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Kurzfassung

Wihrend eines Storfalls mit unkontrolliertem Kiithlmittelaustritt (Wasser) durch ein Leck
im Priméarkreislauf eines Druckwasserreaktors kommt es zur instantanen Verdampfung
des Kiihlmittels. Die Verdampfung des Kiithlmittels geht mit einer Druck- und Tem-
peraturerh6hung im gesamten Sicherheitsbehélter einer kerntechnischen Anlage einher.
Zusatzlich zum Kiithlmittelaustritt kann radioaktives Kerninventar in Form von Parti-
keln aus dem Leck austreten, wenn Kernbauteile durch den Storfall beschédigt worden
sind. Die Partikel kénnen sich zusammen mit Wasserdampf im Anlagen- und Betriebs-
raum des Sicherheitsbehélters verteilen. Um die mechanische Belastung des Sicherheits-
behélters durch Druck und Temperatur zu reduzieren, werden im oberen Bereich des
Behilters installierte Wasserspraysysteme verwendet, die wiahrend eines Storfalls akti-
viert werden konnen. Die Spraysysteme injizieren kaltes Wasser und reduzieren durch
Kondensation von Wasserdampf die thermische Belastung des Sicherheitsbehélters. Zu-
dem kann durch das eingebrachte Spray der Anteil an Aerosolpartikeln in der Gasatmo-
sphéare durch Auswaschung reduziert werden. Sprayanwendungen im Sicherheitsbehélter
fiihren im Allgemeinen zu einer Homogenisierung der unterschiedlichen Gasbestandteile
im eingeschlossenen Volumen.

Um einen solchen Stoérfall numerisch simulieren zu kénnen, stehen Simulationswerk-
zeuge in Form kommerzieller Computational Fluid Dynamics (CFD) Programme zur
Verfiigung. CFD basiert auf sogenannten ’first principles’, darunter versteht man die
Beschreibung von Stréomungsvorgéngen mittels Erhaltungsgleichungen fiir die Masse,
die Energie und den Impuls. Werden kommerzielle CFD Programme im Bereich der
Reaktorsicherheitsforschung angewendet, miissen diese Programme um thermohydrau-
lische Modellbeschreibungen ergénzt werden. In der vorliegenden Arbeit werden phy-
sikalische Modelle zur Simulation von Spraykiihlung und Aerosolpartikelauswaschung
im Sicherheitsbehélter einer kerntechnischen Anlage beschrieben, die im Rahmen der
Untersuchungen entwickelt wurden. Beide Modelle verwenden als Basis zur mathema-
tischen Beschreibung ein Euler-Euler Zwei-Fluid Modell und werden iiber eine Benut-
zerschnittstelle in das kommerzielle CFD Programmpaket ANSYS CFX implementiert.
Die Validierung erfolgt mit zwei geeigneten Experimenten (HD-31-SE und AW 4), die im
deutschen Modellsicherheitsbehélter THAI durchgefiihrt wurden. In den Validierungs-
simulationen werden verschiedene Tropfen- und Partikelgréflenverteilungen untersucht,
um die Realitdt so nahe wie moglich abzubilden.

Um die Anwendung der entwickelten Modelle auf einen realen Sicherheitsbehélter einer
kerntechnischen Anlage zu untersuchen, wird eine CFD Simulation in einem generischen
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Kurzfassung

Druckwasserreaktor vom deutschen Typ KONVOI durchgefiihrt. Das generische Modell
des KONVOI wird durch ein fiktives Spraysystem ergénzt und beriicksichtigt die realen
Abmafe des Sicherheitsbehélters mit Betriebs- und Anlagenraum. Es wird gezeigt, dass
eine Kombination aus beiden Modellen technisch in ANSYS CFX moglich ist und die
Anwendung in einem realen Sicherheitsbehélter plausible physikalische Ergebnisse liefert.
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Abstract

During the case of a severe accident with an uncontrolled escape of coolant (water)
out of the primary circuit of a Pressurized Water Reactor (PWR), water immediately
evaporates. Evaporation of coolant leads to a pressure and temperature increase in the
containment of a nuclear facility. In addition to, radioactive particles can be released
due to demolition of fuel assemblies and will be distributed in the operating and plant
room. To reduce mechanical stress on the containment building because of rising pressure
and temperature, spray systems can be activated during the accident scenario injecting
cold water. A various number of spray nozzles are distributed in rings in the upper
containment part. With the injected spray, also aerosol particles can be washed out and
lead to a reduction of particles in the containment gas atmosphere.

To simulate accident scenarios in nuclear reactor safety, tools like commercial CFD
packages are used. CFD is based on ’first principles’, this means CFD uses conservation
equations for mass, momentum and energy. Commercial codes must be extended with
thermohydaulic models for use in nuclear reactory safety. In the present work, models
for the physical processes of spray cooling and aerosol particle washout are described.
The Fuler-Euler two-fluid approach serves as basic mathematical description for both
physical models, which will be implemented via user-defined functions in ANSYS CFX.
Validation is done with experiments (AW 4 and HD-31-SE) conducted in the German
model containment THAI. The simulations consider particle and droplet size distributi-
ons to approxiamte the reality as close as possible.

To investigate the model applicability on a real size containment of a nuclear power
plant, a simulation done in the generic containment of a German KONVOI PWR is
presented. A fictional spray system is implemented into the generic containment, which is
representing real size dimensions of the operating and plant room. Results are physically
reasonable and confirm, that a combination of both models in CFD is possible.
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1 Einleitung

1.1 Motivation

Mit Beginn der zivilen Nutzung der Kernenergie im Jahre 1957 durch die Inbetrieb-
nahme des Kernkraftwerks in Shippingport (USA) [2] hat sich die Kerntechnik zu einer
weltweit genutzten grundlastfihigen Energiequelle entwickelt. Zur Zeit werden weltweit
448 Kernkraftwerke zivil zur Energieerzeugung genutzt, davon acht in Deutschland [7]
(Stand 31.12.2016). Bei den meisten in Betrieb befindlichen Kraftwerken handelt es sich
um sogenannte Leichtwasserreaktoren, die entweder als Druckwasserreaktor (DWR) [88]
oder als Siedewasserreaktor (SWR) ausgefiihrt sind [46]. Dariiber hinaus gibt es Kraft-
werke, welche nach dem Prinzip eines Schwerwasserreaktors (z.B. Canada Deuterium
Uranium (CANDU)) oder eines graphit moderierten Druckrohrenreaktors (z.B. Druck-
rohrenreaktor nach sowjetischer Bauart (RBMK)) arbeiten. Der zunehmende weltweite
Energieverbrauch, nach Schitzungen der International Energy Agency (IEA) um bis zu
30 % bis zum Jahre 2040 [5], fithrt dazu, dass die Nutzung der Kerntechnik steigen wird.
Viele Lander werden daher ihr bereits bestehendes kerntechnisches Potential ausbauen
oder neu in die Technik einsteigen [6]. In vielen Lindern iiberwiegt die Uberzeugung,
dass die Kernenergie Teil des zukiinftigen Energiemixes sein muss, um den Ausstof} kli-
maschidlicher Gase wie COg zu reduzieren und die Energieerzeugung unabhéngig von
den fossilen Energietrigern Kohle, Ol und Gas zu gewéhrleisten. Derzeit befinden sich 80
Kernkraftwerke in Planung [7], die in Zukunft zur Befriedigung des weltweit steigenden
Energiebedarfs eingesetzt werden sollen.

In einigen Landern, darunter auch in der Bundesrepublik Deutschland, wird die Kern-
technik zunehmend kritisch gesehen, da sie als unsicher eingestuft wird oder das Pro-
blem der Endlagerung kontrovers diskutiert wird. Deshalb hat der Deutsche Bundestag
im Jahre 2011 nach der Reaktorkatastrophe von Fukushima Daichii eine Anderung des
Atomgesetzes mit dem Ausstieg aus der Kernenergie bis 2022 beschlossen [67]. Dass die
Kerntechnik mit nicht zu vernachléssigenden Risiken verbunden ist, zeigen die drei bisher
grofiten Unfélle in zivil zur Energieerzeugung genutzten Anlagen. Der erste grofle Zwi-
schenfall ereignete sich im Jahre 1979 im Kernkraftwerk Three-Mile Island (TMI) in der
Néhe von Pittsburgh (Pennsylvania) in den USA [47]. Hier kam es in Block 2 aufgrund
falschlicherweise geschlossener Ventile im Notspeisewassersystem des Sekundarkreislaufs
zu einer partiellen Kernschmelze im Reaktordruckbehélter, da die Nachzerfallswéirme
nicht abgefiihrt werden konnte. Im Jahre 1986 ereignete sich in der ehemaligen So-
wjetunion auf dem Gebiet der heutigen Ukraine der wohl bisher gréfite anzunehmende



1 Einleitung

Unfall (GAU) in Block4 des Kernkraftwerks Tschernobyl in unmittelbarer Ndhe der
Stadt Prybjat [47]. Bei einem Experiment, in welchem getestet werden sollte, ob die
aus der Rotationsenergie der auslaufenden Turbinen gewonnene elektrische Energie die
Zeit bis zum vollstdndigen Start der Notstromgeneratoren tiberbriicken kann, kam es
aufgrund von Bedienungsfehler und der Abschaltung von Sicherheitseinrichtungen zu ei-
ner nicht mehr kontrollierbaren Reaktivitdtssteigerung des Reaktors mit anschlieBender
totaler Zerstorung. Die Zerstérung des Reaktors nach sowjetischer Bauart RBMK (Gra-
phit moderierter und Wasser gekiihlter Kernreaktor mit positivem Dampfblasenkoeffizi-
ent) fithrte zu einer enormen Freisetzung radioaktiver Partikel aus dem Reaktorgebaude
mit der spéteren grofiflichigen Verteilung bis nach Westeuropa. Ein solcher Unfall ist
in den in der Bundesrepublik Deutschland betriebenen Kraftwerken unter Verwendung
eines negativen Dampfblasenkoeffizienten nicht moéglich. In Kraftwerken mit negativem
Dampfblasenkoeffizienten kann es ebenso zu schweren Unféllen kommen. Dies hat sich im
Jahre 2011 in Japan gezeigt. Hier wurde aufgrund eines Erdbebens vor der Kiiste Japans
ein Tsunami ausgelost, der beim Auftreffen auf die japanischen Inseln die Warmesenke
der Siedewasserreaktoren im Kraftwerk Fukushima Daichii zerstorte. Daraufhin kam es
zu einer Kernschmelze in mehreren Reaktoren des Kraftwerks und durch die Zerstorung
der Reaktorgebédude zu einer Freisetzung von Radioaktivitit in die Umgebung [47].

Durch den weltweiten Ausbau der Kerntechnik, aber auch aus den in Stérfallen gewon-
nenen Erfahrungen in den vergangenen Jahrzehnten, ist es wichtig, dass Kernkraftwerke
zukiinftig weiterhin wissenschaftlich untersucht werden. Nur genaue Kenntnisse iiber
die Technik und ein fundiertes Wissen iiber die physikalischen Phdnomene garantie-
ren ausgereifte Kraftwerke und deren sicheren Betrieb. Die vorliegende Arbeit soll dazu
beitragen, das thermohydraulische Verstdndnis in kerntechnischen Anlagen hinsichtlich
Kiihlung und Auswaschpotential von Partikel durch Spray zu erweitern. Durch das Ein-
bringen von Spraytropfen mittels eines Diisensystems in eine vorhandene Gasatmosphére
wird diese mit Tropfen beladen.

1.2 Stand der Wissenschaft und Technik

In diesem Abschnitt wird der Grundsatz von Leichtwasserreaktoren nach dem Druck-
wasserprinzip erkldrt, zudem wird der lokale Kiithlmittelverluststorfall vorgestellt. Im
Anschluss wird die Ubertragung realer Storfille auf experimentell handhabbare Modell-
sicherheitsbehélter diskutiert und durch die Vorstellung experimenteller und numerischer
Arbeiten aus der Literatur abgeschlossen.

1.2.1 Aufbau von Leichtwasserreaktoren und lokaler KiihImittelverlust

Weltweit werden in der Kerntechnik vorwiegend Leichtwasserreaktoren zur Erzeugung
von elektrischer Energie verwendet [7]. Leichtwasserreaktoren kénnen nach zwei verschie-
denen Prinzipien, als DWR [88] und als SWR [46], ausgefiihrt sein. Der DWR ist der
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Abbildung 1.1: Technische Arbeitskreisldufe in einem Druckwasserreaktor nach [53], [47]

weltweit meistgenutzte Reaktortyp. Moderne Kraftwerksanlagen nach dem DWR, Prin-
zip, welche zur Zeit in Europa im franzésischen Flamanville oder im finnischen Olkiluoto
z.B. mit dem European Pressurized Water Reactor (EPR) gebaut werden, basieren auf
diesem Funktionsprinzip. Im Folgenden werden die technischen Arbeitskreislaufe eines
DWRs vom Typ KONVOI auf Grundlage von [53], [47] und [88] beschrieben. Bei die-
sem Kraftwerkstyp handelt es sich um die modernste Entwicklungsstufe eines deutschen
DWRs, welche gegen Ende der 1980er gebaut wurden. Abb. 1.1 zeigt das Anlagenschema
eines DWRs.

Auf der linken Seite ist der Primérkreislauf dargestellt. Der Primérkreislauf besteht
aus einer Hauptkiithlmittelpumpe, dem Reaktordruckbehélter (RDB), dem Druckhalter
und dem Dampferzeuger. Im RDB befinden sich die Brennelemente, welche den nuklea-
ren Brennstoff enthalten. Insgesamt sind 125 Tonnen Brennstoff (niedrig angereichertes
Uran 235 bis 4,5 %) auf 193 Brennelemente verteilt. Das Wasser tritt mit einem Druck
von ca. 155 bar und 292°C in den RDB ein, wird durch die entstehende Warme bei der
Kernspaltung isobar erhitzt und tritt mit einer Temperatur von 326°C wieder aus. Das
Wasser wird hierbei nur erwdrmt und nicht verdampft. Der Primérkreislauf ist bis auf
eine Dampfblase zur Druckerhaltung im Druckhalter im Regelbetrieb blasenfrei. Das
Wasser gibt im Dampferzeuger die aufgenommene Warme an den sekundéren Kreislauf
ab. Hier wird der Druck des Wassers auf 68 bar erhoht, bei 285°C verdampft und im
Anschluss iiber die verschiedenen Turbinenstufen geleitet. Die Turbinen treiben einen
Generator zur Stromerzeugung an. Der entspannte Dampf der Turbinenstufen wird im
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Anschluss im Kondensator verfliisssigt und tber die Hauptspeisewasserpumpe zuriick
in den Dampferzeuger gefithrt. Priméar- und Sekundéarkreislauf sind bei diesem Reak-
tortyp rdumlich getrennt und iibertragen die Wérme iiber Wéarmeiibertragerrohre im
Dampferzeuger. Es wird somit gewéahrleistet, dass radioaktiv aktiviertes Wasser des Pri-
mérkreislaufs nicht aus dem Sicherheitsbehélter des Reaktors gelangt. Insgesamt ist der
Primérkreislauf vierfach redundant ausgefiihrt, um bei einem Ausfall einer oder mehrerer
Kiihlkreislaufe die Abfuhr der Warme aus dem Primérkreislauf zu gewéhrleisten und so
einer unzulissigen Uberhitzung des Kerninventars vorzubeugen. Der Sicherheitsbehélter
des Primérkreislaufs besteht aus 28 mm starkem Stahl, der die komplette Gasatmosphé-
re zur Umwelt abschliefft und im Storfall Radioaktivitdt und Spaltprodukte zuriickhélt.
Der Sicherheitsbehélter ist von einer Betonstruktur umgeben, welche die Anlage gegen
duflere Einwirkungen wie z.B. Stiirme oder einem Flugzeugeinschlag schiitzt.

Da Unfille mit Freisetzung von Radioaktivitét erheblichen Einfluss auf Mensch und
Umwelt haben, wird bereits bei der Auslegung eines Kraftwerks auf die Einddmmung
der Einfliisse geachtet. Fiir die Beurteilung von Kraftwerken gibt es international stan-
dartisierte Storfélle, die eine Anlage bewiéltigen kdnnen muss. Einer dieser Storfélle ist
der Kiihlmittelverlust im Primérkreislauf eines DWRs [1], [11]. Er wird als sogenannter
Loss Of Coolant Accident (LOCA) bezeichnet. Bei diesem Szenario wird ein Bruch in
einer der vier Primérleitungen angenommen. Beim Bruch der Primérleitung kommt es zu
einer augenblicklichen Verdampfung einer groflen Menge Kiihlmittel aus dem Reaktor,
da im Regelbetrieb eines Kraftwerks im Sicherheitsbehélter im Vergleich zur Umweltum-
gebung ein Unterdruck herrscht. Der stetige Austritt von Kiithlmittel und die instantane
Verdampfung fiithrt zu einer Druck- und Temperaturerh6hung im Sicherheitsbehélter.
Zusatzlich konnen durch einen unkontrollierten Austritt von Kiithlmittel radioaktive Par-
tikel in den Sicherheitsbehélter freigesetzt werden. Die Partikel vermischen sich mit der
Gasatmosphére zu einem Aerosol und kénnen so im gesamten Behélter verteilt werden.
Um die thermische und mechanische Belastung des Sicherheitsbehélters und die Vertei-
lung von Partikeln einzuschrinken, miissen fiir diesen Fall geeignete Sicherheitsmechanis-
men vorgehalten werden. Zu diesen Mechanismen gehort z.B. die Implementierung eines
Spraysystems mit einer Vielzahl von Diisen im Deckenbereich des Sicherheitsbehélters
[19]. Die Anordnung der Diisen erfolgt in Ringstrukturen auf verschiedenen Hohennive-
aus. Solche Spraysysteme sind z.B. Teil des Sicherheitssystems im von der Firma AREVA
entwickelten EPR [13].

Das Spraysystem belddt die Gasatmosphére mit Tropfen, was zu einer Temperatur-
und Druckreduzierung im Sicherheitsbehélter fiihrt. Ebenso werden Partikel aus der At-
mosphére ausgewaschen und so deren weitere Verteilung verhindert. Wird kaltes Wasser
in eine Gasatmosphére aus Luft und Wasserdampf eingespriiht, kommt es nicht nur
zu einer Reduzierung der Temperatur durch einen konvektiven Wérmeiibergang zum
Tropfen, sondern auch zu Kondensation an den kalten Tropfenoberflichen. Eingespriih-
te Tropfen haben zudem die Moglichkeit, Partikel mitzureifien und so deren Verbleib
in der Gasatmosphére zu verhindern. Beide Vorgidnge wurden getrennt voneinander in
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experimentell mafivollem Umfang in Modellsicherheitsbehéltern und mit numerischen
Methoden untersucht.

Die folgenden beiden Abschnitte gliedern sich in experimentelle und numerische Unter-
suchungen, welche in der Literatur dokumentiert sind. Alle erwédhnten experimentellen
Arbeiten in der Literatur (Abschnitt 1.2.2) werden durch numerische Arbeiten, welche
in Abschnitt 1.2.3 beschrieben sind, nachgerechnet. Abschnitt 1.2.3 geht dabei im spezi-
ellen auf die Annahmen und Vereinfachungen der Simulationen ein. Der Abschnitt der
experimentellen Untersuchungen soll zum besseren Verstdndnis den allgemeinen Ablauf
der einzelnen Versuche beschreiben.

1.2.2 Experimente in Modellsicherheitsbehéltern

Um thermohydraulische Phdnomene im Sicherheitsbehélter einer kerntechnischen An-
lage untersuchen zu koénnen, werden Sicherheitsbehélter im experimentellen Mafistab
verwendet. Sicherheitsbehélter im Modellmafistab haben den Vorteil, dass sich physika-
lische Vorgénge in wesentlich kleinerem Umfang im Vergleich zur realen Kraftwerksgro-
Be untersuchen lassen. Zur Untersuchung thermohydraulischer Phdnomene sind weltweit
unterschiedliche Anlagen in Betrieb. Die Modellanlagen dienen dazu, fiir die Reaktor-
sicherheitsforschung relevante thermohydraulische Effekte zu untersuchen und Validie-
rungsdaten fiir die Nachrechnung unter anderem mit CFD Methoden zur Verfiigung zu
stellen [10], [11]. Nachfolgend werden die mit dieser Arbeit in Zusammenhang stehen-
den Modellsicherheitsbehélter kurz erlautert, um die geometrischen Unterschiede der
verschiedenen Anlagen zu zeigen.

Die Test Station for Simulation and Qualification in Airborne Conditions (TOSQAN)
ist eine franzosische Modellversuchsanlage und wird vom Institut de Radioprotection
et de Streté Nucléaire (IRSN) betrieben [73]. Die Anlage in Abb.1.2a) besteht aus ei-
nem abgesetzten Zylinder mit einem Durchmesser von 1,5m und einer Héhe von 4 m.
Der Behilter hat ein Volumen von insgesamt 7m? und ist so gestaltet, dass er maximal
7bar bei 160°C standhélt. Die Wénde sind auf maximal 160°C beheizbar. Um beriih-
rungslose Messsysteme einbringen zu kénnen, befinden sich in der Auflenwand insgesamt
14 optische Zugangsstellen, die dem Betriebsdruck standhalten. In TOSQAN koénnen
Mehrphasenstromungen mit Spraytropfen und Aerosolgemischen sowie das Mischverhal-
ten verschiedener Gase (z.B. Wasserstoff, Luft, Wasserdampf) und Kondensationseffekte
untersucht werden.

Bei der MISTRA Anlage handelt es sich ebenfalls um eine franzosische Anlage, welche
vom Commissariat & I’énergie atomique et aux énergies alternatives (CEA) betrieben
wird und in Abb.1.2b) dargestellt ist [82]. Der zylindrische Behélter hat einen Durch-
messer von 4,25m, eine Hohe von insgesamt 7,3m und verfiigt {iber ein Volumen von
99,5m3. Die Form der Anlage dhnelt durch den zylindrischen Behélter sehr stark dem
Sicherheitsbehélter einer kerntechnischen Anlage franzosischer Bauart. Die angegebe-
nen Langen reprasentieren 10 % der originalen Abmessung in Hohe und Durchmesser.
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Abbildung 1.2: Schematische Darstellung des TOSQAN und MISTRA Modellsicher-
heitsbehélters

MISTRA beinhaltet insgesamt drei verschiedene Kondensatorflichen, die unter Beriick-
sichtigung eines kleinen Abstandes zur Auflenwand angebracht sind und die entstan-
denes Kondensat aufnehmen sollen. Dies gewéhrleistet, dass die Randbedingungen der
Auflenwand wihrend der Durchfithrung von Experimenten konstant gehalten werden
kénnen. Mit MISTRA ist es moglich, ebenso wie bei TOSQAN, Gasschichtungen unter
Verwendung eines Wassersprays, allerdings in einem wesentlich gréfleren Volumen, zu
untersuchen.

Beim Modellsicherheitsbehélter Passive Nachwérmeabfuhr und Druckabbau (PANDA)
handelt es sich um eine Anlage, welche vom Paul Scherer Institut (PSI) in der Schweiz
betrieben wird. PANDA besteht aus insgesamt sechs Behéltern, die iber Verrohrungen
miteinander verbunden sind und die den von General Electric produzierten Economic
Simplified Boiling Water Reactor (ESBWR) vereinfacht als System darstellen [69], [3].
Die verschiedenen Behélter repriasentieren dabei unterschiedliche Anlagenbereiche wie
den RDB, die Kondensationskammern, das geschlossene trockene Luftvolumen um den
RDB etc. Die Anlage erméglicht weitere Untersuchungen, die nicht mit dem genannten
Reaktordesign in Verbindung stehen, da sich die einzelnen Behélter beliebig miteinan-
der verbinden lassen. Es sind auch Experimente in Konfigurationen méglich, in denen
nicht alle Behélter beriicksichtigt sind. Dazu gehoéren z.B. Vermischungsvorgénge von
verschiedenen Leichtgaskomponenten (Helium, Luft) oder das Mischungsverhalten von
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250m

Abbildung 1.3: Schematische Darstellung des PANDA Modellsicherheitsbehélters

Leichtgasen unter Sprayaktivierung. Diese Untersuchungen werden in einer vereinfach-
ten Anlagenkonfiguration mit lediglich vier Behéltern durchgefiihrt, siche Abb.1.3. Das
Gesamtvolumen der kompletten Anlage betrigt 515m? bei einer Hohe von 25m. Die
Anlage kann bei 200°C bis 10 bar betrieben werden. Fiir experimentelle Untersuchungen
kénnen zudem nur einzelne Behélter beriicksichtigt werden, sodass sich das Volumen
reduzieren lasst. Verschiedene Messtechniken ermdéglichen die Bestimmung zweidimen-
sionaler Geschwindigkeitsfelder sowie die Messung von Konzentrationen verschiedener
Gasbestandteile in der PANDA Atmosphére.

In Deutschland wird fiir die Untersuchung thermohydraulischer Effekte in der Kern-
technik der Modellsicherheitsbehélter THAT betrieben [29], siehe Abb. 1.4. Der zylindri-
sche Behélter mit halbkugelférmigem Dom und zylindrischem Sumpf hat eine Héhe von
9,2m, einen Durchmesser von 3,2m und ein Gesamtvolumen von 60m?>. Die maximale
Belastung stellt sich bei 14bar und 180°C ein. THAI ist von einem Thermodlsystem
umgeben, welches geheizt und gekiihlt werden kann, um die gewiinschten thermischen
Randbedingungen einzustellen. Obwohl es sich bei THAI um eine Einraumgeometrie
handelt, kénnen durch verschiedene Einbauten wie Innenzylinder, Kondensatwannen,
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9.2m

Abbildung 1.4: Schematische Darstellung des THAI Modellsicherheitsbehélters

Spraysysteme usw., Stromungen mit Hindernissen und Zirkulation untersucht werden.

Neben THAI wird in Deutschland der Kernschmelz-Aerosol-Verhalten (KAEVER)
Versuchsstand [76], [24] betrieben, siehe Abb.1.5. Der Versuchsstand besteht aus ei-
nem Zylinder mit einem Durchmesser von 2,5m und einem Volumen von 10m3. An
den beiden Stirnseiten befindet sich je eine Tiir, dhnlich einer Personenschleuse im Si-
cherheitsbehélter eines Kernkraftwerks. In KAEVER werden Absetzvorgédnge und die
Verbindung einzelner Aerosolpartikel zu grofieren Partikeln unter Kondensation unter-
sucht. Ein Spray ist in der Anlage nicht beriicksichtigt.

In den vorgestellten Modellsicherheitsbehéltern werden Experimente durchgefiihrt, in
denen Tropfenstromungen mit Wéarme- und Stoffiibertrag als auch das Absetzverhalten

T -1 2,0m

< 2,5m >

Abbildung 1.5: Schematische Darstellung des KAEVER, Modellsicherheitsbehélters
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von Aerosolpartiklen aus einer Gasatmosphére und das Auswaschen von Partikeln mit
Spray untersucht wird. Die folgenden Abschnitte beschreiben relevante Experimente und
fassen diese kurz zusammen.

Der Versuch K100A, welcher im Modellsicherheitsbehélter KAEVER. durchgefiihrt
wurde, untersucht das Absetzverhalten von Aerosolpartikel in einer in Ruhe befindlichen
Gasatmosphére [80]. Hierzu werden Caesiumiodid (Csl) Partikel in eine Gasatmosphére
eingebracht und gleichméflig verteilt. Nachdem das Stromungsfeld beruhigt ist und sich
die Partikel verteilt haben, wird die Csl Konzentration an verschiedenen Stellen im
Behélter gemessen. Der Abfall der Konzentration ist durch Anlagerung von Partikeln
an Wanden zu erkldren, ebenso wie durch die héhere Dichte der Partikel gegentiiber Gas
und die damit verbundenen Absetzbewegungen zum Bodenbereich.

Beim Versuch TOSQAN 101 [59], [66] wird der getffnete Sicherheitsbehélter auf 120°C
erwarmt. Die einstrémende Umgebungsluft besitzt den Absolutdruck von 1 bar. Nachdem
TOSQAN geschlossen ist, wird iiber eine Diise Wasserdampf mit einer Temperatur von
120°C in den Behélter eingebracht, bis ein Absolutdruck von 2,5bar erreicht ist. Im
Anschluss an die Druckerh6hung wird kaltes Wasser mit 20°C eingespriiht, bis sich eine
konstant kiihlere Gastemperatur einstellt. Das Experiment untersucht das Potential der
Spraykiihlung mit Kondensation.

TOSQAN 113 [61], [66] untersucht die Auflosung einer Gasschichtung unter Verwen-
dung eines Wassersprays. Es handelt sich dabei um eine Abwandlung des Versuchs
TOSQAN 101. Vor Beginn der Sprayaktivierung wird eine Gasschichtung aus Helium
und Luft erzeugt. Aufgrund der geringeren Dichte von Helium setzt sich dieses im Dom-
bereich von TOSQAN ab und es stellt sich eine Stratifizierung von Luft und Helium
ein. Wasser wird unter einem Spraywinkel von 55° und einem Massenstrom von 30 g/s
bei 25°C in die Schichtung eingespriiht. Durch den Einsprithvorgang mischt sich die
Stratifizierung nach einer Zeit von ca. 250 s aus.

Die Versuchsreihe MASPn [57], [74], welche in MISTRA durchgefiihrt wurde, besteht
aus insgesamt drei unterschiedlichen Transienten und untersucht thermische Effekte im
Sicherheitsbehélter. Die Transienten MASP1 und MASP2 untersuchen dabei das Auf-
l6sen einer thermischen Schichtung aus Wasserdampf und Luft mithilfe eines Sprays.
Die mittlere Gastemperatur in MISTRA betrigt 124°C bei 2,4 bar Absolutdruck. Die
beiden Versuche unterscheiden sich in der Wasserspraytemperatur von 40°C bzw. 60°C
am Diiseneintritt.

In einer zusatzlichen MISTRA Versuchsreihe MARC2b [57], [49] werden dynamische
Fahigkeiten wie das Ausmischen einzelner Gaskomponenten untersucht. Hierzu wird He-
lium und Luft geschichtet in MISTRA eingebracht. Um im Vergleich zur Versuchsreihe
MASPn hauptséichlich die dynamischen Effekte zu untersuchen und den Warme- und
Stofftransport zwischen Atmosphére und Tropfen vernachléssigen zu kénnen, wird der
Versuch in einer kalten Gasatmosphére von 25°C und einer Wasserspraytemperatur von
40°C bei einem Massenstrom von 0,91 kg/s durchgefiihrt.

Bei den Experimenten PE1 und PE2 [65], [68], welche in PANDA durchgefiihrt wur-
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den, handelt es sich um eine Abfolge verschiedener Versuchsphasen, die dem Wasser-
sprayeintrag vorgeschaltet sind. Zuerst wird der verschlossene Sicherheitsbehélter mit
Wasserdampf gefiillt, um ein Gemisch aus Luft und Wasserdampf mit 2,5 bar und einer
Temperatur von 140°C zu erzeugen. AnschlieBend wird Helium mit einer Temperatur
von 125°C in den Behélter eingefithrt. Dadurch entsteht ein Gemisch aus einem konden-
sierbaren und zwei nicht kondensierbaren Gasen. Das Gemisch wird in PE1 mit einer
Vollkegeldiise und in PE2 mit einer Hohlkegeldiise bespriiht. Die Aneinanderreihung der
verschiedenen Versuchsphasen soll die systematische Abfolge eines realen Storfalles be-
riicksichtigen. Aus den Experimenten zeigt sich, dass das Spray eine groffle Wirkung auf
den Abkiihlungsprozess der Atmosphére hat. Die verschiedenen Diisenformen unterschei-
den sich in ihrem Abkiihlvermogen nur marginal, die Vollkegeldiise zeigt eine geringfiigig
hohere Effizienz.

Der Versuch TH2 [42] ist einer der Inbetriebnahmeversuche des THAI Modellsicher-
heitsbehélters. Wéahrend des ersten Abschnitts des Experiments wird heifler Wasser-
dampf mit einer Temperatur von 100°C iiber eine Ringdiise, welche sich in der Rotati-
onsachse der Modellanlage befindet, eingediist. Die Ringdiise befindet sich in einer Hohe
von 6,7 m oberhalb des Sumpfs und entlésst einen Wasserdampfmassenstrom von 35 g/s.
Aufgrund der geringeren Dichte des Dampfs gegeniiber der 20°C kalten Luft, die sich
bereits im THAI befindet, stellt sich eine Schichtenstrémung von Wasserdampf und Luft
ein. Durch die stetige Einspeisung von Dampf steigt die Temperatur und der Druck im
Behilter an. Zudem breitet sich die Schichtung zum Sumpf hin aus. Durch die kon-
tinuierliche Zufiihrung von Wasserdampf kondensiert dieser an kalten Fldchen und im
Volumen von THAI zu Wasser aus.

TH13 [43], ebenfalls in THATI durchgefiihrt, gliedert sich in vier Versuchsabschnitte,
dabei sind die ersten beiden Versuchsabschnitte zur Modellvalidierung von Bedeutung.
Im ersten Versuchsabschnitt wird in einen mit Luft (30°C, Absolutdruck 1 bar) gefiill-
ten THAI ein Heliummassenstrom von 0,6 g/s eingediist. Dies fithrt zu einer stabilen
Schichtung der beiden nichtkondensierbaren Leichtgase. Im zweiten Abschnitt wird kon-
densierbarer Wasserdampf mit einem Massenstrom von 36g/s in THAI eingebracht.
Durch den Eintritt von Wasserdampf wird die Leichtgasschichtung aufgebrochen und
Wasserdampf kondensiert aus.

Gupta et al. [30], [31] geben einen ausfiihrlichen Uberblick iiber die in THAT durchge-
fiihrten experimentellen Untersuchungen zum Thema Spray und zur Untersuchung des
Absetzverhaltens bzw. der Auswaschung von Aerosolpartikeln aus einer Gasatmosphére.

1.2.3 Numerische Arbeiten in Modellsicherheitsbehéaltern

Experimente, welche in Modellsicherheitsbehéltern durchgefithrt werden, dienen als Va-
lidierungsgrundlage fiir CFD oder Lumped Parameter Code (LP Code) Simulationen.
Beide Simulationsansétze sind im Bereich der Kerntechnik gleichermaflen akzeptiert,
unterscheiden sich jedoch grundlegend in ihren Ansétzen [34] und dadurch in ihrer De-
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tailtreue. LP Codes wie z.B. COCOSYS [8] und ASTEC [9] basieren auf eindimensio-
nalen Erhaltungsgleichungen und physikalischen Modellen fiir die Masse und Energie
der beteiligten Gase, Partikel, Tropfen. Die Berechnungsgebiete werden in einzelne Zel-
len aufgeteilt (nodalisiert), welche einzelne Rdume in einem Sicherheitsbehélters eines
Kernkraftwerks darstellen. Der Vorteil dieser Methode ist, dass sie sehr schnell Ergebnis-
se auch fur physikalisch und geometrisch anspruchsvolle Simulationen liefert. Nachteilig
ist, dass die Ergebnisse sehr modell- und nutzerabhéngig sind und eine detailierte Be-
trachtung des Fluidstromungsfelds durch die fehlende Betrachtung der Impulsgleichung
nicht moglich ist [90]. CFD Methoden beriicksichtigen ein dreidimensionales Stromungs-
feld und l6sen die Navier-Stokes Gleichungen fiir Masse, Impuls und Energie auf einem
hoch aufgelosten Rechennetz. Der detaillierten Auflésung des Stromungsfelds steht je-
doch eine enorme Steigerung der Rechenzeit im Vergleich zu LP Codes gegeniiber.

Babi¢ et al. [14] haben Wand- und Volumenkondensation mit einem einphasigen nu-
merischen Ansatz unter Verwendung von CFD simuliert. Wandkondensation beschreibt
den Massentransfer von Wasserdampf zur Fliissigkeit an einer kalten Wand, wohinge-
gen Volumenkondensation das Auskondensieren von Tropfen aus einer mit Wasserdampf
iiberséttigten Gasatmosphére beschreibt. Tropfen und Gas sind als eine Phase modelliert
worden und teilen sich so dasselbe Geschwindigkeitsfeld (mechanisches Gleichgewicht).
Das Modell fiir den Massen- und Warmeaustausch, welches iiber eine Benutzerschnitt-
stelle in den kommerziellen CFD Code CFX4 implementiert wurde, basiert auf empiri-
schen Korrelationen und nicht auf physikalischen Erhaltungsgleichungen. Die Validierung
des Modells erfolgte mit dem Experiment THAT TH13.

Dass ein Ansatz fiir ein mechanisches Gleichgewicht bei Beriicksichtigung einer Gas-
und Tropfenphase sehr vereinfacht und oft nicht giiltig ist, zeigen Ding et al. [21] mit
ihrer Arbeit. In dieser Arbeit wird das Experiment TOSQAN 113 unter Verwendung
von CFD Methoden nachgerechnet. Die Simulationen beriicksichtigen zum einen einen
mechanischen Gleichgewichtsansatz fiir die Tropfen- und Gasphase und zum anderen
werden Tropfen (Lagrange Ansatz) und Gas (Euler Ansatz) mit je einem separaten
Geschwindigkeitsfeld berticksichtigt. Die Ergebnisse zeigen, dass eine Modellierung mit
einem eigenen Geschwindigkeitsfeld fiir die Tropfenphase zwingend notwendig ist.

Wiérme- und Stoffiibertragung unter Verwendung verschiedener Geschwindigkeitsfel-
der fiir Tropfen und Gas haben Babi¢ et al. [15] in ihrer Arbeit untersucht. Fur die
Tropfenphase wird ein Lagrange Ansatz und fiir die Gasphase ein Euler Ansatz gewahlt.
Die Simulation wird unter Verwendung des kommerziellen CFD Codes CFX 4.4 durchge-
fihrt. Mit dem Ansatz wird in einem quasi zweidimensionalen Rechennetz des TOSQAN
Sicherheitsbehélters der Versuch 101 nachgerechnet. Das beriicksichtigte Netz stellt da-
bei ein Art Kuchenstiick aus dem rotationssymmetrischen TOSQAN Behélter dar. Trotz
eines vereinfachten Integrationsgebiets mit periodischen Randbedingungen und einer ge-
ringen Gitterauflosung kann die Versuchstransiente zufriedenstellend abgebildet werden.

Filippov et al. [23] untersuchen numerisch mit Mithilfe des CFD Codes FLUENT
das Aufbrechen einer Heliumschichtung und die anschlieende Vermischung mit ande-
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ren Gasbestandteilen mithilfe von Spray. Die Tropfen werden dabei mit einem Lagrange
Ansatz modelliert, die Gasphase als kontinuierliche Fuler Phase. Die Gasphase ist dabei
als Gemisch aus Wasserdampf, Helium und Luft berticksichtigt. Da kalte Tropfen in eine
heifle Gasatmosphére eingediist werden, ist in den Simulationen Verdampfung und Kon-
densation iiber ein implementiertes physikalisches Modell beriicksichtigt. Die Simulatio-
nen werden mit konstanten Tropfendurchmessern von 260 ym und 550 pm durchgefiihrt.
Zur Validierung sind die experimentelle Daten aus PANDA (PE1 und PE2) verwendet
worden.

Zur Modellierung von Volumenkondensation aus einer mit Wasserdampf geséttigten
Gasatmosphére verwenden Zhang und Laurien [85], [87] einen Euler-Euler Ansatz im
kommerziellen CFD Programmpaket ANSYS CFX. Die Tropfen sind bei der Validierung
des entwickelten Volumenkondensationsmodells in THAI (TH2 und TH13) mit einem
konstanten Durchmesser von 100 um beriicksichtigt. Das Modell lasst durch die konti-
nuierliche Modellierung beider Phasen mit je einem separaten Geschwindigkeits- und
Temperaturfeld die Betrachtung ohne mechanisches und thermodynamisches Gleichge-
wicht zu.

Zschaeck et al. [91], [92] haben ein Modell entwickelt, welches Wandkondensation fiir
kerntechnische Anwendungen abbilden kann. Das Modell ist mit dem kommerziellen
CFD Programmpaket ANSYS CFX an Wandkondensationsexperimenten, welche mit-
hilfe der Condensation with Aerosols and Noncondensable Gases (CONAN) [12] und
Kuhn [51],[52] Versuchsanlagen durchgefithrt wurden, validiert worden. In den Untersu-
chungen wird die Gasphase als eine Mischung aus kondensierbarem Wasserdampf und
nicht kondensierbarer Luft betrachtet. Entstandenes Kondensat an der Wand wird so-
fort iiber eine Massensenke entfernt, sodass unter Vernachléssigung eines Wasserfilms an
der Wand die Tropfenphase nicht als eigenstiandige Phase in den Simulationen bertick-
sichtigt wird. Dieses Modell ist kombiniert mit dem Volumenkondensationsmodell von
Zhang und Laurien in THAI [85], [87] angewandt worden.

Visser et al. [83] untersuchen die Kondensation an der Wand und im Volumen mit
einem eigenen entwickelten physikalischen Modell bei der Eindiisung von Wasserdampf
in eine Wasserstoff-Wasserdampf Atmosphére in THAI. Verwendet wird dazu der Ver-
such HM-2 [28]. Das physikalische Modell ist von den Autoren in den kommerziellen CFD
Stromungscode FLUENT implementiert worden. Durch die Eindiisung von Wasserdampf
iibersittigt die Atmosphéire und Wasser kondensiert aus. Das entwickelte physikalische
Modell [34] entfernt Kondensat an der Wand iiber eine Massensenke, die Bewegung des
Kondensats im Volumen wird vereinfacht iiber das sogenannte Algebraic Slip Modell
[62] beriicksichtigt, bei dem {iber einen algebraischen Ansatz der Schlupf zwischen Trop-
fen und Gas berechnet wird. Ein eigenes unabhéngiges Geschwindigkeitsfeld fiir Tropfen
ist nicht vorhanden. Die Simulationen verwenden ein Netz, welches die geometrische
Symmetrie von THAT ausnutzt, d.h. es sind 180° des Sicherheitsbehélters in der Simula-
tion beriicksichtigt. Fiir die gezeigten Validierungspunkte ist die Ubereinstimmung von
Experiment und Simulation akzeptabel.
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1.2 Stand der Wissenschaft und Technik

Mimouni et al. [66] untersuchen den Einfluss von Spray auf die Bewegung und das Mi-
schungsverhalten einer Gasatmosphére sowie den Wéarme- und Stofftransport zwischen
Tropfen und Wasserdampf in einer Mischung aus kondensierbaren und nicht konden-
sierbaren Gasen. Das dafiir entwickelte Modell fiir den Phasenaustausch wird in das
dreidimensionale franzosische CFD Simulationspaket Neptune CFD [27] implementiert
und mit den Experimenten 101 und 113 aus TOSQAN validiert. Die Simulationen ver-
wenden eine monodisperse Tropfengréfie von 200 pm. Die Experimente lassen sich mit
den Simulationen akzeptabel wiedergeben, jedoch schlagt der Autor vor, auch Tropfen-
groflenspektren zu untersuchen.

Malet und Huang [58] untersuchen numerisch den Einfluss von verschiedenen Spray-
konfigurationen in einem namentlich nicht genannten TOSQAN Experiment mit dem
CFD Programmpaket FLUENT. Der Schwerpunkt liegt hierbei auf der Untersuchung,
wie sich die Spraymodellierung auf das Aufbrechen einer Helium-Luft Schichtung aus-
wirkt. Dazu werden verschiedene monodisperse als auch polydisperse Spraykonfiguratio-
nen mit einer verschiedenen Anzahl an Tropfengrofienklassen beriicksichtigt. Die Unter-
suchungen zeigen, dass sich eine vereinfacht angenommene monodisperse Tropfenkonfi-
guration negativ auf die Simulationsergebnisse auswirkt. Die Rechenzeit l4sst sich durch
die monodisperse Annahme reduzieren, allerdings leidet darunter die physikalische Ge-
nauigkeit. Die Autoren empfehlen einen polydispersen Ansatz, allerdings muss dieser
immer fiir den vorliegenden Fall mit einer zufriedenstellenden Anzahl an Tropfengréfien-
klassen angepasst werden.

Malet et al. [60] untersuchen den Einfluss der Spraymodellierung in verschiedenen CFD
Programmen in einem Benchmark. Untersucht wird das Ausspriihen eines Wassersprays
in eine Atmosphére mit Umgebungsdruck 1bar und 20°C. Den Benchmarkteilnehmern
wurden Messdaten fiir die Tropfengroflenverteilung und die Tropfengeschwindigkeiten
am Austritt der experimentell untersuchten Spraydiise zur numerischen Untersuchung
mit verschiedenen CFD Programmpaketen zur Verfiigung gestellt. Ein Vergleich der Er-
gebnisse der teilnehmenden Institutionen und CFD Codes zeigt, dass es wichtig ist, die
reale Tropfengréenverteilung zu kennen und zu verwenden. Eine vereinfachte Darstel-
lung mit monodispersen Tropfen zeigt im Vergleich dazu Geschwindigkeitsunterschiede
von bis zu 25 % bei der mitgerissenen Gasphase. Werden anstatt der realen Geschwin-
digkeitsverteilung am Diisenaustritt vereinfachte konstante Profile verwendet, ergibt sich
eine fehlerhafte Geschwindigkeitsverteilung im Spraygebiet. Zudem wird der Spraykegel
inkorrekt wiedergegeben.

Zirkel [89] hat in seiner Arbeit ein Turbulenzmodell entwickelt, welches dazu verwen-
det werden kann, die Turbulenz beim Aufbrechen einer Gasschichtung zu simulieren.
Das entwickelte Turbulent-Scalar-Flux Turbulenzmodell gehért im Vergleich zu den in
der Arbeitsgruppe iiblichen isotropischen Turbulenzmodellen zu den nicht isotropischen,
d.h. die Turbulenz wird im entwickelten Modell in die einzelnen Raumrichtungen un-
terschiedlich modelliert. Die Validierung erfolgt mit dem Experiment TH 20 anhand der
Heliumkonzentration in der Gasphase. Das nicht isotrope Turbulent-Sclar-Flux Modell
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1 Einleitung

zeigt deutliche Verbesserungen im Vergleich zu den isotropischen Turbulenzmodellen.

Kelm et al. [45], [44] untersuchen numerisch mit ANSYS CFX die Mischung von Heli-
um und Luft in einem namentlich nicht ndher genannten Experiment im Mini PANDA
und PANDA Behélter. Dazu wird in den Sicherheitsbehéaltern experimentell eine Schich-
tung aus Helium und Luft erzeugt. Die Schichtung wird durch das Eindiisen von Luft
iiber ein vertikal angeordnetes Rohr aufgebrochen. Als Validierungsdaten liegen Heli-
umkonzentrationen und die Temperatur des Gemischs an verschiedenen Messstellen im
Stromungsvolumen vor. Die Simulationen werden transient unter Verwendung verschie-
dener Turbulenzmodelle durchgefithrt und zeigen fiir das isotrope Shear Stress Trans-
port (SST) Modell [64] eine sehr gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Weitere
untersuchte Turbulenzmodelle zeigen dabei keine nennenswerten Unterschiede im Mi-
schungsverhalten.

Die bisherige Beschreibung der Literatur zu numerischen Arbeiten ist beschrankt auf
die Betrachtung von Spray, dem Massen- und Warmeaustausch wéhrend der Verdamp-
fung bzw. Kondensation von Tropfen sowie weiteren Untersuchungen beziiglich der Auf-
l6sung von Leichtgasschichtungen und dem Turbulenzverhalten. Zur Auswaschung von
Aerosolpartikeln mithilfe von Spray aus einer Gasatmosphére ist in der kerntechnisch
relevanten Literatur, speziell im Bereich der CFD Simulationsmethoden, sehr wenig ver-
offentlicht. Marchand et al. [63] haben ein numerisches Modell entwickelt, dass verschie-
dene Auswaschmechanismen wie Interzeptions-, Impaktions- und Diffusionsabscheidung
eines Sprays beriicksichtigt. Die genannten Mechanismen sind {iber empirische Korre-
lationen in den Accident Source Term Evaluation Code (ASTEC) implementiert. Die
Validierung erfolgt mit einem TOSQAN Experiment, bei dem ein Spray in eine Aerosol-
atmosphére eingebracht wird und sich der Anteil an Partikeln in der Atmosphére durch
Auswaschung reduziert. Die Partikel, die im Experiment verwendet werden, bestehen aus
Siliziumcarbid mit einem Durchmesser von ungefdhr 1 um. Trotz der Modellierung von
verschiedenen Auswaschmechanismen ist es mit LP Codes nicht moglich, das Strémungs-
feld von Partikeln und Tropfen zu verfolgen, da diese Bereiche mit dem verwendeten
Ansatz nicht aufgelést werden kénnen.

In einer Arbeit von Stewering et al. [80] wird mithilfe des kommerziellen CFD Pro-
gramms ANSYS CFX das Absetzverhalten von Aerosolpartikeln in einer Gasatmosphére
untersucht. Beim verwendeten Experiment KAEVER 100A setzen sich Partikel aus Csl
aus der Atomsphére ab. Diesen Absetzvorgang untersuchen die Autoren numerisch mit
dem Algebraic Slip Modell [62], welches in ANSYS CFX implementiert ist. Die Ergeb-
nisse zeigen eine gute Ubereinstimmung von Experiment und Simulation. Desweiteren
untersuchen die Autoren in der Arbeit die Anwendbarkeit des Algebraic Slip Modells auf
starke Umlenkungen eines partikelbeladenen Gasstroms in einem Impaktor. Hier zeigt
sich, dass bei starken Umlenkungen die Partikel iiber eine eigene Phase und damit ver-
bunden mit einem eigenen Geschwindigkeitsfeld beschrieben werden miissen, um eine
gute Ubereinstimmung zu erreichen.

Die vorgestellten numerischen Arbeiten untersuchen wichtige thermohydraulische Fra-
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1.3 Ziel der Arbeit

gestellungen in Modellsicherheitsbehéltern. Die Anwendung von CFD Methoden mit
ihrer detaillierten Auflésung auf einen vollstdndigen Sicherheitsbehélter einer realen
kerntechnischen Anlage ist sehr komplex und sehr rechenintensiv. Kim et al. [48] un-
tersuchen mit dem CFD Code GASFLOW den Einfluss eines Spraysystems auf die
Zindfdhigkeit eines Wasserstoff-Luft Gemischs im APR-1400 siidkoreanischer Bauart.
Zur Modellierung des Spray-Gasgemischs verwenden sie ein vereinfachtes mechanisches
Gleichgewichtsmodell, welches dasselbe Geschwindigkeitsfeld fiir Tropfen und Gas an-
nimmt. Trotz sehr starker Vereinfachungen lassen sich mit dem numerischen Modell
kritische Bereiche mit einer erhohten Ziindfahigkeit lokalisieren.

Ding et al. [20] untersuchen in ihrer Arbeit den Einfluss einer Kombination aus ei-
nem Spraysystem und einem passiven Nachwirmeabfuhrsystem (Zwangskonvektion an
der AuBlenseite des Sicherheitsbehélters) auf das Abkiihlverhalten der Gasatmosphére in
einem realen Sicherheitsbehélter eines Kernkraftwerks. Die Simulation ist mit dem CFD
Code GASFLOW unter Verwendung eines Euler-Lagrange Ansatzes und der Implemen-
tierung von Massen-, Impuls- und Energieaustausch zwischen den Phasen durchgefiihrt
worden. Um den Simulationsaufwand zu reduzieren, ist das Integrationsgebiet auf ein
rotationssymetrisches 30° Stiick beschriankt und tiber periodische Randbedingungen auf
den ganzen Sicherheitsbehélter skaliert. Mit den durchgefiihrten Simulationen kénnen
die Autoren die Wirksamkeit von Spray und passiver Nachwéarmeabfuhr fiir jeden Ein-
zelmechanismus und in einer kombinierten Studie zeigen.

1.3 Ziel der Arbeit

Genaue Kenntnisse iiber thermohydraulische Vorgénge sind essentiell fiir die Beurtei-
lung und die Entwicklung von geeigneten Sicherheitsmechanismen in kerntechnischen
Anlagen. Zur numerischen Beurteilung werden neben LP Codes auch zunehmend CFD
Methoden verwendet. Der Vorteil der CFD Methoden liegt dabei in einer wesentlich
detaillierteren Auflésung der Strémungsphdnomene. Neben spezialisierten CFD Codes
stehen dabei auch kommerzielle Codes wie ANSYS CFX zur Verfiigung, sogenannte
Mehrzweckcodes. Diese sind technisch sehr breit anwendbar und haben fiir technisch
gangige Stromungsprobleme (z.B. Rohrstromungen, Turbulenzmodellierung) geeignete
physikalische Modelle standardméflig implementiert. Um physikalische Effekte einer Spe-
zialanwendung in einem kommerziellen CFD Code zu betrachten, bedarf es der Entwick-
lung geeigneter Modelle und deren Implementierung in den Code. Solche physikalischen
Modelle werden im Rahmen dieser Arbeit fiir die Spraykiihlung und das Auswaschen
von Aerosolpartikeln aus einer Gasatmosphére entwickelt, um ein vertieftes Verstand-
nis fiir den Einfluss von Sprayanwendungen auf das thermohydraulische Verhalten in
Kernkraftwerken zu bekommen.

Ziel der Arbeit ist es, die komplexen Vorgénge bei der Gaskiihlung und der Aerosolpar-
tikelauswaschung durch ein Spray zu untersuchen und dafiir geeignete physikalische Mo-
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1 Einleitung

delle zur Verfiigung zu stellen. Die Modelle werden im Rahmen dieser Arbeit in das kom-
merzielle CFD Programmpaket ANSYS CEFX 16.1 implementiert. Der Schwerpunkt der
Modellierung liegt dabei zum einen auf dem Warme- und Stoffaustausch zwischen Trop-
fen und Gas wahrend der Kithlung durch Spray und zum anderen auf dem mechanischen
Auswaschprozess von Partikeln aus einem Aerosol durch Wassertropfen. Im Einzelnen
wird das entwickelte Spraykiihlungsmodell, welches auf einem Euler-Euler Zwei-Fluid
Ansatz beruht, in einer einfachen Kanalstromung auf seine physikalische Richtigkeit
untersucht. Dazu werden zwei genau definierte Luftmassenstrome mit und ohne Fliissig-
keitsanteil gemischt und der Phasenaustausch anhand des Mollier-Diagramms beurteilt.
Das verifizierte Modell wird anschlielend in Simulationen mit dem Sprayexperiment HD-
31-SE, welches in THAI durchgefiihrt wurde, verglichen. Im Experiment wird dazu ein
kaltes Wasserspray in eine heifle Gasatmosphére eingespriiht. Die Gasatmosphére besteht
dabei aus einem Gemisch aus einem kondensierbaren Gas in Form von Wasserdampf und
nicht kondensierbarer Umgebungsluft. Der Sprithvorgang fiihrt zu einer Reduzierung der
Gastemperatur und des Behélterdrucks und geht mit einem Kondensationsprozess von
Wasserdampf auf kalten Tropfen einher. Die im Stand der Wissenschaft und Technik vor-
gestellten Arbeiten beriicksichtigen bei der Modellierung von Spray vereinfacht immer
einen monodispersen Tropfendurchmesser fiir alle beteiligten Tropfen, was gegeniiber der
Realitédt eine starke Vereinfachung darstellt. Das vorliegende Modell ist so gewahlt, dass
auch verschiedene Tropfengréfien in einer einzelnen Simulation iiber einen polydispersen
Ansatz berticksichtigt werden kénnen. Die Erweiterung des Modells ermdglicht eine ge-
naue Untersuchung von einzelnen Tropfengréfien beziiglich ihres Stromungsverhaltens,
der Warmeaufnahme und damit Temperaturdnderung und die verschieden grofl ausge-
pragten Kondensationsgebiete, die mit unterschiedlichen Tropfengréfien einhergehen.
Das Modell zur Auswaschung von Partikeln durch Spray basiert, wie das bereits er-
wahnte Spraykiithlungsmodell, auf einem Euler-Euler Zwei-Fluid Ansatz. Um das Modell
auf seine Plausibilitat hin zu tiberpriifen, wird zuerst eine einfache Kanalstromung simu-
liert. Im zugrunde liegenden Experiment wird ein partikelbeladener Gasstrom durch ein
im Gegenstrom angeordnetes Wasserspray ausgewaschen. Ein Vergleich von Simulation
und Experiment zeigt, dass das Modell fiir den angewendeten Bereich physikalisch arbei-
tet. Anschlieend folgt ein Vergleich von Experiment und Simulation fiir AW 4. Dieses
Experiment wurde in THAI durchgefiihrt. In AW 4 wird ein Wasserspray in eine parti-
kelbeladene THAI Gasatmosphére eingespriiht und der abnehmende Partikelgehalt im
Modellbehélter gemessen. Die partikelbeladene Atmosphére besteht aus Csl Partikeln
und Umgebungsluft. Im Vergleich zu den im Stand der Wissenschaft und Technik vor-
gestellten Arbeiten ist die vorliegende Arbeit die Erste, die das Auswaschverhalten von
Partikeln durch Spray mit CFD untersucht. Das Auswaschmodell wird zuerst in einer
Simulation von AW 4 angewendet, in der alle Tropfen und Partikel jeweils monodispers
berticksichtigt sind. In Erweiterungen wird der Einfluss der monodispersen Annahme
durch die Implementierung von Tropfen- sowie Partikelspektren auf die Ubereinstim-
mung mit AW 4 untersucht. Das Modell ist in der Lage, die Partikelaufnahme und den
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Spraysystem

Dampferzeuger

Sicherheitsbehalter

Reaktordruckbehalter

Abbildung 1.6: Generisches Modell einer KONVOI Anlage mit schematischem Spraysys-
tem

Transport mit dem Tropfen zu beschreiben, was zukiinftig die Vorhersage von Ablage-
rungspositionen der Partikel im Sicherheitsbehélter ermoglicht.

In einer abschliefenden Simulation werden beide Modelle in einer Simulation kom-
biniert. Dazu wird ein generisches Geometriemodell einer KONVOI Anlage verwendet,
siehe Abb. 1.6. Dieses Modell besitzt die realen Kraftwerksabmessungen und wird um
ein fiktives Spraysystem mit mehreren Diisen in Ringanordnung im oberen Sicherheits-
behalterberich ergénzt. In der Simulation wird die Anwendung von Spraykiithlung und
Partikelauswaschung in einer realen Geometrieabmessung unter Verwendung von CFD
Methoden fiir einen fiktiven Storfall gezeigt. Im Vergleich zu bisherigen Arbeiten in der
Literatur beriicksichtigt die Kombination mehrere Geschwindigkeitsfelder von Tropfen,
Gas und Partikel. Durch die Kombination beider Modelle in einer Simulation ist es mog-
lich, durch das Spray bedingte Vermischungsvorgéinge in der Gasatmosphére und das
Auswaschpotential samt Gaskiithlung in einer realen Dimension zu untersuchen.

Um den Einfluss von periodischen Randbedingungen ausschliefen zu kénnen, werden
die Vergleichsrechnungen von Experiment und Simulation in einem kompletten dreidi-
mensionalen Stréomungsvolumen des THAT durchgefiihrt. Die sehr detaillierte Auflésung
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des Stromungsfelds mit mehreren Millionen Volumenelementen und die Beriicksichtigung
von zahlreichen Geschwindigkeitsfeldern der unterschiedlichen Phasen (Gas, Tropfen und
Partikel) in den Simulationen, bendtigten ein sehr leistungsstarkes Rechnersystem. Dies
gilt ebenso fiir die Simulation des KONVOI Kraftwerksmodells. Zur Durchfiithrung der
ressourcenintensiven Simulationen wird der Supercomputer CRAY XC40 (Hazel Hen)

des HLRS verwendet.
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

In diesem Kapitel werden die Grundlagen der durchgefiihrten CFD Simulationen be-
schrieben. Ausgehend vom Zwei-Fluid Ansatz, welcher mit seinen grundlegenden Glei-
chungen und Annahmen beschrieben wird, wird auf die im Rahmen dieser Arbeit ent-
wickelten Modelle eingegangen. Dazu gehort die Modellierung der Wasserspraytropfen,
sowie die Modelle fiir Spraykiihlung und das Auswaschen von Aerosolpartikeln aus einer
Gasatmosphére.

2.1 Zwei-Fluid Modell

Der grundlegende Ansatz der vorliegenden Simulationen basiert auf dem Euler-Fuler
Zwei-Fluid Modell, welches erstmals von Ishii [36], [35] beschrieben wurde. Das Zwei-
Fluid Modell berticksichtigt jeden Aggregatzustand in einer eigenen Phase. Als Phase
wird im konkreten Fall Wasser in Tropfenform und das Gas einer Behélteratmosphére
bezeichnet. Beide Phasen durchdringen sich vollstdndig im Strémungsvolumen. Um den
Anteil einer Phase k in einer Gesamtstromung zu bestimmen, wird der volumetrische
Phasengehalt « definiert. « lasst sich durch

Vi
Viqes

berechnen. V., ist dabei das Volumen der Phase k. k ist der Phasenindex und unter-
scheidet in dieser Arbeit zwischen L (Engl.: Liquid, fir Tropfen) und G (Engl.: Gas, fiir
Gasatmosphiére). Vjes ist dabei das Gesamtvolumen des Stromungsraums, das durch V7,
und Vg ausgefiillt ist. Das Zwei-Fluid Modell berechnet im kompletten Stromungsgebiet
flir jede Phase einen volumetrischen Phasengehalt. In der Theorie liegt der volumetrische
Phasengehalt zwischen dem Minimum mit dem Wert 0 (betrachtete Phase ist nicht vor-
handen) und dem Maximum mit Wert 1 (nur die betrachtete Phase ist vorhanden). In der
Numerik ist ein Wert 0 jedoch nicht praktikabel, da unter anderem durch den Phasenge-
halt dividiert wird. Im verwendeten Stromungsloser ANSYS CFX bewegt sich der Wert
des Phasengehalts zwischen 1 und 107'°, um eine Division durch 0 zu vermeiden. Der
volumetrische minimale Phasengehalt in der Numerik ist fiir das jeweilige Stromungs-
problem zwingend zu evaluieren. Die kontinuierliche Gasatmosphére ist als Mischung
aus nichtkondensierbarer Luft und kondensierbarem Wasserdampf beriicksichtigt. Diese
Mischung wird als feuchte Luft bezeichnet. Die Luft wird mit einer vereinfachten Zu-

ap = (2.1)
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

sammensetzung aus 79 % Stickstoff und 21 % Sauerstoff angenommen. Tropfen werden,
wenn nicht weiter spezifiziert, als reines Wasser modelliert.

Im Folgenden werden die Grundgleichungen des Zwei-Fluid Modells fiir Massen-,
Impuls- und Energieerhaltung erldutert. Jede beriicksichtigte Phase besitzt einen kom-
pletten Satz der genannten Erhaltungsgleichungen. Die Massenerhaltung fiir eine belie-
bige Phase k£ kann durch

9 (apr)
ot

beschrieben werden. In Gl. (2.2) steht py fiir die phasengemittelte Dichte , @ fiir den
phasengemittelten Geschwindigkeitsvektor und T'y fiir den Quell- bzw. Senkenterm der
Masse in Phase k. t représentiert die Zeit. Da die Gasphase als eine Mischung betrach-
tet wird, miissen Erhaltungsgleichungen fiir die Massenanteile der jeweiligen Phase am
Gesamtgasstrom berechnet werden. Dies wird mit folgenden Gleichungen erreicht

+ \Y% (akpkﬁ’k) = Fk (2.2)

% (agpgc%r) +V (agpgcgirﬁ’a) +V (a(;p(; (D air + D7) chir) =0 . (2.3)

% (aGPGcgapor)

=G
+V (acpgcgaporu ) +V (ang (Dvapor + Dr) chapor) =Tg . (24)

In GI. (2.3) und Gl (2.4) reprisentieren c5; und c‘(iapor den Massenanteil von Luft und
Wasserdampf im Gemisch, D 45 und Dy gpor die bindren molekularen Diffusionskoeffi-
zienten der beiden Gaskomponenten und Dy stellt die turbulente Diffusion dar. Durch
die sehr starke Verwirbelung der Gasphase aufgrund des Sprayeintrags nimmt D7 gegen-
iiber den bindren molekularen Diffusionskoeffizienten eine dominierende Stellung ein. Der
Quell- bzw. Senkenterm I'g wird hier der Erhaltungsgleichung fiir das kondensierbare
Gas zugeschlagen, da Kondensation und Verdampfung beriicksichtigt werden.

Die Erhaltung des Impulses wird iiber folgende Gleichung berechnet

O ofitn) (‘“’“;’““50 + 9 (aupi ')
;f +V [ (28 + 274)]

+ah Ty, + apprgm + Mim . (2.5)

m

In Gl.(2.5) ist p der Absolutdruck. Er wird fiir beide Phasen vereinfacht gleich an-
genommen, deshalb gibt es keine Unterscheidung des Drucks fiir die einzelnen Phasen.

20



2.2 'Tropfenmodellierung

Durch diese Annahme werden Effekte vernachlassigt, welche an der Phasengrenzflache
durch Druckgradienten auftreten kénnen. ik und gRe’k reprasentieren die phasengemit-
telten molekularen Scherspannungen und die turbulenten Reynoldsspannungen der Stro-
mung fiir die Phase k. g, steht fiir die Erdbeschleunigung und Mj, ,, beschreibt den
Quell- und Senkenterm des Impulses. m steht fiir die dreidimensionalen Raumrichtun-
gen in x, y und z-Richtung. Die Energieerhaltung in den Phasen wird iiber die Gleichung

0 (Oékpkﬁk)
ot

berticksichtigt. In Gl. (2.6) beschreibt Ek die phasengemittelte Enthalpie, g* und gf¢*
die phasengemittelten molekularen und turbulenten Warmestrome und FEj den Quell-
bzw. Senkenterm der Energie.

Beim Zwei-Fluid Modell werden Interaktionen zweier verschiedener Phasen aufgelost,
daher miissen bestimmte Nebenbedingungen wiahrend der Gleichungslésung eingehalten
werden. Dazu gehort, dass die Summe aller volumetrischen Phasengehalte oy, gleich eins
ist

v (akpﬁkﬁ’“) -V [ak (q’“ + qRe”“ﬂ + T + B (2.6)

arp+ag =1 . (2.7)

Auflerdem muss gewéhrleistet sein, dass sich die Summe aller Quell- und Senkenterme
in den Erhaltungsgleichungen zu null ausgleichen

I't+Ta=0
Eqg+ErL =0 .
Mg m+ My, =0 . (2.10)
Die turbulenten Terme der Gasphase, 774 und §"¢¢, werden durch das Shear Stress

Turbulenzmodell (SST) nach Menter [64] modelliert.

2.2 Tropfenmodellierung

Die Flussigkeitsphase wird in Form von Tropfenkugeln modelliert. Die Modellierung
sieht vor, dass die Phasengrenzfliche Ay, welche die Fliissigkeit vom Gas abgrenzt, in
Kugelform beschrieben wird. Sie kann mit folgender Gleichung definiert werden

Apg=n-m-d3 . (2.11)

Apc in Gl. (2.11) ist abhéngig von der Anzahldichte n der Tropfen und dem Tropfen-
durchmesser dy,. n beschreibt die Anzahl der Tropfen je Kubikmeter der Strémung und
kann wiederum aus «y, und dj, berechnet werden
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6~ak

n= (2.12)

m-dp,

Um GI. (2.12) zu losen, muss dj, bestimmt werden. In der vorliegenden Arbeit wird
angenommen, dass sich bereits Tropfen mit einem konstanten Durchmesser im Stro-
mungsfeld gebildet haben, da Nukleationsvorginge vernachléssigt werden und auch der
Zerfall bzw. die Zusammenlagerung von mehreren kleinen Tropfen zu einem grofien Trop-
fen nicht beriicksichtigt wird. Diese Annahmen sind im Bereich der Sicherheitsforschung
in der Kernenergie allgemein {iblich, siehe [87], [66]. Da sich z.B. bei Kondensation von
Wasserdampf aus der Gasatmosphére zusédtzliche Wassermassen in die fliissige Phase be-
wegen, dy, der Wassertropfen aber konstant bleibt, wird die Erhohung der Wassermasse
durch eine Steigerung von n beriicksichtigt. Kurz gefasst bedeutet dies, dass ein Konden-
sationsvorgang in der vorliegenden Modellierung nicht zu einem Tropfenwachstum fiihrt,
sondern die Anzahl der Tropfen mit konstantem Durchmesser ansteigt. Da die Tropfen-
phase in der Regel im Integrationsgebiet einen sehr kleinen volumetrischen Phasengehalt
besitzt und eine Tropfen-Tropfen Interaktion vernachléssigt wird, kann sich auch keine
Turbulenz zwischen den einzelnen Tropfen ausbilden. Die Stromung der Tropfen wird
laminar angenommen.

Bei der Interaktion von Tropfen und Gas werden zwei physikalische Effekte bertick-
sichtigt, zum einen die Widerstandskraft M ,fm und zum anderen die turbulente Disper-
sionskraft M g 72. Der Quell- bzw. Senkenterm der Phasen in der Impulsgleichung setzt
sich aus beiden Kriiften zusammen

Mgm = Mg+ MED, = =My, . (2.13)

Die Widerstandskraft kann unter Beriicksichtigung der Korrelation fiir den Wider-
standskoeffizienten cp fiur eine umstréomte Kugel nach Schiller und Naumann [18] be-
schrieben werden

3 =L =G| (5L =G
Mg,m:—Mf),mzaLTZi-CD-lu — 4 |(u —a ) (2.14)
mit
_ 24 0,687
=T (140,15 ROOST) (2.15)

Die Definition der Reynoldszahl Re beriicksichtigt die Relativgeschwindigkeit zwischen
Tropfen- und Gasphase und ist folgendermafien definiert

=L =G
PG"U —u "dL

Re = 2.16
Ha ( )
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2.3 Modellierung der Spraykiihlung

pe beschreibt die dynamische Viskositat der Gasphase. Die in Gl. (2.15) eingefiihrte
Definition des Widerstandskoeffizienten cp ist bis zu einer relativen Reynoldszahl Re
von 800 realistisch. Zusétzlich zur Widerstandskraft konnen Tropfen durch turbulente
Wirbel der Gasphase beeinflusst werden. Die Ablenkung wird durch die turbulente Di-
spersionskraft beschrieben. Burns et al. [16] modellieren die Dispersionskraft durch einen
Favre gemittelten Ansatz

Var, Vag
MID — _pTD _ o .“T.( _ )
Gm Lm 7DD Pro of, oG

Crp ist ein Modellparameter, mit dem der Einfluss der Kraft auf die Stromung einge-

stellt werden kann. In vorliegender Arbeit wird er fiir alle Simulationen zu eins gesetzt.

Die turbulente Viskositat wird durch pr beschrieben und durch das SST Turbulenzmo-

dell berechnet. Die turbulente Prandtlzahl Prr geht mit einem konstanten Wert von 0,9
ein.

(2.17)

2.3 Modellierung der Spraykiihlung

Basis fiir das im Folgenden vorgestellte Spraykiihlungsmodell sind die Veroffentlichungen
von Kaltenbach und Laurien [38], [37] und [41]. Das in diesem Abschnitt beschriebene
Spraykiihlungsmodell ist eine Zusammenfassung der angegebenen Literatur.

2.3.1 Phanomenologische Beschreibung

Beim Warme- und Stofftransport zwischen Tropfen und feuchter Luft handelt es sich um
einen komplexen physikalischen Vorgang. Abhéngig von den Atmosphérenbedingungen
und der Einspritztemperatur des Wassersprays in diese Atmosphére, stellt sich Konden-
sation von Wasserdampf auf kalten Tropfen ein oder Tropfen verdampfen. Im entwickel-
ten Modell wird angenommen, dass es innerhalb der Tropfen von der Oberfliche zum
Zentrum keine Temperaturgradienten gibt, da die gréfiten Tropfen einen Durchmesser
von ungefdhr 1 mm haben. In einer Gasatmosphére aus reinem Wasserdampf kann der
Sattigungsdruck psq: und die Sattigungstemperatur T, mithilfe der Antoine-Gleichung
[72] bestimmt werden

5.116— 1687,537

Pear = 10 To0q +230,17 ) (2.18)

Bei GI. (2.18) handelt es sich um eine Zahlenwertgleichung, die neben pg,t und Ty
verschiedene Koeffizienten fiir die Anwendung bei Wasserdampf enthélt. Die Gleichung
ist nur giiltig, wenn Ty, in °C und pget in bar eingesetzt werden. Gl. (2.18) kann durch
eine Modifikation zudem in feuchter Luft angewendet werden. Dazu muss der absolute
Sattigungsdruck aus einem Reinstoffsystem durch den Partialdruck des kondensierbaren
Wasserdampfs in feuchter Luft pyopor sat €rsetzt werden. pygpor sqr ist definiert durch
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T[°C] T[°C]

Feuchte Luft

Tk T
: Feuchte Luft + .
I Tropfen Phasengrenzflache
I Tropfen/Feuchte Luft
I I
| > | >
y\/aporsat Yy [-] y\/apor,sat Yy [-]
(a) T iiber Yyvapor,sqat und schematische Darstel- (b) Anwendung des Diagramms auf den model-
lung der Taulinie fiir feuchte Luft lierten Phasenaustausch

Abbildung 2.1: Tauliniendiagramm a) und dessen Anwendung im Spraykiithlungsmo-
dell b)

DVapor,sat = YVapor,sat * D , (2.19)

wobel Yy gpor,sat den Molenbruch des Wasserdampfs und p den Gesamtdruck der feuch-
ten Luft beschreiben. Wenn Gl. (2.19) in Gl. (2.18) eingesetzt wird, ergibt sich umgeformt
nach yvapor,sat folgende Gleichung

5711677111687,537
T +230,17

Yvapor,sat = D . (220)

Gl. (2.20) beschreibt den Sattigungszustand zu jeder Tropfentemperatur T, An der
Phasengrenzfliche, der Beriihrstelle von feuchter Luft und Wassertropfen, wird ein ther-
misches Gleichgewicht zwischen der Gastemperatur 7% und der Tropfentemperatur
" angenommen. Durch diese Annahme ist es moglich, die Tropfentemperatur 7" in
Gl. (2.20) zu verwenden. Mithilfe von Gl. (2.20) kann die Taulinie der feuchten Luft bei
gegebenem Absolutdruck berechnet werden. Die Taulinie beschreibt genau den Satti-
gungszustand von Wasserdampf in feuchter Luft und trennt somit das einphasige (feuchte
Luft) vom zweiphasigen Gebiet (feuchte Luft + Tropfen), siche Abb.2.1a). Abb.2.1b)
zeigt die Anwendung des Tauliniendiagramms im Spraykiihlungsmodell. Der Bereich
oberhalb der Taulinie beschreibt feuchte Luft ohne Tropfen, die Taulinie hingegen be-
schreibt die Phasengrenzflache, an der sich feuchte Luft und Tropfen beriihren. Gl. (2.20)
wird benutzt, um den yvporsat des Wasserdampfs an der Phasengrenzfliche zu berech-
nen. Der Bereich unterhalb der Taulinie wird im Folgenden im Modell nicht weiter be-
riicksichtigt.
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A
T[°C]
Phasengrenzflache
Feuchte Luft Tropfen/Feuchte Luft
T —————— °
R Tyasa 1o
_ | N
N | <
| | ! f
| ' - L einnn
I I oo
! ! yVap;’or,sal yG,Vapor
I I !
1 1 > E .
Yvaporsar Y GVapor y [-] R r
(a) T tuber y und Taulinie fiir Konfiguration 1 (b) Tropfenumgebung zu Konfiguration 1

Abbildung 2.2: Grafische Darstellung von Konfiguration 1 im Tauliniendiagramm und in
der Tropfenumgebung

Ausgehend vom betrachteten Punkt mit TL und Yy apor,sqt auf der Taulinie in Abb. 2.1b)
(roter Punkt), kann die Flidche oberhalb der Taulinie (schraffierter Bereich) in zwei Berei-
che aufgeteilt werden. Im Bereich links des Bezugspunkts kommt es zur Verdampfung der
Tropfen, im Bereich rechts davon kommt es zur Kondensation von Wasserdampf. Nimmt
man eine Konfiguration von feuchter Luft an, welche links vom Bezugspunkt liegt, dann
ist dort der molare Anteil von Wasserdampf in feuchter Luft yg, vapor Weit entfernt von
der Phasengrenzfliche geringer als der Anteil direkt auf der Phasengrenzfliche yvapor,sat-
Das fithrt dazu, dass sich ein Ungleichgewicht zwischen den Wasserdampfmolanteilen ein-
stellt und ein Wasserdampftransport vom Tropfen zur feuchten Luft durch Verdampfung
verursacht wird. Tritt Kondensation ein, ist yg vapor in der feuchten Luft hoher als an
der Phasengrenzfliche yy qpor,sat- Es stellt sich ein Transport von Wasserdampf aus iiber-
sittigter feuchter Luft zum Tropfen hin ein. Dies fiihrt zu einem Kondensatniederschlag
auf der Phasengrenzfliche. Um das Modell mit Wérme- und Stofftransport néher zu
erldutern, werden drei verschiedene Tropfen/Gas Konfigurationen unterschieden und im
Folgenden erkléart.

Konfiguration 1 (Kondensation)

Kondensation durch Spray tritt ein, wenn yyaporsqt kleiner ist als yg vapor.- Abb.2.22a)
zeigt das dazugehorige Tauliniendiagramm wéhrend Abb. 2.2 b) den Kondensationsfall in
der Néhe eines Einzeltropfens darstellt. Die Variable r hat ihren Ursprung im Zentrum
des Tropfens und beschreibt den Abstand zur Tropfenmitte. Ist » = R, so handelt es
sich um die Phasengrenzfliche zwischen Tropfen und feuchter Luft. Bei r > R wird der
Bereich auflerhalb des Tropfens dargestellt.

Die Temperatur des Tropfens T ist geringer als die Temperatur in feuchter Luft TG,
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A
T[°C]
Feuchte Luft
_ Phasengrenzflache
T°F---9 Tropfen/Feuchte Luft
Ty a ; Te
Th---F----= T
| '
| :
| yVaq'?r,sa(
| é IR y_ G,Vapor
| P
| > E >
yG,Vapor yVapor‘sat y ['] R r
(a) T tber y und Taulinie fiir Konfiguration 2 (b) Tropfenumgebung zu Konfiguration 2

Abbildung 2.3: Grafische Darstellung von Konfiguration 2 im Tauliniendiagramm und in
der Tropfenumgebung

Y@, Vapor ist durch die Zusammensetzung der feuchten Gasatmosphére bekannt. Feuchte
Luft wird an der Phasengrenzfliche bis auf die Tropfentemperatur abgekiihlt, sodass
vereinfacht an der Phasengrenzfliache 7" =7¢ angenommen werden kann. Aufgrund der
immer geringeren Wasserdampfaufnahmeféhigkeit der feuchten Luft durch Verringerung
von T° beginnt Wasserdampf an den Spraytropfen auszukondensieren. Tropfen werden
zum einen durch einen konvektiven Warmestrom aus der feuchten Luft erwdrmt und zum
anderen wird wahrend des Kondensationsvorgangs latente Warme frei, die den kélteren
Tropfen zusétzlich erwérmt. Nach einer ausreichend langen Zeit strebt das Gesamtsystem
einer Sattigung entgegen, sodass Yvapor,sat UNd YG,vapor im Gleichgewicht stehen und der
Massenaustausch beendet wird.

Konfiguration 2 (Verdampfung)

Weit entfernt vom Tropfen ist bei dieser Konfiguration yq,vaepor geringer als yvapor.sat

und 7 > TL, siche Abb.2.3a) und b). In diesem Fall verdampfen Tropfen, da die
feuchte Luft nicht geséttigt ist und Wasserdampf aufnehmen kann. Wahrend des Ver-
dampfungsprozesses liefert ein konvektiver Warmestrom von der wirmeren feuchten Luft
die Energie, die fiir den Phasenaustausch benétigt wird. Die Verdampfung der Tropfen
verbraucht Energie, dadurch kiihlt die Gasatmosphére ab.

Konfiguration 3 (Verdampfung)

Verdampfung kann zudem stattfinden, wenn eingespriihte Tropfen warmer sind als die

sie umgebende feuchte Luft T" > T, Grundsiitzliche Voraussetzung fiir die Verdamp-
fung von Tropfen ist eine geringere Wasserdampfkonzentration in feuchter Luft yg vapor
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A
T[C]
Phasengrenzflache
Feuchte Luft Tropfen/Feuchte Luft
Ty a :
I ¢ R T
: : y\/api?r,sm
| P y G,Vapor
N ) T e
L > : >
yG.Vapr yVapor,sat y ['] R r
(a) T iber y und Taulinie fir Konfiguration 3 (b) Tropfenumgebung zu Konfiguration 3

Abbildung 2.4: Grafische Darstellung von Konfiguration 3 im Tauliniendiagramm und in
der Tropfenumgebung

als an der Phasengrenzfliche yyqporsat. Abb.2.4a) und b) zeigen die Konfiguration im
Tauliniendiagramm und in Tropfenndhe. Heifle Tropfen geben wéhrend des Verdamp-
fungsvorgangs Wéarme ab und treiben ihn somit an. Durch Abgabe von Wérme kiithlen
Tropfen ab, wiahrend sich die Gasphase erwéirmt.

Die Ausfithrungen in diesem Abschnitt vernachléassigen eine Konfiguration, in der be-
reits kleine Tropfen als Nebel in der feuchten Luft vorhanden sind bevor Wasser einge-
spritht wird. Kondensation aus iibersdttigter feuchter Luft wird Volumenkondensation
genannt und wurde von Zhang und Laurien [87] unter Anwendung des Zwei-Fluid Mo-
dells modelliert. Im vorliegenden Spraykiihlungsmodell wird neben dem Molenbruch des
Wasserdampfs auch die Temperatur um den Tropfen beriicksichtigt. Durch die Verwen-
dung mehrerer Parameter lasst sich genau differenzieren, welcher Mechanismus beim
Phasenaustausch vorliegt. Wird z.B. Konfiguration 1 mit 2 verglichen, stellt sich trotz
gleichem Temperaturgradienten zwischen Tropfen und feuchter Luft einmal Kondensa-
tion und einmal Verdampfung ein.

2.3.2 Mathematische Beschreibung

Um den von Spray ausgelosten Kiithlungsprozess in ANSYS CFX simulieren zu kon-
nen, muss der Phasenaustausch iiber Quellterme fiir I'y, und Ej modelliert werden. Im
Folgenden werden die phdnomenologischen Erklarungen aus Abschnitt 2.3.1 in mathe-
matische Beziehungen gefasst. I'y basiert auf einem Ungleichgewicht des Dampfmassen-
anteils an der Phasengrenzflache cyqpor sqt und des Dampfmassenanteils in der feuchten
Luft cg vapor- Die Berechnung von cg vaepor erfolgt mit Gl. (2.4), ¢vapor,sat Wird aus dem
Molenbruch des Wasserdampfs an der Phasengrenzfliche yv 4por,sqt bestimmt. Dazu muss
YVapor,sat Mit dem Verhaltnis der molaren Massen von Wasserdampf (My gp0r) und feuch-
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

ter Luft (Mg) multipliziert werden. Es ergibt sich

. MVapor
CVapor,sat = YVapor,sat * M
G

M Vapor
Yvapor,sat * MVapor + (1 - yVapor,sat) - M piy

= YVapor,sat * (2.21)

Mc¢ besteht aus My qpor und Luft (Ma;,-) und den dazugehérigen Molenbriichen. Der
Massenquell- bzw. Senkenterm fiir die Tropfenphase I';, und die Gasphase I' ist definiert
durch [50]

I‘L = PG 5 . ALG : (CG,Vapor - CVapor,sat) = _FG . (222)

In Gl (2.22) steht § fiir den Massentransferkoeffizient. Der Massentransferkoeffizi-
ent $ wird anhand der dimensionslosen Sherwoodzahl Sh unter Verwendung der Ranz-
Marshall Korrelation [75] fiir die Umstromung eines kugelférmigen Tropfens berechnet

D apor .
B =TV G it (2.23)
dr,
Sh=(2+406-Rex-Sc3) . (2.24)

Die Schmidtzahl Sc ist folgendermafien definiert

Se=_—_H& (2.25)
PG DG,Vapor
Tritt Kondensation am Tropfen wie in Abb. 2.2 auf, wird latente Wéarme frei, welche
aufgrund der niedrigeren Temperatur von der Tropfenphase aufgenommen wird. Der
Energiequellterm fiir die Tropfenphase Er, conq und der Senkenterm fiir die Gasphase
EG cond sind folgendermaflen definiert

ErLconda =11 -Ahre (2.26)
EG,cond =0 . (227

Ahpq steht fiir die latente Warme. Neben dem Austausch latenter Warme kommt es
durch eine hohe Temperaturdifferenz zu einem konvektiven Warmeiibergang zwischen
Tropfen und Gas. Der konvektive Warmestrom fiir beide Phasen lédsst sich beschreiben
mit

6« —G =L
Erur = —Eg T = apr - y L. (T -T ) . (2.28)
L
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2.4 Modellierung des Partikelauswaschvorgangs

In GI. (2.28) steht ayr fir den konvektiven Warmetbergangskoeffizienten und kann
mithilfe der dimensionslosen Wérmeiibergangskennzahl Nusselt Nu und der Ranz-Marshall
Korrelation [75] beschrieben werden

A

apr =2 . Nu (2.29)
dr,

Nu= (2406 Re2-Pri) . (2.30)

In Gl (2.29) ist A\g die Warmeleitfdhigkeit der Gasphase. Anstatt der dimensionslo-
sen Schmidtzahl Sc¢, wird fiir die Berechnung des Warmetibergangs die Prandtlzahl Pr
verwendet, ag reprasentiert dabei die Temperaturleitfahigkeit der Gasphase

pr=—t¢ . (2.31)
ag - pa

Die Quell- und Senkenterme der beiden Phasen setzen sich aus der Summe von kon-
vektivem und latentem Wérmeiibergang zusammen

Er = Er.cond + Er.ur ; (2.32)
Eq = EG,cond + EG,HT . (233)

2.4 Modellierung des Partikelauswaschvorgangs

Basis fiir das im Folgenden vorgestellte Modell zur Auswaschung von Aerosolpartikeln
sind die Veroffentlichungen von Kaltenbach und Laurien [39], [40]. Das in diesem Ab-
schnitt beschriebene Auswaschmodell ist eine Zusammenfassung der angegebenen Li-
teratur und wird als eigenstdndiges Modell zum bereits im vorherigen Abschnitt 2.3
eingefithrten Spraykiihlungsmodell betrachtet.

2.4.1 Phanomenologische Beschreibung

Ein Aerosol ist eine Mischung aus einem gasformigen Tragerfluid und kleinen, fein ver-
teilten Partikeln. Das physikalische Verhalten eines Aerosolgemischs ist stark abhingig
davon, wie Partikel des Aerosols auf Richtungsénderungen des Trigerfluids reagieren,
z.B. bei der Umstrémung eines Tropfens. Die Folgefdhigkeit der Partikel hiangt stark vom
Dichteverhéltnis zwischen Trigergas pe und Partikel pp und dem Verhéltnis des Aero-
solpartikeldurchmessers dp und des Durchmessers des umstromten Gegenstands ab, hier
z.B. eines Tropfens dy. Abb.2.5a) zeigt Stromlinien eines Tréigergases (durchgezogene
Linie) und kleinen Partikeln (gestrichelte Linie) um einen Tropfen. Bei der Verwendung
kleiner Partikel weisen beide Stromlinien annédhernd ein gleiches Verhalten auf, wahrend
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Partikel

(a) Stromlinien von Gas und kleinen Partikeln um einen Tropfen

Partikel

- - . &

(b) Stromlinien von Gas und groflen Partikeln um einen Tropfen

Abbildung 2.5: Stromlinien um einen Tropfen fiir verschieden grofie Partikeldurchmesser

bei groen Partikeln eine starke Eigendynamik zu erkennen ist, siche Abb. 2.5b). Partikel
und Gas bewegen sich auf komplett unterschiedlichen Trajektorien.

Zur Abschétzung, ob ein Partikel anndhernd die gleiche Stromlinie verfolgt wie das
Tragerfluid, wird die Stokeszahl St verwendet. St ist das Verhéltnis der dynamischen
Antwortzeit 74y, von Partikeln auf eine Stromungsénderung des Triagerfluids und einer
charakteristischen Zeit 7 des Tragerfluids. Meist ist dies die Zeit, die das Tragerfluid
zur Umstromung des Hindernisses braucht. St kann folgendermaflen beschrieben werden
18]

TG 18- pg - dyp,

(2.34)

Ist St viel kleiner als Eins, liegt eine sehr gute Ubereinstimmung der Stromlinien
von Partikel und Tragerfluid vor. Ist St ungefahr Eins, gibt es eine starke Interaktion
zwischen Partikeln und Gas. Bei St viel grofler als Eins, sind beide Stromungslinien
komplett unabhéngig voneinander.

2.4.2 Mathematische Beschreibung

Es kénnen unterschiedliche Phiénomene beschrieben werde, welche fiir das Auswaschen
von Partikeln aus einer Gasatmosphére verantwortlich sind. In der Literatur [71], [63]
werden Auswaschmechanismen in drei verschiedene Kategorien aufgeteilt:
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e Vernachlissigbar kleine Stromungsgeschwindigkeit des Trégerfluids (z.B. Absetz-
vorginge)

e Mechanische Effekte zwischen Tropfen und Partikel (z.B. Impaktionsabscheidung,
Interzeptionsabscheidung, Diffusionsabscheidung)

e Gradientenprozesse im Tréagerfluid (z.B. Thermophorese, Diffusiophorese)

Im Folgenden werden die Auswaschmechanismen phédnomenologisch und mathema-
tisch beschrieben. Das vorliegende Modell beriicksichtigt keine Gradientenprozesse, da
die Stromung im Tragerfluid wahrend der Sprayinjektion in ein geschlossenes Gasvolu-
men sehr turbulent ist und sie somit gegeniiber den mechanischen Effekten zu vernach-
lassigen sind. Um die einzelnen Mechanismen mathematisch beschreiben zu kénnen, wird
als Maf fiir die Effektivitat des Auswaschvorgangs die Auswascheffizienz 7 definiert. Die
Auswascheffizienz ist per Definition auf einen Tropfen bezogen und ist dimensionslos [71].
Abb. 2.6 zeigt einen Tropfen, welcher sich durch eine Einhiillende bewegt, die er durch
seine Stromungsrichtung in angegebener Richtung erzeugt. Im abgeschlossenen Volumen
der Einhiillenden befinden sich Partikel, die bereits vom Tropfen aufgenommen wor-
den sind und Partikel im noch auszuwaschenden Volumen. 7 beschreibt das Verhéltnis
zwischen der Partikelmasse im Tropfen und der Masse an Partikeln, welche sich im ein-
hiillenden Strémungsvolumen befinden und die potentiell ausgewaschen werden kénnen.

Partikelmasse im

Tropfen Tropfen

Bewegung

l

o
(]
° L @4~ Partikelmasse im
® ..
Stromungsvolumen des
(] [ )
[ o Tropfens
[ J
[ [ J
® (]
e® o°
[ J ¢ [ J
® (] [
o o

Abbildung 2.6: Darstellung von Partikeln im Tropfen und im Volumen (Einhillende),
welches der Tropfen durch seine weitere Fallbewegung auswaschen kann

n wird folgendermaflen angegeben
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Partikelmasse im Tropfen

n (2.35)

~ Partikelmasse im einhiillenden Strémungsvolumen

Die Auswascheffizienz bezieht sich auf einen Einzeltropfen und ist zudem fiir jeden ein-
zelnen Auswaschmechanismus definiert. Da ein Tropfen Partikel auf verschiedene Weise
auswaschen kann, bedarf es einer geeigneten Korrelation, die Einzelauswascheffizienzen
zu einer Gesamteflizienz 7, zusammenfasst. Es muss dabei beriicksichtigt werden, dass
Nau €inen Wert zwischen null und eins annehmen kann. Werden einzelne Auswascheffizi-
enzen einfach miteinander addiert, kann es vorkommen, dass die maximale Auswaschef-
fizienz den Maximalwert von eins iibersteigt. Um eine Effizienz auflerhalb des giiltigen
Bereichs zu vermeiden, wird fiir die Uberlagerung mehrerer Mechanismen folgende Be-
ziehung verwendet [81]

Nail =1 — (1 = Nimp) - (L = Nine) - (1 = 1pifs) . (2.36)

In Gl (2.36) werden die Auswascheffizienzen eines Einzeltropfens fir Impaktionsab-
scheidung 7;y,p, Interzeptionsabscheidung 7;,; und Diffusionsabscheidung np; s verwen-
det. 1, beinhaltet alle relevanten Auswaschmechansimen eines Einzeltropfens. Fir die
Schliefung der Massenerhaltung in Gl. (2.2) wird ein dimensionsbehafteter Quell- und
Senkenterm in der Einheit kg/m3s benétigt, der nicht nur einen Einzeltropfen beriick-
sichtigt, sondern ein komplettes Spray mit Millionen von kleinen Wassertrépfchen. Dazu
muss die Auswascheffizienz eines Einzeltropfens auf ein komplettes Spray hochskaliert
werden. Parsly [71] schligt dazu folgende Beziehung vor

_3-V-s-pL
B 2‘dL"/con

In Gl. (2.37) représentiert V den Diisenvolumenstrom, s die Tropfenfallhéhe und Vi,
das Volumen des Sicherheitsbehélters in das eingespritht wird. Parsly [71] leitet die
Gleichung aus der Annahme her, dass ein Einzeltropfen wiahrend seiner Fallhthe s ein
bestimmtes Volumen durchstréomt, dhnlich einer Einhiillenden. Aus dem Volumenstrom
der Diise und der Annahme einer Kugelform fiir die Tropfen lésst sich eine Tropfenan-
zahl bestimmen, die sich wéhrend des Einsprithvorgangs von Diise zum Sammelpunkt
aller Tropfen am Ende des Fallvorgangs bewegt. Wird die errechnete Tropfenanzahl mit
dem durchstrémten Einzelvolumen eines Tropfens multipliziert, ergibt sich ein Gesamt-
volumen des Sprays. Wird dieses Volumen mit der Auswascheffizienz 1,;; multipliziert,
ergibt sich Gl. (2.37).

I'y=-Tqg “Mall - (2.37)

Absetzvorgange

Absetzvorgénge kommen vor, wenn sich Aerosolpartikel in einem in Ruhe befindlichen
Tragerfluid befinden. Verbleibt das Tégerfluid in Ruhe in einem Volumen in dem die
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2.4 Modellierung des Partikelauswaschvorgangs

Erdanziehungskraft g wirkt, so werden die Partikel durch ihre groflere Dichte pp im Ver-
gleich zum Tragerfluid pg durch g beschleunigt und es folgt eine Entmischung der par-
tikelbelandenen Gasatmosphére. Die Entmischung fithrt zur Ablagerung von Partikeln
an Wénden und anderen Stromungshindernissen. Die maximale Absetzgeschwindigkeit
der Partikel ist erreicht, wenn die Erdanziehungskraft mit der Widerstandskraft, die ein
bewegter Partikel mit seiner Umgebung erzeugt, im Gleichgewicht steht, siehe [33]. Da
es sich bei der Partikelbewegung um eine sehr geringe Geschwindigkeit handelt, kann
sie vereinfacht mit dem Stokes’schen Reibungsgesetz beschrieben werden. Durch Umfor-
mung ergibt sich die maximale Absetzgeschwindigkeit (Engl.: Terminal Velocity) fir den
Partikel upy [26]

pp - d% ‘
18- pa
upy ist maBgeblich von der Beschaffenheit des Aerosolpartikels abhingig (pp und dp).

UTV = Tdyn " § = (2.38)

Impaktionsabscheidung

Findet der Auswaschvorgang durch Kollisionen zwischen Partikeln und Tropfen statt,
spricht man von Impaktionsabscheidung. Abb. 2.7 zeigt einen Tropfen, der sich auf sei-
ner Trajektorie einem Partikel ndhert. Wenn der Tropfen mit dem Partikel kollidiert,
verbleibt dieser im Tropfen und wird so aus der Atmosphére ausgewaschen. Seinfeld
und Pandis [78] definieren die Auswascheffizienz fiir die Impaktionsabscheidung eines
Einzeltropfens 7;y,, durch eine empirische Korrelation mit

3
St—S* 2
imp = | = 2.39
himp [St—swo,ﬁﬁ] (2:39)
1,2+ & - in (14 Regnp)
it = 7 12 P 2.40
o 14+ In (14 Reimp) (240)
dr -al.
und  Rejmp = % . (2.41)
G

In GI. (2.39) ist S* ein Korrekturfaktor und Re;y,, beschreibt die Reynoldszahl fiir die
Gasphase.
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

Abbildung 2.7: Tropfen und Partikel wéhrend der Impaktionsabscheidung

Interzeptionsabscheidung

Ahnlich wie die Impaktionsabscheidung betrachtet die Interzeptionsabscheidung einen
direkten Kontakt von Tropfen und Partikel. Er entsteht, wenn Partikel den Tropfen um-
stromen und die Tropfenoberfliche beriihren. Durch die Beriihrung verbleiben Partikel
an der Tropfenoberfliche und werden ausgewaschen. Abb. 2.8 zeigt die Stromline (ge-
strichelt) eines Partikels um einen Tropfen. Die Auswascheffizienz fiir Interzeption 7,
fir einen Einzeltropfen kann fiir den vorliegenden Anwendungsfall durch eine empirische
Korrelation nach Park et al. [70] beschrieben werden

1—ag R 1/ R \?
. . () 3044 2.42
Tt = e K {<1+R)+2<1+R> (80 + )} (2.42)
1o
mit le—g-az—i—g-a% , (2.43)
. 9 1 1
mit K:I—g-aL—i—g-ozL , (2.44)
mit o=H2t | (2.45)
27e
d
und == (2.46)
dr,

J und K sind empirische Faktoren, welche vom volumetrischen Phasengehalt oy, ab-
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2.4 Modellierung des Partikelauswaschvorgangs

Abbildung 2.8: Tropfen und Partikel wihrend der Interzeptionsabscheidung

héngig sind. o ist das Verhéltnis der dynamischen Viskositit eines Wassertropfens pup,
und der Gasviskositit ug. R ist das Verhéltnis des Partikeldurchmessers dp und des
Tropfendurchmessers dy,.

Diffusionsabscheidung

Fiir sehr kleine Aerosolpartikel muss zusétzlich die Diffusionsabscheidung beriicksichtigt
werden. Wahrend der Diffusionsabscheidung bewegen sich Gasmolekiile aufgrund ihrer
thermischen Energie und den damit verbundenen Oszillationen auf Partikel zu und sto-
Ben an diese an. Wahrend der Berithrung wird ein Impuls iibertragen, der dazu fiihrt,
dass sich Partikel zu den Wassertropfen bewegen. Abb.2.9 zeigt einen Tropfen (blau)
und mehrere Gasmolekiile (rot) bzw. Partikel (schwarz). Licht [55] gibt an, dass dieser
Mechanismus fiir alle Partikeldurchmesser kleiner 1 ym zu beriicksichtigen ist. Die Aus-
wascheffizienz aufgrund von Diffusion 7p;ry kann nach einer empirischen Korrelation
nach Johnstone und Roberts [55] modelliert werden
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

Tropfen

,A/ Gasmolekile
‘@ ( Partikel

e.®

Abbildung 2.9: Tropfen, Partikel und Gasmolekiile wihrend der Diffusionsabscheidung

4 1
Diff = pg (2 + 0,557 - Rej,, - ch) (2.47)
mit Pe = Sc- Rejmyp (2.48)
e
und Se=—"— . 2.49
pc D (2.49)

Die Korrelation ist abhéngig von der Pecletzahl Pe, der Reynoldszahl fiir die Gasphase
Reipmp und der Schmidtzahl Sc.
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3 Numerische Methode und Verifikation der
Modelle

In diesem Kapitel ist der technische Aufbau der Simulationen in ANSYS CFX erlautert.
Als erstes wird hierzu auf die Generierung und die Beschaffenheit des verwendeten drei-
dimensionalen Netzes des THAI Behiélters eingegangen. Im Anschluss folgen Einblicke
in die Modellierung des Sprayeintritts in THAT sowie die Erlduterung zur Beriicksichti-
gung verschiedener Tropfen- und Partikeldurchmesser in den Simulationen. Da es sich bei
THATI um einen geschlossenen Behélter handelt und das eingesprithte Wasser wéhrend
der Durchfithrung des Experiments nicht entfernt wird, wird auf die Beriicksichtigung
von Wasseransammlungen in den Simulationen eingegangen. Abgeschlossen wird das
Kapitel durch eine Verifikation des Spraykiihlungs- sowie des Partikelauswaschmodells.
Hierzu werden einfache Kanalstromungen untersucht, deren Ergebnisse eine funktionale
Anwendung der beiden Modelle zeigen.

3.1 Netzgenerierung im THAI Behalter

Die Generierung des Rechennetzes ist ein sehr wichtiger Bestandteil einer erfolgreichen
Simulation. Eine gute Qualitdt des Rechennetzes und eine ausreichend genaue Auflésung
der unterschiedlichen Stromungsbereiche ist bei der Simulation von Zweiphasenstrémun-
gen essentiell. Im Rahmen dieser Arbeit werden fiir die Simulationen in THAT ausschlief3-
lich Netze verwendet, die unstrukturiert mit Volumenelementen in Tetraederform gene-
riert sind. Unstrukturierte Netze bieten im Vergleich zu blockstrukturierten Netzen mit
hexaedrischen Volumenelementen den Vorteil, dass keine vorgegebenen Strukturen durch
definierte Blocke vorhanden sind und so eine flexiblere Vernetzung moglich ist. Insbe-
sondere bei Netzen mit gleichzeitiger Aufésung von Strukturen im Meter bzw. Millime-
ter Bereich ist dies ein wesentlicher Vorteil (Multiskalenproblem). Einen ausfiihrlichen
Einblick in die Klassifizierung von Netzarten geben Laurien und Oertel jr. in [54]. In
Abb.3.14a) ist ein unstrukturiertes Netz von THAI durch einen Schnitt in der Symme-
trieachse dargestellt. Es besteht aus einzelnen Volumenelementen in Tetraederform. Die
Netzauflosung in der Abbildung ist schematisch dargestellt, zeigt lediglich die Struktur
von THAT und entspricht nicht der deutlich feineren Auflésung in den Simulationen. Zur
Einspriithdiise hin, welche in der Rotationsachse im oberen Drittel von THAT installiert
ist, ist das Netz stark verfeinert. Eine starke Verfeinerung ist in diesem Gebiet notwendig,
damit die Diise mit einem Austrittsdurchmesser von 8 mm berticksichtigt werden kann.
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3 Numerische Methode und Verifikation der Modelle

(a) Unstrukturiertes (b) Unstrukturiertes (¢) Unstrukturiertes Netz im 3D Kom-
Netz von THAI Netz um die Diise plettmodell

im Schnitt

Abbildung 3.1: Unstrukturiertes Netz mit Volumenelementen in Tetraederform

Die Auflosung des Diisengebiets ist in Abb.3.1b) dargestellt. Das Netz ist als dreidi-
mensionales Komplettmodell ausgefiihrt und umfasst das gesamte Stréomungsgebiet in
THALI siche Abb.3.1¢c). Durch die Rotationssymmetrie des THAI Behélters wére auch
ein quasi zweidimensionales Stromungsvolumen in Form eines ’Tortenstiicks’ moglich
gewesen. Die Annahme periodischer Randbedingungen erméglicht in einem solchen Fall
die Berechnung eines Stréomungsvolumens mit wesentlich reduziertem numerischen Auf-
wand. Es hat sich jedoch wiahrend der Durchfithrung der Simulationen gezeigt, dass sich
trotz Rotationssymmetrie keine reine rotationssymmetrische Stromung einstellt. Auf ei-
ne genaue Beschreibung des Stromungsfelds wird an dieser Stelle mit dem Verweis auf
die Diskussion der Ergebnisse in Kapitel4 verzichtet. Das THAI Stromungsfeld ist in
Form eines kompletten Einzelnetzes beriicksichtigt, d.h. eine Verbindung verschiedener
Netze und Netzarten durch Schnittstellen wird nicht benétigt. Eine Verwendung von
Schnittstellen ist in CFD Simulationen weitestgehend zu vermeiden, da eine Kopplung
verschiedener Netzarten und Auflésungen durch Mittelung iiber die Schnittstellenfléche
zum Verlust detaillierter Stromungsinformationen fithrt. Das vorliegende Netz verzichtet
auf die Modellierung der Wandstruktur in THAI, ein Fluid-Struktureinfluss wird nicht
beriicksichtigt. Die Vernachléssigung der Wand fithrt zu einer Verringerung des Rechen-

38



3.2 Modellierung der Randbedingungen

Z=150mm

Z=1000mm

X=0cm X=25cm
X=20cm

(a) Schematische Darstellung von CALIST (b) Messpunkte der Diisencharakte-
risierung fir THAI

Abbildung 3.2: Diisencharakterisierung mit dem CALIST Versuchstand

aufwands, da keine Erhaltungsgleichungen fiir die Wandstruktur gelést werden miissen.
FEine solche Vereinfachung ist sinnvoll, da in den verwendeten Validierungsexperimenten
konstante Wandrandbedingungen verwendet werden (z. B. eine konstante Wandtempera-
tur) und die Struktur keinen Einfluss auf das Stromungsfeld hat. Eine stirkere Auflosung
des Netzes zur Wand hin ist nicht berticksichtigt, stattdessen werden in ANSYS CFX
implementierte Wandfunktionen verwendet. Die Eignung der Netzauflosung wird fiir die
einzelnen Validierungsfille in Kapitel 4 untersucht.

3.2 Modellierung der Randbedingungen

In diesem Abschnitt wird die Modellierung der Randbedingungen fiir die Validierungs-
simulationen erldutert, welche so bei der Spraykiihlung als auch bei der Partikelauswa-
schung in THAI verwendet werden.

3.2.1 Sprayeintritt an der Diise

Bei der Simulation von Spraystromungen in der Kerntechnik ist es iiblich, den physi-
kalischen Zerfallsprozess eines kontinuierlichen Wasserstrahls in einzelne Wassertropfen
bei der Modellierung nicht zu beriicksichtigen. Es wird stattdessen angenommen, dass
sich bereits am Diisenaustritt Tropfen gebildet haben und diese mit einem Geschwin-
digkeitsprofil in das Stromungsvolumen eintreten, vgl. [66] und [58]. In THAI ist eine
Vollkegeldiise mit einem Austrittsdurchmesser von 8 mm verbaut, mit welcher beide Va-
lidierungsexperimente durchgefithrt wurden. Die stromungsmechanische Charakterisie-
rung der Diise wurde auf dem CALIST Versuchsstand des IRSN durchgefiihrt [60]. Dieser
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Abbildung 3.3: Modellierung des Geschwindigkeitsfeldes am Diiseneintritt

Versuchsstand ist in der Lage, Tropfengeschwindigkeiten und Tropfengréflen durch einen
Laser an verschiedenen Stellen des Stromungsfelds zu bestimmen. Eine schematische
Darstellung von CALIST ist in Abb.3.2a) zu finden. Wahrend der Diisencharakterisie-
rung wird fortlaufend Wasser aus einem Auffangbehélter mithilfe einer Wasserpumpe zur
Spraydiise gefordert. Die Diise spriiht das Wasser entsprechend ihrer Bauart in die Um-
gebungsatmosphére ein. Die Umgebungsatmosphére ist dabei der Raum, in dem dieser
Versuchsstand steht. Er ist zur Umgebung nicht abgeschlossen. Das fortlaufend einge-
diiste Spray wird mit einem beweglichen Laser punktuell untersucht. Der Laser ist in
der Lage das komplette Stromungsfeld zu vermessen.

Geméf der Versuchsdokumentation fiir den THAI Spraykiihlungsversuch HD-31-SE
[29] ist die verwendete Vollkegeldiise an insgesamt vier verschiedenen Positionen im
Stromungsfeld hinsichtlich der Tropfengeschwindigkeit und Tropfengréfle charakterisiert
worden. Dabei wurden zwei Messebenen beriicksichtigt, einmal 150 mm stromabwaérts
der Diise und einmal bei 1000 mm. Die erste Messebene beriicksichtigt einen Punkt in
der Rotationsachse der Diise, die zweite Ebene zuséatzlich zur Rotationsachse auch zwei
Punkte am Sprayrand. Die beschriebenen Messstellen sind in Abb. 3.2 b) ersichtlich. Um
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eine Geschwindigkeitsverteilung aus den experimentellen Daten zu bestimmen, bedarf es
mehrerer Messstellen so nahe wie moglich am Diisenaustritt. Da bei der durchgefiihrten
Charakterisierung nur eine Stelle mit 150 mm Abstand zum Diisenaustritt vermessen
wurde, ist eine Modellierung des Eintrittsgeschwindigkeitsfelds unumgénglich. Die vor-
genommene Modellierung beriicksichtigt Geschwindigkeitsvektoren in jeder Koordina-
tenrichtung x, y, z. Abb.3.3b) zeigt die Aufteilung der Geschwindigkeitsvektoren in die
einzelnen Koordinatenrichtungen. Rot gepunktet dargestellt sind die Koordinatenachsen
in x-, y- und z-Richtung. Die blau strichpunktiert dargestellten Vektoren repréasentieren
exemplarisch die Geschwindigkeit in x- und z-Richtung.

Fiir die in Abb.3.3a) dargestellte Vollkegeldiise in THAI wird angenommen, dass
die Geschwindigkeitskomponente uy iiber den kompletten Diisenquerschnitt einen kon-
stanten Wert aufweist. Aus den experimentellen Daten der Charakterisierung wird uyz
mit 23m/s angenommen. Die Geschwindigkeitskomponenten ux und wuy, welche die
Aufweitung des Wasserstrahls erzeugen, werden mithilfe einer quadratischen Funktion
bestimmt. Die Diise hat einen maximalen Spraywinkel von 30°, d.h. der Vektor @ hat
am positiven Diisenrand bei 4 mm in x- und y-Richtung einen Maximalwinkel von 15°,
am negativen Diisenrand bei -4 mm einen Wert von -15°. Der Winkel variiert vom D1i-
senzentrum zum Diisenrand von 0° bis 15° und in negativer Achsenrichtung von 0° bis
-15°. Im Folgenden wird die Modellierung fiir die Geschwindigkeitskomponente ux be-
schrieben. Die Modellierung gilt analog auch fiir uy, da beide Vektoren in horizontaler
Richtung wirken. Es muss bei den Gleichungen lediglich  durch y ersetzt werden. Die
Winkelvariation wird mit einer quadratischen Funktion in Abhéngigkeit der Koordina-
te x erzeugt. Der Ursprung von x befindet sich genau in der Diisenmitte. Es wird eine
quadratische Funktion mit folgenden Grenzen bestimmt:

e 0° bei x = 0,000m
e 15° bei x = 0,004 m
bzw.
e (0° bei x = 0,000 m
e -15° bei x = -0,004 m
Mit diesen Grenzen ldsst sich eine quadratische Abhéngigkeit des Winkels ¢ von der

Koordinate x bestimmen, die wie folgt definiert werden kann

¢ = 937500 - 22 fir 2 € Ry (3.1)
¢ = —937500 - 22 fir x€R™ (3.2)
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3 Numerische Methode und Verifikation der Modelle

Die Modellierung der Winkelzunahme abseits des Ursprungs wurde gewahlt, um eine
gleichméfigere Verteilung des Sprays zum Diisenrand hin zu gewédhrleisten. Eine lineare
Verteilung fiir ¢ fithrt dazu, dass der Winkel nur langsam ansteigt und es so zu einer
Ansammlung des Sprays im Zentrum kommt. Die Vektorkomponente ux kann iiber die
trigonometrische Funktion

ux =tan () - uz (3.3)

berechnet werden. In den Bereichen, in denen x und y ungleich null sind, iiberlagern
sich beide Funktionen. So ergibt sich ein gleichmafiger Spraykegel.

3.2.2 Modellierung verschiedener Tropfendurchmesser

In der Realitat entstehen wahrend des Einsprithvorgangs und der Zerstaubung von Was-
ser eine Vielzahl von Tropfen mit unterschiedlich groen Durchmessern. Die unterschied-
lichen Durchmesser kénnen mit Messeinrichtungen wie z.B. CALIST experimentell be-
stimmt werden. Standardméfig wird bei CFD Simulationen eine monodisperse Tropfen-
grofe angenommen. Diese Vereinfachung fithrt dazu, dass der Simulationsaufwand stark
reduziert werden kann, da nur eine Tropfenphase vorhanden ist und so nur ein Satz an Er-
haltungsgleichungen gelst werden muss. Durch die Vereinfachung werden Einfliisse klei-
ner und grofler Tropfen in den Untersuchungen nicht beriicksichtigt. Um die Auswirkung
verschiedener Tropfengréfien im Rahmen dieser Arbeit zu untersuchen, wird der mon-
odispersen Annahme in den Validierungsrechnungen der Spraykiihlung und der Aerosol-
partikelauswaschung eine polydisperse Tropfenkonfiguration gegeniibergestellt. Abb. 3.4
zeigt die Aufteilung der Geschwindigkeitsfelder in den Simulationen. Im Euler-Euler
Zwei-Fluid Modell wird jede Phase durch ein eigenes Geschwindigkeitsfeld beschrieben.
Bei der monodispersen Tropfenkonfiguration gibt es zwei Geschwindigkeitsfelder, eines
fir die Tropfenphase und eines fiir die Gasphase. Beim polydispersen Sprayansatz wird
die Tropfenphase in unterschiedliche Tropfengréfienklassen unterteilt. Durch die Unter-
teilung werden verschiedene Durchmesser durch je ein separates Geschwindigkeitsfeld in
den Simulationen beriicksichtigt. Beim polydispersen Sprayansatz wird das Tropfenfeld
realitdtsnah abgebildet, allerdings steigt auch der Simulationsaufwand durch die Verwen-
dung mehrerer Geschwindigkeitsfelder fiir die Tropfen. In den vorliegenden Simulatio-
nen ist die Tropfengrofienverteilung des Messpunkts im Zentrum 150 mm unterhalb der
Spraydiise verwendet worden (vgl. Abb.3.2b). Um eine polydisperse Spraycharakteris-
tik zu untersuchen, den numerischen Aufwand jedoch im akzeptablen Bereich zu halten,
wurde die Tropfengrofienverteilung auf fiinf Tropfengrofienklassen beschrankt. Die Auf-
teilung der Tropfengroflenklassen auf den Gesamtmassenstrom der Diise erfolgt analog
zum volumetrischen Anteil der einzelnen Tropfenklassen am Gesamtvolumenstrom der
Diise, vgl. Tab. 3.1. Fiir die monodisperse Tropfenkonfiguration wird der Sauterdurch-
messer dge verwendet. Dieser Wert kann fiir die verwendete Diise mit 0,83 mm angegeben
werden. Die Daten fiir den gewéhlten dss bzw. fiir die Tropfengréfenverteilung in Tab. 3.1
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Euler-Euler Zwei-Fluid
Euler-Euler Zwei-Fluid

Modell
Modell / /
Geschwindig- \ Geschwindig- Tropfen- Tropfen- Gas
keitsfeld: Tropfen Gas keitsfeld: groke 1 groRe n
(a) Monodisperse Tropfenkonfigurati- (b) Polydisperse Tropfenkonfiguration
on mit n TropfengroBenklassen

Abbildung 3.4: Aufteilung der Spraykonfiguration in den CFD Simulationen

sind experimentellen Daten der in den Validierungsversuchen verwendeten Vollkegeldiise
entnommen [29].

Tabelle 3.1: Aufteilung der Tropfengréfienklassen an der THAI Spraydiise

TropfengréBenklasse [mm] | Anteil am Eintrittsvolumenstrom [-]

0,139 0,20
0,415 0,27
0,691 0,22
0,967 0,17
1,243 0,14

3.2.3 Modellierung verschiedener Partikeldurchmesser

Bei der Modellierung der Partikel im Validierungsexperiment THAT AW 4 werden zwei
grundlegend verschiedene Ansétze verfolgt. Abb.3.5a) zeigt die Beriicksichtigung von
Partikel auf Basis eines Zwei-Fluid Ansatzes. Bei der Interaktion von Spray, Partikel und
Gas in Form von Umgebungsluft handelt es sich um drei verschiedene Phasen, es stehen
mit der Tropfen- bzw. Gasphase aber nur zwei Geschwindigkeitsfelder zur Verfiigung.
Fiir sehr kleine Partikel kann vereinfachend angenommen werden, dass Luft und sehr
kleine Partikel ein homogenes Gemisch bilden und sich so ein gemeinsames Geschwindig-
keitsfeld teilen. Dies ist moglich, wenn gilt St << 1. Bei diesem Ansatz ist zusétzlich zu
beachten, dass fiir die Partikel und die Tropfen nur eine monodisperse Grofle angenom-
men werden kann. Die Tropfenphase wird, wie die Gasphase, als Mischung aus reinem
Wasser und Partikel beriicksichtigt. Dieser Mischungsansatz wird verwendet, um eine
Partikelinkorporation wihrend des Auswaschvorgangs in den Tropfen zu ermdglichen.
So konnen sich Tropfen mit Partikeln anreichern und das Aufnahmevermégen kann an
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Ansatz: Zwei-Fluid
Geschwindig-
keitsfeld: Tropfen Gas

FRNEFAN

(a) Zwei-Fluid Modell

Bestandteil:

Luft Csl

Ansatz: Drei-Fluid
S / l \ |
; . Gas Partikel
keitsfeld: Tropfen (Luft) (Csl)

/\

Bestandteil: H,0 Csl

(b) Drei-Fluid Modell

Abbildung 3.5: Aufteilung der Phasen in den CFD Auswaschsimulationen

Ansatz: Drei-Fluid
Geschwindig- . Gas  Partikel 1 Partikel n
keitsfeld: Tropfen 1 Tropfenn "'y (Csl) (Csl)

N\

Bestandteil: H,0O Csl

H,O Csl

Abbildung 3.6: Aufteilung der Partikel- und Tropfenphase in verschiedene Grofienklassen

experimentelle Daten angepasst werden. Fiir groflere Partikel trifft die Annahme, dass
sich Umgebungsluft und Partikel ein Geschwindigkeitsfeld teilen, nicht mehr zu und der
Zwei-Fluid Ansatz muss auf einen Drei-Fluid Ansatz erweitert werden. Hierzu werden
Partikel in einer separaten Phase mit einem eigenen Geschwindigkeitsfeld beriicksichtigt.
Die Erweiterung ist in Abb.3.5b) dargestellt. Durch die Aufteilung wird die Gasphase
nur noch durch Umgebungsluft reprisentiert. Mit der Erweiterung ist es moglich, Ab-
setzvorgange von Partikeln (pp >> pg) zu beriicksichtigen. Ebenso wie beim Zwei-Fluid
Ansatz beriicksichtigt diese Erweiterung lediglich monodisperse Tropfen und Partikel.
Um eine Partikelgrofienverteilung zu simulieren, muss die neu eingefithrte Partikelphase
analog zur Tropfenphase in Abb. 3.4b) in verschiedene Grofienklassen eingeteilt werden.
Jede Partikelgrofienklasse besitzt ein eigenes Geschwindigkeitsfeld, siehe Abb. 3.6.

Die Anzahl der Gréflenklassen fiir die Partikel ist abhéngig von den zur Verfiigung
stehenden experimentellen Daten aus dem Validierungsversuch. In AW 4 wurden ins-
gesamt sechs Groflenklassen bestimmt. Die Bestimmung der einzelnen Groéfienklassen
wird mit Kaskadenimpaktoren durchgefiihrt, bei denen das Messprinzip die Tréagheit
der Partikel ausnutzt [25]. AW 4 ist in zwei verschiedene Spraysequenzen (Spray 1 und
Spray 2) aufgeteilt (sieche Abb. 4.12), deren Partikelgrofienverteilungen den folgenden Ta-
bellen (Tab. 3.2 und 3.3) entnommen werden kénnen. Eine ausfiihrliche Beschreibung des
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Experimentenablaufs ist in Abschnitt 4.2 zu finden.

Tabelle 3.2: Grofienklassen der Partikelverteilung in Spray 1

Partikelklasse ‘ Partikeldurchmesser [pum) ‘ Massenanteil [%)]

Csl 1 0,18 1
Csl 2 0,42 2
Csl 3 0,85 5
Csl 4 1,75 23
Csl 5 3,30 41
Csl 6 6,30 28

Tabelle 3.3: Groflenklassen der Partikelverteilung in Spray 2

Partikelklasse ‘ Partikeldurchmesser [pm) ‘ Massenanteil [%]

Csl 1 0,18 3
Csl 2 0,42 5
Csl 3 0,85 20
Csl 4 1,75 38
Csl 5 3,30 22
Csl 6 6,80 12

3.2.4 Behandlung von Wasseransammlungen

Bei THAI handelt es sich um einen geschlossenen Behélter. Durch Sprithwassereintrag
in den Validierungsexperimenten sammelt sich die Fliissigkeit im tiefsten Punkt des
Behélters an und bildet einen Wassersumpf. In der vorliegenden Arbeit wird die Inter-
aktion zwischen Tropfen und Gas bzw. Tropfen und Aerosolpartikeln untersucht, dabei
spielen Wasseransammlungen eine untergeordnete Rolle und werden zur Reduktion des
numerischen Modellierungsaufwandes vernachléssigt. Die vorgestellten Modelle nehmen
an, dass Tropfen in disperser Form vorhanden sind und beriicksichtigen den Phasenaus-
tausch auf dem Weg des Tropfens von der Diise bis zum niedrigsten Punkt in THAI. In
ANSYS CFX bietet sich die Moglichkeit, eine Phase tiber eine Wandsenke zu entfernen.
In den durchgefithrten Simulationen wird dazu die sogenannte ’Degassing’ Kondition
[4] als Randbedingung verwendet. Die Senke ist dabei so definiert, dass die Gasphase
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e

(a) Schematische Darstellung (b) Anwendungsbereich der Degas-
moglicher Wandbereiche mit sing Wandrandbedingung in
Wasseransammlung den Simulationen

Abbildung 3.7: Darstellung der Degassing Wandrandbedingung

im Wandbereich eine Wand vorfindet, die dispers modellierte Tropfenphase einen Aus-
lass aus dem Stromungsgebiet. So wird gewéhrleistet, dass Tropfen entfernt werden und
die Gasphase, die maflgeblich fiir den Druck im Behélter verantwortlich ist, vorhanden
bleibt. Die 'Degassing’ Kondition entfernt mit der Tropfenmasse den damit verbundenen
Impuls und die Energie der Tropfenphase. Die Anwendung der beschriebenen Wandsenke
benétigt die Kenntnis, an welchen Stellen sich die disperse Phase in THAI ansammeln
kann. Die Gebiete sind in Abb.3.7a) dargestellt. Eine entsprechende Verwendung der
"Degassing’ Kondition im THAI Stromungsgebiet der Simulation ist in Abb. 3.7 b) darge-
stellt. Die Anwendung der 'Degassing’ Randbedingung erfordert genaue Kenntnisse iiber
die Simulation, da der Randbedingung einige physikalische Vereinfachungen zugrunde
liegen. Die ausgewéhlte Fliache wird fiir die kontinuierliche Phase als Wand modelliert,
allerdings als Wand ohne Haftbedingung. Des weiteren wird die Wand als adiabat be-
trachtet, d.h. ein Wérmeiibergang zwischen Wand und Fluid wird nicht beriicksichtigt.
Es ist daher ratsam, die 'Degassing’ Funktion nur nach genauer Kenntnis des Stromungs-
problems und auf einem kleinstmoglichen Gebiet einzusetzen.
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3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen Kanalstrémungen

3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen
Kanalstromungen

Im Folgenden werden zwei einfache Kanalstromungen gezeigt, welche die Anwendbarkeit
des Spraykiihlungs- und Auswaschmodells zeigen sollen. Das Spraykiihlungsmodell wird
mithilfe eines zweidimensionalen Kanals getestet, in welchem sich feuchte Luftstrome
unter Ausbildung von Kondensat vermischen. Der Wassergehalt und die Temperatur der
Mischung aus der Simulation wird mit der Theorie in Form des Mollier-Diagramms fiir
feuchte Luft verglichen. Im zweiten Testfall wird ein Wasserspray aus einer im Zentrum
eines Rohrs befindlichen Diise eingespriiht. Das Spraywasser wird dabei entgegen eines
partikelbeladenen Gasstroms eingebracht. Der Sprayeintrag reduziert die Konzentration
der Partikel am Austritt aus dem Rohr. Bei beiden Simulationen handelt es sich um
stationdre Stréomungen.

3.3.1 Kondensation im Mischkanal
Mischkanal

Der in dieser Arbeit verwendete Mischkanal zur Verifikation des Spraykiihlungsmodells
ist aus einer Untersuchung von Zhang und Laurien [85], [86] abgeleitet. In Abb. 3.8 ist
der Kanal mit drei Eintritten und einem Austritt gezeigt. Der Kanal ist insgesamt 100 m
lang und hat eine Breite von 0,4m. Die Abmessungen der Eintritte und des Austritts
sind in Tab. 3.4 dargestellt. Die Hohe des Kanals betriagt konstant 0,2m. Der Kanal
besitzt ein durchstrémtes Volumen von 8 m3.

Tabelle 3.4: Abmessungen der drei Eintritte und des Austritts

Breite x Héhe [m] | Fliche [m?]

Eintritt 1 0,2 x 0,2 0,04
Eintritt 2 0,2 x 0,2 0,04
Eintritt 3 0,1 x 0,2 0,02
Austritt 0,3 x 0,2 0,06

Der quasi zweidimensionale Testfall wird verwendet, um das entwickelte Phasenaus-
tauschmodell fir die Spraykiihlung in ANSYS CFX zu implementieren und auf seine
physikalische Richtigkeit zu iiberpriifen. Dazu werden in der Simulation drei Fluidstro-
me durch die Eintritte 1-3 in den Mischkanal mit genau definierten Parametern fiir den
Gesamtmassenstrom 1ges, den Luftmassenstrom 1 4;,., den Wasserdampfmassenstrom
Myapor, den Wassermassenstrom 7y, den Wassergehalt  und die Temperatur ¢ ein-
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0,4m

I

Austritt

/\/

100 m

4 Eintritt 3

Eintritt 1 Eintritt 2
Abbildung 3.8: Schematische Darstellung des Mischkanals [37]

geleitet und iiber die Kanallinge komplett vermischt. Bei den Fluidstromen handelt es
sich um ein Wasserdampf-Luft Gemisch (feuchte Luft), das zudem Wasser in Tropfen-
form mitfiihren kann. Die einzelnen Massenstrome fiir 1 a4y, My apor und iy, lassen sich
7zU Mges addieren. Je nach Beschaffenheit der Eintrittsstrome kommt es im Kanal durch
die Vermischung zu Verdampfung oder Kondensation. Die Vermischung wéahrend der
Simulation wird mithilfe des Mollier-Diagramms [79] fiir feuchte Luft theoretisch beur-
teilt. Sehr bedeutsam fiir die Simulationsergebnisse ist eine vollstdndige Vermischung
der Eintrittsstrome, was im vorliegenden Fall einer Kanallinge von 100 m bedarf.

Mollier-Diagramm

Das Mollier-Diagramm in Abb. 3.9 beschreibt den Zustand von feuchter Luft bei ver-
schiedenen Temperaturen und erméglicht die Bestimmung des gasférmigen und fliissi-
gen Wasseranteils im Luftgemisch. Auf der x-Achse ist der Wassergehalt = in gyy,sser PrO
kgt ockener Luft dufgetragen. Auf der y-Achse steigen die Isothermen in der Einheit °C von
links nach rechts leicht an. An der Sattigungsgrenze, welche kreisférmig von links unten
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nach rechts oben durch das Diagramm verlduft, knicken die Isothermen ab und verlaufen
dort parallel zu den Isenthalpen. Isenthalpen verlaufen im Diagramm von links oben nach
rechts unten und nehmen nach rechts im Betrag zu. Die Sattigungsgrenze gibt an, bis zu
welcher Temperatur der Wasseranteil in feuchter Luft gasférmig vorliegt und ab wann
Flissigkeit ausgeschieden wird. Das Mollier-Diagramm macht keine Aussage beziiglich
der Beschaffenheit des vorhandenen Kondensats. In den Simulationen werden fiir den
gezeigten Mischungsfall drei verschiedene monodisperse Tropfengréfien untersucht, wel-
che in Tab. 3.5 ersichtlich sind. Die Tropfen sind im GroBenbereich gewéhlt worden, wie
sie im Valdierungsabschnitt in den experimentellen Untersuchungen im THAT bestimmt
wurden (vgl. Tab.3.1).

Tabelle 3.5: Durchmesser der Tropfen im Mischkanal

‘ Tropfendurchmesser dj, [pum]

Simulation 1 100
Simulation 2 300
Simulation 3 500

Fir die Untersuchung des Spraykiihlungsmodells wird der in Abb. 3.9 dargestellte Fall
verwendet. Im gezeigten Testfall wird ein gerade geséttigter Luftstrom (1),(2) mit einem
Luftstrom, welcher bereits Tropfen mit sich fithrt (3), vermischt. Die Mischung kann im
Mollier-Diagramm iiber eine Mischungsgerade zwischen den Ausgangspunkten (1), (2)
und (3) bestimmt werden. Die Randbedingungen der Ausgangspunkte sind in Tab. 3.6
zu finden.

Da die trockenen (1), (2) und feuchten Eintrittsstrome (3) dieselbe trockene Luftmenge
enthalten, liegt der Mischungspunkt auf der Mischungsgeraden genau in der Mitte. Aus
dem Mollier-Diagramm wird fiir den Mischpunkt die Temperatur Pausitt = 32,5°C
bestimmt. Der Wassergehalt am Austritt kann analytisch aus folgender Bilanz in Gl. (3.4)
errechnet werden

Tl MAirl + T2 - MAr2 + T3 - M A3

T Austritt = - : - 3.4
e MAir1 + MApr2 + M A3 (34)

und betragt Taustritt = 33,00 8/KE4 rockene Luft-

Numerisches Setup

Die stationdren Simulationen werden mit einem quasi zweidimensionalen Netz des Kanals
durchgefithrt. Darunter wird die Annahme verstanden, dass das Stromungsfeld in einer
der drei Raumrichtungen nur eine Zelle dick ist. Mit dieser Annahme ist es moglich, in
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Tabelle 3.6: Randbedingungen fiir die Eintrittsstrome in den Mischkanal

Variable ‘ Wert
1, s 38 [°C]
95 25 [°(]
mGesl, mG’esQ 5722 [g/S]
MGes3 10722 [g/S]
T Airls T Air2 5,00 [g/s]
M Air3 10,00 [g/s]
mVaporl’ mVap0r2 0722 [g/S]
mVapor?) 0720 [g/S]
mpi, mre 0,00 [g/s]
mrs 0,02 [g/s]
L1,22 44,00 [g/kgtrockene Luft]
3 22700 [g/kgtrockene Luft]

Finite-Volumen Gleichungslésern wie ANSYS CFX, Strémungen durch den vernachlés-
sigbaren Einfluss der dritten Raumkoordinate in quasi zweidimensionalen Integrations-
gebieten zu berechnen. Im vorliegenden Fall ist die Kanalzelle 0,2 m dick. Das vorliegende
Stromungsfeld ist mit 106.000 hexaedrischen Volumenelementen blockstrukturiert auf-
gelost. Es ist nur das Stromungsgebiet des Fluids aufgelost, Wandstrukturen sind nicht
berticksichtigt. Die seitlichen Wéande des Kanals sind reibungsfrei, um den Einfluss ei-
ner Grenzschichtausbildung zu vernachlassigen. Fléachen, die das Stromungsgebiet in der
Hohenkoordinate abgrenzen, sind als symmetrische Randbedingung beriicksichtigt. Die
Simulation wird stationidr mit dem sogenannten 'High Resolution Scheme’ fiir advektive
und turbulente Terme diskretisiert. Dieses Diskretisierungsschema schaltet automatisch
zwischen erster und zweiter Genauigkeitsordnung um, je nach Stabilitdt der Simulation
in den Stréomungsbereichen. Zur Uberpriifung der Konvergenz der Simulation ist das 'Im-
balance’ Kriterium verwendet worden. Dieses summiert alle Zu- und Abfliisse inklusive
der Fliisse beim Phasenaustausch {iber das Stromungsvolumen auf. Der Absolutdruck
im Stréomungsvolumen betrigt 1bar. Als Randbedingungen an den Eintritten wurden
Massenstrome normal zur Eintrittsflache und die Gemischtemperatur vorgegeben. Das
Gemisch besteht aus Luft und Wasserdampf an den Eintritten1 und 2 sowie zuséitz-
lich zum Luft/ Wasserdampfgemisch aus einer fliissigen Tropfenphase an Eintritt 3, vgl.
Tab. 3.6. Tropfen sind monodispers mit einem konstanten Durchmesser beriicksichtigt.
Das getestete Phasenaustauschmodell fiir die Spraykiihlung wird mithilfe selbsterstellter
Benutzerfunktionen in den Code implementiert. Die Simulation ist auf dem Hdochstleis-
tungsrechner CRAY XC40 'Hazel Hen’ unter Verwendung von 240 Kernen am HLRS
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durchgefithrt worden.

Ergebnisse

Gasgeschwindigkeit
0.74

0.68
0.63
0.57
0.51
0.46
0.40
0.34
0.29
0.23
0.17
0.12
0.06
0.00
[m s*-1]

(a) Stromlinien des Gasge- (b) Gasgeschwindikeit im Ka-
mischs nal

Abbildung 3.10: Darstellung der Gasstromlinien und der Gasgeschwindigkeit im Misch-
kanal

Das Stromungsfeld des Kanals zeichnet sich durch einen Mischungsvorgang aller ein-
gefithrter Strome direkt nach deren Zusammenkunft am Beginn des Stromungsvolu-
mens aus. Abb.3.10a) zeigt die Interaktion der Gasgemische aus den Eintritten 1 und
2 (schwarze Stromlinien) sowie Eintritt3 (rote Stromlinien). Wéahrend der Mischung
werden alle Stréme in den gemeinsamen Kanal umgelenkt, was zu einer Einschniirung
der Stromung fiihrt. An der Einschniirungsstelle kommt es durch den Zusammenfluss der
Massenstrome zu einer Beschleunigung der Stromung. Die Geschwindigkeitserh6hung ist
in Abb.3.10Db) ersichtlich. Im Bereich der Strémungseinschniirung und der Geschwin-
digkeitserh6hung unter Ausmischung von Geschwindigkeitsunterschieden und Wasser-
dampfkonzentrationen kommt es zur Kondensation von Wasserdampf aus der Gasphase
zu kleinen Tropfen. Die Kondensationsrate der Mischung ist in Abb.3.11 dargestellt.
Die Kondensationsrate ist zu Beginn des Ausmischvorgangs héher und nimmt dann mit
zunehmender Kanalldnge bis zum Ende des Kondensationsvorgangs ab. Ebenfalls mi-
schen sich die Temperaturunterschiede der Massenstrome im Einschniirungsbereich aus,
siehe Abb. 3.12. Die beiden seitlichen Luftstrome treten mit 38°C in den Kanal ein und
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Abbildung 3.11: Darstellung der Kondensationsrate im Mischkanal
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Abbildung 3.12: Darstellung der Gastemperatur im Mischkanal
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mischen sich mit dem kiihleren feuchten Luftstrom mit 25°C. Es kommt zu einer sehr
schnellen Ausmischung und einer theoretischen Mischungstemperatur von 32,5°C. Die
Mischungstemperatur kann aus dem Mollier-Diagramm abgelesen werden. In der nachfol-
genden Tab. 3.7 sind die aus der Simulation bestimmten Werte fiir ¢ austritt Und T Austritt
ersichtlich. Die gezeigten Ergebnisse beriicksichtigen verschiedene Tropfendurchmesser.

Tabelle 3.7: Jaustritt Und T austritt fur verschiedene Tropfendurchmesser d,

| dr, =100 [pm] | df, = 300 [um] | df, = 500 [pm]

L Austritt [g/kgtrockene Luft] 3216 3273 3272
ﬁAustritt [O C] 32,64 32,34 31,94

Verglichen mit den analytischen Ergebnissen ¥ ayustritt und T austritt aus dem Mollier-
Diagramm zeigen die Simulationen eine sehr gute Ubereinstimmung. Der Wassergehalt
kann fiir alle Tropfendurchmesser in den Simulationen sehr gut nachgerechnet werden.
Die Simulationswerte weichen nur vernachléssigbar gering vom analytischen Wert ab.
Wird die Mischungstemperatur am Austritt des Kanals 9 aygtrire fir die Simulation mit
dem theoretischen Wert aus dem Mollier-Diagramm verglichen, ergibt sich wie beim
Wassergehalt eine gute Ubereinstimmung. Die Temperaturen weichen nur sehr gering
ab. Der Einfluss der Tropfengréfie ist im untersuchten Testfall vernachléssigbar.

Alles in allem zeigt das entwickelte Modell eine gute Ubereinstimmung mit der Theorie
und kann in den Validierungsrechnungen angewandt werden.

3.3.2 Auswaschen von Partikeln in einem Kanal
Auswaschkanal

Der in Abb. 3.13 schematisch dargestellte Kanal dient dazu, dass vorgestellte Auswasch-
modell fir Partikel in einer einfachen Kanalstromung auf seine physikalische Arbeits-
weise zu untersuchen. Eine physikalische Beurteilung des Auswaschmodells ist aufgrund
der verwendeten empirischen Beschreibung der berticksichtigten Auswaschmechanismen
unumgénglich, da getestet werden muss, ob die Korrelationen fiir die Anwendung in
kerntechnischen Sicherheitsrechnungen verlasslich arbeiten. Die Grundlage fiir die Un-
tersuchung bildet das von Lim et al. [56] und Cheng [17] verwendete Kanalexperiment.
Der zylindrische Kanal hat einen Rohrdurchmesser von 0,45 m, eine Lénge von 11m
und schlieBt ein Volumen von ca. 1,8m? ein. In der Rotationsachse des Rohrs befin-
det sich eine Diise, welche ein Wasserspray in den Kanal injiziert. Die Diise hat einen
Austrittsdurchmesser von 1,18 mm. In den Kanal wird geméafl Abb. 3.13 von rechts nach
links ein Aerosol eingeleitet, welches dann auf ein Wasserspray trifft, dass entgegen des
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Abbildung 3.13: Schematische Darstellung des Auswaschkanals mit im Zentrum befind-
licher Auswaschdiise

Aerosols in den Kanal eingebracht wird. Beim Kontakt von Aerosol und Spray werden
Partikel von einzelnen Wassertropfen aufgenommen und aus dem Aerosol entfernt. Das
Aerosol verldsst den Kanal mit einer niedrigeren Partikelkonzentration bedingt durch
den Auswaschvorgang. Um die Giite des Auswaschvorgangs zu beurteilen, wird ein Aus-
waschwirkungsgrad 74yswascr definiert. Er beschreibt das Verhaltnis von noch im Gas
befindlichen Aerosolpartikeln zu den urspriinglich am Kanaleintritt vorhandenen Par-
tikeln. Ein Vergleich mit experimentellen Daten soll die Wirksamkeit des entwickelten
Auswaschmodells zeigen.

Randbedingungen des Experiments

Insgesamt werden vier verschiedene Varianten des Auswaschexperiments nachgerech-
net, sieche Tab. 3.8. Die einzelnen Varianten unterscheiden sich in der Aufweitung des
Wasserspraywinkels durch verschiedene Diisenvolumenstréme und in den ausgestoflenen
Tropfendurchmessern. Als Aerosolpartikel werden kleine Kohlepartikel verwendet, welche
iiber alle Versuchsvarianten einen konstanten monodispersen Durchmesser von 1,65 um
haben. Der partikelbeladene Gasmassenstrom hat einen ebenfalls iiber alle Versuchsvari-
anten konstanten Massenstrom von 0,1 kg/s. Der Gasstrom fithrt am Kanaleintritt einen
Aerosolpartikelmassenstrom von 2 g/s mit sich.

Tabelle 3.8: Eintrittsrandbedingungen des Sprays fiir den Auswaschkanal

Versuch | Spraywinkel [°] | Tropfendurchmesser [um] | Volumenstrom [m?/s]

1 28 600 0,031
2 30 470 0,040
3 32 450 0,049
4 32 440 0,057
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Numerisches Setup

Der vorliegende Auswaschkanal wird in den stationdren Simulation zur Hélfte (180°)
modelliert. Die andere Halfte wird iiber die Annahme symmetrischer Randbedingun-
gen beriicksichtigt, sieche Abb.3.14a). Die Symmetriebedingung in der Simulation lduft
genau durch die Rotationsachse und durch die dort angebrachte Spraydiise. Das be-
riicksichtigte Stromungsfeld ist dreidimensional und in jede Raumrichtung ausreichend
aufgelost. Insgesamt tragen 7,9 Millionen tetraedrische Volumenelemente zur Auflésung
bei. Besonders zu beriicksichtigen ist die Auflésung der Diise, da sie mit ihrem Durch-
messer von 1,18 mm im Vergleich zum Rohr sehr klein ist. Der Diisenbereich ist deshalb
in den Simulationen besonders aufgelost, siehe Abb. 3.14b).

Der Auswaschkanal ist so modelliert, dass Strukturregionen wie die Rohrwand oder
die Diisenwand vernachlédssigt werden, es ist nur das Stromungsvolumen vernetzt. Die
Simulation wird stationdr mit dem sogenannten 'High Resolution Scheme’ fiir advektive
und turbulente Terme diskretisiert. Dieses Diskretisierungsschema schaltet automatisch
zwischen erster und zweiter Genauigkeitsordnung um, je nach Stabilitdt der Simulation
in den Strémungsbereichen. Zur Uberpriifung der Konvergenz der Simulation ist das 'Im-
balance’ Kriterium verwendet worden. Dieses summiert alle Zu- und Abfliisse inklusive
der Fliisse beim Phasenaustausch fiir Masse und Impuls iiber das Strémungsvolumen
auf. Der Absolutdruck im Strémungsvolumen betragt 1bar. Der Eintritt am Ende des
Rohrquerschnitts fithrt ein Gemisch aus Luft und Partikel in den Kanal ein. Als Rand-
bedingung hierfiir wird eine Normalgeschwindigkeit von 0,5m/s {iber alle Simulationen
beriicksichtigt. Aufgrund der sehr kleinen Partikelduchmesser von 1,65 pm im Aerosol
werden diese als Teil des Gases betrachtet und vernachlissigen eine Relativgeschwindig-
keit zwischen Gas und Partikel. Beide Bestandteile niitzen das gleiche Geschwindigkeits-
feld. Tropfen werden mit einem eigenstdndigen Geschwindigkeitsfeld beschrieben. Die
Tropfenphase ist monodispers mit konstantem Durchmesser modelliert. Die Ansamm-
lung an Wasser im Kanal wird nicht beriicksichtigt, weshalb eine Massensenke fiir die
fliissige Phase an der Kanalwand berticksichtigt ist. Die Simulation beriicksichtigt das
in Abschnitt 2.4 beschriebene Auswaschmodell. Die Simulation wird unter Vernachléssi-
gung von Temperaturunterschieden isotherm durchgefiihrt.

56



3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen Kanalstrémungen

(a) Symmetriebedingung des Stromungskanals

(b) Auflésung des Diisenbereichs im Kanal

Abbildung 3.14: Darstellung des in der Simulation verwendeten Strémungskanals
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Ergebnisse

Abb. 3.15 zeigt schematisch die Ausbildung des Sprays im Auswaschkanal fiir die Spray-
konfiguration von Versuch 1, vgl. Tab.3.8. Zur Visualisierung wird der volumetrische
Phasengehalt des Wassers aj verwendet. Das Wasserspray tritt mit dem vorgegeben
Aufweitungswinkel entgegen der partikelbeladenen Gasstréomung in den Kanal ein. Auf-
grund der Schwerkraft senkrecht zum Sprayauswurf wird dieser mit zunehmendem Ab-
stand zur Diise im Kanal nach unten abgelenkt, bis er am Kanalgrund auf die Rohrwand
trifft. Im Randbereich des Sprays sinkt der volumentrische Phasengehalt des Wassers ab,
da sich in diesem Bereich nur noch wenige Tropfen befinden.

Abbildung 3.15: Darstellung des Sprays mithilfe des fliissigen Phasengehalts (Spray
stromt von links nach rechts, das Aerosol von rechts nach links)

In Abb. 3.16 sind neben der Visualisierung des Spraykegels durch «j die Stromlinien
des Aerosols dargestellt. Durch die Sprayausbreitung wird ein Teil des Aerosols in den
oberen Kanalbereich umgelenkt, wéhrend der andere Teil durch das Spray hindurch-
stromt und aufgrund der entgegengesetzten Geschwindigkeit des Sprays stark verwirbelt
wird. Unterhalb des Sprays bildet sich eine Rezirkulationsstromung aus. Der Bereich mit
starker Turbulenz geht einher mit dem Bereich der héchsten Auswaschraten.

Abb. 3.17 zeigt den Partikelmassenstrom in der Einheit kg/s. Die Stromung tritt mit
einem konstanten Partikelanteil iiber den Strémungsquerschnitt in den Kanal ein und re-
duziert sich aufgrund des Auswaschvorgangs im Verlauf der Durchstrémung. Die hochste
Reduzierung der Partikel ergibt sich im stark turbulenten Bereich. In diesem Bereich ist
eine lokale Reduzierung von bis zu 50 % gegeniiber der urspriinglichen Partikelbeladung
moglich. Im Bereich nach der Diise vermischen sich die verschiedenen Partikelkonzen-
trationen der unterschiedlich stark ausgewaschenen Bereiche wieder. Das beschriebene
Stromungsverhalten ist in sdmtlichen durchgefiithrten Simulationen unter Verwendung
der beschriebenen Variation der Randbedingungen aus Tab. 3.8 ersichtlich.
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3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen Kanalstrémungen

Abbildung 3.16: Darstellung des Sprays mithilfe des volumetrischen Phasengehalts der
Tropfen und Stromlinien der Gasphase (inklusive Aerosolpartikel)

Partikelmassenstrom im Aerosol [kg s-1]

Abbildung 3.17: Darstellung des Partikelmassenstroms im Auswaschkanal
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3 Numerische Methode und Verifikation der Modelle

Der bisher qualitativ beschriebene Auswaschvorgang wird in Abb. 3.18 quantitativ mit
experimentellen Daten fiir den Auswaschwirkungsgrad 14yswasch verglichen. Auf der x-
Achse ist dabei der Volumenstrom der Spraydiise aufgetragen. Die y-Achse ist durch
NAuswasch reprasentiert. Insgesamt gibt es zu jedem Volumenstrom drei experimentelle
Werte (0) und einen Wert aus der Simulation (x). Der Vergleich zeigt, dass das entwickel-
te Modell den Auswaschprozess sehr gut nachrechnen kann. Die Konfiguration mit dem
niedrigsten Diisenvolumenstrom tiberschétzt das Auswaschverhalten etwas, wahrend fiir
die drei weiteren untersuchten Randbedingungen eine sehr gute Ubereinstimmung erzielt
werden kann. Die Ergebnisse der Simulationen liegen innerhalb der Streuung der experi-
mentellen Werte. Der erfolgreiche Test des Auswaschmodells zeigt dessen Verwendbarkeit
zur numerischen Beschreibung des Partikelauswaschvorgangs in THAL
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Abbildung 3.18: Vergleich des Auswaschwirkungsgrads in Experiment und Simulation
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4 Validierung

Die Validierung der Modelle zur Spraykiihlung und zur Auswaschung von Aerosolpar-
tikeln wird mithilfe von Experimenten aus dem THAI Programm durchgefiihrt. Die
Simulation mit Spraykiithlungsmodell wird mit dem Versuch HD-31-SE [29] validiert,
wihrend das Partikelauswaschmodell mit Versuch AW 4 [77] tiberpriift wird. Die folgen-
den Abschnitte beschreiben beide Experimente mit den relevanten Rand- und Initialbe-
dingungen, die Umsetzung im Setup der ANSYS CFX Simulationen und die erzielten
Ergebnisse. Der Ubersichtlichkeit halber wird zuerst die Spraykiihlung abgehandelt, da-
nach erfolgt die Diskussion der Aerosolpartikelauswaschung.

4.1 Validierung des Spraykiihlungsmodells

4.1.1 Validierungsexperiment THAI HD-31-SE

Wihrend der Spraykiihlung [29] wird iiber eine Vollkegeldiise ein konstanter Wasser-
massenstrom von 1kg/s und 20°C in den THAI Behélter eingediist. Die Vollkegeldiise
ermoglicht eine gleichméBige Tropfenverteilung iiber die Sprayfliche und befindet sich in
der Rotationsachse des Behélters in einer Hohe von 7,4 m ausgehend vom THAT Sumpf,
siehe Abb.4.1a). Die Erlauterung der Bestimmung der Spraytropfengréfie der verwen-
deten Vollkegeldiise ist bereits in Abschnitt 3.2.2 erfolgt. Aufler der Spraydiise befinden
sich keine weiteren Einbauten in THAI. Wé&hrend der Versuchsdurchfithrung verbleibt
das eingesprithte Wasser aufgrund der geschlossenen Konfiguration in THAT und bildet
einen Sumpf. Vor Beginn des Experiments wird der THAI Behélter mit feuchter Luft
gefiillt, sodass sich ein Gemisch aus 75 vol.% Luft und 25 vol.% Wasserdampf ergibt. Die
feuchte Luft wird zu Beginn des Experiments im kompletten Stromungsvolumen auf 90°C
erhitzt. Dazu ist THAI mit einem geschlossenen Thermodlsystem ausgestattet, welches
sich an den Auflenwénden des Behélters befindet und zum Kiihlen bzw. zum Erhitzen
der Gasatmosphére und der Wande verwendet wird. Die Auflenwénde werden wahrend
der Dauer des Experiments konstant auf einer Temperatur von 90°C gehalten. Um die
Waiérmeverluste in THAI so gering wie mdglich zu halten, ist dieser von einer Isolierung
aus Steinwolle umgeben. Die Gasatmosphére wird auf einen Absolutdruck von 1,5 bar
verdichtet. Die Versuchstransiente beginnt mit der Sprayaktivierung fiir insgesamt 160 s.
Durch den Einspriithvorgang verringern sich die Gastemperatur und der Druck in THAI
stetig. Die Reduzierung der Gastemperatur wird iiber Thermoelemente erfasst, deren
Positionen in Abb. 4.1 ersichtlich sind. Die Thermoelemente sind in THAIT auf verschie-
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Abbildung 4.1: Anordnung von Thermoelementen in THAI

denen Hohen mit einem Abstand von 0,7 m angebracht. Auf jeder Hohe befinden sich
insgesamt drei im Abstand von 120°. Jedes einzelne Thermoelement hat einen Abstand
von 0,4m zur Behélterwand. Zudem befindet sich auf jeder Hohe in der Rotationsachse
ein Thermoelement, sodass auf jeder Hohe insgesamt vier Messstellen vorhanden sind.
Die Thermoelemente haben eine Messgenauigkeit von +/- 0,3 K, Messelemente fiir den
Druck schwanken um +/- 0,0075bar. Da es sich beim Abkiithlungsprozess um einen
schwach kompressiblen Vorgang handelt, ist es ausreichend, den Absolutdruck an einer
Messstelle zu messen. Zur Validierung der Simulation werden Gastemperaturen verschie-
dener Messpunkte und der Absolutdruck verwendet. Insgesamt wurde der Versuch von
den Experimentatoren einmal durchgefiihrt, weshalb an dieser Stelle keine Aussage zur
Reproduzierbarkeit gemacht werden kann. Ebenso ist der Einfluss von Messungenauig-
keiten in der Versuchsdokumentation nicht aufgefiihrt.

4.1.2 Numerisches Setup in ANSYS CFX

Die Validierungsrechnungen verwenden ein dreidimensionales Netz des THAT Behélters.
Eine ausfiihrliche Beschreibung des Netzes ist in Abschnitt 3.1 erfolgt. Das Netz wird
mit drei verschiedenen Auflésungen getestet, um den Einfluss der Gitterauflésung auf
die Ergebnisse der Simulation zu untersuchen. Tab. 4.1 zeigt die untersuchten Abstufun-
gen. Eine ausreichende Auflésung des Stromungsvolumens ist mit Netz 2 gewédhrleistet.
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4.1 Validierung des Spraykiihlungsmodells

Tabelle 4.1: In einer Studie untersuchte Netzauflésungen von THAI

Netz ‘ Anzahl Volumenelemente (Tetraeder)

Netz 1 3.083.065
Netz 2 8.480.461
Netz 3 16.278.647

Aufgrund der komplexen Stromung in THAT werden die Ergebnisse der Gitterstudie am
Ende des Ergebnisabschnitts 4.1.3 beschrieben.

Die transienten Simulationen werden mit einem gleichbleibenden Zeitschritt von 0,01 s
durchgefiihrt. Advektive Terme der Erhaltungsgleichungen werden durch das "High reso-
lution scheme’ diskretisiert. Dieses Schema beriicksichtigt eine Mischung aus den Genau-
igkeiten erster und zweiter Ordnung. An Stellen im Netz, an denen eine Genauigkeit zwei-
ter Ordnung zu Instabilitdten fithrt, wird die Genauigkeit von ANSYS CFX automatisch
auf die erste Ordnung reduziert. Zeitliche Terme werden mit einem riickwértsgewandten
Euler Schema mit einer Genauigkeit von zweiter Ordnung diskretisiert. Die Simulationen
beriicksichtigen insgesamt zwei Phasen, eine Tropfen- und eine Gasphase. Die Gasphase
ist ein Gemisch aus Luft und Wasserdampf. Die Mischung ist variabel gewéahlt, sodass
sich das Mischungsverhéltnis durch den Phasenaustausch bei Kondensation bzw. Ver-
dampfung dndern kann. Dies ist notwendig, da sich der Anteil des Wasserdampfs mit
dem Phasenaustausch dndert. Die initiale Verteilung der beiden Gasbestandteile zu Be-
ginn der Simulation ist an das Experiment mit 75 vol.% Luft und 25 vol.% Wasserdampf
angelehnt. Die Temperatur des Gases betrdgt dabei ebenso wie die der Wand konstant
90°C. Die Tropfenphase ist als reines Wasser und in zwei verschiedenen Konfigurationen
modelliert. Beide Konfigurationen sind in Abschnitt 3.2.2 beschrieben worden. Die ers-
te Konfiguration beriicksichtigt eine monodisperse Tropfengrofie. Die Tropfengrofie wird
dabei mit dem Sauterdurchmesser dss =830 pm angenommen. Die zweite Konfiguration
wird durch eine TropfengroBenverteilung repréasentiert, bei der insgesamt fiinf verschiede-
ne Tropfendurchmesser mit je einem eigenen Geschwindigkeitsfeld beriicksichtigt sind,
siehe Tab.3.1. Sauterdurchmesser und polydisperse Tropfenverteilung sind den expe-
rimentellen Daten der Versuchsdokumentation entnommen. Eingediist wird die Trop-
fenphase mit einer konstanten Temperatur von 20°C. Um den numerischen Aufwand
zu reduzieren, ist die Modellierung von Wasseransammlungen in THAT vernachléssigt.
Der Wandbereich, an dem sich im THAI Sumpf Wasser ansammeln wiirde, wird als
"Degassing’ modelliert. Es entsteht so eine Massen-, Impuls- und Energiesenke fiir die
Tropfenphase. Die Funktion dieser Randbedingung ist in Abschnitt 3.2.4 ndher erldutert.
Die simulierte Transiente hat eine Dauer von 160 s.
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4 Validierung

4.1.3 Ergebnisse
Qualitative Darstellung des Stromungsfelds

Startet der Einsprithvorgang von Wasser in den THAI Behélter, entsteht durch die ver-
wendete Diise ein Spraykegel mit einem Spraywinkel von 30°. Aufgrund der Einspriih-
geschwindigkeit und der Erdbeschleunigung bewegen sich die Tropfen in den Sumpfbe-
reich des THAI Behélters. Der Spraykegel ist in Abb. 4.2 fir die Tropfengréfienklassen
0,139 mm, 0,691 mm und 1,243 mm mittels des volumetrischen Phasengehalts der Trop-
fenphase a dargestellt.

(a) Tropfengrofie (b) Tropfengrofie (c¢) TropfengroBe
0,139 mm 0,691 mm 1,243 mm
Phasengehalt Tropfen

Abbildung 4.2: Darstellung des Spraykegels durch den volumetrischen Phasengehalt fiir
die Tropfengréfienklassen 0,139 mm, 0,691 mm und 1,243 mm

Aus der Darstellung ist ersichtlich, dass der gebildete Spraykegel mit zunehmendem
Tropfendurchmesser grofler ausgebildet wird. Grund dafiir ist die Massentragheit der

64



4.1 Validierung des Spraykiihlungsmodells
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Abbildung 4.3: Darstellung der Geschwindigkeitsvektoren fiir Tropfengrofienklassen
0,139 mm, 0,691 mm und 1,243 mm

Tropfen, die mit gréferem Durchmesser und der damit verbundenen gréfleren Masse
ansteigt. GroBere Tropfen werden im Vergleich zu Kleineren durch die Erdbeschleuni-
gung wesentlich spater zum Sumpf hin umgelenkt. Dies bewirkt eine ldnger anhaltende
Ausbildung des Spraykegels durch den von der Diise aufgepragten Spraywinkel. Abb. 4.3
zeigt fiir die bereits eingefithrten Tropfengréfienklassen die Ausbildung des jeweiligen
Tropfengeschwindigkeitsfelds.

Abb. 4.4a) zeigt zweidimensional die Geschwindigkeitsvektoren der Gasphase. Durch
die Widerstandskraft, die zwischen eingediisten Tropfen und dem Gas wirkt, wird das
Gas in THAT in Bewegung versetzt. In der Spraykernstromung zeigen die Geschwindig-
keitsvektoren des Gases in dieselbe Richtung wie die der Tropfen. Trifft die Gasstromung
im Sumpfbereich auf die Behélterwand, wird diese umgelenkt. Die Umlenkung findet
im Sumpf entlang der Behélterwand oder bereits oberhalb der Sumpfverjiingung statt.
Dies ist in der zweidimensionalen Darstellung durch einen Wirbel links bzw. rechts der
Spraystromung zu erkennen. Ist die Gasstromung umgelenkt, so bewegt sich das Gas an
der Wand entlang in den oberen Bereich von THAI bis auf die Hohe, in der die Voll-
kegeldiise angebracht ist. Im Bereich der Vollkegeldiise wird das Gas, welches an der
Wand entlangstromt, wieder in die Kernstromung der Diise eingesogen und bewegt sich
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4 Validierung

ein weiteres Mal mit der Tropfenstromung nach unten. Die Gasstromung mit moderaten
Stromungsgeschwindigkeiten bis 18 m/s ist auf den Bereich unterhalb der Diise begrenzt.
Oberhalb der Diise treten vernachléssigbar kleine Stromungsgeschwindigkeiten auf. Auf
Basis der Analyse des Stromungsgebiets kann dieses in drei Regionen eingeteilt werden,
siche Abb.4.4D).

Region 1
v ?
& &
Region 3
(a) Geschwindig- (b) Einteilung von THALI in verschiedene
keitsvektoren Stréomungsregionen

der Gasphase

Abbildung 4.4: Darstellung des Geschwindigkeitsfelds in der Gasphase und Einteilung in
Stromungsregionen

e Region 1: Dieser Bereich stellt den Stromungsbereich oberhalb der Spraydiise dar.
Diese Region ist gekennzeichnet durch eine sehr geringe Stromungsgeschwindig-
keit und damit verbunden einem sehr geringen Mischungsverhalten. Es gibt keine
direkte Beriihrung von Gas und Spraytropfen.

e Region 2: Dieser Bereich ist gekennzeichnet durch die Umlenkung der Strémung
aus dem Sumpf. Es gibt keinen direkten Kontakt zwischen Spraytropfen und Gas,
die Stromung ist jedoch gekennzeichnet durch eine starke turbulente Vermischung.

e Region 3: Dieser Bereich beinhaltet den direkten Kontakt zwischen Spraytropfen
und Gas. Hier ergeben sich die stdrksten Turbulenzen und auch die héchsten Gas-
geschwindigkeiten.
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4.1 Validierung des Spraykiihlungsmodells

Ergebnisse unter Verwendung des Zwei-Fluid Modells

In diesem Abschnitt wird der Verlauf der Gasabkiihlung in THAI beschrieben. In Abb. 4.5
ist die Verteilung der Gastemperatur zu verschiedenen Zeitschritten dargestellt. Die Tem-
peraturverteilung zu Beginn der Simulation bei t =0s zeigt Abb.4.5b). Die Tempera-
tur bei t =0s betrigt gemaf den Initialbedingungen 90°C im kompletten THAI Behél-
ter. Nach Beginn der Sprayeindiisung ergibt sich zuerst eine Abkiihlung des Gases im
Kern des Spraykegels, siehe Abb.4.5¢) und d). Durch die Umlenkung des Gasstroms im
Sumpfbereich breitet sich die Abkiihlung weiter in den Bereich ohne direkte Tropfenein-
wirkung aus. Die Gasumlenkung im Sumpf und die Stromung an der Wand sorgen dalfiir,
dass abgekiihlte Gasmassen tiberall unterhalb der Diise verteilt werden und sich so das
Temperaturniveau absenkt, siche Abb.4.5¢), f) und g). Ab einer Sprayzeit von ca. 60s
ergibt sich eine stabile Temperaturschichtung. Oberhalb der Diise befindet sich kaum
abgekiihltes Gas, unterhalb der Diise kiihlt sich das Gas kontinuierlich ab. Stabil ist
die Schichtung deshalb, weil die Dichte des Gases im oberen Bereich durch eine hohere
Temperatur geringer ist als unterhalb der Diise. Diese Schichtung entsteht dadurch, dass
abgekiihltes Gas an der Wand durch die Diise in den Spraykegel eingesogen wird, bevor
es liber die Diise in die Region 1 stromen kann. In Abb.4.5a) sind neun Messpunkte
dargestellt, die die Gastemperatur (MP806, MP817, MP826, MP827, MP831, MP832,
MP836, MP837) und den Absolutdruck (MP071) messen. Bei den dargestellten Mess-
punkten handelt es sich um eine Auswahl, die die einzelnen Sprayregionen wiedergeben
sollen. Abb.4.6, Abb.4.7 und Abb. 4.8 zeigen den Vergleich von insgesamt vier Daten-
reihen fiir jeden der genannten Messpunkte. Die Datenreihen stehen fiir die experimen-
tell ermittelten Daten (Exp), eine Simulation mit monodisperser Tropfenkonfiguration
(Mono), eine Simulation mit polydisperser Tropfenkonfiguration (Poly) und einer Simu-
lation, die ohne das entwickelte Spraykiihlungsmodell durchgefiihrt wird. In diesem Fall
sind die Quellen- und Senkenterme fiir Masse, Impuls und Energie fiir das entwickelte
Spraykiihlungsmodell nicht beriicksichtigt. Die Temperaturreduktion der Gasphase wird
in diesem Fall lediglich durch einen konvektiven Warmeiibergang zwischen Tropfen und
Gas ermoglicht. Das Spraygebiet mit Kontakt zwischen Tropfen und Gas (Region 3) ist
durch die Messpunkte MP826, MP831 und MP836 gekennzeichnet. Zu Beginn der Tran-
sienten zeigen alle drei Messpunkte ein nahezu gleiches Verhalten fiir die mono- als auch
die polydisperse Spraykonfiguration, siche Abb. 4.6. Alle Simulationen {iberschétzen das
Abkiihlvermogen des Sprays. Ab einer Zeit von ca. 15s kiihlt die monodisperse Simula-
tion mit einem konstanten Abstand zu den experimentellen Daten ab. Die polydisperse
Simulation dagegen ndhert sich den Messdaten an und kann die Gastemperatur besser
wiedergeben. Die bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment kann dadurch erklirt
werden, dass in der polydispersen Spraykonfiguration die Realitdt durch die Modellie-
rung mehrerer Tropfendurchmesser in einem Spray im Vergleich zu einer monodispersen
Groflenverteilung besser abgebildet wird.
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Abbildung 4.5: Darstellung der Gasabkiihlung im THAI Behélter
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Abbildung 4.6: Vergleich von experimentellen und berechneten Daten in Region 3

Es sind verschiedene Tropfengréfien im Sprayfeld vorhanden, die durch ihre unter-
schiedlichen Groflen ein vielfaltigeres Warmeaufnahmeverhalten aufweisen.

Die Messpunkte MP817, MP827, MP832 und MP837 stehen fiir die Region 2, die von
der Zirkulationsstromung beeinflusst ist, siehe Abb. 4.7. Bis zu einer Simulationszeit von
ca. b0s verhalten sich die mono- und polydisperse Simulation anndhernd gleich. Ab
diesem Punkt iiberschétzt die monodisperse Simulation das Abkiihlungspotential des
Sprays mit einem konstanten Abstand zu den experimentellen Daten. Die polydisperse
Tropfenkonfiguration zeigt hier eine wesentlich bessere Ubereinstimmung. Alle Plots be-
riicksichtigen neben der mono- und polydispersen Simulation mit Spraykiihlungsmodell
(Mono, Poly) eine monodisperse Simulation ohne Spraykiihlungsmodell (ohne Modell).
In dieser Simulation werden der Warme- und Massenaustausch aufgrund von Kondensa-
tion/Verdampfung vernachlissigt. Eine Reduzierung der Gastemperatur und des Abso-
lutdrucks ist hier nur durch einen konvektiven Warmeiibergang zwischen Tropfen/Gas
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Abbildung 4.7: Vergleich von experimentellen und berechneten Daten in Region 2

moglich. Die Simulation zeigt fiir keinen der Punkte eine Ubereinstimmung mit dem Ex-
periment. Die Gastemperatur wird viel zu niedrig berechnet, da die Kondensation und
die dabei freiwerdende latente Wérme nicht beriicksichtigt ist. Dieser Warmestrom, der
wéahrend der Kondensation frei wird, erwérmt die Tropfenphase zusétzlich zum konvekti-
ven Warmeiibergang. Die wirmer werdenden Tropfen sorgen dafiir, dass das konvektive
Waiérmesenkenpotential reduziert wird und so die Gasphase mit einer Dampfung ab-
kiihlt. Die monodisperse Simulation ohne Implementierung des Spraykiihlungsmodells
zeigt, dass es zwingend notwendig ist, den Phasenaustausch zu modellieren.

Abb. 4.8 zeigt den Temperaturverlauf der Gasphase an MP806 und den Messpunkt
MPO71 fiir den Absolutdruck. Region 1 ist charakterisiert durch eine sehr geringe Stro-
mungsgeschwindigkeit, wodurch die Vermischung kalter und warmer Gasschichten sehr
eingeschriankt ist. Die experimentellen Daten zeigen eine geringe Reduktion der Tem-
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Abbildung 4.8: Vergleich von experimentellen und berechneten Daten in Region 1

peratur, wiahrend alle durchgefiihrten Simulationen diese Abnahme nicht wiedergeben.
Eine mogliche Ursache fiir den Unterschied zwischen Simulation und Experiment kann
eine Uberschiitzung des Rezirkulationsstroms in den Simulationen sein. In der Simulati-
on wird nahezu der komplette Gasstrom aus dem Sumpf in den Diisenbereich eingesogen.
Ist dies in Realitdt nicht so, kann in Region 1 durchaus eine Vermischung von kalten und
warmen Gasschichten stattfinden, was zu einer Temperaturreduzierung fithrt. Eine an-
dere Moglichkeit sind die Warmeverluste von THAI. Trotz einer Isolationsschicht gehen
die Experimentatoren von Warmeverlusten aus, sodass ein komplett adiabates Verhalten
der Wénde nicht gegeben ist und dadurch die Gastemperatur abfillt. Abb.4.8b) zeigt
den Vergleich des Absolutdrucks in THAI zwischen Simulation und Experiment. Die
Ubereinstimmung mit dem Experiment ist sehr gut. Fiir diese physikalische Messgréfie
ist dabei vernachléssigbar, mit welcher Tropfenkonfiguration simuliert wird bzw. ob das
Phasenaustauschmodell implementiert ist.

Einen groflen Einfluss auf die Kondensation und das Gebiet, in dem Kondensation
stattfindet, hat die Tropfentemperatur. Abb.4.9 zeigt die Tropfentemperatur fiir die
Tropfenklassen 0,139 mm, 0,691 mm und 1,243 mm und das jeweils dazugehorige Kon-
densationsgebiet. Aus Abb.4.9a) bis ¢) ist erkennbar, dass mit zunehmender Tropfengro-
Be die einzelnen Spraytropfen nicht so schnell erwérmt werden. Dies kann damit erklart
werden, dass groflere Tropfen eine grofiere Masse und damit eine wesentlich grofiere War-
mekapazitit besitzen. Das Potential Wéarme aufzunehmen ist mafigeblich fiir die Trop-
fenerwiarmung. Tropfen kénnen im vorliegenden Fall zum einen durch einen konvektiven
Wiérmestrom von der deutlich warmeren Gasphase erwarmt werden, zum anderen durch
die freiwerdende latente Wérme bei Kondensation, welche ebenfalls in den Tropfen iiber-
geht. Die Geschwindigkeit der Tropfenerwarmung beeinflusst das Kondensationsgebiet.
Kondensation findet auf kalten Fliachen statt.
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Abbildung 4.9: Tropfenerwiarmung und Auswirkung auf das Kondensationsgebiet
72



4.1 Validierung des Spraykiihlungsmodells

Die einzig kalte Flache im verwendeten Experiment ist die Tropfenoberfliche, da die
Winde des THAIs konstant beheizt werden. Je schneller sich die Tropfentemperatur der
Temperatur der Gasatmosphére angleicht, desto schneller reduziert sich das Kondensati-
onsgebiet, da kiithlere Flachen zum Auskondensieren fehlen. Je grofler die Tropfen und je
langsamer die Temperaturangleichung zwischen Tropfen und Gas vonstatten geht, desto
grofer ist das Kondensationsgebiet, vgl. Abb.4.9e) - g).

Untersuchung des Netzeinflusses

Um den Einfluss der Gitterauflosung auf die Simulationen zu iiberpriifen, wird ein Setup
mit einer polydispersen Tropfenkonfiguration und verschiedenen Netzauflosungen simu-
liert und die Ergebnisse fiir die Gastemperatur miteinander verglichen. Tab. 4.1 zeigt die
Gitterauflosung der untersuchten Netze. In Abb. 4.10 ist ein Vergleich der drei Netze fiir
die Messpunkte MP826 und MP827 dargestellt. Wird die Gastemperatur an MP826 fiir
die verschiedenen Netzauflosungen verglichen, ergibt sich bis zu einer Simulationszeit von
15s ein kleiner Unterschied zwischen den Temperaturverldufen. Das Netz mit der grébs-
ten Auflésung bestimmt die Gastemperaturen, die am néchsten am Experiment liegen.
Das mittlere und feinste Netz berechnen eine geringere Gastemperatur. Die Unterschiede
zwischen den Netzen liegen fiir die Zeit bis 15s bei ca. 3 K. Ab einer Simulationszeit von
15 s ergeben sich keinerlei Unterschiede bei der Gastemperatur und auch die Temperatur
am Ende der Transienten ist bei allen drei Netzen identisch. MP827 zeigt fiir alle Netze
dieselben Verldufe fiir die Gastemperatur, unabhéngig davon welches Netz in der Simu-
lation verwendet wird. Der Unterschied der Simulationsergebnisse an MP826 am Anfang
der Simulationen kann durch die Ausbildung des Sprays erkldrt werden. Das Spray tritt
mit einer Geschwindigkeit von ca. 23 m/s in eine ruhige Gasatmosphére ein.

100
o 80 ™ o
g oo g
o} r ] o) C ]
£ a0f s £ aof s
% Fl—3 Mio ] % F—3 Mio ]
F|—8 Mio 1 —8 Mio
©) H . 0] b .
20: 16 Mio ] 20_ 16 Mio
° Exp MP826 ° Exp MP827
|||||||| wEREEEEENE FEEEEEE RN FEE R RR RN e AR RN FE R R R R R FE R R
0 40 80 120 160 0 40 80 120 160
Zeit [s] Zeit [s]
(a) Gastemperatur an MP826 (b) Gastemperatur an MP827

Abbildung 4.10: Sensitivitdtsstudie zur Untersuchung verschiedener Netzauflosungen bei
polydisperser Tropfenkonfiguration
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Der Einsprithvorgang ist am Anfang sehr turbulent und fiihrt zu starken Vermischungs-
vorgéngen der kalten und warmen Gasschichten. Die Vermischungsvorginge kénnen mit
einem feinen Netz besser aufgelost werden. Zwischen Netz 2 und Netz 3 ergibt sich nur
noch ein sehr kleiner Unterschied in der Gastemperatur. Fiir die Validierungsrechnun-
gen wird Netz 2 gewéhlt, da es den besten Kompromiss aus numerischem Aufwand und
Genauigkeit liefert.

4.1.4 Rechenzeit

In Tab.4.2 sind die Rechenzeiten fiir die beiden untersuchten Tropfenkonfigurationen
miteinander verglichen. Die Rechenzeit wird in Stunden (h) angegeben und bezieht sich
auf die Verwendung von 1176 Kernen auf dem Supercomputer CRAY XC40 'Hazel Hen’
am HLRS. Die angegebenen Simulationszeiten gelten fiir die simulierte physikalische Zeit
von 160 s. Auf Basis der monodispersen Simulation liegt die Rechenzeit der polydispersen
Tropfenkonfiguration um ca. 330 % hoher.

Tabelle 4.2: Benotigte Rechenzeit fiir mono- und polydisperse Tropfenkonfiguration

Tropfenkonfiguration | Rechenzeit [h]

monodispers 24
polydispers 80

4.2 Validierung des Partikelauswaschmodells

4.2.1 Validierungsexperiment THAI AW 4

Abb. 4.11 zeigt die experimentelle Anordnung von AW 4 [77] in THAI zur Validierung des
Partikelauswaschmodells. Wahrend der Durchfithrung des Experiments befinden sich mit
Ausnahme einer Einspriihdiise fir Wasser auf einer Héhe von 7,4 m keinerlei Einbauten
in THAI Die verwendete Diise ist dquivalent zur Diise in Versuch HD-31-SE.

In THAI wird der Anteil an Aerosolpartikeln wahrend der kompletten Durchfithrung
des Versuchs mit einem optischen Lasermessverfahren gemessen. Das verwendete Laser-
verfahren, auch Photometermessung genannt, basiert auf einem bertihrungslosen Mess-
prinzip und beeinflusst das Experiment wahrend der Messung nicht. Wahrend des Mess-
vorgangs wird von auflen ein Laserstrahl in THAI eingebracht, dessen Lichtintensitit
beim Durchtritt durch das partikelbeladene Gas verringert wird. Der abgeschwéchte La-
serstrahl wird auf seiner Austrittsseite aus dem Gas iiber eine Diode detektiert. Anhand
von Kalibrierkurven fiir die Lichtintensitit kann auf den tatsédchlichen Partikelgehalt in
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Abbildung 4.11: Schematischer experimenteller Aufbau von THAI AW 4

der Gasatmosphére geschlossen werden [32]. Dieses Verfahren wird auf zwei Messebenen
angewendet. Diese liegen auf einer Héhe von 7,7m und 4,9 m bezogen auf den Behéilter-
sumpf, siehe Abb. 4.11. Die verwendeten Partikel bestehen im Versuch aus radioaktivem
Csl. Zuerst werden insgesamt 200g Csl in THAI eingebracht und im Volumen gleich-
méafig verteilt. Nach etwa 40 min wird der erste Spraystof§ (Spray 1) fiir 40s aktiviert.
Der Anteil von Csl reduziert sich merklich. Der zweite Spraystofl (Spray 2) erfolgt nach
85 min, ebenfalls fiir 40s. Der zeitliche Ablauf ist in Abb.4.12a) dargestellt. Wé&hrend
der Spraystofie wird ein Wassermassenstrom von 1kg/s eingediist. Die Gasatmosphére
besitzt zu Beginn des Experiments einen Druck von 1,5bar und eine Temperatur von
90°C. Wéhrend der Durchfiihrung des Experiments wird fortlaufend erwédrmt, sodass
trotz der Sprayeindiisung die Temperatur in THAI anndhernd auf 90°C gehalten wer-
den kann. Wahrend des ersten Spraystofies haben die Aerosolpartikel einen Durchmesser
dp von 1,76 um, wahrend des Zweiten einen Durchmesser dp von 1,19 ym. Diese Werte
sind experimentell bestimmt worden und représentieren den arithmetischen Mittelwert
der Partikelverteilungen. Das vorgestellte Modell beschreibt den Auswaschvorgang von
Partikeln durch Spray, deshalb werden beide 40 sekiindigen Spraysequenzen (Spray 1,
Spray 2) mit Vor- und Nachlauf simuliert, siche Abb.4.12b). Die Simulation beriicksich-
tigt eine physikalische Zeit von 480 s je Sprayaktivierung. Aufgrund der abschnittsweisen
Simulation des Versuchs mit den Sequenzen Spray 1 und Spray 2 bedarf es einer exakten
Verteilungsfunktion der Csl Partikel vor der jeweiligen Simulation. Da der erste Spray-
stol 40 min nach der Befiillung des THAI mit Partikel aktiviert wird, setzen sich die
Partikel in dieser Zeit bereits ab und es kommt zu einer ungleichen Verteilung iiber der
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A Csl
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Abbildung 4.12: Zeitliche Abldufe von AW 4 in Experiment und Versuch

Hohe von THAI Zu Beginn der Simulationen werden folgende lineare Funktionen ver-
wendet, die aus den experimentellen Csl-Verteilungen vor der Aktivierung des Sprays
bestimmt werden

Spray 1:  CsI=—-5,36-10""-249,62-10~% (4.1)
Spray 2:  Csl=-1,07-107°-2+3,32-107* . (4.2)

Die Gleichungen sind abhéngig von der Hohenkoordinate z in THAI. z=0m befindet
sich in der Rotationsachse des THAIs am tiefsten Punkt im Sumpf. Da es sich bei den
angegebenen Beziehungen um Zahlenwertgleichungen handelt, ist es zwingend notwendig
den z-Wert in der Einheit Meter einzusetzen. Der Csl-Anteil der Gleichungen wird in
kg/m3 ausgegeben.

4.2.2 Numerisches Setup in ANSYS CFX

Alle CFD Simulationen, die zur Validierung des entwickelten Auswaschmodells durch-
geflihrt werden, verwenden ein dreidimensionales Netz von THAI, siche Abschnitt 3.1.
Zur Untersuchung des Einflusses der Gitterauflosung auf die Simulationsergebnisse wer-
den insgesamt drei Netze mit unterschiedlicher Anzahl an Volumenelementen getestet.
Tab. 4.3 zeigt die untersuchten Netze. Die Untersuchungen der verschiedenen Gitter-
aufldsungen sind in Abschnitt 4.2.3 dargestellt. Die Simulationen werden transient mit
einem konstanten Zeitschritt von 0,25s durchgefiihrt. Advektive Terme der Erhaltungs-
gleichungen werden durch das "High resolution scheme’ diskretisiert. Dieses Schema be-
ricksichtigt eine Mischung aus den Genauigkeiten erster und zweiter Ordnung. An Stel-
len in THAI, an denen eine Genauigkeit zweiter Ordnung zu Instabilitdten fithrt, wird
die Genauigkeit von ANSYS CFX automatisch auf die erster Ordnung reduziert.

76



4.2 Validierung des Partikelauswaschmodells

Tabelle 4.3: In einer Studie untersuchte Netzauflésungen von THAI

Netz ‘ Anzahl Volumenelemente (Tetraeder)

Netz 1 3.174.210
Netz 2 8.163.746
Netz 3 19.317.801

Zeitliche Terme werden mit einem riickwértsgewandten Euler Schema mit einer Ge-
nauigkeit von zweiter Ordnung diskretisiert. Alle Simulationen werden isotherm bei einer
konstanten Temperatur von 90°C durchgefiihrt. Die initiale Verteilung der Csl Partikel
vor den Simulationen sind den Gl. (4.1) und Gl. (4.2) zu entnehmen. Treffen Tropfen im
Sumpfbereich auf die Wand von THAI, werden sie durch die "Degassing’ Randbedingung
aus der Simulation iiber eine Senke entfernt, siche Abschnitt 3.2.4. Die im Ergebnisteil
dargestellten Simulationsergebnisse beriicksichtigen die relevanten Phasen wie Tropfen,
Partikel und Gas durch verschiedene Ansétze, die bereits in Abschnitt 3.2.3 eingefiihrt
worden sind. Fiir die Simulationen wird zum einen ein Zwei-Fluid Modell angewandt.
Dieser Ansatz basiert auf einem sehr guten Folgevermoégen der Partikel mit dem Tra-
gergas. Werden die arithmetischen Mittelwerte der experimentell bestimmten Partikel-
durchmesser fiir Spray 1 und Spray 2 mit dp = 1,76 um respektive dp = 1,19 um verwen-
det, trifft diese Annahme zu. Eine Ubersicht iiber den Ansatz bietet Abb.3.5a). Diese
Annahme wird unter Verwendung eines Drei-Fluid Modells und der Modellierung eines
separaten Geschwindigkeitsfelds bestétigt, siehe Abb.3.5b). Erginzt werden die beiden
Ansétze durch eine Simulation, in der die Gréle der Tropfen als auch der Partikel po-
lydispers simuliert werden, vgl. Abb. 3.6. Um die verschiedenen Ansétze im Ergebnisteil
iibersichtlich darstellen zu kénnen, werden die folgenden Abkiirzungen verwendet.

e Monodisperse Tropfen und monodisperse Aerosolpartikel (Mono Mono 2F1)
e Polydisperse Tropfen und monodisperse Aerosolpartikel (Poly Mono 2F1)
e Monodisperse Tropfen und monodisperse Aerosolpartikel (Mono Mono 3F1)
e Monodisperse Tropfen und polydisperse Aerosolpartikel (Mono Poly 3F1)

e Polydisperse Tropfen und polydisperse Aerosolpartikel (Poly Poly 3Fl)
Dabei bezieht sich die erste Abkiirzung auf die Tropfenkonfiguration und die Zweite

auf die Partikel. ’F1’ gibt an, ob es sich um einen Zwei-Fluid (2F1) oder Drei-Fluid Ansatz
(3F1) handelt.
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4.2.3 Ergebnisse
Qualitative Darstellung des Auswaschprozesses

Die verwendeten Validierungssequenzen von Spray 1 und Spray 2 lassen sich in drei zeit-
liche Abschnitte aufteilen. Abschnitt 1 bis zu 240s zeigt das Stréomungsfeld und die
Partikelverteilung vor der Sprayaktivierung. Abschnitt2 von 240s bis 280s zeigt den
Auswaschprozess durch das Spray. Im Anschluss an den Auswaschprozess homogenisiert
sich das Stromungsfeld aufgrund abklingender Stromungsgeschwindigkeiten. Partikel-
konzentrationsunterschiede in THAI werden dadurch ausgeglichen. Abb.4.13 zeigt den
qualitativen Verlauf des Auswaschprozesses fir Spray 1. Auf den qualitativen Verlauf des
Auswaschvorgangs von Spray 2 wird an dieser Stelle aufgrund der Ubersichtlichkeit nicht
eingegangen, da es sich um den selben Prozess handelt. Zu Beginn der Simulation der
Sequenz Spray 1 ist die Aerosolpartikelkonzentration initial linear in THAIT verteilt, siehe
Abb.4.13a). Die CsI Konzentration, welche in der Einheit kg/m? bestimmt wird, ist im
Sumpf des THAI Behélters hoher als im oberen Bereich. Wird das Spray ab 240s fiir 40s
aktiviert, fithrt dies zu einer deutlichen Reduzierung des CsI Anteils in der Gasatmosphé-
re. Der Auswaschvorgang ist in Abb.4.13b) - e) im Detail gezeigt. Bei 245 startet der
Auswaschprozess mit einer starken Reduzierung von Csl Partikeln im Sprayzentrum. Im
Sumpfbereich wird das Aerosol, welches aufgrund der Widerstandskraft zwischen Trop-
fen und Aerosol mitgerissen wird, an der Wand verwirbelt und umgelenkt. Es stellt sich
eine Stromung entlang der Wand entgegen der Spraystromung in den Diisenbereich von
THALI ein. Die Zeitschritte 260s, 270s und 280 s zeigen eine Fortfiihrung des Auswasch-
prozesses. Der Anteil an Csl im Aerosol sinkt stetig, wohingegen sich der Anteil an Csl
in den Tropfen erhéht, siche Abb.4.14a) und b).

Die Zirkulation des Aerosols im Sumpfbereich von THAI fithrt zu einer konstanten
Zufiihrung an partikelbeladenem Gas mit einem hohen Partikelanteil in das Auswasch-
gebiet unterhalb der Diise. Das Aerosol dndert auf Hohe der installierten Spraydiise
seine Stromungsrichtung und wird in den Auswaschbereich unterhalb der Diise geso-
gen. Die qualitative Darstellung des Auswaschvorgangs zeigt ein stark asymmetrisches
Stromungsverhalten. Dies bestétigt die Vermutung, dass Simulationen von Sprayvorgén-
gen trotz einer geometrischen Symmetrie stromungsmechanisch nicht symmetrisch sein
miissen. Es ist daher zwingend notwendig, das komplette Stromungsgebiet zu beriick-
sichtigen und auf die Nutzung periodischer Randbedingungen zu verzichten. Abb. 4.15
zeigt die Csl Verteilung nachdem das Spray gestoppt wird. Die Stromung ist stark dreidi-
mensional. Die unterschiedlichen Csl Konzentrationen im Stréomungsgebiet mischen sich
mit abnehmenden Stromungsgeschwindigkeiten aus. Obwohl das Spray zum Zeitpunkt
280s abrupt ausgeschaltet wird, verbleibt das Aerosol in Bewegung. Durch Reibung
an den Behilterwdnden und durch Reibung zwischen den Gasmolekiilen reduziert sich
die Stromungsgeschwindigkeit stetig und damit auch das Homogenisierungspotential. In
Abb.4.15¢) sind die Geschwindigkeitsvektoren der Gasphase zur Zeit t=300s darge-
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(a) t =0s (b) t = 245s (c) t = 260s

Masse Csl
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6.1e-004
5.9e-004
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4.0e-004
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(d) t =270s (e) t =280s (f) Gasgeschwindig-
keitsfeld bei t =
280s

Abbildung 4.13: CsI Verteilung wihrend des Auswaschvorgangs zu verschiedenen Zeit-
schritten
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Abbildung 4.14: CsI Verteilung im Tropfen zu verschiedenen Zeitschritten

stellt.

Ergebnisse unter Verwendung des Zwei-Fluid Modells

In Abb.4.16 werden experimentelle Daten fiir die CsI Konzentration (y-Achse) an den
Messebenen 4,9m und 7,7 m mit Ergebnissen aus den Simulationen verglichen. Die dar-
gestellten Simulationen verwenden ein Euler-Euler Zwei-Fluid Modell und eine mono-
bzw. polydisperse Tropfengréflenverteilung. Die Aerosolpartikel sind ausschliellich mon-
odispers berticksichtigt. Die x-Achse zeigt die physikalische Zeit bis 480 s, zwischen 240s
und 280s wird das Spray aktiviert. Die Graphen zeigen jeweils drei verschiedene Da-
tensétze, experimentelle Daten (Exp), Daten unter Verwendung einer monodispersen
Tropfenkonfiguration (Mono Mono 2F1) und Daten einer polydispersen Tropfengrofien-
verteilung (Poly Mono 2F1).

Abb.4.16¢) und d) zeigen eine akzeptable Ubereinstimmung zwischen Experiment
und Simulation fiir Spray 2. Besonders die polydisperse Tropfenkonfiguration stimmt
gut mit dem Experiment iiberein. Werden dagegen die Simulationsergebnisse fiir Spray 1
mit dem Experiment verglichen, ist ein anderes Verhalten ersichtlich. Hier stimmt die
monodisperse Spraykonfiguration im Vergleich zur polydispersen besser mit den expe-
rimentellen Daten {iberein. Ein Grund fiir die reduzierte Auswascheffizienz der polydi-
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Masse Csl
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e-004

(a) t = 300s (b) t = 450s (c) Gasgeschwindig-
keitsfeld bei t =
300s

Abbildung 4.15: CsI Verteilung nach dem Auswaschvorgang zu verschiedenen Zeitschrit-
ten

spersen Tropfenverteilung kann die reduzierte Anzahl grofler Tropfen sein. Wenn die
Tropfenverteilung fir das Spray (Tab.3.1) mit dem Sauterdurchmesser dso =830 um
der monodispersen Simulation verglichen wird, zeigt sich, dass ein Grofiteil der Trop-
fendurchmesser kleiner ist als d3o. Ungefdhr 69 % aller Tropfen sind kleiner als dszs. In
Abb. 4.16 e) und f) zeigt ein Vergleich von Simulationsergebnissen unter Verwendung von
ds2 und dj, =200 pm, dass kleinere monodisperse Tropfen nur einen geringeren Anteil an
Csl auswaschen kénnen. Der Durchmesser der Aerosolpartikel ist in beiden Spraysequen-
zen monodispers (Spray 1: dp =1,76 um und Spray 2: dp =1,19 um). Der Einfluss einer
verringerten Anzahl an groflen Tropfen auf den Auswaschprozess nimmt bei kleineren
Partikeldurchmessern ab. Daher zeigt Spray 2 fiir eine polydisperse Spraykonfiguration
eine bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment. Wird der Zeitbereich der Sprayak-
tivierung zwischen 240s und 280 s fiir einen Vergleich des Experiments und der Simu-
lation herangezogen, ergeben sich Unstimmigkeiten bei den Verldufen der Csl Graphen.
Besonders an der Messebene 4,9 m, welche direkt im Spraygebiet liegt, gibt es keiner-
lei Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment. Der experimentelle Wert
fiir die Csl Konzentration steigt an, wahrend die Konzentration in der Simulation ab-
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Abbildung 4.16: Vergleich von experimentellen und simulierten Csl Konzentrationen an
den Messebenen 4,9 m und 7,7 m fiir Spray 1 und Spray 2 unter Verwen-
dung eines Euler-Euler Zwei-Fluid Ansatzes
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nimmt wird. Dieses kontrédre Verhalten kann anhand des verwendeten Messprinzips zur
Bestimmung der Partikelkonzentration erklart werden. Der in THAI eingebrachte La-
serstrahl wird nach Durchlaufen der mit Partikeln beladenen Gasatmosphére an einer
Diode detektiert. Durch die sich in der Gasatmosphére befindlichen CsI Partikel wird der
Laserstrahl in seiner Stéirke abgeschwécht. Wahrend das Spray aktiviert ist, schwéchen
zuséatzlich zu den Partikeln auch Spraytropfen die Laserintensitit ab, da fiir den Laser
keine Unterscheidung zwischen Partikel und Tropfen moglich ist. Anhand der Kalibrier-
kurven wird durch die sehr starke Laserabschattung eine zu hohe Csl Konzentration
bestimmt. Aus diesem Grund sind die Simulationen so aufgebaut, dass nicht nur der
zeitliche Bereich der Sprayaktivierung fiir die Validierung verwendet wird, sondern auch
der zeitliche Bereich davor und danach. Wiirden diese Bereiche beim Vergleich nicht ver-
wendet, wire eine Validierung des Modells mit AW 4 nicht méglich. An der Messebene
7,7m in Spray 1 zeigt sich fiir keine der Tropfenkonfigurationen eine gute Ubereinstim-
mung mit dem Experiment nach Ende der Sprayaktivierung. Die Verringerung der Csl
Konzentration im Anschluss an die Sprayaktivierung ist nicht nur durch Homogenisie-
rungsvorginge, sondern auch durch Wandablagerungen und Setzvorgénge zu erkldren.
Das vorliegende Modell beschrankt sich auf die Reduktion der Partikel durch Spray.
Setzvorgénge sind im verwendeten Euler-Euler Zwei-Fluid Ansatz nicht beriicksichtigt.

Vergleich von Zwei-Fluid und Drei-Fluid Modell

Kleine Aerosolpartikel mit sehr gutem Folgevermogen (St << 1) kénnen in den Simu-
lationen wie bereits im vorherigen Abschnitt beschrieben vereinfacht auch als Gemisch
mit Luft modelliert werden. Dieser Ansatz reduziert den numerischen Aufwand erheb-
lich, da sich Partikel und Luft ein Geschwindigkeitsfeld teilen. Dass diese Annahme im
vorliegenden Fall fiir sehr kleine Partikeldurchmesser zuléssig ist, soll der in Abb.4.17
gezeigte Vergleich der CsI Konzentration unter Verwendung eines Zwei-Fluid (2F1) bzw.
Drei-Fluid (3F1) Ansatzes in Spray 1 bestétigen. Beide Simulationen nutzen einen mon-
odispersen Tropfen- (ds2) sowie Partikeldurchmesser (dp =1,76 um). Unterschiedlich ist
jedoch die Behandlung der Partikel. In der Zwei-Fluid Simulation sind sie als Gemisch
mit Luft modelliert, in der Drei-Fluid Simulation besitzen sie ein eigenes Geschwindig-
keitsfeld. Der Vergleich beider Simulationen zeigt keine nennenswerten Unterschiede in
den Csl Konzentrationen. Dies gilt fiir die im Spray befindliche Messebene 4,9 m so-
wie fiir die Messebene oberhalb der Diise bei 7,7m. Der Vergleich bestétigt die zuvor
durchgefiihrte theoretische Beurteilung anhand der Stokeszahl. Fiir kleine monodisperse
Partikel mit St << 1 ist es zulassig, Partikel und Luft unter Verwendung eines gemein-
samen Geschwindigkeitsfelds zu beriicksichtigen.
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Abbildung 4.17: Vergleich von Simulationen unter Verwendung von Zwei-Fluid und Drei-
Fluid Modell in Spray 1

Vergleich verschiedener Tropfen- und Partikelkonfigurationen unter Verwendung
eines Drei-Fluid Modells

In diesem Abschnitt werden Simulationen mit mono- und polydispersen Tropfen- und
Partikelverteilungen miteinander verglichen. Basis dafiir ist ein Drei-Fluid Modell mit
den Konfigurationen Mono Poly 3F1l und Poly Poly 3Fl. Um den Unterschied und die
Wirkung des separaten Geschwindigkeitsfelds in den Drei-Fluid Simulationen im Ge-
gensatz zu Simulationen mit einem Zwei-Fluid Modell herauszuarbeiten, sind zuséatzlich
die Simulationen Mono Mono 2F1 und Poly Mono 2FI in den Graphen dargestellt, sie-
he Abb.4.18. Werden die mono- und polydispersen Spraysimulationen fiir Spray 1 in
Abb.4.18a) und b) beziiglich des CsI Gehalts auf den Messebenen 4,9m und 7,7 m mit-
einander verglichen, sind Unterschiede in den Verldufen zu erkennen. Simulationen mit
monodispersen Tropfen (Mono Mono 2F1 und Mono Poly 3 F1) zeigen einen wesentlich
effektiveren Auswaschvorgang. Auf den ersten Blick ist ein effektiverer Auswaschvorgang
fiir ein monodisperses Spray nicht zu erwarten, da eine polydisperse Spraydefinition (Poly
Mono 2F1, Poly Poly 3F1) durch eine Variation der Tropfengrofie die Realitat wesentlich
besser abbildet. Bei genauerer Betrachtung ist der Anteil grofier Tropfen im verwende-
ten polydispersen Spray geringer als in der monodispersen Konfiguration mit dso. Ist
der Anteil an gréfleren Tropfen hoher, steigt damit auch die Menge an ausgewaschenen
Partikeln. Die Graphen in Abb.4.18a) und b) zeigen zudem einen Unterschied bei der
Verwendung einer mono- bzw. polydispersen Partikelverteilung in Verbindung mit einer
polydispersen Tropfenverteilung (Poly Mono 2F1 und Poly Poly 3F1). Bei der Verwendung
einer polydispersen Partikelverteilung ergibt sich eine Verbesserung der berechneten Csl
Konzentration im Vergleich zur monodispersen Partikelkonfiguration. Mafigebend hierfiir
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Abbildung 4.18: Vergleich von Zwei-Fluid und Drei-Fluid Ansatz fiir verschiedene
Tropfen- und Partikelverteilungen

ist, dass kleinere Partikel von kleineren Tropfen ausgewaschen werden kénnen, wohin-
gegen kleine Tropfen nur einen geringen Einfluss auf wesentlich grofiere monodisperse
Partikel haben. Bei der Annahme einer monodispersen Tropfenkonfiguration kann eine
Partikelverteilung vernachlassigt werden, da kein Einfluss auf das Ergebnis zu erkennen
ist. Werden Partikel mit einem separaten Geschwindigkeitsfeld modelliert, 1dsst sich der
Absetzvorgang der Partikel in einer ruhigen Gasatmosphére bis 240s sehr gut in der
Simulation abbilden. Partikel werden durch den Einfluss der Gravitation beschleunigt
und bewegen sich so in den Sumpfbereich. Die Absetzbewegung der Partikel reduziert
den Csl Anteil an den Messebenen. In Simulationen mit einem Zwei-Fluid Ansatz, bei
denen die Partikel als Teil einer Mischung mit Gas beriicksichtigt sind, ist der Absetz-
vorgang aufgrund eines fehlenden Geschwindigkeitsfelds fiir Partikel nicht zu erkennen.
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Die Sequenz Spray 2 zeigt eine wesentlich bessere Ubereinstimmung von Experiment
und Simulation fiir polydisperse Tropfenkonfigurationen. In diesem Fall ist nach En-
de des Sprayvorgangs kein Unterschied in der Csl Konzentration zwischen einer mono-
und polydispersen Partikelverteilung zu erkennen. Das gleiche Verhalten zeigen auch
die Simulationen unter Verwendung eines Zwei-Fluid Modells. Anhand der Ergebnis-
se ist davon auszugehen, dass der verwendete monodisperse Partikeldurchmesser von
1,19 um das Partikelspektrum in vorliegender Simulation ausreichend approximiert. Ein
Spektrum kann vernachléssigt werden. Die Simulationen mit monodispersen Tropfen be-
rechnen eine zu effektive Reduzierung des Csl Anteils, da der Anteil grofler Tropfen im
Vergleich zur polydispersen Konfiguration iiberwiegt.

Untersuchung des Netzeinflusses

Ergebnisse aus CFD Simulationen sind oft von der Auflésung des verwendeten Netzes
abhéngig. Um den Einfluss des hier verwendeten THAI Netzes auf die Validierungsgro-
Be (Csl Konzentration) zu untersuchen, werden drei verschiedene Netze (vgl. Tab.4.3)
mit dem selben CFD Setup (Mono Mono 2F1) gerechnet. In Abb. 4.19 sind die Ergeb-
nisse fiir die beiden Messebenen 4,9 m und 7,7m dargestellt. Werden die Ergebnisse
der Csl Konzentration fiir beide Messebenen mit drei verschiedenen Netzen miteinander
verglichen, ergibt sich ein vernachldssigbar kleiner Unterschied in allen Zeitbereichen.
Die Csl Konzentration wird fiir alle untersuchten Netze gleich berechnet. Aus den Va-
lidierungserfahrungen des Spraykiihlungsmodells und der benétigten Rechenzeit, wird
bei der Validierung des Auswaschmodells auf das Netz mit acht Millionen Elementen
zuriickgegriffen (Netz2).
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Abbildung 4.19: Sensitivitatsstudie zur Untersuchung verschiedener Netzauflosungen
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4.2.4 Rechenzeit

In diesem Abschnitt sind die Rechenzeiten fiir die durchgefithrten Partikelauswaschsi-
mulationen aufgefiihrt. Tab. 4.4 unterscheidet verschiedene Tropfen- und Partikelkonfi-
gurationen. Die Rechenzeit ist in Stunden (h) bei einer Nutzung von 1176 Kernen auf
dem Supercomputer 'Hazel Hen’ am HLRS angegeben. Ausgehend von einer Simulation
mit der Konfiguration Mono Mono 2F]I steigt die Rechenzeit unter Anwendung von Poly
Poly 3F1 um 1550 %.

Tabelle 4.4: Benotigte Rechenzeit fiir verschiedene mono- und polydisperse Tropfen- und
Partikelkonfigurationen

Konfiguration (Tropfen, Partikel) ‘ Rechenzeit [h]

Mono Mono 2F1 4
Mono Mono 3F1 10
Mono Poly 3F1 46
Poly Mono 2F1 27
Poly Poly 3F1 62
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5 Simulation eines KONVOI
Sicherheitsbehalters

In diesem Kapitel wird das Modell zur Spraykiihlung mit dem Modell zur Partikelauswa-
schung in einem generischen DWR Sicherheitsbehélter vom Typ KONVOI kombiniert. In
das geometrische Modell des KONVOI Sicherheitsbehélters, welches in der Realitét iiber
kein Spraysystem verfiigt, wird ein solches implementiert. Das vorgegebene Storfallsze-
nario soll den Anwendungsbereich der physikalischen Modelle in einer realitdtsnahen
CFD Simulation zeigen.

5.1 Zweck der Kombination

Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Modelle zur Simulation von Spraykiihlung
bzw. zur Auswaschung von Aerosolpartikeln sollen als Werkzeug dienen, um Storfélle
mit Sprayeinsatz in Kernkraftwerken nachzurechnen oder bereits bei der Auslegung eines
Kraftwerks mogliche Probleme zu erkennen. Untersuchungsschwerpunkte kénnen dabei
neben der Kiithlung und Partikelauswaschung durch Spray auch dessen Einfluss auf Ver-
mischungsvorgénge verschiedener Leichtgase in der Atmosphére des Sicherheitsbehélters
sein. Dazu zahlt insbesondere die Untersuchung der Vermischung von Wasserstoff und
Umgebungsluft, da diese beiden Bestandteile bei idealer Zusammensetzung brennbar
sind und somit eine erhebliche Gefahr fiir die Integritédt des Sicherheitsbehélters darstel-
len. Ist wihrend eines schweren Storfalls die Abfuhr der Warme aus dem Priméarkreislauf
nicht mehr gewéhrleistet, erwirmt sich das Kithlmedium (Wasser) dieses Kreislaufs. Das
ungekiihlte heifle Wasser reagiert daraufhin mit dem Hiillrohrmaterial Zirkonium der
Kernbrennstdbe und bildet Wasserstoff. Der Wasserstoff tritt zusammen mit Partikeln
und dem Kiihlwasser aus dem durch den Storfall gebildeten Leck in den Sicherheitsbe-
hélter aus. Bisher sind im Rahmen dieser Arbeit die entwickelten Modelle zur Spraykiih-
lung und Partikelauswaschung separat in CFD Simulationen zu Validierungszwecken in
THAT untersucht worden. In der Realitédt kann es jedoch zu einer gleichzeitigen Kombi-
nation beider Phidnomene kommen, z.B. bei dem bereits beschriebenen unkontrollierten
Kihlwasseraustritt mit instantaner Verdampfung sowie Partikelfreisetzung. In diesem
Fall muss es moglich sein, beide Modelle in einem CEFD Setup kombinieren zu kon-
nen und die in THAI validierten Modelle auf einen realitdtsnahen Sicherheitsbehélter
zu extrapolieren. Die Kombination im Rahmen dieser Arbeit soll realitdtsnah an ei-
nem Sicherheitsbehélter durchgefithrt werden, der sehr dem eines Druckwasserreaktor
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nach deutscher Bauart (KONVOI) dhnelt. Im geometrischen Modell fiir die Simulati-
on ist mafistabsgetreu der Betriebs- und Anlagenraum mit verschiedenen rdumlichen
Abgrenzungen, Einbauten des Primérkreislaufs und Zwischengeschossen beriicksichtigt.
Die Anwendung von Spray ist im vorliegenden Fall als fiktives Szenario zu sehen, da
es in einem KONVOI kein Spraysystem gibt. Dessen Implementierung in die Geometrie
und die Anwendung von CFD soll zeigen, dass CFD Methoden in der Lage sind, die
stromungsmechanischen Effekte detailliert aufzulosen.

5.2 Geometrisches Modell und Netz des KONVOI
Sicherheitsbehalters

KONVOI Kraftwerke schliefen den Primérkreislauf sowie den Dampferzeuger fiir den
Sekundarkreislauf in einem Sicherheitsbehélter ein. Der Sicherheitsbehélter aus Stahl ist
kugelférmig mit einem Durchmesser von 56 m und einer Dicke von 28 mm [47]. Er ver-
leiht den KONVOI Reaktoren die bekannte und weithin sichtbare typische Kugelform.
Der Sicherheitsbehélter ist auf einen Unterdruck ausgelegt und sorgt so im Falle eines
Lecks im Primérkreislauf dafiir, dass keine radioaktiven Materialien in die Umgebung
gelangen, da sich durch den Unterdruck ein Luftstrom in das Kraftwerk hinein einstellt.
Um den Sicherheitsbehélter vor dufleren Einwirkungen wie Unwetter, Flugzeugabstiirze
etc. zu schiitzen, befindet sich um ihn das Reaktorgebdude. Dieses besteht aus Spannbe-
ton mit einer Wanddicke von ca. 1,8 m [47]. Zhang [84] verwendet ein fiir CFD Methoden
aufbereitetes geometrisches Modell eines KONVOI, welches in Abb. 5.1 dargestellt ist.
Dieses geometrische Modell ist Grundlage der durchgefiihrten Kombinationsrechnung.
Abb.5.1a) zeigt einen mittigen Schnitt durch den Sicherheitsbehélter des KONVOI. Al-
le rot eingefarbten Bauteile spiegeln dabei den Primarkreislauf einschliefSlich dem Kran
fir die Be- und Entladung der Brennelemente wieder, wihrend die Wand- und Stahl-
struktur grau abgebildet sind. In Abb. 5.1b) sind der Priméarkreislauf samt Kran in einer
transparenten Wand-/Stahlstruktur dargestellt. Bei der Geometrie handelt es sich um
einen vereinfachten Aufbau des kugelférmigen Stahlsicherheitsbehélters. Dargestellt sind
der Betriebsraum oberhalb des Primérkreislaufs und der Anlagenraum. Beide Bereiche
sind im Normalbetrieb des Kraftwerks raumlich voneinander getrennt. Eine Verbindung
zwischen beiden Bereichen wird durch verschiedene Berstscheiben hergestellt, die bei
einem Storfall mit starker Druckerhthung im Anlagenraum zerbrechen und so den Uber-
druck auch in den Betriebsraum verteilen. Das Modell beriicksichtigt im Betriebsraum
z.B. den Dampferzeugerturm und das Brennelementlagerbecken. Im Anlagenraum be-
findet sich der Primérkreislauf mit Reaktordruckbehélter, Dampferzeuger, Druckhalter
etc. Da ein KONVOI kein Spraysystem im Sicherheitskonzept berticksichtigt, muss fiir
die Anwendung von Spray in der Kombinationsrechnung fiktiv ein solches System im-
plementiert werden. Insgesamt beriicksichtigt der modifizierte KONVOI 25 Spraydiisen,
die in regelméfBigen Abstéinden kreisformig auf einer Hohe von 45 m angeordnet sind.
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(a) Mittiger Schnitt durch den KONVOI, Primérkreis-
lauf/Kran (rot) und Wand-/Stahlstruktur (grau)

(b) Darstellung des kompletten Primérkreislaufs samt
Kran in transparenter Wand-/Stahlstruktur

Abbildung 5.1: CFD geeignetes geometrisches Modell eines KONVOI Kraftwerks nach
[84]
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Abbildung 5.2: Schematische Darstellung des KONVOI Netzes mit Spraydiisenimple-
mentierung im oberen Bereich des Sicherheitsbehélters

Die Diisen haben einen Austrittsdurchmesser von 8 mm. Abb 5.2 zeigt das Rechennetz
des modifizierten KONVOI. Das Netz stellt das Stromungsvolumen dar, in dem sich
Tropfen, Gas und Aerosolpartikel bewegen. Die Strukturen der einzelnen Wénde oder
Einbauten wie Reaktordruckbehélter etc. sind im Netz nicht beriicksichtigt. An Stellen,
an denen sich Einbauten des Primérkreislaufs oder Wande befinden, ist das Stromungsvo-
lumen durch eine Wand abgegrenzt. Fluid-Struktur Interaktionen sind in der Simulation
nicht beriicksichtigt. Das Netz ist unstrukturiert mit Tetraederelementen vernetzt und
ist zu den einzelnen Spraydiisen stark aufgelést. Andere Wénde, wie z.B. die Abgrenzung
des Stromungsgebiets zum Sicherheitsbehélter oder zum Primérkreislauf sind unter Ver-
wendung automatischer Wandfunktionen beriicksichtigt. Die Gesamtelementanzahl des
Netzes betragt 13,8 mio.

5.3 Angenommenes Storfallszenario

Fiir die Kombination wird ein Bruch einer der vier Primérleitungen am Reaktordruck-
behélter angenommen. Das Kiihlwasser verdampft instantan beim Austritt in die Gasat-
mosphére. Durch die Verdampfung des Wassers wird der Druck und die Temperatur der
Atmosphére im Sicherheitsbehélter erhoht. Zudem steigt die Belastung auf die Wand-
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Tabelle 5.1: Initialbedingungen der Kombinationsrechnung im generischen KONVOI

Variable Wert
Temperatur Gas 90 [°C]
Temperatur Tropfen 20 [°C]
CsI Masse 0,7  [gcst/m?
Absolutdruck 1,5  [bar]
Diisenwassermassenstrom (pro Diise) 1 [kg/s]
Konst. Tropfendurchmesser 0,83  [mm]
Konst. Partikeldurchmesser 1,76 [pm]

struktur, die den kompletten Priméarkreislauf umschliefft. Es wird zudem beriicksichtigt,
dass durch den Storfall radioaktives Kerninventar in Form von Partikeln durch den Aus-
tritt des verdampfenden Wassers in der Atmosphére des Sicherheitsbehélters verteilt
wird. Im vorliegenden Storfall wird angenommen, dass durch die Wasserdampfeinspei-
sung und Partikelfreisetzung in den Sicherheitsbehélter die Gastemperatur und der Abso-
lutdruck stark erh6ht werden. Da keine experimentellen Daten fiir einen solchen Storfall
vorhanden sind, wird das Szenario aus den beiden verwendeten Validierungsversuchen
(HD-31-SE und AW 4) zusammengesetzt. Tab.5.1 zeigt zusammengefasst die initialen
Bedingungen der Simulation. Zu Beginn der Simulation wird eine konstante homogene
Verteilung der Gastemperatur sowie der Aerosolpartikel im kompletten KONVOI an-
genommen. Das Szenario vernachléssigt den erneuten Austritt von Wasserdampf und
Csl Partikel aus dem Leck des Primarkreislaufs. Es wird lediglich das bereits im Sicher-
heitsbehélter befindliche heile Gas durch Spray gekiihlt sowie bereits verteilte Partikel
ausgewaschen. Das Spray wird nicht kontinuierlich sondern in Stéfen iiber alle Diisen
gleichzeitig eingespriitht. Der Verlauf der Aktivierungsfunktion des Sprays ist in Abb. 5.3
ersichtlich. Auf der x-Achse ist die physikalische Zeit, auf der y-Achse das Spraysignal
"Ein’ oder 'Aus’ aufgetragen. Es handelt sich bei der Funktion um ein Rechtecksignal,
bei dem sich nach jeweils 50 s der Zustand &ndert. Die Simulation hat eine Gesamtdauer
von 1000s. Die zyklische Aktivierung des Sprays hat den Hintergrund, dass dadurch
eine bessere Ausmischung von Temperatur und Partikelgradienten im Zeitbereich ohne
Sprayaktivierung gegeben ist. Zudem steht im Sicherheitsbehélter eine endliche Menge
an Wasser zur Verfligung, die bei geschlossenem Sicherheitsbehélter von auflerhalb nicht
beeinflusst werden kann. Der Spraymassenstrom jeder einzelnen Diise betragt 1kg/s.
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Abbildung 5.3: Aktivierungsfunktion fiir Spray im KONVOI

5.4 Numerisches Setup in ANSYS CFX

Die Simulation wird mit einem Euler-Euler Zwei-Fluid Modell durchgefiihrt. Da es sich
beim KONVOI um eine sehr komplexe Geometrie handelt, werden bei der durchgefiihr-
ten Simulation nur zwei Geschwindigkeitsfelder und deren Erhaltungsgleichungen fiir
Masse, Impuls und Energie gelést. Die Umgebungsluft im Sicherheitsbehélter und die
Partikel werden als Gemisch mit einem Geschwindigkeitsfeld beriicksichtigt. Die Trop-
fen sind monodispers mit dy =830 um beriicksichtigt und nehmen die ausgewaschenen
monodispersen Partikel mit Durchmesser dp =1,76 um auf. Die Simulation wird tran-
sient mit einem konstanten Zeitschritt von 0,05s durchgefithrt. Advektive Terme der
Erhaltungsgleichungen werden durch das "High resolution scheme’ diskretisiert, was eine
Mischung aus den Genauigkeiten erster und zweiter Ordnung darstellt. Dieses Diskre-
tisierungsschema stabilisiert Simulationen durch die Reduzierung der Genauigkeit von
zweiter auf erste Ordnung an instabilen Zellen. Zeitliche Terme werden mit einem riick-
wartsgewandten Euler Schema mit einer Genauigkeit zweiter Ordnung diskretisiert. Die
Modellierung des Sprays an den einzelnen Diisen erfolgt in der Kombinationsrechnung
analog zu der in THAI verwendeten Beschreibung. Auf eine genaue Beschreibung des
Sprays wird an dieser Stelle mit einem Verweis auf Abschnitt 3.2 verzichtet. Alle im
KONVOI beriicksichtigten Wénde sind in der Simulation adiabat modelliert, d.h. eine
Reduzierung der Atmosphéirentemperatur ist nur iiber das Spray moglich, da etwaige
konvektive Effekte mit der Umgebung und eine Wéarmeabfuhr aulerhalb des Sicherheits-
behélters nicht beriicksichtigt sind. Ebenso wie bei THAI ist auch der Sicherheitsbehélter
ein geschlossenes System, in das fortlaufend Wasser eingespriiht wird. Analog zu den Va-
lidierungsrechnungen in THAI wird im KONVOI die Bildung von Wasseransammlungen
vermieden. Wasser, dass sich an moglichen Ansammlungsflichen ablagert, wird unter
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Verwendung der 'Degassing’ Wandrandbedingung aus dem Stréomungsvolumen entfernt.

5.5 Ergebnisse

Abb. 5.4 zeigt in einem zweidimensionalen Schnitt durch den KONVOI das Geschwin-
digkeitsfeld der Gasphase, die durch eine Mischung aus Partikeln und Umgebungsluft zu
verschiedenen Zeitschritten modelliert ist. Von Beginn der Sprayaktivierung bis zu einer
Zeit von 10s stellt sich ein sehr gleichméfiges Geschwindigkeitsfeld ein. Abb. 5.4 a) zeigt
unterhalb der Spraydiisen eine stark gerichtete Stromung hin zum Anlagenraum. Dies
ist durch das eingespriihte Wasser und der Widerstandskraft zwischen Tropfen und Gas
zu erkldren. Die Widerstandskraft sorgt dafiir, dass die Gasphase mitgerissen wird. Das
im Anlagenraum und direkt dariiber befindliche Gas wird verdrédngt und strémt entlang
der Wand des Sicherheitsbehélters in den Bereich der Spraydiisen, wo es wiederum durch
einen Sog in das Spray hineingezogen wird. Mit weiter fortschreitender Simulationszeit
bis 1000 s, siehe Abb. 5.4b) - e), wird das Geschwindigkeitsfeld ungleichméfiger mit zahl-
reichen Wirbeln. Die Wirbelbildung und deren Auflésung und Verschiebung in andere
Bereiche des KONVOI ist bedingt durch die zyklische Aktivierung des Spraysystems.

In Abb. 5.5 ist die Temperatur der Gasphase fiir unterschiedliche Zeitschritte in einer
zweidimensionalen Schnittebene gezeigt. Bei der Schnittebene handelt es sich um die-
selbe, die zur Darstellung der Geschwindigkeitsvektoren verwendet wird, siehe Abb. 5.4.
Die dargestellten Temperaturverteilungen haben einen zeitlichen Abstand von 250s, be-
ginnend mit der Initialbedingung fiir die Temperatur in Abb. 5.5a). Bis zu einer Zeit von
250s werden die Diisen insgesamt drei Mal aktiviert und sprithen jeweils 1kg/s Wasser
mit einer Temperatur von 20°C in den Sicherheitsbehélter ein. Die Zeitschritte bei 250
und 750s zeigen das Temperaturfeld wihrend der Sprayaktivierung. Im Vergleich zu den
Zeitschritten ohne Aktivierung bei 500s und 1000 ist die starke Reduktion der Gastem-
peratur im Spraybereich ersichtlich. In den Spraypausen wird das Temperaturfeld des
Gases mit seinen Gradienten durch anhaltende aber sich reduzierende Gasbewegungen
homogenisiert. Einige Bereiche unterhalb der Diise, speziell im Anlagenraum, verbleiben
aufgrund der rdumlichen Abgrenzung und geringer Gasbewegung weiterhin in ungekiihl-
tem Zustand.

In Abb. 5.6 sind Temperaturverldufe der Gasphase und der Verlauf des Absolutdrucks
iiber der Zeit dargestellt. Die Messstellen der Gastemperatur und des Drucks sind im
Stromungsfeld verteilt angeordnet. Dabei repréisentiert MP 1 eine Messstelle im Zentrum
des KONVOI oberhalb der Spraydiisen, wihrend MP 2 und MP 3 im Spraygebiet posi-
tioniert sind, siehe Abb.5.5a). An MP 2 und MP 3 reduziert sich direkt zu Beginn der
Sprayaktivierung die Gastemperatur auf ca. 85°C. Nach ca. 50s erhoht sich die Tempe-
ratur wieder auf 90°C. Wieder 50 s spater wird die Gastemperatur erneut reduziert. Der
zyklische Temperaturverlauf ist auf das Spray zuriickzufiihren, welches an dieser Stelle
das Gas sehr stark abkiihlt. Die Erhohung der Temperatur kann dagegen der Nachfiih-
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rung heiflerer Gasschichten und dem Homogenisierungsvorgang zugeschrieben werden.
FEin zyklischer Temperaturverlauf ist bei MP 1 nicht zu erkennen. Aufgrund der Lage
der Messstelle wird die Temperatur nur durch Homogenisierungsvorginge im KONVOI
beeinflusst. Dies erklart auch die zeitversetzte Reaktion. Bis zu einer Zeit von anndhernd
130s verbleibt die Temperatur konstant. Erst nachdem sich eine Gasbewegung in der
Atmosphére eingestellt hat, kommt es zu einer allméhlichen Abkiihlung. Im kompletten
KONVOI kann die Gastemperatur wahrend der ersten 1000s im vorliegenden Szenario
durchschnittlich um 12 % abgekiihlt werden. Ausgehend von einem Absolutdruck von
1,5 bar im KONVOI kann dieser wiahrend den ersten 1000s auf 1,4 bar reduziert werden.
Die Druckreduzierung verlauft immer im Einklang mit der Sprayeindiisung, weshalb der
Verlauf wiahrend den Spraypausen konstant bleibt.

Abb. 5.7 zeigt die Verteilung der Csl Aerosolpartikel im KONVOI. Ausgehend von
einer konstanten Verteilung des Csl, reduziert das Spray den Anteil der Partikel im
Betriebsraum bis zu einer Zeit von 1000 s sehr stark. Auffillig ist dabei, dass die Auswa-
schung des Gases grofitenteils unterhalb der Diisen stattfindet, bis in den Spraypausen
die Partikel durch die Gasbewegung wieder verteilt werden. Am Ende der Simulation
konnten ca. 75 % der zu Beginn der Simulation vorhandenen Partikel im KONVOI aus-
gewaschen werden.
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5.5 Ergebnisse

(c) t = 500s (d) t = 750s

(e) t = 1000s

Abbildung 5.4: Geschwindigkeitsvektoren der Gasphase im generischen KONVOI bei

verschiedenen Zeitschritten
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Abbildung 5.5: Gastemperatur im generischen KONVOI zu verschiedenen Zeitschritten
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(b) t = 250s
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Abbildung 5.7: Normierte CsI Masse im generischen KONVOI zu verschiedenen Zeit-

schritten
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Ziel der Arbeit ist es, die Anwendungsmoglichkeiten von CFD-Methoden in der Reaktor-
sicherheitsforschung zu erweitern. Diese haben gegeniiber den in der Reaktorsicherheits-
forschung weit verbreiteten LP Codes den Vorteil, dass sie auf 'first principles’ basieren,
d.h. der Methode liegen Erhaltungsgleichungen fiir Masse, Impuls und Energie zugrun-
de. Um den Vorteil der hohen Auflosungsgiite von Stromungsgrofien und Stoffgrofien
nutzen zu kénnen, werden physikalische Modelle benétigt, die in die Grundgleichungen
der CFD-Methode implementiert werden miissen. Trotz sehr hohem Rechenaufwand ist
es das Fernziel der Forschung, thermohydraulische Storfille, die im Sicherheitsbehélter
einer kerntechnischen Anlage ablaufen kénnen, in einem technisch und wirtschaftlich ak-
zeptablen Zeitraum zu berechnen. Die vorliegende Arbeit prasentiert zwei physikalische
Modelle, die auf einem Mehrfluid Ansatz basieren und zur Simulation der Spraykiihlung
und zur Auswaschung von Aerosolpartikel aus einer Gasatmosphéire mittels Spray ver-
wendet werden kénnen. Ein Mehrfluidmodell ist deshalb verwendet worden, da es sich
bei Tropfen, Gas und Partikel um eigensténdige Phasen mit eigenen stromungsmechani-
schen Eigenschaften handelt. Beide Modelle werden zur Uberpriifung ihrer Wirksamkeit
mit Experimenten, welche im Modellsicherheitsbehélter THAT durchgefithrt wurden, va-
lidiert.

Grundlage des entwickelten Modells fiir Spraykiihlung ist das Euler-Euler Zwei-Fluid
Modell. Dieses Modell beriicksichtigt ein separates Geschwindigkeitsfeld fiir die Gas- und
Tropfenphase. Das verwendete Validerungsexperiment THAT HD-31-SE untersucht die
Auswirkung, wenn ein kaltes Wasserspray in eine heifle feuchte Atmosphére eingediist
wird, bei der die Atmosphére aus einem Gemisch aus Luft und Wasserdampf besteht. Die
initiale Gaszusammensetzung des Experiments ist an eine Zusammensetzung wéihrend ei-
nes Storfalls in einem realen Sicherheitsbehélter angelehnt. Das entwickelte physikalische
Modell soll die Temperaturreduzierung des Gases sowie die Druckabsenkung vorhersagen
kénnen. Das Spraykiihlungsmodell wird in zwei verschiedenen Simulationen untersucht.
Die erste Simulation berticksichtigt vereinfacht monodisperse Tropfen. Durch diese Ver-
einfachung haben ausnahmslos alle Tropfen des Sprays den gleichen Durchmesser. Die
zweite Simulation ist so erweitert, dass die real gemessene Tropfenverteilung durch fiinf
verschiedene Tropfendurchmesser mit je einem separaten Geschwindigkeitsfeld beriick-
sichtigt wird. Die Ergebnisse der Simulationen zeigen eine akzeptable Ubereinstimmung
von Experiment und Simulation fiir die Konfiguration mit Tropfenspektrum.

Das entwickelte Auswaschmodell fiir Partikel basiert ebenso wie das Spraykiihlungs-
modell auf einem Euler-Euler Zwei-Fluid Modell. Bei der Modellbeschreibung sind ver-
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schiedene mechanische Auswaschmechanismen zwischen Tropfen und Partikel modelliert
und kombiniert worden. Der verwendete Validierungsversuch THAI AW 4 untersucht
das Auswaschverhalten einer Wassersprayeindiisung in eine geschlossene partikelbela-
dene Gasatmosphére. Als Partikel werden kleine Fragmente aus Csl verwendet. Durch
Eindiisung von Wasser in Form eines Sprays reduziert sich der Partikelgehalt in der
Gasatmosphére, da die Partikel durch das eingebrachte Wasserspray ausgewaschen wer-
den. Das Experiment wird in verschiedenen Simulationen nachgerechnet, bei denen der
Modellierungseinfluss der Partikel und Tropfen auf die Ubereinstimmung von Experi-
ment und Simulation untersucht wird. Partikel werden zum einen aufgrund ihres sehr
kleinen Durchmessers vereinfacht als Teil des Gases betrachtet und zum anderen mit
einem eigenen Geschwindigkeitsfeld unabhéngig von der Gasphase beriicksichtigt. Un-
tersuchungen haben gezeigt, dass bei sehr kleinen Partikeln der Rechenaufwand deutlich
geringer ist, wenn die Partikel als Teil des Gases angenommen werden. Um der Realitét
Rechnung zu tragen, wurden in einer weiteren Simulation Partikel und Tropfen je als Ver-
teilung mit verschiedenen Durchmessern beriicksichtigt. Dazu wurde die messtechnisch
ermittelte Tropfen- und Partikelverteilung verwendet. Die Ergebnisse der Simulationen
zeigen, dass mit dem realitdtsnéchsten Simulationssetup die experimentellen Ergebnisse
am Besten nachgerechnet werden kénnen. Die Simulation benétigt jedoch aufgrund ih-
rer Komplexitidt mit zahlreichen Geschwindigkeitsfeldern sehr viel Rechenzeit. Zwischen
dem einfachsten und aufwéndigsten Simulationssetup variiert die Rechenzeit um bis zu
1550 %.

Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten physikalischen Modelle bilden wichtige
thermohydraulische Prozesse im Sicherheitsbehélter einer kerntechnischen Anlage ab.
Um die Anwendbarkeit und vor allem die Kombinationsmdoglichkeit beider Modelle zu
zeigen, wird ein vorliegendes CFD-Modell eines KONVOI verwendet. Da es in einer
KONVOI Anlage kein Spraysystem gibt, ist fiir diesen Fall ein solches in die Simula-
tion implementiert worden. Im generischen KONVOI kénnen in einem fiktiven Storfall
Spraykiihlung mit paralleler Auswaschung von Aerosolpartikeln in ANSYS CFX erfolg-
reich simuliert werden. Mit dem vorgegebenen Storfallszenario konnte eine Abkiihlung
der Gastemperatur um 12 % und eine Reduktion der Aerosolpartikel um 75 % im Ver-
gleich zu den Initialbedingungen der Simulation erreicht werden.

Aus der Entwicklung und Validierung der Modelle haben sich neben zahlreichen Er-
kenntnissen auch zusétzliche Fragen ergeben, welche in zukiinftigen Arbeiten untersucht
werden miissen. Wichtig ist hierbei die richtige und ausreichende Auflésung der Diisen-
region fiir Sprayanwendungen. In der vorliegenden Arbeit ist der Beginn des Stromungs-
gebiets am Diiseneintritt aufgrund fehlender CFD geeigneter experimenteller Daten sehr
stark mit Hilfe trigonometrischer Verteilungsfunktionen fiir die Diisenaustrittsgeschwin-
digkeit modelliert. Wichtige Angaben fiir die Simulation von Spray mit CFD sind hierbei
die Geschwindigkeitsverteilung der Tropfen {iber den kompletten Diisenaustritt sowie da-
zugehorige Tropfengréfenspektren fiir diese Stellen. Die angewandte Modellierung zeigt
in der vorliegenden Arbeit akzeptable Ergebnisse, gleichwohl muss diese in weiterfithren-
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den Arbeiten an geeigneten Diisenexperimenten auf ihre Plausibilitit iiberpriift werden.

Sehr wichtig fiir CFD Spraysimulationen sind detaillierte experimentelle Daten hin-
sichtlich Tropfengréfien iiber den kompletten Diiseneintritt. Durch den Vergleich von
monodispersen und polydispersen Tropfenverteilungen in der vorliegenden Arbeit wird
der Einfluss eines Tropfenspektrums untersucht. Um die Abbildung der Realitdt in zu-
kiinftigen Simulationen verbessern zu kénnen, bedarf es Messdaten, bei denen die Trop-
fengréBenverteilung iiber den kompletten Diisenaustritt gemessen wird.

In weiteren Arbeiten muss das Auswaschverhalten von Partikeln aus einer Gasatmo-
sphére detailliert untersucht werden. In der vorliegenden Arbeit sind mechanische Aus-
waschmechanismen wie Impaktion, Interzeption und Diffusionsabscheidung zum Ersten
mal in Kombination mit CFD-Methoden im Kontext der Reaktorsicherheitsforschung
verwendet worden. Diese Mechanismen sind wirksam solange Spraytropfen auf Partikel
treffen. Es gibt jedoch auch Mechanismen, welche wirksam sind, wenn kein Spray vor-
handen ist und die in diesem Fall eine Trennung von Partikel und Gasphase begiinstigen.
Die durchgefiihrten Validierungsrechnungen zum Versuch AW 4 haben gezeigt, dass die
modellierten Mechanismen nicht alle Auswaschmechanismen abbilden, speziell wenn die
Homogenisierungsphase im Anschluss an die Sprayaktivierung betrachtet wird. In die-
sem Bereich arbeitet das entwickelte Modell aufgrund des fehlenden Wassersprays nicht
mehr und andere physikalische Mechanismen wie z.B. Thermophorese durch Tempera-
turgradienten oder Partikelinteraktionen mit Wanden werden zunehmend relevanter.

In der vorliegenden Arbeit wird fiir beide Validierungsfélle in THAI das angesammel-
te Wasser zur Reduktion des numerischen Aufwands nicht beriicksichtigt. Das Wasser,
welches eingespriiht wird, sammelt sich im Experiment im Sumpfbereich. Der Wasser-
spiegel des Sumpfs steigt mit zunehmender Wasserzufuhr an. In den im Rahmen dieser
Arbeit durchgefiihrten Simulationen ist dieses Verhalten komplett vernachléssigt. Treffen
Tropfen auf die Wand von THAI, werden sie entfernt. In zukiinftigen Arbeiten muss die
Auflésung des Sumpfs beriicksichtigt werden, um die Simulationen weiter an die Realitét
anzupassen. Es muss untersucht werden, inwiefern die Annahme eines Tropfens in einer
gebildeten Wasseransammlung zutrifft und wie sich die Widerstandskraft zwischen den
Tropfen in einer Ansammlung verdndert. Die bisherige Modellierung des Widerstands-
koeffizienten bezieht sich auf die Annahme, dass Tropfen in disperser Form vorliegen.
In einer Ansammlung ist dies jedoch nicht mehr gegeben. Im konkreten Fall wiirde eine
Simulation mit modelliertem Sumpf die Moglichkeit ergeben, den Verlauf, die Verteilung
und die Ablagerung der ausgewaschenen Aerosolpartikel zu untersuchen.

Die durchgefiithrte Kombination beider entwickelter Modelle in einem KONVOI zeigt
die Verbindung von Spraykiihlung und Aerosolpartikelauswaschung in einer generischen
kerntechnischen Anlage. In der Realitdt konnen wéhrend eines Storfalls noch weitere
physikalische Effekte auftreten, z.B. die Vermischung von Wasserdampf und Sauerstoff
zu einem ziindfdhigen Gemisch mit einer anschliefenden lokalen Verbrennung. Das vor-
liegende Setup bietet fiir zukiinftige Untersuchungen die Moglichkeit weitere Effekte wie
z.B. Verbrennungsvorgénge zu beriicksichtigen.
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