfes erhalt GasrLow entweder gekoppelt
oder in einer Datentabelle. Dieser wird in jeweils vier oberen und unteren Quellzellen definiert.
Fiir die hohe Einspeisung nach oben in Phase 1 wird eine Massenstrombedingung an die
Oberseite dieser Zellen gesetzt (oberer, roter Pfeil in Bild 5-4). Das kreisformige Geschwindig-
keitsprofil der unteren Einspeisung wird naherungsweise durch eine isokinetische Einstromung
in beide Radial- und beide Vertikalrichtungen realisiert (untere, rote Pfeile in Bild 5-4). Dazu
werden entsprechende Massenstrombedingungen an den Aullenflichen der Quellzellen in der
Radial-Vertikal-Ebene gefordert.
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Bild 5-4: Modell fur die gekoppelte MELCOR-GASFLOW-Rechnung des THAI-Experimentes. Der MELCOR-Teil
besteht aus zwei verbundenen Kontrollvolumina. Die orangenen Pfeile veranschaulichen den
Datentransfer zwischen der MELCOR- und GASFLOW-Instanz. Gezeigt sind ein vertikaler und ein horizontaler
Schnitt durch das GAsFLow-Rechengebiet von Royl und Travis [75]. Die roten Pfeile veranschaulichen die
Positionen und Richtungen der Einspeisungen.
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5.3.4 Rechenergebnisse

Im Folgenden wird das Ergebnis der gekoppelten Rechnung MKG mit experimentellen Daten
verglichen, um einzuschatzen, wie gut die Thermohydraulik berechnet wird. Des Weiteren wird
das Ergebnis dem der GasFLow-Einzelrechnung TG gegeniibergestellt, um den korrekten
Datenaustausch zu verifizieren und moglichen Fehler zu identifizieren.
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Bild 5-5: Druckverldufe im THAI-Behalter, die durch die GAsFLow-Einzelrechnung (_TG) und die gekoppelte
GASFLOW-Instanz (MKG-G) ermittelt wurden; Druckrandbedingung, die von der MELCOR-Instanz (MKG-M)
empfangen wurde; im Vergleich dazu der Druckverlauf im Experiment
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Bild 5-5 zeigt den Druckverlauf im Behalter wahrend des Experimentes. Mit Beginn der oberen
Dampfeinspeisung von 35 g/s steigt der Druck stark an. Dieser Anstieg flacht mit Einsetzen der
Wandkondensation ab. Die gleiche Tendenz lasst sich nach dem Umschalten auf die untere
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Dampfeinspeisung bei 2 000 s beobachten. Der verringerte Massenstrom von 5 g/s ab 4 000 s
fahrt in Kombination mit der anhaltenden Wandkondensation zu einem Abfall des Druckes. Nach
dem Ende der Einspeisung bei 6 000 s sinkt der Druck weiter ab.

Der Druck in MKG-G ist identisch mit der Druckrandbedingung, die durch MKG-M empfangen
wurde. Dieser Datenaustausch funktioniert also korrekt. Zudem sind die Driicke in MKG-G und
der TG gleich. Die Kopplung hat auf die Berechnung integraler Werte, wie dem Druck, demnach
keine fehlerhaften Auswirkungen. Des Weiteren stimmen die berechneten Driicke gut mit den
gemessenen Uberein. Daraus lasst sich schlussfolgern, dass der Kondensationsprozess, der den
Druckverlauf stark beeinflusst, in MKG-G sehr genau berticksichtigt wird.
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Bild 5-6: Vertikale Temperaturverldufe im auReren Bereich des Behélters (unteres Plenum, Ringraum,

\
|
I ‘ I
6 8

oberen Plenum), 15° entfernt von der oberen und unteren Position der Dampfeinspeisungen zu den Zeiten
1900 s (oben links), 3900 s (oben rechts), 5900 s (unten links) und 7 900 s (unten rechts); Ergebnisse der
gekoppelten GAsFLOw-Instanz (MKG-G), der GASFLOw-Einzelrechnung (_TG) und experimentell ermittelte
Temperaturen werden verglichen. Die vertikalen Linien entsprechen den Einspeisehthen 5,75 m und 1,6 m.

In Bild 5-6 sind vertikale Temperaturprofile in den Plenen und im Ringraum nahe der AulRenwand
gegen Ende aller vier Einspeiseperioden abgebildet. Bei 1 900 s wurden unten tiefe Temperatu-
ren und oben hohe gemessen. Ein Ubergangsbereich mit starkem Temperaturgradient wurde
zwischen 4 m und 7 m beobachtet. Nach Fischer et al. [35] verursacht die nach oben gerichtete,
obere, strahlféormige Einspeisung eine thermischer Stratifizierung im oberen Plenum. Jedoch
bewirkt sie keine nennenswerte, vermischende Strémung zwischen dem oberen und unteren
Plenum. Deshalb bleiben die Bedingungen im unteren Bereich des Behalters unverandert.
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Die von MKG-G und der _TG ermittelten Temperaturen bei 1 900 s stimmten sehr gut Uberein.
Die berechneten Temperaturprofile liegen nahe an den Messwerten. Der berechnete
Ubergangsbereich befindet sich lediglich 0,5 m tiefer als im Experiment. Im oberen Teil des
Behalters werden die Temperaturen leicht unterschatzt, im unteren Teil leicht (iberschatzt. Diese
Abweichungen lassen auf eine Uberbewertung der vermischenden Vorgénge in den Rechnungen
wahrend der ersten Phase bis 2000 s schliel3en.

Bei 3900s wurde eine weitgehend homogene Temperatur von ca. 60 °C mit einer leichten
Abnahme bei etwa 4 m gemessen. GemaR Fischer et al. [35] bildet sich oberhalb der unteren,
kreisformigen Dampfeinspeisung ein auftriebsdominierter Freistrahl. Dieser verursacht eine
Konvektionsschleife, die die Stratifizierung aufbricht.

Die Ergebnisse aus MKG-G und _TG stimmen sehr gut Giberein. Die gemessenen Temperaturen
im unteren Bereich der des Behélters werden wie bei 1900s unterschatzt, wohingegen die
Temperaturen im oberen Bereich leicht Gberschatzt werden. Verglichen mit dem Temperatur-
profil bei 1900s verlagert sich der Ubergangsbereich der Temperatur in den unteren
Behalterbereich zwischen 1 und 3 m. GAsFLow berechnete also keine komplette Auflésung der
thermischen Stratifizierung bis 3900s. Der Temperaturriickgang in 4m Hohe konnte
reproduziert werden.

Bei 5 900 s wurden niedrigere Temperaturen zwischen 50 und 55 °C gemessen. Fischer et al. [35]
zufolge war dies auf die reduzierte Dampfeinspeisung und die Abkiihlung im Behalter
zurtickzufihren. MKG-G und _TeG lieferten gleiche Ergebnisse, die gut mit den Messwerten
Ubereinstimmen. Jedoch wird die Temperatur im unteren Plenum weiterhin unterschatzt.

Nach dem Abschalten der Dampfeinspeisung kiihlt der Behélter weiter ab. Aus den bei 7900 s
gemessenen Temperaturen ldsst sich laut Fischer et al. [35] ein Wiederaufkommen der
thermischen Stratifikation folgern. Eine, gegeniiber dem Zustand bei 5900s, verstarkte
Stratifizierung wurde durch MKG-G und _TG identisch vorhergesagt.

Bild 5-7 zeigt die zur Zeit 1 900 s berechneten und gemessenen, zweidimensionalen Tempera-
turprofile in einer Ebene in 15° Entfernung zur Quelle. In den Bereichen mit starken Farbande-
rungen zwischen 4,5 und 7 m Hohe wurden starke Temperaturgradienten berechnet. Das links
abgebildete Profil aus _TM stimmt mit dem rechten aus MKG-G sehr gut Uberein. Die
gemessenen Isothermen haufen sich ebenfalls zwischen 5 und 7 m. Dieser Bereich entspricht
dem Temperaturiibergangsbereich in Bild 5-6 (oben links). Auch wenn dieser Ubergang im
Experiment 0,5 m hoher liegt, stimmen die Rechenergebnisse gut mit den Messwerten lberein.
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Bild 5-7: Zweidimensionale Temperaturprofile in der Radial-Axial-Ebene 15° entfernt von der Dampfein-
speisung bei 1900s. Das linke Temperaturprofil wurde von der GASFLOW-Einzelrechnung (_TG), das
rechte von der GASFLOW-Instanz (MKG-G) bestimmt. Die schwarzen Linien in beiden Abbilden zeigen die

im Ringraum gemessenen Isothermen (Fischer et al. [35]).
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Bild 5-8: Temperaturentwicklung innerhalb des Innenzylinders im oberen Bereich

Zwischen den Ergebnissen aus MKG-G und _TG lassen sich kurzzeitig lokal kleine Unterschiede
ausmachen. Beispielsweise sind innerhalb des Zylinders Temperaturunterschiede bis zu 1,3 °C zu
beobachten (Bild 5-8). Diese Abweichungen lassen sich zum einen auf die Verwendung
verschiedener Zustandsgleichungen in MKG-M und MKG-G zurlckfiihren. Bei 8 bar betragt die
Sattigungstemperatur in MeLcor 170,5 °C gegeniiber 169 °C in GAsFLow. Das bedeutet, dass der
gesattigte Zustand aus der MKG-M, den die MKG-G gekoppelt empfangt, dort als leicht Uberhitzt
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aufgefasst wird. Zum anderen beeinflussen kleinere Abweichungen der Zeitschrittweiten der
gekoppelten MKG-G und _TG die berechneten, lokalen Stromungen und damit die Temperatu-
ren.

Beide Rechnungen (iberschatzen die gemessene Temperatur innerhalb des Innenzylinders bei
3900 s um 1,3 °C (Bild 5-8). Diese Abweichung entspricht dem in Bild 5-6 (oben rechts) gezeigten
Unterschied im oberen Plenum. Bei 4000s wurde der Dampfmassenstrom reduziert. Im
Anschluss daran berechnete GasFLow lokale Stromungen im oberen Plenum, die zu einem
erheblichen Temperaturabfall und zu Unterschieden bis zu 4 °C gegeniiber den Messwerten
fahren.

Die Abweichungen zwischen der MKG-G und _TG sind kleiner als die Unsicherheit dieser beiden
GAsFLOW-Ergebnisse. Letztere lasst sich als Unterschied zwischen den gemessenen und
berechneten Temperaturen in Bild 5-8 charakterisieren. Die Ergebnisse aus den GASFLOW-
Rechnungen MKG-G und _TG sowie die Ergebnisse der Nuklear-Codes GoTHIC und Cocosys im
Rahmen des Code-Benchmarkes weisen dhnliche Abweichungen gegeniliber den Messwerten auf
(vgl. Fischer et al. [35]). Diese Abweichungen entsprechen den Grenzen der Modellierbarkeit der
Stromungsphanomene des Experimentes.

5.3.5 Schlussfolgerungen aus der Validierung

Das Experiment TH7 wurde zur Validierung ausgewadhlt, da dort Phanomene, welche die
Druckentwicklung im Sicherheitsbehilter bestimmen, auftraten. Ahnlich wie bei der gekoppelten
Simulation eines Storfalles war MKG-M fiir den Quellterm und MKG-G fiir die Berechnung der
Thermohydraulik im Behalter verantwortlich. Es sollte demonstriert werden, dass MKG-G in der
Lage ist eine realitdatsnahe Druckrandbedingung an MKG-M zu liefern.

Der durch in MKG-G berechnete Druckverlauf stimmt gut mit dem gemessenen tiberein. MKG-G
ist demnach in der Lage, wahrend der gekoppelten Rechnung einen realistischen Druck an MKG-
M zu liefern. Die berechneten vertikalen Temperaturverlaufe sind in guter Ubereinstimmung mit
den experimentell ermittelten. Die MKG-G |6st die lokalen Phanomene folglich gut auf.

Es finden sich nur kleine Unterschiede zwischen den Ergebnissen aus MKG-G und _TG. Diese
lassen sich auf die Verwendung unterschiedlicher Zustandsgleichungen in MKG-M und MKG-G
sowie auf Unterschiede im GasFLow-Zeitschritt in MKG-G und _TG zurickfihren. Diese Fehler
sind deutlich kleiner als die Unsicherheit im GasFLow-Ergebnis. Darliber hinaus traten keine
Fehler auf. Die gekoppelte Ubergabe des Quelltermes von MKG-M an MKG-G und die Riickgabe
des Druckes im Behalter funktionierten korrekt.
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5.4 Gekoppelte Berechnung eines hypothetischen Storfalles

In diesem Unterkapitel wird gezeigt, dass die MEeLcOR-GASFLOW-Kopplung flr ihren Zweck, ndmlich
die Berechnung eines hypothetischen schweren Storfalles in einem DWR und der lokalen
Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter, geeignet ist. AuRBerdem soll die Genauigkeit der
Rechenergebnisse abgeschatzt werden.

Zunachst wird das zugrunde gelegte hypothetische Szenario eines schweren Storfalles
vorgestellt. Dieses wird in einem generischen DWR mit Ahnlichkeiten zum Typ Konvoi postuliert,
der sich in dem bereits vorgestellten, generischen Sicherheitsbehalter befinden soll (Kapitel
5.4.1). Durch eine gekoppelte Berechnung dieses Storfalles mit MEeLcor und GASFLow wird
nachgewiesen, dass die Kopplung praktisch anwendbar ist. Basierend auf einem Vergleich der
dabei erzielten Ergebnisse mit denen einer entsprechenden GAsFLow-Einzelrechnung wird
demonstriert, dass die gekoppelte Rechnung korrekt funktioniert. Ferner werden die
Rechenergebnisse mit denen einer MELcORr-Einzelrechnung der Sicherheitsbehalter-
Thermohydraulik verglichen. Kapitel 5.4.2 gibt eine Ubersicht Uber alle durchgefiihrten
Rechnungen. In Kapitel 5.4.3 werden die Berechnungsergebnisse miteinander verglichen.
Schlussfolgerungen werden in Kapitel 5.4.4 gezogen. Diese Untersuchengen wurden von Szabd
et al. [91] veroffentlicht.

5.4.1 Storfallszenario und Anlagenmodell

Es wird ein hypothetischer schwerer Storfall in einem DWR unterstellt, der nach dem folgenden,
von der RSK [80] zur ndheren Untersuchung empfohlenen Szenario ablaufen soll. Das auslésende
Ereignis des Storfalles ist ein Leck mit einer Flache von 150cm? im heien Strang des
Primarkreises. Zunachst sollen alle Betriebs- und Sicherheitssysteme verfligbar sein. Nach der
vollstandigen Entleerung der Flutbecken soll die Umschaltung auf den Sumpfbetrieb aber nicht
funktionieren, so dass Uber die Hochdruck- und Niederdruckpumpen keine Bespeisung des
Primarkreises mit KiihImittel mehr moglich ist. Der nicht mehr ausgleichbare Kihlmittelverlust
durch das Leck fuhrt schlieflich zur Entbl6Bung und Aufheizung des Kernes. Erreicht die
Temperatur der Brennstoffhiillrohre etwa 1 000 °C, so setzt die exotherme chemische Reaktion
des Zirkoniums mit dem vorbeistromenden Wasserdampf ein. Dabei oxidiert das Zirkonium der
Hillrohre und der Wasserdampf wird zu Wasserstoff reduziert. Dieser stromt zusammen mit
dem verbleibenden Wasserdampf durch das Leck in den Sicherheitsbehalter aus.

Dieses Szenario wurde anhand eines MeLcor-Modelles des Primar- und Sekundarkreises eines
generischen DWR, der dem Typ Konvoi dhnelt, untersucht. Das dabei verwendete Modell des
generischen Sicherheitsbehalters wurde in Kapitel 3.1 beschrieben. Das MEeLCOR- und GASFLOW-
Modell sind Gber die Kopplungsschnittstelle miteinander verbunden. Das GasFLow-Modell ist in
Bild 5-9 dargestellt. Fir die Vergleichsrechnungen der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter
mit MEeLcorR wurde die, fur Integralrechnungen Ubliche, grobe Nodalisierung verwendet (Bild
5-10).
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Bild 5-9: GAsFLow-Diskretisierung des generischen Bild 5-10: MEeLcOrR-Nodalisierung des generischen
Sicherheitsbehélters nach Jordan et al. [51]; Lage Sicherheitsbehalters fir Integralrechnungen; drei
des Leckes im heiBen Strang (schwarz), Viertel des Quelltermes werden in KV 5 homogen
Ausstromung (rote Pfeile) und Messpunkt 6,23 m eingebracht, ein Viertel in KV 9.

oberhalb des Leckes (blaues Dreieck)

Bild 5-9 zeigt die Lage des Leckes im heiflen Strang im GasFLow-Rechengebiet des Sicherheitsbe-
halters. Die Einspeisung erfolgt nach oben und unten sowie in beide azimutale Richtungen. In
der MeLcor-Nodalisierung befindet sich das Leck an der Oberkante des Kontrollvolumens 5.
Deshalb wurde die Quelle zu drei Viertel in KV 5 und zu einem Viertel in das dariber liegende
Kontrollvolumen 9 eingebracht.

Das Offnungsverhalten der Berstscheiben wurde derart modelliert, dass acht Berstscheiben im
unteren Teil des Trimmerschutzzylinders o6ffnen, sobald die kritische Druckdifferenz von
0,0125 bar erreicht wird.

5.4.2 Durchgefiihrte Rechnungen

Die folgende Tabelle gibt eine Ubersicht tiber die zum Test der MEeLCOR-GASFLOW-Kopplung
durchgefiihrten Rechnungen.

Tabelle 5-3: Durchgefiihrten Rechnungen

Bezeichnung Primarkreis Dateniibergabe Sicherheitsbehalter-TH
MKG MELCOR-Instanz (MKG-M) Kopplung GAsFLOW- Instanz (MKG-G)
TG Tabelle aus MKG-M | GaAsFLow- Einzelrechnung
_T™ Tabelle aus MKG-M | MELcor-Einzelrechnung

Es wurde eine gekoppelte Rechnung vom Typ MKG durchgefiihrt. Der Austausch der Kopplungs-
parameter zwischen beiden Codes (Quellterm und Druck im Sicherheitsbehalter) erfolgte mit
einem Kopplungszeitschritt von 100 ms. Zudem wurden der Quellterm (Gesamtmassenstrom,
Gemischanteile und —temperatur), den die MeLcor-Instanz MKG-M an die GAsFLow-Instanz MKG-
G liefert, alle 100 ms tabelliert ausgeschrieben. Dessen zeitlicher Verlauf war also auch nach dem
Ende dieser Rechnung noch verfiigbar.
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Mit Hilfe dieses tabellarisch vorliegenden Quelltermes wurden im Anschluss zum Vergleich
sowohl eine GasFLow-Einzelrechnung (_TG), als auch eine MELcor-Einzelrechnung (_TM) der
Sicherheitsbehalter-Thermohydraulik durchgefiihrt. Im Unterschied zur Rechnung MKG wurde in
den beiden letztgenannten Rechnungen zwischen den einzelnen Tabellenwerten der Quelle
interpoliert. Dadurch ergaben sich kleine Unterschiede zwischen den Quelltermen, die in MKG-G
und TG einstromten. Diese werden in Bild 5-11 am Beispiel des Gesamtmassenstromes
schematisch dargestellt. Bei der Abweichung zwischen den dort abgebildeten Gesamtmassen-
stromen handelt es sich um den Kopplungsfehler, der bereits in Kapitel 5.2 identifiziert wurde.

m —— MKG-G
-==- TGund _T™M

tn tn+1

Bild 5-11: Schematische Darstellung der Gesamtmassenstrome m durch das Leck in der GAsFLOW-Instanz
MKG-G, der GAsFLOW-Einzelrechnung TG und der MELCOR-Einzelrechnung _TM

5.4.3 Vergleich der Rechenergebnisse

Es werden die berechneten Driicke im Sicherheitsbehélter und Wasserstoffkonzentrationen an
zwei Positionen im Anlagenraum miteinander verglichen. Auf diese Weise kdnnen sowohl
Aussagen Uber die lokale, als auch Uber die globale Verteilung des Wasserstoffes getroffen
werden.

a Druck im Sicherheitsbehélter

In Bild 5-12 ist der Druck im Sicherheitsbehalter dargestellt. Nach dem Offnen des Leckes fiihrt
die Verdampfung des unter einem Druck von 160 bar stehenden, ausstromenden Kihlwassers in
MKG-G zu einem starken Druckanstieg bis 2,7 bar. Danach sinkt der Druck, was sowohl der
Kondensation von Dampf an den vergleichsweise kalten Wéanden als auch der Absenkung des
Druckes im Primarkreis geschuldet ist. Es wurde Uberprift, dass der Druck in MKG-G identisch
mit der Druckrandbedingung ist, die MKG-M empfangt. Der gekoppelte Datenaustausch
funktioniert also korrekt. Auch der Druck in _TG stimmt mit dem in MKG-G Uberein. Das
bedeutet, dass die Kopplung die durch GasrLow berechneten Kondensationsraten nicht
beeinflusst.

Dagegen weicht der Druck in der Rechnung _TM, welche den Quellterm aus MKG-M verwende-
te, erheblich von dem beider GasFLow-Rechnungen ab. Ursachlich dafiir ist, dass die Kondensati-
onsraten in MELCOR gegeniiber GasFLow deutlich abweichen. In GasFLow werden der Warme-
libergang vom Fluid an die Wand und die Kondensation dreidimensional modelliert. Dies umfasst
die Konvektion und Diffusion von Warme und Masse an die wandangrenzenden Fluidzellen Gber
eine grolRere Entfernung. Nur dort findet in GAsFLow der Energie- und Massenaustausch statt. In

93




5 Verifikation, Validierung und praktische Anwendung

GasFLow wird deshalb der Effekt der Wasserdampfverarmung der Atmosphare in der Nahe der
Wand berlcksichtigt, was zu einer vergleichsweise langsamen, aber realistischeren Kondensati-
onsrate fihrt. In der LP-Berechnung hingegen werden die gemittelten Dampfanteile der groRen
Kontrollvolumina fiir die Berechnung der Kondensationsrate herangezogen. Die Stromungsge-
schwindigkeiten an den Wandoberflachen lassen sich zudem nach IAEO [48] und NEA [65] in
MELCOR nur sehr eingeschrdankt abschatzen. Auch sind die Warmesenken homogen in einem
Kontrollvolumen verteilt. Dies fiihrt tendenziell zu einer Uberschatzung der Kondensationsrate
und damit zu einem geringeren Druck im Sicherheitsbehalter.

Die GasrLow-Resultate im Rahmen des Code-Vergleiches ISP-47 [2] stimmten aufgrund der
realistischeren Modellierung deutlich besser mit den Druckentwicklungen und den Kondensati-
onsraten der simulierten Experimenten Uberein als die MELCOR-Ergebnisse. Darum sind die
Driicke der GAsFLow-Rechnungen in Bild 5-12 vertrauenswirdiger als der Druck aus _TM.

28— — — + — — + — —
'] T T —- MKG-G
| | -~ MKG-M

Druck [bar]

0 4000 | 8000 12000 16000
Zeit [s]
Bild 5-12: Druck im Sicherheitsbehélter, berechnet durch Gasflow-Instanz (MKG-G), GASFLOW-
Einzelrechnung (_TG) und MELCOR-Einzelrechnung (_TM); Druckrandbedingung, die die MELCOR-Instanz

(MKG-M) von MKG-G empfangt

b Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehéalter

Mit der MEeLcOR-GASFLOW-Kopplung kann die Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter
wahrend des Storfalles lokal aufgelost werden. Ein reprasentatives Beispiel daflir bildet der
lokale Wasserstoffvolumenanteil an einem Punkt 6,23 m oberhalb des Leckes im Anlagenraum
(siehe Bild 5-9), der in MKG-G und _TG berechnet wird. Der Wasserstoffanteil in _TM wird aus
Kontrollvolumen 9 ausgelesen (siehe Bild 5-10). In Bild 5-13 wird eine sehr gute Ubereinstim-
mung der Volumenanteile beider GAsFLow-Rechnungen deutlich. Der Kopplungsfehler hat also
keine signifikanten Auswirkungen auf das GAsFLow-Rechenergebnis.

Der Wasserstoffvolumenanteil aus _TM stimmt qualitativ mit denjenigen in MKG-G und _TG
Uberein. Jedoch sind die Anteile in _TM wesentlich niedriger. Beispielsweise betrdgt der bei
9 800 s auftretende, maximale Wasserstoffvolumenanteil lediglich 0,24. Uberdies finden sich in
GasFLow erhebliche zeitliche Fluktuationen und die Spitzenwerte bis 0,41, die im MELCOR-
Ergebnis nicht zu sehen sind. Diese Unterschiede lassen sich zum einen durch die sofortige
Homogenisierung des Wasserstoffes im groBen MEeLcOrR-Kontrollvolumen 9 erklaren, zum
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anderen wurde in Kapitel 3.2 gezeigt, dass die dreidimensionalen Strémungen im inneren
Anlagenraum, die verantwortlich fir den Transport des Wasserstoffes und fiir die Fluktuationen
in Bild 5-13 sind, in GAsFLow realistischer wiedergegeben werden.
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Bild 5-13: Volumenanteil von Wasserstoff im Bild 5-14: Volumenanteil von Wasserstoff im
Sicherheitsbehélter an einer Position nahe dem Sicherheitsbehalter in einiger Entfernung zum Leck
Leck, bestimmt durch die GAsFLow-Instanz (MKG-G), bestimmt durch die GasFLow-Instanz (MKG-G), die
die GasFLow-Einzelrechnung (_TG) und die MELCOR- GASFLOW-Einzelrechnung ( TG) und die MELCOR-
Einzelrechnung (_TM) Einzelrechnung (_TM)

In Bild 5-14 sind die lokalen Wasserstoffvolumenanteile an einer Position im Anlagenraum in
groBerer Entfernung zum Leck abgebildet. Die Volumenanteile aus MKG-G und _TG stimmen
auch dort sehr gut tberein. Das erste Maximum von 0,27 befindet sich bei 12 250 s. Es tritt also
2 650 s spater auf als das Maximum an der Position in der Nahe des Leckes. Demnach dauert der
konvektive Transport des Wasserstoffes vom Leck an diese Position eine gewisse Zeit. Dies wird
in den Gasflow-Rechnungen berticksichtigt.

Die hier betrachtete Position im Anlagenraum befindet sich in Kontrollvolumen 6 der Melcor-
Nodalisierung der Rechnung _TM (Bild 5-10). Der dortige Volumenanteil erreicht bereits nach
etwa 10000s das Maximum von 0,22. Dies ist deutlich friher als in beiden GasrFLow-
Rechnungen. Die Ursache dafir ist, dass der Wasserstoff schnell in allen elf Kontrollvolumina des
Anlagenraumes homogenisiert wird. Im weiteren Verlauf werden auch an dieser Position in _TM
wesentlich niedrigere Anteile erreicht als in MKG-G und _TG.

Zwischen 12 000 s und 17 000 s werden in _TM fir beide Positionen niedrigere Wasserstoffvo-
lumenanteile ermittelt als in MKG-G und _TG. Dies lasst auf eine starkere Ausstromung des
Wasserstoffes vom Anlagenraum in den Betriebsraum in _TM und auf groRere Uberstrémraten
durch die Berstscheiben schliefen. Dies steht im Einklang mit den Beobachtungen aus Kapitel
3.2.
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5.4.4 Schlussfolgerungen aus der Stérfallrechnung

Es wurde eine gekoppelte Simulation eines Storfalles in einem generischen DWR durchgefihrt.
Zudem wurde eine analoge GAsFLow-Einzelrechnung TG durchgefiihrt, die den Quellterm aus
MKG-M in Tabellenform erhielt. Gegeniiber der tabellarischen Ubergabe des Quelltermes an
_TG, tritt bei der gekoppelten Ubergabe in MKG ein Kopplungsfehler auf. Dennoch stimmen die
Ergebnisse aus MKG-G und _TG sehr gut Uberein. Der Kopplungsfehler in den Massenstromen,
Gemischanteilen und der Temperatur hat demnach keine Auswirkungen auf das Rechenergebnis.

AuBerdem wurde die MEeLcOR-Einzelrechnung des Sicherheitsbehdlters _TM unter Benutzung des
tabellierten Quelltermes aus MKG-M durchgefiihrt. Die Driicke im Sicherheitsbehalter, die durch
MKG-G und die _TM ermittelt wurden, unterscheiden sich deutlich. Dies lasst sich durch die
bessere Auflosung lokaler Stromungsphdanomene und der Kondensation in GAsFLow erklaren. Der
Druckverlauf aus der gekoppelten Berechnung ist deshalb genauer. Im folgenden Kapitel 6 wird
eine integrale MEeLcor-Rechnung von Primarkreis und Sicherheitsbehalter durchgefiihrt. Dabei
sind dhnlich starke Unterschiede im Sicherheitsbehalterdruck zu erwarten. Folglich sind
Abweichungen im zeitlichen Verlauf der Kernzerstérung gegeniiber der gekoppelten Rechnung
absehbar.

Auch die berechneten Wasserstoffanteile an einer Position oberhalb des Leckes und in einiger
Entfernung vom Leck zeigen erhebliche Unterschiede zwischen MKG-G und _TM. Verantwortlich
dafiir sind die kiinstliche Homogenisierung in den groBen Kontrollvolumina und die Vernachlas-
sigung lokaler, dreidimensionaler Strémungen in MeLcoR. Dementsprechend ldsst sich die
Wasserstoffverteilung durch GasrLow realistischer und lokal aufgeldst bestimmen. Aus diesem
Grund koénnen potentiell gefdhrliche Spitzenkonzentrationen von Wasserstoff wahrend der
gekoppelten Berechnung bestimmt werden. Demgegeniiber werden solche Spitzen in MELCOR
wegen der Mittelung weggeschnitten.

Die MEeLcorR-GAsFLow-Kopplung kann diesen hypothetischen schweren Storfall mit KiihImittelver-
lust im generischen Sicherheitsbehalter realistisch berechnen. Sie ist damit auch fir die
Berechnung eines realen Sicherheitsbehalters und anderer Storfallszenarien mit Wasserstoff-
problematik geeignet.
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5 Verifikation, Validierung und praktische Anwendung

5.5 Schlussfolgerungen aus der Uberpriifung der Kopplung

Die MEeLcOR-GASFLOW-Kopplung wurde in mehreren Schritten verifiziert, validiert und getestet.
Zuerst wurde die reparierte Kopplungsschnittstelle von MEeLcor 1.8.6 getestet. Dazu wurde ein
postulierter Storfall in einem stark vereinfachten SWR sowohl gekoppelt durch zwei MELCOR-
Instanzen als auch durch eine MELcor-Einzelrechnung simuliert. Die Rechenergebnisse stimmen
bei einem kleinen Kopplungszeitschritt von 0,1 s sehr gut (iberein. Daraus ldsst sich schlieRen,
dass das gekoppelte System korrekt funktioniert und MeLcor 1.8.6 mit anderen Codes gekoppelt
werden kann.

MELcor wurde daraufhin mit GAsFLow gekoppelt. Die Testrechnungen umfassten im ersten Schritt
die Verifizierung des korrekten Datenaustausches zwischen beiden Codes durch die Berechnung
eines reprasentativen Abblasevorganges aus einem Quellreservoir. Dabei zeigte sich aulRerdem,
dass die neu erstellte GAsFLow-Schnittstelle funktioniert und korrekt mit Mpiexec und der MELCOR-
Schnittstelle zusammenarbeitet.

Im nachsten Schritt wurde das Experiment TH7 in der THAI-Anlage gekoppelt gerechnet. In
diesem Experiment traten die fir die Druckentwicklung im Sicherheitsbehalter wahrend eines
Storfalles mit Kuhlmittelverlust wesentlichen Phianomene auf. Der durch die GAsFLow-Instanz
ermittelte Druck stimmt gut mit dem experimentellen (iberein. GAsFLow ist demnach fahig eine
realistische Druckrandbedingung an MEeLcoRr zu senden. Neben der gekoppelten Rechnung wurde
eine analoge GAsFLow-Einzelrechnung durchgefiihrt, die den Quellterm tabellarisch erhielt. Das
Ergebnis der gekoppelten GasFLow-Instanz weicht, lokal und kurzzeitig, geringfligig von dem
einer analogen GasFLow-Einzelrechnung ab. Diese Abweichungen sind deutlich kleiner als die
Unsicherheiten in beiden GasFLow-Ergebnissen. Die Kopplung fiihrt demnach nicht zu
signifikanten Fehlern und ist fir die gekoppelte Berechnung eines Storfalles einsetzbar.

Im dritten Schritt wurde eine gekoppelte Simulation eines hypothetischen Storfalles in einem
DWR durchgefiihrt. Es wurde demonstriert, dass der Kopplungsfehler keine signifikanten Fehler
im Rechenergebnis verursacht. Die bei der gekoppelten Simulation berechneten Driicke und
Wasserstoffanteile im Sicherheitsbehalter sind genauer und realistischer als die Ergebnisse einer
entsprechenden MEeLcor-Einzelrechnung.
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6 Vergleich der MELCOR-GASFLOW-Kopplung mit der bisherigen
Vorgehensweise

In Kapitel 5 wurde gezeigt, dass die GAsFLow-Instanz in der Lage ist eine genaue Druckrandbedin-
gung far MEeLcor zu liefern. Die Randbedingungen beider Instanzen wurden korrekt durch die
Kopplungsschnittstellen beider Codes Ubermittelt. Auf diese Weise konnte nachgewiesen
werden, dass die MEeLcor-GASFLOW-Kopplung korrekt funktioniert. Des Weiteren wurde ein
hypothetischer Storfall erfolgreich gekoppelt berechnet. Die von der GasFLow-Instanz MKG-G
und der MELCOR-Einzelrechnung _TM berechneten Driicke im Sicherheitsbehélter unterscheiden
sich deutlich. Die Ergebnisse aus MKG-G sind vertrauenswiirdiger.

In diesem Kapitel werden Ergebnisse, die mit der bisher lblichen Methodik erzielt wurden,
vorgestellt. Diese besteht aus einer integralen MeLcor-Rechnung des Storfalles (MIM) und einer
anschliefenden detaillierten GAsFLow-Rechnung zur Bestimmung der lokalen Wasserstoffvertei-
lung (_TG). Die mit dieser Methodik fiir dasselbe Szenario erzielten Resultate werden denen der
gekoppelten Rechnung aus Kapitel 5.4 gegeniibergestellt. Auf diese Weise wird verglichen, ob
und welche Auswirkung die Beriicksichtigung des vertrauenswirdigeren Sicherheitsbehalterdru-
ckes aus der GAsFLow-Instanz der gekoppelten Rechnung auf die berechnete Wasserstoffvertei-
lung hat.

In Kapitel 6.1 werden die durchgefiihrten Rechnungen im Detail vorgestellt. Die damit erzielten
Ergebnisse werden in Kapitel 6.2 gezeigt und die auftretenden Unterschiede erldutert. In Kapitel
6.3 folgen die Schlussfolgerungen aus diesen Rechenergebnissen.

6.1 Durchgefiihrte Rechnungen

Tabelle 6-1 gibt einen Uberblick tiber die durchgefiihrten Rechnungen. Dieses Kapitel zeigt
Ergebnisse der gekoppelten Rechnung MKG aus Kapitel 5.4, die sich aus der MEeLcoRr-Instanz
MKG-M und der GasFLow-Instanz MKG-G zusammensetzt. Diese Ergebnisse werden mit denen
einer MEeLcoRr-Integralrechnung (MIM) verglichen, die den Primarkreis und den Sicherheitsbehal-
ter umfasst. Der in MIM berechnete Quellterm an den Sicherheitsbehélter wurde wahrend
dieser Rechnung alle 100 ms tabelliert in eine Datei ausgeschrieben. Dieser wurde in der
anschlieRenden GasFLow-Einzelrechnung (_TG) als Quelle verwendet. Diese Rechnung
unterscheidet sich von der in Kapitel 5 gezeigten GAsFLow-Einzelrechnung, da dort ein anderer
Quellterm vorgegeben wurde. Sowohl fiir beide MeLcor-Rechnungen des Primarkreises (MKG-M
und MIM) als auch fiir beide GasFLow-Rechnungen des Sicherheitsbehalters (MKG-G und _TG)
werden unterschiedliche Ergebnisse erwartet.
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6 Vergleich der Kopplung mit der bisherigen Vorgehensweise

Tabelle 6-1: Durchgefihrte Rechnungen

Bezeichnung Primarkreis Dateniibergabe | Sicherheitsbehilter-TH
MKG MELCOR-Instanz (MKG-M) Kopplung GAsFLow-Instanz (MKG-G)
MIM MELcoRr-Integralrechnung Intern MELcor-Integralrechnung
_TG Tabelle aus MIM | GAsFLow-Einzelrechnung

6.2 Vergleich der Rechenergebnisse

Im Folgenden werden ausgehend von den berechneten Sicherheitsbehélterdriicken verschiede-
ne Grofen, die den Unfallablauf und die Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter
charakterisieren, diskutiert. Die ermittelten Sicherheitsbehélterdriicke beeinflussen direkt die
Druckdifferenzen lber dem Leck. Ausgehend davon werden die Ausstromraten von fllssigem
Wasser, Wasserdampf und Wasserstoff diskutiert. Schliel3lich werden die Wasserstoffanteile und
weitere Parameter, die die Brennbarkeit der entstehenden Gemische charakterisieren,

vorgestellt.

Druck

Bild 6-1 zeigt die Druckverlaufe im Sicherheitsbehalter in MKG, MIM und _TG. Es ergeben sich
dhnliche Druckverlaufe wie in Bild 5-12. Erneut sind erhebliche Unterschiede zwischen dem
Druck aus MKG-G und der MEeLcorR-Rechnung MIM zu beobachten. Diese werden durch
abweichende Kondensationsraten verursacht. Bei etwa 750 s wird in MIM ein Spitzendruck von
2,07 bar erreicht, der deutlich niedriger ist als der Spitzendruck von etwa 2,7 bar in MKG-G bei
650 s. Bis 4 900 s ist der Druck in MIM niedriger als in MKG, anschlieRend hoher. Diese Driicke
bilden die Randbedingungen fiir Berechnungen der Ausstromung aus dem Leck in MKG-M und
MIM.
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Bild 6-1: Druck im Sicherheitsbehélter berechnet
durch die GAsFLow-Instanz (MKG-G), die MELCOR-
(MIM) die  GASFLOW-
Einzelrechnung (_TG)

Integralrechnung und

Bild 6-2: Druckdifferenz zwischen dem Primarkreis
und dem Sicherheitsbehalter Gber dem Leck in der
gekoppelten Rechnung (MKG) und der MELCOR-
Integralrechnung (MIM) ab 3 000 s.
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Die Druckverldufe in MKG und _TG stimmen bis 12 900 s weitgehend Uberein. In beiden Fallen
wird der Spitzenwert von etwa 2,7 bar erreicht. Zwischen dem Beginn der Dampfeinspeisung bei
etwa 4 000 s und 12 900 s unterscheiden sich beide Druckverldufe nur geringfligig um héchstens
0,02 bar. Danach sind groRere Druckunterschiede bis 0,13 bar zu beobachten. AuRerdem nimmt
der Druckverlaufin _TG nach 12 900 s eine dhnliche Charakteristik wie der in MIM an.

In der gekoppelten Rechnung werden also gegenliber _TG leicht abweichende Sicherheitsbehal-
terdriicke ermittelt. Diese Unterschiede sind auf abweichende Leckmassenstrome in MKG und
MIM zurlckzufihren. Diese werden in Abschnitt b diskutiert.

Im Zeitraum der Dampfeinspeisung ab 4 000 s unterscheiden sich die Driicke im Primarkreis in
MKG und MIM um weniger als 0,1 bar bis 10 000 s. Die Driicke im Sicherheitsbehalter weichen
um bis zu 0,19 bar zwischen MKG und MIM ab. Diese Abweichungen fithren zu unterschiedlichen
Druckdifferenzen lber dem Leck (Bild 6-2). Es zeigt sich ein merklicher Unterschied in den
Druckdifferenzen bis 10 000 s, obwohl sich die Primarkreisdriicke beider Rechnungen kaum
unterscheiden (weniger als 0,1 bar). Zwischen 4 000 s und 4 900 s ist die Druckdifferenz in MIM
um 0,2 bar groBer als in MKG. Diese Abweichung kehrt sich bei 5000 s um, da der Sicherheits-
behalterdruck in MIM den in MKG ab etwa 4 800 s (ibersteigt. Diese Unterschiede sind im
Wesentlichen durch die abweichenden Sicherheitsbehalterdriicke bedingt.

In beiden Rechnungen sind zwischen 8 500s und 17 000s jeweils drei Phasen mit hoher
Druckdifferenz zu beobachten. Ursachlich dafiir ist das Abschmelzen von Kernstrukturen. Dabei
verlagert sich heiles Material in untere, geflutete Bereiche des RDB. Infolgedessen kommt es
dort zu einer verstarkten Verdampfung des Wassers, wodurch der Druck im Primarkreis ansteigt.
Die erste Phase mit hoher Druckdifferenz ist in MKG und MIM nahezu gleich ausgepragt. In der
zweiten Phase ist die Druckdifferenz in MKG weitaus starker als in MIM. Dies ist hauptsachlich
durch Abweichungen im Zerstérungsprozess des Kernes verursacht und nur teilweise (bis zu
0,25 bar) auf den niedrigeren Sicherheitsbehalterdruck in MKG zurtickzufiihren. Zwischen der
zweiten und dritten Phase kommt es in MKG zu einem Ausgleich der Driicke im Primarkreis und
im Sicherheitsbehalter, der in MIM nicht auftritt. Die dritten Phasen hoher Druckdifferenz finden
zu unterschiedlichen Zeiten statt.

Diese starken Unterschiede der berechneten Druckdifferenzen in der zweiten und dritten Phase
sind auf verschieden weite Fortschritte der Kernzerstorung in beiden Rechnungen zurtickzufiih-
ren. Diese nehmen ihren Ausgangspunkt in der Abweichung der Sicherheitsbehalterdriicke und
den damit einhergehenden, unterschiedlichen Ausstromraten. Die Modelle fiir die Kernzersto-
rung sind sensitiv gegeniiber solch kleinen Anderungen in den Randbedingungen. Die
Rechenergebnisse beinhalten fiir dieses Unfallstadium erhebliche Unsicherheiten. Diese macht
sich durch die deutliche Abweichung der Druckdifferenzen zwischen MKG und MIM bemerkbar.

Die hier vorgestellten Abweichungen der Druckdifferenzen wirken sich auf die ermittelten
Wasserdampf- und Wasserstoffmassenstréome durch das Leck aus. Diese werden im folgenden
Abschnitt behandelt.
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b Leckmassenstrome von Wasser und Wasserdampf

In Bild 6-3 wird deutlich, dass die Massenstréme von Flissigwasser durch das Leck in MKG und
MIM nahezu identische Verldaufe aufweisen. Die unterschiedlichen Sicherheitsbehalterdriicke
haben also keine signifikanten Auswirkungen auf diesen Parameter. Dies ist einsichtig, da der
hydrostatische Wasserdruck deutlich groRer ist als die gezeigten Unterschiede zwischen den
Gegendriicken im Sicherheitsbehélter (1 m Wassersaule entspricht etwa 0,1 bar). Unmittelbar
nach dem Offnen des Leckes wird in beiden Rechnungen ein Spitzenwert circa 1200 kg/s
erreicht (nicht gezeigt in Bild 6-3). Der Abfall des Massenstromes von 660 kg/s bei 2 950 s auf im
Mittel etwa 20 kg/s ab 4 450 s findet in beiden Rechnungen etwa zur gleichen Zeit statt. Dieser
ist durch Abnahme des Wasserspiegels im RDB und im Primarkreis zurickzufiihren. Die
Reduktion des Wassermassenstromes auf null bei etwa 6 900 s in MKG weicht nur wenig von der
bei circa 6700s in MIM ab. Das Ende des Wassermassenstromes geht einher mit der
zunehmenden Entbl6Rung des Kernes.
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Bild 6-3: Leckmassenstrom FlUssigwasser bis Bild 6-4: Leckmassenstrom Wasserdampf ab 3 500 s,

8000 s, berechnet durch die MEeLCOR-Instanz (MKG- berechnet durch die MELCOR-Instanz (MKG-M) und

M) und die MELCOR-Integralrechnung (MIM); Die die MELCOR-Integralrechnung (MIM)

Skala der Ordinate andert sich bei 50 kg/s.

2000

Die Wasserhohe im Primarkreis sinkt bei 4 000s unter die Oberkante des Leckes, so dass
erstmals Dampf ausstromt. Die auf etwa 13 kg/s ansteigende Dampfausstromung (Bild 6-4) geht
mit einem starken Rickgang des Wassermassenstromes von etwa 125 kg/s auf im Mittel etwa
20 kg/s einher. Zwischen 4 000 s und 10 000 s unterscheiden sich die Massenstrome in MKG und
MIM geringfligig. Zwischen 4 400 s und 4 900 s ist die Ausstromung in MIM etwas starker als in
MKG, ab 5000 s umgekehrt. Grund hierfiir sind die Abweichungen der Druckdifferenzen tber
dem Leck (Bild 6-2). Zwischen 8500 s und 17 000 s sind drei Phasen mit hohen Massenstromen
zu beobachten, die mit den Phasen erhohter Druckdifferenzen iber dem Leck zusammenhangen.
Genau wie diese Druckdifferenzen, weichen auch die Dampfmassenstrome in der zweiten und
dritten Phase deutlich voneinander ab. Dies hat Abweichungen der berechneten Wasserstoff-
und Wasserdampfverteilungen zur Folge.

Es hat sich gezeigt, dass die unterschiedlichen Sicherheitsbehalterdriicke nur geringe
Unterschiede im Dampfmassenstrom verursachen. Die Unterschiede ab 10 000 s sind vor allem
durch abweichende Fortschritte der Kernzerstérung bedingt.
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¢ Leckmassenstrom von Wasserstoff

Die
unterscheiden sich nur geringfligig um 2,5 %.

insgesamt ausgestromten Wasserstoffmassen sind in Tabelle 6-2 angefiihrt. Diese

Tabelle 6-2: Gesamte, durch das Leck gestromte, Masse an Wasserstoff

Simulation Masse H, [kg] | Relativer Unterschied
Melcor-Instanz MKG 748 -
Melcor-Integralrechnung MIM 729 -2,5%

Die Massenstrome von Wasserstoff durch das Leck sind in Bild 6-5 dargestellt. Die Einspeisung
von Wasserstoff beginnt in MKG und MIM bei 7 000 s. Es folgt eine Phase mit hohen Ausstrom-
raten von bis zu circa 0,7 kg/s zwischen 8 300 s und etwa 10 000 s. Die Zeitpunkte und Hohen der
Spitzen zu Beginn und am Ende dieser Phase stimmen gut lberein. In beiden Rechnungen folgt
eine Phase mit geringen Wasserstoffmassenstromen. Der Kern ist in dieser Phase nicht mehr mit
Wassers bedeckt. Im Gegensatz zu MKG in sind in MIM ab 13 000 s einzelne Spitzen bis etwa
0,2 kg/s zu sehen. Nach 16 000 s geht der Wasserstoffmassenstrom in MIM auf Werte nahe null
zurlick. Dagegen treten in MKG groBere Ausstromraten oberhalb von 0,1 kg/s erst bei 14 000 s
sowie zwischen 15 000 und 17 000 s auf. Diese lassen sich der dritten Phase der Dampfausstro-
mung zuordnen, die in beiden Rechnungen zeitlich abweicht. Die verschiedenen Dampf- und
Wasserstoffmassenstrome wirken sich auf die Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter aus,
die im folgenden Abschnitt erortert wird.
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Bild 6-5: Leckmassenstrom von Wasserstoff in der
MELCOR-Instanz ~ (MKG-M) MELCOR-
Integralrechnung (MIM); Die Skala der Ordinate
andert sich bei 0,4 kg/s.

und der

Bild 6-6: Volumenanteil von Wasserstoff nahe dem
Leck, bestimmt durch die GasFLow-Instanz (MKG-G),
die MELCOR-Integralrechnung  (MIM)
GASFLOW-Einzelrechnung (_TG)

und die

d Wasserstoffverteilung und Brennbarkeit im Sicherheitsbehélter

In Bild 6-6 ist der lokale Volumenanteil von Wasserstoff in einer Hohe von 6,23 m oberhalb des
Leckes im Anlagenraum dargestellt. Es zeigen sich erhebliche Unterschiede zwischen den
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Volumenanteilen im MEeLcor-Kontrollvolumen 9 in MIM und den Anteilen beider GASFLOW-
Rechnungen. Demgegenilber stimmen die Volumenanteile in MKG-G und _TG wahrend der
Phase mit starker Wasserstoffausstromung zwischen 8 300 s und etwa 10 000 s gut Uberein. Die
zeitliche Abweichung betrdgt etwa 30 s. Durch die Beriicksichtigung des genaueren Sicherheits-
behalterdruckes in MKG ergeben sich in dieser Phase demnach keine signifikanten Unterschiede
in der Wasserstoffverteilung.

In der anschlieRenden Phase zwischen 10 000s und 12 000 s mit schwacher Wasserstoffaus-
stromung sind geringe Unterschiede des Volumenanteiles von im Mittel bis zu 0,02 erkennbar.
Deutliche Unterschiede zwischen den Wasserstoffvolumenanteilen finden sich nach 12 800 s. So
wird in MKG bei 15 100 s ein um 0,14 groRerer Volumenanteil als in _TG berechnet. Dafir sind
die starken Abweichungen der Dampf- und Wasserstoffmassenstrome in diesem Zeitraum
verantwortlich.

Die o-Bedingung bewertet das Potential eines wasserstoffhaltigen Gemisches nach einer
Zindung zu beschleunigen und als turbulente Flamme zu brennen. Als o-Wolke wird hier das
Volumen bezeichnet, in dem ein derartiges Gemisch mit Beschleunigungspotential vorliegt. Bild
6-7 zeigt die Masse an Wasserstoff in der o-Wolke im Anlagenraum. In der Phase starker
Wasserstoffeinspeisung bilden sich in MKG-G und _TG ab 8 350 s etwa gleichzeitig ztindfahige
Gemische mit Beschleunigungspotential. In dieser Phase ergeben sich durch die verschiedenen
Sicherheitsbehalterdriicke keine signifikanten Abweichungen.
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Bild 6-7: Masse an Wasserstoff in der o-Wolke im Bild 6-8: DDT-Index im Anlagenraum, ermittelt
Anlagenraum, Ergebnisse der GASFLOW-Instanz durch die GAsFLow-Instanz (MKG-G) und die
(MKG-G) und der GASFLow-Einzelrechnung (_TG) GASFLOW-Einzelrechnung (_TG); Die blaue Gerade
entspricht dem Grenzwert eins.

Bis 10 300 s steigt die Wasserstoffmasse in beiden Rechnungen auf circa 450 kg an. Zu diesem
Zeitpunkt fillt die o-Wolke den gesamten Anlagenraum aus. Nach 10 300 s ergibt sich in _TG
eine bis zu 20 kg grofRere Masse. Zwischen 14 000 s und 16 200 s ist die Wasserstoffmasse in der
o-Wolke in MKG-G bis zu 74 kg grofler als in _TG. Diese Abweichungen sind durch die
unterschiedlichen Wasserstoff- und Wasserdampfanteile im Anlagenraum verursacht, welche
sich durch die verschiedenen Einspeiseraten in beiden Rechnungen ergeben.
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Mit der DDT-Bedingung lasst sich beurteilen, ob ein wasserstoffhaltiges Gemisch das Potential
besitzt, von einer schnellen, turbulenten Deflagration in eine Detonation Uberzugehen. Ist der
DDT-Index grofSer als eins, so besteht dieses Potential.

In Bild 6-8 wird der DDT-Index im Anlagenraum abgebildet. Bei 9 000 s bilden sich erstmals
Gemische mit dem Potential einer DDT mit einer zeitlichen Abweichung von 70 s zwischen
MKG-G und _TG. Ahnlich wie die Wasserstoffmasse in der o-Wolke, ist auch der DDT-Index in
_TG zwischen 10300s und 13 000s groRer als in MKG-G. Zwischen 13 000s und 15000 s
hingegen steigt der DDT-Index in MKG-G auf Werte bis zu 19 an. Dies ist durch die sehr geringe
Dampfeinspeisung in diesem Zeitraum erkldarbar. Durch die gleichzeitige Kondensation von
Wasserdampf erhéht sich der Wasserstoffanteil. Demgegeniber sinkt der DDT-Index in _TG
zwischen 14 900 s und 16 000 s unter eins. Dafir sind die Dampfeinspeisung bis zu 8 kg/s und die
gleichzeitig nur geringe Wasserstoffeinspeisung verantwortlich. Wahrend der dritten Phase der
Dampfeinspeisung nach 15 000 s reduziert sich der DDT-Index auch in MKG-G erheblich.

6.3 Schlussfolgerungen aus dem Vergleich

Ein hypothetisches Storfallszenario in einem DWR wurde postuliert. Dieses wurde sowohl mit
der MEeLcor-GasFLow-Kopplung (MKG) als auch mit der bisher (iblichen Methodik berechnet.
Letztere besteht aus einer MEeLcor-Integralrechnung (MIM) und einer anschlieRenden GAsFLOw-
Einzelrechnung (_TG). Die Ergebnisse wurden in diesem Kapitel verglichen und der Einfluss der
genaueren Druckrandbedingung aus MKG-G auf Rechenergebnis und insbesondere die
Wasserstoffverteilung ermittelt.

Die hier gezeigten GroRen wurden fiir einen generischen DWR mit stark vereinfachter
Sicherheitsbehalter-Geometrie berechnet. Zudem wurden keine Gegenmalnahmen, wie
beispielsweise Rekombinatoren, berlicksichtigt. Aus diesem Grinden lassen sich basierend auf
den berechneten GroRen keine Aussagen Uber das Gefahrdungspotential realer Anlagen
wahrend eines schweren Storfalles mit Wasserstoffproblematik ableiten.

Die Sicherheitsbehilterdriicke, die durch MKG-G und MIM berechnet wurden, unterscheiden
sich deutlich. Beide Driicke wirken als Randbedingungen fiir die Berechnungen des Primarkreises
in MKG-M und MIM.

Infolgedessen weichen die Druckdifferenzen lber dem Leck voneinander ab. Im spateren
Stadium des Unfalles ab 10000s wird die Druckdifferenz tGber dem Leck und damit der
Leckmassenstrom vorwiegend durch die Phdanomene der Kernzerstorung bestimmt. Deren
Modelle sind jedoch stark sensitiv gegeniiber kleinen Anderungen der Randbedingungen. Die
Rechenergebnisse beinhalten in diesem Zeitraum erhebliche Unsicherheit. Es ergeben sich
deutliche Unterschiede zwischen MKG und MIM.

Die Dampf- und Wasserstoffmassenstromen in MKG und MIM weisen bis 10 000 s trotz der
abweichenden Sicherheitsbehilterdriicke groRe Ahnlichkeiten auf. Erst im weiteren Verlauf des
Storfalles ergeben sich groRere Abweichungen, die auf die abweichenden Druckdifferenzen (iber
dem Leck und die unterschiedlichen Fortschritte der Kernzerstérung in MKG-M und MIM
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zurickzufihren sind. Da in _TG der tabellierte Massenstrom aus MIM verwendet wird, weicht
der dortige Sicherheitsbehalterdruck leicht von dem in MKG-G ab.

Die Wasserstoff-Wasserdampf-Verteilung hangt in hohem Malle von der Ausstrémung von
Wasserdampf und Wasserstoff durch das Leck ab. Wahrend der Phase starker Wasserstoffaus-
stromung unterscheiden sich die berechneten Wasserstoffvolumenanteile im Anlagenraum nur
geringflgig. Auch die Bildung von Gemischen mit Beschleunigungspotential und dem Potential
einer DDT weicht in diesem Zeitraum zwischen beiden Rechnungen nur wenig ab. Eine Ziindung
des Gemisches wirde wahrscheinlich in diesem Zeitraum stattfinden. MKG-G und _TG wiirden
demnach &dhnliche Wasserstoffverteilungen als Anfangsbedingung an die anschlielende
Verbrennungssimulationen liefern.

Deutliche Unterschiede der Wasserstoffverteilung und der Brennbarkeit ergeben sich jedoch
wiederum nach 10 000 s. Zu dieser Zeit ermittelt MKG-G deutlich gréRere Volumenanteile von
Wasserstoff als _TG. Zudem hat in MKG-G mehr Wasserstoff das Potential schnell zu verbren-
nen. Der DDT-Index weicht in diesem Zeitraum in MKG-G und _TG deutlich ab. So liegen in
MKG-G Uber die gesamte Zeit nach 9000s Gemische mit dem Potential einer DDT vor.
Demgegeniiber kann eine DDT in _TG Uber einen Zeitraum von 1 100 s ausgeschlossen werden.

Dieser Vergleich demonstriert, dass die vertrauenswiirdigere Druckrandbedingung aus der
GAasFLow-Instanz MKG-G Einfluss auf den Unfallfortschritt und die Ausstromung aus dem Leck
nimmt. In diesem Unfallszenario in einem generischen DWR kommt es in der Phase starker
Wasserstoffausstromung, in der auch eine Verbrennung stattfande, jedoch nicht zu signifikanten
Anderungen der Wasserstoffverteilung oder des Verbrennungspotentiales. GroRere Unterschie-
de ergeben sich erst im weiteren Verlauf des Unfalles.

Die Ergebnisse, die mit der besseren Methodik der Kopplung erzielt wurden, und die Ergebnisse
der bisher Ublichen Methodik stimmen fir den Zeitraum starker Wasserstoffausstromung gut
lberein. Dieses Ergebnis bestatigt die Eignung der bisher (blichen Methodik fiir diesen
Rechenfall. Eine abschlieRende Bewertung der bisher Ublichen und der gekoppelten Methodik
kann jedoch nur basierend auf weiteren Vergleichen erfolgen. Dabei missen die LeckgréRen und
die Storfallszenarien variiert sowie reale DWR-Geometrien untersucht werden.
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7 Hybridrechnung der Sicherheitsbehalterthermohydraulik

Uber die zuvor beschriebene MEeLcOR-GAsSFLOW-Schnittstelle (Version 26) im Leck hinausgehend
wurde untersucht, ob die bestehende Kopplungsmethodik geeignet ist, um eine Hybridrechnung
(LP- und CFD) der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter mit MELCOR und GASFLOW zu
realisieren. Dabei wird die GAsFLow-Rechnung auf wenige Rdume nahe dem Leck beschrankt.
Zusatzlich zur Simulation des Unfallablaufes und der Thermohydraulik im Primarkreis kommt
MELcor die Aufgabe zu, die Thermohydraulik in den duferen Raumen des Sicherheitsbehalters zu
simulieren (Bild 7-1). Dieser Ansatz lasst sich der IAEO [48] zufolge den Hybrid-Codes zuordnen.
Der Einsatz der Hybridmethodik im Sicherheitsbehélter hat moglicherweise das Potential ein
realistischeres Ergebnis liefern als bei der alleinigen Verwendung eines LP-Codes im gesamten
Rechengebiet. Gleichzeitig kann die Rechenzeit gegeniiber der alleinigen Verwendung eines CFD-
Codes geringer sein.

Am Beispiel des generischen Sicherheitsbehalters wurde untersucht, ob sich MELCOR und GASFLOW
die Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehélter teilen kénnen (siehe Bild 7-1).
GAsFLow soll die Thermohydraulik im inneren Raum berechnen, in dem sich das Leck befindet.
MELCOR soll die duReren Raume simulieren. Zur bisherigen Schnittstelle zwischen den beiden
Codes am Leck kommen weitere Uberstrdm-Schnittstellen hinzu. Um deren Anzahl méglichst
klein zu halten, wurde diese in die kleinen Querschnitte der Berstscheiben gelegt, die den
inneren und duReren Raum voneinander trennen (siehe Pfeile in Bild 7-1).
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Bild 7-1: Hybridmodell des Sicherheitsbehalters

Die Strémung zwischen beiden Riaumen durch die Uberstrém-Schnittstellen kann sowohl vom
MELCOR- ins GASFLOW-Rechengebiet als auch entgegengerichtet sein. Da in der bisherigen
Schnittstelle am Leck nur die Stromungsrichtung von MELCOR nach GAsFLow moglich ist, wurden
die GasrLow-Kopplungsroutinen erweitert (Version 29). Neben dem Druck kénnen nun zusatzlich
die Temperatur, der Partialdruck des Wasserdampfes und die Volumenanteile der nichtkonden-
sierbaren Gase von GASFLOW an MELCOR Ubergeben werden.
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Vorabstudien ergaben, dass die Berechnung der Uberstrémgeschwindigkeit durch GasFLow im
Gegensatz zur Berechnung durch MELCOR zu stabileren Rechenergebnissen fihrt. Dies kann
darauf zuriickgefiihrt werden, dass bei Anwendungsfallen mit kleinen Druckdifferenzen zwischen
beiden Seiten der Kopplungsschnittstelle das gesamte System sehr sensitiv gegeniber
Abweichungen in der Uberstromgeschwindigkeit ist. Es ist leicht nachvollziehbar, dass bei einer
geringen Druckdifferenz sich diese durch das Ausstromen auf der einen Seite und das
Einstromen auf der anderen Seite bei einer expliziten Kopplung wahrend eines Zeitschrittes
unphysikalisch umkehren kann.

Die Hybridrechnung der Thermohydraulik im generischen Sicherheitsbehalter wurde in der
Masterarbeit von Silvery [84] getestet, die im Rahmen der vorliegenden Arbeit betreut wurde.
Ziel war es, die Eignung der erweiterten Kopplung fiir dieses Problem, die Qualitat der
Rechenergebnisse und die Rechenzeit einzuschatzen und zu bewerten.

Dazu wurde von Silvery [84] das in Bild 7-1 gezeigte, Hybridmodell mit insgesamt 20 Uberstrém-
schnittstellen erstellt. In dieser Studie wurde anstelle einer MeLcor-Storfallsimulation der bereits
in Kapitel 3 verwendete Quellterm von Jordan et al. [51] postuliert. Die Ergebnisse der
Hybridrechnung wurden mit Referenzergebnissen einer GasrFLow-Einzelrechnung verglichen.
Dabei zeigten sich jedoch deutliche Abweichungen der Rechenergebnisse. AuRerdem wurden
unphysikalische Schwingungen der Kopplungsparameter beobachtet.
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Bild 7-2: Druck im inneren Raum des Sicherheitsbe- Bild 7-3: Strémungsgeschwindigkeit durch eine
halters in der gekoppelten GasFLow-Rechnung und Berstscheibe im  Trimmerschutzzylinder nach
in der GASFLOW-Einzelrechnung nach Silvery [84] Silvery [84]; Positive Werte entsprechen einer

Stromung von innen nach aulRen.

Bild 7-2 zeigt den zeitlichen Druckverlauf in der Hybridrechnung und in der Referenzrechnung.
Ab 100 s zeigen sich erhebliche Abweichungen. In Bild 7-3 ist die Geschwindigkeit durch eine
Berstscheibe im Triimmerschutzzylinder abgebildet. Bis 4 s gibt es in beiden Rechnungen eine
oszillierende Stromung aufgrund des Druckausgleiches zwischen Innen- und AulRenraum nach
dem Offnen der Berstscheiben. Im Anschluss stabilisiert sich die Strémung in der Referenzrech-
nung. In der Hybridrechnung hingegen schwingt sich die Geschwindigkeit auf. |hr Mittelwert liegt
zudem deutlich niedriger als die Geschwindigkeit der Referenzrechnung. Auch im Druckverlauf
wurden Schwingungen im Millibar-Bereich erkannt, die in Bild 7-2 jedoch nicht aufgel6st sind.
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Die Reduktion des Kopplungszeitschrittes von urspriinglich 107 s auf 10” s und 10™ s fiihrt nach
Silvery [84] zu geringeren Schwingungsamplituden. Dennoch bestehen weiterhin inakzeptable
Unterschiede zu den Ergebnissen der Referenzrechnung. Zudem wachst die Rechenzeit durch die
Reduktion des Kopplungszeitschrittes an und Ubersteigt die der GasFLow-Einzelrechnung sogar.
Als Ursache fir die Instabilitdten und die unterschiedlichen Rechenergebnisse wurde von Silvery
[84] der Fehler der expliziten Kopplung identifiziert.

Die Rechenergebnisse in Kapitel 3 zeigten, dass die Thermohydraulik im inneren und dulleren
Raum des Sicherheitsbehalters stark abhangig von den Stromungsgeschwindigkeiten durch die
Berstscheiben sind. Das verwendete Code-System muss diese enge Kopplung beider Gebiete
realistisch berechnen. Das explizite Kopplungssystem beider Codes mit vorgegebenem Zeitschritt
flr Datenaustausche ist dazu jedoch nicht geeignet. Darum schlussfolgerte Silvery [84], dass
diese Form der Kopplung zur Hybridrechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter nicht
geeignet ist.
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In der vorliegenden Arbeit wurde die Kopplung des Integralcodes MeLcor und des CFD-Codes
GasFLow realisiert. Das Ziel war hierbei die Verbesserung der detaillierten Berechnung der
Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter wahrend der Analyse eines schweren Storfalles mit
diesen beiden Codes. Bislang wurde zuerst in einer integralen MeLcor-Rechnung ein Quellterm
ermittelt, der nachfolgend einer GasrLow-Rechnung zur Verfligung gestellt wurde.

Wadhrend einer gekoppelten Rechnung ist die MEeLcor-Instanz flir Primar- und Sekundarsysteme
zustandig. Gleichzeitig ersetzt die GAsFLow-Instanz die wesentlich grobere MeLcor-Rechnung des
Sicherheitsbehilters. Zusatzlich zur Ubergabe des Quelltermes von der MELCOR- an die GASFLOW-
Instanz wahrend der Laufzeit, wird der Sicherheitsbehalterdruck von der GasFLow- an die MELCOR-
Instanz Ubergeben. Auf diese Weise lasst sich der genauere Sicherheitsbehalterdruck der
GAsFLow-Instanz bei der Berechnung der Ausstromung von Kihlmittel und Wasserstoff aus dem
Leck in der MEeLcor-Instanz beriicksichtigen. Demgegeniiber wird bei der bisher praktizierten
Methode ein inkonsistenter Quellterm an GasrLow Ubergeben. Durch die im Rahmen dieser
Arbeit realisierte Kopplung der beiden Codes wird diese Inkonsistenz beseitigt.

MEeLcor und GasFLow bleiben bei der Kopplung als separate Codes bestehen. Die Kopplung lasst
sich als extern, explizit, asynchron und parallel charakterisieren. Das gekoppelte System besteht
aus dem als Master fungierenden Programm MPIEXEC zur Ubergeordneten Koordination der
beiden Codes sowie den MELCOR- und GAsFLow-Instanzen, die jeweils Uber eine Schnittstelle
verfligen. Die Schnittstelle in MELCOR, die bereits vor Beginn dieser Arbeit vorhanden war, wurde
durch Anderungen am Quelltext instandgesetzt. Fiir GAsfLow wurde eine entsprechende
Schnittstelle neu entwickelt und implementiert.

Zwei MELCOR- und eine GasFLow-Rechnung der Wasserstoffverteilung in einem vereinfachten
Sicherheitsbehalter bei einem postulierten Quellterm wurden durchgefiihrt. Der Vergleich der
Ergebnisse unterstreicht die Notwendigkeit der Anwendung der GAsFLow-CFD. In einer MELCOR-
Rechnung wurde eine grobe, fir Integralrechnungen typische, LP-Nodalisierung verwendet.
AuBerdem wurde eine verfeinerte LP-Nodalisierung benutzt. Die Verfeinerung fihrte nur dann
zu geringeren Abweichungen im Vergleich mit den von GAsFLow erzielten Ergebnissen, wenn die
real auftretenden Stromungsrichtungen in den MEeLcor-Rechnungen durch Wahl der Kontrollvo-
lumina und Flow-Paths vorgegeben wurden. Anderenfalls konnte die Verfeinerung einer LP-
Nodalisierung auch zu einer Verschlechterung des Ergebnisses flihren.

Demnach kann eine geeignete feine LP-Nodalisierung die Genauigkeit gegeniiber einer groben
Nodalisierung erhéhen. Aus diesem Grund sollten feine LP-Nodalisierungen auch bei Integral-
rechnungen zum Einsatz kommen. Das Ergebnis der GAsFLow-Rechnung ist deutlich genauer als
die Ergebnisse beider MeLcor-Rechnungen. Denn die sicherheitsrelevanten lokalen Konzentrati-
onsspitzen lassen sich mit MEeLcor nicht auflésen. Daraus folgt, dass auch eine detaillierte LP-
Rechnung eine CFD-Rechnung nicht ersetzen kann. Deshalb ist der Einsatz eines CFD-Codes
unabdingbar fir Sicherheitsanalysen.
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Die neue Methodik der MEeLcOR-GASFLOW-Kopplung wurde in mehreren Schritten Uberprift.
Zuerst wurde die Funktionsfahigkeit der MEeLcor-Schnittstelle durch die gekoppelte Berechnung
eines Testfalles mit zwei MEeLCOR-Instanzen und dem Vergleich der Ergebnisse mit denen einer
MELCOR-Einzelrechnung getestet. Es stellte sich heraus, dass die Ergebnisse der Rechnungen bei
hinreichend kleinem Kopplungszeitschritt Gbereinstimmen. Daraus lasst sich schlieRen, dass die
MELcor-Schnittstelle nach der Instandsetzung korrekt funktioniert.

Im zweiten Schritt wurde sichergestellt, dass der gekoppelte Datenaustausch zwischen der
MEeLcor- und der GasFLow-Instanz korrekt ablief. Zwischen den Zeitpunkten, an denen der
Datenaustausch stattfand, kam es bei Transienten zu einem Kopplungsfehler, der durch die
explizite Methodik verursacht wurde. Dieser liel§ sich durch die Wahl eines kleinen Kopplungs-
zeitschrittes verringern.

Als drittes wurde ein Experiment in der THAI-Anlage mit der gekoppelten MELCOR-GASFLOW-
Methode gerechnet. Wie bei der gekoppelten Simulation eines Storfalles, war die MELCOR-Instanz
auch hier fiir die Bestimmung und Ubergabe des Quelltermes an die GAsFLow-Instanz zustindig.
Diese bestimmte mit dem (bergebenen Quellterm die Thermohydraulik im THAI-
Versuchsbehalter und lGbergab den dortigen Druck an die MEeLCOR-Instanz. Aus den Rechener-
gebnissen lieR sich schlieRen, dass die GAsFLow-Instanz realistische Driicke ermittelte und diese
Uber die Schnittstellen korrekt Ubergeben wurden. Der Vergleich mit einer GAsFLOwW-
Einzelrechnung demonstrierte, dass die Kopplung nicht zu signifikanten Abweichungen fihrte.

Im vierten Schritt wurde erstmals mit der gekoppelten MEeLCOR-GASFLOW-Methode ein
hypothetischer Storfall in einem generischen DWR mit vereinfachtem Sicherheitsbehalter
untersucht. Der Kopplungszeitschritt betrug 0,1s. Die von der MELCOR-Instanz zu den
Kopplungszeitpunkten an die GAsFLow-Instanz Gibergebenen Werte wurden zusatzlich tabelliert,
um diese Tabelle in einer nachfolgenden GasrLow-Einzelrechnung direkt als Quellterm zu
verwenden. Der Vergleich dieser beiden Rechnungen ergab, dass der Kopplungsfehler bei
diesem Kopplungszeitschritt keine signifikanten Auswirkungen auf das Ergebnis hatte. Somit ist
die Kopplung zur detaillierten Analyse der Wasserstoffverteilung geeignet. Demgegeniiber ergibt
eine vergleichbare MELCOR-Rechnung der Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter mit
grober LP-Nodalisierung wesentlich ungenauere Ergebnisse.

Dariber hinaus wurden die Ergebnisse der gekoppelten Rechnung denen der bisher eingesetzten
Methodik gegeniibergestellt. Die Sicherheitsbehalterdriicke, die in der gekoppelten Rechnung
und der MELCOR-Integralrechnung ermittelt wurden, unterscheiden sich erheblich. Diese
Unterschiede wirken sich auf die jeweils berechneten Ausstromraten aus, sobald Wasserdampf
durch das Leck austritt. Dennoch ergeben sich im Zeitraum der starken Wasserstoffausstromung,
in dem auch eine Verbrennung stattfande, nur geringe Unterschiede in der Wasserstoffvertei-
lung und damit einhergehend der Brennbarkeit. Die berechneten Wasserstoffverteilungen
weichen erst im spateren Unfallstadium, bei dem die Zerstérung des Kernes bereits weit
fortgeschritten ist, deutlicher voneinander ab. In diesem Zeitraum enthalten beide Rechener-
gebnisse jedoch hohe Unsicherheiten. Aus diesem Grund lassen sich die unterschiedlichen
Wasserstoffverteilungen nicht klar auf den Einfluss der abweichenden Sicherheitsbehalterdriicke
zurlckfihren.
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Flr das Szenario in einem generischen DWR fiihrt der genauere Sicherheitsbehalterdruck in der
gekoppelten Rechnung wahrend des fir die Verbrennung relevanten Zeitraumes nicht zu
signifikanten Auswirkungen auf die Wasserstoffverteilung und das Verbrennungspotential.
Dieses Resultat bestatigt das Rechenergebnis der bisherigen Methodik fiir das ausgewahlte
Szenario. Uber dieses Zwischenergebnis hinausgehend, miissen allerdings weitere Untersuchun-
gen flr andere Storfallszenarien durchgefiihrt werden. Erst basierend darauf kann eine
abschliefende, vergleichende Beurteilung der bisherigen mit der gekoppelten Methodik
vorgenommen werden.

Da Integralcodes Module zur Berechnung der Sicherheitsbehalterthermohydraulik beinhalten,
wurden sie bisher nicht mit Sicherheitsbehélter-Codes gekoppelt. In dieser Arbeit wurde
erstmals ein Integralcode mit einem CFD-Code fiir den Sicherheitsbehalter gekoppelt, um
einerseits den dortigen Druck, andererseits aber auch Wasserstoffverteilungen lokal besser
auflésen zu konnen. Bislang wurden lediglich Systemcodes fiir die Thermohydraulik im
Primarkreis, die tber kein eigenes Sicherheitsbehalter-Modul verfligen, mit Sicherheitsbehalter-
Codes gekoppelt (beispielsweise die Kopplungen RELAP5-CONTAIN, RELAP5-CONTEMPT4, RELAP-
MELCOR, RELAP-GOTHIC, ATHLET-Cocosys). Diese Kopplungen hatten das Ziel, das Spektrum der
Modellierung auf den Sicherheitsbehalter zu erweitern.

Die MELCOR-GASFLOW-Kopplung und die zeitgleich am PSI entwickelte TRACE-GOTHIC-Kopplung
weisen Ahnlichkeiten auf. Sowohl MEeLcor als auch TRrAce sind in der Lage die Sicherheitsbehil-
terthermohydraulik mit der LP-Methode zu berechnen. In beiden Fallen soll eine dreidimensio-
nale Berechnung des Sicherheitsbehalters in GAsSFLow beziehungsweise in GoTHIC die Ergebnisse
verbessern. Bei der MEeLcOR-GASFLOW-Kopplung liegt der Fokus allerdings auf der Wasserstoffver-
teilung, wahrend die TRAcCE-GoTHIC-Kopplung auf die realistischere Berlicksichtigung passiver
Sicherheitssysteme abzielt.

Im Ubergeordneten Kontext der Untersuchung des Anlagenverhaltens eines KKW wahrend eines
schweren Storfalles mit Kernschmelzen steht die Wasserstoffproblematik seit vielen Jahren im
Fokus des Interesses. Denn schnelle Wasserstoffverbrennungen oder gar Detonationen kdnnen
in einer relativ friihen Phase des Unfalles, in welcher der Druck im Sicherheitsbehalter eigentlich
noch unbedenklich ist, dessen Integritat potentiell gefdhrden. Diese Arbeit soll einen Beitrag
leisten, die Phdanomene im Zusammenhang mit der Wasserstoffverteilung im Sicherheitsbehalter
noch besser zu verstehen.
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Nomenklatur

Lateinische Symbole

Symbol Bedeutung
Dy Massendiffusionsflussvektor der Spezies A
D,, Impulsflussvektor
Dy Diffusionsflussvektor der ErhaltungsgroRe @
Dy Skalarer Diffusionsfluss der ErhaltungsgroRe @
d Durchmesser
|4 Superskript, die GroRe bezieht sich auf das stromauf liegende Kontrollvolumen
(,donor”)
F Formverlusttensor
Fq Flussvektor der ErhaltungsgroRRe @
hy spezifische Enthalpie der Spezies A
K, Diffusionskoeffizient fiir die Spezies A
I Einheitstensor
i Laufindex fiir Kontrollvolumina
j Laufindex fiir Flow-Paths
L Lange
M temporarer Gesamtmassenstrom
m Massenstrom
N Anzahl von Zeitschritten, die vor einem Kopplungszeitpunkt gekiirzt werden
p Druck
Qo Volumetrische Quelle oder Senke der ErhaltungsgroRe @
S Oberflache
S Oberflachenvektor
T Tragheitstensor
T Temperatur
t Zeit
At Zeitschritt
%4 Volumen
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Wy

Rauminhalt des Kontrollvolumens i
Geschwindigkeitsvektor
Geschwindigkeit

Massenanteil der Spezies A

Griechische Symbole

Symbol
K

A

p
Pa
Pu
Py

o

Okrit

Abkiirzungen

3D
ATHLET
CFD
Cocosys

CONTEMPT

DDT
DWR
EPR
FL
g2m
GRS

Bedeutung

Warmeleitfahigkeit

DetonationszellengroRe

Massendichte des Stoffgemisches

Massendichte der Spezies A

Massendichte eines unverbrannten, brennbaren Gemisches
Massendichte eines verbrannten Gemisches

Expansionsverhaltnis

kritisches Expansionsverhaltnis fir eine Beschleunigung der Flamme
Erhaltungsgrolie

spezifischer Wert einer ErhaltungsgroRe

dreidimensional

Analysis of THermal-hydraulics of LEaks and Transients
Computational Fluid Dynamics

COntainment COde SYStem

CONtainment TEMperature Pressure Transient,
Code zur Berechnung der Thermohydraulik im Sicherheitsbehalter

Deflagrations-Detonations-Transition

Druckwasserreaktor

European Pressurized Water Reactor

MELCOR Flow-Path, Verbindung zwischen zwei Kontrollvolumina
GAsFLOW to MELCOR

Gesellschaft fur Anlagen- und Reaktorsicherheit mbH
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HECTR

IAEO
IKET
INL
KIT
KKW
KV
LP
m2g

MELCOR

NEA
OECD
PSI
RDB
RELAP
SNL
SWR
TH

THAI

thp

TRACE

Hydrogen Event Containment Transient Response,
Code flir Wasserstoffausbreitung und -Verbrennung

Internationale Atomenergie-Organisation
Institut fir Kern- und Energietechnik

Idaho National Laboratories, USA

Karlsruher Institut fiir Technologie
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Im Gbergeordneten Kontext der Untersuchung des Anlagenverhaltens eines Kern-
kraftwerkes wahrend eines schweren Stdrfalles mit Kernschmelzen steht die Wasser-
stoffproblematik im Sicherheitsbehalter seit vielen Jahren im Fokus des Interesses.
Denn schnelle Wasserstoffverbrennungen oder gar Detonationen kénnen in einer
relativ frihen Phase des Unfalles, in welcher der Druck im Sicherheitsbehalter eigent-
lich noch unbedenklich ist, dessen Integritat potentiell gefahrden. Diese Arbeit soll
einen Beitrag leisten, die Phdanomene im Zusammenhang mit der Wasserstoffvertei-
lung im Sicherheitsbehalter noch besser zu verstehen.

Die Entwicklung einer Kopplung zwischen dem integralen Storfall-Code MELCOR
und dem CFD-Code GASFLOW, welcher die Wasserstoffverteilung im Sicherheits-
behalter eines Kernreaktors berechnet, wird beschrieben. Der korrekte Datenaus-
tausch zwischen beiden Codes wird verifiziert und die Kopplung anhand eines Expe-
rimentes validiert. Mittels einer Demonstrationsrechnung wird belegt, dass die neue
Methode realistischere Ergebnisse erzielt als die bisherige Methodik aufeinanderfol-
gender Rechnungen.
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