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1 Einleitung

In der Reaktorsicherheit werden bisher vorrangig thermohydraulische Storfallrechen-
programme eingesetzt, die auf einer eindimensionalen Modellierung der Zweiphasen-
stromungen basieren. In bestimmten Féllen, bei denen rdumliche Effekte eine entscheidende
Rolle spielen, entsteht zunehmender Bedarf an dreidimensionalen Stromungsfeld-
berechnungen. Die derzeit verfiigbaren CFD'-Programmsysteme sind jedoch bisher nur
eingeschrinkt in der Lage, Mehrphasenstromungen mit variablem Mischungsverhiltnis aus
fliissiger und gasformiger Phase bei wechselnder Stromungsmorphologie zu berechnen und
miissen filir die angestrebten Anwendungsfalle ertiichtigt werden.

Die Hauptzielsetzung des vorliegenden Projekts im Rahmen der Reaktorsicherheitsforschung
des BMWi besteht in der Entwicklung eines allgemein anwendbaren CFD-Softwarepakets fiir
die Stromungsberechnung in Reaktorkiihlsystemen. Das Projekt wird in Kooperation mit der
GRS in Garching und dem Forschungszentrum Dresden-Rossendorf (FZD) ausgefiihrt. Die
CFD-Entwicklung basiert auf der kommerziellen CFD-Software ANSYS CFX?. Der
Schwerpunkt wurde dabei im zuriickliegenden Projektzeitraum auf die Simulation von
ausgeprigt dreidimensionalen Mehrphasenstromungen, auf die Berechnung von Wasser-
Wasserdampf-Systemen und auf Mehrphasenstromungen mit starkem Wairme- und
Stoffiibergang gelegt. Die Software wird durch ANSYS Germany entwickelt. Die GRS und
andere Partner aus dem CFD-Verbund Reaktorsicherheitsforschung wenden die neu
entwickelten Softwaremodule an. Alle Projektpartner beteiligen sich an der Formulierung
neuer geeigneter Modelle. Einen besonderen Stellenwert in dem vorliegenden
Forschungsvorhaben nahm die Validierung der entwickelten und implementierten
Mehrphasenmodelle gegeniiber experimentellen Daten ein. Die benétigten experimentellen
Ergebnisse mit guter rdumlicher und zeitlicher Auflosung der Messergebnisse und mit fiir
CFD-Validierung geeigneter Instrumentierung wurden im Wesentlichen durch das
Forschungszentrum Dresden-Rossendorf bereitgestellt. Zusétzlich wurden Literaturdaten fiir
spezifische Validierungsaufgaben herangezogen. An den fiir die Modell-Validierung
notwendigen und mitunter aufwendigen numerischen Untersuchungen beteiligten sich neben
ANSYS Germany auch die GRS und das FZ Dresden-Rossendorf. Eine der
Hauptzielsetzungen war und ist es, ANSYS CFX dahingehend weiterzuentwickeln, dass
verschiedene Stromungsregime fiir Zweiphasenstromungen in Stromungsgeometrien der
Reaktorsicherheitsforschung mit ANSYS CFX berechnet werden konnen. Dies erfordert
spezielle Modellformulierungen fiir den Phasenanteil, die Zwischenphasengrenfldchendichte,
die SchlieBungsbedingungen fiir Masse-, Impuls- und Energieaustauschterme an der
Zwischenphasengrenzfliche sowie fiir die Topologie und polydisperse Grofenverteilung der
Gasphase im Rahmen von Populationsbilanzmodellen wie dem in enger Zusammenarbeit
zwischen ANSYS Germany und dem Forschungszentrum Dresden-Rossendorf entwickelten
inhomogenen MUSIG-Modell. Das finale Entwicklungsziel ist die Bereitstellung einer CFD-

" CFD - computational fluid dynamics

2 ANSYS CFX ist ein CFD-Softwaresystem der ANSYS Inc. und Bestanteil der ANSYS Workbench Software-
Umgebung.

13



Software, die in der Lage ist, die Stromung in Reaktorkiihlsystemen unter normalen
Betriebsbedingungen und in bestimmten Havarieszenarios zu berechnen.

Die von ANSYS Germany im Berichtszeitraum ausgefiihrten Arbeiten und die Arbeiten der
Projektpartner im CFD-Verbund Reaktorsicherheit lassen sich wie folgt klassifizieren:

1. Mehrphasenstromungen mit ausgeprigt dreidimensionalem Charakter

2. Polydisperse Mehrphasenstromungen bei hohen Driicken und hohen Anteilen der
dispersen Phase unter Berticksichtigung von Wérme- und Stoffiibergang

3. Polydisperse Mehrphasenstromungen von Wasser und Wasserdampf mit starker
Volumenkondensation

Ein weiterer Schwerpunkt im Rahmen des vorliegenden Forschungsvorhabens bestand in der
Kopplung von Simulationstechniken. Zum einen besteht ein zunehmendes Interesse in der
Kopplung von dreidimensional aufgelosten CFD-Simulationen fiir eine ausgewdhlte
Komponente des Reaktorkiihlkreislaufes mit herkémmlichen Methoden der eindimensionalen
Simulation unter Verwendung von thermohydraulischen Storfallrechenprogrammen wie z.B.
ATHLET der GRS. In einer derartigen gekoppelten 1d-3d-Simulation kann lokal ein
ausgepragt dreidimensionales Stromungsverhalten detaillierter und im Kontext der
Gesamtsimulation des Reaktorkiihlkreislaufes untersucht werden. Die eindimensionale
Thermohydrauliksimulation liefert hierbei genauere und transiente Randbedingungen fiir die
CFD-Simulation, = wdhrend mit der  dreidimensionalen = CFD-Simulation  der
Komponentenstromung ein qualitativ und quantitativ verbesserter Einblick in das
stromungstechnische Verhalten der Systemkomponente gewonnen werden kann. Aus diesem
Grund wurde im vorliegenden Forschungsvorhaben die Mdglichkeit einer Kopplung von
ANSYS CFX und ATHLET — zunichst beschrinkt auf einphasige Stromungskonfigurationen
und eine prototypische Implementierung — genauer untersucht. Die erzielten Ergebnisse sind
in Kapitel 4.1 dargestellt.

Ein weiterer Anwendungsfall von Kopplung bestehender Simulationstechniken in der
Reaktortechnik, der zunehmend an Interesse gewinnt, besteht in der Kopplung von
Neutronenkinetik und CFD-Simulation der Kiihlmittelstromung im Reaktorkern.
Exemplarisch und in einer Prototyp-Implementation wurde ANSYS CFX mit dem
Neutronenkinetik-Code DYN3D des Forschungszentrums Dresden-Rossendorf (FZD)
gekoppelt und auf einen stationdren und einen transienten Verifikationstestfall angewendet.
Spatere Anwendungsszenarios einer derartigen Code-Kopplung beziehen sich z.B. auf
transiente Borvermischungs-Storfille in Reaktorgeometrien, die eine dreidimensionale
Quervermischung zwischen Kiihlmittel-Unterkandlen im Reaktorkern zulassen. In diesem
Fall kann es durch einen im Querschnitt unterschiedlichen Anstieg der Kritikalitit des
Reaktorkerns du einsetzende Siedeprozesse zu groBrdumigen dreidimensionalen Austausch-
und Rezirkulationsprozessen kommen, die ihrerseits wiederum die Neutronenreaktion
beeinflussen. Ahnliche Szenarien sind bei Ausfillen von Kiihlmittelpumpen und einem
asymmetrischen Anstieg der Reaktorkritikalitdit denkbar und bediirfen der Untersuchung,
wofiir jedoch eine eindimensionale Thermohydrauliksimulation in den bestehenden
Thermohydraulikmodulen der Neutronenkinetikprogramme oder Kopplungen mit externen
eindimensionalen Simulationsprogrammen der Reaktorthermohydraulik ungeeignet sind. Die
erzielten Ergebnisse der Kopplung von ANSYS CFX mit dem Neutronenkinetik-Code
DYNS3D sind in Kapitel 4.2 dieses Abschlu3berichtes dargestellt.
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Es war und ist das Ziel des vorliegenden Projektes, mit ANSYS CFX ein effizientes CFD-
Softwarepaket fiir die Stromungssimulation in Reaktorkiihlsystemen bereitzustellen. ANSY'S
Germany hat wihrend der gesamten Projektlaufzeit allen beteiligten Projektpartnern laufend
Zwischenversionen von ANSYS CFX zur Validierung, Anwendung und fortlaufenden
Weiterentwicklung der Mehrphasenmodelle und fiir den Einsatz von ANSYS CFX im
Rahmen von Kosimulationen mit ATHLET und DYN3D zur Verfiigung gestellt. ANSYS
Germany unterstiitzt die Projektpartner des Weiteren in lhren eigenen Aktivititen zur
Modellentwicklung und bei der Installation und Nutzung der Software. Weiterentwicklungen
der physikalischen Modelle gehen fortlaufend in die Dokumentation und grafische
Benutzeroberfldche der CFD-Software von ANSYS ein.

2 Physikalische Modellierung

2.1 Eulerische Mehrphasenmodellierung fiur Gas-Flussigkeits-
Stromungen

Die mathematische Beschreibung von Mehrphasenstromungen basiert in ANSYS CFX auf
der Herleitung von Transport- und Erhaltungsgleichungen fiir Masse, Impuls und Energie im
Rahmen des sogenannten Euler-Euler-Verfahrens. Im Rahmen der Eulerischen Beschreibung
einer Mehrphasenstromung wird die Annahme getroffen, dass sich die verschiedenen Phasen
oder Fluide einer Mehrphasenstromung als sich gegenseitig durchdringende Kontinua
beschreiben lassen. Lokal ist jedes der beteiligten Fluide durch einen Volumenanteil, 7,
reprisentiert, wobei die Summe der Volumenanteile iiber alle Fluide oder Phasen fiir jeden
Ort im Raum und jeden Zeitpunkt jeweils 1 ergibt:

Zra =1 2.1

a

Unter diesen Voraussetzungen fiihrt die Eulerische Mehrphasenmodellierung zu Ensemble-
gemittelten Transportgleichungen fiir Masse, Impuls und Energie fiir jede der beteiligten
Phasen.

2.1.1 Die geltenden Transportgleichungen
Fir jede Phase erhalten wir ein partielles Differentialgleichungssystem aus einer
Kontinuititsgleichung und einer Navier-Stokes-Gleichung

Np

a —
a (rapa) +V- (rapa Ua) = SMSa + Z Faﬁ (2.2)
p=1
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a _ — s
=7 (Tapala) + V- (1a(pa Ua ® Ua) )

— — \T
= —1,Vp, +V- <ra,ua (VU + (V) ))
Np
+ ) (ThsUp — T, Uy) + Sua + M,
p=1

(2.3)

In den Gleichungen steht a = f fiir die kontinuierliche fliissige Phase und a = d fiir die
disperse gasformige Phase. Letztere wird hdufig als bestehend aus dispersen Blasen mit
einem konstanten Blasendurchmesser d,betrachtet.

Der Term Sy stellt die benutzerdefinierte spezifische Massenquelleterme dar und Iyp ist
die Massenstromrate aus der Phase f in die Phase a. Der Term F;ﬁl_fﬁ - F[;“aﬁa wird als
sekundirer Fluss bezeichnet, und beriicksichtigt die induzierte Impulsiibertragung auf Grund
der Stoffiibertragung. Die Volumenkrifte und benutzerdefinierte Impulsquelleterme sind

durch Sy, in der Impulserhaltungsgleichung eingefiihrt. Der Term M, représentiert die
Summe der Zwischenphasenkrifte. Diese auf die disperse Phase wirkenden Krifte bestehen

im Einzelnen aus der Widerstandkraft Fio, der Auftriebskraft Fis, der Wandkraft FY/7*, der

turbulenten Dispersionskraft F 5 und der Kraft der virtuellen Masse Firj .

Das resultierende gekoppelte Differentialgleichungssystem bedarf im Weiteren der
SchlieBung hinsichtlich der Modellierung des turbulenten Anteils des Spannungstensors und
hinsichtlich der Beschreibung der Zwischenphasenkrifte in den Impulserhaltungsgleichungen
beider Phasen. Fiir die Beschreibung der Impulsaustauschterme sind hierzu in aller Regel
weitergehende ~ Annahmen  hinsichtlich  der = Morphologie und  Form  der
Zwischenphasengrenzfliche zwingend erforderlich, da andererseits diese Terme auf der
rechten Seite der Impulserhaltungsgleichungen nicht quantitativ beschrieben werden konnen.
Weitere Details hinsichtlich der Herleitung der Eulerischen Modellgleichungen fiir
Mehrphasenstromungen finden sich in (ANSY'S Inc., 2009) und (Drew, et al., 1998).

2.1.2 Krafte in Blasenstromungen

Eine auf einer ausfiihrlichen Literaturstudie basierende Zusammenstellung der in der
Literatur bekannten Formulierungen und Korrelationen fiir die Zwischenphasenkrifte in
dispersen Mehrphasenstromungen wurde mit (Frank, 2003) erarbeitet. Aus diesem Grund soll
im Folgenden nur auf die gebrduchlichsten Formulierungen fiir die Zwischenphasenkrifte
eingegangen werden. Die Zwischenphasenkrifte werden hierbei als auf die disperse Phase
wirkende Krifte notiert. Der korrespondierende Impulsaustauschterm in der fiir die fluide
Phase geltenden Impulstransportgleichung unterscheidet sich lediglich durch das Vorzeichen.

Widerstandskraft
Allgemein kann fiir die auf disperse Partikel in einem kontinuierlichen Fluid wirkende

Widerstandskraft von einer Proportionalitit zur Relativgeschwindigkeit zwischen den Phasen
ausgegangen werden.

Ry = (U - U) (2.4)
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Fir den Proportionalitdtsfaktor in dieser Beziehung fir die Widerstandskraft kann
geschrieben werden:

1 — —
P = 5 CoAraps|Ur = Ual (2.5)

Hierbei steht Cp fiir den auf eine Blase wirkenden Widerstandsbeiwert und Ag, fiir die
Zwischenphasengrenzflichendichte. Unter der Annahme, dass die disperse Phase aus
kugelformigen Einzelpartikeln, -tropfen oder -blasen besteht, ergibt sich:

674
Asq = - (2.6)
14
3C N
d D
14
- 3 C — — — —
p

Der Widerstandsbeiwert fiir Blasen ist in der Vergangenheit durch eine Vielzahl von Autoren
fiir kugelférmige, ellipsenférmige und kugelkappenférmige Blasen experimentell untersucht
worden. Die Parameterabhingigkeit fiir den Widerstandsbeiwert Cp kann hierbei in
Abhidngigkeit von den folgenden drei dimensionslosen Kennzahlen bestimmt werden:

Vyord
Re, = PfYret® (2.9)
Ky
_ 2
o = 9(pr —pa)dp (2.10)
o
4 _
vo = 911(Pr —Pa) @)
pro

In ANSYS CFX verfiigbare und fiir Blasenstromungen hiufig verwendete Korrelationen fiir
den Widerstandsbeiwert unter Beriicksichtigung der Blasenform sind z.B. die nach Ishii-
Zuber (Ishii, et al., 1979) und Grace (Clift, et al., 1978) (siehe auch (ANSYS Inc., 2009)).
Eine weitere Korrelation wurde in Rahmen dieses Projektes untersucht. Diese wurde jlingst
auf der NURETH Konferenz 1999 von Tomiyama (Takamasa, et al., 1999) veroffentlicht.
Die Korrelation ist der von Grace sehr dhnlich, enthilt jedoch eine zusitzliche Korrektur fiir
hohere Gasgehalte und eine Verdnderung des Blasenwiderstandes auf Grund von
Verunreinigungen der fluiden Phase:

103 (2.12)

8 Eo
"3Eo+ 4

A
Cp = max [min R—ep(l + 0,15Re,*7), l
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Der Modellparameter A steht hierbei flir den Einfluss von Verunreinigungen der
kontinuierlichen Phase auf den Widerstand einer Einzelblase durch Kontamination der
Zwischenphasengrenzfliche, wobei von Tomiyama Werte von 4=16 fiir ein reines Gas-
Flissigkeits-System (z.B. destilliertes Wasser mit Luftblasen) und A=24 fiir ein gering
kontaminiertes Gas-Fliissigkeits-System (z.B. Luftblasen in Leitungswasser) angegeben
werden. Die Korrelation beriicksichtigt den Einfluss der Blasenform auf den
Widerstandsbeiwert, indem zwischen den Termen fiir den Widerstandsbeiwert kugelférmiger
Blasen (roter Term in GIl. (2.12)), ellipsenformige Blasen (griner Term) und
kugelkappenformiger Blasen (blauer Term) automatisch umgeschaltet wird.

Auftriebskraft

Die Gasgehaltsverteilung in Zweiphasenstromungen vom Typ Gas-Fliissigkeit ist nicht nur
durch die Widerstandskraft bestimmt, sondern wird wesentlich von den im Folgenden
diskutierten Kraftwirkungen auf Einzelblasen beeinflusst (im Englischen als ,non-drag
forces* bezeichnet). In Scherstromungen mit einem ausgepragten
Fluidgeschwindigkeitsgradienten = ist die = Hauptkomponente  dieser  zusétzlichen
Kraftwirkungen der senkrecht zur Hauptstromungsrichtung wirkenden Auftriebskraft
zuzurechnen. Diese transversale Auftriebskraft auf Grund von Scheranstromung eines
kugelférmigen dispersen Partikels kann wie folgt beschrieben werden:

FL = Curapy (Up — Uy) x VU; (2.13)

Fiir nichtdeformierbare und kugelférmige Feststoffpartikel ist der Auftriebsbeiwert C; im
Allgemeinen positiv und kann experimentell in Abhéngigkeit von der Partikel-Reynoldszahl
und einer dimensionslosen Scherrate bestimmt werden. Entsprechende Korrelationen wurden
von Saffman (1965/68), McLaughlin (1991/93), Dandy & Dwyer (1990), Mei, Adrian &
Klausner (1991/92/94) und Moraga et al. (1999) veréffentlicht (sieche (Frank, 2003) und
(Frank, 2002)). Eine Verallgemeinerung der Korrelation von Saffman wurde in ANSYS
CFX implementiert. Diese wurde mittels der Wirbel-Reynoldszahl formuliert

wrd? R
Re, = pr# wp = |V x U] (2.14)
f

Der Auftriebsbeiwert ergibt sich dann wie folgt:

3
CL=—F— 2.15
" 2n/Re,C -15)
Hierzu ist
6.46f (Rep, Re,,), Re, < 40
L= { 05 (2.16)
6.64-0.0524(BRe,) , 100 > Re, > 40

Die Parameter fund  wurden wie folgt berechnet
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1/Re
g == _w

2 \Re, (2.17)
f(Rep, Re,,) = (1 —0.3314p%5)e™1Rer + 0.3312

Entsprechende Untersuchungen fiir den Auftrieb von Blasen sind von Legendre &
Magnaudet (1998) und von Tomiyama (1998) bekannt. Fiir kugelféormige Blasen und Partikel
ist der rein aerodynamische Auftrieb in einer Scheranstromung mit einer aus dem
asymmetrischen turbulenten Nachlauf resultierenden Auftriebskomponente iiberlagert. Diese
Superposition beider Auftriebskomponenten fiihrt mit steigender Partikel-Reynoldszahl und
Scherrate zu einem Vorzeichenwechsel fliir den experimentell zu bestimmenden
Auftriebsbeiwert C; und dieser wird negativ. Die in ANSYS CFX vorgenommene
Implementierung des Legendre-Modells ergibt

2 2
€, = \/(CL,low Re) + (CL,high Re) (2.18)
Wobei die entsprechenden Koeffizienten sind:

6 05 (2.55)
Cuiom ne = (ReySr) ™" ——2—

Re
14+02 =2

2p (2.19)
11+ 16Re,"
Cunionre =373729 Rey 1

Ein &hnlicher Effekt ldsst sich flir groe Blasen, die in einer Scherstromung einer
Blasendeformation ausgesetzt sind, beobachten, wo sich der aerodynamische Formauftrieb
mit Auftriebseffekten aus dem asymmetrischen turbulenten Nachlauf {iberlagert. Eine diesen
Vorzeichenwechsel beriicksichtigende Korrelation fiir den Auftriebsbeiwert C; als Funktion
von Partikel-Reynoldszahl Re,, und E6tvos-Zahl Eo wurde von Tomiyama (Takamasa, et al.,
1999) veroffentlicht. Von Prasser et al. konnte anhand von TOPFLOW-Experimenten
experimentell nachgewiesen werden, dass der vom Tomiyama-Modell vorhergesagte
Vorzeichenwechsel in der Auftriebskraft auch fiir Wasser-Dampf-Strémungen unter hohem
Druck seine Giiltigkeit behélt. Der Vorzeichenwechsel der Auftriebskraft erfolgt hier auf
Grund der thermodynamischen Eigenschaften des Wasser- Dampf-Gemisches (insbesondere
der von Druck und Temperatur abhingigen Oberflichenspannung) bei Blasendurchmessern
von 1-2mm Durchmesser. Die Korrelation nach Tomiyama wurde fiir die im Folgenden
ausgeflihrten Simulationen leicht abgewandelt, da sich nur mit C; = —0.27 fiir Eo > 10 eine
stetige Abhingigkeit C; = C;, (Rep, E od) ergibt:

min[0.288 tanh(0.121Re, ), f(Eog)]  Eog <4

€= f(Eoq) 4 < Eo4 <10 (2.20)
—-0.27 Eoy; > 10

Hierbei ist:
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f(Eog) = 0.00105E03 — 0.0159E03 — 0.0204E0, + 0.474 (2.21)

und Eo,; ist eine Edtvos-Zahl, die mit dem Léngenmass der ldngeren Achse einer
deformierbaren Blase gebildet wird, deren Form als Rotations-Ellipsoid angenommen wird:

— dz 1
Eog = M, dy = d,(1 + 0.163E0%757)3 (2.22)

Wandkraft

Antal (Antal, et al., 1991) fiihrte eine zusétzliche Wandkraft ein, um die AbstoBungskraft auf
eine Blase in der Néhe einer Wand zu beriicksichtigen, die durch die Oberflachenspannung
und die asymmetrische Anstromung der Blase in Wandndhe durch Wandgrenzschichten
verursacht wird:

o T -I7 — — 2—)
FngL = _CWerpf |Urel - (Urel ’ nw)nw| ny (2~23)
mit
C C
Cwy = max {o, Ly ﬂ} (2.24)
dp YVpw

Die von Antal empfohlenen Modellparameter sind hierbei C,,; = —0.01 und C,,, = 0.05.
Tomiyama (Takamasa, et al., 1999), (Tomiyama, 2002) modifizierte die von Antal
vorgeschlagene Modellformulierung auf Grund von Experimenten an Luftblasen in Glycerin:

d, (1 1
Cwi = Cwz (% - m) (2.25)

wobei hier der Koeffizient C,,; von der Ed&tvos-Zahl abhéngig ist und somit eine
Abhiangigkeit der Amplitude der Wandkraft von der Oberflichenspannung in das Modell
einfilhrt. Um wiederum eine stetige Abhangigkeit dieses Modellparameters C,,3 = C,,3(E0)
zu erreichen, wurde die von Tomiyama urspriinglich in (Tomiyama, 1998) angegeben
Beziehung fiir den Wandkraftkoeffizienten C,,; geringfligig modifiziert:

o —0.933E0+0.179 1<Eo<5
Cwz =10.00599E0 — 0.0187 5 < Eo <33 (2.26)
0.179 33<Eo

Bei ndherer Untersuchung zeigt sich jedoch, dass beide Formulierungen nach GI. (2.24) und
Gl. (2.25) Nachteile fiir eine allgemeine Anwendbarkeit in einem CFD-Losungsalgorithmus
aufweisen. Die Formulierung nach Antal ist zwar von der eigentlichen Stromungsgeometrie
unabhingig. Es kann jedoch gezeigt werden, dass die auf Grundlage der Gleichungen (2.23)
und (2.24) berechnete Wandkraft von ihrer Amplitude her zu klein ist, um in Wandnihe die
auf Grundlage der Gleichungen (2.13) und (2.20) berechnete starke Auftriebskraft in einer
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Kréftebilanz auszugleichen oder sogar zu ibertreffen. Die wunter bestimmten
Stromungsverhidltnissen verletzte Kriftebilanz in  Wandndhe fiihrt in Folge zu
iiberbestimmten wandnahen Maxima in der radialen Gasgehaltsverteilung fiir Gas-
Flissigkeits-Stromungen in vertikalen Rohrleitungen. Demgegentiiber fiihrt die Verwendung
der Wandkraftformulierung nach Tomiyama entsprechend den Gleichungen (2.23), (2.25)
und (2.26) zu deutlich verbesserten Simulationsergebnissen fiir die radialen
Gasgehaltsverteilungen in vertikalen Rohrstromungen fiir einen weiteren Bereich von
Stromungsparametern. Dies ist vor allem auf die héhere Amplitude der Wandkraft nach
Tomiyama zuriickzufiihren, die sich in Wandnihe proportional zu ~1/y2 verhilt. Dadurch
konnen die maximale Amplitude und die radiale Position des Maximums in der radialen
Gasgehaltsverteilung in recht guter Ubereinstimmung mit experimentellen Daten bestimmt
werden. Die von Tomiyama vorgeschlagene Formulierung ist in ihrer Anwendung jedoch auf
radialsymmetrische Geometrien beschriankt, da in Gl. (2.25) der Rohrdurchmesser D als
expliziter Geometrie-Ldngenmafstab eingeht. Um die Nachteile beider Formulierungen fiir
die Wandkraft zu {berwinden, wird eine verallgemeinerte Wandkraftformulierung
vorgeschlagen (Frank, 2005). Diese ist zum einen frei von expliziten Geometrieparametern
und erhilt andererseits die von Tomiyama eingefiihrte Abhingigkeit der Wandkraft von der
Blasenoberflichenspannung:

B R
Cyr = Cp3(E0) - max<{0,— - L (2.27)
Cwp . ( Yw )
Yw Cwed,

Diese verdnderte Wandkraftformulierung héngt im Wesentlichen von einem Clipping-
Parameter Cyyc, einem Diampfungsparameter Cy,p, und einer variablen potentiellen

Abhingigkeit der Amplitude der Wandkraft vom Wandabstand in der Form FY"i~1/ y,f,_l.
Der von der E6tvos-Zahl abhingige Koeffizient C,,3(Eo) wird aus Gl. (2.26) berechnet und
erhilt somit die Abhédngigkeit von der Oberflichenspannung aus Tomiyamas Formulierung.
Durch den Vergleich numerischer Berechnungen konnte ermittelt werden, dass fiir Cyc =
10.0, Cyp =6.8 und p = 1.7 eine gute Ubereinstimmung der CFD Ergebnisse mit
experimentellen Daten resultiert (Frank, 2006) .Das Verhalten der Wandkraft-Formulierung
nach Tomiyama kann mit der neuen Formulierung nach Gl. (2.23) und (2.27) vollstindig
reproduziert werden und zudem wird die Einfilhrung eines geometrieabhéngigen
Modellparameters vermieden, der fiir eine beliebige 3-dimensionale Stromungsgeometrie nur
schwer allgemeingiiltig bestimmt werden kann.

Turbulente Dispersionskraft
Urspriinglich wurde fiir die turbulente Dispersionskraft die Formulierung nach Lopez de

Bertodano et al. (Moraga, et al., 2003) vom Rensselaer Polytechnical Institute (RPI)
verwendet:

FIP = —CrppsksVry (2.28)

wobei von verschiedenen Autoren je nach Anwendungsfall Werte fiir den Kraftbeiwert von
Crp = 0.1, ...,0.5 verwendet wurden. Verschiedene andere Modellformulierungen wurden in
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Folge vorgeschlagen, insbesondere die von Carrica (Carrica, et al., 1999) und Gosman & Issa
(Behzadi, et al., 2001)(Gosman, et al., 1992). Diese Modelle versuchen im Wesentlichen, die
latent in dem Kraftbeiwert Crp des RPI Modells noch vorhandene Parameterabhéngigkeit
von der Stokes-Zahl und anderen Stromungsparametern zu bestimmen und zu
beriicksichtigen. Unlidngst wurde von Burns et al. (Burns, et al., 2004), (Frank, et al., 2004)
eine mathematische Herleitung fiir die turbulente Dispersionskraft verdffentlicht, die auf
einem auf die Navier-Stokes-Gleichungen angewandten zweiten Mittelungsprozess basiert,
bei dem man die Mittelung des Widerstandsterms auf der rechten Seite der Eulerischen
Impulserhaltungsgleichungen beriicksichtigt. Dies tragt dem Fakt Rechnung, dass der Term
der turbulenten Dispersionskraft auf die {liber die Zwischenphasenreibung vermittelte
Wirkung von turbulenten Wirbeln auf die Blasen, Tropfen oder Partikel einer dispersen
Mehrphasenstromung zuriickzufiihren ist. Die Details der als Favre-Mittelung bezeichneten
Herleitung der turbulenten Dispersionskraft aus diesem Ansatz konnen in (Burns, et al.,
2004) und (Frank, et al., 2004) nachgelesen werden. Vorausgesetzt, man formuliert die
Widerstandskraft in der Form:

FD = DopAap(Uy — Up) (2.29)
so lautet die resultierende Formulierung fiir die turbulente Dispersionskraft:

Vrﬁ V_

Y la
Faf = DapAap — (r,; = a) (2.30)

und wird im Weiteren als FAD-Modell bezeichnet. Hierbei steht o,., fiir eine turbulente
Schmidt-Zahl, die zundchst mit o¢,, =1 angenommen wird. Vergleicht man die
Formulierung nach Gl. (2.28) mit GI. (2.30) fiir eine Zweiphasenstromung vom Typ Gas-
Fliissigkeit mit 74 + 77 = 1, so lésst sich fiir das RPI-Modell und das FAD-Modell die
folgende Aquivalenzbeziehung fiir den Kraftbeiwert Crp der turbulenten Dispersionskraft in
GIl. (2.28) ableiten:

Crp = g ettt Jo (L, L) 3o el L
Ora Pa alpha \Tp T a 4 Orf dpkf 1- Ta

Auf Grund von numerischen Vergleichsrechnungen in (Frank, et al., 2004) konnte gezeigt
werden, dass die Variation der tatsdchlichen Werte des im RPI-Modell als konstant
angenommenen Kraftbeiwertes Crp grofl sind im Vergleich zu den bis dahin gemeinhin
angenommenen Werten. In dispersen Zweiphasenstromungen in vertikalen Rohrleitungen
betrug diese Variation von Crp iiber den Rohrquerschnitt mitunter mehr als eine
GroBenordnung und kann damit nicht vernachldssigt werden.

Kraft der virtuellen Masse
Die Kraft der virtuellen Masse kann folgendermallen beschrieben werden:
DU; D Uf}

(2.32)

Fi' = _Fdf = rdprVM{ Dt~ Dt
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Diese ist proportional zu der relativen Beschleunigung zwischen beiden Phasen, und hat in
aller Regel eine stabilisierende Wirkung in Mehrphasenstromungen. Numerische Probleme
waren in ersten Implementierungen dieser Kraftwirkung noch vorhanden, weil die Kraft
zunéchst als ein einzelner Volumenkraftterm in die rechte Seite der Impulstransportgleichung
eingefiihrt wurde. Deswegen wurde eine neue stabilere Implementierung in ANSYS CFX
12.0 eingefiihrt, die eine verbesserte Linearisierung dieses Kraftterms verwendet. Dieses neue
Verfahren basiert auf der Massenerhaltungsgleichung. Diese kann wie folgt umgeschrieben
werden

%Pa 4 v (poly) = M, (2.33)

_ DU 5 e
Pa Dta = Pa 9 =+ pa(Ua : VUa)
PulUy — 9P ey oo
= (;It a_Ua a:-l'v'(anaUa)_ & Ay
- (2.34)
a aUa . = —
=— +V (PeUsUy) — UM,

Die zwei totalen Ableitungen in GIl. (2.32) konnen durch den erhaltenen Ausdruck aus GI.
(2.34) ausgedriickt werden. Der erste Term wére dann:

C D(_jd _ Tf CVMDl_jd _Tg DUd - T'dpdC Dl_jd
TaPrlyvm Dt —pofrf Dt = Pr Ty VM e = Pr T P VM Ty 235
_ Py DUy _ ja. DUy '

= 9] =C

Die gleiche Strategie kann fiir den zweiten Teil angewendet werden und es ergibt sich:

DU r pU; r DU DU
f_ f f_'d ~ f af f
rdprVM Dt _rd;prVM_Dt —; CVMpf Dt CVMPf Dt

Der Wert 77 in den Koeffizienten C‘%I, C, /4 st hierbei geringfiigig modifiziert. Ein

beschriankter Beiwert wurde angenommen. Wenn es eine hohe Menge von der gasformigen
Phase gibt, ist das Modell fiir die Kraft der virtuellen Masse auf eine Einzelblase nicht mehr
physikalisch und der Betrag der Kraft sollte zu null gehen. Um das zu erreichen, wird der

begrenzte Wert rf’ = max(rf, Tczip) in der Formulierung verwendet.
Die Neuigkeit an dieser Stelle ist, dass die Kraft der virtuellen Masse in drei verschiedene
Anteile (transienter, roter; konvektiver, blauer; und Massenquellterm, griiner) zerlegt wird.
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pU, DU
oVM d fl_
Frd" = Taprlvm [D—t‘p—t} =
9p4U, L
d dYd -
= CI;M I 3t + V- (PaUaUd) — l
3p,U L
af fYr ~
_CVM[ ot + V'(prfo)_ ]

Eine Linerarisierung der Terme ist nun mdglich und mittels einer Rhie & Chow
Formulierung fiihrt die Verwendung des Modells nun zu einem deutlich stabileren und
robusteren numerischen Losungsverhalten.

2.1.3 Thermodynamische Fluidparameter und Zustandsgleichungen

Die Erhaltungs- und Transportgleichungen brauchen Zustandsgleichungen fiir die Stoffdichte und
Enthalpie um das Gleichungssystem zu schlielen. In den allgemeinsten Fall sehen diese Gleichungen
SO aus

p=ppmT) (2.36)
dh = ah| ar +2M 4
ol T apl, P (2.37)

Verschiedene Annahmen kdnnen getroffen werden um diese Gleichungen zu vereinfachen: feste
W Pgps

RoT ), usw.

Dichte (p = pgpec, inkompressibler Fall), Annahme eines idealen Gases (p =

Trotzdem ist die Verwendung von genauen Stoffdaten fiir einen breiten Temperatur und Druckbereich
besonders fiir Wasser/Wasserdampf Stromungen von besonderer Bedeutung um CFD Simulationen in
der Kernenergietechnik erfolgreich einsetzen zu kdnnen.

ANSYS CFX beinhaltet verschiedene Methoden, um die benétigten Stoffeigenschaften berechnen zu
konnen. Eine davon ist die Verwendung von Redlich-Kwong-Gleichungen. Diese Methode basiert auf
der Verwendung von kubischen Zustandsgleichungen. Der Anwender braucht nur die
Stoffeigenschaften im kritischen Punkt zu kennen, die fiir viele verschiedene Stoffe zur Verfiigung
stehen. Die Redlich-Kwong Gleichung wurde erst 1949 veroffentlicht (Redlich, et al., 1949), und
wurde in Folge von Aungier (Aungier, 1995) modifiziert. In diesem Fall sieht die Zustandsgleichung
SO aus

RT a(T)
p =

“v—b—c v(v+bh) (2.38)

Wobei v das spezifische Volumen ist,
T\ " 0.4247R?T? 0.08664 R T, RT,
a=ag ( ) , Qg = b=

Te

) ,C =

Pc Pc L)
Pt <VC(VC + b)
n =0.4986 + 1.2735 w + 0.4754 wz,
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und w als azentrischer Faktor bezeichnet wird.

p{MPa
100
1 3 2
o(p.T) [T [ale.T)]
30 T(p.h) T(p.h)
T(p.s) T(p:s)
Y 4 [9(p.T)
ed> " e
273.15 623.15 1073.15 227315

Abb. 1: IAPWS-IF97 Stoffdaten-Bereiche.

In den neueren Versionen von ANSYS CFX ab der Version 11.0 kann man zusétzlich die
Wasser-/Wasserdampf-Stoffeigenschaften nach dem  IAPWS-IF97-Industriestandard
(Wagner, et al., 1998) verwenden. Hochgenaue Beschreibungen der Materialeigenschaften
von Wasser und Wasserdampf stehen fiir fiinf verschiedene Bereiche bzgl. Druck und
Temperatur zur Verfligung: unterkiihltes Wasser, superkritisches Wasser/Wasserdampf,
iiberhitzter Wasserdampf und Séttigungsdaten (siche Abb. 1). Die Daten sind
bereichsiibergreifend auf der Grundlage beim Start von ANSYS CFX entsprechend dem
angegebenen Druck-Temperatur-Bereich generierter RGP-Tabellen verwendbar.

In ANSYS CFX sind die analytischen Zustandsgleichungen des IAPWS-Standards in RGP-
Tabellen 1iberfihrt, die in einer CFD Simulation mit hoherer Effizienz und
Rechengeschwindigkeit berechnet werden kdnnen. Der Anwender hat lediglich einen Druck-
und Temperaturbereich vorzugeben, und der Ldser berechnet dann wihrend der CFD-
Simulation die thermodynamischen Stoffeigenschaften auf der Grundlage der TAPWS-
Stoffdaten. Die Genauigkeit der Stoffdatenberechnung kann mittels der Vorgabe der Anzahl
der Datenpunkte in der RGP-Tabelle beeinflusst werden.

2.1.4 Polydisperse Blasenstromungen — das MUSIG-Modell

Fir Anwendungen mit niedrigem Gasgehalt kann die Annahme einer monodispersen
Blasenstromungen hinreichend sein. Das ist jedoch nicht der Fall, wenn das Gasgehalt sich
erhoht. Fiir hohere Gasgehalte ist ein polydisperses Berechnungsverfahren nétig, das
verschiedene Blasengroflen beriicksichtigt. Die Populationsbilanz-Methode ist hierfiir eine
geeignete Wahl, wie z.B. das in ANSYS CFX implementierte MUSIG (Multiple Size Group)
Modell. Das MUSIG-Modell diskretisiert das BlasengréBenspektrum in einem Satz von
Massenklassen, die abhidngig von den am Anfang vorgegebenen Blasendurchmessern sind.
Durch eine Referenzdichte wird die Masse fiir jeden Blasenklassen-Durchmesser berechnet.
Diese mit den Blasengrofenklassen korrespondierenden Massen werden die ganze
Simulation unverdndert gelassen und definieren somit die Blasenklassen.
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T, ¢ \3 t; 3,6 m;
ml = prefg (dlo) , dlj — T[pt] (2.39)

Die Anzahl von Blasen einer bestimmten Blasengroe wird durch die Losung einer
Transportgleichung fiir jeden Blasendurchmesser beschrieben, deren Quellterme die
Stofflibertragung zwischen den einzelnen Blasenklassen charakterisieren. Diese Gleichungen
werden aus den Populationsbilanzgleichungen hergeleitet und in Gréfenanteilsgleichungen
umgewandelt. Diese variablen massenbezogenen Groflenklassenanteile werden Size Fractions
genannt und wie folgt definiert

fi= (2.40)

rl
ra
An dieser Stelle konnen zwei Annahmen beziiglich des Blasengeschwindigkeitsfeldes
getroffen werden: 1) dass sich alle Blasen mit der gleichen Geschwindigkeit bewegen
(homogenes MUSIG-Modell); 2) dass sich jeweils Gruppen von Blasenklassen mit einer
eigenen Geschwindigkeit bewegen konnen (inhomogenes MUSIG-Modell).  Dieser
Unterschied kann in manchen Anwendungen eine tiefgreifende Rolle fiir die Genauigkeit der
Berechnungen spielen, in denen die Blasen z.B. lateralen Auftriebskriften mit
unterschiedlichem Vorzeichen unterliegen. Es wurde bereits unter anderem festgestellt, dass
die kleineren Blasen sich eher mit der kontinuierlichen Phase zusammen bewegen, wihrend
die groferen Blasen unter einem stirkeren Einfluss von Gravitation und Auftrieb stehen. Das
Vorzeichen des lateralen Auftriebsbeiwerts (lift force coefficient) wechselt abhidngig von
Druck und Temperatur, und aus diesem Grund wechselt die Richtung der wirkenden
Auftriebskraft entsprechend. Das sind nur einige Beispiele, um den Einfluss der
angewendeten Losungsmethode zu verdeutlichen.

Diese zwei Verfahren werden homogenes bzw. inhomogenes MUSIG-Modell genannt. In der
inhomogenen Methode werden die Blasenklassen in verschiedene Geschwindigkeitsgruppen
eingeteilt, und fiir jede Gruppe wird noch ein zusétzlicher Satz von Navier-Stokes
Gleichungen gelost, wodurch sich der Berechnungsaufwand erhoht. Die Anzahl der
betrachteten Geschwindigkeitsgruppen wird jedoch in der Regel auf 2-3 beschrinkt, um den
gesamten Berechnungsaufwand des CFD-Verfahrens in einer heute auf modernen Cluster-
Rechenanlagen beherrschbaren Gré3enordnung zu halten.

2.1.4.1 Das homogene und das inhomogene MUSIG-Modell

Der  Ausgangspunkt fiir die Herleitung des MUSIG-Modelles sind die
Populationsbilanzgleichungen. Diese konnen wie folgt geschrieben werden:

d d
— T — T T = 2.41
atn(m, Tt + 57 (U(m, 7, t),n(m, 7, t)) =S (2.41)

Wobei n die Blasenanzahldichte der Blasen mit Masse m zur Zeit ¢ ist. Nun wird GI. (2.41)
in GrofBenklassen diskretisiert und fiir jede Blasenklasse wird die Anzahldichte wie folgt
definiert:
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M@= [ nem dm (2.42)

M1,

Die gesamte Masse der i-ten Klasse von Blasen kann dann wie in Gl. (2.43) geschrieben
werden

m;N; = p;1; (2.43)

Hier représentiert p; die Dichte der i-ten Blasenklasse und r; den Volumenanteil der i-ten
Blasenklasse. Die Integration der Gl. (2.41) gefolgt von einer Multiplikation mit m; ergibt:

Oder auf dem Volumenanteil r; basierend:

a(p;imy)

at axl [ A L *

Der Volumenanteil einer BlasengroBenklasse (7;) kann durch den Ausdruck in Gl. (2.40) fir
den homogenen Fall und durch die folgende Gleichung fiir den inhomogenen Fall
umformuliert werden:

ff= (2.46)

rl
ra
rq repriasentiert den gesamten Dampfphasen-Volumenanteil, und », den Volumenanteil der
Gasphase einer Geschwindigkeitsgruppe. f° wird konservative Size Fraction genannt. Mit der

Einflihrung dieser neuen Variablen sehen die Gleichung fiir die konservative Size Fraction
des MUSIG-Modelles wie folgt aus:

A(pirafi) | 0 ;
% + a—x]_ (piraU! £5) = Sia (2.47)

Abhingig von der Art des Verfahrens, d.h. homogenes oder inhomogenes MUSIG-Modell,

ist das Geschwindigkeitsfeld fiir alle Klassen gleich (Ul.j = Ué) oder unterschiedlich. Im
homogenen Fall sind die konservative und die nicht-konservative Size Fraction identisch.

In beide Fillen betreffen die Quellterme S; die Stoffiibertragung zwischen
Blasengroflenklassen auf Grund der Blasenkoaleszenz und des Blasenzerfalls. Die Standard
Formulierung in ANSYS CFX fiir Blasenkoaleszenz und -zerfall basieren auf dem Luo &

Svendsen Modell (Luo, et al., 1996) bzw. dem Prince & Blanch Modell (Prince, 1990). Die
Quellterme entsprechen dann der folgenden Formulierung:
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Sai =Bip —Dip + -

= Pata Z Bijfi — Parafi Z B;;

o = (2.48)
+ —_

Hierbei ist B;p die Produktionsrate auf Grund des Zerfalls von groeren Blasen zu Blasen mit
einem der Blasengrofenklasse i zuzuordnenden Blasendurchmesser, D;p die
Blasenzerfallsrate auf Grund von Blasenzerfall von Blasen aus der BlasengroBenklasse i zu
kleineren Blasen, B;- die Blasenentstehungsrate fiir die Blasengrofenklasse i auf Grund von
Koaleszenzprozessen kleinerer Blasen die zur Entstehung von Blasen der Blasengrofenklasse
i filhren und D;; ist die Destruktionsrate auf Grund von Blasenkoaleszenz von Blasen der
GroBenklasse i mit Blasen anderer Blasengrofenklassen zu Blasen einer hoheren
BlasengroBenklasse. B;; stehen hier fiir die Blasenzerfallsraten von Blasen der
Blasengrofenklasse i in Blasen anderer GroBenklassen j. Cj, sind die Koaleszenzraten von
Blasen aus den GroBenklassen j und k& wobei eine Blase der Grofenklasse i resultiert. m; ist
die Masse der dispersen Phase, die der BlasengroBenklasse i zugeordnet ist und Xj;_,; steht
fiir den Massenanteil der bei Koaleszenz zweier Blasen der Grofenklassen j und k der
GroBenklasse i zuzurechnen ist. Unter Riickgriff auf die Originalverdffentlichungen (Luo, et
al., 1996) und (Prince, 1990) konnen alle diese Terme in Abhédngigkeit von den
Eigenschaften (Geschwindigkeiten, Blasendurchmesser, Blasengrofenanteile, usw..) der
Geschwindigkeitsgruppen und BlasengroBenklassen der dispersen Phase sowie in
Abhiangigkeit von der Fluidturbulenz definiert und berechnet werden.

2.1.4.2 Die Erweiterung des MUSIG-Modells fiir Mehrphasenstromungen mit
Warme- und Stoffubertragung

Die Standardversion des MUSIG-Modells, sowohl homogenem als auch inhomogenem
MUSIG-Modell, beriicksichtigte bis zur Version ANSYS CFX 12.0 nur die Umverteilung
von Massenanteilen an BlasengroBenklassen beziiglich Blasenkoaleszenz und -zerfall.
Allerdings ist diese Formulierung nicht geeignet fiir Anwendungen mit Wasser/Wasserdampf
Stromungen mit starkem Stoffiibergang (Verdampfung und Kondensation). Aus diesem
Grund war eine Erweiterung des MUSIG-Modelles notig, um die Stoffiibertragung auf Grund
von Phaseniibergang in Betracht zu ziehen. Das bedeutet, dass ein neuer Quelleterm in den
Size Fraction Gleichungen eingefiigt werden muss. Aber auch eine Modifikation in der
Kontinuititsgleichung der kontinuierlichen Phase ist notwendig. Die Erweiterung wurde so
implementiert, dass die verdampfende Masse der kontinuierlichen Phase den Grof3enklassen
der Blasen in der polydispersen Gasphase entsprechend des Anteils ihrer
Zwischenphasengrenzfldche zugefiihrt wird. Die Quellterme beriicksichtigen daher nicht nur
eine relative Umverteilung der BlasengroBenanteile untereinander sondern berticksichtigen in
globaler Weise die Anderung der BlasengréBenverteilung auf Grund von Verdampfungs- und
Kondensationsprozessen zwischen der kontinuierlichen fluiden Phase und der Gasphase,
wobei alle Blasengrof3enklassen entsprechend ihrer spezifischen Zwischenphasengrenzflache
an diesen Prozessen beteiligt sind.

Um dieses Ziel zu erreichen, wird GI. (2.41) wie folgt umgeschrieben:
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on(m,r,t) om(r, t) _s

e 2 ; (2.49)

0 . 0 . .
an(m, 7 t) + FE (U(m, rt),n(m,7, t)) +

Der neue rote Term beinhaltet die Verdnderung der Blasenanzahl auf Grund der
Stoffiibertragung. Wenn man die gleiche Diskretisierung und Integrationsverfahren wie fiir
Gl. (2.42) ausfiihrt, wird dieser Term wie folgt aussehen

M1z gn(n, 7, t) Om(r,t)  [om(rt) "V i
f om dat - ot n(n,7,t) :(5i+1/2 +5i—1/z) (2.50)

mi—i/2 mi—1/2

Die Terme S hiingen von der Richtung der Stoffiibertragung ab, also ob es sich um einen Fall
mit Verdampfung oder Kondensation handelt. Fiir ein fixiertes Vorzeichen der
Stoffiibertragungsrate in einer Klasse sehen die Terme wie folgt aus:

e Verdampfung (%:’t) > O)
l
~ om(7,t) Ni_ (7, t) . om(#,t)| N;(#t)
S == . =
i-1/2 ot 1 m; —m;_, i+1/2 ot l.m[+]_ - m; (251)
e Kondensation (%:’OL < O)
l
N om(#,t)| N7, t) . om(7,t) Nii (7, 0)
S._ [ — . el .
i—-1/2 ot L-mi —m;_, i+1/2 ot " My — M (2 52)

Wie in der Standardformulierung des MUSIG-Modelles wird die Populationsbilanzgleichung
Gl. (2.44) mit m; multipliziert, und die Beziehung m;N; = p;r; eingefiihrt. Die Terme, die
sich auf Koaleszenz und Zerfall beziehen, bleiben unverdndert und der neue Quellterm, im
Verdampfungsfall kann dann wie folgt geschrieben werden:

Si = —-m; (S~i+% + gi—l)

2
om(7, t) om(7,t)
i miy1 —MmM; at
piti am(7, t)

imi_,_l —m; at

i

piri/m
' ot

om(#, t)
ot

Mip —M; (2.53)

Pi—17”i—1/
mi—q
i-1

Pi-1Ti-1 My
g Mi+1 — MMy

Dieser Term kann umformuliert werden, indem man die volumetrische (spezifische)
Stofflibertragungsrate /; benutzt.
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om@ )| 1 om@ )| , om@ )| aip;
F. == | | — =
' ot |V ot |V ot | m (2:54)
Dadurch vereinfacht sich Gl. (2.53) zu:
S; = T p+—— 1 2.55
om—my  my—myy (253)
Analog gilt fiir den Kondensationsfall:
S; = B L +—
omg —mg T my—myy (2-56)

Ein Ziel von dieser Erweiterung war, dass diese Quellterme sowohl die Stoffiibertragungsrate
(Lucas, et al., 2009) zwischen den verschiedenen Klassen als auch die zwischen der
kontinuierlichen Phase und der polydispersen Phase berlicksichtigen. Das kann einfach
iiberpriift werden. Die Netto-Stoffiibertragungsrate zwischen der kontinuierlichen fluiden
Phase und der dispersen Dampfphase ist die Summe von allen Quelltermen S; iiber alle
Klassen i. In einem Verdampfungsfall wére das zum Beispiel

m; m;
Si = - Fi +
- - mi, —m; m; —m;

Somit ist der Massenerhalt iiber den gesamten Bereich aller BlasengrofSenklassen
gewahrleistet.

[i1 ZZ =T (2.57)
1 :

L

2.1.5 Das RPI-Wandsiedemodell in ANSYS CFX 12.0

Unter Wandsieden versteht man einen wandbasierten Verdampfungsvorgang, der auftritt,
wenn die Wandtemperatur hoher wird als die lokale Sattigungstemperatur des Fluids.
Wandsieden ist von Volumensiedevorgingen zu unterscheiden, die z.B. bei
Druckentlastungsvorgéngen auftreten konnen und lokales Sieden im Stromungsvolumen des
Fluids auftritt, weil z.B. durch einen abnehmenden Systemdruck lokal die
Séttigungstemperatur des Fluids {iberschritten wird. Wandsieden kann hingegen bereits
einsetzen, wenn das Fluid im GroBteil des Stromungsvolumens immer noch beziiglich der
Séttigungstemperatur unterkiihlt ist. Man spricht dann auch von unterkiihltem Blasensieden
bzw. subcooled wall boiling.

Wandsieden beginnt wenn die Wandtemperatur hoch genug ist, um die Keimstellen des
Wandmaterials, die sogenannten Nucleation Sites, zu aktivieren. Diese Temperatur ist
normalerweise etwas hoher als die Sattigungstemperatur. Trotzdem ist die Temperatur des
Fluids in der Ndhe der Wand noch etwas niedriger als die Sattigungstemperatur. Die
Verdampfung beginnt auf diesen Nucleation Sites (normalerweise kleine Spalte, Kerbstellen,
Korrosionsstellen an der Wand). Das Fluid wird iibersittigt und Dampfblasen fangen auf
diesen Keimstellen an zu wachsen. Wenn diese Blasen grof3 genug sind, 16sen sie sich von
der Wand ab. Als nidchstes werden sie vom umgebenden Fluid aufgenommen und
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abtransportiert, und die Nucleation Sites sind bereit, neue Blasen zu erzeugen. In dem
Wandbereich, wo keine Blasen vorhanden sind, wird die Warmeiibertragung in das Fluid
anhand der einphasigen iiblichen konvektiven Warmeiibertragung beschrieben. Die Physik
des Wandsiedeprozesses an der beheizten Wand ist in der Regel zu kompliziert und lduft auf
einem geometrischen Mikromassstab ab, der deutlich unter dem Lingenmassstab der
Stromungsgeometrie liegt, so dass es nicht moglich ist auf diesen Siedeprozess das
phasengemittelte Eulerische Mehrphasenmodel als CFD-Simulatuion anzuwenden. Ebenfalls
ungeeignet oder nicht praktikabel fiir ingenieurtechnische Anwendungen wire die
Verwendung von einem ultrafeinen Gitternetz, um die kleinen Léangenskalen des
Siedevorganges genau aufzuldsen. Deswegen wird ein mechanistisches Modell gewihlt, das
versucht, die wesentlichen physikalischen Vorgédnge beim Wandsieden zu beschreiben und in
geeigneter Form fiir die CFD-Simulation makroskopisch zu modellieren. Dies ist ein
sogenanntes ,,Subgrid-scale Model®, weil es voraussetzt, dass die Wandsiede-Phdnomene nur
in einem sehr kleinen Bereich in der Nihe von der Wand stattfinden und dieser
Geometriemassstab der Schicht in der das Wandsieden stattfindet deutlich kleiner als die
Gitternetzauflosung ist.

Das erste und bekannteste derartige Modell wurde von Kurul und Podowski (Kurul, et al.,
1991) am Rensselaer Polytechnical Institute (RPI) entwickelt. Dieses wird daher auch RPI-
Modell genannt, und beinhaltet eine Reihe von Submodellen anderer Autoren, die die
verschiedenen Teilprozesse des Wandsiedens auf mechanistische bzw. makrosokopische
Weise beschreiben. Das originale Model benutzt vielfach Korrelationen, die aus einem ein-
dimensionalen thermohydraulischen Ansatz stammen. Manche von diesen Korrelationen
fiihren im Kontext einer CFD-Simulation mit hoherer wandnaher Gitternetzauflosung zu sehr
stark gitternetzabhingigen Losungen und bediirfen daher der Neubetrachtung. Aus diesem
Grund wurden fiir die Implementierung des Modells in ANSYS CFX (ANSYS Inc., 2009)
Modellerweiterungen vorgenommen, die dieses Problem der Gitternetzabhingigkeit
weitgehend vermeiden sollen.

Die Hauptaufgabe des Wandsiedemodells besteht in der mechanistischen Aufteilung der
Wirmestromdichte auf konvektive Aufheizung des Fluids, Quenching-Wirmestrom und
Verdampfungs-Warmestrom. Wie bereits erwédhnt sind hierfiir eine Reihe weiterer
SchlieBungs-Submodelle erforderlich. Diese werden im Einzelnen in den folgenden
Abschnitten beschrieben.

2.1.5.1 Der ,,Heat Flux Partitioning Algorithm* des RPI-Wandsiedemodells und
dessen Untermodelle

Die Besonderheit in dem Wandsiede-Modell ist die mechanistische Verteilung der
Wirmestromdichte an der Wand. Dort, wo keine Nucleation Sites vorhanden sind, wére es
zweckmaBig die Wirmestromdichte ausschlieBlich als einphasige konvektive
Warmeiibertragung (Q.) zu modellieren. Dieses Verfahren ist jedoch nicht ausreichend in den
Bereichen, wo sich aktive Nucleation Sites befinden. In diesem Fall wird ein Teil der
wandseitig aufgeprigten Wairmestromdichte fiir die Verdampfung der kontinuierlichen
fluiden Phase (Q.) benétigt. Des Weiteren fiihrt das Ablosen der gebildeten Dampfblasen
durch die dadurch hervorgerufene lokale Konvektionsstromung zum Heranfiihren von
unterkiihltem Fluid an die iiberhitzte Wand und somit zu einem zusétzlichen Quenching-
Wirmestrom (Qg), der in der Warmestrombilanz an der Wand zusétzlich zu beriicksichtigen
ist.
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Die Wirmestromdichteverteilung an der Wand sieht somit wie folgt aus:

Qw =0+ Q. +0Qq (2.58)

Das RPI Modell setzet voraus, dass der Dampf sich immer bei Sittigungstemperatur befindet
und somit keine Warmestromdichte benutzt wird, um ihn tiber Séttigungstemperatur weiter
zu erhitzen.

Wie beschrieben, basiert das Modell auf der Teilung der Wand in zwei Bereiche.
1 == Al + A2 (2‘59)

wobei A, der Bereich ist, wo die Blasen an den Keimstellen die Wirmestromdichte
beeinflussen, und A; ist die Fldche der {ibrigen Wand.

Auf der 4A; Zone spielen die Dampfblasen fiir den Warmeiibergang somit keine Rolle, und die
Wirmestromdichte kann wie in einem einphasigen Fall als reiner konvektiver
Wirmeiibergang modelliert werden. Das bedeutet, dass die konvektive Warmestromdichte
wie folgt formuliert werden kann:

Qc=h(Ty —TY) (2.60)

Hierbei ist 7, die Wandtemperatur, 7; die Temperatur der Fliissigkeit und 4. der turbulente
Wirmeiibergangsbeiwert. Dieser ist von Geschwindigkeit und Gitterauflosung abhéngig. In
der ANSYS CFX Implementierung wird 4. durch eine Temperaturwandfunktion berechnet.

Der iibrige Teil der Wand nimmt Bezug auf die Wandoberfldche, wo die Warmeiibertragung
in den zwei Phasen stattfindet. Die Warmestromdichte in Bezug auf die Verdampfung ist auf
folgende Weise modelliert:

Qe = m(hg,sat - hy) (2.61)

mh reprisentiert die volumetrische Verdampfungsrate, und hy g, und hy sind die spezifische
Enthalpie fiir den geséttigten Dampf und das unterkiihlte Fluid.

Der letze zu modellierende Teil ist die Quenching-Wérmestromdichte. Zwischen der
Ablosung einer Blase und der Bildung der Nichsten wird ein Teil der Warmestromdichte in
die Flussigkeit transferiert. Durch die von der ablosenden Blase induzierte Konvektion ist
dieser Warmestrom hoher als bei reiner turbulenter konvektiver Warmeiibertragung an einer
glatten Wand. Die in ANSYS CFX angenommene Formulierung fiir die Modellierung dieses
zusitzlichen Quenching-Wiarmestromes ist die Folgende:

Qq = Azhy (T, — T}) (2.62)

Aus den bereits aufgefiihrten Gleichungen kann man den Einfluss der Flachenaufteilung der
Wand in die Flachenanteile 4; und A4, abschétzen. Die Groflen von 4; und A4, sind von der
Nucleation Site Dichte (#) und von dem Einflussgebiet einer einzelnen Damptblase abhéngig.
Dieser Wert wird mittels des Blasenablosedurchmessers (d,,) berechnet. Das RPI-Modell
nimmt hierfiir an, dass das Einflussgebiet einer einzelnen sich and er Wand bildenden
Dampfblase ein Kreis ist, dessen Durchmesser zweimal d,, grof} ist. Dadurch kann man den
von der Verdampfung beeinflussten Flichenanteil wie folgt schreiben

A, = min (md? - n, 1) (2.63)
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Die schon genannten Parameter 4;, A,, n und d,, werden gebraucht, um das Modell zu
vervollstindigen und im mathematischen Sinne zu schlieen. Allerdings sind ein noch
weitere Parameter dazu erforderlich. Diese sind im Einzelnen die Blasenablosefrequenz (f),
die Wartezeit zwischen zwei Blasenzyklen (z,), der konvektive Warmegangsbeiwert (4.), der
Quenching-Beiwert (/,), und die Verdampfungsrate ().

RPI Untermodelle:

Keimstellendichte (Nucleation Site Density)
Das vom RPI-Modell hierfiir verwendete Submodell wurde von Lemmert und Chawla
vorgeschlagen (Lemmert, et al., 1977)

n[m=2] = (m(AT,, (K1) m =210, p=1805 (2.64)

ATsyp darf hier nicht negativ sein. Dies wiirde ndmlich bedeuten, dass die
Wandtemperatur niedriger als die Sattigungstemperatur wire, und deswegen gébe es
in diesem Fall kein Wandsieden. Die in ANSYS CFX implementierte Version des
Modelles wurde von Menter und Egorov (Egorov, et al., 2004) daher umformuliert.
Die gednderte Modellformulierung lautet:

2
AT,
n = Nyes (ﬁ) Nper = 0.8 X9.9922 - 105[m™2], AT,.; = 10[K]  (2.65)

Diese Normierung der Unterkiihlungstemperatur fithrt zur Vermeidung von
gebrochenen Potenzen dimensionsbehafteter Grofen. Kocamustafaoguallri und Ishii
(Kocamustafaogullari, et al., 1983) entwickelten auch hiervon noch abweichende
Korrelationen.

Blasenabldsedurchmesser

Das RPI-Modell bendétigt den Blasenablosedurchmesser fiir die Berechnung der
verschiedenen Wandoberflachenanteile, aber auch fiir die Berechnung der
Verdampfungsrate. Das angenommene Model wurde von Tolubinski und Kostanchuk
(Tolubinski, et al., 1970) zum ersten Mal beschrieben.

_ATsub
dy = (dref "€ ATref'dmax> (2.66)

Diese Korrelation wurde flir Druckwasser-Reaktor-Bedingungen entwickelt.
Deswegen sollte sie fiir andere Druckverhiltnisse (z.B. BWR) angepasst werden. In
dieser Korrelation sind negative Werte der Unterkiihlungstemperatur zuldssig. GI.
(2.66) ist stark abhidngig von der lokalen Temperaturverteilung in Wandndhe aus der
CFD-Simulation. Das urspriinglich vom RPI entwickelte Verfahren benutzt fiir die
Berechnung der Unterkiihluzngstemperatur an der Wand die Werte der
Fluidtemperatur im Zentrum des Rohres 7;. In einer CFD-Simulation ist ein lokaler
wandnaher Zugriff auf diesen Wert im Innern der Stromung algorithmisch nicht
moglich und die Verwendung einer lokalen wandnahen Fluidtemperatur wiirde zu
sehr stark gitternetzabhingigen Losungen fithren. Egorov und Menter (Egorov, et al.,
2004) verwenden stattdessen eine logarithmische Temperatur-Wandfunktion zur
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Berechnung der Fluidtemperatur an einer Position bei konstantem dimensionslosem
Wandabstand y".

Blasenabldsefrequenz

Das RPI Modell benétigt des Weiteren die Blasenablosefrequenz sowohl fiir die
Berechnung der Wandoberflichenanteile als auch fiir die Berechnung der
Verdampfungsrate. Kurul und Podowski verwendeten an dieser Stelle die Korrelation

von Cole (Cole, 1960):
f= 49(p — pg) (2.67)
3C'depl

Diese Korrelation stammt eigentlich aus Untersuchungen zu Pool-Siedevorgingen
und beinhaltet daher die Gravitationsbeschleunigung. Der Ansatz geht von der
Division einer geschétzten Blasengeschwindigkeit durch den Blasendurchmesser aus.

Wartezeit zwischen zwei Blasenzyklen

Die Blasenwartezeit kommt als Unbekannte in der Berechnung des Quenching —
Wirmeiibertragungsbeiwertes vor. Kurul und Podowski (Kurul, et al., 1991) stellten
fest, dass die Zeit zwischen zwei aufeinander folgenden Blasenabldsungen in etwa
80% der Abldsungsperiode entspricht. Das wire:

08

= (2.68)

Blaseneinflussgebiet-Faktoren

Wie schon beschrieben, setzt das Modell voraus, dass ein Wandelement in zwei
Flichenanteile aufgeteilt wird: 4; (= md?2 -n,) der Flichenanteil, auf dem nur
einphasige konvektive Wérmeiibertragung stattfindet; und 4, (=1-—A4;), der
Flachenanteil, wo die entstchenden Dampfblasen die Wairmeiibertragung
beeinflussen. Die entsprechenden Ausdriicke sind in ANSYS CFX wie folgt
implementiert:

(2.69)

. (mF7d3,
A; =max (10741 — A,),A, = min ‘n, 1

Konvektive Warmetbertragung

Wie bereits erwédhnt wird fiir die Berechnung der Temperatur der Fliissigkeit in GI.
(2.60) eine turbulente Temperatur-Wandfunktion verwendet. Die Berechnung der
Fluidtemperatur entsprechend dieser Wandfunktion erfolgt bei einem konstanten
dimensionslosen Wandabstand Y.

Warmeubertragung durch Quenching

Dieser Teil der Warmestromdichte wird durch Gl. (2.62) berechnet. Die Temperatur
T; wird wie fur den konvektiven Term kalkuliert. Zusédtzlich ist noch eine
Berechnungsvorschrift fiir den Wérmetibertragungsbeiwert bereitzustellen. Diese ist
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von der Wartezeit zwischen der Ablosung einer Blase und der Bildung einer neuen

Dampfblase abhidngig.
tw
=2 — 2.70
hg = 20, /nal (2.70)

Hierbei ist a; = 4;/(Cpyp;) die Wirmeleitfahigkeit der Flissigkeit (Mikic, et al.,
1969).

Verdampfungsrate

Wenn die Blasenablosefrequenz, der Blasenablosedurchmesser und die Nucleation
Site Dichte bekannt sind, kann man die Verdampfungsrate wie folgt berechnen:

_mdy,
6

Diese Formulierung stammt urspriinglich originale von Kurul und Podowski. Auch
diese Korrelation wurde von Menter und Egorov (Egorov, et al., 2004) umformuliert,
und wird nun in der folgenden Form verwendet:

T F#d?, 5) 1

—dy pgf (2.72)

m=m1n< 6
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3 Validierung der Mehrphasenmodelle und
Vergleich mit experimentellen Daten

3.1 Die Anwendung von CFD Best Practice Guidelines

Die in den vorangegangenen Abschnitten dargelegten Mehrphasenmodelle wurden im
Berichtszeitraum einer eingehenden Validierung anhand von ausgewihlten zwei- und
dreidimensionalen = Testfdllen  unterzogen. @ Die  Grundlage aller  folgenden
Validierungsuntersuchungen stellen die Untersuchung der an den Versuchsanlagen MT-Loop
und TOPFLOW gewonnenen experimentellen Daten dar. Auf der Basis der von
Menter(Menter, 2002) Fehler! Verweisquelle konnte nicht gefunden werden.Error!
Reference source not found.im EU-Projekt ECORA formulierten Best Practice Guidelines®
dienen diese Testfdlle insbesondere der eingehenden Untersuchung der sogenannten
Fehlerhierarchie, d.h. der Differenzierung von numerischen Fehlern und dem Modellfehler.
Die numerischen Fehler bestehen im Wesentlichen aus:

e Fehler des iterativen Losungsverfahrens — Unterschied zwischen der vollstindig
auskonvergierten Losung und der Losung nach N Iterationen des Lsungsverfahrens;
Einfluss des Abbruch-/Konvergenzkriteriums

e ridumlichem Diskretisierungsfehler — Gitterunabhingigkeit der Ldsung bei
Untersuchung auf hierarchisch verfeinerten Gitternetzen

e bei transienten Stromungen auch dem zeitlichen Diskretisierungsfehler — Zeitschritt-
studien zu dessen Quantifizierung

e Rundungsfehlern — einfache vs. doppelte Zahlgenauigkeit

e Fehlern der numerischen Losung — Unterschied zwischen der mathematisch exakten
Losung der Modellgleichungen und der Losung, die das eingesetzte Losungsverfahren
bei vollstindig auskonvergierter Losung auf einem beliebig verfeinerten Gitternetz
liefert; dieser Fehler kann durch sogenannte Richardson-Extrapolation (Vergleich von
Losungsverfahren 1. und 2. Ordnung auf hierarchischen Gitternetzen) abgeschétzt
werden.

Eine weitere EinfluBgroBe sind Benutzerfehler und Fehler in der Software, d.h. in der
Implementierung des mathematisch-physikalischen Modells sowie des numerischen Losungs-
algorithmus. Gelingt die Isolierung und Quantifizierung dieser Fehlerquellen mittels der in
den Best Practice Guidelines fiir CFD-Simulationen niedergelegten Untersuchungsstrategien
fiir CFD-Berechnungen, so ist schlieBlich eine Quantifizierung des Modellfehlers moglich,
d.h. der verbleibenden Abweichung einer moglichst exakten CFD-Losung fiir ein bestimmtes
aufgestelltes mathematisch-physikalisches Modell von den zu beschreibenden realen
Stromungsvorgdngen, hier reprasentiert durch Experimente mit hochstmoglicher
Mefgenauigkeit und bestmoglicher Instrumentierung.

3 BPG — Best Practice Guidelines
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Abb. 2 : Anordnung der TOPFLOW-Versuchsanlage am FZ Dresden-Rossendorf mit vertikal
verschiebbarer, halbmond-férmiger Hubblende.

3.2 Mehrphasenstromungen mit ausgepragt 3-dimensionalem
Charakter

3.2.1 TOPFLOW: Das Hubblenden-Experiment 074

3.2.1.1 Beschreibung der Versuchseinrichtung

An der TOPFLOW-Versuchsanlage am FZD wurden in der Vergangenheit eine grofle Zahl
von Versuchen an vertikalen Luft-Wasser- und Dampf-Wasser-Zweiphasenstromungen
ausgefiihrt, die zur Validierung und Weiterentwicklung von Mehrphasenmodellen in CFD-
Verfahren (hier ANSYS CFX) benétigt und dafiir verwendet wurden. In einer weiteren
Etappe der TOPFLOW-Versuche wurde nun ein Experiment zur Validierung der bisher
entwickelten ~CFD-Modelle durchgefiihrt, der ein ausgeprigt dreidimensionales
Stromungsfeld fiir eine Zweiphasenstromung aufweist und daher eine entsprechend hdhere
Komplexitit mit sich bringt — sowohl fiir das Experiment als auch fiir die CFD-Simulation. In
die vertikale Rohrleitung von TOPFLOW mit DN200 wurde zu diesem Zweck eine vertikal
verschiebbare, halbmond-férmige Hubblende eingebracht (siche Abb. 2). Die gerade Kante
des Hindernisses liegt in der Mittelebene der Rohrstromung, wéhrend die gekriimmte Kante
des Hindernisses einen Abstand von 10mm zur Rohrwand aufweist. Mit den bereits

37



bekannten Gittersensoren wurden sowohl vor als auch nach der Hubblende die Gasgehalts-
und Wassergeschwindigkeitsverteilungen als FeldgroBen ermittelt und fiir einen Vergleich
mit  Validierungsergebnissen aus CFD-Simulationen bereitgestellt. Die erhdhten
Anforderungen an die CFD-Modelle resultieren dabei nicht nur aus der Dreidimensionalitit
der Stromung. Gekriimmte Stromlinien, die eine signifikante Neigung zur
Gravitationsrichtung aufweisen, eine Rezirkulationszone im Nachlauf der Hubblende und
Stromungsabldsung an den Kanten des umstromten Hindernisses sind Stromungsphdnomene,
wie sie in vielen industriellen Anwendungen anzutreffen sind und bieten eine
Validierungsmoglichkeit fiir eine Vielzahl von Untermodellen des CFD-Verfahrens
(Mehrphasenmodelle, Turbulenz, etc.).

4) z=40mm 8) z=520mm ;""" R
| 7
3) z=20mm 7) z=250mm 4"
A
2\
2) z=15mm 6) z=160mm >
{ 1\

1) z=10mm 5) z=80mm

Abb. 3: Vergleich der Gasgehaltsverteilung in den Messquerschnitten stromab der Hubblende
fiir die Messquerschnitte bei z=+10mm bis zu z=+520mm. Die CFD-Ergebnisse sind links
dargestellt, wihrend sich auf der rechten Seite die experimentellen Daten befinden. Die CFD-
Daten enthalten zusitzlich die Vektoren der normalisierten Geschwindigkeit der Luftphase in
den horizontalen Schnittebenen.

Bevor die Experimente ausgefiihrt wurden, wurde in 2005 bereits mit ANSYS CFX eine
blinde Vorausrechnung der Hubblendenumstromung unter den Bedingungen des Testfalls
TOPFLOW-074 und unter der Annahme einer monodispersen Luft-Wasser-
Zweiphasenstromung durchgefiihrt. Die Ergebnisse dieser blinden Vorausrechnung sind
bereits im Abschlu3bericht des Vorldufer-Forschungsvorhabens enthalten(Frank, 2006). Die
experimentellen Ergebnisse des Hubblenden-Versuchs TOPFLOW-074 standen jedoch zu
dem damaligen Zeitpunkt nicht fiir eine ausfiihrliche Analyse der Ergebnisse im direkten
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CFD-Experiment-Vergleich  zur  Verfligung. Die CFD-Simulationen fiir dieses
Validierungsexperiment wurden daher im Rahmen dieses Forschungsvorhabens fortgesetzt.
Die Ergebnisse der CFD-Simulationen sind im Vergleich mit den Messwerten in einer
detaillierten Publikation auf der Int. Conf. Multiphase Flow, 2007 (Frank, et al., 2007)
veroffentlicht worden und sollen daher hier nur auszugsweise dargestellt werden. Die
Veroffentlichung enthélt die vollstindige Beschreibung der Testgeometrie, der Gitternetze,
des CFD-Setups, der Auswertemethodologie und den vollstindigen CFD-Experiment-
Vergleich. Weiterfilhrende Untersuchungen fiir den Versuch TOPFLOW-074 und eine
gewisse Anzahl weiterer Versuchsreihen sind in enger Absprache mit unseren
Projektpartnern am Forschungszentrum Dresden-Rossendorf auch unter Anwendung des
inhomogenen MUSIG-Modells unter Beriicksichtigung von Blasenzerfall und —koaleszenz
insbesondere im Rezirkulationsgebiet stromab der Hubblende ausgefiihrt worden und in
(Krepper, et al., 2009) publiziert worden.

x=-35mm __— x=+35mm

y=0mm

Q 0.070 (m) o

Abb. 4: Definierte Querschnitte fiir einen detaillierteren CFD-Experiment-Vergleich fiir das
Hubblenden-Experiment TOPFLOW-074.
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a) z=+20mm; CFX simulation

Air1, Volume Fraction
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¢) z=+160mm; CFX simulation

Scaled Air Velocity
ateral Velocity Veotoss)

1. 000400

0.04

Abb. 5: Verteilung des Gasgehaltes und Vektoren der Horizontal-Komponenten der
Geschwindigkeiten der Gasphase (x-y-Komponenten) exemplarisch fiir die Messquerschnitte bei
a) z=+20mm, b) z=+80mm und c) z=+160mm. Die linke Spalte der Bilder a)-c) zeigen die
Simulationsergebnisse mit ANSYS CFX wéhrend die Abb. der rechten Seite d), e) und f) die
Messergebnisse der Wire-Mesh-Sensoren an den gleichen Messquerschnitten zeigen (Man

d) z=+20mm; TOPFLOW experiment 074
INNSYS

e) z=+80mm; TOPFLOW experiment 074
INNSYS

o 0.080 {m)
L Se—
0.04

f) z=+160mm; TOPFLOW experiment 074
INNSYS

Air1 Exp Void Fractio
Dntersection Flane)
1. 00de-01

beachte die unterschiedliche farbliche Skalierung in den einzelnen Abb.).
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(z=Omm) und fiir verschiedene vertikale Messquerschnitte.
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Abb. 7: Vergleich von normalisiertem Gasgehalt und Absolutbetrag der vertikalen
Wassergeschwindigkeiten an den definierten Profilquerschnitten bei x=+£35mm und fiir
verschiedene vertikale Messquerschnitte.
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3.2.1.2 CFD-Simulationsergebnisse und Vergleich mit dem Experiment

Aus den Experimenten standen die mit den Wire-Mesh-Sensoren gemessenen
dreidimensionalen FeldgroBen fiir Gasgehalt und Wassergeschwindigkeit zur Verfiigung. Zur
besseren quantitativen Vergleichbarkeit wurden diese als dreidimensionale Felder in den
grafischen Postprozessor von ANSYS CFX (CFX-Post) eingelesen. Die raumliche Auflosung
der Gittersensordaten ist hierbei in x-y-Richtung sehr gut. Jedoch stehen aus messtechnischen
Griinden die Daten nur an den Messebenen bei z=-520, -250, -160, -80, -40, -20, -15, -10, 10,
15, 20, 40, 80, 160, 250 und z=520 mm Abstand zur Position der Hubblende zur Verfiigung.
Um den Vergleich mit den CFD-Daten zu verbessern, wurde von Dr. H.-M. Prasser (damals
noch FZD, jetzt ETHZ) ein Werkzeug zur Zwischeninterpolation der Messdaten mit einem
Ebenenabstand von 1mm in z-Richtung zur Verfligung gestellt. Die Vorgehensweise der
Darstellung beider Datensdtze im selben Postprozessor erlaubt die Anwendung gleicher
Auswerteschritte (Stromlinien zur Sichtbarmachung von Wirbelgebieten, beliebige
Schnittebenen, Isoflichen gleichen Gasgehaltes, etc.) und Farbskalierungen sowohl auf die
CFD-Ergebnisse als auch auf die experimentellen Daten und somit einen direkteren
Vergleich der dreidimensionalen Daten. Entsprechende Vergleiche der CFD-Ergebnisse und
experimentellen Daten sind in den Abb. 3 und Abb. 5 fiir die Gasgehaltsverteilung in
verschiedenen Messquerschnitten des Testfalls dargestellt, die eine qualitativ sehr gute
Ubereinstimmung der Ergebnisse zeigen. Dariiber hinaus geben die aus der CFD-Simulation
bekannten Geschwindigkeitsvektoren der horizontalen Gasrezirkulation weiteren Aufschluss,
warum die Gasphase diese z.T. auf den ersten Blick nur schwer verstandliche Verteilung in
den einzelnen Querschnitten annimmt. Die Form der Gasansammlung im turbulenten
Nachlauf und in der Rezirkulationszone stromabwirts von dem umstrdmten Hindernis wird
im Wesentlichen gerade durch diese horizontalen Rezirkulationsstromungen bestimmt.

Im vorliegenden Forschungsvorhaben wurde nun des Weiteren eine detailliertere Auswertung
der CFD-Simulationsrechnung und der nun vorliegenden experimentellen Daten anhand von
definierten Profilschnitten durch die 3-dimensionale Stromungsgeometrie gefiihrt. Abb. 4
zeigt zundchst die Anordnung der auf jeder Sensor-Messebene definierten Auswerte-
Querschnitte. Die weiteren Abb. 6 und Abb. 7 zeigen den detaillierten Vergleich der
berechneten und gemessenen normalisierten Gasgehalte sowie der Absolutbetrige der
berechneten und gemessenen vertikalen Wassergeschwindigkeiten an den definierten
Auswertequerschnitten in  x- und y-Richtung an verschiedenen horizontalen
Messquerschnitten. Die Ubereinstimmung der experimentellen Ergebnisse mit dem CFD-
Modell in ANSYS CFX fiir diesen Fall einer ausgepridgt dreidimensionalen, in erster
Néherung noch monodispersen Blasenstromung ist mit den gewihlten Ansédtzen fiir
Widerstandskraft, laterale  Auftriebskraft, =~ WandabstoBungskraft und turbulente
Dispersionskraft sowie unter Verwendung von SST-Turbulenzmodell fiir die fliissige Phase,
Nullgleichungsmodell sowie Sato-Modell fiir die disperse gasformige Phase auerordentlich
gut, womit diese Ansdtze fiir disperse Blasenstromungen auch in diesem komplexen
dreidimensionalen Fall erfolgreich validiert werden konnten.
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pressurized pipe section, 7 MPa, 502 K

burst disc free outlet

Abb. 8: Versuchsanordnung des Edwards-Tests (Edwards, et al., 1970).

3.3 Polydisperse Mehrphasenstromungen bei hohen Dricken und
Volumenanteilen der gasformigen Phase

3.3.1 Der Edwards-Test -  Schockverdampfung bei momentaner
Druckentlastung

Bei dem sogenannten Edwards-Test (Edwards, et al., 1970) handelt es sich ebenfalls um
einen Testfall, der bereits im Vorldufer-Forschungsvorhaben mit ANSYS CFX untersucht
wurde (Frank, 2006). Hierbei handelt es sich um einen Standardtest, der hdufig zur
Validierung von Systemcodes eingesetzt wird. In einem Rohr (siche Abb. 8) mit einer an
einem der Rohrenden positionierten Berstscheibe befindet sich Wasser unter einem Druck
von 7 MPa bei einer Temperatur von 502K. Im Experiment hat das Rohr bis zur Berstscheibe
eine Linge von L =4.096m und einen Durchmesser von D =0.0732m. Zum Zeitpunkt
T=0.0s wird die Berstscheibe zerstort und es setzt von dem nun der freien Atmosphére
ausgesetzten Rohrende her die schlagartige Verdampfung (Flashing) ein, da das Wasser
nunmehr beziiglich der Sittigungstemperatur stark tiberhitzt ist. Dieser Prozess breitet sich
frontartig in dem Rohr aus, bis das Rohr vollstindig mit Wasserdampf gefiillt ist. Zum
Vergleich stehen aus den Experimenten (Edwards, et al., 1970) und (Takata, et al., 2003)
Druck-, Dampfgehalt und Temperaturmessungen an verschiedenen axialen Messorten entlang
des Rohres zur Verfiigung. Hier wurde zum Vergleich exemplarisch die Messposition bei
x=1.469m vom linken Rohrende herangezogen.

Mit ANSYS CFX 11.0 stehen nunmehr neben den in den CFD-Simulationen aus (Frank,
2006) verwendeten Zustandsgleichungen eines Redlich-Kwong-Gases (RGP-Tabelle fiir
Driicke zwischen 1-30 MPa und Temperaturen von 450-900 K) fiir den Wasserdampf auch
die Wasser-Wasserdampf-Zustandsgleichugnen nach IAPWS-IF97-Standard (siehe Abschnitt
2.1.3) zur Verfiigung. Die erneute Untersuchung des Edwards-Tests diente vor allem der
Validierung der Implementierung dieser Wasser-Wasserdampf-Zustandsgleichungen nach
IAPWS im Vergleich mit den experimentellen Daten und den fritheren Berechnungen.

3.3.1.1 Stromungsgebiet, Gittergenerierung, CFD-Setup und Randbe-
dingungen der CFD-Simulation

Die CFD-Simulation des Edwards-Test wurde auf zwei quasi-eindimensionalen Gitternetzen
aus 1000 bzw. 4000 Hexaeder-Gitterelementen ausgefiihrt. Das unter Druck stehende
Rohrsegment wurde mit 99.9% Wasser und 0.01% Wasserdampf bei Sittigungsbedingungen
initialisiert. Beide Phasen befinden sich zum Zeitpunkt T=0.0s in Ruhe. Es wird
angenommen, dass beide Phasen eine monodisperse Zweiphasenstromung mit einem
charakteristischen Blasendurchmesser von 1mm bilden. Die Initialisierung mit einem sehr
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geringen Dampfvolumenanteil dient im Wesentlichen dazu, von Beginn der Simulation an ein
kompressibles Zweiphasengemisch vorliegen zu haben. Das 2m Rohrsegment rechts von der
Berstscheibe wurde mit gesittigtem Wasserdampf unter Bedingungen der freien Atmosphére
initialisiert.

Die ausgefiihrte Berechnung mit ANSYS CFX erfolgte fiir die Dampfphase in jedem Fall
voll kompressibel. Unter Verwendung einer Redlich-Kwong-Gleichung (RGP-Tabelle fiir
Driicke zwischen 1-30 MPa und Temperaturen von 450-900 K) als Zustandsgleichung fiir
den Wasserdampf wird lediglich die gasférmige Phase als kompressibles Fluid modelliert,
wihrend die fliissige Wasserphase als inkompressibles Fluid mit konstanten
Stoffeigenschaften angenommen wurde. Die Kompressibilitdit von Wasser kann dabei unter
den Bedingungen des Edwards-Tests durchaus als vernachldssigbar gering angenommen
werden. Die Sattigungstemperatur wurde iiber eine Antoine-Gleichung in Form einer CCL-
Expression in der CFD-Simulation spezifiziert (Frank, 2006).

Mit der Verfiigbarkeit von Wasser-Wasserdampf-Zustandsgleichungen nach IAPWS-1F97 ist
das CFD-Setup fiir den Edwards-Test deutlich vereinfacht. Sowohl fiir den Wasserdampf als
auch fiir die Wasserphase stehen bei Verwendung von IAPWS als Stoffdaten die Druck- und
Temperatur-abhidngigen Stoffdaten direkt zur Verfiigung, wobei beide Phasen als
kompressible Fluide behandelt werden. Uber eine sogenannte Homogeneous Binary Mixture
stehen dartiber hinaus auch direkt die Daten fiir Mehrphasengemisch-abhéngige Stoffdaten
wie z.B. Sittigungstemperatur und Oberflichenspannung aus den IAPWS-Daten zur
Verfiigung, so dass die Spezifikation iiber eine Antoine-Gleichung entfallen kann. So kann
innerhalb eines CFD-Setups fiir ANSYS CFX nunmehr sehr einfach iiber den CCL-
Ausdruck:

TSat=Water | Water Steam.Saturation Temperature

auf die Sattigungstemperatur aus den IAPWS-Zustandsgréflen zugegriffen werden, wobei der
hier gezeigte CCL-Ausdruck die vergebenen Namen beider beteiligten Fluide enthélt, der
User-spezifisch variieren kann. Fiir die CFD-Simulationen unter Verwendung von IAPWS-
Stoffdaten wurde eine IAPWS-Tabelle im Druckbereich von 0.1-8.0 MPa, im
Temperaturbereich von 373-600 K und mit 250 Zustandsgrossen (Punkten) in der RGP-
Tabelle erzeugt und verwendet. Fiir die Modellierung des Wérme- und Stoffiibergangs
zwischen beiden Phasen kam in allen Simulationen eine Ranz-Marschall-Korrelation zur
Anwendung. Die CFD-Simulationen wurden zunichst mit ANSYS CFX in der Version 11.0
ausgeflihrt und zu einem spiteren Zeitpunkt des Forschungsvorhabens mit der Version 12.1
zum Zwecke der Validierung und nochmaligen Uberpriifung noch einmal wiederholt.

Die CFD-Berechnungen fiir den Edwards-Test mit ANSYS CFX zeigen auch unter
Verwendung von TAPWS-IF97-Stoffdaten fiir Wasser und Wasserdampf eine sehr gute
Ubereinstimmung fiir den zeitlichen Druck-, Temperatur- und Dampfgehaltsverlauf an einer
in der Literatur definierten Messstelle (x=1.469m), fiir die experimentelle Werte aus
(Edwards, et al., 1970)vorlagen. Zum weiteren Vergleich wurden auch Resultate von
RELAP-5 und einem japanischen CFD-Code (SERAPHIM) herangezogen(Takata, et al.,
2003). Auf Grund des sehr schnell ablaufenden transienten physikalischen Prozesses war in
der Simulation mit ANSYS CFX ein Integrationszeitschritt von 10°s notwendig, der durch
den Einsatz adaptiver Zeitschrittverfahren jedoch noch vergréfert werden kann.
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Abb. 9: Berechneter Druckverlauf fur die ersten 50ms des Edwards-Tests.

7.0 §
I —e— Experiment
6.0 —+—Experiment(Takata)
RELAP5,Mod 2

E =l —+—RELAP5, Mod 3
E. 4.0 =—SERAPHIM (Takata, 3d/1d)
bk == CFX-5.7.1 (Redlich-Kwong)
; 3.0 s CF X-11.0 (IAPWS-1F97)
o —CFX-12.1 (IAPWS-IF97)
o —

2.0

1.0

0.0 T T T T T
0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600

Time [ms]

Abb. 10: Berechneter Druckverlauf fiir die gesamte 600ms wéhrende Transiente des
Edwards-Tests bis hin zur fast vollstindigen Verdampfung der Wasserphase.
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Abb. 11: Berechneter Verlauf der Dampfgehaltsentwicklung fiir die gesamte 600ms
wihrende Transiente des Edwards-Tests an der Messstelle bei x=1.469m.

3.3.1.2 CFD-Simulationsergebnisse und Vergleich mit dem Experiment

Abb. 9, Abb. 10 und Abb. 11 zeigen die berechneten Druck- und Dampfgehaltverldufe iiber
der Zeit an der angegebenen Messstelle im Vergleich zu den experimentellen Daten, im
Vergleich zu den mittels Verwendung von Redlich-Kwong-Gleichung in ANSYS CFX 5.7.1
erzielten Ergebnissen sowie im Vergleich zu den Berechnungsergebnissen mit den Codes
RELAP-5 und SERAPHIM. Die Ubereinstimmung ist generell als sehr gut zu bewerten. Der
Druckabfall nach Zerstérung der Berstscheibe wird unter Verwendung von Redlich-Kwong-
Zustandsgleichungen in ANSYS CFX 5.7.1 dhnlich wie mit RELAP-5 Mod3 berechnet,
wiéhrend die Berechnung unter Beriicksichtigung der Kompressibilitit beider Phasen mit
1APWS-IF97-Stoffdaten eher dem Experiment von Takata und den Ergebnissen des
SERAPHIM-Codes entspricht. Dies betrifft insbesondere die kleine zeitliche Verzégerung
von wenigen Millisekunden, bis der Druckabfall am Messort einsetzt. Im weiteren Verlauf
kommt es in den Rechnungen mit IAPWS zu einem etwas zu starken lokalen Druckabfall bis
auf ca. 1.5MPa am Messort und dieser niedrigere Druck hélt auch etwas ldnger an, bis sich
nach ca. 50ms wieder ein Druckniveau von ~2.4 MPa am Messort einstellt. Der weitere
zeitliche Druckverlauf entspricht in Folge wieder in sehr guter Ubereinstimmung den
Experimenten. Dieses Verhalten am Messort ist eventl. durch den angenommenen konstanten
Dampfblasendurchmesser beeinflusst. Die Abhédngigkeit der CFD-Ergebnisse von diesem
Modellparameter wurde jedoch nicht untersucht. Der zeitliche Anstieg des Ortlichen
Dampfgehaltes auf Grund der Verdampfungsprozesse (Abb. 11) wird in sehr guter
Ubereinstimmung mit den Experimenten von Takata et al. und den Resultaten des
japanischen Codes SERAPHIM (Takata, et al., 2003) berechnet, wobei auf Grund der
Schwankungen und des offensichtlichen Messfehlers in den Experimenten nicht entschieden
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werden kann, ob die Ergebnisse mit Redlich-Kwong- oder TAPWS-ZustandsgréBen von
hoherer Genauigkeit sind. Im Ergebnis dieser Untersuchungen kann jedoch festgestellt
werden, dass mit der Implementierung von Wasser-Wasserdampf-Zustandsgroen nach
IAPWS-IF97-Industriestandard eine hohe Genauigkeit der CFD-Simulation gewahrleistet ist.
Dariiber hinaus ermoglicht die Verwendung von IAPWS-Stoffdaten eine weitgehende
Unabhéngigkeit der Ergebnisse von Benutzerfehlern und einen deutlich héheren Komfort in
der Erstellung des CFD-Setups in ANSYS CFX fiir Strémungen mit starken Anderungen der
ZustandsgroBen Druck und Temperatur fiir die Fluide Wasser und Wasserdampf
einschlieBlich von Phaseniibergangsprozessen.

3.3.2 Massenbasierte Diskretisierung des MUSIG-Modells und Anderungen im
Systemdruck

Die Diskretisierung des Blasengrofenspektrums mittels des MUSIG Modelles ist auf den
Massen der Blasen basiert. Das bedeutet, dass jede Blasenklasse durch eine bestimmte und
feste Blasenmasse charakterisiert ist. Der Wert dieser Massen wird am Anfang jeder
Simulation durch die Referenzdichte und die gegebenen Durchmesser berechnet. Die
Reihenfolge der ausgefiihrten Schritte ist folgende:

e sowohl minimale und maximale Durchmesser (dpin, dmax) als auch die
Diskretisierungsregel (Equal Mass, Equal Diameter, Geometric Mass, usw.) eingeben

- Anfangsdurchmesserverteilung (dit %)

e Massendiskretisierung berechnen nach Gl. (2.39)
T 3
m; = 6 pref(dfo)

o Ausfiihren der Simulation. Fiir jeden Zeitschritt werden die Durchmesser aktualisiert

t: 3|6 1 3P
di’:\/g miﬁszrfjf d'o (3.1)

Auf diese Weise kann das MUSIG-Modell auf z.B. Druckinderungen im System richtig
reagieren. D.h. wenn es einen Druckverlust gébe, wiirde man eine Expansion des Gases
erwarten und folglich groBere Blasen sehen. Umgekehrt wiirde man kleinere Blasen
beobachten, wenn der Druck sich erhohen wiirde. Die beschriebene auf den Massen
basierende Durchmesserdiskretisierung (Gl. (3.1) ) verhélt sich gleichermaBBen. Wenn der
Druck z.B. abnehmen wiirde, wiirde die Gasdichte ebeb nfalls abnehmen und deswegen wére

das Verhiltnis pr—tef > 1, und deshalb di’ > dito. Wie erwartet wiirden die Blasen expandieren.
p

3.3.3 Verifikation des MUSIG-Modells fiir starke Systemdruckdanderungen

Um das im vorherigen Abschnitt beschriebene Verhalten zu iiberpriifen, wurde ein Testfall
definiert, wo eine starke Systemdruckdnderung stattfindet. In dem Testfall wird ein
Druckanstieg um 10atm spezifiziert und in Folge wird eine Entwicklung der
Blasendurchmesserverteilung wie die in Abb. 12 erwartet.
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AN(d;) {N(dg)
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Anstieg
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dp dp

Abb. 12: Blasendurchmesserverteilung. Links: Vor dem Systemdruckanstieg. Rechts:
Danach.

3.3.3.1 Beschreibung des Verifikationstest und CFD-Setup

Der ausgewéhlte Verifikationstestfall besteht aus einer zweidimensionalen viereckigen
Kavitit (Abb. 13), die zu 90 % des Geometrievolumens mit einer Luft/Wasser Mischung (0.3
Luft, 0.7 Wasser) gefiillt ist. Uber dem Luft-Wasser-Gemisch befindet sich reine Luft (10%
des Geometrievolumens). Am Anfang sind die Fluide in Ruhe. Das Wasser wurde
inkompressibel gerechnet. Um den Fall zu vereinfachen und um eine durch Auftrieb
verursachte Entmischung der beiden Phasen zu vermeiden, wurde der Testfall ohne
Schwerkraft berechnet.

4
A
4
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0 0.100 (m) l: N
[ —

0.080

Abb. 13: 2D Kavitit mit Luft und Wasser.

Die Randbedingungen wurden festen Winde fiir alle Seiten der Kavitit auller filir die
Vorderseite und Riickseite spezifiziert. An Vorder- und Riickseite wurden Symmetrie-
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Randbedingungen verwendet. Die Oberseite der Kavitdt wurde als Opening-Randbedingung
spezifiziert um einen Volumenausgleich durch einstromende Luft zu gestatten.

Eine inhomogene MUSIG-Rechnung mit drei Geschwindigkeitsgruppen, jede mit flinf
Blasenklassen (insgesamt 15), wurde durchgefiihrt. Der Systemdruck wurde am Anfang der
Simulation auf P,,=1 atm festgelegt, und durch eine Rampenfunktion bis auf /7 atm
ansteigen lassen. Auf diese Weise sollte der Einfluss einer Systemdruckénderung auf die
Blasengroflenverteilung deutlich erkennbar werden.

3.3.3.2 Vergleich mit analytischer Losung

Auf der linken Seite der Abb. 14 kann man die Entwicklung des Druckes sehen. Simultan ist
auf der rechten Seite die Entwicklung der mittleren Sauter-Durchmesser fiir jede
Geschwindigkeitsgruppe tiiber der Zeit aufgetragen. Wie erwartet, verkleinern sich die
mittleren Blasendurchmesser solange der Druck ansteigt und bleiben anschlieSend konstant.
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Abb. 14: Links: Systemdruck; Rechts: Mittlerer Sauter-Durchmesser Blasenklassen aller drei
Geschwindigkeitsgruppen tiber der Zeit.
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Abb. 15: Links: Wasservolumenanteil am Anfang der Simulation; Rechts:
Wasservolumenanteil nach 5 Sekunden auf Grund der Kompression der Gasphase.

Dieser Effekt kann auch quantitativ analysiert werden. In der Tabelle 1 sind die mittleren
Sauter-Blasendurchmesser jeder Geschwindigkeitsgruppe dargestellt. Die erste Spalte
beinhaltet die Anfangsbedingungen. Die Zweite entspricht der numerischen Losung nach 5
Sekunden Realzeit aus der Simulation. Die dritte Spalte ist eine analytische Berechnung der
Blasendurchmesser unter der Annahme, dass sich die Zustandsdnderung der Gasphase wie
bei einem idealen Gas bei konstanter Temperatur vollzieht (isotherme Zustandsidnderung).
Die Ubereinstimmung der Werte in den letzten zwei Spalten ist als sehr gut zu bewerten.

CFD Simulation Ideales Gas
t=0.0s t=5.0s t=5.0s

Air 1 | 1.436mm 0.433mm | 0.646mm
Air2 | 7.415mm 3.339mm | 3.334mm
Air3 | 14.879mm | 6.699mm | 6.690mm

Tabelle 1: Mittlerer Sauter-Blasendurchmesser.

Der Einfluss des Druckes ist auch in der Abb. 15 zu erkennen. Hier ist der
Wasservolumenanteil dargestellt. Auf der linken Seite sieht man, dass dieser am Anfang 0.7
betrigt, wihrend er am Ende der Simulation wegen der Systemdruckdnderung und der damit
einher gehenden Kompression der Gasphase bis 0.972 erhoht und das Volumen des
Mehrphasengemisches nun einen deutlich kleineren Bereich der Kavitét einnimmt.

3.3.4 Das Wandsiede-Experiment nach Bartolomej et al.

Der Bartolomej Testfall ist ein sehr bekannter Wandsiede-Testfall in der Literatur. Dieser
wurde von Bartolomej et al (Bartolomej, et al., 1967) erst in 1967 in Detail experimentell
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untersucht, und 1982 erweitert (Bartolomej, 1982). Die Verdffentlichungen von Bartolomej
beinhalten verschiedene Untersuchungskonfigurationen und dienen als Referenz fiir die
Validierung neuer Wandsiede-Modelle.

3.3.4.1 Beschreibung der Versuchseinrichtung

Bartolomej untersuchte unterkiihltes Wandsieden in einem kreisformigen Rohr, dessen
Winde iiberhitzt waren. Eine darstellung der Versuchseinrichtung ist in Abb. 16 zu sehen.
Fiir das beheizte Rohr wurden zwei Edelstahlrohre mit Durchmesser 15.4 mm bzw. 24 mm
benutzt. In Rot sieht man die Testsektion, wo die Experimente ausgefiihrt wurden.

Supply itne from MEI
b, and p, atetion

Fatar and condensats retum
- i

H

BORA
L]

B A —— ——1 —

Abb. 16: Schematische Darstellung der experimentellen Anlage.

In den Verdffentlichungen finden sich sowohl gemessene Temperaturen als auch
Gasgehaltwerte. Diese sind von der Wandwirmestromdichte, Druck, Unterkiihlung des
Fluides, und Massenstromdichte abhidngig. Deswegen wurde dieser Satz von Parametern
analysiert und variiert. Die in den Validierungsuntersuchungen beriicksichtigten
Parameterkombinationen sind in der Tabelle 2 aufgefiihrt.

Parameter | Untersuchtes Gebiet

P 15,30, 45 bar

q 0.4,0.6,0.8 X 10°W /m?
ATg,p 20 - 160 K

m 900 kg/m?s

Tabelle 2: Untersuchte Stromungsparameter in
(Bartolomej, et al., 1967) .

52



3.3.4.2 Stromungsgebiet, Gittergenerierung und Randbedingungen der CFD-
Simulation

Um die in ANSYS CFX 12.0 implementierte Wandsiedemodellierung validieren zu konnen,
wurden verschiedene Parameterkonfigurationen, die in der Arbeit von Bartolome;j
(Bartolomej, et al., 1967), (Bartolomej, 1982) beschrieben werden, betrachtet. Ein Grundfall
wurde ausgewidhlt und Modifikationen von ihm wurden durchgefiihrt um den Einfluss von
einigen Parametern zu untersuchen.

Lage Randbedingungen

Einlass h =900kg / m’s; AT, , = 58.2K

Wand q=0.57x10°W /m’

Axis Axialsymmetrie

Auslass Average Static Pressure=

Tabelle 3: Randbedingungen des Grundfalles.

R=7.7mm

Z=2m
=0.57MW/m?2

!

P

G;,=900 kg/(s m?)

Abb. 17: Schematische Darstellung des Bartolomej-Testfalls.

Die Geometrie des Grundfalles ist ein 2 m hohes vertikales Rohr, dessen Durchmesser 15.4
mm breit ist. In diesem Fall tritt in das Rohr 58.2K unterkiihltes Wasser ein. Die
Massenstromdichte ist 900 kg/m2s ,, und die Wirmestromdichte an der erhitzten Wand
ist0.57 x 10° W/m’. Das Druckniveau fiir diese Untersuchung ist auf 45 bar gesetzt. Diese
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Werte charakterisieren die Randbedingungen des Falles (Tabelle 3). Um Rechenzeit zu
sparen, wurde Axialsymmetrie vorausgesetzt und nur ein Sektor des Rohres von einem Grad
Offnung berechnet (quasi-zweidimensional).

Eine Gitternetzhierarchie wurde erstellt, um den CFD Best Practice Guidelines zu folgen und
die erzielten Losungen auf Gitterkonvergenz zu untersuchen. In allen Féllen wurden
gleichformige Gitternetze verwendet, die systematisch verfeinert wurden. Das grobste
Gitternetz beinhaltet 20x150 Knoten (Grid 1), und das Feinste 80x600 Knoten (Grid 3). Die
entsprechenden y* Werte sind in der Tabelle 4 zusammengefasst.

Gitternetz Knoten y
Grid 1 20x150 264
Grid 2 40x300 133
Grid 3 80x600 69

Tabelle 4: Gitternetzhierarchie (Anzahl der Knoten und y").

3.3.4.3 Das Modell-Setup der CFD-Simulation
Die in dem Setup eingestellten wichtigsten numerischen Parameter sind die folgenden:

Advektionsschema: High resolution

Grace Modell fiir die Widerstandskraft

Tomiyama Modell fiir die Auftriebskraft

Favre Averaged Drag Modell fiir die turbulente Dispersionskraft
Antal Modell fiir die Wandkraft

Sato Modell fiir die Modellierung der blaseninduzierte Turbulenz
RPI Modell fiir die Wandsiedemodellierung

e Stationdre Simulation

Wie im vorherigen Kapitel beschrieben, spielen die Zwischenphasenkrifte eine wichtige
Rolle in einer Mehrphasenstromung. Aus diesem Grund werden die Widerstandkraft ﬁfﬁ, die

-

Auftriebskraft F(ﬁﬁ, die Wandkraft ﬁo%L und die turbulente Dispersionskraft ﬁg};

beriicksichtigt, und nur die Kraft der virtuellen Masse I:")(L/ [’;” wird vernachlissigt.

3.3.4.4 CFD-Simulationsergebnisse und Vergleich mit dem Experiment

Die wesentlichsten fiir diese Fille zu analysierenden physikalischen Groflen sind die
Temperatur und der Dampfgehalt im Stromungsgebiet. In der Abb. 18 sind die Grundfall-
Ergebnisse dargestellt. In der ersten Reihe sieht man die Temperaturverteilungen, die auf den
drei verfeinerten Gitternetzen berechnet wurden. In allen Fillen gibt es einen erhitzten
Bereich in der Ndhe der Wand und eine fortschreitende Autheizung des Wassers in axialer
Richtung. Qualitativ gesehen sind die Ergebnisse sehr &hnlich, und nur eine kleine
Verzogerung in der Autheizung ist auf dem feinsten Gitternetz festzustellen.

In der zweiten Bilderfolge sind die korrespondierenden Ergebnisse fiir den Dampfgehalt
dargestellt. Je feiner das Gitternetz, desto grofer ist der Dampfgehalt in unmittlebarer
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Wandnéhe. Trotzdem ist eine deutliche monotone Konvergenz von Gitternetz 1 zu Gitternetz
3 zu erkennen.

Abb. 18: Links: Grid 1; Mitte: Grid 2; Rechts: Grid 3. Oben: Wassertemperatur; Unten:
Dampfgehalt.

Dieses Verhalten kann auch quantitativ analysiert werden. Der gesamte Dampfgehalt im
Stromungsgebiet ist in Tabelle 5 gezeigt, wo eine Tendenz zu 0.082 Dampfvolumenanteil
festzustellen ist.

Gitternetz Dampfgehalt
Grid 1 0.078
Grid 2 0.078
Grid 3 0.082

Tabelle 5: Dampfgehalt fiir die drei verfeinerten Gitternetze.
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Abb. 19: Links: Durchschnittliche Temperatur auf verschiedenen Hohen mit verschiedener
Wandkraftmodellierung. Links: Antal Modell. Rechts: Ohne Wandkraft.
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Ot i 0 e
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Abb. 20: Durchschnittlicher Dampfgehalt auf verschiedenen Hohen mit verschiedener
Wandkraftmodellierung. Links: Antal Modell. Rechts: Ohne Wandkraft.
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Die Gitternetzunabhangigkeit wurde mittels Temperaturprofilen und Dampfgehaltsprofilen
untersucht. In Abb. 19 beinhaltet die Graphik auf der linken Seite die durchschnittlichen
Temperaturen des Wassers auf verschiedenen Rohrhdhen. Die drei Profile liegen fast
iibereinander, und die Ubereinstimmung mit den experimentellen Werten ist sehr gut. Auf der
linken Seite der Abb. 20 sieht man den durchschnittlichen Dampfgehalt auf verschiedenen
Hohen. Wieder sind die drei aus den Simulationsergebnissen auf 3 Gitternetzen
resultierenden Kurven sehr #hnlich. Obwohl die Ubereinstimmung mit den Experimenten
hier nicht so gut wie bei den Temperaturen ist, ist diese immer noch sehr zufriedenstellend.

Diese Ergebnisse stammen aus einer ersten Reihe von durchgefiihrten Simulationen. In Folge
wurden einge Parameter aus dem Grundfall verdndert, damit ihr Einfluss untersucht werden
konnte. Diese Parameter waren die Wandkraftmodellierung, die Warmestromdichte und der
Durchmesser der Geometrie entsprechend den Experimenten von Bartolome;.

Beziiglich der Wandkraftmodellierung wurden drei verschiedene Einstellungen angewendet:
das Antal Modell (Grundfall), das Tomiyama Modell und der Verzicht auf die Wandkraft.
Wieder wurden die Best Practice Guidelines in allen Fillen beachtet, und die drei
verfeinerten Gitternetze zur Untersuchung verwendet (Abb. 19, rechts). In der Abb. 21 sind
die Ergebnisse fiir den Grundfall (Antal Modell), fiir den Fall ohne Wandkraft und den Fall
mit dem Tomiyama Modell dargestellt. Die Ergebnisse entsprechen den Simulationen auf

dem dritten Gitternetzt und es ist der spezifische Dampfgehalt dargestellt. Der wurde wie
folgt berechnet:

_ Tghg + rlhl
r e —— (3.2)
g,sat l
0.5+
0.4+
= 0.3
2 {
g1
£
L 1
©
‘g 0.2
0.1+
0- e i
-0.2 -0.15 -0.1 -0.05 0 0.05
Thermodynamic Quality [-]
None Antal ------ Tomiyama = Experimental Data

Abb. 21: Spezifischer Dampfgehalt fiir verschiedene Wandkraftmodellierung.
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Die Abweichung von den experimentellen Werten ist bei den mit dem Tomiyama Modell
berechneten Simulationen am gréf3ten. Am besten stimmen die Ergebnisse mit dem Modell
von Antal mit den experimentellen Werten iiberein, obwohl im Vergleich zu der Simulation
ohne Berticksichtigung der Wandkraftmodellierung keine grof3e Verdnderung zu sehen ist.

Der zweite modifizierte Parameter ist die Warmestromdichte. Der Grundfall wurde mit einem
Wert von ¢ = 0.57 MW /m? berechnet (rote Kurve in Abb. 22). Eine niedrigere
Wirmestromdichte wurde auch untersucht und mit den entsprechenden Experimenten
verglichen. Der spezifische Dampfgehalt stimmt sehr gut auch fiir die verdnderte
Wirmestromdichte mit den Werten von Bartolomej iiberein. Im Vergleich sagt die
numerische Losung fiir die niedrigere Warmestromdichte auch einen niedrigeren spezifischen
Dampfgehalt voraus (griine Kurve in Abb. 22), was im Vergleich mit dem Grundfall auch zu
erwarten ist.
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——0.57 + Exp Data 0.57 0.38 Exp Data 0.38

Abb. 22: Spezifischer Dampfgehalt fiir verschiedene Warmestromdichten an der Wand.

Die dritte untersuchte Konfiguration nimmt Bezug auf den Einfluss des Rohrdurchmessers.
In diesem Fall wird ein neuer deutlich groerer Rohrdurchmesser angenommen: D= 24 mm.

Die neuen Randbedingungen, die fiir diesen Fall angewendet wurden, sind in der Tabelle 6
zusammengefasst.

Lage Randbedingungen

Einlass | i = 900 kg/m2s AT, = 24.87 K
Wand g = 0.38 X 10°W /m?

AXis Axialsymmetrie

Auslass Average Static Pressure= 45 bar

Tabelle 6: Randbedingungen des modifizierten
Testfalles.
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Fiir diese Analyse wurde sogar ein viertes Gitternetz verwendet. Eine analoge Prozedur
wurde nach den CFD Best Practice Guidelines wund fiir verschiedene
Wandkraftmodellierungen durchgefiihrt.

Die Abb. 23 zeigt das Temperaturfeld und den Dampfgehalt fiir die neue Geometrie, wobei
wiederum die Ergebnisse von drei Gitternetzen dargestellt sind. Die gezeigten
Simulationsergebnisse wurden mit dem Antal Wandkraftmodell berechnet.

Die Ergebnisse sind dhnlich, wie schon bei dem kleineren Rohr beobachtet, und mit dem
Gitternetz 3 steht man unmittelbar vor der gitternetzunabhingigen Losung. Dieses Mal ist
auch die Autheizung des Wassers bei dem feinsten Gitternetz etwas verzogert.

Liquid Temperature
Plans 1
£.300s-+02
5.150e+02

Abb. 23: Links: Grid 1; Mitte: Grid 2; Rechts: Grid 3. Oben: Wassertemperatur-Verteilung;
Unten: Dampfgehalt.

In Abb. 24 ist der spezifische Dampfgehalt fiir alle Gitternetze mit den zwei untersuchten
Wandkraftmodellierungen gezeigt. Die durchgezogenen Kurven entsprechen den Ergebnissen
ohne Wandkraft, und die gestrichelten Kurven den mit dem Antal Modell berechneten
Ergebnissen. Fiir diese neue Geometrie ist die Nutzung des Antal Modelles deutlich
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vorteilhafter. Die Ubereinstimmung der numerischen Ergebnisse mit den Experimenten ist
dabei am hochsten und die Gitternetzunabhéngigkeit ist offensichtlich am grofBten.

Void Fraction

Void Fraction [-]

0.04 002
Thermodynamic Quality [-]

Grid2 Srid3 Gricda

12_Artal mmemama= Srid3_Antal x Experimertal Data

Abb. 24: Dampfgehalt fiir verschiedene Gitternetze und Wandkraftmodellierungen.

3.3.4.5 Schlussfolgerungen aus den Testfalluntersuchungen

Durch verschiedenartige Konfigurationen eines kreisformigen Rohres mit iiberhitzen Wanden
wurde die Anwendbarkeit und Genauigkeit des implementierten RPI-Wandsiede-Modelles
fiir Wandsiedeanwendungen bei hoheren Driicken bewiesen. Der Vergleich der numerischen
Ergebnisse mit den von Bartolomej veroffentlichten Werten ist in allen Féllen gut, und man
konnte sowohl die Temperatur der Fluide als auch den Dampfgehalt mit hoher Genauigkeit
berechnen. Variationen der Wiarmestromdichte oder Rohrgeometrie fiithrten in den CFD-
Simulationen zu den gleichen trendhaften Verdnderungen wie in den Experimenten, wobei
auch die quantitative Ubereinstimmung in den beobachtbaren Verinderungen der
Messgrossen als gut zu bewerten ist.

3.4 Polydisperse Mehrphasenstromungen mit Volumenkonden-
sation

Die Erweiterung des MUSIG-Modelles (wie in Sektion 2.1.4.2 beschrieben) wurde besonders
fiir die Losung der Anwendungen mit Kondensation oder Verdampfung in polydispersen
Mehrphasenstromungen entworfen. Die Implementierung wurde zunéchst an sehr einfachen
Stromungskonfigurationen verifiziert, um mogliche Implementierungsfehler zu identifizieren.
Hierzu wurde ein kurzes viereckiges Rohr mit nur zwei Blasenklassen untersucht. Der Vorteil
dieses einfachen Falles war, dass in diesem Fall eine analytische Losung zum Vergleich zur
Verfligung stand. Verschiedene Einstellungen wurden verwendet (Lifante, et al., 2009): feste
Stoffiibertragungsrate  (Kondensation wund Verdampfung), Phase Change Model,
homogene/inhomogene MUSIG-Modell-Simulationen usw. In allen Fillen stimmte die
numerische Losung mit der analytischen Losung bis auf sehr kleine numerische Fehler
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iiberein. Um diese Arbeit ndher zu dokumentieren, sind die Ergebnisse von einem dieser
Tests dargestellt (Lifante, et al., 2009). Die Size Fraction fiir eine Blasenklasse und fiir den
gesamten Dampfgehalt im Stromungsgebiet sind in den Diagrammen {iber der Zeit
dargestellt. Die schwarzen Symbole entsprechen der analytischen Losung von diesem
Kondensationsfall. Die numerischen Ergebnisse stimmen perfekt fiir beide Variablen mit
thnen iiberein.
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Abb. 25: Verifikationsfall. Links: Transiente Entwicklung der Size Fraction iiber der Zeit;
Rechts: Transienter Dampfvolumanteil.

Nach diesen ersten Untersuchungen mit einer kleinen Geometrie und vereinfachen
Einstellungen/Randbedingungen sollte in Folge ein geeigneter Testfall gewdhlt werden, um
die neue Implementierung  gegeniiber  experimentellen Daten und  unter
anwendungsrelevanten Bedingungen validieren zu kénnen. Dies ist z.B. der Fall, wenn man
Rohrleitungen grosseren Durchmessers untersucht, durch welche unterkiihltes Wasser flief3t
und gleichzeitig Dampf eingespeist wird. Detaillierte experimentelle Untersuchungen sind
erforderlich, um die Daten mit den numerischen Ergebnissen vergleichen zu kdnnen und eine
kompetente  Validierung  durchzufithren. Solche Experimente wurden in der
Versuchseinrichtung des Projektpartners FZ Dresden-Rossendorf realisiert und ANSYS
Germany fiir die Validierungsuntersuchungen zur Verfiigung gestellt. Die TOPFLOW
Einrichtung war fiir dieses Ziel gut geeignet. An dieser Anlage wurden in der Vergangenheit
schon viele Experimente durchgefiihrt, die fiir die Validierung anderer Module von ANSY'S
CFX verwendet wurden (Frank, 2006) (Frank, et al., September 2006) . Trotzdem ist diese
Anwendung sehr kompliziert, und um Erfahrung mit dieser Anwendung sammeln zu koénnen,
wurden im Vorfeld der eigentlichen TOPFLOW-Versuche zundchst Vorausrechnungen an
einer vereinfachten Geometrie durchgefiihrt. Hierfiir wurde die Geometrie der frither am
FYD betriebenen Versuchsanlage MT-Loop verwendet. Thre Abmessungen sind deutlich
kleiner, was die Simulationszeiten in der Testphase verkiirzt, und auch die Menge des
eingespeisten Dampfes wurde in diesen ersten Testsimulationen deutlich verringert.
Trotzdem ist die Anwendung in Bezug auf die relevanten physikalischen Phdnomene noch
vergleichbar und die dabei gesammelten Erfahrungen in der CFD-Simulation konnten spéter
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fiir die Validierungsuntersuchung am eigentlichen TOPFLOW-Versuch gewinnbringend
eingesetzt werden.

3.4.1 Erste CFD-Setup-Untersuchungen an der MT-Loop-Geometrie

Die MT-Loop Geometrie besteht auch aus einem vertikalen Rohr. Allerdings sind sein
Durchmesser und die Hohe deutlich kleiner als in dem TOPFLOW-Fall. Das erméglicht uns,
ein geeignetes Setup fiir eine Volumenkondensations-Anwendung schneller zu erstellen und
mit geringerem numerischen Aufwand zu berechnen. Dies erlaubt es, mit den numerischen
und physikalischen Parametereinstellungen an einem Fall zu experimentieren, dessen Physik
sehr dhnlich ist, dessen Rechenzeiten aber deutlich geringer ausfallen.

Der Durchmesser der MT-Loop Versuchseinrichtung ist 25mm grof3, und seine Hohe betragt
3m. Das benutzte Gitternetz beinhaltete zunidchst 32000 Gitterelemente, wobei die
Gitternetzauflosung aus vorangegangenen und an den CFD Best Practice Guidelines
orientierten Untersuchungen an adiabaten Luft-Wasser-Gemischen in MT-Loop resultierte.
Der Dampf wurde durch den ganzen Einlassquerschnitt des Rohres homogen verteilt
eingespeist, was die Simulationsaufgabe zunéchst gegeniiber dem spéter zu untersuchenden
TOPFLOW-Experiment deutlich vereinfacht. Auch die Lehrrohrgeschwindigkeit des
Dampfes wurde zundchst deutlich niedriger als in dem TOPFLOW-Test angenommen: die
Dampflehrrohrgeschwindigkeit betrug 0.1 m/s, und die Wasserlehrrohrgeschwindigkeit war
zehnmal groBer (10 m/s) als in dem TOPFLOW-Experiment. Alle diese Faktoren fiihren zu
groBeren moglichen Integrationszeitschritten, weniger notwendigen Iterationen in der
numerischen Simulation und damit zu deutlich kiirzeren Rechenzeiten wihrend der Setup-
Entwicklung.

Trotzdem waren die Haupteigenschaften der Anwendung in dem Setup bereits enthalten.
Sowohl die in dem Abschnitt 2.1.3 beschriebenen IAPWS-Stoffdaten als auch das Thermal
Phase Change Model (ANSYS Inc., 2009) wurden verwendet. Die Rolle der verschiedenen
Zwischenphasenkrifte konnte dadurch bereits an diesem Testfall untersucht werden.

Die Simulationen wurden transient ausgefiihrt. Der Durchmesser der Blasen wurde in diesen
Simulation zunichst noch lokal monodispers berechnet, also noch nicht unter Verwendung
des inhomogenen MUSIG-Modells. Je nach lokal vorliegendem Dampfvolumenanteil in einer
Gitterzelle berechnet man einen repriasentativen Blasendurchmesser, der die Blasen in dieser
Zelle charakterisiert. Dabei wurde angenommen, dass die Blasenanzahldichte wéhrend der
ganzen Simulation und i gesamten Stromungsgebiet konstant bleibt. Den Autoren ist bewusst,
dass es sich dabei um eine sehr grobe Naherung handelt, da insbesondere die lateral wirkende
Auftriebskraft zu einer lokalen Entmischung oder Aufkonzentration von Blasen fiihrt. Dieser
Effekt kann jedoch nicht ohne ein mit den Bewegungsgleichungen gekoppeltes
Populationsbilanzmodell erfasst werden. Unter diesen sehr vereinfachenden Annahmen kann
die Blasenanzahldichte auf Grundlage der vorgegebenen Inletparameter und in Folge der
lokale Blasendurchmesser dann wie folgt berechnet werden:

3

6rd|inlet dpl- 6
— let _ T,
Np = o dp = / IN,m (3.3)

Dieses Verfahren wurde anfanglich auch in den TOPFLOW Simulationen verwendet und
spater dann mit den erzielten Ergebnissen unter Verwendung der entwickelten MUSIG-
Modell-Erweiterung verglichen.
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Als Beispiel der erzielten Ergebnisse ist der Dampfvolumenanteil fiir die MT-Loop
Geometrie im stationdren Zustand in Abb. 26 dargestellt. Sein Maximum liegt im Zentrum
des Rohres, und die fortschreitende Dampkondensation entlang des Rohres ist klar zu
erkennen. Diese Arbeiten dienten im Wesentlichen zu numerischen Parameter- und
Konvergenzstudien. Mit dem so entwickelten CFD-Setup und mit den ermittelten optimalen
Solver-Einstellungen wurden die Untersuchungen an dem TOPFLOW-Testfall fortgefiihrt.

Water Steam1_Volume Fraction
Plane 8

1.300e-01

Abb. 26: Berechneter Dampfvolumenanteil aus einer stationdren CFD-Simulation des
konstruierten MT-Loop-Testfalls.

3.4.2 TOPFLOW: Das Kondensationsexperiment nach Lucas & Prasser

Die Validierung des inhomogenen MUSIG-Modells unter Verwendung der Erweiterung fiir
Stromungen mit Wérme- und Stoffiibergang basiert auf den Experimenten von Lucas und
Prasser (Lucas, et al., 2007) an der TOPFLOW-Versuchseinrichtung. Dieser Fall wurde aus
zwei Griinden ausgewdhlt: zum einen wegen der Komplexitit der untersuchten Physik und
der Passfahigkeit des Experiments mit dem angestrebten Modell-Validierungsziel und zum
zweiten wegen der hohen Qualitit der bereitgestellten experimentellen Informationen und
Messdaten.

Die TOPFLOW-Versuchseinrichtung besteht aus einem vertikalen Rohr mit groBem
Durchmesser (DN200). Die Rohrhohe betridgt 9 m und der exakte Innendurchmesser betragt
195mm (Abb. 27, links). Durch 6 Gasverteilungskammern (Abb. 27, rechts unten) wird der
Dampf in die Rohrstromung eingediist. Diese Kammern beinhalten 72 Imm-Durchmesser-
Diisen, oder 32 4mm-Durchmesser-Diisen. Mittels eines Wire-Mesh Sensors (Abb. 27, rechts
oben) (Prasser, et al., 1998), (Prasser, et al., 2005), (Pietruske, et al., 2005) wird auf
verschiedenen Hohen der Versuchseinrichtung sowohl der Dampfvolumenanteil als auch die
Blasengroflenverteilung gemessen. Mit der bestehenden Variabilitit der Veranderung des
Abstandes zwischen dem Sensor und den Kammern (respektive den Dampf-
Eindiisungsstellen) kann man die Entwicklung der Dampfverteilung iiber die gesamte
Rohrhohe beobachten. Die Stromungsstruktur wird von Blasenkoaleszenz, -zerfall und
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Kondensation beeinflusst, die drei beriicksichtigten Hauptkomponenten im homogenen und
inhomogenen MUSIG-Modell inklusive der im Rahmen dieses Projektes vorgenommenen
Modellerweiterung. Die verschiedenen Versuchs-/Messebenen sind zur Identifikation mit
Buchstaben versehen. Die Ebene A weist den geringsten Abstand von Dampfeinspeisung und
Messebene auf, die Ebene R den grofiten Abstand. Die Entfernung zu den Diisen ist
logarithmisch skaliert (Abb. 26, links).

Verschiedene detaillierte experimentelle Untersuchungen wurden an diesem Versuch
durgefiihrt. Zwei Druckniveaus (IMPa und 2MPa) wurden unter &ulleren adiabaten
Randbedingungen betrachtet. Die Unterkiihlung des Wassers wurde in diesen Versuchen
zwischen 0.7K und 6.2K variiert. Die Wasser- und Dampflehrrohrgeschwindigkeit blieben
konstant 1m/s bzw. 0.54m/s in allen untersuchten Testféllen. Das bedeutet, dass bezogen auf
den Rohrquerschnitt der mittlere Dampfgehalt dieser Experimente an der Einspeisungsstelle
bei ca. 30% Dampf liegt, wobei der lokal in der Ndhe der Einspeisungsstelle vorliegende
Dampfgehalt 100% erreicht. Dieser Wert ist sehr hoch und stellt eine Herausforderung fiir
eine CFD-Simulation unter Beriicksichtigung der einsetzenden Dampfkondensation dar. Der
Dampf wurde durch die beschriebenen zwei Arten von Diisen-Ringsystemen eingediist. Je
nach Experiment wurden 1 mm bzw. 4 mm-Durchmesser-Diisen verwendet.

diametral line of 16 TC
2 wire-mesh

Sensors
. Il L |L/D] level
| T2xo1 % 37 |02 @
o TIxp1 - 21111 A
e W md El218 |14 B
Taxol B335 (17| €
i
] Texel 494125 D
—o+—— 3204 551 |28 E
s T2xo1 o 608 (31 F
e _T2xe1 1438|74 | G
oat R2xo4 1495| 7,7 | H
ea | 72x01 m 1552|791
E ‘§ os{ TIxi1 2481 (12,7 J
o 8| e Rxod 253813.0| K
= I ——r T I 2595|133 L
4
D=195mm
~t4—{ Tixoi 4417|226 M
= e
o T2A01 ¥
s
6]
mix. E
38
gz
a
| Taxoi 7688|394 P
> 32xo4 7745|39,7 Q
e | 72xB1 7802|39,9| R
BILL*
- Jeckd water
v

Abb. 27: Links: Schematische Darstellung der TOPFLOW-Versuchseinrichtung. Rechts
oben: Wire-Mesh Sensor (WMS). Rechts unten: Einspeisungskammer.

3.4.2.1 Stromungsgebiet, Gittergenerierung und Randbedingungen der CFD-
Simulation

Aus den verschiedenen Versuchs- und Parametereinstellungen in der Verdffentlichung von
Lucas und Prasser (Lucas, et al., 2007) wurde fiir die Modellvalidierung der sogenannte Test

64



3 ausgewdhlt. Die Haupteigenschaften dieses Testfalls sind in der  Tabelle 7
zusammengefasst.

Druck 2 Mpa
Wasserlehrrohrgeschwindigkeit Jy 1.0 m/s
Dampflehrrohrgeschwidigkeit Jp 0.54 m/s
Wassertemperatur Ty 210.5 K
Dampftemperatur Tp 2144 K
Durchmesser der Dampfdiisen an der 1 mm
Einspeisung Dy,

Tabelle 7: Die wichtigsten physikalischen Eigenschaften des
Validierungstestfalls.

Die experimentellen Messwerte fiir radiale Dampfgehaltsverteilung und die
Blasengrossenverteilungen sind fiir den ausgewahlten Testfall in der Abb. 28 dargestellt. Auf
drg

E.
Dieser Parameter verbindet den Dampfvolumenanteil mit den Blasen einer bestimmten
Klasse. Das Integral von diesen Profilen ergibt den ganzen Dampfgehalt und charakterisiert
den Anteil jeder Blasenklasse am Gesamtdampfgehalt.

Radial Gas Distribution Bubble Size Distribution

der linken Seite sieht man den Dampfvolumenanteil und auf der rechten Seite den Wert

Total Gars Vokame Fraction [%]
[mm]

o LovA o Lo C e LoD LevelF o L0 Livel] o Levell o Level0 = LrenlR

Abb. 28: Experimentelle Messwerte (FZD). Links: Radiale Verteilung des Dampfvolumen-
anteils auf verschiedenen Hohen von TOPFLOW. Rechts: Blasendurchmesserverteilung auf
verschiedenen Hohen
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An den radialen Profilen des Dampfvolumenanteils erkennt man, dass dieser Testfall ein
Kondensationstestfall ist: je weiter die Ebene von der Einspeisung entfernt liegt, desto
niedriger ist der Dampfvolumenanteil. Die hochste Menge von Dampf konzentriert sich ca.
75 mm weit entfernt vom Zentrum des Rohres, und repriasentiert, wie erwartet, ca. 30% des
Volumens. Auch bemerkenswert sind die Profile in der Abb. 28 rechts. Wie erwartet sind die
Werte niedriger fiir die am weitesten von der Dampfeinspeisung entfernten Messebenen. Man
wiirde allerdings denken, dass der Peak der Profile bei immer kleineren Durchmessern liegt.
Das ist trotzdem nicht der Fall. Die Koaleszenz der Blasen verursacht, dass die Blasen sich
trotzt der Kondensation nicht verkleinern.

Das Gitternetz fiir den TOPFLOW-Versuchsstand wurde aus Arbeiten des vorhergehenden
Projekts iibernommen (Frank, 2006). Dieses enthilt iiber 260.000 Elemente, wurde in
Richtung Wand und in Richtung Diisenebene verfeinert und besteht aus einem Sechstel der
Gesamtgeometrie. Aus den Erfahrungen mit polydispersen Luft/Wasser Simulationen fiir
TOPFLOW-Versuche auf diesem Gitternetz ist bekannt, dass dieses Gitternetzt fiir solche
Anwendungen gut geeignet ist und einen guten Kompromiss im Hinblick auf Genauigkeit
und Rechenzeit darstellt. Fiir polydisperse Luft/Wasser-Stromungen konnten mit dieser
Gitternetzauflosung gitternetzunabhingige Losungen erzielt werden. Eine Abbildung mit der
Auflosung des Gitters ist in Abb. 29 zu sehen.

Abb. 29: Vergroflerte Darstellung des Gitternetzbereiches in der Néhe der
Dampfeinspeisung.

Da nur ein Sechstel des Rohrquerschnittes bei der Gittergenerierung beriicksichtigt wurde,
wurden die vordere und hintere Geometrieschnittebene als Symmetrie-Randbedingungen
spezifiziert. Die duBlere Wand wurde als feste Wand definiert, und mittels der
Wasserlehrrohrgeschwindigkeit wurde eine einphasige FEinlass-Randbedingung fiir die
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Wasserphase spezifiziert. Diese Einlassrandbedingung liegt 2m  unterhalb des
Dampfeinspeisungsquerschnittes, um in der Simulation an der Stelle der Dampfeinspeisung
weitgehend ausgebildete Stromungsparameter vorliegen zu haben. Die verfiigbaren
experimentellen Werte nehmen Bezug auf Dampfgehalt und Blasendurchmesserverteilung, es
liegen aber aus den Messungen keine Angaben iiber TurbulenzgroBen vor. In einer neuen
Untersuchungskampagne am FZD werden auch Geschwindigkeitsprofile gemessen, die
jedoch fiir die hier ausgewerteten Untersuchungen dieses Testfalles ebenfalls noch nicht zur
Verfligung standen.

3.4.2.2 Das Modell-Setup der CFD-Simulation

Wie schon beschrieben, wurde nur ein Sechstel der Geometrie in die CFD-Simulation
einbezogen. Der Dampf wurde in der Simulation durch 12 (72/6) sogenannte Source Points
(ANSYS Inc., 2009) in die Geometrie eingespeist, d.h. die Diisen fiir die Dampfeinspeisung
wurden nicht auf Gitternetzebene aufgelost. Diese Massen- und Impulsquellen wurden in der
Néhe der Wand an den Positionen der Diisen positioniert, um die nicht aufgeldsten Inlet-
Randbedingungen in dieser Weise zu substituieren. Obwohl im urspriinglichen Testfall der
Dampf durch 1mm-Durchmesser-Diisen eingediist wird, wurde zunéchst fiir die ersten CFD-
Simulationen angenommen, dass die 4mm-Durchmesser-Diisen zum Einsatz kamen. Die aus
dem kleineren Diisendurchmesser resultierende Einspeisungsgeschwindigkeit bei gleichem
Massenstrom wire extrem hoch gewesen und wiirde grof3e Konvergenzprobleme in der CFD-
Simulation verursachen. Eine Abschitzung der realen Einspeisungsgeschwindigkeit der
Dampfstrahlen bei 1mm Diisendurchmesser ergibt einen Geschwindigkeitswert, der nahe der
Schallgeschwindigkeit liegt:
1 JpR?oprrow _ 1 (0.195/2)*
YT 72T RE, 72 0-54 0 001/2)2 ~ 28> m/s

Fir angenommene Diisendurchmesser von 4mm liegt der Geschwindigkeitswert fiir die
Dampfeinspeisung um den Faktor 16 niedriger (vin=17.8 m/s).

Die durchgefiihrte Analyse des Testfalles bestand aus mehreren Teilen. Zundchst wurden
numerische Studien ausgefiihrt, um Schritt fiir Schritt ein mogliches CFD-Setup fiir diese
komplexe Mehrphasenstromung mit Wirme- und Stoffiibergang zu entwickeln, die
Einstellungen des numerischen Losungsalgorithmus zu testen und die Rechenzeit mit den zur
Verfligung stehenden Ressourcen in Einklang zu bringen. Nach einer erfolgten ersten CFD-
Simulation mit dem erweiterten MUSIG-Modell ergab der CFD-Experiment-Vergleich noch
keine zufrieden stellende Ubereinstimmung, weshalb mdogliche Fehlerursachen und
Verbesserungspotential im Hinblick auf die CFD-Simulation analysiert wurden. Im Ergebnis
wurden in einem zweiten Schritt einige Parameter- und Modellstudien ausgefiihrt, die
letztendlich zu einem recht zufrieden stellenden CFD-Experiment-Vergleich fiir diesen
Kondensationstestfall fiihrten.

In der Phase der numerischen Tests wurden zwei CFD-Setups verwendet, die starke
physikalische Einschrinkungen aufweisen und von denen erwartet wird, dass damit der
TOPFLOW-Kondensationstestfall nicht berechnet werden kann. Zum einen wurde das CFD-
Setup mit lokal monodisperser Modellierung des Blasendurchmessers nach Gl. (3.3) aus den
MT-Loop-Untersuchungen auf die TOPFLOW-Geometrie libertragen. Zum anderen wurde
flir numerische Parameterstudien auch das Standard-MUSIG-Modell mit abgeschaltetem
Wirme- und Stoffilbergang auf die Testfall-Randbedingungen angewendet. Diese
Untersuchungen dienten rein der Ermittlung von numerischen Lésungsparametern und sind
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fiir einen erfolgreichen CFD-Experimentvergleich nicht relevant. Zum Teil finden sich
Ergebnisse dieser Untersuchungen aber vergleichsweise in den folgenden Diagrammen.

Ziel der CFD-Simulation war jedoch eine Validierung der Erweiterung des inhomogenen
MUSIG-Modells in Bezug auf Strémungen mit starkem Warme- und Stofflibergang — in
diesem Fall mit starker Volumenkondensation. Im Folgenden wird daher hauptsidchlich auf
die ersten Ergebnisse dieser Simulation Bezug genommen und ein erster Vergleich mit den
experimentellen Daten vorgenommen.

In den ausgefiihrten Simulationen wurde die Turbulenz der kontinuierlichen Phase mit dem
SST Model (Menter, 1994) modelliert. Die Turbulenz der dispersen Phase wurde mit einem
Nullgleichungsmodell  fiir  disperse = Mehrphasenstrémungen modelliert und die
blaseninduzierte Turbulenz mit dem bekannten Sato-Modell beschrieben. Die
beriicksichtigten = Zwischenphasenkrifte waren die Widerstandskraft, die laterale
Auftriebskraft (lift force) und die turbulente Dispersionskraft. Fiir die Beschreibung der
Wirmeiibertragung zwischen beiden Phasen wurde die Ranz-Marschall-Korrelation
verwendet.

Die Dampfphase bestand in allen polydispersen Simulationen (d.h. mit dem Standard-
MUSIG-Modell ohne Wirme- und Stoffiibertragung sowie mit dem erweiterten MUSIG-
Modell) aus 25 BlasengroBenklassen eingeteilt in drei Geschwindigkeitsgruppen in
Abhiangigkeit vom Vorzeichen der lateralen Auftriebskraft nach dem Tomiyama-Modell. Der
Blasenzerfall und die -koaleszenz wurden mit den Standardmodellen in ANSYS CFX
simuliert, also nach den Modellen von Luo & Svendensen sowie Prince & Blanch.
Ausgehend von den Ergebnissen in (Krepper, et al., 2008) wurden die Beiwerte fiir diese
Modelle mit Fg=0.025 und Fc=0.05 ausgewdhlt. Das dritte Hauptphidnomen, die
VergroBerung oder Verkleinerung der Blasen durch Stoffiibertragung (Kondensation), wurde
nur in CFD-Simulation unter Verwendung der Erweiterung des MUSIG-Modelles
beriicksichtigt.

3.4.2.3 CFD-Simulationsergebnisse und Vergleich mit dem Experiment

Auf die Simulationsergebnisse der CFD-Simulationen zur Einstellung der numerischen
Losungsparameter soll hier nicht weiter eingegangen werden. Daher liegt der Schwerpunkt in
den folgenden Auswertungen auf den Ergebnissen der ersten CFD-Simulation unter
Anwendung der neu entwickelten Erweiterung des MUSIG-Modells zur Beriicksichtigung
der Auswirkungen von Stoff- und Wéarmeiibergang auf die BalsengroBenverteilung. Die
folgenden Abbildungen zeigen den Querschnitts-gemittelten volumetrischen Dampfgehalt in
der TOPFLOW-Versuchseinrichtung dargestellt iiber der Hohe sowie radiale Profile des
volumetrischen Dampfgehalts auf den verschiedenen Messebenen. Um die Visualisierung zu
vereinfachen, werden die Ergebnisse der Voruntersuchungen mit dem lokal-monodispersen
Ansatz flir den Blasendurchmesser und mit dem Standard-MUSIG-Modell ohne Wérme- und
Stofflibertragung in diesen Diagrammen ebenfalls gezeigt. In dem hier interessierenden Fall
der CFD-Simulation mit der Erweiterung des MUSIG-Modells ist zunidchst eine starke
Ansammlung von Dampf in der Ndhe der Diisen in der Abb. 30 (links) zu erkennen. Obwohl
eine Uberschitzung des Querschnitts-gemittelten Dampfgehalts mit dieser CFD-Simulation
beobachtet werden kann (Abb. 30, rechts), ist die Ubereinstimmung bei dieser Simulation
qualitativ und quantitativ gesehen viel hoher als mit den physikalisch zu stark vereinfachten
Modellen.
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Abb. 30: Erweiterte MUSIG-Modell Simulation. Links: Verteilung des volumetrischen
Dampfgehalts. Rechts: Querschnitts-gemittelter Dampfvolumenanteil auf verschiedenen
Hohen stromab der Dampfeinspeisung.

Eine ausfiihrliche Analyse der Dampfentwicklung in der Domain zeigt auch eine bessere
Ubereinstimmung mit den Experimenten auf allen Ebenen. Trotzdem liegt das Maximum in
allen radialen Verteilungen des volumetrischen Dampfgehalts im Vergleich mit den
experimentellen Daten noch zu sehr zur Rohrwand hin verschoben (Abb. 31) und das
Maximum ist von der Amplitude her gegeniiber den Messungen weit tiberhoht.

Der Vergleich des Verhaltens der Blasendurchmesserverteilung bezieht sich nur auf die
polydispersen Simulationen. In der CFD-Simulation unter Anwendung des erweiterten
MUSIG-Modells ~ wird  erstmalig  eine  anndhernde  Ubereinstimmung  der

BlasengroBenklassenverteilung mit den Experimenten erzielt, wenngleich der liberbestimmte

Dampfgehalt auch hier zu einer zu hohen Amplitude in den Diagrammen fiir Yd im

B
Vergleich zum Experiment fiihrt. Die Lage des Maximums und der asymptotische Trend fiir

hohere Blasendurchmesser und hohere Messebenen wird jedoch schon recht gut
vorausberechnet. So liegt das Maximum der Blasengrofenverteilung in anndhernder
Ubereinstimmung mit dem Experiment zundchst bei ca. 9 mm Blasendurchmesser in der
Néhe der FEinspeisung, und die Blasen verkleinern sich bis zu den ca. Smm
Blasendurchmesser auf der Ebene O (Abb. 32).
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Abb. 31: Monodisperse/Standard-MUSIG/Erweiterte MUSIG Simulationen. Radiale
Verteilung des Dampfvolumenanteils auf den Messebenen A, C, F, I, L, O.
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Nach diesen ersten Simulationen wurde festgestellt, dass zwar eine erste anndhernde
Ubereinstimmung mit der mittleren axialen Damfgehaltsentwicklung fiir diesen TOPFLOW-
Versuch erzielt werden konnte, jedoch weitere Verbesserungen in der CFD-Modellierung fiir
diesen Kondensationstestfall notwendig sind, um einen zufriedenstellenderen Vergleich mit
den experimentellen Daten zu erzielen. Wesentliche Punkte der Nichtiibereinstimmung
zwischen CFD und Experiment sind die Lage und die Amplitude des Maximums in der
radialen Dampfgehaltsverteilung. Die beobachteten Maxima in den bisherigen Simulationen
lagen zu sehr in Wandndhe, was darauf schlieBen ldsst, dass in der CFD-Simulation der
Dampf eine an der Wand anliegende Schicht ausbildete, die den Dampf im Wesentlichen von
der unterkiihlten Wasserstromung abschirmte und somit zu einer zu geringen
Kondensationsrate beitrug. Wesentliche Ursache hierfiir ist eine Unterschidtzung des radial
nach innen gerichteten Impulses der Dampfstrahlen aus der flexiblen Dampfeinspeisung, die
in dieser CFD-Simulation aus den genannten Griinden nicht abgebildet werden konnte
(Ma>0.5 bei Imm Diisendurchmesser mit daraus resultierenden Konvergenzproblemen des
CFD-Solvers).

Aus einer Analyse der bis zu diesem Zeitpunkt erhaltenen Ergebnisse sowie auf Grund
eingehender Diskussion mit den Projektpartnern vom FZD und Prof. A. Tomiyama selbst
angelegentlich des Mehrphasen-Workshops im Sommer 2009 am FZD wurden die folgenden
Einflussgrofen als flir die noch existierenden Abweichungen von CFD und Experiment
verantwortlich isoliert du fiir weitere Untersuchungen vorgemerkt:

Die Lage der Masen- und Impulsquellen in unmittelbarer Wandnéhe

Die Berticksichtigung der WandabstoBungskraft (wall lubrication force)

Der Beiwert der turbulenten Dispersionskraft

Die verwendete Korrelation fiir die Warmetiibertragung zwischen beiden Phasen
Der in der Simulation beriicksichtigte Durchmesser der Diisen

Der Einfluss aller dieser Parameter wurde untersucht und ist in der Abb. 33 dargestellt. Die
griine Kurve entspricht der schon in Abb. 30, Abb. 31,Abb. 32 analysierten ersten CFD-
Simulation mit den initial gewéhlten Modelleinstellungen und -parametern. In der
Diskussion mit den Experimentalisten vom FZD wurde festgestellt, dass im Experiment der
Dampf auf der Messebene A eine Art Ring in dem gemessenen Dampfgehalt ausbildete. Ein
Maximum in dieser ringféormigen Dampfgehaltsverteilung konnte dabei bei ca. einem Radius
von 75 mm festgestellt werden. Aus dem gewéhlten CFD-Setup war klar, dass auf Grund des
aus rein numerischen Griinden von Imm auf 4mm erhohten Diisendurchmessers fiir die
Berechnung der Inlet-Dampfgeschwindigkeiten der radial zur Rohrmitte der TOPFLOW-
Versuchsanlage gerichtete Impuls der Dampfstrahlen in den CFD-Simulationen stark
unterschdtzt wurde. Hierin wurde eine der Hauptursachen fiir die abweichende Ausbildung
der Dampfschicht an der Rohrwandung gesehen. Deswegen bestand nun der erste Test aus
einer Verschiebung der Massen- und Impulsquellen zu dieser aus dem Experiment bekannten
Position von r=75mm. Im Ergebnis (braune Kurve) liegt das Maximum der radialen
Dampfgehaltsverteilungen nun deutlich ndher zu den Experimenten. Des Weiteren fiihrt eine
Lage dieses Maximums der Dampfgehaltsverteilung ndher zur Rohrachse auch dazu, dass
der eingediiste Dampf von allen Seiten von unterkiihltem Wasser umstromt wird, was
ebenfalls zu einer hoheren — und damit besser mit dem Experiment iibereinstimmenden —
Kondensationsrate fiihrt (sieche axiale Entwicklung des Dampfgehalts).

Die zweite Variation des urspriinglich verwendeten CFD-Setups bestand in der
Beriicksichtigung der WandabstoBungskraft, die ebenfalls zu einer Verlagerung des
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Maximums der radialen Dampfgehaltsverteilung hin zur Rohrmitte beitragen kann. Wie
erwartet, wird der berechnete Dampfgehalt in Ndhe der Rohrwand hierdurch weitgehend
reduziert. Das in der CFD-Simulation berechnete Profil des Dampfgehaltes in der Ndhe der
Wand stimmt somit ebenfalls besser mit den Experimenten iiberein (lila Kurve). Die helle
griine Kurve entspricht einer CFD-Simulation, bei der zusétzlich der Einfluss der turbulenten
Dispersionskraft vergroBert wurde. Dafiir wurde der Beiwert der turbulenten
Dispersionskraft von 1.0 auf 1.5 vergroBert. Dies entspricht durchaus den in der Literatur
anzutreffenden Variationen und Unsicherheiten in der Formulierung dieser Kraftwirkung,
wo sich je nach Autor bei Carrica, Simonin und anderen Kraftbeiwerte mit Werten von 0.5-
2.0 in Bezug auf die hier verwendete mathematische Formulierung finden lassen. Diese
Modellmodifikation fiihrt zu einer weiteren Verschiebung des Dampfgehaltes in den radialen
Dampfgehaltsverteilungen in Richtung Rohrmitte und in einer weiteren Abflachung des
berechneten Maximums des Dampfgehalts auf Grund der hierdurch verstirkten turbulenten
Dispersion.

Die weitaus wichtigste Verdnderung im angewendeten CFD-Modell-Setup bestand jedoch in
einer Verdnderung in Bezug auf die verwendete Korrelation fiir den Zwischenphasen-
Wirmelibergang (blaue Kurve). Im urspriinglich eingesetzten CFD-Setup wurde die Ranz-
Marshall-Korrelation verwendet, die in ANSYS CFX als Standard-Korrelation zur
Verfiigung steht. Diese hat jedoch beziiglich der Partikel-Reynoldszahlen einen recht
eingeschrinkten Giiltigkeitsbereich und ist streng genommen nur fiir Blasendurchmesser bis
zu ca. 0.5mm giiltig. Auf dem Workshop Mehrphasenstromungen, der 2009 in Dresden-
Rossendorf stattfand, schlug Professor Tomiyama (Tomiyama, 2009) daher eine Anderung
dieser Korrelation vor, die fiir die in dem TOPFLOW-Versuch anzutreffenden Verhiltnisse
von Partikel-Reynoldszahlen und Blasendurchmessern eine verbesserte Giiltigkeit besitzt.
Die von Tomiyama entwickelte Korrelation lautet wie folgt:

Nu = 0.5Rep8pPros (3.4)

Die aus den nachfolgend ausgefiihrten CFD-Simulationen resultierende blaue Kurve in den
nachfolgend dargestellten Diagrammen passt mit den Experimenten im Ergebnis am besten
tiberein. Sowohl die Form als auch das Maximum der radialen Profile der
Dampfgehaltsverteilungen stimmen nun mit den Experimenten deutlich besser iiberein. Nur
im Zentrum des Rohres ist der Dampf in den numerischen Ergebnissen unterschitzt, wobei
kein physikalischer Transportmechanismus denkbar ist, der im Experiment die Dampfblasen
derart schnell in die Rohrmitte hétte bringen kdnnen, dass hier tiber 10% Dampfgehalt
bereits auf Messebene A zu messen wéren. Es muss somit also auch die Moglichkeit von
Messfehlern in Betracht gezogen werden.

Wie bereits diskutiert, wurden im urspriinglichen CFD-Setup zur Ermittlung der Eindiis-
Geschwindigkeit fiir die Dampfphase auf Basis des angegebenen Massenstromes zunéchst
4mm Diisendurchmesser angenommen, um zu grof3e resultierende Dampfgeschwindigkeiten
und daraus resultierende Konvergenzprobleme zu vermeiden. Der TOPFLOW-Versuch
wurde jedoch unter Verwendung des Diisenrings mit nur Imm im Durchmesser messenden
Diisen ausgefiihrt. Hierdurch wurde ein groBer Teil des radial nach innen gerichteten
Impulses der Dampfstrahlen aus der flexiblen Dampfeinspeisung in der CFD-Simulation
nicht realisiert. Die Verschiebung der Massen- und Impulsquellen in radialer Richtung
einwiarts tragt diesen Gegebenheiten unter Ausnutzung der zur Verfligung stehenden
experimentellen Informationen Rechnung. In einer letzten CFD-Simulation wurde nun der
Diisendurchmesser von 4mm auf Imm verkleinert, ohne dabei die Lage der Massen- und
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Impulsquellen zu verdndern. Auf Grund der hohen resultierenden Dampfgeschwindigkeiten
an den Randbedingungen der Massen- und Impulsquellen und der dadurch notwendigen
restriktiven numerischen Parameter zur Gewihrleistung von Konvergenz der Losung wurde
die benétigte Rechenzeit enorm vergroflert. Zusitzlich musste eine zeitliche Rampenfunktion
fir den Massenstrom der Dampfphase verwendet werden, um die CFD-Simulation
durchfithren zu kénnen. Mit dem somit stark vergrofSerten numerischen Aufwand und der
stark verldngerten Rechenzeit konnte aber letztendlich auch fiir diese originalen
Versuchsbedingungen ein CFD-Ergebnis erzielt werden, das in den Diagrammen mit der
roten Kurve eingezeichnet ist. Das Ergebnis zeigt den Einfluss des vergroBerten radialen
Impulses der Dampfeinspeisung auf Grund des von 4mm auf Imm verringerten
Diisendurchmessers der flexiblen Gaseinspeisung von TOPFLOW. Die Dampfgehaltsprofile
zeigen eine deutliche nach innen gerichtete Verschiebung in den Profilen und in der Lage der
Dampfgehalts-Maxima. Aus Sicht der numerischen Simulation macht diese Wahl der
Dampfeinspeisung die TOPFLOW-Experimente jedoch zu sehr aufwendigen
Validierungsexperimenten, z.B. im Vergleich zu der iiber den Querschnitt verteilten und
iiber ein Nadelsystem funktionierenden Gaseinspeisung in MT-Loop, bei der keine
Einspeisungsgeschwindigkeiten von Ma>0.5 auftraten.
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Abb. 33: Radiale Dampfverteilung auf der Messebene C in Abhéngigkeit von der Variation
der diskutierten CFD-Parameter.
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Aus den zuvor diskutierten CFD-Setup-Variationen wurden nur die zwei am besten mit den
Experimenten iibereinstimmenden Fille weiter im Detail untersucht: dies sind die mit der
blauen und der roten Kurve in Abb. 27 dargestellten CFD-Simulationen. Zusétzlich wurden
diese Ergebnisse mit der zuerst ausgefithrten CFD-Simulation unter Verwendung des
erweiterten MUSIG-Modells verglichen (griine Kurve). Die drei CFD-Setup- und Parameter-
Konfigurationen sind in der Tabelle 8 zusammengefasst und als ,,Config 1* (griine Kurve),
,Config 2* (blaue Kurve) und ,,Config 3* (rote Kurve) bezeichnet.

Config 1 D =4mm Source point ) i )

nj @ Wall
. _ Source point
D =4 p F — — 0.8p,.0.5
Config 2 T m @75 mm wir | CTD=1.5 Nu=2+0.15Re, "Pr

. _ Source point _
Config 3 Dinj 1 mm @75 mm Fo: | CTD=15 Nu=2+0.15Re,”*Pr"’

Tabelle 8: Einstellungen der untersuchten CFD-Setup- und Parameter-Variationen.

In der Abb. 34 ist der Querschnitts-gemittelte Dampfgehalt auf verschiedenen Hohen von
TOPFLOW fiir die drei untersuchten Konfigurationen dargestellt. Der zweite und der dritte
Fall verhalten sich in der Nidhe der Einspeisung dhnlich. Beide unterschitzen den
Dampfgehalt und stimmen viel besser mit den experimentellen Ergebnissen iiberein als der
erste Fall. Nach einem Meter Laufldnge stromab der Dampfeinspeisung weichen sie minimal
von einander ab, wobei die dritte untersuchte Konfiguration den Dampfgehalt noch um ein
Weniges besser vorhersagen kann.

35+
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Averaged Steam Volume Fraction [%]

Ny g e S — ><
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Config 1 === = Config 2 === Config 3 >{ Experiment

Abb. 34: Ergebnisse der drei untersuchten Variationen des urspriinglichen CFD-Setups fiir
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den TOPFLOW-Kondensationsversuch. Querschnitts-gemittelter Dampfvolumenanteil auf
verschiedenen Hohen von TOPFLOW.

Die Diagramme in der Abb. 35 entsprechen den radialen Profilen der Dampfverteilung. In
den sechs ausgewéhlten Messebenen von TOPFLOW sind die Ergebnisse mit den zweiten
und dritten Parameter-Einstellungen deutlich besser zu bewerten als die mit der
Konfiguration der ersten CFD-Simulation mit dem erweiterten MUSIG-Modell. Die
Dampfgehaltsprofile der dritten Konfiguration haben ihr Maximum des Dampfgehaltes
grundsitzlich in einer gewissen Entfernung zur Wand bzw. zeigen auf den oberen
Messebenen eine weitgehende VergleichmiBigung in der radialen Dampfgehaltsverteilung.
Gleiches ist fiir die experimentellen Daten festzustellen. Der durch die dritte Konfiguration
vorausberechnete Dampfgehalt liegt dabei hoher im Vergleich zur zweiten Konfiguration,
was auch der Aussage von Abb. 34 entspricht. Zu bemerken ist auch bei diesen Ergebnissen,
dass die Dampfgehaltsverteilung in der Ndhe der Einspeisung in den Ergebnissen mit
Konfiguration 3 weiter in Richtung Zentrum verschoben ist. In den oberen Ebenen verhalten
sich diese zwei Fille der Konfigurationen 2 und 3 dagegen wieder sehr dhnlich, da der
Einfluss des unterschiedlichen radialen Impulses bei der Dampfeinspeisung iiber die Hohe
der Rohrleitung von TOPFLOW abnimmt. Die Ergebnisse der CFD-Simulation mit
Konfiguration 2 stimmen hierbei fiir die niedriger gelegenen Messebenen besser mit dem
Experiment iiberein, wogegen die CFD-Ergebnisse korrespondierend mit Konfiguration 3 auf
Grund des leicht hoheren berechneten Dampfgehalts fiir die hoher gelegenen Messebenen
besser mit den Experimenten zu vergleichen sind.

In Abb. 36 sind die Blasendurchmesserverteilung fiir diese drei genannten Simulationen
dargestellt. Auf allen Messebenen und fiir alle drei Simulationen sind wieder die Maxima und
die Trends der Experimente recht genau reproduziert. Wie in den vorherigen Analysen ist der
Einfluss des berechneten Dampfgehalts auch aus diesen Diagrammen abzulesen. Die griinen
Kurven (Config 1) haben zwar die richtige Form der Blasengrofenverteilung, haben aber zu
hohe Amplituden im Vergleich zu den Experimenten auf Grund des zu hoch berechneten
Dampfgehaltes bzw. der zu gering berechneten Kondensationsraten. Die anderen zwei Fille
ergeben sehr gleichartige Profile. AuBler der Ebene F sind die Ergebnisse mit der dritten
Konfiguration des CFD-Setups nur minimal genauer als mit der zweiten Konfiguration. Der
CFD-Experiment-Vergleich zeigt jedoch abschlieBend eine grundsitzlich sehr gute
Ubereinstimmung der gemessenen und berechneten BlasengroBenklassenverteilungen, so
dass die im Rahmen des vorliegenden Forschungsvorhabens entwickelte Erweiterung des
MUSIG-Modells fiir Mehrphasenstromungen mit starkem Wérme- und Stoffiibergang als
validiert betrachtet werden kann. Der in seinem Aufbau recht komplexe TOPFLOW-
Kondensationstestfall kann mit dieser Modellerweiterung mit zufrieden stellender
Genauigkeit mit ANSYS CFX berechnet werden.
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3.4.2.4 Schlussfolgerungen aus den Testfalluntersuchungen

Zwei ausfiihrliche Untersuchungsreihen fiir den TOPFLOW-Kondensationstestfall nach
Prasser & Lucas wurden mit ANSYS CFX durchgefiihrt. Die erste Analyse diente der
Untersuchung numerischer Parameter des Losungsalgorithmus, wéhrend die zweite Serie von
CFD-Simulationen mit Variationen des Modellsetups fiir den Kondensationstestfall einer
moglichst genauen Berechnung des Testfalls im Vergleich mit den experimentellen Daten
vom FZ Dresden-Rossendorf diente. Wie die Simulationen gezeigt haben, ist eine CFD-
Simulation in guter Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten ohne ein polydisperses
Populationsbilanzmodell und ohne Beriicksichtigung des Wérme- und Stoffiibergangs in den
Populationsmodell-Bilanzgleichungen des MUSIG-Modells nicht moéglich. Dariiber hinaus
wurden zwei weitere CFD-Setup-Konfigurationen untersucht, in denen wesentliche
Einflussfaktoren auf das Experiment und auf das CFD-Ergebnis variiert wurden (radialer
Strahlimpuls, Korrelation fiir den Zwischenphasen-Wiarmetibergang, WandabstoBungskraft,
Beiwert der turbulenten Dispersionskraft). Im Ergebnis konnte mit der zweiten und dritten
Konfiguration ein sehr guter Vergleich zwischen dem CFD-Ergebnis und den Messwerten
erzielt werden. Das Ergebnis aus Konfiguration 3 ist dabei bei deutlich hoherem
Rechenaufwand nur marginal verbessert im Vergleich zur zweiten verwendeten
Konfiguration, was 1im Nachhinein die aus numerischen Griinden getroffenen
Vereinfachungen im CFD-Setup von Konfiguration 1 und 2 rechtfertigt. Die detaillierte
Untersuchung des TOPFLOW-Kondensationstestfalls mit der neu entwickelten Erweiterung
des MUSIG-Modells hat zu einer umfassenden Validierung dieser Modellerweiterung
beigetragen.
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4 Kopplung von Simulationstechniken

4.1 Kopplung von 3-dimensionalen CFD-Verfahren und 1-
dimensionalen Systemcodes (ANSYS CFX < ATHLET)

4.1.1 Zielstellung

Zur Simulation von thermohydraulischen Vorgéngen im Primédr- und Sekundér-Kiihlkreislauf
von Kernreaktoren kommen in der Reaktortechnik thermohydraulische Systemcodes zum
Einsatz, die iliber Jahrzehnte hinweg entwickelt und validiert wurden. So hat die GRS den
thermohydraulische Systemcodes ATHLET* (GRS, July 2006) fiir die Analyse der gesamten
Bandbreite von Reaktortransienten und Storfallszenarien in BWR und SWR entwickelt. Der
Code ist sowohl fiir das Design westlicher Reaktoren als auch fiir die russische
Reaktorentypen VVER und RBMK einsetzbar. ATHLET besteht aus verschiedenen Modulen
fiir die Simulation bestimmter Teilphdnomene, die in Leichtwasserreaktoren auftreten:

1) Thermo-Fluid-Dynamik (TFD)

ii) Wérmeiibergang und Wiarmeleitung (HECU)
ii1) Neutronenkinetik (NEUKIN)

iv) Reaktorsteuerung (GCSM)

ATHLET basiert numerisch auf der vollstindig impliziten Zeitintegrationsmethode FEBE’.
Weitere unabhédngige Module wie 3d Neutronenkinetik oder ein Modul fiir Vorgénge im
Sicherheitseinschlul (Containment) koénnen mit ATHLET iber ein allgemeines
Codeinterface verbunden werden. Das TFD-Modul beinhaltet sowohl ein 5-Gleichungs-
System (Mischungsimpulstransport mit Drift-Flux-Gleichung) und ein 6-Gleichungs-System
eines 2-Phasen-Modells. Zusétzlich kann ATHLET eingesetzt werden, um den Transport
nichtkondensierbarer Gase, gelostem Stickstoff und Borsdure zu berechnen. Die zu
berechnende Stromungskonfiguration wird modelliert, indem Basisobjekte von Thermo-
Fluiddynamik und Wirmeleitung aneinander gefligt werden. Mehrdimensionale Prozesse
konnen im Rahmen dieser Modelle nur durch parallele Kanile mit definierter Querstromung
abgebildet werden. Das 1-dimensionale Losungsverfahren und Design in der Abbildung von
Kernreaktorkomponenten in ATHLET ermoglicht dafiir sehr kurze Rechenzeiten im
Vergleich zu einem vollstandigen CFD®-Verfahren.

Dem gegentiber ist ANSYS CFX (ANSYS Inc., 2009) eine vielfiltig einsetzbare CFD-
Software, die Vielzahl von physikalischen Modellen fiir CFD-Simulationen auf komplexen 3-
dimensionalen  Geometrien  bereitstellt. =~ ANSYS CFX lost  hierfir partielle
Differentialgleichungen fiir den Transport und Erhalt von Masse, Impuls und Energie in
diskretisierter Form (zu weiteren Details der gelosten Erhaltungsgleichungen siche (ANSYS
Inc., 2009)). Die Losung des physikalischen Modells bzw. der geldsten Transport- und
Erhaltungsgleichungen ist dabei im idealen und asymptotischen Fall mit zunehmender
Feinheit der rdumlichen und Zeitdiskretisierung Gitterunabhéngig. Somit stellt das CFD-

* ATHLET - Analysis of Thermal-Hydraulics of LEak Transients
> FEBE — Forward-Euler, Backward Euler time integration

% CFD — Computational Fluid Dynamics
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Verfahren ein  Werkzeug zur detaillierteren  3-dimensionalen  Analyse  von
Stromungsvorgingen zur Verfiigung. Der dafiir zu entrichtende Preis sind i.d.R. deutlich
hohere Rechenzeiten.

Die Zielstellung des hier vorgestellten Arbeitspaketes bestand nunmehr in der Kopplung von
ATHLET und ANSYS CFX. Ein gekoppeltes Berechnungsverfahren ist in der Lage, die
Starken beider Simulationsansdtze miteinander zu verbinden. Zum einen konnte ein
gekoppeltes Simulationsverfahren aus ATHLET und ANSYS CFX weiterhin fiir die
Simulation eines vollstindigen Reaktorkiihlkreislaufs eingesetzt werden, wihrend mit dem
CFD-Verfahren ausgeprdgt 3-dimensionale Stromungsvorginge wie z.B. turbulente
Vermischungsprozesse im Downcomer und im Unteren Plenum des RDB detailliert aufgelost
werden. Auf der anderen Seite kann ATHLET durch die Simulation des gesamten
Kernreaktorkiihlkreislaufes in der Genauigkeit und im Antwortverhalten verbesserte
Randbedingungen fiir die CFD-Simulation der 3-dimensionalen Komponente liefern. Ein
typisches mit dem gekoppelten Simulationsverfahren zu berechnendes Szenario wére z.B. die
3-dimensionale Vermischung von Borsdurekonzentration in Storfallszenarien auf dem Weg
vom Kalten Strang bis zum Eintritt in den Reaktorkern eine DWR’s. Durch die Kopplung
von 1d und 3d Simulationsverfahren in einem eng gekoppelten Simulationsverfahren konnte
die Vorhersagegenauigkeit durch die detaillierte Simulation der 3-dimensionalen
Stromungsprozesse in ausgewidhlten Komponenten des Systems und die Ankopplung der
CFD-Simulation an die Gesamtkreislaufsimulation deutlich verbessert werden.

Die im Rahmen des Projektes vorgenommene Entwicklung eines Kopplungsinterfaces von
ANSYS CFX und ATHLET basiert auf einem Vorldufer-Prototyp einer Kopplung von
ANSYS CFX an 1-dimensionale Systemcodes. Mit diesem Prototyp wurden im Vorfeld
bereits Kopplungen zu den Systemcodes LMS AMESim und GT-Power ausgefiihrt. Die hier
auszufithrenden Arbeiten beziehen sich somit hauptsachlich in der Weiterentwicklung dieser
Kopplungsschnittstelle an die spezifischen aus der Reaktortechnik erwachsenden
Anforderungen von ATHLET, die einen z.T. anderen Datenaustausch zwischen dem 1d-
Systemcode und dem 3d-CFD-Verfahren erfordern.

I diesem Bericht wird die resultierende Kopplungsschnittstelle beschrieben. Ein ausfiihrlicher
Bericht in englischer Sprache ist ebenfalls verfiigbar(Waata C.L., 2008). Zunichst wird auf
die Softwareanforderungen fiir eine Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET und deren
spatere Umsetzung in der entwickelten Softwareschnittstelle eingegangen. Es werden die zu
unterstiitzenden Kombinationen von Randbedingungstypen diskutiert, die an den
Kopplungsridndern der 1d und 3d Software jeweils Verwendung finden. Im Weiteren geht der
Bericht auf die untersuchten Testfille ein, die zur Verifikation der Kopplungsschnittstelle
definiert und untersucht wurden.
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Software Anforderungen

Art der Simulation Transiente Stromungssimulation
Stromungsregime Ein- und Mehrphasig
Fluide Kompressible Fluide,
Wasser & Wasserdampf
Betriebssysteme Linux 32bit & 64bit
Parallelisierung Serielle und parallele Ausfiihrung
Ort der Kopplung mit ATHLET 2d  Oberflichenelemente  (boundary
patches) mit Einlass- und

Auslassrandbedingungen

ANSYS CFX Einlassrandbedingungen | Inlet (Massenstrom, Geschwindigkeit,
Druck) & Opening Druckrandbedingung

ANSYS CFX Auslassrandbedingungen | Outlet & Opening Druckrandbedingung

Shared Library

Zusatzliche CCL’-Objekte in  der | Simulation Type
ANSYS CFX CCL-Steuerung bei

Kopplung mit ATHLET Mass and Momentum

Heat Transfer

Tabelle 9: Software-Anforderungen fiir die Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET

4.1.2 Spezifikation der Kopplungsschnittstelle — Softwareanforderungen

Tabelle 9 zeigt die Softwareanforderungen fiir ein gekoppeltes Softwaresystem aus ANSYS
CFX und ATHLET. Der gekoppelte Code wird fiir die Simulation transienter
Stromungsvorgidnge in Kernreaktorkiihlsystemen eingesetzt. Sowohl ein- als auch
mehrphasige Stromungen sollen damit simuliert werden konnen. In dieser ersten

" CCL — CFX Command Language
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Untersuchung wurden die unterstiitzten Betriebssysteme auf Linux 32bit und 64bit
eingeschrinkt, was jedoch keine prinzipielle Einschrankung darstellt. Eine spitere Portierung
auf andere von ANSYS CFX unterstiitzte Betriebssysteme ist moglich, sofern diese auch von
ATHLET unterstiitzt werden.

Die Kopplung und damit der Datenaustausch zwischen beiden Softwaresystemen erfolgt an
Oberfldchensegmenten des 3-dimensionalen CFD-Gitternetzes, fiir die Einlass- oder
Auslassrandbedingungen definiert sind. In ATHLET werden diese Kopplungselemente durch
sogenannte Junction-Elemente reprédsentiert. Betrachtet man den Typ der CFD-
Randbedingung so kommt die Kopplung mit Massenstrom-, Geschwindigkeits- oder
Druckrandbedingungen in Betracht. Hierbei unterscheiden sich in ANSYS CFX die
Auslassrandbedingungen noch dahingehend, dass fiir normale Auslassrandbedingungen keine
Riickstromung durch den Auslassrand erlaubt ist, wihrend fiir eine sogenannte Opening-
Randbedingung dies zuldssig ist. Die unterstiitzten Kombinationen aus CFX und ATHLET-
Randbedingungen werden in einem spiteren Abschnitt noch detaillierter behandelt.

> ANSYS CFX

ATHLET

Abb. 37: Sequentielle Code-Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET

4.1.3 Kopplungs-Randbedingungen und Softwaretechnische Umsetzung der
Code-Kopplung

4.1.3.1 Sequentielle Code-Kopplung

Die Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET erfolgt sequentiell (siche Abb. 37), d.h. durch
eine alternierende Ausfiihrung beider Simulationsalgorithmen fiir einen jeweils vorgegebenen
Zeitschritt der transienten Simulation. ANSYS CFX agiert hierbei als sogenannte Master-
Software, die den Zeitschritt der CFD-Simulation vorgibt. Nach einem berechneten
Zeitschritt erfolgt fiir diesen ein Aufruf von ATHLET, wobei diesem Aufruf die nun neu
berechenten Werte an den Kopplungsschnittstellen mit ATHLET mit {ibergeben werden.
ATHLET wiederum berechnet nun ausgehend von den Ergebnissen zum Zeitpunkt T; und
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unter Beriicksichtigung der neuen Randbedingungen mit einem oder auch mehreren
Zeitschritten die Ergebnisse zum Zeitpunkt T;+At, was in Folge zu neuen aktualisierten
Randbedingungen fiir die Fortsetzung der ANSYS CFX Simulation vom Zeitpunkt T>=T;+At
bis zum Zeitpunkt T>+At fiihrt. Diese sequentielle Ausfithrung beider Softwaresysteme setzt
sich fort, bis ein Endzeitpunkt der transienten Simulation erreicht ist.

Averaged data

3D ANSYS CFX Model 1D ATHLET Model
Scalar data

Abb. 38: Kopplung an Randbedingungen

4.1.3.2 Kopplung an Randbedingungen

Der Datenaustausch zwischen den beiden Codes findet an Oberfldchenelementen des CFD-
Modells statt, an denen Einlass- oder Auslass-Randbedingungen definiert sind und fiir die
eine Kopplung mit ATHLET vorgesehen ist, somit die Geometriemodelle beider Codes also
miteinander verbunden sind. ANSYS CFX exportiert an diesen Kopplungsrindern jeweils
iiber die Randbedingungsfliche gemittelte (z.B. Druck) oder integrierte Werte (z.B.
Massenstrom), die in einer ATHLET-Junction® oder einem ATHLET-Kontrollvolumen’
weiterverarbeitet werden, dass mit dieser Randfliche verbunden ist. Andererseits werden
skalare Austauschdaten aus den korrepondierenden ATHLET-Junctions oder ATHLET-
Kontrollvolumen an ANSYS CFX iibertragen werden und als spezifizierende Eigabegrofen
fiir die Definition der CFD-Randbedingungen interpretiert werden. Das Blockdiagramm in
Abb. 38 veranschaulicht diesen Datenaustausch.

4.1.3.3 Typen von Kopplungsrandbedingungen und AustauschgrofRen
4.1.3.3.1 Hydraulische Randbedingungen

Fiir die Kopplung von hydraulischen Randbedingungen werden Randbedingungen fiir die
Losung der Kontinuitidts- und Impulsgleichungen ausgetauscht. Die benotigten
Randbedingungen sind hierfiir Informationen iiber Massenstrom, Geschwindigkeit bzw.
Druck an den Randbedingungsflichen. Da die GroBen nicht unabhingig sind, kann pro
Kopplungsrandbedingung jeweils eine dieser GroBen fiir die CFD-Simulation als
Eingabegrofle (also AustauschgroBe mit dem Systemcode) definiert werden, die jeweils
andere Grofle (massenstrom oder Druck) ist dann die Riickgabegrofle an den Systemcode.
Massenstrom und Geschwindigkeit sind hierbei bei bekannter durchstromter

¥ Eine ATHLET-Junction ist ein Basiselement der Nodalisierung, das zwischen Kontrollvolumen angeordnet
werden kann, in denen Masse, Impuls und Energie bilanziert wird.

’ Ein ATHLET-Kontrollvolumen ist ein Basiselement der Nodalisierung, das einen raumlichen Teil der
Stromugnsgeometrie reprisentiert, fiir den Masse, Impuls und Energie bilanziert wird.
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Querschnittsfliche und fiir inkompressible Fluide als dquivalent zu betrachten. Je nach
definierter CFD-Randbedingung kann wahlweise entweder der Druck oder eine
Massenstrom-dquivalente Information vorgegeben werden. Abb. 39 veranschaulicht die
ausgetauschten Daten an hydraulischen Kopplungsriandern.

Fluid meass Bow, Fluid velocty,

\ Prassams
30 ANSYS CFX Model - p= 1D ATHLET Model

/

Abb. 39: Kopplung an hydraulischen Randbedingungen

4.1.3.3.2 Kopplung an thermischen Randbedingungen

An thermisch gekoppelten Randbedingungen werden typischer Weise die Fluidtemperatur,
die Fluidenthalpie bzw. auf das Fluid wirkende Wirmequellen ausgetauscht. Ahnlich wie bei
den hydraulischen Kopplungsrindern kann entweder die Fluidtemperatur oder die
Fluidenthalpie vom Systemcode bereitgestellt werden. Die jeweils andere GroBe ist dann der
Riickgabeparameter vom CFD- and den Systemcode (siche Abb. 40).

Flusd bampearatuna, Fluid

enthalpy, Energy source
30 ANSYS CF¥ Madel - p= 1D ATHLET Maodel

?

Abb. 40: Kopplung an thermischen Randbedingungen

4.1.3.3.3 Kopplungsrandbedingungen fiir Mehrphasen- und
Mehrkomponentenstréomungen

Kopplungsrandbedingungen  fiir =~ Mehrphasenstromungen  wurden in  diesem
Forschungsvorhaben noch nicht behandelt. Die Behandlung bzgl. der AustauschgrofBen
erfolgt aber weitgehend analog zu den bereits vorgestellten Kopplungsrandbedingungen. Die
Austauschgroflen fiir eine Zweiphasenstromung sind hierbei der Dampfgehalt x und der
Volumengehalt der Gasphase. Analog wird im Fall einer Mehrkomponentenstromung der
Massenbruch der betrachteten Komponenten (z.B. fiir die Borsdurekonzentration) zusitzlich
ausgetauscht.
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3D ANSY'S CFX Model . 1D ATHLET Model
Fluid vohune iradion

Abb. 41: Kopplungsrandbedingungen fiir Mehrphasenstromungen

4.1.4 Implementierung der Schnittstelle zur Code-Kopplung

Der Systemcode ATHLET der GRS ist in FORTRAN-90 geschrieben, wihrend ANSYS CFX
auf dem Standard von FORTRAN-77 basiert. Da die Datenstrukturen von ATHLET stark auf
sogenannten MODULE-Konstrukten und Sprachelementen aufbauen, die in FORTRAN-77
noch nicht unterstiitzt werden, machte sich die Programmierung einer
Programmzwischenschicht zur Kopplung beider Programme und zum Datenaustausch
notwendig. In dieser Programmzwischenschicht werden die jeweiligen Austauschgrofien
zwischen den Datenstrukturen von ANSYS CFX und den Datenstrukturen von ATHLET
umgesetzt. Diese Programmzwischenschicht ist in einer einzelnen FORTAN-Subroutine
gekapselt, die von ANSYS CFX nach jedem Zeitschritt der Simulationsrechnung mit den
Kopplungsparametern aufgerufen wird. Neben der Herstellung des Datentransfers zwischen
den FORTRAN-77 und FORTRAN-90-Datenstrukturen erledigt die
Programmzwischenschicht auch noch diverse Umrechnungen der iibergebenen Datenwerte
fiir das Variablen- und Einheitensystem des jeweils anderen Codes.

4.1.4.1 Die Junction-Box-Routine in ANSYS CFX

Um den Aufruf der Kopplungsroutine wéhrend der Stromungssimulation von ANSYS CFX
auszufithren, wird auf die sogenannte Junction-Box-Funktionalitit'® in ANSYS CFX
zuriickgegriffen. Die fiir die Kopplung verwendete Junction-Box-Routine ist in ANSYS
User-FORTRAN geschrieben und erfiillt mehrere Aufgaben:

- Beim ersten Aufruf werden Informationen aus dem Stromungs-Setup des CCL
extrahiert, so z.B. Stromungsparameter und Informationen, ob es sich um eine
Einphasen- oder Mehrphasensimulation handelt.

- Extraktion der AustauschgroBen an den Kopplungsrindern mit ATHLET, wobei es
sich hierbei um einen einzelnen Datenwert, eine Oberflichenmittelung iiber den
Kopplungsrand oder eine Integration z.B. eines Massenstroms handeln kann.

- Aufruf der Kopplungsschnittstelle und somit von ATHLET

- Entgegennahme der Kopplungsparameter vom ATHLET-Aufruf und Zuweisung der
Kopplungsparameter zu den Kopplungsrandbedingungen entsprechend den im CCL-
Setup getroffenen Vereinbarungen.

' Eine Junction-Box-Routine in ANSYS CFX ist eine Stelle einer vordefinierten Programmverzweigung, die es
dem Benutzer gestattet, an dieser vordefinierten Stelle im Programmablauf beliebigen FORTRAN-77-
kompatiblen Code in einem Unterprogramm auszufiihren.
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Weitere Informationen iiber das Einbinden von ANSYS CFX Junction-Box-Routinen finden
sich u.a. im Handbuch von ANSYS CFX-Pre (ANSYS Inc., 2009). Fiir die beabsichtigte
Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET wird als Aufrufstelle fiir die Junction-Box-
Routine das Ende des CFX-Zeitschrittes der transienten Simulation (end-of-timestep)
gewahlt. Somit werden nach jedem CFX-Zeitschritt die Austauschdaten an den
Kopplungsridndern ermittelt, an das Kopplungsinterface per Junction-Box-Aufruf iibergeben,
dann wird damit ein ATHLET-Aufruf initiiert wobei auch die Zeitschrittinformation mit an
ATHLET kommuniziert wird, ATHLET fiihrt eine Berechnung bis zur vorgegebenen Endzeit
des CFX-Zeitschrittes aus und {ibergibt neue Werte fiir die Kopplungsrandbedingungen mit
ANSYS CFX. Letztere werden innerhalb der Junction-Box-Routine weiterverarbeitet und
iiber CFX-interne Datenstrukturen den Kopplungsrandbedingungen der CFD-Simulation
zugewiesen, worauthin ANSYS CFX bereit ist fiir den néchstfolgenden Zeitschritt. Ein
Programmablaufschema der bei der Kopplung ausgefiihrten Schritte fiir die gekoppelte
Simulation ist in Abb. 42 dargestellt.

ANSYS CFX

Solver Run

ANSYS CFX I ATHLET Run

Time step
r heration
| :
1
I ATHLE T Transient
teration B :

Ho

+

|

|

Data I

=+ Junction Box Rouwtine Transfer &5 Converged ? ___!

Abb. 42: Programmablaufschema der bei der Kopplung ausgefiihrten Schritte fiir die
gekoppelte Simulation von ANSYS CFX und ATHLET
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4.1.4.2 Code-Kopplung mittels Shared Library Technologie

Wie bereits erwdhnt, wurde fiir den eingeschlagenen Weg der ANSYS CFX-ATHLET-
Kopplung der Code von CFX als Master-Software ausgewéhlt. D.h. der Benutzer startet im
Wesentlichen die ANSYS CFX-Software wie gewohnt und ANSYS CFX ruft dann
seinerseits aus der Junction-Box-Routine heraus ATHLET auf. Damit das in der gewiinschten
Art und Weise funktioniert, wird der gesamte ATHLET-Quelltext mit einem kompatiblen
FORTRAN-Compiler in eine Shared Library iibersetzt, die auch den Code der Junction-Box-
Routine und der Programmzwischenschicht zur Adaption der ATHLET-Datenstrukturen an
ANSYS CFX enthalten kann. Diese Shared Library kann dann von ANSYS CFX zu dessen
Laufzeit dynamisch geladen werden und das Kopplungsinterface zusammen mit dem
gesamten ATHLET-Code steht dann wihrend der CFD-Simulation zur Verfiigung. Diese
Technologie erlaubt die Verwendung von benutzerdefiniertem Code innerhalb der
Laufzeitumgebung von ANSYS CFX, ohne dass seitens des Benutzers ein Zugriff auf den
CFX-Quelltext erforderlich ist oder bei Codeénderungen eine Ubersetzung und Bereitstellung
eines besonderen ANSYS CFX-Executables notwendig ist. Abb. 43 zeigt die Struktur der
hier fiir die Code-Kopplung verwendeten Shared Library. Um eine Ubersetzung von
ATHLET in Form einer Shared Library zu ermoglichen, wurde hierfiir durch Herrn Lerchl
von der GRS die Hauptprogramm-Routine von ATHLET in einen geeigneten Subroutine-
Aufruf mit Aufrufparametern umgearbeitet, da zur Laufzeit eines -einheitlichen
Programmsystems nur eine Hauptprogrammroutine existieren kann und das in diesem Fall
diejenige von ANSYS CFX ist. Eine weitere Anpassung war erforderlich fiir die von
ATHLET belegten I/0-Kanile. Samtliche I/0O-Kanalnummern von ATHLET wurden in die
Programmzwischenschicht zwischen ANSYS CFX wund ATHLET als Variablen
herausgezogen und es wurde eine ANSYS CFX-Subroutine verwendet, die ATHLET von
CFX unbelegte I/O-Kanéle fiir dessen Ein- und Ausgaben zur Verfiigung stellt.

ANSTS CFX
Shasad Liwrasy
ATHLET
APl of AMSYS CFX APl of ATHLET

Interface Code

Abb. 43: Struktur der Shared Library fiir die Code-Kopplung
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4.1.4.3 Programmablauf einer gekoppelten ANSYS CFX und ATHLET-
Simulation

Der Programmablaufplan in Abb. 42 zeigt die ausgefiihrten Schritte wihrend einer
gekoppelten ANSYS CFX und ATHLET-Simulation. Die Simulation wird vom Benutzer mit
dem Start von ANSYS CFX als Master-Code initiiert. Die im CFD-Setup definierten
Randbedingungen dienen fiir den ersten Zeitschritt, fiir den noch keine ATHLET-
Informationen vorliegen, als Randbedingungen der CFD-Simulation.

Im Laufe der gekoppelten Simulation werden dann die folgenden Schritte ausgefiihrt:

1. ANSYS CFX liest zundchst die Definition der CFD-Simulation aus dem CCL des
DEF-Files ein, das dariiber hinaus auch die Gitterinformation enthilt. Gitter und CCL
definieren die Randbedingungen der CFD-Aufgabe, das physikalische Setup und die
numerischen Solverparameter und —einstellungen. Im Anschluss 1ladt ANSYS CFX
die im CCL definierte Shared Library aus dem spezifizierten Pfad des Benutzers.

2. ANSYS CFX ruft ATHLET zu dessen eigener Initialisierung auf, u.a. um den File mit
der Definition der ATHLET-Simulation einzulesen.

3. Dann startet der ANSYS CFX-Solver mit der iterativen Berechnung der CFD-Ldsung
fiir den ersten Zeitschritt.

4. Nach der Bewertung eines Konvergenzkriteriums erreicht der CFX-Solver den
Aufrufpunkt der Junction-Box-Routine bei ,,end-of-timestep®, von wo aus direkt in
diese Junction-Box-Routine verzweigt wird. Hierbei werden die fiir den
Datenaustausch mit ATHLET vorgesehenen Daten bereitgestellt und an das
Kopplungsinterface iibergeben.

5. In der Programmzwischenschicht zwischen ANSYS CFX ud ATHLET werden die
Kopplungsdaten den notwendigen Umrechnungen und Umspeicherung unterzogen
worauf im Anschluss ATHLET aufgerufen wird.

6. Wenn ATHLET aufgerufen wird, fiihrt ATHLET mit dem eigenen internen FEBE-
Losungsalgorithmus eine oder mehrere Zeitschritte aus, bis der vorgegebene
Endzeitpunkt des ANSYS CFX Zeitschrittes erreicht ist.

7. Wenn dieser Endzeitpunkt erreicht ist, gibt ATHLET iiber die Kopplungsschnittstelle
alle definierten Kopplungsparameter an ANSYS CFX zuriick, die nach der
notwendigen Datenbehandlung tiber ANSYS CFX-interne Datenstrukturen an die
entsprechenden CFD-Randbedingungen iibergeben werden.

8. Sofern nicht das Abbruchkriterium der gekoppelten Simulation erreicht ist, wird dann
seitens ANSYS CFX die Berechnung des nédchsten Zeitschrittes eingeleitet.

9. Diese Prozedur wird bis zum Erreichen des Abbruchkriteriums fortgesetzt.

Zum Abschluss der gekoppelten Berechnung fiihrt ANSYS CFX noch die folgenden Schritte
aus (siche Abb. 44):

1. For dem Schreiben eines RES-Files ruft ANSYS CFX eine weitere Junction-Box-
Routine auf, die es auch ATHLET gestattet, die Simulation in geordneter Weise zu
beeenden, Ergebnisdaten zu schreiben und alle offenen I/O-Kanile zu schliessen.

2. Nach der Riickkehr aus ATHLET beendet ANSYS CFX seinerseits die gekoppelte
Simulation mit dem Schreiben des Ergebnisfiles.
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Abb. 44: Programmablaufplan fiir die Arbeitsschritte bei der Beendigung der gekoppelten
Simulation

4.1.4.4 Ausgefiuhrte Modifikationen am ATHLET-Code

Fiir die Kopplung mit ANSYS CFX musste der Standard-ATHLET-Code in einigen Teilen
geeignet modifiziert werden. Des Weiteren wurden zusdtzliche Steuerparameter eingefiihrt,
die es ANSYS CFX erlauben, die Ausfiihrung von ATHLET je nach Stand der Simulation
von auBlen zu kontrollieren und zu steuern. Die ausgefiihrten Codemodifikationen an
ATHLET sind in einem technischen Bericht der GRS dokumentiert (Lerchl, Mai 2007). So
wurde fiir die externe Steuerung des ATHLET-Codes aus ANSYS CFX heraus ein Integer-
Steuerparameter KCFX eingefiihrt, der je nach dessen Belegung steuert, in welcher partiellen
Funktion der ATHLET-Code bei dessen Aufruf ausgefiihrt wird (d.h. Initialisierung,
stationdire ATHLET-Simulation, transienter Zeitschritt von ATHLET, Beendung der
Simulation). Details zur Belegung der Steuerparameter fiir den zur Kopplung mit ANSYS
CFX modifizierten ATHLET-Code finden sich in (Lerchl, Mai 2007) und (Waata C.L.,
2008).

Weitere Anderungen am ATHLET-Code beziehen sich auf die Anpassung der I/O-
Kanalnummern von ATHLET an die Laufzeitumgebung von ANSYS CFX, wo in der
modifizierten ATHLET-Version freie I/O-Kanile iiber den Aufruf einer internen ANSYS-
CFX-Routine bezogen und ATHLET zur Verfligung gestellt werden.

4.1.4.5 Steuerung der Kopplung uiber CCL-Objekte und Definitionen in ANSYS
CFX

Die Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET wurde im Rahmen des vorliegenden
Forschungsvorhabens als ein Prototyp implementiert. Somit ist die Kopplung von ANSYS
CFX und ATHLET noch keine Eigenschaft der Release-Version von ANSYS CFX und
bedarf daher der Steuerung der Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET iibeer Eingriffe in
die Definition der CFD-Simulation auf der Basis von CCL''. Die Definition einer
gekoppelten Simulation von ANSYS CFX und ATHLET aus der GUI-Oberfliche des

"' CCL — CFX Command Language
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physikalischen Preprozessors CFX5Pre heraus ist momentan noch nicht realisiert. Ausgehend
von einem ersten in ANSYS CFXS5Pre zu erstellenden Setup der beabsichtigten CFD-
Simulation exportiert der Benutzer die CCL-Definition der Strdmungssimulation in ein
Textfile, das im Anschlul vom Benutzer durch die kopplungsspezifischen CCL-Objekte zu
erginzen ist. Ein Beispiel eines solchen CCL-Setups ist in (Waata C.L., 2008) dokumentiert.
Nach erfolgter Modifikation des CCL-Files wird die so gednderte Definition der CFD-
Simulation wieder in den DEF-File der ANSYS-CFX-Simulation riickiibertragen und die
gekoppelte ANSYS CFX-ATHLET-Simulation kann gestartet werden. Die vom Benutzer im
Einzelnen hinzuzufiigenden CCL-Sektionen umfassen im Einzelnen:

1. CCL-Header: Deklarationen zum Pfad der verwendeten Shared Library und zum
ATHLET-Input-File, die in Perl'>-Variablen hinterlegt werden.

2. LIBRARY-Objekt: Hier werden die verwendeten Junction-Box-Routinen deklariert.

3. SIMULATION TYPE Objekt: Angabe mit welchem der unterstiitzten Systemcodes
ANSYS CFX in dieser CFD-Simulation gekoppelt werden soll. Momentan unterstiitzt
werden neben ATHLET auch LMS AMESim, GT-Power und nutzerdefinierter
Programmcode. Des Weiteren sind hier fiir ATHLET bestimmte Eingaben zu treffen,
wie die Angabe einer Programe-ID, einer Run-ID und die Ubergabe des unter 1.
definierten Pfades zum ATHLET-Input-File. AuBlerdem ist es moglich hier noch
einen Symmetriefaktor des CFD-Modells zu iibergeben, falls die Ein-
/Ausgaberandbedingungen der CFD-Simulation unter Ausnutzung von Symmetrien
der Stromungsgeometrien nur einen bestimmten Bruchteil der in ATHLET
abgebildeten Geometrie ausmachen.

4. INLET BOUNDARY Objekt: Angaben zu den Kopplungsrandbedingungen am
Einlass der CFD-Geometrie fiir hydraulische und thermische
Kopplungsrandbedingungen. Die bendtigten Angaben fiir den Datenaustausch sind in
ein SYSTEM CODE Objekt gekapselt.

5. OUTLET BOUNDARY Objekt: Gleiches gilt fiir den Variablenaustausch am
Auslassrand der CFD-Geometrie, wenn dieser mit einer korrespondierenden
Randbedingung des ATHLET-Modells gekoppelt ist. Auch hier sind die benétigten
Angaben fiir den Datenaustausch sind in ein SYSTEM CODE Objekt gekapselt. Ein
Beispiel fiir die Syntax dieser CCL-Objekte findet sich in (Waata C.L., 2008).

6. SOLVER CONTROL Objekt: Hier sind lediglich noch die Namen der verwendeten
Junction-Box-Routinen in einer Liste aufzufiihren.

4.1.4.6 Modifikationen von ANSYS CFX fiir die Kopplung mit ATHLET

ANSYS CFX verwendet ASCII-Text-Files mit den Namen “RULES” und “tt.txt” im
Unterverzeichnis SETC des ANSYS CFX Installationsverzeichnisses um dem ANSYS CFX-
Solver die giiltige Syntax der CCL-Kommando- und Beschreibungssprache bekannt zu
machen. Im Falle von Erweiterungen des Funktionsumfanges des Solvers und damit der
CCL-Syntax zur Beschreibung und Definition einer CFD-Simulation sind diese beiden Files
entsprechend zu dndern, was zur Einfiihrung der in 4.1.4.5 erwéhnten, erweiterten CCL-
Objekte erforderlich war. Fiir die Kopplung von ANSYS CFX mit ATHLET sind somit also
neben der erfolgreich iibersetzten Shared Library mit dem Kopplungsinterface, den Junction-
Box-Routinen und dem mitiibersetzten ATHLET-Quelltext auch ein Paar von gednderten
RULES und tt.txt-Dateien erforderlich, die von ANSY'S bereitgestellt werden.

12 Perl — Skripting-Sprache
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Der RULES-File definiert die Struktur des CCL-Setups fiir jedes individuell zu verwendende
CCL-Objekt und die darin mdéglichen bzw. erlaubten CCL-Optionen. Der RULES-File
enthilt aber keine Informationen iiber gegenseitige Abhédngigkeiten von verschiedenen CCL-
Objekten. Derartige, i.d.R. von der Stromungsphysik abhingige Informationen, werden
wihrend eines GUI-unterstiitzten Setupvorgangs innerhalb von ANSYS CFX5Pre tiberpriift
um eine physikalisch und syntaktisch korrekte Stromungsdefinition fiir die CFD-Simulation
zu erhalten. Im Falle von manuellen Eingriffen und Anderungen an CCL-Objekten ist es
nunmehr Aufgabe des Benutzers, eine vollstindige und fehlerfreie CCL-Definition der
gekoppelten ANSYS CFX-ATHLET-Simulation bereitzustellen.

Um die neuen bzw. gednderten CCL-Objekte verwenden zu konnen wurde somit der
RULES-File modifiziert. In dem File tt.txt befindet sich eine Ubersetzungstabelle von der
dem Benutzer zur Verfiigung gestellten Syntax der CCL-Beschreibung der CFD-Simulation
in die Solver-internen MMS" -Datenstrukturen, auf die innerhalb von CFX zugegriffen
werden kann, wie z.B. die Benennung interner Solver-FORTRAN-Variablen und deren
Entsprechung in der CCL-Syntax. Das Standard-tt.txt.-File musste somit ebenfalls
Anderungen erfahren, um die zusitzlich eingefiihrten Parameter und Optionen der
kopplungsspezifischen CCL-Objekte in interne Solver-Datenstrukturen zu iiberfiihren. Der
Benutzer des gekoppelten Simulationsverfahrens muss also auch diese beiden gednderten
Files fiir die Simulation entsprechend der Dokumentation in (Waata C.L., 2008) bereitstellen.

Einphasenstromung Mehrphasenstrémung

e Fluid dependent
(inhomogeneous)

[ ]

o I(\?I;)rrtrél:fillaze;r?fllg;lindrical velocity : gg;?;;:%:&i?&ngfiﬁgi)ts
[ ]

. %ﬁ proevsvsflie(stable) . gﬁ?ﬁ;ﬁf;io\l;zocity

: gtzggrll):f;?;:ne total pressure(stable) Components (homogeneous)

e Fluid velocity e Bulk Mass Flow Rate

e Static Pressure
e Total Pressure(Stable)

Tabelle 10: Unterstiitzte Einlassrandbedingungen in ANSYS CFX fiir hydraulische
Randbedingungen (Masse & Impuls)

4.1.5 Unterstitzte Typen von Randbedingungen

Wie bereits zuvor erwéhnt, dienen die zwischen den beiden Solvern ATHLET und ANSYS
CFX ausgetauschten Daten der wechselseitigen Bereitstellung von Randbedingungen fiir die

¥ MMS — Memory Management System
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Losung der 1-dimensionalen bzw. 3-dimensionalen Transport- und Erhaltungsgleichungen
auf der fiir das Stromungsgebiet gewdéhlten Nodalisierung bzw. dem numerischen 3d
Gitternetz. Die von beiden Solvern an Ein-/Auslassrindern bzw. an ATHLET Junctions und
Kontrollvolumen unterstiitzten Randbedingungen werden im Folgenden nédher betrachtet.

Einphasenstromungen Mehrphasenstromungen

Isothermal

Fluid temperature

Fluid temperature

Thermal energy

Static temperature
Total temperature

Static temperature
Total temperature
Fluid dependent

Total Energy

Static temperature
Total temperature
Total enthalpy

Static temperature
Total temperature
Fluid dependent

Fluid dependent
e Static temperature
e Total temperature
e Total enthalpy

e Fluid dependent™

Tabelle 11: Unterstiitzte Einlassrandbedingungen in ANSYS CFX fiir thermische
Randbedingungen (Energie)

4.1.5.1 Von ANSYS CFX unterstiitzte Einlassrandbedingungen

Eine Einlassrandbedingung findet in der CFD immer dann Verwendung, wenn bekannt ist,
dass die zu untersuchende Stromung an dieser Berandung des Stromungsgebietes in das
Stromungsgebiet hinein gerichtet ist. Die hydraulischen und thermischen Randbedingungen
an solchen Einlassrdndern konnen in vielféltiger Weise definiert werden. Diese Definitionen

" Die fluidabhingige Spezifikation von thermischen Randbedingungen ist nur fiir inhomogene

Mehrphasenstromungen verfiigbar. Fiir homogene Mehrphasenstromungen wird angenommen, dass sich die
beiden Phasen lokal im thermischen Gleichgewicht befinden. Fiir weitergehende Informationen kann in
(ANSYS Inc., 2009) nachgeschlagen werden.
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konnen von der Art und Weise der Benutzervorgaben am Einlassrand (Massenstrom,
Geschwindigkeit, Druck) und von der definierten Stromungsphysik (einphasig, mehrphasig,
Mehrkomponenten-Stromung, Verbrennung, etc.) abhédngig sein. Tabelle 10 und Tabelle 11
listen die derzeit in ANSYS CFX verfligharen Typen und Optionen fiir
Einlassrandbedingungen. Weitergehende Informationen zu diesen Randbedingungen sind in
(ANSYS Inc., 2009) verfiigbar.

4.1.5.2 Von ANSYS CFX unterstiitzte Auslassrandbedingungen

In CFD-Simulationen findet eine Auslassrandbedingung immer dann Verwendung, wenn
bekannt ist, dass die Stromung an der jeweiligen Stromungsberandung nach auBlerhalb des
Stromungsgebietes gerichtet ist. In diesem Fall erfordert die Spezifikation einer
hydraulischen  Auslassrandbedingung Vorgaben fiir den statischen Druck, die
Geschwindigkeit oder den Massenstrom. Fiir alle anderen Transportgleichungen
(Komponenten-Massenbriiche, Energie, passive Transportskalare, etc.) ist der Wert der
jeweiligen Losungsvariable am Auslassrand Teil der CFD-Losung. Tabelle 12 zeigt eine
Liste der in ANSYS CFX unterstiitzten Auslassrandbedingungen (siche (ANSYS Inc.,
2009)).

Einphasenstromung Mehrphasenstromung

Average Static Pressure

Normal Speed

Cartesian Velocity Components
Cylindrical Velocity Components
Mass Flow Rate

Static Pressure

Average Static Pressure

Fluid Velocity (inhomogeneous)
Normal Speed (homogeneous)
Cartesian Velocity Components

(homogeneous)
e Cylindrical Velocity Components

(homogeneous)
e Bulk Mass Flow Rate
e Static Pressure
e Degassing Condition
(inhomogeneous)
e Supercritical

Tabelle 12: Unterstiitzte hydraulische Auslassrandbedingungen in ANSYS CFX
(Masse & Impuls)
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Einphasenstromungen

Mehrphasenstromungen

Cartesian Velocity Components
Cylindrical Velocity Components
Opening Pressure and Direction
Opening Pressure for Entrainment
Static Pressure and Direction
Static Pressure for Entrainment

Fluid velocity

Cartesian Velocity Components
Cylindrical Velocity Components
Opening Pressure and Direction
Opening Pressure for Entrainment
Static Pressure and Direction
Static Pressure for Entrainment

Tabelle 13: Unterstiitzte hydraulische Opening-Randbedingungen in ANSYS CFX

Einphasenstromungen

Mehrphasenstromungen

Isothermal

¢ Fluid temperature

e Fluid temperature

Thermal energy

e Static temperature
e Opening
temperature

e Static temperature
e Opening temperature
e Fluid dependent

Total energy

e Static temperature
e Opening
temperature

e Static temperature
¢ Opening temperature
¢ Fluid dependent

Fluid dependent

e Static temperature
e Opening temperature
e Fluid dependent"’

Tabelle 14: Unterstiitzte thermische Opening-Randbedingungen in ANSYS CFX

15

Die fluidabhéngige Spezifikation von

thermischen Randbedingungen ist nur fiir inhomogene

Mehrphasenstromungen verfiigbar. Fiir homogene Mehrphasenstromungen wird angenommen, dass sich die
beiden Phasen lokal im thermischen Gleichgewicht befinden. Fiir weitergehende Informationen kann in
(ANSYS Inc., 2009) nachgeschlagen werden.
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4.1.5.3 Von ANSYS CFX unterstiitzte Opening-Randbedingungen

Der Typ einer Opening-Randbedingung kann in CFD-Simulationen Verwendung finden,
wenn an der Randbedingung sowohl Ausstromen als auch Einstromen in Bezug auf die
betrachtete Stromungsgeometrie vorliegen kann. Dies kann sich sowohl auf verschiedene
Positionen an der Randbedingung beziehen als auch einen Wechsel der Stromungsrichtung an
der Randbedingung tiber die Zeit beinhalten. Die Tabelle 13 und Tabelle 14 zeigen die
moglichen verschiedenen hydraulischen und thermischen Randbedingungen die in einem
solchen Fall in ANSYS CFX gestellt werden konnen. Es ist zu beachten, dass die Art der
thermischen Randbedingung auch abhingig ist von der geldsten Energietransportgleichung
(Isotherme Fluide, Thermal Energy oder Total Energy).

4.1.5.4 Von ATHLET unterstitzte Typen von Randbedingungen

Fiir die ATHLET-Simulation kann der Benutzer zwischen zwei verschiedenen physikalischen
Modellen fiir die Simulation wéhlen:

- 5-Gleichungsmodell, bestehend aus separaten Kontinuitdts- und Energiegleichungen
fiir beide Phasen und eine Gemisch-Impulserhaltungsgleichung

- vollstandiges 2-Fluid-Modell mit 6 Erhaltungsgleichungen fiir Kontinuitit, Impuls-
und Energietransport fiir beide Phasen getrennt.

Die rdumliche Diskretisierung von ATHLET entspricht einem Finite-Volumen-Verfahren fiir
die Kontrollvolumen der ATHLET-Nodalisierung. Dabei werden die Kontinuitits- undn
Energietransportgleichungen in den Knoten der Kontrollvolumen geloest und die
Impulserhaltungsgleichungen in den sogenannten Junctions, die die Verbindungen zwischen
den Kontrollvolumen darstellen. In der CFD wire das am ehesten mit einem Staggered-Grid-
Verfahren mit rdumlich versetzter Anordnung von Masse-/Energie- und auf der anderen Seite
Impuls-Knoten zu vergleichen. Die erforderlichen Randbedingungen zur Losung des
resultierenden Gleichungssystems sind Massenstrom oder Druck fiir die Kontinuitits- und
Impulsgleichungen und Fluidtemperatur oder Enthalpie fiir die Energietransportgleichungen.
Der in ATHLET verwendete Druck ist im Gegensatz zu ANSYS CFX der absolute Druck,
wihrend in ANSYS CFX ein auf einen Referenzdruck bezogener statische Druck verwendet
wird.

Die Stromungsrichtung in den ATHLET-Objekten ist jeweils durch den Druckverlust iiber ds
Element bestimmt. Tabelle 15 gibt eine Ubersicht iiber die erforderlichen Randbedingungen
und LosungsgroBen in ATHLET. Die Losungsgrofen sind der Druck, Dampf- und Wasser-
Temperatur und der spezifische Dampfgehaltin den Kontrollvolumen sowohl der
Massenstrom (5-Gleichungsmodell) oder die Massen und Geschwindigkeiten der jeweiligen
Phasen (6-Gleichungsmodell) in den Junctions.

Der ATHLET-Code wurde speziell fiir die Berechnung von Mehrphasenstrémungen und
-systemen entwickelt. ATHLET enthdlt genaue Wasser-Wasserdampf-Tabellen und
berechnet intern die  Sattigungstemperatur. Wenn die  Fluidtemperatur  die
Séttigungstemperatur iiberschreitet, werden die Stromungszustidnde als Mehrphasenstromung
berechnet und die mehrphasigen Randbedingungen (insbesondere der spezifische
Dampfgehalt) werden benétigt.

Detaillierte Informationen iiber die fluiddynamischen Modelle von ATHLET sind im
ATHLET Users Manual dokumentiert (GRS, July 2006).
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Randbedingungen Lésungsgroflien

Mass flow rate
e Pressure

Liquid mass flow
Vapour mass flow
Liquid velocity
Vapour velocity
Pressure'®

Masse & Impuls

Liquid Temperature
Enthalpy

Liquid temperature

Vapour temperature

e Energy convected by liquid
flow

e Energy convected by vapour
flow

Energiegleichung

Steam quality e Void fraction

Tabelle 15: Erforderliche Randbedingungen und LosungsgroBen in ATHLET

4.1.6 Kombinationen von Kopplungsrandbedingungen von ANSYS CFX und
ATHLET

In einer gekoppelten Simulation aus CFD- und Systemcode, also ANSYS CFX und
ATHLET, miissen aus der Vielzahl der von beiden Codes unterstiitzten Randbedingungen
(siche vorangegangenes Kapitel) mogliche miteinander kompatible Kombinationen von
Randbedingungstypen ausgewidhlt werden. In diesem Kapitel werden die moglichen
Kombinationen von hydraulischen und thermischen Randbedingungen fiir gekoppelte
Simulationen behandelt. Es ist dabei zum einen nicht ausgeschlossen, dass auch noch andere
Kombinationen von ATHLET- und CFD-Randbedingungen moglich sind. Andererseits sind
auch nicht alle im Folgenden aufgelistete Kombinationen von Randbedingungstypen im
Rahmen des vorliegenden Prototypen realisiert worden, da der Entwicklungsaufwand die zur
Verfligung stehende Zeit des Teilvorhabens bei weitem {iberstieg.

4.1.6.1 Kopplung an ANSYS CFX Einstromrandern

Fiir eine Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET an CFX-Einstromrdndern unter der
Annahme von einphasigen Stromungsbedingungen wurden fiinf verschiedene Kombinationen
von Austauschparametern zwischen ATHLET und ANSYS CFX definiert, siche hierzu auch
Tabelle 16. So wird z.B. fiir die erste Parameterkombination der Massenstrom von ATHLET
an CFX tlibergeben wéhrend der resultierende Druckwert am Interface von CFX an ATHLET
iibermittelt wird. Entsprechend sind die anderen Kopplungsoptionen fiir Geschwindigkeiten,
Totaldruck und Statischen Druck definiert. Wahrend der Laufzeit des Forschungsvorhabens

1 Static pressure in ATHLET includes the system pressure before the flow simulation.
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wurde ein Kopplungsinterface fiir die Kopplungsparameterkombination 1 aus Tabelle 16
implementiert und anhand vereinfachter Testfdlle validiert (siche 4.1.7). Weitergehende
Informationen hinsichtlich der Definition der einzelnen Kopplungsparameter an den
Kopplungsinterfacen von ATHLET und ANSYS CFX sind in (Waata C.L., 2008)
dokumentiert.

Kopplungs- ANSYS CFX ATHLET
randbe-
dingungen
17 Mass flow rate, kg/s Pressure, Pa
2 Cartesian velocity, m/s Pressure, Pa
3 Total pressure, Pa Mass flow rate, kg/s
4 Static Pressure, Pa Mass flow rate, kg/s

Tabelle 16: Hydraulische Kopplungsbedingungen fiir Einstromrandbedingungen und
Einphasenstromung

Kopplungs- ANSYS CFX ATHLET
randbe-
dingungen
1'® Static temperature, K Total enthalpy , J/kg
2 Total temperature, Total enthalpy, J/kg
3 Total enthalpy, J/kg Static temperatre, °C

Tabelle 17: Thermische Kopplungsrandbedingungskombinationen fiir Einlassrdnder und
einphasige Stromung

Fiir die thermischen Kopplungsrandbedingungen hingen in ANSYS CFX die bendtigten
Einlassrandbedingungen vom verwendeten Energietransportgleichungsmodell ab. In
ATHLET steht dem Benutzer die Moglichkeit der Spezifikation der totalen Enthalpie oder
von Temperaturrandbedingungen zur Verfligung. Mit diesen Moglichkeiten wurden die in

" Fiir die Parameterkombination 1 wurde in diesem Forschungsvorhaben ein Kopplungsinterface entwickelt und
getestet.

'® Fiir die Parameterkombination 1 wurde in diesem Forschungsvorhaben ein Kopplungsinterface entwickelt und
getestet.
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Tabelle 17 aufgefiihrten Kopplungsrandbedingungskombinationen fiir das sogenannte ,.total
energy heat transfer model“ in ANSYS CFX definiert. Wihrend der Laufzeit des
Forschungsvorhabens wurde ein Kopplungsinterface fiir die
Kopplungsparameterkombination 1 aus Tabelle 17 implementiert und anhand vereinfachter
Testfdlle validiert (siche 4.1.7). Weitergehende Informationen hinsichtlich der Definition der
einzelnen Kopplungsparameter an den Kopplungsinterfacen von ATHLET und ANSYS CFX
sind in (Waata C.L., 2008) dokumentiert.

4.1.6.2 Kopplung an ANSYS CFX Ausstromrandern

Fir Ausstromridnder ist in ANSYS CFX die Stromungsrichtung festgelegt und nach
ausserhalb des CFX-Stromungsgebietes gerichtet. Somit sind hydraulische Randbedingungen
fir Unterschall-Ausstromrander mit Randbedingungen auf statischen  Druck,
Geschwindigkeit oder Massenstrom erforderlich. Fiir alle anderen Variablen sind die Werte
am Ausstromrand jedoch ein Teil der CFD-Losung und erfordern keine Kopplung mit dem
Systemcode (keine bidirektionalen thermischen Kopplungsrandbedingungen). Die ermittelten
Werte dieser Variablen werden also lediglich in einer 18WegB8Kopplung an ATHLET
ibermittelt. Tabelle 18 zeigt unter diesen Voraussetzungen die mdglichen
Randbedingungskombinationen. Wihrend der Laufzeit des Forschungsvorhabens wurde ein
Kopplungsinterface fiir die Kopplungsparameterkombination 1 aus Tabelle 17 implementiert
und anhand vereinfachter Testfélle validiert (siche 4.1.7).

Kopplungs- ANSYS CFX ATHLET
randbe-
dingungen
1Y Mass flow rate, kg/s Pressure, Pa
2 Average static pressure, Pa Mass flow rate , kg/s
Cartesian velocity, m/s Pressure, Pa
4 Static Pressure, Pa Mass flow rate, kg/s

Tabelle 18: Hydraulische Kopplungsbedingungen fiir Ausstromrandbedingungen und
Einphasenstromung

4.1.6.3 Kopplung an ANSYS CFX Opening-Randbedingungen

Wie in 4.1.5.3 beschrieben, stehen bei Verwendung von Opening-Randbedingungen in
ANSYS CFX verschiedene hydraulische und thermische Randbedingungen zur Verfiigung.
Die Verwendung von Opening-Randbedingungen ist insbesondere attraktiv und erforderlich,
wenn Stromungsprozesse mit moglicher vollstandiger Stromungsumkehr betrachtet werden
miissen. Randbedingungskombinationen mit ATHLET wurden fiir Druck- und
Geschwindigkeitsrandbedingungen am Opening definiert, wie in Tabelle 19 aufgefiihrt. Die

' Fiir die Parameterkombination 1 wurde in diesem Forschungsvorhaben ein Kopplungsinterface entwickelt und
getestet.
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Definitionen fiir die verschiedenen verwendeten Druckrandbedingungen am Opening sind in
(ANSYS Inc., 2009) dokumentiert. Tesfille wurden in Kapitel 4.1.7 mit der
Kopplungsrandbedingung 3 untersucht um die Kopplungsrandbedingungen unter der
Bedingung von Stromungsumkehr zu verifizieren.

Kopplungs- ANSYS CFX ATHLET
randbe-
dingungen
1 Opening Pressure for Entrainment, Pa Mass flow rate, kg/s
2 Opening Pressure and direction, Pa Mass flow rate, kg/s
3% Cartesian velocity components, m/s Static Pressure , Pa
4 Static Pressure for Entrainment, Pa Mass flow rate, kg/s
5 Static Pressure and Direction, Pa Mass flow rate, kg/s

Tabelle 19: Hydraulische Kopplungsbedingungen fiir Opening-Randbedingungen und
Einphasenstromung

Kopplungs- ANSYS CFX ATHLET
randbe-
dingungen
1! Opening temperature, K Enthalpy, J/kg
2 Static temperature, K Enthalpy, J/kg

Tabelle 20: Thermische Kopplungsbedingungen fiir Opening-Randbedingungen und
Einphasenstromung

0 Fiir die Parameterkombination 3 wurde in diesem Forschungsvorhaben ein Kopplungsinterface entwickelt und
getestet.

2! Fiir die Parameterkombination 1 wurde in diesem Forschungsvorhaben ein Kopplungsinterface entwickelt und
getestet.
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Fiir die thermischen Kopplungsrandbedingungen am Opening kann die statische Temperatur
nur in Kombination mit dem ,total energy model“ von ANSYS CFX verwendet werden
(siehe Tabelle 20).

4.1.7 Verifikation der ANSYS CFX < ATHLET Kopplung

F[r die in diesem Forschungsvorhaben entwickelte Kopplungsschnittstelle zwischen ANSYS
CFX und ATHLET wurden eine Reihe von Verifikations- und Validierungstestfillen
untersucht. Ziel dieser Untersuchungen war der Nachweis, dass die entwickelte
Kopplungsschnittstelle den Datenaustausch ud die algorithmische Kopplung beider Codes in
der beabsichtigten Art und Weise ausfiihrt und dass fiir eine gewisse Anzahl von einfachen
Testfdllen die erzielten Ergebnisse physikalisch richtig sind. Um Letzteres zu iiberpriifen
wurden entweder testfdlle mit bekannter Losung untersucht bzw. die Ergebnisse von
gekoppelten Simulationen mit den Ergebnissen von mit jeweils nur einem der beiden Codes
ausgefithrten Simulationen verglichen.

Die verschiedenen in den folgenden Abschnitten 0 — 4.1.7.4 beschriebenen Testfdlle wurden
unter folgenden Bedingungen aufgesetzt und untersucht:
e Testfall mit einer Kopplungsrandbedingung an einer ANSYS CFX
Einlassrandbedingung mit korrespondierender ATHLET Kopplungsbedingung
e Testfall mit einer Kopplungsrandbedingung sowohl an einer ANSYS CFX Einlass-
als auch Auslassrandbedingung mit korrespondierender ATHLET
Kopplungsbedingung; offenes System
e Testfall mit einer Kopplungsrandbedingung sowohl an einer ANSYS CFX Einlass-
als auch Auslassrandbedingung mit korrespondierender ATHLET
Kopplungsbedingung; geschlossenes System

Alle Testfdlle wurden zundchst nur fiir FEinphasenstromungen als transiente
Stromungssimulation in ANSYS CFX und ATHLET untersucht.

-
8 B. 850 0.300 () j_' -

0.07% 0.225

Abb. 45: 3d-Modell eines Y2 Symmetriesegments eines horizontalen Rohres
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Abb. 46: Rohrquerschnitt der Testfallgeometrie mit dem 3d-Gitternetz der CFD-Simulation

2

Inkst —a~ ANTYS CFX Stand-alone Fipe e Ourilat
B

inlot —»- ATHLET Pipe ANSYS CFX Pipe —a=- Ourilat
C

Inlot — ATHLET Stand-alone Pipe —a=-Outiot

Abb. 47: Schematische Darstellung der drei ausgefiihrten und miteinander verglichenen
Simulationsrechnungen

4.1.7.1 Testfall 1: Horizontales Rohr mit Kopplung an einer Einlassrand-
bedingung von ANSYS CFX

In dieser Testfalluntersuchung wird die Stromung durch ein gerades kreisrundes Rohr
untersucht. Der Testfall dient der Verifikation und Validierung der entwickelten
Kopplungsschnittstelle, speziell fiir die Kopplung mittels hydraulischer und thermischer
Randbedingungen an Einstromrdndern des ANSYS CFX Stromungsgebietes. Im

102



vorliegenden Testfall werden der Massenstrom und der Druck zwischen den beiden Codes
ausgetauscht.

4.1.7.1.1 Das ANSYS CFX Modell

Fir die Testsimulationen wird ein Rohr mit einer Gesamtlinge von 14m und einem
Durchmesser von 0,20m betrachtet. Das ANSYS CFX Modell der Geometrie ist in Abb. 45
zu sehen. Auf Grund der hoheren Rechenanforderungen von CFD-Verfahren ist es eine
standardméBige Herangehensweise, alle zur Verfiigung stehenden Symmetriebedingungen fiir
eine CFD-Simulation auszunutzen. Im vorliegenden Fall wird ein Viertel des Rohres mit
angenommener 1/4-Symmetrie mit dem CFD-Verfahren berechnet. Beim Austausch des
Massenstromes zwischen dem Systemcode und dem CFD-Verfahren muss dieser
Symmetriefaktor beriicksichtigt werden. Abb. 46 zeigt die Vernetzung des Rohrquerschnitts
der CFD-Geometrie mit wandnaher Verfeinerung zur verbesserten Grenzschichtauflosung
unter Verwendung eines in ANSYS ICEM/CFD erzeugten Hexaedergitters.

eigenstandige ANSYS CFX gekoppelte ANSYS CFX
Simulation im 14m langen Simulation im 7m langen Rohr
Rohr
Hexahedral Mesh e 94,400 e 47,000
Elements
Inlet Boundary e Static Pressure : e Mass Flow Rate :
Condition Pressure step function 1.0 x 10°kg/s
e Total enthalpy: e Total enthalpy :
855 x 10° J/kg 855 x 10° J/kg
Outlet Boundary e Average Static Pressure: e Average Static Pressure 0.0
Condition 0.0 Pa Pa
Reference Pressure e 98x10°Pa e 98x10°Pa
Wall Boundary e Noslip e Noslip
Condition e Adiabatic wall e Adiabatic wall
Heat Transfer Model | ¢ Total Energy e Total Energy
Turbulence Model e Shear Stress Transport e Shear Stress Transport Model
Model
Material e Compressible water e Compressible liquid
(from IAPWS Table) (from IAPWS Table)
Advection scheme e Second order, High e Second order, High
resolution resolution
Time step e 0.01s e 0.01s

Tabelle 21: ANSYS CFX Randbedingungen fiir die gekoppelte Rohrstrémungs-Simulation

Fiir die gekoppelte Simulation wurden zwei jeweils 7m lange Rohrabschnitte in ATHLET
und ANSYS CFX simuliert, die in der Mitte miteinander zu einem 14m langen Rohr
gekoppelt wurden. Um das Ergebnis der gekoppelten Rechnung iiberpriifen zu konnen,
wurden eigenstindige Simulationen mit ANSYS CFX und ATHLET auch fiir die 14m lange
Rohrgeometrie und gleiche Randbedingungen ausgefiihrt (siche Abb. 47). Die betrachteten
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Stromungsbedingungen sind fiir eine Einphasenstromung von Wasser, dessen
Stoffeigenschaften in CFX mittels dem IAPWS-IF97 Standard berechnet werden. Die
iibrigen  Randbedingungen, Materialdaten und das CFD-Setup  bestimmende
Turbulenzmodell-, Energietransportmodell- und Solvereinstellungen sind in Tabelle 21 fiir
die eigenstindige und gekoppelte ANSYS CFX Simulation zusammengefasst.

I
e ) I

Abb. 48: Das ATHLET-Modell der Rohrstromungssimulation

I
I
BRANCH | PIPE 1 BOUND
I
I

eigenstandige ATHLET Gekoppelte ATHLET
Simulation Simulation

Number of objects o 3 e 3
Number of nodes in|e 14 o« 7
thermal fluid object
BRANCH object | «  Static pressure : o Static pressure
(inlet) Pressure step function Pressure step function)

e Enthalpy: 855 x 10° J/kg e Enthalpy

e Fluid temperature: 200 °C 855 x 10° J/kg

e Fluid temperature: 200 °C

BOUND (outlet) e 98x10°Pa e Proved by ANSYS CFX
Friction factor e 0.007215 e 0.007215

Tabelle 22: ATHLET Randbedingungen fiir den Rohrstromungs-Testfall

4.1.7.1.2 Das ATHLET-Modell

In ATHLET wird das horizontale Rohr lediglich durch 3 Objekte der Nodalisierung
reprasentiert. Das BRANCH-Objekt wird in ATHLET verwendet, um zeitabhéngige Gro3en
am Einlassrand vorgeben zu konnen. Das zweite Objekt ist das ,,Thermal fluid Objekt*, hier
mit PIPE1 benannt. Das dritte Objekt schlieflich ist das BOUND-Objekt, das die
Auslassrandbedingung reprisentiert. Es wird angenommen, dass die Durchstromung des
Rohrs von links (BRANCH) nach rechts (BOUND) erfolgt und keine Stromungsumkehr
stattfinden kann. Im Fall der gekoppelten Rechnung wird das BOUND-Objekt mit der
Einlassrandbedingung von ANSYS CFX iiber die entwickelte Kopplungsschnittstelle
gekoppelt. In Abb. 48 sind das BRANCH- und das BOUND-Objekt mit gestrichelter
Umrandung gezeichnet um anzudeuten, dass es sich bei diesen Objekten um volumenlose
Objekte handelt, in denen keine Kontinuititsgleichung gelost wird. Der Rohrdurchmesser
entspricht mit 0,20m dem Durchmesser im CFX-Modell. Fiir die eigenstindige ATHLET-
Simulation ist das PIPE1-Objekt 14m lang mit 14 internen Kontrollvolumen, wéhrend fiir die
gekoppelte Simulation das PIPE1-Objekt 7m lang ist und dementsprechend nur 7
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Kontrollvolumen aufweist. Tabelle 22 fasst die ATHLET-Randbedingungen fiir die
ausgefiihrten Simulationen zusammen.
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Abb. 49: Stufenfunktion fiir den Druck am Einlassrand

4.1.7.1.3 Vorgeschriebener Drucksprung am Einlass

Um eine transiente Stromungsdnderung in der Zeit fiir den Testfall zu simulieren, wird eine
stufenweise Anderung des Druckes am Einlassrand angenommen (siche Abb. 49). Der hier
definierte Druck ist der absolute Druck. Mit dem so vorgegebenen Druck am Einlassrand
wird eine transiente Simulation iiber 20s Realzeit ausgefiihrt.

4.1.7.1.4 Ergebnisse der eigenstindigen und gekoppelten Simulationsrechnungen

Abb. 50 und Abb. 51 zeigen den Konvergenzverlauf der maximalen Residuen fiir
Massenerhaltung und Impulstransport fiir die eigenstindige und die gekoppelte ANSYS CFX
Simulation. In beiden Fillen kann eine konvergente Losung mit maximalen Residuen kleiner
als 1.0 x10  {iber den gesamten Simulationszeitraum erreicht werden.

Die Abb. 52 und Abb. 53 zeigen die Geschwindigkeitsverteilung in einer Schnittebene durch
das ANSYS CFX Simulationsgebiet sowohl fiir die eigenstindige und die gekoppelte
ANSYS CFX Simulation. hierbei wird ein 14m langes Rohr fiir die eigenstindige Simulation
mit einem 7m langen Rohrabschnitt fiir die gekoppelte Simulation verglichen. Die
dargestellte Geschwindigkeitsverteilung ist die nach 20s Simulationszeit. Es ist zu sehen,
dass in der eigenstindigen CFX-Simulation beginnt die Rechnung mit einem Null-
Massenstrom und mit ansteigendem Druckunterschied zwischen Einlass- und Auslassrand
entwickelt sich eine ausgebildete Stromung. In der gekoppelten Simulation erhilt die ANSYS
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CFX Simulation den Massenstrom am FEinlassrand aus der Kopplungsschnittstelle zu
ATHLET. Dies ist ein integraler Wert, der in ein Blockprofil fiir die ANSYS CFX Simulation
umgesetzt wird. Uber die 7m Rohrlinge der CFX-Geometrie entwickelt sich dann in der
gekoppelten Simulation wiederum ein ausgebildetes Stromungsprofil {iber den

Rohrquerschnitt.
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Abb. 50: Maximum Residual Plot fiir die eigenstindige ANSYS CFX Simulation

1.08+00
1.08-01 -
1.08-02

GLU LT LTV

1.0e-04

Wariable Value

1.0e-05 4

1.0e-06 -

T T T T T T T T T T T T T T T |
5 10 15 20
Simulation Time

AKX P-hass = MAX U-bMom = MAK V-Mom rAK W-baom

o

Abb. 51: Maximum Residual Plots fiir die gekoppelte Simulation
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Abb. 52: Geschwindigkeits-Konturplot fiir die eigenstdndige ANSYS CFX Simulation

1.238e+01
1.04%9e+01

9.541e+00 .
[m s~-1]

e

Abb. 53: Geschwindigkeits-Konturplot fiir die gekoppelte Simulation

o 0. 100 0.200 (m)
| Sm— S
0.050 0.150

107



9.810e+06
9.807e+06
9.803e+06
9.800e+06 .
[Pa]
(]

%
0 0.100 0.200 (m)
[ —

0.050 0.150

Abb. 54: Konturplot fiir die Verteilung des absoluten Drucks fiir die eigenstandige ANSYS
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Abb. 55: Konturplot fiir die Verteilung des absoluten Drucks fiir die gekoppelte Simulation

108



Time=20s

9.890E+06
—o— CFX stand-alone
9.880E+06
—&— ATHLET stand-alone
9.870E+06 N —&- Coupled ANSYS CFX - ATHLET
9.860E+06 \
—~ 9.850E+06
©
e
o 9.840E+06
2
8  9.830E+06
a
% 9.820E+06
S
& 9.810E+06
<
9.800E+06
9.790E+06 T }
0 2 4 6 8 10 12 14 16

Z (m)

Abb. 56: Absoluter Druck iiber der Rohrlinge im Vergleich der eigenstdndigen und
gekoppelten Simulationen
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Abb. 57: Massenstrom am Einlassrand {iber der Zeit im Vergleich der eigenstindigen und
gekoppelten Simulationen

Abb. 54 und Abb. 55 zeigen die Druckverteilung fiir den absoluten Druck iiber die berechnete
Rohrldnge von 14m respektive 7m in der eigenstidndigen bzw. gekoppelten Simulation mit
ANSYS CFX. Wie zu erwarten ist der Druckverlust {iber das vollstindige Rohr anndhernd
doppelt so hoch wie iiber das nur halb so lange Rohrsegment. In mehr quantitativer Weise ist
das auch in Abb. 56 zu beobachten, in der der absolute Druck iiber der Rohrldnge nach 20s
Simulationszeit aufgetragen ist und in diesem Diagramm auch die Werte aus den beiden
ATHLET-Simulationen beriicksichtigt sind. Die erkennbaren kleinen Abweichungen erklaren
sich aus der verschieden berechneten Wandschubspannung und damit den viskosen
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Reibungsverlusten in der ANSYS CFX Simulation in Abhéngigkeit davon, ob die Stromung
bei L'7m bereits voll ausgebildet ist oder aus dem ATHLET-Massenstrom mit einem
Blockprofil neu initialisiert wird ud sich dann erst von dieser Position an anfédngt neu zu
entwickeln. Diese Unterschiede konnen in Zukunft durch heuristische Annahmen {iber die
Geschwindigkeitsverteilungen an Kopplungsquerschnitten weiter reduziert werden.

Abb. 57 zeigt dann den resultierenden Massenstrom fiir die eigenstidndigen ud gekoppelten
Rohrsimulationen iiber der Zeit. Die Entwicklung des Massenstroms iiber der Zeit zeigt in
dieser gekoppelten Simulation nur sehr geringe Abweichungen von den eigenstindigen
Rechnungen,w as wiederum auf die leicht unterschiedliche Behandlung der viskosen
Wandreibung in den Einzelsimulationen zuriickgefiihrt werden kann.

480
—— Coupled pipe: ATHLET inlet (z= 0 m)
a7s — Coupled pipe: ANSYS CFX inlet (z =7 m)
470 A — Coupled pipe: ANSYS CFX outlet (z =14 m)
465 ——ANSYS CFX stand- alone outlet (z =14 m)
© 460 +
[¢3]
3
S 455
g
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2 450
445 -
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435 -
430 T T T T
0 1 2 5 6 7

3 Time (s) 4

Abb. 58: Fluid-Temperatur-Profile tiber der Zeit fiir verschiedene Positionen und im
Vergleich der eigenstindigen und gekoppelten Simulationen

Zur Untersuchung der thermischen Kopplungs-Randbedingungen und diesbeziiglichen
Verifizierung des Kopplungsinterfaces wurde der Stromung am Einlass eine
Temperaturtransiente aufgepragt (Abb. 58, ATHLET Inlet). Es ist zu sehen, dass auf Grund
der groben Nodalisierung in dem Rohrsegment von ATHLET das abschnittsweise lineare
Temperaturprofil vom Einlassrand am BRANCH-Objekt bereits deutliche Anzeichen von
numerischer Diffusion aufweist (,,Verrundung® der zeitlichen Temperaturdnderungen). Der
am ANSYS CFX Einlassrand von ATHLET {ibergebene Temperaturwert wird auf dem
anschlieBenden 7m langen Rohrsegment jedoch weitgehend ohne weitere Anzeichen
numerischer Diffusion fast unveréndert bis zum Auslassrand der CFX-Geometrie konvektiert.
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Im Vergleich mit einer auf dem 14m langen Rohr ausgefiihrten eigenstdndigen ANSYS CFX
Simulation kann man erkennen, dass die eigenstindige ANSYS CFX Simulation deutlich
geringere Spuren von numerischer Diffusion der abschnittsweise linearen, zeitlichen
Temperaturdnderung aufweist. Der fliir den Auslassrand der ANSYS CFX Geometrie
berechnete Zeitversatz der zeitlichen Temperaturdnderung ist flir die eigenstindige ANSYS
CFX Simulation und fiir die gekoppelte ATHLET-ANSYS CFX-Simulation in guter
Genauigkeit anndhernd identisch.
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Abb. 59: Schematische Darstellung der gekoppelten Simulation eines offenen Systems

4.1.7.2 Testfall 2: Beispiel einer gekoppelten Simulation eines offenen
Systems

Um den simultanen Datenaustausch an zwei Kopplungsschnittstellen zu testen, z.B. an einem
Einlass- und einem Auslassrand einer CFX-Geometrie, wurde eine gekoppelte Simulation
eines offenen Systems untersucht. Eine schematische Darstellung dieses Stromungssetups
findet sich in Abb. 59. In diesem Fall sind die jeweils von ATHLET und ANSYS CFX
berechneten Rohrsegmente 2m lang und haben einen Durchmesser von 0.20m. In diesem
Testfall wurde wiederum eine Einphasenstromung von Wasser berechnet. Die Stromung
durchflieBt zuerst das von ATHLET berechnete PIPE1, dann die ANSYS CFX
Stromungsgeometrie und anschlieend das wiederum von ATHLET berechnete PIPE2. Dass
es sich bei dem berechneten System um eine offenes System handelt, wird durch
Verwendung der FILL- und LEAK-Randbedingungen von ATHLET gekennzeichnet. Mit
dem FILL-Modell wird fiir ATHLET der Massenstrom vorgegeben und diese Masse wird mit
dem LEAK-Modell wieder aus dem System abgefiihrt. In diesem Fall werden sowohl am
CFX-Einlassrand als auch am CFX-Auslassrand Daten mit ATHLET ausgetauscht. Am CFX-
Einlassrand werden Druck und Temperatur an das BOUND-Objekt von ATHLET
weitergegeben und Massenstrom sowie die totale Enthalpie werden von dem letzten
JUNCTION-Objekt von PIPE1 von ATHLET an ANSYS CFX als Inlet-Parameter
iibergeben. Auf der anderen Seite der ANSYS CFX Domain werden der von CFX berechnete
Massenstrom an das erste JUNCTION-Objekt von PIPE2 iibergeben und im Gegenzug
ibergibt ATHLET den dazu korrespondierenden Druckwert an ANSYS CFX. Das
BRANCH-Objekt wird zur Kontrolle des Systemdrucks in dem offenen System verwendet.
Die gekoppelte Simulation wurde als transiente Simulation {iber einen Zeitraum von 10s
Realzeit ausgefiihrt. Die ATHLET-Segemente der Stromungsgeometrie wurden dafiir jeweils
in 5 Kontrollvolumen respektive 6 JUNCTIONS unterteilt.

In dieser gekoppelten Simulation konnte fiir ANSYS CFX eine sehr gute Konvergenz erzielt
werden, bei der die Kontinuititsgleichung mit maximalen Residuen von 107 auf ein sehr
niedriges Niveau auskonvergierte (siche Abb. 60). Die Entwicklung des massenstroms iiber
der Zeit in Abb. 61 zeigt auch, dass die Kopplungsparameter an den Kopplungsschnittstellen
richtig ausgetauscht werden. Der Massenstrom an dem Einlass- und Auslassrand des ANSYS
CFX Stromungsgebietes entwickelt sich entsprechend der mit dem FILL-Modell am
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Einlassrand der ATHLET PIPE1-Geometrie vorgegebenen Rampenfunktion fiir den
Massenstrom.

Auf Grund der expliziten Kopplung mit dem daraus resultierenden Versatz in der transienten
Simulation von ANSYS CFX und ATHLET um einen Zeitschritt kommt es zu einem
kleineren Fehler in der integralen Massenbilanz zwischen dem Einlass- und dem Auslassrand
von 0.3% zu Beginn der Simulation und von 0.003% zum Zeitpunkt der rampenartigen
Massenstroménderung.
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Abb. 60: Maximale Residuen von Masse und Impuls wéhrend der gekoppelten Simulation
des offenen Systems
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Abb. 61: Entwicklung des Massenstroms iiber der Zeit, aufgezeichnet an den
verschiedenen Kopplungsschnittstellen der Simulation
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Abb. 62: Schematische Darstellung der untersuchten gekoppelten Simulation eines
geschlossenen Stromungskreislaufs
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Abb. 63: Die ANSYS CFX Stromungsgeometrie
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4.1.7.3 Testfall 3: Beispiel einer gekoppelten Simulation fiir ein geschlossenes
System

In diesem Testfall wird nun ein geschlossener Stromungskreislauf untersucht. Eine
schematische Darstellung des Stromungssystems ist in Abb. 62 dargestellt. Das von ANSYS
CFX berechnete Stromungsgebiet ist in diesem Fall kein Rohrsegment, sondern eine 3-
dimensionale Kavitdt mit Inlet- und Outlet-Rohrstutzen, die wiederum iiber Einlass- und
Auslass-Kopplungsrandbedingungen mit einer ATHLET-Simulation fiir die {ibrigen
Komponenten des geschlossenen Stromungskreislaufs verbunden sind. Am CFX-Einlassrand
wird der absolute Druck und die Temperatur an das BOUND-Objekt von ATHLET
iibergeben und von ATHLET der Massenstrom und die totale Enthalpie an ANSYS CFX
ibermittelt. Von der ANSYS CFX Auslassrandbedingung wird nur der resultierende
Massenstrom an das PIPE 2-Objekt, JUNCTION 1 weitergegeben und der Druck aus der
Simulationsrechnung von ATHLET ist hier der Riickgabeparameter fiir den Datenaustausch.

o 150,00 00,00 (ml IA X
I ]

—
TE.DD 25 .90

Abb. 64: Randbedingungen der ANSYS CFX Stromungsgeometrie.

Die Stromungsgeometrie mit den Abmessungen des ANSYS CFX Stromungsgebietes ist in
Abb. 63 zu sehen, wihrend Abb. 64 die Randbedingungen zeigt. Die ATHLET-Objekte
PIPE 1 und PIPE 2 in Abb. 62haben einen Durchmesser von jeweils 0.05m und eine Linge
von 1.0m. Die beiden ATHLET-Objekte sind jeweils in 11 Kontrollvolumen, d.h. 12
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Junctions, unterteilt. Die Tabelle 23 und Tabelle 24 fassen die Randbedingungen fiir die

gekoppelte  Simulation
Stromungskreislauf zusammen.

von

ATHLET

und ANSYS CFX

im  geschlossenen

ANSYS CFX Stromungsgebiet und
Randbedingungen

Hexahedral Mesh Elements

52,404

Inlet Boundary Condition

Mass flow : 1.0 x 10” kg/s
Total enthalpy: 855 x 10’ J/kg

Outlet Boundary Condition

Average Static Pressure 0.0 Pa

3
Reference Pressure e 98x 10" Pa
iti e Noslip
Wall Boundary Condition e Adiabatic wall
Heat Transfer Model e Total Energy
Turbulence Model e Shear Stress Turbulence Model
Material e Compressible water (from IJAPWS Table)

Advection scheme

Second order, High resolution

Time step

0.01s

Tabelle 23: ANSYS CFX Randbedingungen fiir die gekoppelte Simulation des
geschlossenen Stromungskreislaufes

ATHLET Randbedingungen

Objects PIPE 1 BOUND PIPE 2
Number of nodes (CV) 11 - 11
Pressure 98.1 x 10° Pa From CFX
Fluid Temperature 200 °C 200 °C 200 °C
Mass flow 0 0 0
Enthalpy 855.0 kJ/kg 855.0 kJ/kg 855.0 kl/kg
DPP 6.94 x 10° Pa
Pump Operating Time % Power
Power (%) 0.0 0.0 ) _

1.0 0.4

Tabelle 24: ATHLET Randbedingungen fiir die gekoppelte Simulation des geschlossenen

Stromungskreislaufes
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Abb. 65 und Abb. 66 zeigen die fiir die gekoppelte Simulation des geschlossenen
Stromungskreislaufes erhaltenen maximalen Residuen fiir Massenerhalt und Impulstransport
fir die ANSYS CFX Simulation. Die Residuen liegen dabei unterhalb von 10~ und der
integrale Massendefekt unter 0.1%, was akzeptable Konvergenzkriterien fiir eine ANSYS
CFX Simulation sind.
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Abb. 65: Maximale Residuen fiir Massenerhalt und Impulstransport der ANSYS CFX
Simulation fiir die Vermischungskammer in der gekoppelten Simulation
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Abb. 66: Massendefekt uber der Zeit in der ANSYS CFX Simulation fir den
geschlossenen Stromungskreislauf
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Abb. 67: In der ATHLET-Simulation vorgegebene prozentuale Pumpenleistung iiber der
Zeit
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Abb. 68: Massenstrom iber der Zeit am Einlass- und Auslassrand der ANSYS CFX
Geometrie

Die Abb. 67 und Abb. 68 zeigen dann den in der ATHLET-Simulation vorgegebenen
zeitlichen Anstieg der Pumpenleistung und den am FEinlass- und Auslassrand der ANSYS
CFX Simulation resultierenden Massenstrom iiber der Zeit. Die Pumpe im ATHLET-
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Kreislauf steigert ihre Leistung linear von 0% auf 20% der Pumpenleistung. Nach 7s hat die
Pumpe ihre im weiteren Verlauf konstante Leistung von 20% der definierten Pumpenleistung
erreicht. Der resultierende Massenstrom an den Einlass- und Auslassquerschnitten des
ANSYS CFX Stromungsgebietes folgt im Wesentlichen dem Verlauf dieser vorgegebenen
Pumpencharakteristik. Der Massenstrom am Ausstromrand der ANSYS CFX Domain wird
negativ aufgetragen, da er nach auBBerhalb des CFX-Stromungsgebietes gerichtet ist.

Abb. 69 zeigt den korrespondierenden Druck in Abhéngigkeit von der Zeit fiir die Anderung
des Massenstroms entsprechend Abb. 68. Es kann beobachtet werden, dass der Druck an den
ATHLET-ANSYS CFX-Kopplungsrdndern zunéchst stark abnimmt von 98bar auf ca. 60bar,
wihrend der Massenstrom in dieser Zeit zunimmt. Nach einer kurzen Zeit der Druckkonstanz
beginnt der Druck wieder leicht auf ca. 62bar zu steigen.
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Abb. 69: Absoluter Druck an den Einlass- und Auslassrandbedingungen des ANSYS CFX
Stromungsgebietes iiber der Zeit

Dieses Druckverhalten entspricht zundchst nicht dem erwarteten in einem geschlossenen
System, flir das man keine Druckénderung erwarten wiirde. Das Problem erwéchst aus der
Gesamtmassenerhaltung in dem geschlossenen Stromungskreislauf zusammen mit der
Spezifikation von Wasser als nur sehr gering kompressiblen Fluid nach IAPWS-IF97. Damit
verhélt sich das Arbeitsfluid weitgehend wie ein inkompressibles Fluid mit nur sehr geringen
Dichtednderungen. Ein minimaler Massendefekt in der numerischen Losung der Transport-
und Erhaltungsgleichungen fiihrt zu einem vergleichsweise grofen Druckabfall in de
geschlossenen  System, weshalb bei derartigen Simulationen hdufig auch ein
Druckausgleichssystem eingesetzt wird. Dies wurde fiir diese Simulation bewuf3t nicht
gemacht, um die Massenkonservativitdt des Systems zu analysieren. Fiir das gekoppelte
System aus ATHLET und ANSYS CFX ergeben sich die leichten Massendefekte aus den
nacheinander ausgefiihrten Zeitschritten und dem daraus resultierenden zeitlichen Versatz in
der Aktualisierung der Randbedingungsdaten in ATHLET und ANSYS CFX auf Grund der
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expliziten Kopplung. Eine Erzwingung eines derart genauen Massenerhalts wiirde zu extrem
kleinen Simulationszeitschritten fiihren und ist daher nicht zielfiilhrend. Vielmehr ist fiir die
Zukunft die Realisierung einer semi-impliziten Kopplung anzustreben, bei der durch
Datenaustausch an den Kopplungsrandbedingungen innerhalb der Zwischeniterationen eines
Zeitschritts auch die Einhaltung eines fiir ATHLET und ANSYS CFX identischen
Massenstromes fiir den Zeitschritt erzwungen werden kann - und damit der integrale Massen-
erhalt im System.
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Abb. 70: Zeitliche Anderung der Pumpenleistung im zweiten Simulationsversuch

Um dieses Verhalten der Massenerhaltung in geschlossenen Systemen noch etwas
eingehender zu untersuchen, wurde eine zweite Simulationsrechnung durchgefiihrt, in der die
Pumpenleistung linear von 0% auf 100% gesteigert wurde und anschlieBend nach einer
kurzen Zeitspanne der Konstanz wieder auf 0% abgesenkt wurde. Die damit verfolgte
Fragestellung war, wie sich der Druck im System entwickelt, wenn die Pumpenleistung und
damit der Massenstrom verringert wird. Abb. 70 und Abb. 71 zeigen die zeitliche Anderung
der Pumpenleistung im ATHLET-Modell und die korrespondierende zeitliche Entwicklung
des Massenstroms in den JUNCTION-Objekten der ATHLET-Simulation an den
Kopplungsrandbedingungen zur ANSYS CFX Simulation. Hierbei sind das ATHLET
PIPE?1-Objekt, Junction 12 und das PIPE 2-Objekt, Junction 1 mit der ANSYS CFX
Einlass- und Auslassrandbedingung verbunden. Es ist zu beobachten, dass der Massenstrom
in dem Mafle wieder abnimmt, wie die Pumpenleistung zuriickgefahren wird.

Abb. 72 und Abb. 73 zeigen den zeitlichen Verlauf des absoluten Drucks korrespondierend
mit der transienten Anderung der Pumpenleistung sowie die transiente Anderung der
Inventarmasse im ANSYS CFX Stromungsgebiet. Der Druckverlauf zeigt einen starken
Druckabfall mit groBer werdender Pumpenleistung. Druckpulsationen sind zu beobachten als
die Pumpe die 100%-ige Leistung erreicht. Mit dem Abfallend er Pumpenleistung steigt der
Systemdruck auch wieder an, iibersteigt aber letztendlich sogar das Ausgangsdruckniveau des
geschlossenen Systems um ein Vielfaches.
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Abb. 71: Resultierender Massenstrom aus Anderung der Pumpenleistung entsprechend
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Abb. 72: Absoluter Druck iiber der Zeit an den Kopplungsrandbedingungen zwischen
ATHLET und ANSYS CFX

Der Druckverlauf folgt dabei der im Stromungsgebiet von ANSYS CFX eingeschlossenen
bzw. transportierten Gesamtfluidmasse, die in Abb. 73 iiber der Zeit aufgetragen ist. Die
Gesamtfluidmasse erhoht sich dabei auf Grund von geringen Massendefekten (numerische
Fehler, explizite Kopplung mit Zeitschrittversatz an den Kopplungsrindern) pro Zeitschritt
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um insgesamt nur 0.08kg von ca. 11.225 kg auf 11.305 kg. Auf Grund des weitgehend
inkompressiblen Verhaltens von Wasser in dem betrachteten Druckbereich hat diese geringe
Massenidnderung die zu beobachtenden Auswirkungen auf den berechneten Systemdruck.
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Abb. 73: Masse in der ANSYS CFX Stromungsgeometrie iiber der Zeit
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Abb.  74: Vorgeschriebene transiente = Druckdnderung an der ATHLET
Einlassrandbedingung zur Herbeifiihrung von Stromungsumkehr
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4.1.7.4 Testfall 4: Beispiel einer gekoppelten Simulation mit Stromungsumkehr

Zur Untersuchung von Stromungsumkehr iiber der Zeit wurde ein weiterer gekoppelter
Testfall untersucht. In diesem Fall ist die Verwendung von Finlass- und
Auslassrandbedingungen in ANSYS CFX nicht langer moglich, da die Richtung der
Strémung apriori nicht bekannt ist. Stattdessen miissen Opening-Randbedingungen
verwendet werden. Die entsprechenden Kopplungsparameterkombinationen sind in Abschnitt
4.1.6.3 eingehend diskutiert worden. Am Kopplungsrand werden demnach Geschwindigkeit
und Druck fiir hydraulische Randbedingungen sowie totale Enthalpie und Temperatur fiir
thermische Randbedingungen zwischen den beiden Codes ausgetauscht.

Die Anordnung und die Gitternetze des horizontalen Rohres aus Abschnitt 4.1.7.1 wurden fiir
diesen Testfall wieder verwendet. Es wurden fiir diesen Simulationsversuch die gleichen
Randbedingungen wie in Tabelle 23 verwendet. Lediglich am Einlassrand der ATHLET-
Geometrie wurde der transiente Druckabfall aus Abb. 74 definiert. Der Druck an der
Auslassrandbedingung von ANSYS CFX wurde iiber die gesamte Simulationszeit konstant
bei 98.0bar gehalten. Somit stromt das Arbeitsfluid wéhrend der Simulation von 0.0s bis 6.0s
vom Inlet der ATHLET-Geometrie (ATHLET BRANCH-Objekt) zur ANSYS CFX
Auslassrandbedingung. Nach 6.0s kehrt sich die Stromungsrichtung auf Grund des
definierten Druckunterschiedes um.

—Inlet preséure

——CFx stand-alone
—Athiet stand-alone

— Coupled ?Fx - ATHLET

N\

o Nl 2

Prassurs (Pa)

\

0 5 10 15 20 -]
Timea (8)

Abb. 75: Druckverlauf iiber der Zeit fiir die gekoppelte und eigenstdndigen Simulationen
mit Stromungsumkehr

In Abb. 75 ist der Druckverlauf an der Position des Kopplungsinterfaces im Vergleich der
gekoppelten und eigenstindigen Simulationen und im Vergleich zum vorgegebenen
Druckverlauf an der Einlassrandbedingung gezeigt. In der eigenstindigen ANSYS CFX-
Simulation wurde ein kleiner Zeitschritt von At=0.01s verwendet um stirkere
Druckoszillationen — insbesondere nach erfolgter transienter Druckabsenkung am Inlet — zu
verhindern. Der gleiche Zeitschritt wurde schlieBlich auch fiir die gekoppelte Simulation
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eingesetzt. Der Vergleich der eigenstindigen ANSYS CFX- und ATHLET-Simulationen
zeigt eine gute Ubereinstimmung. Demgegeniiber lassen sich in der gekoppelten Simulation
groBBe Druckabweichungen schon wihrend der Phase anfanglich noch konstanten Druckes am
Inlet beobachten. Nach der transienten Druckabsenkung am Inlet treten starke
Druckschwankungen im ANSYS CFX-Stromungsgebiet an der Kopplungsschnittstelle auf.

Um diese Druckoszillationen und Unterschiede in den ausgefiihrten Rechnungen zu
verstehen, muss man wissen, dass bei einer Kopplung mittels Opening-Randbedingungen der
Druck und die Geschwindigkeit an der Kopplungsrandbedingung ausgetauscht wird. Somit
ist die Information iiber die lokale Fluiddichte kein direkter Kopplungsparameter. Vielmehr
verwendet jeder der beiden Codes am Kopplungsradn fiir die Berechnugn von
Massenstromen die aus lokalem Druck und Temperatur sowie den hinterlegten TAPWS-
Stoffdaten resultierende Fluiddichte. Gleiches gilt fiir andere thermodynamische
Fluideigenschaften. Aus diesem Grund ist der thermodynamische Zustand des Fluides auf
beiden Seiten der Kopplungsrandbedingung nicht derselbe, da sich die in ANSYS CFX und
ATHLET implementierten IAPWS-Standards derzeit unterscheiden. Wie in Tabelle 25
gezeigt wird, ist die in ANSYS CFX berechnete Fluiddichte groBer als die in ATHLET auf
der anderen Seite des Kopplungsinterfaces verwendete. Die momentan fiir die
Druckoszillationen somit gegebene Erkldrung ergibt sich aus der expliziten Kopplung beider
Codes und den auf beiden Seiten der Kopplungsrandbedingung unterschiedlich berechneten
thermodynamischen FluidgroBen. Testfdlle mit moglicher Stromungsrichtungsumkehr
bediirfen aber noch einer weiteren eingehenden Untersuchung.

Time (s) PcFx PATHLET
(kgls) (kg/s)

10 878.181 871.509

11 878.192 871.515

12 878.355 871.546

13 880.148 871.543

20 907.55 871.541

Tabelle 25: Fluid-Dichte in ANSYS CFX und ATHLET zu verschiedenen
Simulationszeitpunkten der gekoppelten Simulation

4.1.8 Zusammenfassung des erreichten Entwicklungsstandes einer Kopplung
von ANSYS CFX mit ATHLET

Das Hauptziel des vorliegenden Forschungsprojekt-Teilvorhabens zur ATHLET-ANSYS
CFX Kopplung war die Entwicklung eines Prototypen einer Kopplungsschnittstelle zwischen
dem kommerziellen CFD-Code ANSYS CFX und dem I1-dimensionalen Systemcode
ATHLET. Die Notwendigkeit fiir derartige Code-Kopplungstechniken fiir die genaue
Simulation von transienten Stromungsvorgidngen in der Kernreaktortechnik ist zunehmend.
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Typische ausgeprégt 3-dimensionale, turbulente Stromungsvorgénge wie die thermische und
Konzentrations-Vermischung im Downcomer und unteren Plenum (Borvermischungs-
Szenarien (z.B. ROCOM) oder ECC-Einspeisungs-Szenarien (z.B. UPTF)) konnen durch die
Anwendung von CFD-Verfahren genauer analysiert werden, wihrend die Wechselwirkung
mit dem Gesamtkiihlkreislauf der Ankopplung an die heutzutage verwendeten Systemcodes
erfordert.

Im Rahmen des vorliegenden Forschungsvorhabens wurde daher ein Prototyp einer
Kopplungsschnittstelle entwickelt, die den Datenaustausch zwischen ANSYS CFX und
ATHLET an Kopplungsrandbedingungen realisiert. Fiir die Kopplung wurde eine serielle Art
der Ausfiihrung beider Codes gewihlt, wobei der System- und der CFD-Code jeweils fiir
einen vom CFD-Code vorgegebenen Zeitschritt nacheinander ausgefiihrt werden und die
Kopplungsdaten an den Kopplungsrandbedingungen nach jedem vollstindig berechneten
Zeitschritt in beiden Richtungen ausgetauscht werden. Zur programmtechnischen Umsetzung
der Kopplung beider Codes wurde der ATHLET-Code zusammen mit dem
Kopplungsinterface-Code in eine Shared Library iibersetzt, die zur Laufzeit von ANSYS
CFX dynamisch dazu gelinkt wird und somit ATHLET zur Ausfiihrung in jedem Zeitschritt
zur Verfiigung steht. Der Datenaustausch erfolgt somit hochgradig effizient in Form der
Ubergabe von Subroutine-Argumenten beim ATHLET-Aufruf aus ANSYS CFX heraus.
Hierzu waren eine Reihe von signifikanten Anderungen am Standard-ATHLET-Code
notwendig, die mit Hilfe von Herrn Lerchl, GRS ausgefiihrt wurden und mittlerweile
Bestandteil des ATHLET-Codes geworden sind. Des Weiteren war die Entwicklung einer
Programmzwischenschicht in der Kopplungsschnittstelle notwendig, um die Datenstrukturen
von FORTRAN-77- und FORTRAN-90-Code aufeinander abbilden zu kénnen und die
notwendigen Umrechnungen und Einheitenkonversionen zwischen beiden Codes vornehmen
zu kdnnen.

Im Rahmen des Projektes wurden anhand der von beiden Codes standardmiflig unterstiitzten
Randbedingungstypen Kombinationen von miteinander koppelbaren hydraulischen und
thermischen Randbedingungen fiir Ein- und Mehrphasenstromungen identifiziert. Hierbei
erfordern Stromungssimulationen mit moglicher Stromungsrichtungsumkehr ein besonderes
algorithmisches Vorgehen und die Verwendung von sogenannten Opening-Randbedingungen
in ANSYS CFX.

Im Rahmen des weiteren Arbeiten wurde der entwickelte Code fiir die Kopplungsschnittstelle
von ANSYS CFX und ATHLET anhand von vereinfachten Geometrien fiir eine Reihe von
Verifikationstestfiallen untersucht, die gemeinsam von der GRS und ANSYS Germany
definiert wurden. Das Ziel dieser Verifikationstestfille ist es zu zeigen, dass die
Kopplungsschnittstelle korrekt implementiert wurde, dass der Datenaustausch fiir die
gewihlte Kombination von ANSYS CFX und ATHLET-Randbedingungen korrekt erfolgt
und dass die erhaltenen Ergebnisse der gekoppelten Stromungssimulationen physikalisch
korrekt und vergleichbar sind mit den eigenstdndigen Simulationen mit ANSYS CFX und
ATHLET (sofern die gewdhlten Testfille nicht zu ausgebildet 3-dimensionalen
Stramungsphdnomenen fiihren, die eine Vergleichbarkeit mit den Ergebnissen eines 1-
dimensionalen Systemcodes unmoglich machen). Fiir die untersuchten Testfélle wurde dabei
i.d.R. eine recht gute Ubereinstimmung der Simulationsergebnisse gefunden, wodurch die
korrekte Implementation der Kopplungsschnittstelle weitgehend verifiziert werden konnte.
Die verbliebenen Unterschiede in den Ldsungen konnen durch die verwendete explizite
Kopplung beider Codes, die verschiedenen Wasser-/Wasserdampf-Zustandsgleichungen in
ANSYS CFX und ATHLET und das Auftreten von 3-dimensionaler Stromungsentwicklung
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in Form von sich entwickelnden Wandgrenzschichten erklidrt werden. Am Beispiel des
Testfalls fiir ein offenes System konnte auch die gleichzeitige Kopplung von ANSYS CFX an
mehreren Kopplungsschnittstellen demonstriert und verifiziert werden. Die abschlieende
Analyse eines geschlossenen Stromungskreislaufes zeigte jedoch weitergehenden
Entwicklungsbedarf auf. Ohne die Verwendung eines Druckhalters in einem geschlossenen
Stromungskreislauf fiihren minimale numerische Fehler im Massenerhalt bei der
weitgehenden Inkompressibilitdt der untersuchten Stromung von Wasser unter hohem Druck
zu beachtlichen und nicht tolerierbaren Druckschwankungen. Jeder der beiden Codes fiir sich
gewihrleistete dabei innerhalb seines StrOmungsgebietes einen nahezu perfekten
Massenerhalt, wobei jedoch der zeitliche Versatz von einem Zeitschritt im Austausch der
KopplungsgroBen an den Kopplungsrandbedingungen in Folge der expliziten
Kopplungsmethodologie zu den beobachteten Massendefekten filihrte. Ein verbessertes
Kopplungsverhalten beider Codes ist hier nur mit einer noch zu entwickelnden semi-
impliziten Kopplungsiteration in Bezug auf die auszutauschenden Kopplungsparameter an
den Kopplungsrandbedingungen innerhalb eines Zeitschrittes moglich. Kleine Unterschiede
in den in beiden Codes verwendeten Zustandsgleichungen nach TAPWS tragen moglicher
Weise ebenfalls zu den beobachteten Massendefekten bei und daher sollten auch die
verwendeten Zustandsgleichungen in zukiinftigen gekoppelten Simulationen beider Codes
weitgehend aneinander angeglichen werden.

419 Zukunftig notwendige Weiterentwicklungen des Kopplungsverfahrens
und hierdurch mogliche Anwendungsszenarien

Das vorliegende Forschungsvorhaben hatte einen zeitlichen Rahmen von lediglich 9 Monaten
Bearbeitungszeit fiir die Kopplung von ATHLET mit ANSYS CFX. Hauptziel der Arbeiten
in diesem Zeitraum war daher auch die Entwicklung eines ersten Prototypen einer
gekoppelten Simulationsldosung, dessen Verifizierung an ausgewdhlten Testfdllen, die
Erprobung von verschiedenen Kopplungstechnologien und -algorithmen sowie die
Untersuchung von deren numerischen Eigenschaften. in Bezug auf Stabilitit, Robustheit und
Genauigkeit der gekoppelten Stromungsberechnung gegeniiber den eigenstindigen
Stromungsberechnungen mit ATHLET und ANSYS CFX.

Wihrend der Projektbearbeitung wurden die in ATHLET und ANSYS CFX verfiigbaren
Randbedingungstypen analysiert und die Kombinationen von Randbedingungstypen
identifiziert, fir die eine Kopplungsschnittstelle entwickelt werden muss. Wie in den
Abschnitten 4.1.3.3, 4.1.5 und 4.1.6 dargestellt, entsteht dabei unter Anwendung der
gegenwirtig  entwickelten Kopplungsschnittstelle und deren programmtechnischer
Umsetzung ein recht grofer Implementationsumfang, da fiir jede unterstiitzte Kombination
von hydraulischen und thermischen Randbedingungen jeweils fiir einphasige und
mehrphasige Stromungen programmtechnische Vorkehrungen und Implementationen in der
Kopplungsschnittstelle vorzusehen sind. Hinzu kommt, dass bei Versionswechseln der einen
oder anderen Softwarekomponente diese Kopplungsschnittstelle etwaigen Modifikationen
Rechnung tragen muss und gewartet werden muss. Aus diesem Grund lag im vorliegenden
Forschungsvorhaben die Konzentration auf der Implementation der wichtigsten
Kombinationen von Randbedingungstypen, den Softwaretechnologischen Aspekten der
Umsetzung der Beabsichtigten Kopplung von CFD-Code und 1-dimensionalem Systemcode,
der Verifikation der Kopplungsschnittstelle und der praktischen Erprobung der gekoppelten
Simulation an ausgewihlten Testfdllen fiir einphasige Stromungen.
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Die Umsetzung einer Implementation, Verifikation und Validierung einer vollstindig
ausgestalteten Kopplungsschnittstelle von ATHLET und ANSYS CFX, die die transiente
gekoppelte Simulation von einphasigen und mehrphasigen Strémungen, die Kopplung an
hydraulischen und thermischen Randbedingungen, die Berechnung von Stréomungen mit
starkem Wérme- und Stoffiibergang sowie den Transport von passiven Transportskalaren
(wie z.B. Borsdurekonzentration in der fliissigen Phase und einen Anteil nicht-
kondensierbarer Gase in der gasformigen Phase) abdecken muss, wird einen
Implementations- und Untersuchungsaufwand umfassen der weit iiber den 9-monatigen
Bearbeitungszeitraum des vorliegenden Projekt-Teilvorhabens hinausgeht und bleibt daher
einem Folgeprojekt vorbehalten. Der entwickelte Prototyp einer Kopplungsschnittstelle von
ATHLET mit ANSYS CFX und die gesammelten Erfahrungen in deren Anwendung auf
konkrete Stromungsszenarien stellt jedoch einen exzellenten Startpunkt fiir eine derartig
weitergehende Entwicklung dar. Die ausgefiihrten Untersuchungen haben tiefere Einblicke in
die Komplexitét einer derart angestrebten Code-Kopplung gegeben und mit dem Prototyp der
Kopplungsschnittstelle wurden wichtige Bausteine fiir eine erfolgreiche programmtechnische
Umsetzung entwickelt.

Weitere Entwicklungsarbeiten sind notwendig, um in einer engen Zusammenarbeit zwischen
ANSYS Germany und der GRS eine vollstindig ausgestaltete und umfassend validierte
Kopplungsschnittstelle zwischen ANSYS CFX und ATHLET entwickeln zu konnen. Fiir die
Weiterarbeit an dieser angestrebten Code-Kopplung werden die folgenden Arbeitspunkte fiir
ein zukiinftiges Forschungsvorhaben als notwendig erachtet:

e Aus den Erfahrungen heraus, die im Rahmen des vorliegenden Forschungsvorhabens
gesammelt wurden, wird momentan eingeschitzt, dass die entwickelte
Kopplungsschnittstelle fiir die Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET zwar den
gestellten Anforderungen gerecht wird, in ihrer programmtechnischen Umsetzung
aber nicht generisch genug und somit in der Entwicklung und Wartung zu komplex
ist. Aus heutiger Sicht ist vielmehr anzustreben, dass der Datenaustausch zwischen
der 1-dimensionalen Systemcode-Software und dem CFD-Verfahren auf einer
hoheren programmtechnischen Abstraktionsebene implementiert wird. D.h. im
Speziellen dass eine Implementierung anzustreben ist, die nicht fiir jede einzelne
Kombination von ANSYS CFX- und ATHLET-Randbedingungen eines Eingriffes
und einer Implementation durch einen ANSYS CFX-Entwickler bedarf. ANSYS CFX
stellt mit der CFX Command Language (CCL) und den darin moglichen CCL-
Expressions ein sehr leistungsfihiges Werkzeug zur Verfiigung. Erste
Untersuchungen im Hinblick auf eine derart verallgemeinerte Kopplungsschnittstelle
unter der Bezeichnung Generic Scalar Exchange (GSX, siehe auch (Scholz D., August
2009)) sind ein sehr viel versprechender Ansatz, der fiir die Kopplung von ANSYS
CFX und ATHLET weiterverfolgt werden sollte.

e Die Erfahrungen aus dem vorliegenden Forschungsvorhaben haben gezeigt, dass eine
explizite Kopplung von CFD-Verfahren und 1-dimensionalem Systemcode recht
starken Beschrinkungen sowohl hinsichtlich der einsetzbaren Zeitschrittweiten als
auch hinsichtlich der erzielbaren Genauigkeit der gekoppelten Stromungslosung
unterliegt. Hierbei ist insbesondere die Tendenz besonders schwerwiegend, dass bei
einer expliziten Code-Kopplung und unter Gewihrleistung einer hinreichenden
Genauigkeit offenbar sehr kleine Zeitschritte im Bereich von Millisekunden
erforderlich sein kdnnen. Da fiir ausgedehnte 3-dimensionale Komponenten wie z.B.
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fiir die Berechnung der Stromung in einem Downcomer und unteren Plenum eines
Kernreaktors schon ein hoher Berechnungsaufwand notwendig ist, wiirden derart
kleine Zeitschritte zu einem zusétzlichen starken Anstieg des Berechnungsaufwandes
fiihren. Schwerpunkt eines zukiinftigen Forschungsvorhabens sollte daher die
Realisierung einer robusten und effizienten semi-impliziten Kopplung von ANSYS
CFX und ATHLET zum Gegenstand haben, bei der die Kopplungsrandbedingungen
in Zwischeniterationen innerhalb eines ANSYS CFX-Zeitschrittes iterativ an einander
angeglichen werden. Erste Voruntersuchungen von ANSYS Germany und der GRS in
dieser Hinsicht sind sehr viel versprechend.

Von einer derartigen semi-impliziten Kopplung von ANSYS CFX und ATHLET wird
sich des Weiteren versprochen, dass die in dem Testfall fiir einen geschlossenen
Stromungskreislauf zu Tage getretenen Probleme mit dem 100%-igen Massenerhalt
im System und dem damit verbundenen Erhalt des vorgegebenen Systemdrucks
zufriedenstellend gelost werden konnen. Die Alternative der Untersuchung eines
offenen Stromungskreislaufes unter Einsatz eines Druckausgleichssystems ist jedoch
ebenfalls jederzeit gangbar und wiirde ebenfalls die notwendigen Ergebnisse liefern.
In einem Folgevorhaben sind die Untersuchungen auf alle in Abschnitt 4.1.6
diskutierten Kombinationen von hydraulischen und thermischen
Kopplungsrandbedingungen fiir einphasige und mehrphasige Systeme auszudehnen.
Im vorliegenden Forschungsvorhaben wurde festgestellt, dass ANSYS CFX und
ATHLET  unterschiedliche, in den  berechneten = Wasser/Wasserdampf-
Stoffeigenschaften voneinander abweichende Implementationen des IAPWS-
Standards implementieren. Hierin wird fiir ein konsistentes gekoppeltes
Simulationsverfahren ein potentieller Schwachpunkt gesehen, da es durch an beiden
Seiten eines Kopplungsinterfaces unterschiedlich berechnete Stoffeigenschaften zu
unterschiedlichen resultierenden Massenstromen und Enthalpiefliissen in beiden
Softwaresystemen kommen kann. In zukiinftigen Untersuchungen sollten diese
Implementierungen des IAPWS-Standards aneinander angeglichen werden.

Die umfassende Verifikation und Validierung der Kopplung von ANSYS CFX und
ATHLET an einer groBeren Anzahl von Testfdllen mit ansteigender Komplexitdt und
unter  Abdeckung der Matrix der moglichen Kombinationen  von
Kopplungsrandbedingungen fiir offene und geschlossene Stromungskreislédufe sowie
fir ein- und mehrphasige Stromungen bleibt ebenfalls einem Folgeprojekt
vorbehalten.

Zielstellung der Entwicklung einer Kopplungsschnittstelle von ANSYS CFX und
ATHLET ist schluBBendlich die Anwendung dieser Code-Kopplungs-Technologie auf
realistische  Stromungsbedingungen in DWR und SWR unter normalen
Betriebsbedingungen und fiir die Untersuchung von Storfallszenarien. In einem
Folgevorhaben ist anzustreben, dass die Komplexitdt der untersuchten Validierungs-
Testfdlle bis hin zu komplexen Technologie-Demonstrationstestfiallen ausgedehnt
wird, z.B. der gekoppelten Berechnung eines Borsdure-Vermischungsszenarios im
Downcomer und unteren Plenum eines Druckwasserreaktors unter Beriicksichtigung
der durch ATHLET bereitgestellten Randbedingungen aus der 1-dimensionalen
Simulation des Reaktorkiihlkreislaufes.
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4.2 Entwicklung einer prototypischen Schnittstelle zur Kopplung
von 3-dimensionaler CFD-Verfahren und Neutronenkinetik

(ANSYS CFX < DYN3D)

4.2.1 Einleitung

Im Kern eines Kernreaktors laufen sehr unterschiedliche, aber miteinander eng gekoppelte
Prozesse ab: Einzelne Kernspaltungen setzen schnelle Neutronen frei, die in der
Wechselwirkung mit einem Moderator abgebremst und in thermische Neutronen verwandelt
werden; diese konnen dann neue Kernspaltungen auslosen. Der Moderator ist in sehr vielen
Féllen Wasser. Dieses Wasser dient gleichzeitig als Kiihlmittel, das die entstehende Wérme
aufnimmt und aus dem Reaktorkern abtransportiert. Die Wirksamkeit des Wassers als
Moderator fiir die Neutronen héngt von seiner Dichte ab, die ihrerseits von Druck und
Temperatur abhingig ist. Dadurch ist die Kernspaltungskettenreaktion von der
Thermohydraulik abhéngig, die sie durch ihre Warmefreisetzung selbst wieder beeinflusst.

Die Untersuchung dieser miteinander gekoppelten Prozesse mit numerischen
Simulationsmethoden ist seit vielen Jahren Stand der Technik. Computerprogramme wie z.B.
DYN3D, CUBOX oder PARCS beschreiben Neutronenkinetik und Thermohydraulik — und
deren gegenseitige Beeinflussungen — mit der numerischen Losung physikalischer
Erhaltungsgleichungen in rdumlicher und zeitlicher Diskretisierung.

Eine gingige Vorgehensweise ist hierbei, zwei Diffusionsgleichungen fiir die
Neutronendichte zu l6sen, und zwar je eine fiir schnelle und fiir thermische Neutronen. Die
rdumliche Diskretisierung sieht dabei ein horizontaler Richtung ein Bilanzkontrollvolumen je
Brennelement vor; in vertikaler Richtung werden gewdhnlich zwischen zehn und zwanzig
Schichten von Kontrollvolumina verwendet. Die Losung der Diffusionsgleichungen in dieser
rdumlichen Diskretisierung geschieht z.B. mit der “nodal expansion method”
(Knotenexpansionsmethode), die sich besonders fiir die regelméBige, repetitive Geometrie
des Berechnungsgitters eignet.

Am Forschungszentrum Dresden wird das Computerprogramm DYN3D zur Simulation von
Reaktorkernen entwickelt, das die beschriebene Methodik verwendet. Eine besondere
Eigenschaft ist von DYN3D, dass die Losung der Neutronen-Diffusions-Gleichungen mit der
“nodal expansion method” nicht nur auf (in der Ebene) quadratischen, sondern auch auf
sechseckigen Geometrien implementiert wurde, wie sie in Kernreaktoren der russischen
Bautypen ,,VVER-440* und ,,VVER-1000* vorkommen.

Die vollstindige Simulation der Prozesse im Reaktorkern bendtigt noch weitere
Komponenten: Abhéngig von der Zusammensetzung und der durchlaufenen Historie des
Brennstoffs miissen vorab Wirkungsquerschnitte fiir z.B. den Neutroneneinfang ermittelt und
der Simulation der Neutronenkinetik zugefiihrt werden. Weiterhin muss kontinuierlich der
Wirmehaushalt der einzelnen Brennstibe bilanziert werden, und abhédngig von lokalen
thermohydraulischen Gegebenheiten muss der Warmeiibergang von der Brennstabhiille ins
Kiihlmittel beschrieben werden. (Letzterer Zusammenhang ist beim Durchlaufen
verschiedene Siederegime extrem nichtlinear.) Schlieflich mull auch die rdumliche
Ausbreitung borhaltiger geldster Verbindungen im Kiihlmittel verfolgt werden. Fiir alle diese
Aspekte enthdlt DYN3D entsprechende Module, die alle in geeigneter Weise miteinander
verbunden sind.
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4.2.2 Motivation

Die Berechnung der Thermohydraulik in DYN3D geschieht durch die Losung physikalischer
Transportgleichungen (Navier-Stokes-Gleichungen). Auch hierfiir muss eine rdumliche
Diskretisierung eingefiihrt werden. Um der engen Kopplung der verschiedenen
physikalischen Phidnomene voll Rechnung tragen zu konnen, arbeitet das Thermohydraulik-
Modul von DYN3D mit derselben rdumlichen Auflésung wie das Neutronenkinetik-Modul.
Weiterhin wird zur Berechnung der Thermohydraulik die vereinfachende Annahme gemacht,
dass in jedem Brennelement die Strémung von Wasser und ggf. Dampf nur vertikal gerichtet
sein kann, und somit also keinerlei lateraler Austausch von Wasser oder Dampf zwischen
benachbarten Brennelementen existiert.

Gerade bei Storfillen ist aber diese vereinfachende Annahme haufig unzutreffend —
inhomogene Einlaufbedingungen im unteren Plenum oder stark inhomogene Verhiltnisse im
Reaktorkern selbst verursachen hier in der Regel auch laterale Stromungen. Z.B. kann eine
lokal sich aufbldhende Dampfblase fliissiges Kiihlmittel nach allen Seiten verdringen.
Weiterhin ist die geringe rdumliche Auflésung in der Berechnung der Thermohydraulik in
DYN3D u.U. unzureichend um die Vorgénge in stark inhomogenen Zustédnden (z.B. Auswurf
eines einzelnen Steuerstabes) realistisch zu beschreiben.

Mit heute iiblichen und kommerziell verfiigbaren Computerprogrammen zur numerischen
Stromungssimulation ldsst sich ohne weiteres eine viel hohere geometrische Detailtreue der
berechneten Stromungen erreichen. Sie sind auch frei von so drastisch vereinfachenden
Annahmen wie derjenigen, die Stromung verlaufe nur strikt vertikal. Daher liegt der Versuch
nahe, das  Thermohydraulikmodul in DYN3D (oder anderen, &hnlichen
Reaktorkernsimulatoren) durch eine hoéher auflosende, dreidimensionale numerische
Stromungssimulation zu ersetzen.

Damit lieBen sich fiir die verschiedenen, miteinander gekoppelten physikalischen
Phanomene, die das Verhalten eines Reaktorkerns bestimmen, jeweils die am besten
geeigneten  verfligbaren Simulationswerkzeuge einsetzen. So konnte dann die
Aussagesicherheit der Simulationen erhoht werden, wodurch {berfliissig grof3e
Sicherheitsmargen reduziert und entsprechend Kosten eingespart werden konnten.

4.2.3 Charakterisierung der Aufgabenstellung

Im hier zu berichtenden Projektteil wurde untersucht, inwieweit das Thermohydraulikmodul
in DYN3D durch eine hoher auflésende dreidimensionale numerische Stromungssimulation
ersetzt werden kann. Hierfiir mussten die Verbindungen zwischen den einzelnen Modulen
von DYN3D derart gedffnet werden, dass das Thermohydraulikmodul durch das
kommerzielle CFD-Programmpaket ,,ANSYS CFX* ersetzt werden konnte. Alle anderen
Module von DYN3D wurden beibehalten. Die notwendigen Verdnderungen am
Programmpaket DYN3D wurden von der Abteilung Storfallanalyse des Forschungszentrums
Dresden (Rossendorf) vorgenommen.

Die numerische Stromungssimulation benutzt gewdhnlich eine erheblich feinere rdumliche
Diskretisierung als das Thermohydraulikmodul von DYN3D. Damit die Berechnung realer
Storfallszenarien moglich und bezahlbar bleibt, kann die Stromungssimulation aber nicht
einen geometrischen Detaillierungsgrad erreichen, in dem die Form und Anordnung einzelner
Brennstibe abgebildet werden konnte.
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Statt dessen muss die Gegenwart der Brennstdbe in der Stromungssimulation {iber das Modell
eines pordsen Korpers abgebildet werden: Dem Fluid, dessen Stromung zu berechnen ist,
steht nur ein bestimmter Anteil des Gesamtvolumens zur Verfiigung; aullerdem wird die
Stromung des Fluides durch den porésen Korper gebremst, was {iber einfache
Widerstandsgesetze, z.B. nach Darcy, mathematisch modelliert werden kann.

Kommerzielle Programmpakete fiir die numerische Stromungssimulation (CFD) erlauben die
Erstellung und Verwendung nahezu beliebiger Rechennetze, die z.B. ortlich ausgewdhlte
Details hoch rdumlich auflésen und in anderen, weniger interessierenden Teilen des
Rechengebietes erhebliche groBere Maschenweiten aufweisen. Mit solch einem Netz konnte
in der gekoppelten Simulation von Neutronenkinetik und Thermohydraulik z.B. der Effekt
eines Drallerzeugers in einem Abstandsgitter genau untersucht werden.

Auch ohne solche rdaumlich hoch aufgeldsten Details wird das CFD-Netz in der gekoppelten
Rechnung aber fast immer erheblich feiner sein als die rdumliche Auflosung der Neutronen-
Kinetik-Berechnung. Somit miissen in der gekoppelten Simulation Rechnungen auf
dreidimensionalen Volumen-Rechennetzen miteinander verbunden werden, die sich erheblich
in ihrer rdumlichen Auflésung unterscheiden.

Im Rahmen der Kopplung miissen also dreidimensionale, volumenfiillende Felder von
verschiedenen GroBBen zwischen den beiden Berechnungswerkzeugen hin und her
ausgetauscht werden. Dabei miissen die Daten jeweils in geeigneter Weise von ihrer
urspriinglichen rdumlich Auflésung auf die rdumliche Diskretisierung des Empfangers
iibertragen werden.

Fiir konservative Groflen diirfen dabei keine Bilanzfehler entstehen; aullerdem kann es bei
der Ubertragung aus der groberen in die feinere riumliche Auflésung wiinschenswert sein,
die rdumlichen Datenfelder zu glétten, um den Stromungsloser nicht mit (in vielen Stufen)
diskontinuierlichen StorgroBen (Quellterme) zu beaufschlagen.

4.2.4 Spezifikation der Kopplungsschnittstelle

Im folgenden soll zundchst analysiert werden, welche Gréfen zwischen dem
Reaktorkernsimulator (DYN3D) und der Stromungssimulation (ANSYS CFX) hin und her
iibertragen werden miissen. Dazu ist zu betrachten, welches Berechnungsprogramm welche
physikalischen Zusammenhénge zu beschreiben hat. Im weiteren wird dann der gesamte
Ablauf der gekoppelten Simulation der beiden Programme miteinander entworfen.

4.2.4.1 Vorgange im Kiihimittel

Das Computerprogramm zur Stromungssimulation, ANSYS CFX, wird seine Berechnung nur
fiir das fluide (fliissige und/oder gasformige) Kiihlmittel im freien Raum zwischen den
Brennstiben ausfiihren, der dem Kiihlmittel zur Verfligung steht. Das verwendete Rechennetz
wird zwar in Form und Grofle dem gesamten betrachteten Reaktorkernvolumen entsprechen;
die Volumenversperrung und Stromungswiderstdnde, die von den Brennstdben und anderen
Einbauten herriihren, miissen iiber geeignete, ggf. auch lokal einzusetzende, mathematische
Modelle in die Stromungsberechnung eingebracht werden.

Neben lokalen  Geschwindigkeiten, Driicken und  Temperaturen wird die
Stromungssimulation auch lokale Borkonzentrationen und ggf. den Phasenvolumenanteil
verdampften Kiihlmittels vorhersagen. Es werden also Erhaltungs- und Transportgleichungen
fiir Kontinuitdt (Gesamtmassenerhalt), Impuls (Geschwindigkeiten — drei Komponenten in
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den drei kartesischen Raumrichtungen), Enthalpie (Temperaturen) und geldstes Bor
(Konzentration oder Massenanteil) gelost. Im Falle des Auftretens von Dampf werden
dieselben Gleichungen zusdtzlich noch fiir Dampfphase geldst; dabei beschreibt die separate
Kontinuititsgleichung den orts- (und zeit-) abhidngigen Volumenanteil des Dampfes. Der
Transport von Bor in die Gasphase und innerhalb derselben kann evtl. vernachlissigt werden.

Die numerische Stromungssimulation 16st die Form und GroBe der Rénder des vom
Kiihlmittel erfiillten Teilvolumens nicht auf. Deswegen macht sie keine Aussagen tiiber die
Randwerte der berechneten GroBen genau an den Rédndern des vom fluiden Kiihlmittel
erflillten Volumens — also insbesondere genau an der Oberfliche der Brennstébe. Statt dessen
ergibt die Stromungssimulation nur Werte, die einer rdumlichen Mittelung innerhalb des
Zwischenraumes zwischen benachbarten Brennstdben entspricht.

Aus diesem Grund muss der Wérmeaustausch zwischen Brennstabhiille und Kiihlmittel ohne
eine rdumliche Auflosung der Gradienten an der Brennstaboberfliche vorhergesagt werden.
DYN3D besitzt hierfiir spezielle Modelle, die den Wairmeaustausch an der
Brennstaboberfliche abhédngig von der lokalen mittleren (d.h. im Raum zwischen
benachbarten Brennstdben gemittelten) Kiihlmitteltemperatur vorhersagen. Diese Modelle
beriicksichtigen, dass abhédngig von lokalen Temperaturen und Anstromgeschwindigkeiten
verschiedene (unterkiihlte, gesittigte oder auch iiberhitzte) Siedezustinde sich einstellen
konnen, die ganz unterschiedliche Warmetibergangskoeffizienten bewirken.*

ANSYS CFX {bermittelt also an DYN3D die lokale mittlere Kiihlmitteltemperatur und
Stromungsgeschwindigkeit, und DYN3D sagt unter Beriicksichtigung der Warmebilanz des
Brennstabes die lokale Wérmeflussdichte durch die Brennstaboberfliche ins Kiihlmittel
voraus. Die lokale Warmeflussdichte durch die Brennstaboberfliche wird mit der — lokal auf
das freie, von Kiihlmittel erfiillte Volumen bezogenen — Brennstaboberfliche zu einem
volumetrischen Wérmequellterm verrechnet, der von DYN3D zuriick an ANSYS CFX
iibermittelt wird.

Beim Eintritt von oberflichlichem, unterkiihltem Blasensieden wird es zunichst nicht zu
einem Eintritt von Dampfblasen in den freien Fliissigkeitsraum zwischen den Brennstében
kommen; die Blasen werden iiber ihre gesamte Lebensdauer mit der Brennstaboberfldche
verbunden bleiben oder sich hochstens minimal von ihr entfernen. Solange dies der Fall ist,
wird diese Form der Dampfentstehung vernachldssigt und nur in ihrer Wirkung auf den
Warmefluss durch die Brennstaboberflache berticksichtigt.

Eine hohere Verdampfungsrate an der Brennstaboberfliche wird dazu fiihren, dass
Damptblasen sich von der Staboberfldche 16sen, in die freie Kiihlmittelstromung eintreten
und von dieser in andere Kontrollvolumina transportiert werden (um dann eventuell
woanders wieder zu kondensieren oder das Berechnungsgebiet zu verlassen). Erst in diesem
Fall muss eine lokale Dampfbildungsrate von DYN3D an ANSYS CFX mitgeteilt werden.

DYN3D wird in diesem Fall voraussagen, welcher Anteil der aus dem Brennstab
austretenden Wérme direkt in das fliissige Kiihlmittel tibertritt (und dieses weiter aufheizt),
und welcher Anteil an der Staboberfliche zur Verdampfung einer addquaten Menge fliissigen
Kiihlmittels fiihrt. Die Damptbildungsrate wird als volumetrische Massenkonversionsrate von

2 Diese in DYN3D implementierten Modelle wurden unter der Annahme aufgestellt, dass die Anstromung strikt
vertikal erfolgt. Sofern ihr Detaillierungsgrad und die verfiigbare Datenbasis es zulassen, bietet sich evtl. eine
Erweiterung dieser Modelle fiir die kombinierte parallele und orthogonale Anstrémung an.
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DYN3D an ANSYS CFX iibermittelt; ANSYS CFX bilanziert dann Bildung, Transport und
Kondensation von Dampf in jedem Bilanzkontrollvolumenelement.

4.2.4.2 Vorgange im librigen Reaktorkern

Aus Druck und Temperatur des Kiihlmittels ergibt sich die lokale Dichte des Moderators. (Im
Falle der Anwesenheit von Dampf muss dessen Volumenanteil, zusammen mit den
Stoffeigenschaften fiir Fliissigkeit und Dampf beim vorherrschenden Druck und den
jeweiligen Temperaturen, beriicksichtigt werden, um eine Gesamtdichte des Moderators zu
ermitteln.) Diese Dichte wird (ortsaufgelost) von ANSYS CFX an DYN3D iibermittelt.
Genauso liefert die Stromungssimulation auch die lokale Borkonzentration an die
Reaktorkernsimulation. DYN3D kann dann mit seinen iibrigen Eingabedaten die
Neutronenkinetik (Kernspaltungskettenreaktion) berechnen. Dabei werden in gewdhnlicher
Weise Brennstébe, Kiihlmittel, Steuerstdbe und ggf. alle anderen Einbauten beriicksichtigt.

Die Neutronenkinetiksimulation ergibt lokale Warmefreisetzungsraten, die beschreiben, wie
die Brennstibe (und durch direkte Wechselwirkung der Neutronen auch das Kiihlmittel)
aufgeheizt werden. Das in DYN3D implementierte Brennstabmodell berechnet laufend die
Wirmebilanz der Brennstibe; im Verbindung mit der Stromungsregimekarte fiir die
verschiedenen Siedestromungsregime werden schlieBlich lokale Wirmetibertragungsraten
berechnet, die als Wiarmequellterme an ANSYS CFX gehen. Dafiir benotigt DYN3D, wie
oben beschrieben, auch die Temperatur und die (lokal volumengemittelte) Geschwindigkeit
des Kiihlmittels von ANSYS CFX.

Abbildung 76 zeigt einen Uberblick {iber die Aufgabenteilung und die
Dateniibermittlungenzwischen den beiden Simulationsprogrammen. Es ergibt sich ein
Kreislauf von Informationen zwischen ANSYS CFX und DYN3D. Samtliche ausgetauschten
GroBen konnen problemlos als intensive GroBen dargestellt werden, deren Werte also nicht
von der GroBe des Simulationsgebietes oder einzelner Bilanzkontrollvolumina abhéngen.

Wie oben im Abschnitt 4.2.2 bereits erklart wurde, arbeiten viele géngige Reaktorkern-
Simulations-Programme, darunter auch DYN3D, mit einer rdumlichen Diskretisierung, die
viel grober ist als fliir numerische Stromungssimulation {blich. Samtliche
Dateniibertragungen miissen also zwischen den sehr unterschiedlich rdumlich aufldsenden
Simulationen vermitteln.

4.2.5 Algorithmen zum  Datenaustausch von Volumendaten auf
Gitternetzen/Nodalisierungen  sehr unterschiedlicher raumlicher
Auflosung

Der hier wiedergegebene Projektteil wurde als eine Machbarkeitsstudie fiir die Kopplung von
DYN3D mit ANSYS CFX definiert. Fiir solche gekoppelten Rechnungen wird erwartet, dass
die rdumliche Auflosung der numerischen Stromungssimulation in ANSYS CFX
typischerweise erheblich hoher sein wird als diejenige der Neutronenkinetik- und iibrigen
Berechnungen in DYN3D. Im eng umschriebenen Rahmen der Machbarkeitsstudie wurde der
erwartete typische Unterschied in der rdumliche Auflosung als Grundannahme festgelegt.

Fiir die Ubertrag dreidimensionaler Felder unterschiedlicher GroBen zwischen verschiedenen
rdumlichen Diskretisierungen sind grundsitzlich mehrere Vorgehensweisen denkbar. Mit der
gerade eingefiihrten Grundannahme (erheblich unterschiedliche rdumliche Auflosungen)
bietet sich die Wahl bestimmter, anschaulicher und leicht zu handhabender, Methoden an.
Diese sollen im folgenden kurz beschrieben werden.
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ANSYS CEX: DYN3D:

Im Kiihlmittel: Brennelemente und Kiihlmittel:
Stromung, Wéirme-, Neutronenkinetik
‘IS; t}(l)ﬁf— (B Og und » benutzt:
asen- (Dampf) -transport - Dichte, Borkonzentration
» benutzt: » ergibt:
- Wirmequellterme - Wirmebildungsraten
- Damp fl?lldungsraten Brennstabmodell
> ergibt:
- Druck, Temperatyr, Dichte” . - Wirmebilanz im Brennstab
- Borkonzentrations«=-tsssz====*""

~~~~~~ Stromungsregimekarte fiir

- Geschwindigkeit Wiérmetibergangskoeffizienten
» benutzt:

- Temperatur, Geschwindigkeit
> ergibt:

- Warmequellterme

- Dampftbildungsraten

Abb. 76: Ubersichtsdarstellung der Aufgabenteilung und Dateniibermittlungen zwischen
ANSYS CFX und DYN3D in der gekoppelten Simulation

4.2.5.1 Zuordnung von Kontrollvolumina

Es wird also angenommen, dass die Kontrollvolumina des einen Netzes immer viel kleiner
sein werden als diejenigen des anderen Netzes. Daher werden die meisten Kontrollvolumina
des feinen Netzes jeweils vollstindig innerhalb eines Kontrollvolumens des groben Netzes
liegen. Nur eine Minderzahl der Kontrollvolumina des kleinen Netzes wird von Grenzen der
Kontrollvolumina des groben Netzes durchschnitten werden.

Fir die Dateniibertragung zwischen den verschiedenen Netzen wird deswegen jedes
Kontrollvolumen des feinen Netzes jeweils vollstindig genau einem Kontrollvolumen des
groben Netzes zugeordnet. Fiir die hier unternommene Machbarkeitsstudie wird diese
Vorgehensweise auf alle Kontrollvolumina des feinen Netzes angewendet, also auch auf
solche, die eigentlich von Grenzen der Kontrollvolumina des groben Netzes geschnitten
werden.

Die raumliche Diskretisierung in DYN3D ist in den beiden horizontalen Raumrichtungen
absolut gleichmaflig und einheitlich, d.h. alle Kontrollvolumina sind genau gleich breit und
tief. (Bzw. in der hexagonalen Geometrievariante sind alle Seiten aller regelmifBigen
Sechsecke immer genau gleich lang.) Deswegen kann die Zuordnung der Kontrollvolumina
nach einem sehr einfachen Algorithmus erfolgen: Fiir jedes Kontrollvolumen im feinen Netz
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Abb. 77: Veranschaulichung der Zuordnung von Netzknoten des ANSYS-CFX-Netzes
(links) zu Kontrollvolumina des DYN3D-Netzes (rechts). Einzelheiten im Text.

wird dasjenige Kontrollvolumen im groben Netz gesucht, flir das der Abstand zwischen den
Mittelpunkten der Kontrollvolumina so klein wie moglich wird.”

In senkrechter Richtung konnen die Kontrollvolumina von DYN3D unterschiedlich hoch
sein. Dies soll bei der Zuordnung einzelner ANSYS-CFX-Kontrollvolumina zu DYN3D-
Kontrollvolumina berticksichtigt werden. Deswegen darf zu einem gegebenen ANSYS-CFX-
Kontrollvolumen nicht einfach direkt der nédchstgelegene Mittelpunkt eines DYN3D-
Kontrollvolumens gesucht werden. Es geniigt aber, in dieser Suche bei der Bestimmung des
Abstandes die vertikale Entfernungskomponente gemdl der Hohe des DYN3D-
Kontrollvolumens zu skalieren.

Abbildung 77 veranschaulicht an einem Beispiel die beschriebene Vorgehensweise: Gezeigt
sind eine Visualisierung des DYN3D-Netzes und eine Darstellung des feineren ANSYS-
CFX-Netzes. Die Visualisierung des DYN3D-Netz zeigt als Linien die Abdriicke der
Kontrollvolumengrenzen auf den AuBenflichen des Berechnungsgebietes. Die Darstellung
des feineren ANSYS-CFX-Netzes zeigt die Linienelemente des Ausgangsnetzes. ANSYS

3 Fiir die Kontrollvolumina in DYN3D sind die Koordinaten der Mittelpunkte jeweils genau bekannt. In
ANSYS CFX werden eigentlich nicht Mittelpunkte sondern ,,Bezugspunkte® verwendet: ANSYS CFX baut um
jeden Netzknoten herum ein finites Kontrollvolumen auf, indem mittig zwischen jeweils benachbarten
Netzknoten die Grenzen zwischen den finiten Kontrollvolumina eingefiihrt werden. In inhomogenen Netzen
liegen die Netzknoten, deren Koordinaten hier als ,,Bezugspunkte verwendet werden, also nicht unbedingt
genau in der Mitte der einzelnen finiten Kontrollvolumina.
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CFX konstruiert um jeden Knotenpunkt herum ein Kontrollvolumen, indem Grenzen jeweils
mittig zwischen benachbarte Knotenpunkte gelegt werden.

Die Einfirbung des ANSYS-CFX-Netzes in Abbildung 77 stellt dar, welchem DYN3D-
Kontrollvolumen jeder einzelne Knoten des Ausgangsnetzes zugeordnet ist. Diese Zuordnung
gilt genauso auch fiir die ANSYS-CFX-Kontrollvolumina, die um jeden -einzelnen
Knotenpunkt des Ausgangsnetzes aufgebaut werden. Man erkennt deutlich, wie sich das
grobe DYN3D-Netz auf das feine ANSYS-CFX-Netz abbildet.

An den Grenzen der Abbilder der einzelnen DYN3D-Kontrollvolumina im ANSYS-CFX-
Netz fallen Schichten von Knoten auf, die mit dunkelblauer Farbe markiert sind. Diese
Knoten sind genau gleich weit von zwei oder mehr Mittelpunkten von DYN3D-
Kontrollvolumina entfernt.** Damit keine Zuordnung nach beliebiger Willkiir oder Zufall
geschieht, wurden diese Kontrollvolumina jeweils zu gleichen Teilen allen gleich weit
entfernten DYN3D-Kontrollvolumina zugeordnet.

4.2.5.2 Ubertragung konservativer GréRen

Nachdem die Netzzuordnung gemdll den Ausfithrungen im vorigen Abschnitt aufgestellt ist,
erscheint die Ubertragung von VolumenfeldgroBen zwischen den verschiedenen Netzen
zunichst trivial: Fiir die Ubertragung von grob auf fein kann der einzelne Wert vom DYN3D-
Kontrollvolumen einfach allen zugeordneten ANSYS-CFX-Knoten und -Kontrollvolumina
zugewiesen werden; in umgekehrter Richtung kann iiber alle ANSYS-CFX-
Kontrollvolumina, deren Knoten einem DYN3D-Kontrollvolumen zugeordnet sind,
volumengewichtet gemittelt werden.

Diese simple Vorgehensweise ist aber unzureichend: Es werde der Fall angenommen, dass
die Grenzen der Kontrollvolumina im DYN3D-Netz nicht genau auf Grenzen von
Kontrollvolumina im ANSY S-CFX-Netz fallen. In diesem Fall ist damit zu rechnen, dass das
Gesamtvolumen aller ANSYS-CFX-Kontrollvolumina, die einem DYN3D-Kontrollvolumen
zugeordnet sind, nicht immer genau dessen Grofe entspricht. Manchen DYN3D-
Kontrollvolumen wird also etwas zu viel vom ANSYS-CFX-Rechengebiet zugeordnet,
anderen etwas zu wenig. Wenn nun eine iibertragene FeldgroBe z.B. hohe Werte in den
ersteren DYN3D-Kontrollvolumina hat und niedrige Werte in den letzteren, so wird das
Gesamtvolumenintegral der iibertragenen FeldgroBe durch die Ubertragung veriindert.

Um diese Verluste oder Uberschiisse bei der Dateniibertragung zwischen den verschiedenen
Netzen zu verhindern, kann z.B. jeweils mit dem zu betrachtenden Volumen (DYN3D-
Kontrollvolumen oder Summe aller zugeordneten ANSY S-CFX-Kontrollvolumina) skaliert
werden. So wiirde lokal (fir ein DYN3D-Kontrollvolumen und seine zugeordneten ANSY S-
CFX-Kontrollvolumina) ein exakter Erhalt des Volumenintegrals der iibertragenen intensiven
GroBe sichergestellt. Diese Vorgehensweise kann aber dazu fiihren, dass ein vorher streng
monotoner rdumlicher Verlauf nach der Ubertragung ein lokales Maximum oder Minimum
aufweist.

* Wie oben beschrieben wird dabei die vertikale Entfernungskomponente jeweils geméf der Hohe des fiir die
einzelne Entfernungsbestimmung betrachteten DYN3D-Kontrollvolumens skaliert.
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Abb. 78: Die Auswirkungen der verschiedenen Wahlmoglichkeiten auf die Ergebnisse
einer eindimensionalen Dateniibertragung von einem groben Netz auf ein inhomogenes
Netz. Einzelheiten im Text.

4.2.5.3 Optionen fiir die Dateniibertragung

Als Alternative zur lokalen Verhinderung von Verlusten und Uberschiissen wurde deswegen
die Mbglichkeit geschaffen, nur global Verluste und Uberschiisse auszugleichen. Dies
geschieht, indem nach der Ubertragung alle lokalen Werte in einheitlicher Weise so korrigiert
werden, dass hinterher das Gesamtvolumenintegral genau demjenigen vor der Ubertragung
von einem Netz aufs andere entspricht. Die Einheitliche Korrektur kann entweder eine
Skalierung (Multiplikation mit einem Korrekturfaktor) oder eine Verschiebung (Subtraktion
einer mittleren Abweichung) sein.

Bei der Ubertragung vom groben aufs feine Netz entstehen treppenformige Profile fiir den
Verlauf der tibertragenen Grofle im Raum. Verschiedenste Interpolationsmethoden wiren hier
denkbar. Aus Griinden, die mit Details der Implementierung in ANSYS CFX
zusammenhdngen (s.u.), wurde eine gradientenbasierte Methode gewédhlt: Vor der
Ubertragung wird der rdumliche Gradient des zu iibertragenden Feldes ermittelt. Bei der
Ubertragung wird der rdumliche Abstand zwischen dem Ursprungspunkt (Mittelpunkt des
Kontrollvolumens im groben DYN3D-Netz) und dem Zielpunkt (Netzknoten im ANSYS-
CFX-Netz) ermittelt. Der lokale Gradient wird mit diesem Distanzvektor multipliziert, und
das Ergebnis dem Zielwert fiir den einzelnen ANSY S-CFX-Knoten hinzugerechnet.

Abbildung 78 =zeigt die Auswirkungen der verschiedenen Wahlmoglichkeiten auf die
Ergebnisse einer eindimensionalen Dateniibertragung von einem groben Netz auf ein
inhomogenes Netz, das lokal (links im Diagramm) kaum feiner ist als das grobe Netz,
wiahrend es am anderen Ende (rechts im Diagramm) viel feiner als das grobe Netz ist. Im
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Falle einer lokalen Unterdriickung von Ubertragungsverlusten (hier zusammen mit
Interpolation) erkennt man nahe dem linken Rand ein urspriinglich nicht vorhandenes lokales
Minimum; bei der globalen Korrektur von Verlusten zeigt sich klar der Unterschied zwischen
Skalierung (blaue Sterne) und vertikaler Verschiebung (orangefarbene Vollkreise).?

4.2.6 Implementierung der prototypischen Schnittstelle zur Code-Kopplung
von ANSYS CFX < DYN3D

Die Verbindung zwischen ANSYS CFX und DYN3D wurde auf der Seite von ANSYS CFX
vollstiandig iiber User-Fortran-Routinen implementiert. Dies sind Programmroutinen, die der
geschulte Benutzer in der Programmiersprache FORTRAN selbst schreibt, in Maschinencode
iibersetzt und dann als dynamische Bibliothek (DLL) zur Laufzeit in den CFX-
ProgrammprozeB einbindet. Uber Benutzereingaben kann dann auBerhalb des
Programmquelltextes gesteuert werden, an welchen Stellen im Programmablauf die Routinen
aufgerufen werden sollen (junction-box-Routinen) oder zur Ermittlung welcher Feldgrof3en
sie dienen und welche unabhingigen Variablen von CFX an sie iibergeben werden sollen
(User-CEL-Routinen).

Der FORTRAN-Quelltext von DYN3D wurde — nach entsprechender Anpassung durch Soren
Kliem, Forschzungszentrum Dresden / Rossendorf, Ablg. Storfallanalyse — zusammen mit
den User-Fortran-Routinen {iibersetzt und in dieselbe dynamische Bibliothek mit
eingebunden. Innerhalb vom DYN3D-Quelltext war vorher von Herr Kliem eine spezielle
Routine implementiert worden, die von den CFX-User-Fortran-Routinen mit
unterschiedlichen Aufrufparametern aufgerufen werden konnte. Auf diesem Wege konnte der
gesamte DYN3D-seitige Programmablauf in vordefinierten Schritten iiber wiederholte
Aufrufe dieser DYN3D-Schnittstellenroutine geschehen.

4.2.6.1 DYN3D-Netz in CFX

Zur Verifikation der User-Fortran-Routinen fiir die Dateniibertragung zwischen grobem und
feinem Netz war es wiinschenswert, Daten auf beiden Netzen in ANSYS CFX anlegen und
auch nebeneinander im graphischen Postprozessor CFD-Post auswerten zu konnen.
Deswegen wurde grundsétzlich vorgesehen, dass immer eine Repriasentierung des DYN3D-
Netzes neben dem eigentlichen CFD-Rechengebiet in ANSYS CFX angelegt wird.

Fiir diesen Zweck wurde ein spezieller Netzgenerator auf der Grundlage von ANSYS Tgrid
entwickelt; dieser liest eine DYN3D-Eingabedatei und produziert daraus vollautomatisch
eine Netzdatei, die in ANSYS CFX eingelesen werden kann, um die Représentierung des
DYN3D-Netzes in ANSYS CFX anzulegen.

Mit Hilfe dieser Représentierung des DYN3D-Netzes in ANSYS CFX konnten die User-
Fortran-Routinen fiir die Dateniibertragung zwischen grobem und feinem Netz vollstindig
entwickelt werden, bevor die spezielle Version von DYN3D {iiberhaupt verfiigbar wurde.

¥ Fiir die lokale Fehlerunterdriickung mit Interpolation ergeben sich nur minimale Unterschiede zwischen
Skalierung und Vertikalverschiebung finden. Diese findet man beim Ubergang vom vorletzten auf das rechte
Kontrollvolumen des groben Netzes weiter rechts im Diagramm: Fiir die lokale Skalierung ist der
Kurvenverlauf linear, wéahrend er fiir die lokale Verschiebung hier eine schwache S-Form zeigt.
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4.2.6.2 AnschluB an CFX

In ANSYS CFX lassen sich zusitzliche, frei definierbare Feldvariablen anlegen, die u.a. von
User-Fortran-Routinen ausgelesen und auch beliebig neu belegt werden koénnen.*® Fiir diese
neuen Feldvariablen stehen im Postprozessor CFD-Post alle Arten graphischer und
numerischer Auswertemethoden zu Verfiigung. Diese Variablen wurden benutzt, um die
Ergebnisse der Ubertragung von FeldgroBen zwischen grobem und feinem Netz zu
visualisieren und quantitativ zu priifen.

Die User-Fortran-Routinen fiir die Dateniibertragung zwischen feinem und grobem Netz
benutzen ausschlieBlich eigene, selbst allozierte Speicherbereiche. Vor dem Schreiben der
Ergebnisdatei ruft CFX eine User-CEL-Routine auf, die als Berechnungsvorschrift fiir eine
bestimmte benutzerdefinierte Feldvariable eingetragen worden ist. Diese User-CEL-Routine
stellt die zwischen den Netzen iibertragenen Daten aus den selbst allozierten
Speicherbereichen dem CFX-Loser zur Verfligung, der sie dann filir die graphische
Auswertung in die Ergebnisdatei schreibt.

Dort, wo in der Benutzeroberfliche von ANSYS CFX eingetragen ist, welche User-CEL-
Routine zur Belegung einer bestimmten benutzerdefinierten Variablen fiir die graphische
Auswertung verwendet werden soll, kdnnen auch noch zusdtzliche Parameter iibergeben
werden. So wird z.B. an Hand eines solchen zusétzlichen Parameters jeweils eines von
mehreren selbst allozierten Datenfeldern adressiert; dadurch kann fiir die Belegung aller
benutzerdefinierten Variablen dieselbe User-CEL-Routine verwendet werden.

Dieselbe User-CEL-Routine kann auflerdem verwendet werden, um FeldgroBen vom CFX-
Loser an die User-Fortran-Routinen zu {ibergeben, d.h. sie in die selbst allozierten
Datenfelder zu kopieren: Beim Aufruf der User-CEL-Routine wird ein weiterer zusitzlicher
Ubergabeparameter festgelegt; dieser ist eine in CEL formulierte FeldgroBe, die als solche
(d.h. separat fiir jeden Netzknoten) an die User-CEL-Routine iibergeben wird. Die User-CEL-
Routine kann dann die iibergebenen Werte auslesen und in einen selbst allozierten
Speicherbereich schreiben; zusitzlich sollte sie, wie es Standardaufgabe jeder User-CEL-
Routine ist, auch eine RiickgabefeldgroBe an den aufrufenden CFX-Loser zuriickgeben.
Letzterer wird damit dann wieder die benutzerdefinierte Feldvariable belegen, fiir die die
User-CEL-Routine mit ihren speziellen Aufrufparametern als definierende Funktion
eingetragen ist.

Somit geschieht das FEinlesen von ANSYS-CFX-Datenfeldern (Temperatur,...) in die
Ubertragungsroutinen und das Auslesen der {ibertragenen Datenfelder in benutzerdefinierte
Feldvariablen (fiir die graphische Auswertung) mit derselben User-CEL-Routine; auBBerdem
wird beim FEinlesen die benutzerdefinierte Feldvariable auch im feinen Netz mit genau den
Daten belegt, die auch an die Ubertragungsroutinen iibergeben werden.

In der entgegengesetzten Richtung, d.h. in der Ubertragung vom groben DYN3D-Netz auf
das feinere ANSYS-CFX-Netz, wird eine ganz analoge User-CEL-Routine auf ganz analoge
Art und Weise verwendet. Allerdings hat diese zweite User-CEL-Routine nicht die Aufgabe,
auch Daten von ANSYS CFX (in Form eines in CEL formulierten, ortsabhingigen
Aufrufparameters) entgegenzunehmen; auf der Seite des groben DYN3D-Netzes sorgt die
Routine nur dafiir, dass die fiir die Ubertragung von grob nach fein eingesetzten Daten auf
der Reprisentierung des DYN3D-Netzes im Postprozessor CFD-Post ausgewertet werden

2% Hier sind sog. “additional variables” vom Typ “algebraic expression” gemeint.
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konnen. Dies entspricht ganz der Aufgabe derselben User-CEL-Routine auf der Seite des
feinen CFD-Netzes.

ANSYS CFX verwaltet und verwendet fiir bestimmte Zwecke seine Daten nicht nur an den
Positionen der Netzknoten, sondern auch an anderen Orten im Raum — z.B. auf den
Mittelpunkten von Flidchenelementen von einzelnen Berandungen des Rechengebietes. Wenn
bestimmte Groflen, fir die dies zutrifft, direkt oder indirekt vom Benutzer definiert werden
miissen, bedeutet das u.U., dass der Benutzer diese GroBen auch an allen in Frage
kommenden Orten im Raum bereitstellen muss. Dies betrifft dann insbesondere Grof3en, die
durch User-Fortran-Routinen (z.B. iliber die Dateniibertragung vom DYN3D- aufs ANSYS-
CFX-Netz!) definiert werden.

Wenn aber, wie in der oben beschriebenen Vorgehensweise, eine benutzerdefinierte
Feldvariable verwendet wird, fordert ANSYS CFX vom Programmierer der diese
Feldvariable definierenden User-Fortran-Routine nur Daten fiir die Positionen der
Netzknoten. Daten an anderen Stellen im Raum werden von ANSY'S CFX dann grundsétzlich
selbstindig durch geeignete Interpolation ermittelt. Dies reduzierte deutlich den
Programmieraufwand fiir die hier entwickelten User-Fortran-Routinen.

4.2.6.3 Frei und flexibel einstellbare Lésung

Die Ubertragung der Daten zwischen feinem und grobem Netz sowie in entgegengesetzter
Richtung geschieht also ausschlieBlich in eigenen, selbst allozierten Speicherbereichen. Fiir
jede zu iibertragende FeldgrofBe werden iiber Eingaben, die vom Benutzer auBerhalb des
Fortran-Quelltextes gemacht werden, alle Funktionen und Eigenschaften der eingesetzten
Routinen ausgeldst und gesteuert. Dies beinhaltet insbesondere die Anzahl der in jeder
Richtung zu tibertragenden Grofen und die Auswahl der Optionen zur Unterdriickung von
Ubertragungsverlusten und zur Interpolation fiir jede einzelne iibertragene GroBe.

Mit der hier nur grob umrissenen Vorgehensweise konnen, ganz ohne Anderungen am
Quelltext der User-Fortran- und User-CEL-Routinen, beliebig neue UbertragungsgroBen
hinzugefiigt und wieder entfernt werden, und die gewihlten Optionen fiir die Ubertragung
konnen fiir jede GroBe einzeln den jeweiligen Bediirfnissen angepasst werden. Genauso wird
die Herkunft der an DYN3D tibergebenen Feldgrofen aus ANSYS CFX und die Verwendung
der von DYN3D zuriickgegebenen GroBen in ANSYS CFX génzlich auf der Ebene der
Benutzereingaben (CCL, CEL) und somit ganz au3erhalb des Fortran-Quelltextes gesteuert!

4.2.6.4 AnschluB an DYN3D

Das Einlesen der Daten fiir die Ubertragung von grob nach fein aus DYN3D in die selbst
allozierten Speicherbereiche geschieht direkt in einer “junction box’-Routine; dieselbe
Routine ruf auch in jeder Iteration (“coefficient loop” oder Zeitschritt) die DYN3D-Interface-
Routine auf. Dabei werden die vom feinen ANSYS-CFX-Netz auf das grobe DYN3D-Netz
iibertragenen FeldgroBen an DYN3D iibergeben. In der Benutzeroberfliche kann der
Benutzer steuern, ob diese regelméfBigen Aufrufe der DYN3D-Routine am Beginn oder Ende
jeder Iteration oder jedes Zeitschritts passieren soll.

Dieselbe DYN3D-Interface-Routine, die zum Zweck dieser Kopplung im DYN3D-Quelltext
eingerichtet wurde, wird auch zur Initialisierung des in die User-Fortran-Bibliothek
integrierten DYN3D aufgerufen. Dabei stellt DYN3D der aufrufenden User-Fortran-Routine
die Koordinaten der Mittelpunkte der Kontrollvolumina in DYN3D zur Verfiigung. Diese
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Abb. 79: Schematische Darstellung der Parallelisierung von ANSYS CFX und der
Kopplung mit DYN3D.

werden verwendet, um eine eins-zu-eins-Zuordnung der DYN3D-Kontrollvolumina mit den
Elementen der Datenfelder fiir Daten in der riumlichen Auflésung von DYN3D aufzustellen.

SchlieBlich wird dieselbe DYN3D-Interface-Routine ein letztes von den User-Fortran-
Routinen in ANSYS CFX aufgerufen, bevor letzteres sich beendet. Dadurch erhdlt DYN3D
vor allem die Gelegenheit, zum Schreiben gedffnete Dateien zu schlieBen und seinerseits
Ergebnisdateien anzulegen.

In der Aufrufparameterliste der DYN3D-Interface-Routine gibt es fiir jede Feldgrofe, die
entweder an DYN3D iibergeben oder von DYN3D zuriickgeliefert wird, einen einzelnen
Eintrag. Somit muss, wenn neue GroBen fiir den Austausch in der einen oder anderen
Richtung vorgesehen werden sollen, nicht nur der DYN3D-Quelltext sondern auch die eine
User-Fortran-Routine angepasst werden, die die DYN3D-Interface-Routine aufruft.

Um Irrtiimer so weit wie moglich auszuschlieBen, verlangt die aktuelle Implementierung,
dass der Benutzer an einer bestimmten Stelle in den Eingabedaten fiir ANSYS CFX einen
Klartextnamen fiir jede UbertragungsgroBe definiert. Dieser wird im Quelltext der User-
Fortran-Routine, die die DYN3D-Interface-Routine aufruft, iberpriift. Dadurch ist
gewihrleistet, dass Eingabefehler auBlerhalb des Quelltextes nicht leicht dazu fiihren kénnen,
dass Datenfelder bei der Ubergabe an, oder Ubernahme von, DYN3D falsch zugeordnet
werden.

Da die Datenfelder innerhalb der User-Fortran-Routinen dynamisch mit Hilfe des CFX-
Memory-Management-System (MMS) verwaltet werden, kann der gesamte iibrige Quelltext
der User-Fortran-Routinen dabei unverdndert bleiben. Somit lassen sich z.B. leicht
zusitzliche Ergebnisgrolen von DYN3D an ANSYS CFX iibergeben, damit diese im
graphischen Postprozessor CFD-Post zusammen mit den Ergebnissen der numerischen
Stromungssimulation betrachtet werden kénnen.
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4.2.6.5 Parallelverarbeitung

ANSYS CFX ist darauf ausgelegt, dass viele Mikroprozessorkerne gleichzeitig an ein und
derselben numerischen Stromungssimulation arbeiten konnen. Dabei wird das Rechengebiet
in rdumlich umschriebene Teile unterteilt, und jedem Prozessorkern wird eine solche
,HPartition” zugewiesen. Diese Moglichkeit muss auch in der gekoppelten Simulation mit
DYN3D nutzbar bleiben.

DYN3D seinerseits ist bisher nicht fiir Parallelverarbeitung ausgelegt. Die auszutauschenden
Daten miissen in ANSYS CFX also in jedem Fall von den einzelnen Rechenknotenprozessen,
die jeweils eine Partition bearbeiten, an einer Stelle zusammengezogen werden, um dann an
DYN3D iibergeben zu werden. Umgekehrt miissen von DYN3D bereitgestellte Daten
(Wirmequellterme) auf die einzelnen Partitionen, also an die einzelnen
Rechenknotenprozesse, verteilt werden.

ANSYS CFX enthélt zahlreiche Grundfunktionen, die genau fiir solche und dhnliche Zwecke
implementiert worden sind. Auf diese konnte bei der Entwicklung der User-Fortran-Routinen
im hier berichteten Projektteil zuriickgegriffen werden. Abbildung 79 veranschaulicht die
Parallelisierung von ANSYS CFX und die Kopplung mit DYN3D. Da die DYN3D-Routinen
vollstindig in der User-Fortran-Bibliothek des “master”-Prozesses eingebettet sind, wird
DYN3D auf demselben Prozessorkern und in demselben Prozess ausgefiihrt wie der
“master”-Prozess von ANSYS CFX.

Eine zusitzliche Erschwernis lag in der Tatsache, dass ANSYS CFX immer verlangt, dass
jede Partition von jeder Netzzone immer mindestens jeweils einen Gitterknoten enthilt.
Somit muss auch die Reprisentierung des DYN3D-Netzes in ANSYS CFX partitioniert
werden. Dies schien zunéchst kein Problem zu sein, weil es sich erreichen ldsst, dass Kopien
aller Knoten, die eigentlich anderen Partitionen angehoren, auch im ,master*“-Prozef3
vorgehalten werden, der seinerseits die Daten mit DYN3D austauscht. Diese Kopien werden
von konstitutiven Mechanismen in ANSYS CFX immer auf dem neuesten Stand gehalten.

Wenn ANSYS CFX am Ende einer Rechnung die abschlieBende Ergebnisdatei schreibt,
werden aber fiir diese Knoten die Werte nur von den ,,Originalen der Knoten in den
jeweiligen Rechenknotenprozessen verwendet. Um diese Werte in der partitionierten
Reprisentierung des DYN3D-Netzes in ANSYS CFX zundchst mit den von DYN3D
gelieferten Werten zu belegen, war ein zusétzlicher Programmieraufwand notig.

4.2.6.6 Kurzzusammenfassung

Wie in diesem Abschnitt beschrieben, wurde in User-Fortran-Routinen fiir ANSYS CFX cine
generelle Methodik zur Kopplung einer numerischen Stromungssimulation mit einem —
prinzipiell beliebigen — anderen Berechnungswerkzeug geschaffen. Dieses andere Werkzeug
arbeitet auf demselben dreidimensionalen Rechengebiet, aber in einer erheblich groberen
rdumlichen Auflosung. Aus der Sicht der numerischen Stromungssimulation handelt es sich
also um eine ,,zonale* Kopplung.

Das externe Berechnungswerkzeug erhélt hierbei regelméfBig im Volumen ortsabhingige
Eingabedaten von ANSYS CFX und liefert Ergebnisse an ANSYS CFX zuriick, die dann als
Eingabedaten (Randbedingungen, Stoffeigenschaften, Quellterme etc.) in die numerische
Strédmungssimulation einflieBen konnen. Das externe Berechnungswerkzeug kann auflerdem
eigene persistente Speicherbereiche anlegen und von Aufruf zu Aufruf (Iteration / Zeitschritt)
weiterverwenden.
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Abb. 80: Aktionssequenz fiir die ersten drei Zeitschritte einer transienten Simulation,
wenn DYN3D ganz in den iterativen Losungsablauf von ANSYS CFX eingekoppelt wiire.

Sadmtliche Funktionalitéit wird von auBerhalb der User-Fortran-Routinen gesteuert, so dass die
Notwendigkeit zu Anderungen am Quelltext der User-Fortran-Routinen fiir den Benutzer
kaum jemals aufkommen wird. Fiir diese Funktionalitit wurden insgesamt 40 Routinen
angelegt, die zusammen 4200 Zeilen Fortran-Quelltext und fast 4500 Zeilen
Quelltextkommentare enthalten. Die Verwendung von ANSYS CFX in Parallel wurde
ermdglicht, wobei angenommen wurde, dass das externe Berechnungswerkzeug nur seriell
arbeitet.

4.2.7 Stationares und instationares Kopplungsverfahren

Kernreaktorsimulationen bestehen gewohnlich aus zwei Teilen: zunédchst wird ein stationérer
Zustand berechnet; ausgehend von diesem wird dann in vielen kleinen Zeitschritten ein
transienter Vorgang simuliert.

4.2.7.1 Simulation eines stationaren Zustandes

Bei der Berechnung eines stationdren Zustands wird der Loser von ANSYS CFX iterativ
dazu benutzt, von Iteration zu Iteration immer ndher an das physikalisch korrekte
Endergebnis heranzukommen. Dabei dient immer wieder das Ergebnis der vorigen Iteration
als Ausgangszustand fiir die nichste Iteration. In diesen iterativen Ablauf wurde DYN3D
eingekoppelt, d.h. nach jeder Iteration (“coefficient loop”), die ANSYS CFX ausfiihrt, wird
die DYN3D-Interface-Routine aufgerufen.

Da die Laufzeiten von DYN3D (insbesondere ohne das Stromungsmodul) um
GroBenordnungen kleiner sind als die von ANSYS CFX, vollzieht DYN3D bei jedem Aufruf
eine vollstindige, iterative Berechnung eines stationdren Zustandes auf Basis der von
ANSYS CFX bereitgestellten Daten — auch wenn diese, weil der ANSYS-CFX-Loser erst am
Beginn seines Konvergenzweges steht, noch gar nicht physikalische sinnvoll sind.
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4.2.7.2 Simulation eines transienten Vorgangs

Transiente Vorginge werden bei der numerischen Simulation gewohnlich in viele kleine, im
einfachsten und hdufigsten Fall gleich lange, Zeitschritte zerlegt. Fiir jeden Zeitschritt wird
dann in ANSYS CFX wie fiir einen stationdren Zustand der iterative Loser benutzt, um das
korrekte Ergebnis fiir den aktuellen Zeitpunkt im simulierten Vorgang zu ermitteln. Zur
Beriicksichtigung zeitlicher Gradienten werden dabei im Gleichungssystem zusitzliche
Zeitableitungsterme eingesetzt.

Idealerweise sollte nun auch DYN3D in diese zweistufig iterative Fahrweise (viele
Zeitschritte, mehrere Loseriterationen je Zeitschritt) eingekoppelt werden. Abbildung 80
veranschaulicht die dabei zu durchlaufende Sequenz fiir die ersten drei Zeitschritte. Bis zum
Ende der Projektlaufzeit stand allerdings auf Seiten des Forschungszentrums Dresden noch
nicht die Arbeitszeit zur Verfiigung, um die hierfiir notwendigen Modifikationen am
Quelltext von DYN3D vorzunehmen. Es wire hierfiir ndmlich notwendig, dass DYN3D bei
wiederholten Aufrufen sowohl den aktuellen Zeitschritt wiederholen als auch zum néichsten
Zeitschritt fortschreiten konnte.

Aus diesem Grund wurde fiir die Machbarkeitsstudie eine vereinfachte Vorgehensweise
gewdhlt: die DYN3D-Interface-Routine wurde genau ein einziges Mal fiir jeden Zeitschritt
aufgerufen, und zwar jeweils nachdem ANSYS CFX die numerische Stromungssimulation
fiir den Zeitschritt abgeschlossen hatte. Abbildung 81 veranschaulicht die vereinfachte
Sequenz. Diese Vereinfachung hat zwei wichtige Konsequenzen: Zum einen ,,hinkt ANSY'S
CFX immer hinterher, weil ihm fiir die Berechnung eines neuen Zeitschrittes immer nur
Ergebnisse von DYN3D fiir den bereits gerechneten Zeitschritt zur Verfiigung stehen. Zum
anderen bedeutet diese ,.explizite, dass viel kleinere Zeitschritte notwendig sind, um
Zeitschritt-Weiten-unabhingige Ergebnisse zu erhalten.
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Abb. 81: Aktionssequenz fiir die ersten drei Zeitschritte einer transienten Simulation,
wenn DYN3D nur jeweils einmal am Ende eines Zeitschrittes aufgerufen wird.
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Abb. 82: Ergebnisse der stationdren Simulation des hypothetischen Minimalreaktors bei
voller Leistung: a) Warmefreisetzungsrate 0-158 MW/m?; b) Kiihlmitteltemperatur
285,98-307,19 °C; c) Kiihlmitteldichte 711,34-753,75 kg/m®.

4.2.8 Verifikation der ANSYS CFX < DYN3D Kopplung

Das Stromungsberechnungsmodul in DYN3D hat gewisse limitierende Eigenschaften, die es
wiinschenswert machen, es durch eine héher auflosende, voll dreidimensionale numerische
Stromungssimulation zu ersetzen. Genau diese Ersetzung ist der Inhalt des hier berichteten
Projektteils. Zur Verifikation der korrekten Implementierung wurde die mit DYN3D
gekoppelte numerische Stromungssimulation so eingestellt, dass sie moglichst vollstindig die
Eigenschaften des Stromungsberechnungsmoduls in DYN3D nachahmt.

Hierzu wurden z.B. in ANSYS CFX gewisse spezielle Einstellungen gemacht, die alle
lateralen Stromungskomponenten wirksam unterdriickten. Weiterhin wurde das in der
numerischen Stromungssimulation eingesetzte Netz geringfiigig verdndert: Dadurch lagen
alle vertikalen Grenzen zwischen Kontrollvolumina im DYN3D-Netz auch genau auf
vertikalen Grenzen zwischen Kontrollvolumina im ANSYS-CFX-Netz. In letzterem wurde
allerdings eine erheblich feiner rdumliche Auflosung realisiert, um realistisch die
beabsichtigte Art der Verwendung dieser Technologie in der Praxis widerzuspiegeln.

Fiir die Verifikation wurden Rechnungen im Rechengebiet ausgefiihrt, das in Abbildung 77
dargestellt ist. Es ist 3,6 m hoch und misst 0,63 m x 0,63 m im horizontalen Querschnitt. (Ein
Brennelement hat eine Breite und Tiefe von jeweils 21 cm.) Die Abbildung zeigt auch die
raumliche Diskretisierung in DYN3D. Das in ANSYS CFX verwendete Netz unterscheidet
sich nur unmerklich von dem in Abbildung 77 dargestellten und wird deswegen nicht separat
gezeigt.
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Der dargestellte Aufbau aus nur neun Brennelementen stellt keinen wirklich realistischen
Kernreaktor dar, weil die Brennstoffmasse unterkritisch ist. In der Simulation wurde die
Albedo der um den Reaktorkern angeordneten Neutronenreflektoren auf unphysikalisch hohe
Werte eingestellt, um in der Simulation eine normale Kernspaltungskettenreaktion zu
erhalten. Da der Neutronenkinetikteil im Vergleich zwischen einerseits DYN3D mit seinem
eigenen Stromungsmodul und andererseits DYN3D gekoppelt mit ANSYS CFX unverandert
bleibt, ist dieser Kunstgriff legitim; er erlaubt es, fiir die Verifikationsrechnungen mit einem
moglichst kleinen Rechengebiet und somit kiirzesten Rechenzeiten zu agieren.

4.2.8.1 Stationarer Zustand — ,,Hot Full Power*

Abbildung 82 zeigt exemplarisch ausgewihlte Simulationsergebnisse aus der gekoppelten
Simulation eines stationdren Zustands, in dem der Reaktor volle Leistung erbringt. Die
Gesamtleistung wurde im Neutronenkinetiksimulator mit 50 MW fest vorgegeben. Trotz der
erhohten Albedo des umgebenden Neutronenreflektors verlassen viele Neutronen am
AulBlenrand den Reaktorkern; deswegen ist die Neutronendichte, Spaltungskativitit und somit
Wirmefreisetzungsrate in der Mitte des Reaktors am hochsten.

Das Kiihlmittel stromt von unten nach oben durch den Reaktor — im mittleren Bild in
Abbildung 82 sieht man, wie es auf seinem Weg von unten nach oben kontinuierlich Warme
von den aufgeheizten Brennstiben aufnimmt. In der oberen Haélfte stellen sich
dementsprechend hohere Temperaturen ein, die auch die Temperatur im Brennstoff selbst
beeinflussen. Eine Aufheizung des Brennstoffs senkt seine Reaktivitdt, weshalb der Ort des
Maximums der Warmefreisetzung unterhalb der Hohenmitte liegt.

Ein fiir die Verifikation besonders signifikantes Ergebnis der Simulation ist der vorhergesagte
globale Neutronenmultiplikationsfaktor ke In der Simulation von DYN3D mit seinem
eigenen Stromungsmodul ergab sich ein Wert von 1,002131, wihrend die gekoppelte
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Abb. 83: Vertikale Kiihlmitteltemperaturprofile in der Simulation des stationdren

Zustandes bei voller Reaktorleistung. Standard-DYN3D und gekoppelte Simulation.
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Abb. 84: Vertikale Kiihlmitteltemperaturprofile in der Simulation des stationdren
Zustandes bei voller Reaktorleistung. Standard-DYN3D und gekoppelte Simulation,
letztere mit einer um 0,1555 K reduzierten Kiihlmittel-EinlaB-Temperatur.

Simulation einen um 9,8 pcm niedrigeren Wert von 1,002033 ergab. Dies kann nur daher
rihren, dass ANSYS CFX andere Kiihlmitteltemperaturen und -dichten vorhersagt als das
DYN3D-Stromungsmodul.

Abbildung 83 zeigt die vertikalen Profile der vorhergesagten Kiihlmitteldichte fiir die drei
verschiedenen Orte, an denen ein Brennelement innerhalb der untersuchten Konfiguration
liegen kann (Mitte, Kante, Ecke). Die Ubereinstimmung zwischen reinen DYN3D-
Rechnungen mit DYN3D-Stromungsmodul (,,ORIGINAL®, ausgefiillte Symbole, dunkle
Farben) und gekoppelten Simulationen mit ANSYS CFX (,,CO-SIM®, Strichsymbole, hellere
Farben) ist gut, aber nicht perfekt. Insbesondere fillt auf, dass sdmtliche Dichtewerte
tendenziell etwas zu niedrig sind.

Es ist bekannt, dass DYN3D und ANSYS CFX leicht unterschiedliche Formulierungen fiir
die Stoffeigenschaften von Wasser verwenden: DYN3D verwendet ,,JAPWS IF-67%, wihrend
ANSYS CFX die neuere Ausgabe ,,JAPWS IF-97* benutzt. Es wird vermutet, dass darin die
sichtbaren Abweichungen in den Werten fiir die Dichte begriindet liegen.

In weiteren gekoppelten Rechnungen wurde versucht, die Abweichungen in der Dichte durch
eine geringfiigige Verdnderung der Kiihlmitteltemperatur beim Eintritt in das
Simulationsgebiet zu kompensieren. Die Kiihlmitteltemperatur wurde so eingestellt, dass die
Abweichung im globalen Multiplikationsfaktor ks verschwand. Es ergab sich eine
Absenkung der Kiihlmittel-EinlaBB-Temperatur um 0,1555 K. Abbildung 84 zeigt die aus
dieser Simulationsrechnung gewonnenen senkrechten Dichteprofile. Die Ubereinstimmung
ist groftenteils erheblich besser.
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Mit diesen Ergebnissen wird es als erwiesen angesehen, dass der Ersatz des DYN3D-
Stromungsmoduls durch ANSYS CFX gelungen ist und grundsdtzlich erwartungsgemal
funktioniert.

4.2.8.2 Transienter Anfahrvorgang

Nach der erfolgreicher Verifikation der Kopplung fiir stationére Zustinde wurde ein erstes
transientes Szenario betrachtet. Der Vorgang geht aus vom Zustand, in dem der Reaktor auf
voller Betriebstemperatur ist, diese konstant hilt, aber keine zusdtzliche Leistung freisetzt
(,Hot Zero Power®). Der einzige Steuerstab in der hypothetischen Kernkonfiguration ist
hierbei 1,5 m weit nach oben herausgezogen.

Wihrend des Anfahrvorgangs wird der Steuerstab iiber einen Zeitraum von 20 s
kontinuierlich ganz aus dem Reaktorkern herausgezogen. Nach 8,7 s, wenn das untere Ende
des Steuerstabes erst bei zwei Drittel der Gesamthohe ist, setzt plotzlich mit einem scharfen
Impuls die Warmeerzeugung in den Brennstében ein. Der Impuls reicht etwa so hoch wie die
spater erreichte Dauerleistung im ,,hot full power“-Betrieb. Unmittelbar nach dem Impuls
féllt die Leistung noch einmal auf % dieses Endwertes ab, um sich ihm dann langsam wieder
anzundhern. Abbildung 85 zeigt den =zeitlichen Verlauf der integralen, momentanen
Wirmeerzeugungsrate aus einer reinen DYN3D-Simulationsrechnung (Dies ist nicht die
Rate, mit der Wéarme aus den Brennstdben ins Kiihlmittel iibertritt!)

Zur Verifikation der Kopplung zwischen DYN3D und ANSYS CFX wurden wieder
Vergleichsrechnungen zwischen DYN3D mit seinem eigenen Stromungsmodul und den
gekoppelten Programmen ausgefiihrt. Da in der Kopplung mit ANSYS CFX nur eine
zeitexplizite Fahrweise moglich war, wurde fiir den Vergleich auch die Einbindung des
DYN3D-Stromungsmoduls zeitexplizit gemacht — d.h. das Stromungsmodul wurde nur
einmal je Zeitschritt aufgerufen, genauso wie ANSYS CFX nur einmal je Zeitschritt das
eingebundene DYN3D aufruft.

60

- f
MW

30

20

10

0 T T I I ] ]
t

0 10 20 30 80 130 4 180

Abb. 85: Zeitlicher Verlauf der integralen, momentanen Wérmeerzeugungsrate in den
Brennstdben wahrend des untersuchten Anfahrvorgangs. Reine DYN3D-Simulation.
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Abb. 86: Zeitlicher Verlauf der integralen, momentanen Wérmeerzeugungsrate in den
Brennstidben wéhrend des untersuchten Anfahrvorgangs. Reine DYN3D- sowie gekoppelte
Simulationen, jeweils bei vier verschiedenen Zeitschrittweiten..

Fiir den Vergleich der Simulationsergebnisse wird im folgenden nur der Gipfel der ersten
Leistungsspitze in der Auftragung der momentanen, integralen Wiarmeerzeugungsrate iiber
der Zeit betrachtet. Wegen der =zeitexpliziten Ankopplung der verschiedenen
Stromungsvorhersagen an bzw. innerhalb von DYN3D musste zundchst eine von der
Zeitschrittweite unabhidngige Losung gesucht werden. Fiir jede Alternative wurden vier
verschiedene Zeitschrittweiten eingesetzt, die sich jeweils um den Faktor 10 voneinander
unterscheiden.

Abbildung 86 zeigt die Kurvenverldufe der momentanen, integralen Wirmeerzeugungsrate
iiber der Zeit aus Simulationsrechnungen mit DYN3D mit seinem eigenen Stromungsmodul
(gestrichelte Kurven) sowie mit den miteinander gekoppelten Programmen DYN3D und
ANSYS CFX (ausgezogene Kurven). Die Unterschiede zwischen den Ergebnissen fiir die
zwei kleinsten Zeitschrittweiten unterscheiden sich fiir jede Alternative jeweils nur wenig
voneinander — die zeitschrittweitenunabhingige Losung ist also jeweils ndherungsweise
erreicht. Die Losung aus DYN3D mit seinem eigenen Stromungsloser weicht aber markant
von derjenigen fiir die Kopplung von DYN3D mit ANSYS CFX ab!

4.2.9 Detailvergleich der Stromungsloser

Offensichtlich verhdlt sich also ANSYS CFX in der Anbindung an DYN3D bei dieser
transienten Simulation deutlich anders als der DYN3D-eigene Stromungsloser. Eine
Erklarung der Unterschiede aus den simulierten Kurvenverldufen fiir diesen langsamen,
transienten Anfahrvorgang war aber nicht moglich.

Zum weiteren Vergleich der Stromungsloser in einem transienten Vorgang wurde ein als
Gedankenexperiment leicht nachvollziehbarer Vorgang untersucht: Ausgehend vom
stationdren Zustand wurde direkt am Beginn der transienten Rechnung eine sprunghafte
Anderung der Zulauftemperatur auf einen um 5 K niedrigeren Wert eingefiihrt. In beiden
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Simulation (DYN3D mit seinem eigenen Stromungsloser bzw. gekoppelt mit ANSYS CFX)
wurde als Einlassrandbedingung der Massenstrom  vorgegeben. Wegen der
temperaturabhidngigen und ergo nach dem Temperatursprung deutlich héheren Dichte musste
sich also die Einlassgeschwindigkeit schlagartig verringern.

Da das Kiihlmittel als weitgehend inkompressibel angesehen werden kann, muss die
Verringerung der Geschwindigkeit sich schlagartig durch die gesamte stromende
Fliissigkeitssédule hindurch fortsetzen. Binnen einer vernachldssigbar kurzen Zeit sollte also
iiberall im Reaktorkern etwa die gleiche, nun gegeniiber dem stationdren Zustand geringere
Stromungsgeschwindigkeit herrschen. (Lediglich dort, wo Wasser unterschiedlicher
Temperaturen sich mischt, kann lokal ein minimaler Volumenschwund auftreten, so dass
iiber der Mischungszone die Geschwindigkeiten voriibergehend einheitlich etwas kleiner sein
konnen als darunter.)

Im beschriebenen Vergleich der Stromungsloser galt es, sicherheitshalber jeden moglichen
Unterschied auf Grund unterschiedlicher rdumlicher Diskretisierung auszuschlieen.
Deswegen wurden fiir diese Vergleichsrechnung neue Diskretisationsgitter in DYN3D und
ANSYS CFX eingesetzt, die es erlaubten, in vertikaler Richtung identisch geteilte finite
Bilanzkontrollvolumina in beiden Stromungslosern zu verwenden. Die Gesamthohe des
Reaktorkerns wurde hierbei, dhnlich der friiheren DYN3D-Nodalisierung, in 14 ungleich
hohe Schritte geteilt.

Die Ergebnisse des Vergleichs sind in Abbildung 87 zu sehen. Dargestellt ist auf der Ordinate
die Hohenkoordinate und auf der Abszisse die axiale (vertikale) Stromungsgeschwindigkeit.
Die Rechnung mit dem DYN3D-Stromungsloser zeigt eine erheblich groBere
Variationsbreite der vorhergesagten Stromungsgeschwindigkeiten. Der Kurvenverlauf sieht
aus, als ob eine in vertikaler Richtung unveranderliche Massenflussdichte angenommen und
daraus in jedem Punkt mit der lokalen (temperaturabhingigen) Dichte die Geschwindigkeit
berechnet wiirde.

Auch ANSYS CFX sagt keine 1iber die Hohe konstante axiale (vertikale)
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Abb. 87: Vergleich der Stromungsléser nach einem Sprung der Einlasstemperatur auf
einen um 5 K niedrigeren Wert. Ergebnisse nach Berechnung genau eines Zeitschrittes.
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Stromungsgeschwindigkeit voraus. Die Variationsbreite ist aber erheblich kleiner, und der
Kurvenverlauf erscheint plausibler: Der Abfall der Geschwindigkeit im zweiten und dritten
Bilanzkontrollvolumen von unten kann tatsdchlich Folge einer voranschreitenden
Vermischung von kilterem mit wirmerem Wasser und des damit verbundenen
Volumenschwundes sein. Oberhalb dieser Temperaturmischungszone ist die Geschwindigkeit
nahezu konstant liber die Hohe des Reaktorkerns.

4.2.10 Zusammenfassung

Im hier berichteten Projektteil wurde im Rahmen einer prototypischen Untersuchung das
eindimensionale Thermohydraulik-Modul des Kernreaktorsimulators DYN3D durch eine
Kopplung mit dem kommerziellen Programm ANSYS CFX fiir die dreidimensionale
numerische Stromungssimulation (CFD) ersetzt. Dabei wurde in User-Fortran-Routinen fiir
ANSYS CFX eine Ubertragung von dreidimensionalen Volumenfelddaten zwischen
Diskretisierungsnetzen sehr unterschiedlicher raumlicher Auflésung implementiert.

Die Implementierung ist bisher auf einphasige Betriebszustinde beschrinkt — eine
Erweiterung sollte technisch einfach sein, weil die Implementierung das Hinzufligen neuer
GroBen fiir den Austausch zwischen den gekoppelten Programmen bei minimalst moglichen
Eingriffen in die Fortran-Quelltexte erlaubt. Fiir die Beschreibung mehrphasiger Zustdnde
missen allerdings noch Modelle gefunden werden, die die Mehrphasenstrémung in pordsen
Korpern beschreiben und beim unterkiihlten Wandsieden vorhersagen, wie sich der
iibergehende Wiarmestrom auf Verdampfung und konvektive Erwdrmung aufteilt. Ansitze
hierfiir konnen aus der konventionellen eindimensionalen Thermohydraulik- oder
Unterkanal-Simulation entlichen werden, ohne dabei den Vorteil einer dreidimensionalen
CFD-Simulation der Kiihlmittelstromung im Reaktorkern aufzugeben.

Die Kopplung wurde anhand einer stationidren und einer transienten Simulation im Vergleich
mit dem urspriinglichen DYN3D (mit seinem eigenen internen Thermohydraulik-Modul)
verifiziert. Daflir wurde die Stromungssimulation in ANSYS CFX entsprechend eingestellt,
um die FEigenschaften des DYN3D-Stromungslosers nachzubilden. Die stationdre
Verifikation zeigt minimale Abweichungen, die mit grofter Wahrscheinlichkeit von
unterschiedlichen verwendeten Stoffdatenbibliotheken (verschiedene Versionen von IAPWS)
verursacht werden.

Die transiente Verifikation zeigt schwerer interpretierbare Unterschiede zwischen den
gekoppelten Programmen und dem urspriinglichen DYN3D mit seinem eigenen
Thermohydraulik-Modul. Ein detaillierterer Vergleich der transienten Stromungsldser hat
markante Unterschiede aufgezeigt, die noch einer Stellungnahme von Seiten der Entwickler
von DYN3D bediirfen.

4.2.11 Ausblick

Die Verifikationsrechnungen wurden mit einem minimalistischen, artifiziellen Reaktorkern
ausgefithrt. Weitere Verifikations- und Validierungsrechnungen in realistischen
Reaktorkerngeometrien miissen folgen. Dafiir ist bereits ein automatischer Netzgenerator
programmiert worden, der DYN3D-Eingabedateien lesen und daraus Netzdateien fiir die
Représentation der DYN3D-Nodalisierung als Netz in ANSYS CFX generieren kann. Dieser
wird noch dahingehend erweitert werden, dass er auch eine genaue Umbhiillung des fiir die
numerische Stromungssimulation zu vernetzenden Gesamtvolumens generiert.
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Mit diesen Werkzeugen wird es ohne weiteres moglich sein, zundchst beispielhaft
verschiedene Storfallszenarien zu simulieren, wie z.B. einen Stabauswurf oder transiente
Borvermischungs- und -verdiinnungsvorgédnge. Letztere profitieren besonders von der
Féhigkeit der numerischen Stromungssimulation, die transiente, dreidimensionale
Ausbreitung von  Kiihlmittelstromen mit unterschiedlicher Borkonzentration im
,2Downcomer* vorherzusagen.

Fiir die transienten Simulationen sollte baldmoglichst eine semi-implizite Kopplung mit
Iterationen ~ zwischen  Neutronenkinetik  und  Thermohydraulik  (numerischer
Stromungssimulation) innerhalb eines Zeitschrittes implementiert werden. Dies wird in der
einfachsten Form auf Seiten der User-Fortran-Routinen fiir ANSYS CFX hochstens
minimalste Eingriffe erfordern. Weitergehende Eingriffe werden allerdings notig, wenn eine
automatische Konvergenzerkennung und -auswertung zum Einsatz kommen soll.

Um den vollen Wert der Kopplung nutzbar zu machen, muss diese auf mehrphasige
Stromungszustinde mit unterkiihltem Blasensieden in allen relevanten Siederegimen
erweitert werden. Wie in der Zusammenfassung oben schon erwihnt, bedarf es hierfiir
allerdings noch weiterfilhrender Arbeiten zur Modellbildung (bzw. Recherche und
Modellauswahl). Zumindest fiir die Frage nach der Aufteilung des {ibergehenden
Wirmestroms in Verdampfung und konvektive Erwdrmung sollte man auf existierende
Modelle in DYN3D zuriickgreifen konnen. Hinsichtlich der Beschreibung von
Blasenstromungen in pordsen Korpern sollte zunédchst gekliart werden, welche Detailtiefe im
Modell tatséchlich benotigt wird.
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5 Bereitstellung der CFD-Module fur die Projekt-
Verbundpartner

Im Berichtszeitraum wurden in ca. jahrlichem Abstand drei Versionen von ANSYS CFX
(10.0, 11.0 und 12.0) fertig gestellt und den Projektpartnern zur Verfiigung gestellt. Mit der
Version 12.0 konnte auch das zusammen mit dem FZ Rossendorf entwickelte inhomogene
MUSIG-Modell und das RPI-Wandsiedemodell mit dazugehorigen graphischen
Benutzerschnittstellen allgemein fiir Modellvalidierungen und Modellweiterentwicklung
zuginglich gemacht werden. Interessierten Projektpartnern (FZD, GRS, Universitdt Stuttgart)
wurden dariiber hinaus in regelmiBigen Abstinden Vorabversionen der Software (Preview-
Versionen von ANSYS CFX) zur Verfiigung gestellt, um bereits in einem frithen
Entwicklungsstadium eigene Tests und Anpassungen an eigenen Modellentwicklungen
vornehmen zu kénnen sowie um neue Moglichkeiten der Software bereits frithzeitig fiir
eigene Arbeiten und Untersuchungen nutzen zu konnen. Dariiber hinaus wurden den
Projektpartnern im CFD-Verbund Reaktorsicherheit User FORTRAN-Module fiir die
Berechnung der  Zwischenphasenkrifte und  entsprechende = Dokumentationen,
Forschungsberichte und Konfigurationen fiir die ausgefiihrten Testfall-Simulationen zur
Verfiigung gestellt.

Insbesondere die beiden Arbeitspaketen zur Code-Kopplung von ANSYS CFX < ATHLET
und ANSYS CFX < DYN3D verlangten nach einer sehr intensiven Zusammenarbeit mit den
jeweiligen Projektpartnern bei der GRS und am FZD, da fiir eine erfolgreiche Entwicklung
der jeweiligen Kopplungsschnittstellen auch Code-Modifikationen und Tests an den
Institutionen der Projektpartner erforderlich waren. Zu diesem Zweck sind den Projektpartner
jeweils bereits in frihen Stadien der Entwicklung entsprechende Prototypen der
Kopplungsschnittstellen zusammen mit entsprechender Dokumentation und Testbeispielen
zur Verfiigung gestellt worden, um diese Entwicklungen auf Partnerseite zu ermdglichen und
bestmoglich zu unterstiitzen.

Dartiber hinaus ist ANSYS CFX Gegenstand von permanenten Bemiihungen, die Robustheit
der Mehrphasenmodelle und der Modelle fiir Stromungen mit freier Oberfldche auf der Ebene
der numerischen Losungsalgorithmen zu verbessern. Die an den numerischen Algorithmen
vorgenommenen Verbesserungen werden unmittelbar fiir die im Forschungsverbund
untersuchten Mehrphasenstromungen wirksam und &uBlern sich fiir den Benutzer z.B. in
groBBeren Zeitschritten bei transienten Mehrphasenstromungen bei unveridndert gegebener
Konvergenz der Losung. Die Stabilitdt und Robustheit von Stromungen mit freier Oberfléche
konnte im Berichtszeitraum fiir viele Anwendungen verbessert werden, insbesondere durch
die Verfiigbarkeit des gekoppelten Losungsalgorithmus fiir das System aus Druck,
Geschwindigkeit und volumetrischem Gehalt beider Phasen auch fiir inhomogene Volume-
of-Fluid-Verfahren (VOF) fiir Strémungen mit freier Oberfliche.

6 Zusammenarbeit mit anderen Stellen

Das Forschungsvorhaben ist integraler Bestandteil des unter Fiihrung der GRS gebildeten
CFD-Verbunds Reaktorsicherheit (http://domino.grs.de/cfd/cfd.nsf), an dem die GRS,
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ANSYS Germany, das FZ Dresden-Rossendorf und das FZ Karlsruhe, die FH Gorlitz-Zittau,
die TU Miinchen und die Universitit Stuttgart beteiligt sind. Die regelmédBig stattfindenden
Arbeitstreffen des CFD-Verbunds Reaktorsicherheit haben ein breites nationales und
internationales Interesse gefunden und werden von Vertretern des TUV Siid, TUV Nord, von
AREVA, vom NRG in den Niederlanden, dem IRSN in Frankreich sowie von Vattenfall in
Norwegen mit Beobachterstatus besucht. Dariiber hinaus fand der CFD-Verbund
Reaktorsicherheit Beachtung und groBes Interesse bei den Projektpartnern des EU-
Forschungsvorhabens NURESIM?’ (http://www.nuresim.com) / NURISP
http://www.nurisp.eu) und dem skandinavischen Forschungsverbund NORTHNET?.

Die Arbeiten in dem vorliegenden Forschungsvorhaben wurden in enger Zusammenarbeit mit
den folgenden Forschungsvorhaben bei der GRS und am FZ Rossendorf ausgefiihrt:

1501329: TOPFLOW-Experimente, Modellentwicklung und Validierung von CFD-
Codes fiir Wasser-Dampf-Stromungen mit Phaseniibergang, FZ Dresden-
Rossendorf

1501348: Entwicklung und Validierung von Modellen fiir Blasenkoaleszenz und —
zerfall, FZ Dresden-Rossendorf

1501358: Entwicklung einer Version des Reaktordynamikcodes DYN3D fiir
Hochtemperaturreaktoren, FZ Dresden-Rossendorf

RS1173: Validierung des Rechenprogrammsystems ATHLET/ATHLET-CD, Gesell-
schaft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mbH

RS 1162: Weiterentwicklung ATHLET / ATHLET-CD, Gesellschaft fiir Anlagen- und
Reaktorsicherheit (GRS) mbH

7 Zusammenfassung

Ein Schwerpunkt der Arbeiten im vorliegenden Forschungsvorhaben bestand zum Einen in
der Untersuchung von fiir die Kernreaktorsicherheit relevanten Zweiphasenstromungen, der
Modellbildung und der Modellvalidierung unter Verwendung von sowohl rdumlich als auch
zeitlich hoch aufgelosten experimentellen Daten und in enger Kooperation mit den
Experimentalisten und zum Anderen in der prototypischen Implementierung von
Kopplungsschnittstellen zwischen ANSYS CFX und ATHLET sowie zwischen ANSYS CFX
und DYN3D.

Die Arbeiten im Berichtszeitraum im Hinblick auf eine fortschreitende Qualifizierung von
ANSYS CFX und eine Weiterentwicklung und Validierung der implementierten
Mehrphasenmodelle konzentrierten sich auf ausgeprigt dreidimensionale Luft-Wasser-
Stromungen sowie auf Wasser-Wasserdampf-Stromungen bei hohem Druck und hoher
Temperatur unter Beriicksichtigung von Phaseniibergangsprozessen (Kondensation und
Verdampfung). Im Rahmen dieser Arbeiten konnten die Mehrphasenmodelle fiir
monodisperse und polydisperse Blasenstromungen und Pfropfenstromungen anhand

2 NURESIM - European Platform for NUclar REactor SIMulations
* NORTHNET — A Network for Reactor Thermohydraulics and Nulear Reactor Safety
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detaillierter Versuche an der TOPFLOW-Versuchsanlage umfassend validiert werden. In
weiteren Arbeiten wurden Wasser-Wasserdampf-Zustandsgleichungen nach IAPWS-IF97-
Industriestandard, das RPI-Wandsiedemodell und eine Erweiterung des homogenen und
inhomogenen MUSIG-Modells fiir Stromungen mit starken Phasenwechselwirkungen und
Phasentibergangsprozessen in ANSYS CFX implementiert und anhand geeigneter Testfalle
validiert. Mit den nun zur Verfiigung stehenden Modellen wird das Anwendungsspektrum
von ANSYS CFX fiir viele typische Anwendungsfille in der Reaktorsicherheitsforschung
erweitert und die Benutzerfreundlichkeit der Software weiterhin entscheidend verbessert.

Ein weiterer Schwerpunkt im Rahmen des vorliegenden Forschungsvorhabens bestand in der
Kopplung von Simulationstechniken. Im Rahmen des vorliegenden Forschungsvorhabens
wurde ein erster Prototyp einer Kopplung von ANSYS CFX mit dem eindimensionalen
Thermohydraulik-Code ATHLET der GRS implementiert. Die Kopplung wurde zunichst
wegen des fiir diesen Arbeitspunkt zur Verfiigung stehenden Zeitrahmens auf einphasige
Stromungszustinde beschrdnkt, um zundchst die Ausfiihrbarkeit und numerischen
Eigenschaften eines derart gekoppelten Programmsystems zu untersuchen. Die entwickelte
Programmschnittstelle weist jedoch keine Einschrinkungen fiir eine spétere Erweiterung der
Kopplung auf mehrphasige System auf. Anhand einfacher Testfdlle wurde sowohl die
explizite als auch semi-implizite Kopplung beider Programmsysteme untersucht und die
implementierte Kopplungsschnittstelle verifiziert. Die entwickelte Kopplungsschnittstelle
wurde dem  Projektpartner GRS  fiir eigene  Weiterentwicklungen  und
Validierungsuntersuchungen zur Verfiigung gestellt.

Ein weiterer Anwendungsfall von Kopplung bestehender Simulationstechniken in der
Reaktortechnik, der zunehmend an Interesse gewinnt, besteht in der Kopplung von
Neutronenkinetik und CFD-Simulation der Kiihlmittelstromung im Reaktorkern.
Exemplarisch und in einer Prototyp-Implementation wurde ANSYS CFX mit dem
Neutronenkinetik-Code DYN3D des Forschungszentrums Dresden-Rossendorf (FZD)
gekoppelt und auf einen stationdren und einen transienten Verifikationstestfall angewendet.
Spatere  Anwendungsszenarios einer derartigen Code-Kopplung beziehen sich z.B. auf
transiente Borvermischungs-Storfille in Reaktorgeometrien, die eine dreidimensionale
Quervermischung zwischen Kiihlmittel-Unterkanidlen im Reaktorkern zulassen. Fiir eine
erfolgreiche Kopplung von ANSYS CFX und DYN3D mussten umfangreiche Algorithmus-
Entwicklungsarbeiten fiir die konservative Interpolation und Restriktion von
Austauschvariablen zwischen dem fein aufgeldsten Gitternetz einer CFD-Simulation und der
eher grob aufgeldsten Nodalisierung einer Neutronenkinetik-Simulation geleistet werden. Die
Ergebnisse dieser Programmschnittstellenentwicklung sind in einen gekoppelten ANSYS
CFX-DYN3D-Prototypen eingeflossen, der dem Projektpartner FZD nunmehr fiir
weiterfiihrende Untersuchungen zur Verfligung steht. Weiterfithrende
Programmentwicklungsarbeiten sind jedoch notwendig, um den aussichtsreichen Weg einer
derartigen Programmkopplung auf realistische Storfallszenarien anwenden zu konnen.

Zusammenfassend kann eingeschétzt werden, dass die Zweiphasenmodelle im CFD-
Simulationsverfahren ANSYS CFX durch die in enger Zusammenarbeit mit experimentell
arbeitenden Forschungsgruppen ausgefiihrten Modellentwicklungen und die Modell-
validierung entscheidend in ihrer Genauigkeit, Robustheit und Vorhersagekraft fiir
Anwendungen der Reaktorsicherheitsforschung verbessert werden konnten. Dariiber hinaus
sind die resultierenden Mehrphasenstromungsmodelle auf komplexere Anwendungsfille und
andere Anwendungsgebiete iibertragbar. Die weiteren Entwicklungen werden sich auf
Stromungen mit Phasenilibergingen wie z.B. Wandsiedeprozessen in Reaktor-
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Brennstabbiindeln richten. Ein weiterer Schwerpunkt wird in der Weiterentwicklung und
Validierung von Turbulenzmodellen fiir Mehrphasenstromungen insbesondere fiir
Stromungen mit ausgeprdgt dreidimensionalem Charakter gesehen. Und nicht zuletzt
bediirfen die Ansitze zur Kopplung von CFD-Verfahren mit eindimensionalen Systemcodes
und Neutronenkinetikcodes einer konsequenten Weiterverfolgung.
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