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Kurzfassung

Während eines Störfalls mit unkontrolliertem Kühlmittelaustritt (Wasser) durch ein Leck
im Primärkreislauf eines Druckwasserreaktors kommt es zur instantanen Verdampfung
des Kühlmittels. Die Verdampfung des Kühlmittels geht mit einer Druck- und Tem-
peraturerhöhung im gesamten Sicherheitsbehälter einer kerntechnischen Anlage einher.
Zusätzlich zum Kühlmittelaustritt kann radioaktives Kerninventar in Form von Parti-
keln aus dem Leck austreten, wenn Kernbauteile durch den Störfall beschädigt worden
sind. Die Partikel können sich zusammen mit Wasserdampf im Anlagen- und Betriebs-
raum des Sicherheitsbehälters verteilen. Um die mechanische Belastung des Sicherheits-
behälters durch Druck und Temperatur zu reduzieren, werden im oberen Bereich des
Behälters installierte Wasserspraysysteme verwendet, die während eines Störfalls akti-
viert werden können. Die Spraysysteme injizieren kaltes Wasser und reduzieren durch
Kondensation von Wasserdampf die thermische Belastung des Sicherheitsbehälters. Zu-
dem kann durch das eingebrachte Spray der Anteil an Aerosolpartikeln in der Gasatmo-
sphäre durch Auswaschung reduziert werden. Sprayanwendungen im Sicherheitsbehälter
führen im Allgemeinen zu einer Homogenisierung der unterschiedlichen Gasbestandteile
im eingeschlossenen Volumen.
Um einen solchen Störfall numerisch simulieren zu können, stehen Simulationswerk-

zeuge in Form kommerzieller Computational Fluid Dynamics (CFD) Programme zur
Verfügung. CFD basiert auf sogenannten ’first principles’, darunter versteht man die
Beschreibung von Strömungsvorgängen mittels Erhaltungsgleichungen für die Masse,
die Energie und den Impuls. Werden kommerzielle CFD Programme im Bereich der
Reaktorsicherheitsforschung angewendet, müssen diese Programme um thermohydrau-
lische Modellbeschreibungen ergänzt werden. In der vorliegenden Arbeit werden phy-
sikalische Modelle zur Simulation von Spraykühlung und Aerosolpartikelauswaschung
im Sicherheitsbehälter 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 über eine Benut-
zerschnittstelle in das kommerzielle CFD Programmpaket ANSYS CFX implementiert.
Die Validierung erfolgt mit zwei geeigneten Experimenten (HD-31-SE und AW4), die im
deutschen Modellsicherheitsbehälter THAI durchgeführt wurden. In den Validierungs-
simulationen werden verschiedene Tropfen- und Partikelgrößenverteilungen untersucht,
um die Realität so nahe wie möglich abzubilden.
Um die Anwendung der entwickelten Modelle auf einen realen Sicherheitsbehälter einer

kerntechnischen Anlage zu untersuchen, wird eine CFD Simulation in einem generischen
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Kurzfassung

Druckwasserreaktor vom deutschen Typ KONVOI durchgeführt. Das generische Modell
des KONVOI wird durch ein fiktives Spraysystem ergänzt und berücksichtigt die realen
Abmaße des Sicherheitsbehälters mit Betriebs- und Anlagenraum. Es wird gezeigt, dass
eine Kombination aus beiden Modellen technisch in ANSYS CFX möglich ist und die
Anwendung in einem realen Sicherheitsbehälter 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 Euler-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 (AW4 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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ṁ kg/s Massenstrom
n 1/m3 Anzahldichte
Nu - Nusseltzahl
p N/m2 Druck
Pe - Pecletzahl
Pr - Prandtlzahl
q W/m2 Wärmestromdichte
r m Radius
R m Tropfenradius bis zur Phasengrenzfläche
R - Durchmesserverhältnis von Tropfen und Partikel
Re - Reynoldszahl
s m Tropfenfallhöhe
S∗ - Korrekturfaktor
Sh - Sherwoodzahl
St - Stokeszahl
T K Absolute Temperatur
t s Zeit

XI



Nomenklatur

u m/s Geschwindigkeit
V m3 Volumen
V̇ m3/s Volumenstrom
x m Dreidimensionale Koordinatenrichtungen x, y, z
y - Molenbruch

Griechische Buchstaben:

α - Volumetrischer Phasengehalt
α W/m2 K Wärmeübergangskoeffizient
β m/s Massentransferkoeffizient
Γ kg/m3 s Senken-/Quellterm der Masse
η - Auswascheffizienz
ϑ ◦C Temperatur
λ W/m K Wärmeleitfähigkeit
µ Pa s Dynamische Viskosität
µT Pa s Turbulente Viskosität (Wirbelviskosität)
ρ kg/m3 Dichte
σ - Viskositätsverhältnis
τ N/m2 Schubspannung
τ s Antwortzeit
φ ◦ Spraywinkel

Indizes:

Air Luft (nichkondensierbar)
all Gesamtauswascheffizienz
con Sicherheitsbehälter
cond Kondensation
diff Diffusionsabscheidung
dyn dynamisch
k Phasenindex
G Gas
Ges Gesamt
HT Wärmeübergang zwischen Tropfen- und Gasphase
imp Impaktionsabscheidung
int Interzeptionsabscheidung
L Wasser (in Tropfenform)

XII



L,G Zwischen Tropfen- und Gasphase
m Dreidimensionale Koordinatenrichtungen x, y, z
P Partikel
sat Sättigungszustand
T Turbulent
T V Absetzvorgang
Vapor Wasserdampf (kondensierbar)

Exponenten:

D Widerstandskraft
G Gas
k Phasenindex
L Wasser (in Tropfenform)
Re Reynolds
TD Turbulente Diffusion

XIII





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 grundlastfähigen 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) ausgeführt sind [46]. Darüber hinaus gibt es Kraft-
werke, welche nach dem Prinzip eines Schwerwasserreaktors (z.B. Canada Deuterium
Uranium (CANDU)) oder eines graphit moderierten Druckröhrenreaktors (z.B. Druck-
röhrenreaktor nach sowjetischer Bauart (RBMK)) arbeiten. Der zunehmende weltweite
Energieverbrauch, nach Schätzungen der International Energy Agency (IEA) um bis zu
30% bis zum Jahre 2040 [5], führt dazu, dass die Nutzung der Kerntechnik steigen wird.
Viele Länder werden daher ihr bereits bestehendes kerntechnisches Potential ausbauen
oder neu in die Technik einsteigen [6]. In vielen Ländern überwiegt die Überzeugung,
dass die Kernenergie Teil des zukünftigen Energiemixes sein muss, um den Ausstoß kli-
maschädlicher Gase wie CO2 zu reduzieren und die Energieerzeugung unabhängig von
den fossilen Energieträgern Kohle, Öl und Gas zu gewährleisten. Derzeit befinden sich 80
Kernkraftwerke in Planung [7], die in Zukunft zur Befriedigung des weltweit steigenden
Energiebedarfs eingesetzt werden sollen.
In einigen Ländern, 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 Änderung des
Atomgesetzes mit dem Ausstieg aus der Kernenergie bis 2022 beschlossen [67]. Dass die
Kerntechnik mit nicht zu vernachlässigenden Risiken verbunden ist, zeigen die drei bisher
größten Unfälle in zivil zur Energieerzeugung genutzten Anlagen. Der erste große Zwi-
schenfall ereignete sich im Jahre 1979 im Kernkraftwerk Three-Mile Island (TMI) in der
Nähe von Pittsburgh (Pennsylvania) in den USA [47]. Hier kam es in Block 2 aufgrund
fälschlicherweise geschlossener Ventile im Notspeisewassersystem des Sekundärkreislaufs
zu einer partiellen Kernschmelze im Reaktordruckbehälter, da die Nachzerfallswärme
nicht abgeführt werden konnte. Im Jahre 1986 ereignete sich in der ehemaligen So-
wjetunion auf dem Gebiet der heutigen Ukraine der wohl bisher größte anzunehmende
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1 Einleitung

Unfall (GAU) in Block 4 des Kernkraftwerks Tschernobyl in unmittelbarer Nähe 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 vollständigen Start der Notstromgeneratoren überbrücken kann, kam es
aufgrund von Bedienungsfehler und der Abschaltung von Sicherheitseinrichtungen zu ei-
ner nicht mehr kontrollierbaren Reaktivitätssteigerung des Reaktors mit anschließender
totaler Zerstörung. Die Zerstörung des Reaktors nach sowjetischer Bauart RBMK (Gra-
phit moderierter und Wasser gekühlter Kernreaktor mit positivem Dampfblasenkoeffizi-
ent) führte zu einer enormen Freisetzung radioaktiver Partikel aus dem Reaktorgebäude
mit der späteren großflächigen Verteilung bis nach Westeuropa. Ein solcher Unfall ist
in den in der Bundesrepublik Deutschland betriebenen Kraftwerken unter Verwendung
eines negativen Dampfblasenkoeffizienten nicht möglich. In Kraftwerken mit negativem
Dampfblasenkoeffizienten kann es ebenso zu schweren Unfällen kommen. Dies hat sich im
Jahre 2011 in Japan gezeigt. Hier wurde aufgrund eines Erdbebens vor der Küste Japans
ein Tsunami ausgelöst, der beim Auftreffen auf die japanischen Inseln die Wärmesenke
der Siedewasserreaktoren im Kraftwerk Fukushima Daichii zerstörte. Daraufhin kam es
zu einer Kernschmelze in mehreren Reaktoren des Kraftwerks und durch die Zerstörung
der Reaktorgebäude zu einer Freisetzung von Radioaktivität in die Umgebung [47].
Durch den weltweiten Ausbau der Kerntechnik, aber auch aus den in Störfällen gewon-

nenen Erfahrungen in den vergangenen Jahrzehnten, ist es wichtig, dass Kernkraftwerke
zukünftig weiterhin wissenschaftlich untersucht werden. Nur genaue Kenntnisse über
die Technik und ein fundiertes Wissen über die physikalischen Phänomene garantie-
ren ausgereifte Kraftwerke und deren sicheren Betrieb. Die vorliegende Arbeit soll dazu
beitragen, das thermohydraulische Verständnis in kerntechnischen Anlagen hinsichtlich
Kühlung und Auswaschpotential von Partikel durch Spray zu erweitern. Durch das Ein-
bringen von Spraytropfen mittels eines Düsensystems in eine vorhandene Gasatmosphäre
wird diese mit Tropfen beladen.

1.2 Stand der Wissenschaft und Technik

In diesem Abschnitt wird der Grundsatz von Leichtwasserreaktoren nach dem Druck-
wasserprinzip erklärt, zudem wird der lokale Kühlmittelverluststörfall vorgestellt. Im
Anschluss wird die Übertragung realer Störfälle auf experimentell handhabbare Modell-
sicherheitsbehälter diskutiert und durch die Vorstellung experimenteller und numerischer
Arbeiten aus der Literatur abgeschlossen.

1.2.1 Aufbau von Leichtwasserreaktoren und lokaler Kühlmittelverlust

Weltweit werden in der Kerntechnik vorwiegend Leichtwasserreaktoren zur Erzeugung
von elektrischer Energie verwendet [7]. Leichtwasserreaktoren können nach zwei verschie-
denen Prinzipien, als DWR [88] und als SWR [46], ausgeführt sein. Der DWR ist der

2



1.2 Stand der Wissenschaft und Technik
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Abbildung 1.1: Technische Arbeitskreisläufe in einem Druckwasserreaktor nach [53], [47]

weltweit meistgenutzte Reaktortyp. Moderne Kraftwerksanlagen nach dem DWR Prin-
zip, welche zur Zeit in Europa im französischen 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 Arbeitskreisläufe 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 Primärkreislauf dargestellt. Der Primärkreislauf besteht

aus einer Hauptkühlmittelpumpe, dem Reaktordruckbehälter (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 Wärme bei der
Kernspaltung isobar erhitzt und tritt mit einer Temperatur von 326◦C wieder aus. Das
Wasser wird hierbei nur erwärmt und nicht verdampft. Der Primärkreislauf ist bis auf
eine Dampfblase zur Druckerhaltung im Druckhalter im Regelbetrieb blasenfrei. Das
Wasser gibt im Dampferzeuger die aufgenommene Wärme an den sekundären Kreislauf
ab. Hier wird der Druck des Wassers auf 68 bar erhöht, bei 285◦C verdampft und im
Anschluss über die verschiedenen Turbinenstufen geleitet. Die Turbinen treiben einen
Generator zur Stromerzeugung an. Der entspannte Dampf der Turbinenstufen wird im
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1 Einleitung

Anschluss im Kondensator verflüssigt und über die Hauptspeisewasserpumpe zurück
in den Dampferzeuger geführt. Primär- und Sekundärkreislauf sind bei diesem Reak-
tortyp räumlich getrennt und übertragen die Wärme über Wärmeübertragerrohre im
Dampferzeuger. Es wird somit gewährleistet, dass radioaktiv aktiviertes Wasser des Pri-
märkreislaufs nicht aus dem Sicherheitsbehälter des Reaktors gelangt. Insgesamt ist der
Primärkreislauf vierfach redundant ausgeführt, um bei einem Ausfall einer oder mehrerer
Kühlkreisläufe die Abfuhr der Wärme aus dem Primärkreislauf zu gewährleisten und so
einer unzulässigen Überhitzung des Kerninventars vorzubeugen. Der Sicherheitsbehälter
des Primärkreislaufs besteht aus 28mm starkem Stahl, der die komplette Gasatmosphä-
re zur Umwelt abschließt und im Störfall Radioaktivität und Spaltprodukte zurückhält.
Der Sicherheitsbehälter ist von einer Betonstruktur umgeben, welche die Anlage gegen
äußere Einwirkungen wie z.B. Stürme oder einem Flugzeugeinschlag schützt.
Da Unfälle mit Freisetzung von Radioaktivität erheblichen Einfluss auf Mensch und

Umwelt haben, wird bereits bei der Auslegung eines Kraftwerks auf die Eindämmung
der Einflüsse geachtet. Für die Beurteilung von Kraftwerken gibt es international stan-
dartisierte Störfälle, die eine Anlage bewältigen können muss. Einer dieser Störfälle ist
der Kühlmittelverlust im Primärkreislauf eines DWRs [1], [11]. Er wird als sogenannter
Loss Of Coolant Accident (LOCA) bezeichnet. Bei diesem Szenario wird ein Bruch in
einer der vier Primärleitungen angenommen. Beim Bruch der Primärleitung kommt es zu
einer augenblicklichen Verdampfung einer großen Menge Kühlmittel aus dem Reaktor,
da im Regelbetrieb eines Kraftwerks im Sicherheitsbehälter im Vergleich zur Umweltum-
gebung ein Unterdruck herrscht. Der stetige Austritt von Kühlmittel und die instantane
Verdampfung führt zu einer Druck- und Temperaturerhöhung im Sicherheitsbehälter.
Zusätzlich können durch einen unkontrollierten Austritt von Kühlmittel radioaktive Par-
tikel in den Sicherheitsbehälter freigesetzt werden. Die Partikel vermischen sich mit der
Gasatmosphäre zu einem Aerosol und können so im gesamten Behälter verteilt werden.
Um die thermische und mechanische Belastung des Sicherheitsbehälters und die Vertei-
lung von Partikeln einzuschränken, müssen für diesen Fall geeignete Sicherheitsmechanis-
men vorgehalten werden. Zu diesen Mechanismen gehört z.B. die Implementierung eines
Spraysystems mit einer Vielzahl von Düsen im Deckenbereich des Sicherheitsbehälters
[19]. Die Anordnung der Düsen erfolgt in Ringstrukturen auf verschiedenen Höhennive-
aus. Solche Spraysysteme sind z.B. Teil des Sicherheitssystems im von der Firma AREVA
entwickelten EPR [13].
Das Spraysystem belädt die Gasatmosphäre mit Tropfen, was zu einer Temperatur-

und Druckreduzierung im Sicherheitsbehälter führt. Ebenso werden Partikel aus der At-
mosphäre ausgewaschen und so deren weitere Verteilung verhindert. Wird kaltes Wasser
in eine Gasatmosphäre aus Luft und Wasserdampf eingesprüht, kommt es nicht nur
zu einer Reduzierung der Temperatur durch einen konvektiven Wärmeübergang zum
Tropfen, sondern auch zu Kondensation an den kalten Tropfenoberflächen. Eingesprüh-
te Tropfen haben zudem die Möglichkeit, Partikel mitzureißen und so deren Verbleib
in der Gasatmosphäre zu verhindern. Beide Vorgänge wurden getrennt voneinander in
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experimentell maßvollem Umfang in Modellsicherheitsbehältern und mit numerischen
Methoden untersucht.
Die folgenden beiden Abschnitte gliedern sich in experimentelle und numerische Unter-

suchungen, welche in der Literatur dokumentiert sind. Alle erwähnten 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 Verständnis den allgemeinen Ablauf
der einzelnen Versuche beschreiben.

1.2.2 Experimente in Modellsicherheitsbehältern

Um thermohydraulische Phänomene im Sicherheitsbehälter einer kerntechnischen An-
lage untersuchen zu können, werden Sicherheitsbehälter im experimentellen Maßstab
verwendet. Sicherheitsbehälter im Modellmaßstab haben den Vorteil, dass sich physika-
lische Vorgänge in wesentlich kleinerem Umfang im Vergleich zur realen Kraftwerksgrö-
ße untersuchen lassen. Zur Untersuchung thermohydraulischer Phänomene sind weltweit
unterschiedliche Anlagen in Betrieb. Die Modellanlagen dienen dazu, für die Reaktor-
sicherheitsforschung relevante thermohydraulische Effekte zu untersuchen und Validie-
rungsdaten für die Nachrechnung unter anderem mit CFD Methoden zur Verfügung zu
stellen [10], [11]. Nachfolgend werden die mit dieser Arbeit in Zusammenhang stehen-
den Modellsicherheitsbehälter kurz erläutert, um die geometrischen Unterschiede der
verschiedenen Anlagen zu zeigen.
Die Test Station for Simulation and Qualification in Airborne Conditions (TOSQAN)

ist eine französische Modellversuchsanlage und wird vom Institut de Radioprotection
et de Sûreté Nucléaire (IRSN) betrieben [73]. Die Anlage in Abb. 1.2 a) besteht aus ei-
nem abgesetzten Zylinder mit einem Durchmesser von 1,5m und einer Höhe von 4m.
Der Behälter hat ein Volumen von insgesamt 7m3 und ist so gestaltet, dass er maximal
7 bar bei 160◦C standhält. Die Wände sind auf maximal 160◦C beheizbar. Um berüh-
rungslose Messsysteme einbringen zu können, befinden sich in der Außenwand insgesamt
14 optische Zugangsstellen, die dem Betriebsdruck standhalten. In TOSQAN können
Mehrphasenströmungen 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 französische Anlage, welche

vom Commissariat à l’énergie atomique et aux énergies alternatives (CEA) betrieben
wird und in Abb. 1.2 b) dargestellt ist [82]. Der zylindrische Behälter hat einen Durch-
messer von 4,25m, eine Höhe von insgesamt 7,3m und verfügt über ein Volumen von
99,5m3. Die Form der Anlage ähnelt durch den zylindrischen Behälter sehr stark dem
Sicherheitsbehälter einer kerntechnischen Anlage französischer Bauart. Die angegebe-
nen Längen repräsentieren 10% der originalen Abmessung in Höhe und Durchmesser.
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4,0 m

1,5 m

(a) TOSQAN

7,3 m

4,25 m

(b) MISTRA

Abbildung 1.2: Schematische Darstellung des TOSQAN und MISTRA Modellsicher-
heitsbehälters

MISTRA beinhaltet insgesamt drei verschiedene Kondensatorflächen, die unter Berück-
sichtigung eines kleinen Abstandes zur Außenwand angebracht sind und die entstan-
denes Kondensat aufnehmen sollen. Dies gewährleistet, dass die Randbedingungen der
Außenwand während der Durchführung von Experimenten konstant gehalten werden
können. Mit MISTRA ist es möglich, ebenso wie bei TOSQAN, Gasschichtungen unter
Verwendung eines Wassersprays, allerdings in einem wesentlich größeren Volumen, zu
untersuchen.
BeimModellsicherheitsbehälter Passive Nachwärmeabfuhr 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 Behältern, die über 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 Behälter repräsentieren dabei unterschiedliche Anlagenbereiche wie
den RDB, die Kondensationskammern, das geschlossene trockene Luftvolumen um den
RDB etc. Die Anlage ermöglicht weitere Untersuchungen, die nicht mit dem genannten
Reaktordesign in Verbindung stehen, da sich die einzelnen Behälter beliebig miteinan-
der verbinden lassen. Es sind auch Experimente in Konfigurationen möglich, in denen
nicht alle Behälter berücksichtigt sind. Dazu gehören z.B. Vermischungsvorgänge von
verschiedenen Leichtgaskomponenten (Helium, Luft) oder das Mischungsverhalten von
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25,0 m

Abbildung 1.3: Schematische Darstellung des PANDA Modellsicherheitsbehälters

Leichtgasen unter Sprayaktivierung. Diese Untersuchungen werden in einer vereinfach-
ten Anlagenkonfiguration mit lediglich vier Behältern durchgeführt, siehe Abb. 1.3. Das
Gesamtvolumen der kompletten Anlage beträgt 515m3 bei einer Höhe von 25m. Die
Anlage kann bei 200◦C bis 10 bar betrieben werden. Für experimentelle Untersuchungen
können zudem nur einzelne Behälter berücksichtigt werden, sodass sich das Volumen
reduzieren lässt. Verschiedene Messtechniken ermöglichen die Bestimmung zweidimen-
sionaler Geschwindigkeitsfelder sowie die Messung von Konzentrationen verschiedener
Gasbestandteile in der PANDA Atmosphäre.
In Deutschland wird für die Untersuchung thermohydraulischer Effekte in der Kern-

technik der Modellsicherheitsbehälter THAI betrieben [29], siehe Abb. 1.4. Der zylindri-
sche Behälter mit halbkugelförmigem Dom und zylindrischem Sumpf hat eine Höhe von
9,2m, einen Durchmesser von 3,2m und ein Gesamtvolumen von 60m3. Die maximale
Belastung stellt sich bei 14 bar und 180◦C ein. THAI ist von einem Thermoölsystem
umgeben, welches geheizt und gekühlt werden kann, um die gewünschten thermischen
Randbedingungen einzustellen. Obwohl es sich bei THAI um eine Einraumgeometrie
handelt, können durch verschiedene Einbauten wie Innenzylinder, Kondensatwannen,
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9,2 m

3,2 m

Abbildung 1.4: Schematische Darstellung des THAI Modellsicherheitsbehälters

Spraysysteme usw., Strömungen 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 Tür, ähnlich einer Personenschleuse im Si-
cherheitsbehälter eines Kernkraftwerks. In KAEVER werden Absetzvorgänge und die
Verbindung einzelner Aerosolpartikel zu größeren Partikeln unter Kondensation unter-
sucht. Ein Spray ist in der Anlage nicht berücksichtigt.
In den vorgestellten Modellsicherheitsbehältern werden Experimente durchgeführt, in

denen Tropfenströmungen mit Wärme- und Stoffübertrag als auch das Absetzverhalten

2,0 m

2,5 m

Abbildung 1.5: Schematische Darstellung des KAEVER Modellsicherheitsbehälters
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von Aerosolpartiklen aus einer Gasatmosphäre 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 Modellsicherheitsbehälter KAEVER durchgeführt

wurde, untersucht das Absetzverhalten von Aerosolpartikel in einer in Ruhe befindlichen
Gasatmosphäre [80]. Hierzu werden Caesiumiodid (CsI) Partikel in eine Gasatmosphäre
eingebracht und gleichmäßig verteilt. Nachdem das Strömungsfeld beruhigt ist und sich
die Partikel verteilt haben, wird die CsI Konzentration an verschiedenen Stellen im
Behälter gemessen. Der Abfall der Konzentration ist durch Anlagerung von Partikeln
an Wänden zu erklären, ebenso wie durch die höhere Dichte der Partikel gegenüber Gas
und die damit verbundenen Absetzbewegungen zum Bodenbereich.
Beim Versuch TOSQAN101 [59], [66] wird der geöffnete Sicherheitsbehälter auf 120◦C

erwärmt. Die einströmende Umgebungsluft besitzt den Absolutdruck von 1 bar. Nachdem
TOSQAN geschlossen ist, wird über eine Düse Wasserdampf mit einer Temperatur von
120◦C in den Behälter eingebracht, bis ein Absolutdruck von 2,5 bar erreicht ist. Im
Anschluss an die Druckerhöhung wird kaltes Wasser mit 20◦C eingesprüht, bis sich eine
konstant kühlere Gastemperatur einstellt. Das Experiment untersucht das Potential der
Spraykühlung mit Kondensation.
TOSQAN113 [61], [66] untersucht die Auflösung einer Gasschichtung unter Verwen-

dung eines Wassersprays. Es handelt sich dabei um eine Abwandlung des Versuchs
TOSQAN101. 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 eingesprüht. Durch den Einsprühvorgang mischt sich die
Stratifizierung nach einer Zeit von ca. 250 s aus.
Die Versuchsreihe MASPn [57], [74], welche in MISTRA durchgeführt wurde, besteht

aus insgesamt drei unterschiedlichen Transienten und untersucht thermische Effekte im
Sicherheitsbehälter. Die Transienten MASP1 und MASP2 untersuchen dabei das Auf-
lösen einer thermischen Schichtung aus Wasserdampf und Luft mithilfe eines Sprays.
Die mittlere Gastemperatur in MISTRA beträgt 124◦C bei 2,4 bar Absolutdruck. Die
beiden Versuche unterscheiden sich in der Wasserspraytemperatur von 40◦C bzw. 60◦C
am Düseneintritt.
In einer zusätzlichen MISTRA Versuchsreihe MARC2b [57], [49] werden dynamische

Fähigkeiten wie das Ausmischen einzelner Gaskomponenten untersucht. Hierzu wird He-
lium und Luft geschichtet in MISTRA eingebracht. Um im Vergleich zur Versuchsreihe
MASPn hauptsächlich die dynamischen Effekte zu untersuchen und den Wärme- und
Stofftransport zwischen Atmosphäre und Tropfen vernachlässigen zu können, wird der
Versuch in einer kalten Gasatmosphäre von 25◦C und einer Wasserspraytemperatur von
40◦C bei einem Massenstrom von 0,91 kg/s durchgeführt.
Bei den Experimenten PE1 und PE2 [65], [68], welche in PANDA durchgeführt wur-
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den, handelt es sich um eine Abfolge verschiedener Versuchsphasen, die dem Wasser-
sprayeintrag vorgeschaltet sind. Zuerst wird der verschlossene Sicherheitsbehälter mit
Wasserdampf gefüllt, um ein Gemisch aus Luft und Wasserdampf mit 2,5 bar und einer
Temperatur von 140◦C zu erzeugen. Anschließend wird Helium mit einer Temperatur
von 125◦C in den Behälter eingeführt. Dadurch entsteht ein Gemisch aus einem konden-
sierbaren und zwei nicht kondensierbaren Gasen. Das Gemisch wird in PE1 mit einer
Vollkegeldüse und in PE2 mit einer Hohlkegeldüse besprüht. Die Aneinanderreihung der
verschiedenen Versuchsphasen soll die systematische Abfolge eines realen Störfalles be-
rücksichtigen. Aus den Experimenten zeigt sich, dass das Spray eine große Wirkung auf
den Abkühlungsprozess der Atmosphäre hat. Die verschiedenen Düsenformen unterschei-
den sich in ihrem Abkühlvermögen nur marginal, die Vollkegeldüse zeigt eine geringfügig
höhere Effizienz.
Der Versuch TH2 [42] ist einer der Inbetriebnahmeversuche des THAI Modellsicher-

heitsbehälters. Während des ersten Abschnitts des Experiments wird heißer Wasser-
dampf mit einer Temperatur von 100◦C über eine Ringdüse, welche sich in der Rotati-
onsachse der Modellanlage befindet, eingedüst. Die Ringdüse befindet sich in einer Höhe
von 6,7m oberhalb des Sumpfs und entlässt einen Wasserdampfmassenstrom von 35 g/s.
Aufgrund der geringeren Dichte des Dampfs gegenüber der 20◦C kalten Luft, die sich
bereits im THAI befindet, stellt sich eine Schichtenströmung von Wasserdampf und Luft
ein. Durch die stetige Einspeisung von Dampf steigt die Temperatur und der Druck im
Behälter an. Zudem breitet sich die Schichtung zum Sumpf hin aus. Durch die kon-
tinuierliche Zuführung von Wasserdampf kondensiert dieser an kalten Flächen und im
Volumen von THAI zu Wasser aus.
TH13 [43], ebenfalls in THAI durchgeführt, 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) gefüll-
ten THAI ein Heliummassenstrom von 0,6 g/s eingedüst. Dies führt zu einer stabilen
Schichtung der beiden nichtkondensierbaren Leichtgase. Im zweiten Abschnitt wird kon-
densierbarer Wasserdampf mit einem Massenstrom von 36 g/s in THAI eingebracht.
Durch den Eintritt von Wasserdampf wird die Leichtgasschichtung aufgebrochen und
Wasserdampf kondensiert aus.
Gupta et al. [30], [31] geben einen ausführlichen Überblick über die in THAI durchge-

führten experimentellen Untersuchungen zum Thema Spray und zur Untersuchung des
Absetzverhaltens bzw. der Auswaschung von Aerosolpartikeln aus einer Gasatmosphäre.

1.2.3 Numerische Arbeiten in Modellsicherheitsbehältern

Experimente, welche in Modellsicherheitsbehältern durchgeführt werden, dienen als Va-
lidierungsgrundlage für CFD oder Lumped Parameter Code (LP Code) Simulationen.
Beide Simulationsansätze sind im Bereich der Kerntechnik gleichermaßen akzeptiert,
unterscheiden sich jedoch grundlegend in ihren Ansätzen [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 für die Masse und Energie
der beteiligten Gase, Partikel, Tropfen. Die Berechnungsgebiete werden in einzelne Zel-
len aufgeteilt (nodalisiert), welche einzelne Räume in einem Sicherheitsbehälters eines
Kernkraftwerks darstellen. Der Vorteil dieser Methode ist, dass sie sehr schnell Ergebnis-
se auch für physikalisch und geometrisch anspruchsvolle Simulationen liefert. Nachteilig
ist, dass die Ergebnisse sehr modell- und nutzerabhängig sind und eine detailierte Be-
trachtung des Fluidströmungsfelds durch die fehlende Betrachtung der Impulsgleichung
nicht möglich ist [90]. CFD Methoden berücksichtigen ein dreidimensionales Strömungs-
feld und lösen die Navier-Stokes Gleichungen für Masse, Impuls und Energie auf einem
hoch aufgelösten Rechennetz. Der detaillierten Auflösung des Strömungsfelds steht je-
doch eine enorme Steigerung der Rechenzeit im Vergleich zu LP Codes gegenüber.
Babić 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 Flüssigkeit an einer kalten Wand, wohinge-
gen Volumenkondensation das Auskondensieren von Tropfen aus einer mit Wasserdampf
übersättigten Gasatmosphäre beschreibt. Tropfen und Gas sind als eine Phase modelliert
worden und teilen sich so dasselbe Geschwindigkeitsfeld (mechanisches Gleichgewicht).
Das Modell für den Massen- und Wärmeaustausch, welches über 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 THAI TH13.
Dass ein Ansatz für ein mechanisches Gleichgewicht bei Berücksichtigung einer Gas-

und Tropfenphase sehr vereinfacht und oft nicht gültig ist, zeigen Ding et al. [21] mit
ihrer Arbeit. In dieser Arbeit wird das Experiment TOSQAN113 unter Verwendung
von CFD Methoden nachgerechnet. Die Simulationen berücksichtigen zum einen einen
mechanischen Gleichgewichtsansatz für die Tropfen- und Gasphase und zum anderen
werden Tropfen (Lagrange Ansatz) und Gas (Euler Ansatz) mit je einem separaten
Geschwindigkeitsfeld berücksichtigt. Die Ergebnisse zeigen, dass eine Modellierung mit
einem eigenen Geschwindigkeitsfeld für die Tropfenphase zwingend notwendig ist.
Wärme- und Stoffübertragung unter Verwendung verschiedener Geschwindigkeitsfel-

der für Tropfen und Gas haben Babić et al. [15] in ihrer Arbeit untersucht. Für die
Tropfenphase wird ein Lagrange Ansatz und für die Gasphase ein Euler Ansatz gewählt.
Die Simulation wird unter Verwendung des kommerziellen CFD Codes CFX4.4 durchge-
führt. Mit dem Ansatz wird in einem quasi zweidimensionalen Rechennetz des TOSQAN
Sicherheitsbehälters der Versuch 101 nachgerechnet. Das berücksichtigte Netz stellt da-
bei ein Art Kuchenstück aus dem rotationssymmetrischen TOSQAN Behälter dar. Trotz
eines vereinfachten Integrationsgebiets mit periodischen Randbedingungen und einer ge-
ringen Gitterauflösung kann die Versuchstransiente zufriedenstellend abgebildet werden.
Filippov et al. [23] untersuchen numerisch mit Mithilfe des CFD Codes FLUENT

das Aufbrechen einer Heliumschichtung und die anschließende 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 Euler Phase. Die Gasphase ist dabei
als Gemisch aus Wasserdampf, Helium und Luft berücksichtigt. Da kalte Tropfen in eine
heiße Gasatmosphäre eingedüst werden, ist in den Simulationen Verdampfung und Kon-
densation über ein implementiertes physikalisches Modell berücksichtigt. Die Simulatio-
nen werden mit konstanten Tropfendurchmessern von 260µm und 550µm durchgeführt.
Zur Validierung sind die experimentelle Daten aus PANDA (PE1 und PE2) verwendet
worden.
Zur Modellierung von Volumenkondensation aus einer mit Wasserdampf gesättigten

Gasatmosphäre 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 100µm berücksichtigt. Das Modell lässt 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 für

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 durchgeführt 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 über eine Massensenke entfernt, sodass unter Vernachlässigung eines Wasserfilms an
der Wand die Tropfenphase nicht als eigenständige Phase in den Simulationen berück-
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 Eindüsung von Wasserdampf
in eine Wasserstoff-Wasserdampf Atmosphäre in THAI. Verwendet wird dazu der Ver-
such HM-2 [28]. Das physikalische Modell ist von den Autoren in den kommerziellen CFD
Strömungscode FLUENT implementiert worden. Durch die Eindüsung von Wasserdampf
übersättigt die Atmosphäre und Wasser kondensiert aus. Das entwickelte physikalische
Modell [34] entfernt Kondensat an der Wand über eine Massensenke, die Bewegung des
Kondensats im Volumen wird vereinfacht über das sogenannte Algebraic Slip Modell
[62] berücksichtigt, bei dem über einen algebraischen Ansatz der Schlupf zwischen Trop-
fen und Gas berechnet wird. Ein eigenes unabhängiges Geschwindigkeitsfeld für Tropfen
ist nicht vorhanden. Die Simulationen verwenden ein Netz, welches die geometrische
Symmetrie von THAI ausnutzt, d.h. es sind 180◦ des Sicherheitsbehälters in der Simula-
tion berücksichtigt. Für die gezeigten Validierungspunkte ist die Übereinstimmung 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 Gasatmosphäre sowie den Wärme- und Stofftransport zwischen
Tropfen und Wasserdampf in einer Mischung aus kondensierbaren und nicht konden-
sierbaren Gasen. Das dafür entwickelte Modell für den Phasenaustausch wird in das
dreidimensionale französische CFD Simulationspaket Neptune CFD [27] implementiert
und mit den Experimenten 101 und 113 aus TOSQAN validiert. Die Simulationen ver-
wenden eine monodisperse Tropfengröße von 200µm. Die Experimente lassen sich mit
den Simulationen akzeptabel wiedergeben, jedoch schlägt der Autor vor, auch Tropfen-
größenspektren 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 Tropfengrößenklassen berücksichtigt. Die Unter-
suchungen zeigen, dass sich eine vereinfacht angenommene monodisperse Tropfenkonfi-
guration negativ auf die Simulationsergebnisse auswirkt. Die Rechenzeit lässt sich durch
die monodisperse Annahme reduzieren, allerdings leidet darunter die physikalische Ge-
nauigkeit. Die Autoren empfehlen einen polydispersen Ansatz, allerdings muss dieser
immer für den vorliegenden Fall mit einer zufriedenstellenden Anzahl an Tropfengrößen-
klassen angepasst werden.
Malet et al. [60] untersuchen den Einfluss der Spraymodellierung in verschiedenen CFD

Programmen in einem Benchmark. Untersucht wird das Aussprühen eines Wassersprays
in eine Atmosphäre mit Umgebungsdruck 1 bar und 20◦C. Den Benchmarkteilnehmern
wurden Messdaten für die Tropfengrößenverteilung und die Tropfengeschwindigkeiten
am Austritt der experimentell untersuchten Spraydüse zur numerischen Untersuchung
mit verschiedenen CFD Programmpaketen zur Verfügung gestellt. Ein Vergleich der Er-
gebnisse der teilnehmenden Institutionen und CFD Codes zeigt, dass es wichtig ist, die
reale Tropfengrößenverteilung 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 Düsenaustritt 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 gehört im Vergleich zu den in
der Arbeitsgruppe üblichen 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 TH20 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 näher genannten Experiment im Mini PANDA
und PANDA Behälter. Dazu wird in den Sicherheitsbehältern experimentell eine Schich-
tung aus Helium und Luft erzeugt. Die Schichtung wird durch das Eindüsen von Luft
über ein vertikal angeordnetes Rohr aufgebrochen. Als Validierungsdaten liegen Heli-
umkonzentrationen und die Temperatur des Gemischs an verschiedenen Messstellen im
Strömungsvolumen vor. Die Simulationen werden transient unter Verwendung verschie-
dener Turbulenzmodelle durchgeführt und zeigen für das isotrope Shear Stress Trans-
port (SST) Modell [64] eine sehr gute Übereinstimmung mit dem Experiment. Weitere
untersuchte Turbulenzmodelle zeigen dabei keine nennenswerten Unterschiede im Mi-
schungsverhalten.
Die bisherige Beschreibung der Literatur zu numerischen Arbeiten ist beschränkt auf

die Betrachtung von Spray, dem Massen- und Wärmeaustausch während der Verdamp-
fung bzw. Kondensation von Tropfen sowie weiteren Untersuchungen bezüglich der Auf-
lösung von Leichtgasschichtungen und dem Turbulenzverhalten. Zur Auswaschung von
Aerosolpartikeln mithilfe von Spray aus einer Gasatmosphäre ist in der kerntechnisch
relevanten Literatur, speziell im Bereich der CFD Simulationsmethoden, sehr wenig ver-
öffentlicht. Marchand et al. [63] haben ein numerisches Modell entwickelt, dass verschie-
dene Auswaschmechanismen wie Interzeptions-, Impaktions- und Diffusionsabscheidung
eines Sprays berücksichtigt. Die genannten Mechanismen sind über 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-
atmosphäre eingebracht wird und sich der Anteil an Partikeln in der Atmosphäre durch
Auswaschung reduziert. Die Partikel, die im Experiment verwendet werden, bestehen aus
Siliziumcarbid mit einem Durchmesser von ungefähr 1µm. Trotz der Modellierung von
verschiedenen Auswaschmechanismen ist es mit LP Codes nicht möglich, das Strömungs-
feld von Partikeln und Tropfen zu verfolgen, da diese Bereiche mit dem verwendeten
Ansatz nicht aufgelöst werden können.
In einer Arbeit von Stewering et al. [80] wird mithilfe des kommerziellen CFD Pro-

gramms ANSYS CFX das Absetzverhalten von Aerosolpartikeln in einer Gasatmosphäre
untersucht. Beim verwendeten Experiment KAEVER100A setzen sich Partikel aus CsI
aus der Atomsphäre 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 Übereinstimmung 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 über eine eigene Phase und damit ver-
bunden mit einem eigenen Geschwindigkeitsfeld beschrieben werden müssen, um eine
gute Übereinstimmung zu erreichen.
Die vorgestellten numerischen Arbeiten untersuchen wichtige thermohydraulische Fra-
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1.3 Ziel der Arbeit

gestellungen in Modellsicherheitsbehältern. Die Anwendung von CFD Methoden mit
ihrer detaillierten Auflösung auf einen vollständigen Sicherheitsbehälter 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
Zündfähigkeit eines Wasserstoff-Luft Gemischs im APR-1400 südkoreanischer Bauart.
Zur Modellierung des Spray-Gasgemischs verwenden sie ein vereinfachtes mechanisches
Gleichgewichtsmodell, welches dasselbe Geschwindigkeitsfeld für Tropfen und Gas an-
nimmt. Trotz sehr starker Vereinfachungen lassen sich mit dem numerischen Modell
kritische Bereiche mit einer erhöhten Zündfähigkeit lokalisieren.
Ding et al. [20] untersuchen in ihrer Arbeit den Einfluss einer Kombination aus ei-

nem Spraysystem und einem passiven Nachwärmeabfuhrsystem (Zwangskonvektion an
der Außenseite des Sicherheitsbehälters) auf das Abkühlverhalten der Gasatmosphäre in
einem realen Sicherheitsbehälter 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 durchgeführt
worden. Um den Simulationsaufwand zu reduzieren, ist das Integrationsgebiet auf ein
rotationssymetrisches 30◦ Stück beschränkt und über periodische Randbedingungen auf
den ganzen Sicherheitsbehälter skaliert. Mit den durchgeführten Simulationen können
die Autoren die Wirksamkeit von Spray und passiver Nachwärmeabfuhr für jeden Ein-
zelmechanismus und in einer kombinierten Studie zeigen.

1.3 Ziel der Arbeit

Genaue Kenntnisse über thermohydraulische Vorgänge sind essentiell für 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 Auflösung der Strömungsphänomene. Neben spezialisierten CFD Codes
stehen dabei auch kommerzielle Codes wie ANSYS CFX zur Verfügung, sogenannte
Mehrzweckcodes. Diese sind technisch sehr breit anwendbar und haben für technisch
gängige Strömungsprobleme (z.B. Rohrströmungen, Turbulenzmodellierung) geeignete
physikalische Modelle standardmäßig 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 für die Spraykühlung und das Auswaschen
von Aerosolpartikeln aus einer Gasatmosphäre entwickelt, um ein vertieftes Verständ-
nis für den Einfluss von Sprayanwendungen auf das thermohydraulische Verhalten in
Kernkraftwerken zu bekommen.
Ziel der Arbeit ist es, die komplexen Vorgänge bei der Gaskühlung und der Aerosolpar-

tikelauswaschung durch ein Spray zu untersuchen und dafür geeignete physikalische Mo-
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1 Einleitung

delle zur Verfügung zu stellen. Die Modelle werden im Rahmen dieser Arbeit in das kom-
merzielle CFD Programmpaket ANSYS CFX16.1 implementiert. Der Schwerpunkt der
Modellierung liegt dabei zum einen auf dem Wärme- und Stoffaustausch zwischen Trop-
fen und Gas während der Kühlung durch Spray und zum anderen auf dem mechanischen
Auswaschprozess von Partikeln aus einem Aerosol durch Wassertropfen. Im Einzelnen
wird das entwickelte Spraykühlungsmodell, welches auf einem Euler-Euler Zwei-Fluid
Ansatz beruht, in einer einfachen Kanalströmung auf seine physikalische Richtigkeit
untersucht. Dazu werden zwei genau definierte Luftmassenströme mit und ohne Flüssig-
keitsanteil gemischt und der Phasenaustausch anhand des Mollier-Diagramms beurteilt.
Das verifizierte Modell wird anschließend in Simulationen mit dem Sprayexperiment HD-
31-SE, welches in THAI durchgeführt wurde, verglichen. Im Experiment wird dazu ein
kaltes Wasserspray in eine heiße Gasatmosphäre eingesprüht. Die Gasatmosphäre besteht
dabei aus einem Gemisch aus einem kondensierbaren Gas in Form von Wasserdampf und
nicht kondensierbarer Umgebungsluft. Der Sprühvorgang führt zu einer Reduzierung der
Gastemperatur und des Behälterdrucks und geht mit einem Kondensationsprozess von
Wasserdampf auf kalten Tropfen einher. Die im Stand der Wissenschaft und Technik vor-
gestellten Arbeiten berücksichtigen bei der Modellierung von Spray vereinfacht immer
einen monodispersen Tropfendurchmesser für alle beteiligten Tropfen, was gegenüber der
Realität eine starke Vereinfachung darstellt. Das vorliegende Modell ist so gewählt, dass
auch verschiedene Tropfengrößen in einer einzelnen Simulation über einen polydispersen
Ansatz berücksichtigt werden können. Die Erweiterung des Modells ermöglicht eine ge-
naue Untersuchung von einzelnen Tropfengrößen bezüglich ihres Strömungsverhaltens,
der Wärmeaufnahme und damit Temperaturänderung und die verschieden groß ausge-
prägten Kondensationsgebiete, die mit unterschiedlichen Tropfengrößen einhergehen.
Das Modell zur Auswaschung von Partikeln durch Spray basiert, wie das bereits er-

wähnte Spraykühlungsmodell, auf einem Euler-Euler Zwei-Fluid Ansatz. Um das Modell
auf seine Plausibilität hin zu überprüfen, wird zuerst eine einfache Kanalströmung 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 für den angewendeten Bereich physikalisch arbei-
tet. Anschließend folgt ein Vergleich von Experiment und Simulation für AW4. Dieses
Experiment wurde in THAI durchgeführt. In AW4 wird ein Wasserspray in eine parti-
kelbeladene THAI Gasatmosphäre eingesprüht und der abnehmende Partikelgehalt im
Modellbehälter gemessen. Die partikelbeladene Atmosphäre besteht aus CsI 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 AW4 angewendet, in der alle Tropfen und Partikel jeweils monodispers
berücksichtigt sind. In Erweiterungen wird der Einfluss der monodispersen Annahme
durch die Implementierung von Tropfen- sowie Partikelspektren auf die Übereinstim-
mung mit AW4 untersucht. Das Modell ist in der Lage, die Partikelaufnahme und den
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Dampferzeuger

Reaktordruckbehälter

Spraysystem

Sicherheitsbehälter

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

Transport mit dem Tropfen zu beschreiben, was zukünftig die Vorhersage von Ablage-
rungspositionen der Partikel im Sicherheitsbehälter ermöglicht.
In einer abschließenden 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 Düsen in Ringanordnung im oberen Sicherheits-
behälterberich ergänzt. In der Simulation wird die Anwendung von Spraykühlung und
Partikelauswaschung in einer realen Geometrieabmessung unter Verwendung von CFD
Methoden für einen fiktiven Störfall gezeigt. Im Vergleich zu bisherigen Arbeiten in der
Literatur berücksichtigt die Kombination mehrere Geschwindigkeitsfelder von Tropfen,
Gas und Partikel. Durch die Kombination beider Modelle in einer Simulation ist es mög-
lich, durch das Spray bedingte Vermischungsvorgänge in der Gasatmosphäre und das
Auswaschpotential samt Gaskühlung in einer realen Dimension zu untersuchen.
Um den Einfluss von periodischen Randbedingungen ausschließen zu können, werden

die Vergleichsrechnungen von Experiment und Simulation in einem kompletten dreidi-
mensionalen Strömungsvolumen des THAI durchgeführt. Die sehr detaillierte Auflösung
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des Strömungsfelds mit mehreren Millionen Volumenelementen und die Berücksichtigung
von zahlreichen Geschwindigkeitsfeldern der unterschiedlichen Phasen (Gas, Tropfen und
Partikel) in den Simulationen, benötigten ein sehr leistungsstarkes Rechnersystem. Dies
gilt ebenso für die Simulation des KONVOI Kraftwerksmodells. Zur Durchführung 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 durchgeführten 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 gehört die Modellierung der Wasserspraytropfen,
sowie die Modelle für Spraykühlung und das Auswaschen von Aerosolpartikeln aus einer
Gasatmosphäre.

2.1 Zwei-Fluid Modell

Der grundlegende Ansatz der vorliegenden Simulationen basiert auf dem Euler-Euler
Zwei-Fluid Modell, welches erstmals von Ishii [36], [35] beschrieben wurde. Das Zwei-
Fluid Modell berücksichtigt jeden Aggregatzustand in einer eigenen Phase. Als Phase
wird im konkreten Fall Wasser in Tropfenform und das Gas einer Behälteratmosphäre
bezeichnet. Beide Phasen durchdringen sich vollständig im Strömungsvolumen. Um den
Anteil einer Phase k in einer Gesamtströmung zu bestimmen, wird der volumetrische
Phasengehalt α definiert. α lässt sich durch

αk = Vk

Vges
(2.1)

berechnen. Vk ist dabei das Volumen der Phase k. k ist der Phasenindex und unter-
scheidet in dieser Arbeit zwischen L (Engl.: Liquid, für Tropfen) und G (Engl.: Gas, für
Gasatmosphäre). Vges ist dabei das Gesamtvolumen des Strömungsraums, das durch VL

und VG ausgefüllt ist. Das Zwei-Fluid Modell berechnet im kompletten Strömungsgebiet
für 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 Strömungslöser ANSYS CFX bewegt sich der Wert
des Phasengehalts zwischen 1 und 10−15, um eine Division durch 0 zu vermeiden. Der
volumetrische minimale Phasengehalt in der Numerik ist für das jeweilige Strömungs-
problem zwingend zu evaluieren. Die kontinuierliche Gasatmosphäre ist als Mischung
aus nichtkondensierbarer Luft und kondensierbarem Wasserdampf berücksichtigt. Diese
Mischung wird als feuchte Luft bezeichnet. Die Luft wird mit einer vereinfachten Zu-
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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 für Massen-,

Impuls- und Energieerhaltung erläutert. Jede berücksichtigte Phase besitzt einen kom-
pletten Satz der genannten Erhaltungsgleichungen. Die Massenerhaltung für eine belie-
bige Phase k kann durch

∂ (αkρk)
∂t

+∇
(
αkρk~u

k
)

= Γk (2.2)

beschrieben werden. In Gl. (2.2) steht ρk für die phasengemittelte Dichte , ~uk für den
phasengemittelten Geschwindigkeitsvektor und Γk für den Quell- bzw. Senkenterm der
Masse in Phase k. t repräsentiert die Zeit. Da die Gasphase als eine Mischung betrach-
tet wird, müssen Erhaltungsgleichungen für die Massenanteile der jeweiligen Phase am
Gesamtgasstrom berechnet werden. Dies wird mit folgenden Gleichungen erreicht

∂

∂t

(
αGρGc

G
Air

)
+∇

(
αGρGc

G
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G
)

+∇
(
αGρG (DAir +DT )∇cG

Air

)
= 0 , (2.3)
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G
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+∇
(
αGρG (DV apor +DT )∇cG

V apor

)
= ΓG . (2.4)

In Gl. (2.3) und Gl. (2.4) repräsentieren cG
Air und cG

V apor den Massenanteil von Luft und
Wasserdampf im Gemisch, DAir und DV apor die binären molekularen Diffusionskoeffi-
zienten der beiden Gaskomponenten und DT stellt die turbulente Diffusion dar. Durch
die sehr starke Verwirbelung der Gasphase aufgrund des Sprayeintrags nimmt DT gegen-
über den binären molekularen Diffusionskoeffizienten eine dominierende Stellung ein. Der
Quell- bzw. Senkenterm ΓG wird hier der Erhaltungsgleichung für das kondensierbare
Gas zugeschlagen, da Kondensation und Verdampfung berücksichtigt werden.
Die Erhaltung des Impulses wird über folgende Gleichung berechnet

∂
(
αkρku

k
m

)
∂t

+∇
(
αkρk~u

k
uk

m

)
= −αk

∂p

∂xm
+∇

[
αk

(
τk + τRe,k

)]
m

+ uk
mΓk + αkρkgm +Mk,m . (2.5)

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

Durch diese Annahme werden Effekte vernachlässigt, welche an der Phasengrenzfläche
durch Druckgradienten auftreten können. τk und τRe,k repräsentieren die phasengemit-
telten molekularen Scherspannungen und die turbulenten Reynoldsspannungen der Strö-
mung für die Phase k. gm steht für die Erdbeschleunigung und Mk,m beschreibt den
Quell- und Senkenterm des Impulses. m steht für die dreidimensionalen Raumrichtun-
gen in x, y und z-Richtung. Die Energieerhaltung in den Phasen wird über die Gleichung

∂
(
αkρkh

k
)

∂t
+∇

(
αkρk~u

k
h

k
)

= ∇
[
αk

(
qk + qRe,k

)]
+ h

kΓk + Ek (2.6)

berücksichtigt. In Gl. (2.6) beschreibt hk die phasengemittelte Enthalpie, qk und qRe,k

die phasengemittelten molekularen und turbulenten Wärmeströme und Ek den Quell-
bzw. Senkenterm der Energie.
Beim Zwei-Fluid Modell werden Interaktionen zweier verschiedener Phasen aufgelöst,

daher müssen bestimmte Nebenbedingungen während der Gleichungslösung eingehalten
werden. Dazu gehört, dass die Summe aller volumetrischen Phasengehalte αk gleich eins
ist

αL + αG = 1 . (2.7)

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

ΓL + ΓG = 0 (2.8)
EG + EL = 0 (2.9)

MG,m +ML,m = 0 . (2.10)

Die turbulenten Terme der Gasphase, τRe,G und qRe,G, werden durch das Shear Stress
Turbulenzmodell (SST) nach Menter [64] modelliert.

2.2 Tropfenmodellierung

Die Flüssigkeitsphase wird in Form von Tropfenkugeln modelliert. Die Modellierung
sieht vor, dass die Phasengrenzfläche ALG, welche die Flüssigkeit vom Gas abgrenzt, in
Kugelform beschrieben wird. Sie kann mit folgender Gleichung definiert werden

ALG = n · π · d2
L . (2.11)

ALG in Gl. (2.11) ist abhängig von der Anzahldichte n der Tropfen und dem Tropfen-
durchmesser dL. n beschreibt die Anzahl der Tropfen je Kubikmeter der Strömung und
kann wiederum aus αL und dL berechnet werden
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n = 6 · αk

π · dL
. (2.12)

Um Gl. (2.12) zu lösen, muss dL bestimmt werden. In der vorliegenden Arbeit wird
angenommen, dass sich bereits Tropfen mit einem konstanten Durchmesser im Strö-
mungsfeld gebildet haben, da Nukleationsvorgänge vernachlässigt werden und auch der
Zerfall bzw. die Zusammenlagerung von mehreren kleinen Tropfen zu einem großen Trop-
fen nicht berücksichtigt wird. Diese Annahmen sind im Bereich der Sicherheitsforschung
in der Kernenergie allgemein üblich, siehe [87], [66]. Da sich z.B. bei Kondensation von
Wasserdampf aus der Gasatmosphäre zusätzliche Wassermassen in die flüssige Phase be-
wegen, dL der Wassertropfen aber konstant bleibt, wird die Erhöhung der Wassermasse
durch eine Steigerung von n berücksichtigt. Kurz gefasst bedeutet dies, dass ein Konden-
sationsvorgang in der vorliegenden Modellierung nicht zu einem Tropfenwachstum führt,
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 vernachlässigt wird, kann sich auch keine
Turbulenz zwischen den einzelnen Tropfen ausbilden. Die Strömung der Tropfen wird
laminar angenommen.
Bei der Interaktion von Tropfen und Gas werden zwei physikalische Effekte berück-

sichtigt, zum einen die Widerstandskraft MD
k,m und zum anderen die turbulente Disper-

sionskraft MT D
k,m. Der Quell- bzw. Senkenterm der Phasen in der Impulsgleichung setzt

sich aus beiden Kräften zusammen

MG,m = MD
G,m +MT D

G,m = −ML,m . (2.13)

Die Widerstandskraft kann unter Berücksichtigung der Korrelation für den Wider-
standskoeffizienten cD für eine umströmte Kugel nach Schiller und Naumann [18] be-
schrieben werden

MD
G,m = −MD

L,m = αL ·
3ρG

4dL
· cD ·

∣∣~uL − ~uG∣∣ (~uL − ~uG
)

(2.14)

mit

cD = 24
Re
·
(
1 + 0,15 ·Re0,687

)
. (2.15)

Die Definition der Reynoldszahl Re berücksichtigt die Relativgeschwindigkeit zwischen
Tropfen- und Gasphase und ist folgendermaßen definiert

Re =
ρG ·

∣∣∣~uL − ~uG
∣∣∣ · dL

µG
. (2.16)
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µG beschreibt die dynamische Viskosität der Gasphase. Die in Gl. (2.15) eingeführte
Definition des Widerstandskoeffizienten cD ist bis zu einer relativen Reynoldszahl Re
von 800 realistisch. Zusätzlich zur Widerstandskraft können 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

MT D
G,m = −MT D

L,m = CT D · cD ·
µT

PrT
·
(∇αL

αL
− ∇αG

αG

)
. (2.17)

CT D ist ein Modellparameter, mit dem der Einfluss der Kraft auf die Strömung einge-
stellt werden kann. In vorliegender Arbeit wird er für alle Simulationen zu eins gesetzt.
Die turbulente Viskosität wird durch µT beschrieben und durch das SST Turbulenzmo-
dell berechnet. Die turbulente Prandtlzahl PrT geht mit einem konstanten Wert von 0,9
ein.

2.3 Modellierung der Spraykühlung

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

2.3.1 Phänomenologische Beschreibung

Beim Wärme- und Stofftransport zwischen Tropfen und feuchter Luft handelt es sich um
einen komplexen physikalischen Vorgang. Abhängig von den Atmosphärenbedingungen
und der Einspritztemperatur des Wassersprays in diese Atmosphäre, 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 Oberfläche zum
Zentrum keine Temperaturgradienten gibt, da die größten Tropfen einen Durchmesser
von ungefähr 1mm haben. In einer Gasatmosphäre aus reinem Wasserdampf kann der
Sättigungsdruck psat und die Sättigungstemperatur Tsat mithilfe der Antoine-Gleichung
[72] bestimmt werden

psat = 105,116− 1687,537
Tsat+230,17 . (2.18)

Bei Gl. (2.18) handelt es sich um eine Zahlenwertgleichung, die neben psat und Tsat

verschiedene Koeffizienten für die Anwendung bei Wasserdampf enthält. Die Gleichung
ist nur gültig, wenn Tsat in ◦C und psat in bar eingesetzt werden. Gl. (2.18) kann durch
eine Modifikation zudem in feuchter Luft angewendet werden. Dazu muss der absolute
Sättigungsdruck aus einem Reinstoffsystem durch den Partialdruck des kondensierbaren
Wasserdampfs in feuchter Luft pV apor,sat ersetzt werden. pV apor,sat ist definiert durch
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yVapor,sat

T
L

Feuchte Luft +
Tropfen

Feuchte Luft

T [°C]

y [-]

(a) T über yV apor,sat und schematische Darstel-
lung der Taulinie für feuchte Luft

yVapor,sat

T
L

Verdampfung

T [°C]

y [-]

Kondensation

Phasengrenzfläche
Tropfen/Feuchte Luft

(b) Anwendung des Diagramms auf den model-
lierten Phasenaustausch

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

pV apor,sat = yV apor,sat · p , (2.19)

wobei yV apor,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 yV apor,sat folgende Gleichung

yV apor,sat = 10
5,116− 1687,537

T
L+230,17

p
. (2.20)

Gl. (2.20) beschreibt den Sättigungszustand zu jeder Tropfentemperatur TL. An der
Phasengrenzfläche, der Berührstelle von feuchter Luft und Wassertropfen, wird ein ther-
misches Gleichgewicht zwischen der Gastemperatur TG und der Tropfentemperatur
T

L angenommen. Durch diese Annahme ist es möglich, die Tropfentemperatur TL 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 Sätti-
gungszustand vonWasserdampf in feuchter Luft und trennt somit das einphasige (feuchte
Luft) vom zweiphasigen Gebiet (feuchte Luft + Tropfen), siehe Abb. 2.1 a). Abb. 2.1 b)
zeigt die Anwendung des Tauliniendiagramms im Spraykühlungsmodell. Der Bereich
oberhalb der Taulinie beschreibt feuchte Luft ohne Tropfen, die Taulinie hingegen be-
schreibt die Phasengrenzfläche, an der sich feuchte Luft und Tropfen berühren. Gl. (2.20)
wird benutzt, um den yV apor,sat des Wasserdampfs an der Phasengrenzfläche zu berech-
nen. Der Bereich unterhalb der Taulinie wird im Folgenden im Modell nicht weiter be-
rücksichtigt.
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yVapor,sat

T
L

Feuchte Luft

T [°C]

y [-]
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G

yG,Vapor

Phasengrenzfläche
Tropfen/Feuchte Luft

(a) T über y und Taulinie für Konfiguration 1

T;y

r

T
L

T
G

yG,VaporyVapor,sat

T
L r

R

R

(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 yV apor,sat auf der Taulinie in Abb. 2.1 b)
(roter Punkt), kann die Fläche 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,V apor weit entfernt von
der Phasengrenzfläche geringer als der Anteil direkt auf der Phasengrenzfläche yV apor,sat.
Das führt 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,V apor in der feuchten Luft höher als an
der Phasengrenzfläche yV apor,sat. Es stellt sich ein Transport von Wasserdampf aus über-
sättigter feuchter Luft zum Tropfen hin ein. Dies führt zu einem Kondensatniederschlag
auf der Phasengrenzfläche. Um das Modell mit Wärme- und Stofftransport näher zu
erläutern, werden drei verschiedene Tropfen/Gas Konfigurationen unterschieden und im
Folgenden erklärt.

Konfiguration 1 (Kondensation)

Kondensation durch Spray tritt ein, wenn yV apor,sat kleiner ist als yG,V apor. Abb. 2.2 a)
zeigt das dazugehörige Tauliniendiagramm während Abb. 2.2 b) den Kondensationsfall in
der Nähe eines Einzeltropfens darstellt. Die Variable r hat ihren Ursprung im Zentrum
des Tropfens und beschreibt den Abstand zur Tropfenmitte. Ist r = R, so handelt es
sich um die Phasengrenzfläche zwischen Tropfen und feuchter Luft. Bei r > R wird der
Bereich außerhalb des Tropfens dargestellt.
Die Temperatur des Tropfens TL ist geringer als die Temperatur in feuchter Luft TG,
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(b) Tropfenumgebung zu Konfiguration 2

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

yG,V apor ist durch die Zusammensetzung der feuchten Gasatmosphäre bekannt. Feuchte
Luft wird an der Phasengrenzfläche bis auf die Tropfentemperatur abgekühlt, sodass
vereinfacht an der Phasengrenzfläche TL = T

G angenommen werden kann. Aufgrund der
immer geringeren Wasserdampfaufnahmefähigkeit der feuchten Luft durch Verringerung
von TG beginnt Wasserdampf an den Spraytropfen auszukondensieren. Tropfen werden
zum einen durch einen konvektiven Wärmestrom aus der feuchten Luft erwärmt und zum
anderen wird während des Kondensationsvorgangs latente Wärme frei, die den kälteren
Tropfen zusätzlich erwärmt. Nach einer ausreichend langen Zeit strebt das Gesamtsystem
einer Sättigung entgegen, sodass yV apor,sat und yG,V apor im Gleichgewicht stehen und der
Massenaustausch beendet wird.

Konfiguration 2 (Verdampfung)

Weit entfernt vom Tropfen ist bei dieser Konfiguration yG,V apor geringer als yV apor,sat

und T
G
> T

L, siehe Abb. 2.3 a) und b). In diesem Fall verdampfen Tropfen, da die
feuchte Luft nicht gesättigt ist und Wasserdampf aufnehmen kann. Während des Ver-
dampfungsprozesses liefert ein konvektiver Wärmestrom von der wärmeren feuchten Luft
die Energie, die für den Phasenaustausch benötigt wird. Die Verdampfung der Tropfen
verbraucht Energie, dadurch kühlt die Gasatmosphäre ab.

Konfiguration 3 (Verdampfung)

Verdampfung kann zudem stattfinden, wenn eingesprühte Tropfen wärmer sind als die
sie umgebende feuchte Luft TL

> T
G. Grundsätzliche Voraussetzung für die Verdamp-

fung von Tropfen ist eine geringere Wasserdampfkonzentration in feuchter Luft yG,V apor
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Abbildung 2.4: Grafische Darstellung von Konfiguration 3 im Tauliniendiagramm und in
der Tropfenumgebung

als an der Phasengrenzfläche yV apor,sat. Abb. 2.4 a) und b) zeigen die Konfiguration im
Tauliniendiagramm und in Tropfennähe. Heiße Tropfen geben während des Verdamp-
fungsvorgangs Wärme ab und treiben ihn somit an. Durch Abgabe von Wärme kühlen
Tropfen ab, während sich die Gasphase erwärmt.
Die Ausführungen in diesem Abschnitt vernachlässigen eine Konfiguration, in der be-

reits kleine Tropfen als Nebel in der feuchten Luft vorhanden sind bevor Wasser einge-
sprüht wird. Kondensation aus übersättigter feuchter Luft wird Volumenkondensation
genannt und wurde von Zhang und Laurien [87] unter Anwendung des Zwei-Fluid Mo-
dells modelliert. Im vorliegenden Spraykühlungsmodell wird neben dem Molenbruch des
Wasserdampfs auch die Temperatur um den Tropfen berücksichtigt. Durch die Verwen-
dung mehrerer Parameter lässt 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 ausgelösten Kühlungsprozess in ANSYS CFX simulieren zu kön-
nen, muss der Phasenaustausch über Quellterme für Γk und Ek modelliert werden. Im
Folgenden werden die phänomenologischen Erklärungen aus Abschnitt 2.3.1 in mathe-
matische Beziehungen gefasst. Γk basiert auf einem Ungleichgewicht des Dampfmassen-
anteils an der Phasengrenzfläche cV apor,sat und des Dampfmassenanteils in der feuchten
Luft cG,V apor. Die Berechnung von cG,V apor erfolgt mit Gl. (2.4), cV apor,sat wird aus dem
Molenbruch des Wasserdampfs an der Phasengrenzfläche yV apor,sat bestimmt. Dazu muss
yV apor,sat mit dem Verhältnis der molaren Massen von Wasserdampf (MV apor) und feuch-
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ter Luft (MG) multipliziert werden. Es ergibt sich

cV apor,sat = yV apor,sat ·
MV apor

MG

= yV apor,sat ·
MV apor

yV apor,sat ·MV apor + (1− yV apor,sat) ·MAir
. (2.21)

MG besteht aus MV apor und Luft (MAir) und den dazugehörigen Molenbrüchen. Der
Massenquell- bzw. Senkenterm für die Tropfenphase ΓL und die Gasphase ΓG ist definiert
durch [50]

ΓL = ρG · β ·ALG · (cG,V apor − cV apor,sat) = −ΓG . (2.22)

In Gl. (2.22) steht β für den Massentransferkoeffizient. Der Massentransferkoeffizi-
ent β wird anhand der dimensionslosen Sherwoodzahl Sh unter Verwendung der Ranz-
Marshall Korrelation [75] für die Umströmung eines kugelförmigen Tropfens berechnet

β = DG,V apor

dL
· Sh mit (2.23)

Sh =
(
2 + 0,6 ·Re

1
2 · Sc

1
3
)

. (2.24)

Die Schmidtzahl Sc ist folgendermaßen definiert

Sc = µG

ρG ·DG,V apor
. (2.25)

Tritt Kondensation am Tropfen wie in Abb. 2.2 auf, wird latente Wärme frei, welche
aufgrund der niedrigeren Temperatur von der Tropfenphase aufgenommen wird. Der
Energiequellterm für die Tropfenphase EL,cond und der Senkenterm für die Gasphase
EG,cond sind folgendermaßen definiert

EL,cond = ΓL ·∆hLG , (2.26)
EG,cond = 0 . (2.27)

∆hLG steht für die latente Wärme. Neben dem Austausch latenter Wärme kommt es
durch eine hohe Temperaturdifferenz zu einem konvektiven Wärmeübergang zwischen
Tropfen und Gas. Der konvektive Wärmestrom für beide Phasen lässt sich beschreiben
mit

EL,HT = −EG,HT = αHT ·
6 · αL

dL
·
(
T

G − TL
)

. (2.28)
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In Gl. (2.28) steht αHT für den konvektiven Wärmeübergangskoeffizienten und kann
mithilfe der dimensionslosenWärmeübergangskennzahl NusseltNu und der Ranz-Marshall
Korrelation [75] beschrieben werden

αHT = λG

dL
·Nu , (2.29)

Nu =
(
2 + 0,6 ·Re

1
2 · Pr

1
3
)

. (2.30)

In Gl. (2.29) ist λG die Wärmeleitfähigkeit der Gasphase. Anstatt der dimensionslo-
sen Schmidtzahl Sc, wird für die Berechnung des Wärmeübergangs die Prandtlzahl Pr
verwendet, aG repräsentiert dabei die Temperaturleitfähigkeit der Gasphase

Pr = µG

aG · ρG
. (2.31)

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

EL = EL,cond + EL,HT , (2.32)
EG = EG,cond + EG,HT . (2.33)

2.4 Modellierung des Partikelauswaschvorgangs

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

2.4.1 Phänomenologische Beschreibung

Ein Aerosol ist eine Mischung aus einem gasförmigen Trägerfluid und kleinen, fein ver-
teilten Partikeln. Das physikalische Verhalten eines Aerosolgemischs ist stark abhängig
davon, wie Partikel des Aerosols auf Richtungsänderungen des Trägerfluids reagieren,
z.B. bei der Umströmung eines Tropfens. Die Folgefähigkeit der Partikel hängt stark vom
Dichteverhältnis zwischen Trägergas ρG und Partikel ρP und dem Verhältnis des Aero-
solpartikeldurchmessers dP und des Durchmessers des umströmten Gegenstands ab, hier
z.B. eines Tropfens dL. Abb. 2.5 a) zeigt Stromlinien eines Trägergases (durchgezogene
Linie) und kleinen Partikeln (gestrichelte Linie) um einen Tropfen. Bei der Verwendung
kleiner Partikel weisen beide Stromlinien annähernd ein gleiches Verhalten auf, während
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Partikel
Gas

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

Partikel
Gas

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

Abbildung 2.5: Stromlinien um einen Tropfen für verschieden große Partikeldurchmesser

bei großen Partikeln eine starke Eigendynamik zu erkennen ist, siehe Abb. 2.5 b). Partikel
und Gas bewegen sich auf komplett unterschiedlichen Trajektorien.
Zur Abschätzung, ob ein Partikel annähernd die gleiche Stromlinie verfolgt wie das

Trägerfluid, wird die Stokeszahl St verwendet. St ist das Verhältnis der dynamischen
Antwortzeit τdyn von Partikeln auf eine Strömungsänderung des Trägerfluids und einer
charakteristischen Zeit τG des Trägerfluids. Meist ist dies die Zeit, die das Trägerfluid
zur Umströmung des Hindernisses braucht. St kann folgendermaßen beschrieben werden
[18]

St = τdyn

τG
= ρP · d2

P · uG

18 · µG · dL
. (2.34)

Ist St viel kleiner als Eins, liegt eine sehr gute Übereinstimmung der Stromlinien
von Partikel und Trägerfluid vor. Ist St ungefähr Eins, gibt es eine starke Interaktion
zwischen Partikeln und Gas. Bei St viel größer als Eins, sind beide Strömungslinien
komplett unabhängig voneinander.

2.4.2 Mathematische Beschreibung

Es können unterschiedliche Phänomene beschrieben werde, welche für das Auswaschen
von Partikeln aus einer Gasatmosphäre verantwortlich sind. In der Literatur [71], [63]
werden Auswaschmechanismen in drei verschiedene Kategorien aufgeteilt:
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• Vernachlässigbar kleine Strömungsgeschwindigkeit des Trägerfluids (z.B. Absetz-
vorgänge)

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

• Gradientenprozesse im Trägerfluid (z.B. Thermophorese, Diffusiophorese)

Im Folgenden werden die Auswaschmechanismen phänomenologisch und mathema-
tisch beschrieben. Das vorliegende Modell berücksichtigt keine Gradientenprozesse, da
die Strömung im Trägerfluid während der Sprayinjektion in ein geschlossenes Gasvolu-
men sehr turbulent ist und sie somit gegenüber den mechanischen Effekten zu vernach-
lässigen sind. Um die einzelnen Mechanismen mathematisch beschreiben zu können, wird
als Maß für die Effektivität des Auswaschvorgangs die Auswascheffizienz η definiert. Die
Auswascheffizienz ist per Definition auf einen Tropfen bezogen und ist dimensionslos [71].
Abb. 2.6 zeigt einen Tropfen, welcher sich durch eine Einhüllende bewegt, die er durch
seine Strömungsrichtung in angegebener Richtung erzeugt. Im abgeschlossenen Volumen
der Einhüllenden befinden sich Partikel, die bereits vom Tropfen aufgenommen wor-
den sind und Partikel im noch auszuwaschenden Volumen. η beschreibt das Verhältnis
zwischen der Partikelmasse im Tropfen und der Masse an Partikeln, welche sich im ein-
hüllenden Strömungsvolumen befinden und die potentiell ausgewaschen werden können.

Partikelmasse im
Strömungsvolumen des
Tropfens

Partikelmasse im
Tropfen

Tropfen
Bewegung

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

η wird folgendermaßen angegeben
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

η = Partikelmasse im Tropfen
Partikelmasse im einhüllenden Strömungsvolumen . (2.35)

Die Auswascheffizienz bezieht sich auf einen Einzeltropfen und ist zudem für jeden ein-
zelnen Auswaschmechanismus definiert. Da ein Tropfen Partikel auf verschiedene Weise
auswaschen kann, bedarf es einer geeigneten Korrelation, die Einzelauswascheffizienzen
zu einer Gesamteffizienz ηall zusammenfasst. Es muss dabei berücksichtigt werden, dass
ηall einen 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 übersteigt. Um eine Effizienz außerhalb des gültigen
Bereichs zu vermeiden, wird für die Überlagerung mehrerer Mechanismen folgende Be-
ziehung verwendet [81]

ηall = 1− (1− ηimp) · (1− ηint) · (1− ηDiff ) . (2.36)

In Gl. (2.36) werden die Auswascheffizienzen eines Einzeltropfens für Impaktionsab-
scheidung ηimp, Interzeptionsabscheidung ηint und Diffusionsabscheidung ηDiff verwen-
det. ηall beinhaltet alle relevanten Auswaschmechansimen eines Einzeltropfens. Für die
Schließung der Massenerhaltung in Gl. (2.2) wird ein dimensionsbehafteter Quell- und
Senkenterm in der Einheit kg/m3s benötigt, der nicht nur einen Einzeltropfen berück-
sichtigt, sondern ein komplettes Spray mit Millionen von kleinen Wassertröpfchen. Dazu
muss die Auswascheffizienz eines Einzeltropfens auf ein komplettes Spray hochskaliert
werden. Parsly [71] schlägt dazu folgende Beziehung vor

ΓL = −ΓG = 3 · V̇ · s · ρL

2 · dL · Vcon
· ηall . (2.37)

In Gl. (2.37) repräsentiert V̇ den Düsenvolumenstrom, s die Tropfenfallhöhe und Vcon

das Volumen des Sicherheitsbehälters in das eingesprüht wird. Parsly [71] leitet die
Gleichung aus der Annahme her, dass ein Einzeltropfen während seiner Fallhöhe s ein
bestimmtes Volumen durchströmt, ähnlich einer Einhüllenden. Aus dem Volumenstrom
der Düse und der Annahme einer Kugelform für die Tropfen lässt sich eine Tropfenan-
zahl bestimmen, die sich während des Einsprühvorgangs von Düse zum Sammelpunkt
aller Tropfen am Ende des Fallvorgangs bewegt. Wird die errechnete Tropfenanzahl mit
dem durchströmten Einzelvolumen eines Tropfens multipliziert, ergibt sich ein Gesamt-
volumen des Sprays. Wird dieses Volumen mit der Auswascheffizienz ηall multipliziert,
ergibt sich Gl. (2.37).

Absetzvorgänge

Absetzvorgänge kommen vor, wenn sich Aerosolpartikel in einem in Ruhe befindlichen
Trägerfluid befinden. Verbleibt das Tägerfluid 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 größere Dichte ρP im Ver-
gleich zum Trägerfluid ρG durch g beschleunigt und es folgt eine Entmischung der par-
tikelbelandenen Gasatmosphäre. Die Entmischung führt zur Ablagerung von Partikeln
an Wänden und anderen Strömungshindernissen. 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) für den
Partikel uT V [26]

uT V = τdyn · g = ρP · d2
P

18 · µG
· g . (2.38)

uT V ist maßgeblich von der Beschaffenheit des Aerosolpartikels abhängig (ρP und dP ).

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 nähert. Wenn der Tropfen mit dem Partikel kollidiert,
verbleibt dieser im Tropfen und wird so aus der Atmosphäre ausgewaschen. Seinfeld
und Pandis [78] definieren die Auswascheffizienz für die Impaktionsabscheidung eines
Einzeltropfens ηimp durch eine empirische Korrelation mit

ηimp =
[

St− S∗

St− S∗ + 0,66

] 3
2

(2.39)

mit S∗ =
1,2 + 1

12 · ln (1 +Reimp)
1 + ln (1 +Reimp) (2.40)

und Reimp = dL · uL · ρG

µG
. (2.41)

In Gl. (2.39) ist S∗ ein Korrekturfaktor und Reimp beschreibt die Reynoldszahl für die
Gasphase.
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2 Grundlagen und Modellentwicklung

d
L

d
P

Abbildung 2.7: Tropfen und Partikel während der Impaktionsabscheidung

Interzeptionsabscheidung

Ähnlich wie die Impaktionsabscheidung betrachtet die Interzeptionsabscheidung einen
direkten Kontakt von Tropfen und Partikel. Er entsteht, wenn Partikel den Tropfen um-
strömen und die Tropfenoberfläche berühren. Durch die Berührung verbleiben Partikel
an der Tropfenoberfläche und werden ausgewaschen. Abb. 2.8 zeigt die Stromline (ge-
strichelt) eines Partikels um einen Tropfen. Die Auswascheffizienz für Interzeption ηint

für einen Einzeltropfen kann für den vorliegenden Anwendungsfall durch eine empirische
Korrelation nach Park et al. [70] beschrieben werden

ηint = 1− aL

J + σ ·K
·
{(

R

1 +R

)
+ 1

2

(
R

1 +R

)2
· (3σ + 4)

}
(2.42)

mit J = 1− 6
5 · α

1
3
L + 1

5 · α
2
L , (2.43)

mit K = 1− 9
5 · α

1
3
L + 1

5 · α
2
L , (2.44)

mit σ = µL

µG
, (2.45)

und R = dP

dL
. (2.46)

J und K sind empirische Faktoren, welche vom volumetrischen Phasengehalt αL ab-
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dL

d
P

Abbildung 2.8: Tropfen und Partikel während der Interzeptionsabscheidung

hängig sind. σ ist das Verhältnis der dynamischen Viskosität eines Wassertropfens µL

und der Gasviskosität µG. R ist das Verhältnis des Partikeldurchmessers dP und des
Tropfendurchmessers dL.

Diffusionsabscheidung

Für sehr kleine Aerosolpartikel muss zusätzlich die Diffusionsabscheidung berücksichtigt
werden. Während der Diffusionsabscheidung bewegen sich Gasmoleküle aufgrund ihrer
thermischen Energie und den damit verbundenen Oszillationen auf Partikel zu und sto-
ßen an diese an. Während der Berührung wird ein Impuls übertragen, der dazu führt,
dass sich Partikel zu den Wassertropfen bewegen. Abb. 2.9 zeigt einen Tropfen (blau)
und mehrere Gasmoleküle (rot) bzw. Partikel (schwarz). Licht [55] gibt an, dass dieser
Mechanismus für alle Partikeldurchmesser kleiner 1µm zu berücksichtigen ist. Die Aus-
wascheffizienz aufgrund von Diffusion ηDiff kann nach einer empirischen Korrelation
nach Johnstone und Roberts [55] modelliert werden
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Tropfen

Gasmoleküle

Partikel

Abbildung 2.9: Tropfen, Partikel und Gasmoleküle während der Diffusionsabscheidung

ηDiff = 4
Pe
·
(

2 + 0,557 ·Re
1
2
imp · Sc

3
8

)
(2.47)

mit Pe = Sc ·Reimp (2.48)

und Sc = µG

ρG ·D
. (2.49)

Die Korrelation ist abhängig von der Pecletzahl Pe, der Reynoldszahl für die Gasphase
Reimp 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 erläutert.
Als erstes wird hierzu auf die Generierung und die Beschaffenheit des verwendeten drei-
dimensionalen Netzes des THAI Behälters eingegangen. Im Anschluss folgen Einblicke
in die Modellierung des Sprayeintritts in THAI sowie die Erläuterung zur Berücksichti-
gung verschiedener Tropfen- und Partikeldurchmesser in den Simulationen. Da es sich bei
THAI um einen geschlossenen Behälter handelt und das eingesprühte Wasser während
der Durchführung des Experiments nicht entfernt wird, wird auf die Berücksichtigung
von Wasseransammlungen in den Simulationen eingegangen. Abgeschlossen wird das
Kapitel durch eine Verifikation des Spraykühlungs- sowie des Partikelauswaschmodells.
Hierzu werden einfache Kanalströmungen untersucht, deren Ergebnisse eine funktionale
Anwendung der beiden Modelle zeigen.

3.1 Netzgenerierung im THAI Behälter

Die Generierung des Rechennetzes ist ein sehr wichtiger Bestandteil einer erfolgreichen
Simulation. Eine gute Qualität des Rechennetzes und eine ausreichend genaue Auflösung
der unterschiedlichen Strömungsbereiche ist bei der Simulation von Zweiphasenströmun-
gen essentiell. Im Rahmen dieser Arbeit werden für die Simulationen in THAI ausschließ-
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 Blöcke vorhanden sind und so eine flexiblere Vernetzung möglich ist. Insbe-
sondere bei Netzen mit gleichzeitiger Aufösung von Strukturen im Meter bzw. Millime-
ter Bereich ist dies ein wesentlicher Vorteil (Multiskalenproblem). Einen ausführlichen
Einblick in die Klassifizierung von Netzarten geben Laurien und Oertel jr. in [54]. In
Abb. 3.1 a) ist ein unstrukturiertes Netz von THAI durch einen Schnitt in der Symme-
trieachse dargestellt. Es besteht aus einzelnen Volumenelementen in Tetraederform. Die
Netzauflösung in der Abbildung ist schematisch dargestellt, zeigt lediglich die Struktur
von THAI und entspricht nicht der deutlich feineren Auflösung in den Simulationen. Zur
Einsprühdüse hin, welche in der Rotationsachse im oberen Drittel von THAI installiert
ist, ist das Netz stark verfeinert. Eine starke Verfeinerung ist in diesem Gebiet notwendig,
damit die Düse mit einem Austrittsdurchmesser von 8mm berücksichtigt werden kann.
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(a) Unstrukturiertes
Netz von THAI
im Schnitt

(b) Unstrukturiertes
Netz um die Düse

(c) Unstrukturiertes Netz im 3D Kom-
plettmodell

Abbildung 3.1: Unstrukturiertes Netz mit Volumenelementen in Tetraederform

Die Auflösung des Düsengebiets ist in Abb. 3.1 b) dargestellt. Das Netz ist als dreidi-
mensionales Komplettmodell ausgeführt und umfasst das gesamte Strömungsgebiet in
THAI, siehe Abb. 3.1 c). Durch die Rotationssymmetrie des THAI Behälters wäre auch
ein quasi zweidimensionales Strömungsvolumen in Form eines ’Tortenstücks’ möglich
gewesen. Die Annahme periodischer Randbedingungen ermöglicht in einem solchen Fall
die Berechnung eines Strömungsvolumens mit wesentlich reduziertem numerischen Auf-
wand. Es hat sich jedoch während der Durchführung der Simulationen gezeigt, dass sich
trotz Rotationssymmetrie keine reine rotationssymmetrische Strömung einstellt. Auf ei-
ne genaue Beschreibung des Strömungsfelds wird an dieser Stelle mit dem Verweis auf
die Diskussion der Ergebnisse in Kapitel 4 verzichtet. Das THAI Strömungsfeld ist in
Form eines kompletten Einzelnetzes berücksichtigt, d.h. eine Verbindung verschiedener
Netze und Netzarten durch Schnittstellen wird nicht benötigt. Eine Verwendung von
Schnittstellen ist in CFD Simulationen weitestgehend zu vermeiden, da eine Kopplung
verschiedener Netzarten und Auflösungen durch Mittelung über die Schnittstellenfläche
zum Verlust detaillierter Strömungsinformationen führt. Das vorliegende Netz verzichtet
auf die Modellierung der Wandstruktur in THAI, ein Fluid-Struktureinfluss wird nicht
berücksichtigt. Die Vernachlässigung der Wand führt zu einer Verringerung des Rechen-
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Laser Empfänger

Spray
gebiet

Messpunkt

Düse

(a) Schematische Darstellung von CALIST

Düse

Z

Z=150mm

Z=1000mm

X=0cm

X

X=25cm

X=20cm

(b) Messpunkte der Düsencharakte-
risierung für THAI

Abbildung 3.2: Düsencharakterisierung mit dem CALIST Versuchstand

aufwands, da keine Erhaltungsgleichungen für die Wandstruktur gelöst werden müssen.
Eine 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 Strömungsfeld hat. Eine stärkere Auflösung
des Netzes zur Wand hin ist nicht berücksichtigt, stattdessen werden in ANSYS CFX
implementierte Wandfunktionen verwendet. Die Eignung der Netzauflösung wird für die
einzelnen Validierungsfälle in Kapitel 4 untersucht.

3.2 Modellierung der Randbedingungen

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

3.2.1 Sprayeintritt an der Düse

Bei der Simulation von Sprayströmungen in der Kerntechnik ist es üblich, den physi-
kalischen Zerfallsprozess eines kontinuierlichen Wasserstrahls in einzelne Wassertropfen
bei der Modellierung nicht zu berücksichtigen. Es wird stattdessen angenommen, dass
sich bereits am Düsenaustritt Tropfen gebildet haben und diese mit einem Geschwin-
digkeitsprofil in das Strömungsvolumen eintreten, vgl. [66] und [58]. In THAI ist eine
Vollkegeldüse mit einem Austrittsdurchmesser von 8mm verbaut, mit welcher beide Va-
lidierungsexperimente durchgeführt wurden. Die strömungsmechanische Charakterisie-
rung der Düse wurde auf dem CALIST Versuchsstand des IRSN durchgeführt [60]. Dieser
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7400 mm

0 mm

30°

(a) Lage der Düse in THAI
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X

U
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U
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ϕ=15

Y

(b) Geschwindigkeitsvektoren bei
der Modellierung

Abbildung 3.3: Modellierung des Geschwindigkeitsfeldes am Düseneintritt

Versuchsstand ist in der Lage, Tropfengeschwindigkeiten und Tropfengrößen durch einen
Laser an verschiedenen Stellen des Strömungsfelds zu bestimmen. Eine schematische
Darstellung von CALIST ist in Abb. 3.2 a) zu finden. Während der Düsencharakterisie-
rung wird fortlaufend Wasser aus einem Auffangbehälter mithilfe einer Wasserpumpe zur
Spraydüse gefördert. Die Düse sprüht das Wasser entsprechend ihrer Bauart in die Um-
gebungsatmosphäre ein. Die Umgebungsatmosphäre ist dabei der Raum, in dem dieser
Versuchsstand steht. Er ist zur Umgebung nicht abgeschlossen. Das fortlaufend einge-
düste Spray wird mit einem beweglichen Laser punktuell untersucht. Der Laser ist in
der Lage das komplette Strömungsfeld zu vermessen.
Gemäß der Versuchsdokumentation für den THAI Spraykühlungsversuch HD-31-SE

[29] ist die verwendete Vollkegeldüse an insgesamt vier verschiedenen Positionen im
Strömungsfeld hinsichtlich der Tropfengeschwindigkeit und Tropfengröße charakterisiert
worden. Dabei wurden zwei Messebenen berücksichtigt, einmal 150mm stromabwärts
der Düse und einmal bei 1000mm. Die erste Messebene berücksichtigt einen Punkt in
der Rotationsachse der Düse, die zweite Ebene zusätzlich 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 möglich am Düsenaustritt. Da bei der durchgeführten
Charakterisierung nur eine Stelle mit 150mm Abstand zum Düsenaustritt vermessen
wurde, ist eine Modellierung des Eintrittsgeschwindigkeitsfelds unumgänglich. Die vor-
genommene Modellierung berücksichtigt Geschwindigkeitsvektoren in jeder Koordina-
tenrichtung x, y, z. Abb. 3.3 b) 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 repräsentieren
exemplarisch die Geschwindigkeit in x- und z-Richtung.
Für die in Abb. 3.3 a) dargestellte Vollkegeldüse in THAI wird angenommen, dass

die Geschwindigkeitskomponente uZ über den kompletten Düsenquerschnitt einen kon-
stanten Wert aufweist. Aus den experimentellen Daten der Charakterisierung wird uZ

mit 23m/s angenommen. Die Geschwindigkeitskomponenten uX und uY , welche die
Aufweitung des Wasserstrahls erzeugen, werden mithilfe einer quadratischen Funktion
bestimmt. Die Düse hat einen maximalen Spraywinkel von 30◦, d.h. der Vektor ~u hat
am positiven Düsenrand bei 4mm in x- und y-Richtung einen Maximalwinkel von 15◦,
am negativen Düsenrand bei -4mm einen Wert von -15◦. Der Winkel variiert vom Dü-
senzentrum zum Düsenrand von 0◦ bis 15◦ und in negativer Achsenrichtung von 0◦ bis
-15◦. Im Folgenden wird die Modellierung für die Geschwindigkeitskomponente uX be-
schrieben. Die Modellierung gilt analog auch für uY , da beide Vektoren in horizontaler
Richtung wirken. Es muss bei den Gleichungen lediglich x durch y ersetzt werden. Die
Winkelvariation wird mit einer quadratischen Funktion in Abhängigkeit der Koordina-
te x erzeugt. Der Ursprung von x befindet sich genau in der Düsenmitte. Es wird eine
quadratische Funktion mit folgenden Grenzen bestimmt:

• 0◦ bei x = 0,000m

• 15◦ bei x = 0,004m

bzw.

• 0◦ bei x = 0,000m

• -15◦ bei x = -0,004m

Mit diesen Grenzen lässt sich eine quadratische Abhängigkeit des Winkels φ von der
Koordinate x bestimmen, die wie folgt definiert werden kann

φ = 937500 · x2 für x ∈ R+
0 (3.1)

φ = −937500 · x2 für x ∈ R− (3.2)
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Die Modellierung der Winkelzunahme abseits des Ursprungs wurde gewählt, um eine
gleichmäßigere Verteilung des Sprays zum Düsenrand hin zu gewährleisten. Eine lineare
Verteilung für φ führt dazu, dass der Winkel nur langsam ansteigt und es so zu einer
Ansammlung des Sprays im Zentrum kommt. Die Vektorkomponente uX kann über die
trigonometrische Funktion

uX = tan (φ) · uZ (3.3)
berechnet werden. In den Bereichen, in denen x und y ungleich null sind, überlagern

sich beide Funktionen. So ergibt sich ein gleichmäßiger Spraykegel.

3.2.2 Modellierung verschiedener Tropfendurchmesser

In der Realität entstehen während des Einsprühvorgangs und der Zerstäubung von Was-
ser eine Vielzahl von Tropfen mit unterschiedlich großen Durchmessern. Die unterschied-
lichen Durchmesser können mit Messeinrichtungen wie z.B. CALIST experimentell be-
stimmt werden. Standardmäßig wird bei CFD Simulationen eine monodisperse Tropfen-
größe angenommen. Diese Vereinfachung führt dazu, dass der Simulationsaufwand stark
reduziert werden kann, da nur eine Tropfenphase vorhanden ist und so nur ein Satz an Er-
haltungsgleichungen gelöst werden muss. Durch die Vereinfachung werden Einflüsse klei-
ner und großer Tropfen in den Untersuchungen nicht berücksichtigt. Um die Auswirkung
verschiedener Tropfengrößen im Rahmen dieser Arbeit zu untersuchen, wird der mon-
odispersen Annahme in den Validierungsrechnungen der Spraykühlung und der Aerosol-
partikelauswaschung eine polydisperse Tropfenkonfiguration gegenübergestellt. 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
für die Tropfenphase und eines für die Gasphase. Beim polydispersen Sprayansatz wird
die Tropfenphase in unterschiedliche Tropfengrößenklassen unterteilt. Durch die Unter-
teilung werden verschiedene Durchmesser durch je ein separates Geschwindigkeitsfeld in
den Simulationen berücksichtigt. Beim polydispersen Sprayansatz wird das Tropfenfeld
realitätsnah abgebildet, allerdings steigt auch der Simulationsaufwand durch die Verwen-
dung mehrerer Geschwindigkeitsfelder für die Tropfen. In den vorliegenden Simulatio-
nen ist die Tropfengrößenverteilung des Messpunkts im Zentrum 150mm unterhalb der
Spraydüse verwendet worden (vgl. Abb. 3.2 b). Um eine polydisperse Spraycharakteris-
tik zu untersuchen, den numerischen Aufwand jedoch im akzeptablen Bereich zu halten,
wurde die Tropfengrößenverteilung auf fünf Tropfengrößenklassen beschränkt. Die Auf-
teilung der Tropfengrößenklassen auf den Gesamtmassenstrom der Düse erfolgt analog
zum volumetrischen Anteil der einzelnen Tropfenklassen am Gesamtvolumenstrom der
Düse, vgl. Tab. 3.1. Für die monodisperse Tropfenkonfiguration wird der Sauterdurch-
messer d32 verwendet. Dieser Wert kann für die verwendete Düse mit 0,83mm angegeben
werden. Die Daten für den gewählten d32 bzw. für die Tropfengrößenverteilung in Tab. 3.1
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Euler-Euler Zwei-Fluid

Modell

Tropfen Gas
Geschwindig-

keitsfeld:

(a) Monodisperse Tropfenkonfigurati-
on

Euler-Euler Zwei-Fluid

Modell

Tropfen-
größe 1

GasGeschwindig-
keitsfeld:

....

Tropfen-
größe n

(b) Polydisperse Tropfenkonfiguration
mit n Tropfengrößenklassen

Abbildung 3.4: Aufteilung der Spraykonfiguration in den CFD Simulationen

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

Tabelle 3.1: Aufteilung der Tropfengrößenklassen an der THAI Spraydüse

Tropfengrößenklasse [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 THAI AW4 werden zwei
grundlegend verschiedene Ansätze verfolgt. Abb. 3.5 a) zeigt die Berücksichtigung 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 Verfügung.
Für 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 möglich, wenn gilt St<< 1. Bei diesem Ansatz ist zusätzlich zu
beachten, dass für die Partikel und die Tropfen nur eine monodisperse Größe angenom-
men werden kann. Die Tropfenphase wird, wie die Gasphase, als Mischung aus reinem
Wasser und Partikel berücksichtigt. Dieser Mischungsansatz wird verwendet, um eine
Partikelinkorporation während des Auswaschvorgangs in den Tropfen zu ermöglichen.
So können sich Tropfen mit Partikeln anreichern und das Aufnahmevermögen kann an
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Abbildung 3.5: Aufteilung der Phasen in den CFD Auswaschsimulationen
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Abbildung 3.6: Aufteilung der Partikel- und Tropfenphase in verschiedene Größenklassen

experimentelle Daten angepasst werden. Für größere 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 berücksichtigt.
Die Erweiterung ist in Abb. 3.5 b) dargestellt. Durch die Aufteilung wird die Gasphase
nur noch durch Umgebungsluft repräsentiert. Mit der Erweiterung ist es möglich, Ab-
setzvorgänge von Partikeln (ρP >>ρG) zu berücksichtigen. Ebenso wie beim Zwei-Fluid
Ansatz berücksichtigt diese Erweiterung lediglich monodisperse Tropfen und Partikel.
Um eine Partikelgrößenverteilung zu simulieren, muss die neu eingeführte Partikelphase
analog zur Tropfenphase in Abb. 3.4 b) in verschiedene Größenklassen eingeteilt werden.
Jede Partikelgrößenklasse besitzt ein eigenes Geschwindigkeitsfeld, siehe Abb. 3.6.
Die Anzahl der Größenklassen für die Partikel ist abhängig von den zur Verfügung

stehenden experimentellen Daten aus dem Validierungsversuch. In AW4 wurden ins-
gesamt sechs Größenklassen bestimmt. Die Bestimmung der einzelnen Größenklassen
wird mit Kaskadenimpaktoren durchgeführt, bei denen das Messprinzip die Trägheit
der Partikel ausnutzt [25]. AW4 ist in zwei verschiedene Spraysequenzen (Spray 1 und
Spray 2) aufgeteilt (siehe Abb. 4.12), deren Partikelgrößenverteilungen den folgenden Ta-
bellen (Tab. 3.2 und 3.3) entnommen werden können. Eine ausführliche Beschreibung des
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Experimentenablaufs ist in Abschnitt 4.2 zu finden.

Tabelle 3.2: Größenklassen der Partikelverteilung in Spray 1

Partikelklasse Partikeldurchmesser [µm] Massenanteil [%]

CsI 1 0,18 1
CsI 2 0,42 2
CsI 3 0,85 5
CsI 4 1,75 23
CsI 5 3,30 41
CsI 6 6,80 28

Tabelle 3.3: Größenklassen der Partikelverteilung in Spray 2

Partikelklasse Partikeldurchmesser [µm] Massenanteil [%]

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

3.2.4 Behandlung von Wasseransammlungen

Bei THAI handelt es sich um einen geschlossenen Behälter. Durch Sprühwassereintrag
in den Validierungsexperimenten sammelt sich die Flüssigkeit im tiefsten Punkt des
Behälters 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 vernachlässigt. Die vorgestellten Modelle nehmen
an, dass Tropfen in disperser Form vorhanden sind und berücksichtigen den Phasenaus-
tausch auf dem Weg des Tropfens von der Düse bis zum niedrigsten Punkt in THAI. In
ANSYS CFX bietet sich die Möglichkeit, eine Phase über eine Wandsenke zu entfernen.
In den durchgeführten Simulationen wird dazu die sogenannte ’Degassing’ Kondition
[4] als Randbedingung verwendet. Die Senke ist dabei so definiert, dass die Gasphase

45



3 Numerische Methode und Verifikation der Modelle

7400 mm

0 mm

30°

(a) Schematische Darstellung
möglicher Wandbereiche mit
Wasseransammlung

(b) Anwendungsbereich der Degas-
sing Wandrandbedingung in
den Simulationen

Abbildung 3.7: Darstellung der Degassing Wandrandbedingung

im Wandbereich eine Wand vorfindet, die dispers modellierte Tropfenphase einen Aus-
lass aus dem Strömungsgebiet. So wird gewährleistet, dass Tropfen entfernt werden und
die Gasphase, die maßgeblich für den Druck im Behälter 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
benötigt die Kenntnis, an welchen Stellen sich die disperse Phase in THAI ansammeln
kann. Die Gebiete sind in Abb. 3.7 a) dargestellt. Eine entsprechende Verwendung der
’Degassing’ Kondition im THAI Strömungsgebiet der Simulation ist in Abb. 3.7 b) darge-
stellt. Die Anwendung der ’Degassing’ Randbedingung erfordert genaue Kenntnisse über
die Simulation, da der Randbedingung einige physikalische Vereinfachungen zugrunde
liegen. Die ausgewählte Fläche wird für die kontinuierliche Phase als Wand modelliert,
allerdings als Wand ohne Haftbedingung. Des weiteren wird die Wand als adiabat be-
trachtet, d.h. ein Wärmeübergang zwischen Wand und Fluid wird nicht berücksichtigt.
Es ist daher ratsam, die ’Degassing’ Funktion nur nach genauer Kenntnis des Strömungs-
problems und auf einem kleinstmöglichen Gebiet einzusetzen.
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3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen
Kanalströmungen

Im Folgenden werden zwei einfache Kanalströmungen gezeigt, welche die Anwendbarkeit
des Spraykühlungs- und Auswaschmodells zeigen sollen. Das Spraykühlungsmodell wird
mithilfe eines zweidimensionalen Kanals getestet, in welchem sich feuchte Luftströme
unter Ausbildung von Kondensat vermischen. Der Wassergehalt und die Temperatur der
Mischung aus der Simulation wird mit der Theorie in Form des Mollier-Diagramms für
feuchte Luft verglichen. Im zweiten Testfall wird ein Wasserspray aus einer im Zentrum
eines Rohrs befindlichen Düse eingesprüht. 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
stationäre Strömungen.

3.3.1 Kondensation im Mischkanal

Mischkanal

Der in dieser Arbeit verwendete Mischkanal zur Verifikation des Spraykühlungsmodells
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 100m
lang und hat eine Breite von 0,4m. Die Abmessungen der Eintritte und des Austritts
sind in Tab. 3.4 dargestellt. Die Höhe des Kanals beträgt konstant 0,2m. Der Kanal
besitzt ein durchströmtes Volumen von 8m3.

Tabelle 3.4: Abmessungen der drei Eintritte und des Austritts

Breite x Höhe [m] Fläche
[
m2]

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 für die Spraykühlung in ANSYS CFX zu implementieren und auf seine
physikalische Richtigkeit zu überprüfen. Dazu werden in der Simulation drei Fluidströ-
me durch die Eintritte 1-3 in den Mischkanal mit genau definierten Parametern für den
Gesamtmassenstrom ṁGes, den Luftmassenstrom ṁAir, den Wasserdampfmassenstrom
ṁV apor, den Wassermassenstrom ṁL, den Wassergehalt x und die Temperatur ϑ ein-
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Abbildung 3.8: Schematische Darstellung des Mischkanals [37]

geleitet und über die Kanallänge komplett vermischt. Bei den Fluidströmen handelt es
sich um ein Wasserdampf-Luft Gemisch (feuchte Luft), das zudem Wasser in Tropfen-
form mitführen kann. Die einzelnen Massenströme für ṁAir, ṁV apor und ṁL lassen sich
zu ṁGes addieren. Je nach Beschaffenheit der Eintrittsströme kommt es im Kanal durch
die Vermischung zu Verdampfung oder Kondensation. Die Vermischung während der
Simulation wird mithilfe des Mollier-Diagramms [79] für feuchte Luft theoretisch beur-
teilt. Sehr bedeutsam für die Simulationsergebnisse ist eine vollständige Vermischung
der Eintrittsströme, was im vorliegenden Fall einer Kanallänge von 100m bedarf.

Mollier-Diagramm

Das Mollier-Diagramm in Abb. 3.9 beschreibt den Zustand von feuchter Luft bei ver-
schiedenen Temperaturen und ermöglicht die Bestimmung des gasförmigen und flüssi-
gen Wasseranteils im Luftgemisch. Auf der x-Achse ist der Wassergehalt x in gWasser pro
kgtrockener Luft aufgetragen. Auf der y-Achse steigen die Isothermen in der Einheit ◦C von
links nach rechts leicht an. An der Sättigungsgrenze, welche kreisförmig von links unten

48



3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen Kanalströmungen

3

1 2

38°C

32,5°C

25°C

Abbildung 3.9: Mollier-Diagramm für einen Absolutdruck von 1 bar nach [79], [22]
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nach rechts oben durch das Diagramm verläuft, 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 Sättigungsgrenze gibt an, bis zu
welcher Temperatur der Wasseranteil in feuchter Luft gasförmig vorliegt und ab wann
Flüssigkeit ausgeschieden wird. Das Mollier-Diagramm macht keine Aussage bezüglich
der Beschaffenheit des vorhandenen Kondensats. In den Simulationen werden für den
gezeigten Mischungsfall drei verschiedene monodisperse Tropfengrößen untersucht, wel-
che in Tab. 3.5 ersichtlich sind. Die Tropfen sind im Größenbereich gewählt worden, wie
sie im Valdierungsabschnitt in den experimentellen Untersuchungen im THAI bestimmt
wurden (vgl. Tab. 3.1).

Tabelle 3.5: Durchmesser der Tropfen im Mischkanal

Tropfendurchmesser dL [µm]

Simulation 1 100
Simulation 2 300
Simulation 3 500

Für die Untersuchung des Spraykühlungsmodells wird der in Abb. 3.9 dargestellte Fall
verwendet. Im gezeigten Testfall wird ein gerade gesättigter Luftstrom (1),(2) mit einem
Luftstrom, welcher bereits Tropfen mit sich führt (3), vermischt. Die Mischung kann im
Mollier-Diagramm über 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 Eintrittsströme (3) dieselbe trockene Luftmenge

enthalten, liegt der Mischungspunkt auf der Mischungsgeraden genau in der Mitte. Aus
dem Mollier-Diagramm wird für den Mischpunkt die Temperatur ϑAustritt = 32,5◦C
bestimmt. Der Wassergehalt am Austritt kann analytisch aus folgender Bilanz in Gl. (3.4)
errechnet werden

xAustritt = x1 · ṁAir1 + x2 · ṁAir2 + x3 · ṁAir3
ṁAir1 + ṁAir2 + ṁAir3

(3.4)

und beträgt xAustritt = 33,00 g/kgtrockene Luft.

Numerisches Setup

Die stationären Simulationen werden mit einem quasi zweidimensionalen Netz des Kanals
durchgeführt. Darunter wird die Annahme verstanden, dass das Strömungsfeld in einer
der drei Raumrichtungen nur eine Zelle dick ist. Mit dieser Annahme ist es möglich, in
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Tabelle 3.6: Randbedingungen für die Eintrittsströme in den Mischkanal

Variable Wert

ϑ1, ϑ2 38 [◦C]
ϑ3 25 [◦C]

ṁGes1, ṁGes2 5,22 [g/s]
ṁGes3 10,22 [g/s]

ṁAir1, ṁAir2 5,00 [g/s]
ṁAir3 10,00 [g/s]

ṁV apor1, ṁV apor2 0,22 [g/s]
ṁV apor3 0,20 [g/s]
ṁL1, ṁL2 0,00 [g/s]
ṁL3 0,02 [g/s]
x1,x2 44,00 [g/kgtrockene Luft]
x3 22,00 [g/kgtrockene Luft]

Finite-Volumen Gleichungslösern wie ANSYS CFX, Strömungen durch den vernachläs-
sigbaren Einfluss der dritten Raumkoordinate in quasi zweidimensionalen Integrations-
gebieten zu berechnen. Im vorliegenden Fall ist die Kanalzelle 0,2m dick. Das vorliegende
Strömungsfeld ist mit 106.000 hexaedrischen Volumenelementen blockstrukturiert auf-
gelöst. Es ist nur das Strömungsgebiet des Fluids aufgelöst, Wandstrukturen sind nicht
berücksichtigt. Die seitlichen Wände des Kanals sind reibungsfrei, um den Einfluss ei-
ner Grenzschichtausbildung zu vernachlässigen. Flächen, die das Strömungsgebiet in der
Höhenkoordinate abgrenzen, sind als symmetrische Randbedingung berücksichtigt. Die
Simulation wird stationär mit dem sogenannten ’High Resolution Scheme’ für advektive
und turbulente Terme diskretisiert. Dieses Diskretisierungsschema schaltet automatisch
zwischen erster und zweiter Genauigkeitsordnung um, je nach Stabilität der Simulation
in den Strömungsbereichen. Zur Überprüfung der Konvergenz der Simulation ist das ’Im-
balance’ Kriterium verwendet worden. Dieses summiert alle Zu- und Abflüsse inklusive
der Flüsse beim Phasenaustausch über das Strömungsvolumen auf. Der Absolutdruck
im Strömungsvolumen beträgt 1 bar. Als Randbedingungen an den Eintritten wurden
Massenströme normal zur Eintrittsfläche und die Gemischtemperatur vorgegeben. Das
Gemisch besteht aus Luft und Wasserdampf an den Eintritten 1 und 2 sowie zusätz-
lich zum Luft/ Wasserdampfgemisch aus einer flüssigen Tropfenphase an Eintritt 3, vgl.
Tab. 3.6. Tropfen sind monodispers mit einem konstanten Durchmesser berücksichtigt.
Das getestete Phasenaustauschmodell für die Spraykühlung wird mithilfe selbsterstellter
Benutzerfunktionen in den Code implementiert. Die Simulation ist auf dem Höchstleis-
tungsrechner CRAY XC40 ’Hazel Hen’ unter Verwendung von 240 Kernen am HLRS
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durchgeführt worden.

Ergebnisse

(a) Stromlinien des Gasge-
mischs

(b) Gasgeschwindikeit im Ka-
nal

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

Das Strömungsfeld des Kanals zeichnet sich durch einen Mischungsvorgang aller ein-
geführter Ströme direkt nach deren Zusammenkunft am Beginn des Strömungsvolu-
mens aus. Abb. 3.10 a) zeigt die Interaktion der Gasgemische aus den Eintritten 1 und
2 (schwarze Stromlinien) sowie Eintritt 3 (rote Stromlinien). Während der Mischung
werden alle Ströme in den gemeinsamen Kanal umgelenkt, was zu einer Einschnürung
der Strömung führt. An der Einschnürungsstelle kommt es durch den Zusammenfluss der
Massenströme zu einer Beschleunigung der Strömung. Die Geschwindigkeitserhöhung ist
in Abb. 3.10 b) ersichtlich. Im Bereich der Strömungseinschnürung und der Geschwin-
digkeitserhöhung 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 höher und nimmt dann mit
zunehmender Kanallänge bis zum Ende des Kondensationsvorgangs ab. Ebenfalls mi-
schen sich die Temperaturunterschiede der Massenströme im Einschnürungsbereich aus,
siehe Abb. 3.12. Die beiden seitlichen Luftströme treten mit 38◦C in den Kanal ein und
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Abbildung 3.11: Darstellung der Kondensationsrate im Mischkanal

Abbildung 3.12: Darstellung der Gastemperatur im Mischkanal
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mischen sich mit dem kühleren feuchten Luftstrom mit 25◦C. Es kommt zu einer sehr
schnellen Ausmischung und einer theoretischen Mischungstemperatur von 32,5◦C. Die
Mischungstemperatur kann aus demMollier-Diagramm abgelesen werden. In der nachfol-
genden Tab. 3.7 sind die aus der Simulation bestimmten Werte für ϑAustritt und xAustritt
ersichtlich. Die gezeigten Ergebnisse berücksichtigen verschiedene Tropfendurchmesser.

Tabelle 3.7: ϑAustritt und xAustritt für verschiedene Tropfendurchmesser dL

dL = 100 [µm] dL = 300 [µm] dL = 500 [µm]

xAustritt [g/kgtrockene Luft] 32,6 32,3 32,2
ϑAustritt [◦C] 32,64 32,34 31,94

Verglichen mit den analytischen Ergebnissen ϑAustritt und xAustritt aus dem Mollier-
Diagramm zeigen die Simulationen eine sehr gute Übereinstimmung. Der Wassergehalt
kann für alle Tropfendurchmesser in den Simulationen sehr gut nachgerechnet werden.
Die Simulationswerte weichen nur vernachlässigbar gering vom analytischen Wert ab.
Wird die Mischungstemperatur am Austritt des Kanals ϑAustritt für die Simulation mit
dem theoretischen Wert aus dem Mollier-Diagramm verglichen, ergibt sich wie beim
Wassergehalt eine gute Übereinstimmung. Die Temperaturen weichen nur sehr gering
ab. Der Einfluss der Tropfengröße ist im untersuchten Testfall vernachlässigbar.
Alles in allem zeigt das entwickelte Modell eine gute Übereinstimmung 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 für Partikel in einer einfachen Kanalströmung auf seine physikalische Arbeits-
weise zu untersuchen. Eine physikalische Beurteilung des Auswaschmodells ist aufgrund
der verwendeten empirischen Beschreibung der berücksichtigten Auswaschmechanismen
unumgänglich, da getestet werden muss, ob die Korrelationen für die Anwendung in
kerntechnischen Sicherheitsrechnungen verlässlich arbeiten. Die Grundlage für die Un-
tersuchung bildet das von Lim et al. [56] und Cheng [17] verwendete Kanalexperiment.
Der zylindrische Kanal hat einen Rohrdurchmesser von 0,45m, eine Länge von 11m
und schließt ein Volumen von ca. 1,8m3 ein. In der Rotationsachse des Rohrs befin-
det sich eine Düse, welche ein Wasserspray in den Kanal injiziert. Die Düse hat einen
Austrittsdurchmesser von 1,18mm. In den Kanal wird gemäß Abb. 3.13 von rechts nach
links ein Aerosol eingeleitet, welches dann auf ein Wasserspray trifft, dass entgegen des
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Gas mit
Aerosolpartikeln

Erdbeschleunigung g
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Abbildung 3.13: Schematische Darstellung des Auswaschkanals mit im Zentrum befind-
licher Auswaschdüse

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 verlässt den Kanal mit einer niedrigeren Partikelkonzentration bedingt durch
den Auswaschvorgang. Um die Güte des Auswaschvorgangs zu beurteilen, wird ein Aus-
waschwirkungsgrad ηAuswasch definiert. Er beschreibt das Verhältnis von noch im Gas
befindlichen Aerosolpartikeln zu den ursprünglich 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, siehe Tab. 3.8. Die einzelnen Varianten unterscheiden sich in der Aufweitung des
Wasserspraywinkels durch verschiedene Düsenvolumenströme und in den ausgestoßenen
Tropfendurchmessern. Als Aerosolpartikel werden kleine Kohlepartikel verwendet, welche
über alle Versuchsvarianten einen konstanten monodispersen Durchmesser von 1,65µm
haben. Der partikelbeladene Gasmassenstrom hat einen ebenfalls über alle Versuchsvari-
anten konstanten Massenstrom von 0,1 kg/s. Der Gasstrom führt am Kanaleintritt einen
Aerosolpartikelmassenstrom von 2 g/s mit sich.

Tabelle 3.8: Eintrittsrandbedingungen des Sprays für den Auswaschkanal

Versuch Spraywinkel [◦] Tropfendurchmesser [µm] Volumenstrom
[
m3/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 stationären Simulation zur Hälfte (180◦)
modelliert. Die andere Hälfte wird über die Annahme symmetrischer Randbedingun-
gen berücksichtigt, siehe Abb. 3.14 a). Die Symmetriebedingung in der Simulation läuft
genau durch die Rotationsachse und durch die dort angebrachte Spraydüse. Das be-
rücksichtigte Strömungsfeld ist dreidimensional und in jede Raumrichtung ausreichend
aufgelöst. Insgesamt tragen 7,9Millionen tetraedrische Volumenelemente zur Auflösung
bei. Besonders zu berücksichtigen ist die Auflösung der Düse, da sie mit ihrem Durch-
messer von 1,18mm im Vergleich zum Rohr sehr klein ist. Der Düsenbereich ist deshalb
in den Simulationen besonders aufgelöst, siehe Abb. 3.14 b).
Der Auswaschkanal ist so modelliert, dass Strukturregionen wie die Rohrwand oder

die Düsenwand vernachlässigt werden, es ist nur das Strömungsvolumen vernetzt. Die
Simulation wird stationär mit dem sogenannten ’High Resolution Scheme’ für advektive
und turbulente Terme diskretisiert. Dieses Diskretisierungsschema schaltet automatisch
zwischen erster und zweiter Genauigkeitsordnung um, je nach Stabilität der Simulation
in den Strömungsbereichen. Zur Überprüfung der Konvergenz der Simulation ist das ’Im-
balance’ Kriterium verwendet worden. Dieses summiert alle Zu- und Abflüsse inklusive
der Flüsse beim Phasenaustausch für Masse und Impuls über das Strömungsvolumen
auf. Der Absolutdruck im Strömungsvolumen beträgt 1 bar. Der Eintritt am Ende des
Rohrquerschnitts führt ein Gemisch aus Luft und Partikel in den Kanal ein. Als Rand-
bedingung hierfür wird eine Normalgeschwindigkeit von 0,5m/s über alle Simulationen
berücksichtigt. Aufgrund der sehr kleinen Partikelduchmesser von 1,65µm im Aerosol
werden diese als Teil des Gases betrachtet und vernachlässigen eine Relativgeschwindig-
keit zwischen Gas und Partikel. Beide Bestandteile nützen das gleiche Geschwindigkeits-
feld. Tropfen werden mit einem eigenständigen Geschwindigkeitsfeld beschrieben. Die
Tropfenphase ist monodispers mit konstantem Durchmesser modelliert. Die Ansamm-
lung an Wasser im Kanal wird nicht berücksichtigt, weshalb eine Massensenke für die
flüssige Phase an der Kanalwand berücksichtigt ist. Die Simulation berücksichtigt das
in Abschnitt 2.4 beschriebene Auswaschmodell. Die Simulation wird unter Vernachlässi-
gung von Temperaturunterschieden isotherm durchgeführt.
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3.3 Verifikation der entwickelten Modelle an einfachen Kanalströmungen

(a) Symmetriebedingung des Strömungskanals

(b) Auflösung des Düsenbereichs im Kanal

Abbildung 3.14: Darstellung des in der Simulation verwendeten Strömungskanals
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3 Numerische Methode und Verifikation der Modelle

Ergebnisse

Abb. 3.15 zeigt schematisch die Ausbildung des Sprays im Auswaschkanal für die Spray-
konfiguration von Versuch 1, vgl. Tab. 3.8. Zur Visualisierung wird der volumetrische
Phasengehalt des Wassers αL verwendet. Das Wasserspray tritt mit dem vorgegeben
Aufweitungswinkel entgegen der partikelbeladenen Gasströmung in den Kanal ein. Auf-
grund der Schwerkraft senkrecht zum Sprayauswurf wird dieser mit zunehmendem Ab-
stand zur Düse 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 flüssigen Phasengehalts (Spray
strömt von links nach rechts, das Aerosol von rechts nach links)

In Abb. 3.16 sind neben der Visualisierung des Spraykegels durch αL die Stromlinien
des Aerosols dargestellt. Durch die Sprayausbreitung wird ein Teil des Aerosols in den
oberen Kanalbereich umgelenkt, während der andere Teil durch das Spray hindurch-
strömt und aufgrund der entgegengesetzten Geschwindigkeit des Sprays stark verwirbelt
wird. Unterhalb des Sprays bildet sich eine Rezirkulationsströmung aus. Der Bereich mit
starker Turbulenz geht einher mit dem Bereich der höchsten Auswaschraten.
Abb. 3.17 zeigt den Partikelmassenstrom in der Einheit kg/s. Die Strömung tritt mit

einem konstanten Partikelanteil über den Strömungsquerschnitt in den Kanal ein und re-
duziert sich aufgrund des Auswaschvorgangs im Verlauf der Durchströmung. Die höchste
Reduzierung der Partikel ergibt sich im stark turbulenten Bereich. In diesem Bereich ist
eine lokale Reduzierung von bis zu 50% gegenüber der ursprünglichen Partikelbeladung
möglich. Im Bereich nach der Düse vermischen sich die verschiedenen Partikelkonzen-
trationen der unterschiedlich stark ausgewaschenen Bereiche wieder. Das beschriebene
Strömungsverhalten ist in sämtlichen durchgeführten 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 Kanalströmungen

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

Partikelmassenstrom im Aerosol

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 für den Auswaschwirkungsgrad ηAuswasch verglichen. Auf der x-
Achse ist dabei der Volumenstrom der Spraydüse aufgetragen. Die y-Achse ist durch
ηAuswasch repräsentiert. Insgesamt gibt es zu jedem Volumenstrom drei experimentelle
Werte (o) 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 Düsenvolumenstrom überschätzt das Auswaschverhalten etwas, während für
die drei weiteren untersuchten Randbedingungen eine sehr gute Übereinstimmung 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 THAI.
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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 Spraykühlung und zur Auswaschung von Aerosolpar-
tikeln wird mithilfe von Experimenten aus dem THAI Programm durchgeführt. Die
Simulation mit Spraykühlungsmodell wird mit dem Versuch HD-31-SE [29] validiert,
während das Partikelauswaschmodell mit Versuch AW4 [77] überprüft 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 Übersichtlichkeit halber wird zuerst die Spraykühlung abgehandelt, da-
nach erfolgt die Diskussion der Aerosolpartikelauswaschung.

4.1 Validierung des Spraykühlungsmodells

4.1.1 Validierungsexperiment THAI HD-31-SE

Während der Spraykühlung [29] wird über eine Vollkegeldüse ein konstanter Wasser-
massenstrom von 1 kg/s und 20◦C in den THAI Behälter eingedüst. Die Vollkegeldüse
ermöglicht eine gleichmäßige Tropfenverteilung über die Sprayfläche und befindet sich in
der Rotationsachse des Behälters in einer Höhe von 7,4m ausgehend vom THAI Sumpf,
siehe Abb. 4.1 a). Die Erläuterung der Bestimmung der Spraytropfengröße der verwen-
deten Vollkegeldüse ist bereits in Abschnitt 3.2.2 erfolgt. Außer der Spraydüse befinden
sich keine weiteren Einbauten in THAI. Während der Versuchsdurchführung verbleibt
das eingesprühte Wasser aufgrund der geschlossenen Konfiguration in THAI und bildet
einen Sumpf. Vor Beginn des Experiments wird der THAI Behälter mit feuchter Luft
gefüllt, sodass sich ein Gemisch aus 75 vol.% Luft und 25 vol.% Wasserdampf ergibt. Die
feuchte Luft wird zu Beginn des Experiments im kompletten Strömungsvolumen auf 90◦C
erhitzt. Dazu ist THAI mit einem geschlossenen Thermoölsystem ausgestattet, welches
sich an den Außenwänden des Behälters befindet und zum Kühlen bzw. zum Erhitzen
der Gasatmosphäre und der Wände verwendet wird. Die Außenwände werden während
der Dauer des Experiments konstant auf einer Temperatur von 90◦C gehalten. Um die
Wärmeverluste in THAI so gering wie möglich zu halten, ist dieser von einer Isolierung
aus Steinwolle umgeben. Die Gasatmosphäre wird auf einen Absolutdruck von 1,5 bar
verdichtet. Die Versuchstransiente beginnt mit der Sprayaktivierung für insgesamt 160 s.
Durch den Einsprühvorgang verringern sich die Gastemperatur und der Druck in THAI
stetig. Die Reduzierung der Gastemperatur wird über Thermoelemente erfasst, deren
Positionen in Abb. 4.1 ersichtlich sind. Die Thermoelemente sind in THAI auf verschie-

61



4 Validierung

7.4 m

0 m

30°

9.2 m

(a) Thermoelemente in verschiede-
nen Höhen und Lage der Vollke-
geldüse

120°

3.2 m

(b) Thermoelemente in
radialen Positionen

Abbildung 4.1: Anordnung von Thermoelementen in THAI

denen Höhen mit einem Abstand von 0,7m angebracht. Auf jeder Höhe befinden sich
insgesamt drei im Abstand von 120◦. Jedes einzelne Thermoelement hat einen Abstand
von 0,4m zur Behälterwand. Zudem befindet sich auf jeder Höhe in der Rotationsachse
ein Thermoelement, sodass auf jeder Höhe insgesamt vier Messstellen vorhanden sind.
Die Thermoelemente haben eine Messgenauigkeit von +/- 0,3K, Messelemente für den
Druck schwanken um +/- 0,0075 bar. Da es sich beim Abkühlungsprozess 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 durchgeführt, weshalb an dieser Stelle keine Aussage zur
Reproduzierbarkeit gemacht werden kann. Ebenso ist der Einfluss von Messungenauig-
keiten in der Versuchsdokumentation nicht aufgeführt.

4.1.2 Numerisches Setup in ANSYS CFX

Die Validierungsrechnungen verwenden ein dreidimensionales Netz des THAI Behälters.
Eine ausführliche Beschreibung des Netzes ist in Abschnitt 3.1 erfolgt. Das Netz wird
mit drei verschiedenen Auflösungen getestet, um den Einfluss der Gitterauflösung auf
die Ergebnisse der Simulation zu untersuchen. Tab. 4.1 zeigt die untersuchten Abstufun-
gen. Eine ausreichende Auflösung des Strömungsvolumens ist mit Netz 2 gewährleistet.
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4.1 Validierung des Spraykühlungsmodells

Tabelle 4.1: In einer Studie untersuchte Netzauflösungen von THAI

Netz Anzahl Volumenelemente (Tetraeder)

Netz 1 3.083.065
Netz 2 8.480.461
Netz 3 16.278.647

Aufgrund der komplexen Strömung in THAI 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

durchgeführt. Advektive Terme der Erhaltungsgleichungen werden durch das ’High reso-
lution scheme’ diskretisiert. Dieses Schema berücksichtigt eine Mischung aus den Genau-
igkeiten erster und zweiter Ordnung. An Stellen im Netz, an denen eine Genauigkeit zwei-
ter Ordnung zu Instabilitäten führt, wird die Genauigkeit von ANSYS CFX automatisch
auf die erste Ordnung reduziert. Zeitliche Terme werden mit einem rückwärtsgewandten
Euler Schema mit einer Genauigkeit von zweiter Ordnung diskretisiert. Die Simulationen
berücksichtigen insgesamt zwei Phasen, eine Tropfen- und eine Gasphase. Die Gasphase
ist ein Gemisch aus Luft und Wasserdampf. Die Mischung ist variabel gewählt, sodass
sich das Mischungsverhältnis durch den Phasenaustausch bei Kondensation bzw. Ver-
dampfung ändern kann. Dies ist notwendig, da sich der Anteil des Wasserdampfs mit
dem Phasenaustausch ändert. 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 beträgt 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 berücksichtigt eine monodisperse Tropfengröße. Die Tropfengröße wird
dabei mit dem Sauterdurchmesser d32 =830µm angenommen. Die zweite Konfiguration
wird durch eine Tropfengrößenverteilung repräsentiert, bei der insgesamt fünf verschiede-
ne Tropfendurchmesser mit je einem eigenen Geschwindigkeitsfeld berücksichtigt sind,
siehe Tab. 3.1. Sauterdurchmesser und polydisperse Tropfenverteilung sind den expe-
rimentellen Daten der Versuchsdokumentation entnommen. Eingedüst wird die Trop-
fenphase mit einer konstanten Temperatur von 20◦C. Um den numerischen Aufwand
zu reduzieren, ist die Modellierung von Wasseransammlungen in THAI vernachlässigt.
Der Wandbereich, an dem sich im THAI Sumpf Wasser ansammeln würde, wird als
’Degassing’ modelliert. Es entsteht so eine Massen-, Impuls- und Energiesenke für die
Tropfenphase. Die Funktion dieser Randbedingung ist in Abschnitt 3.2.4 näher erläutert.
Die simulierte Transiente hat eine Dauer von 160 s.
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4.1.3 Ergebnisse

Qualitative Darstellung des Strömungsfelds

Startet der Einsprühvorgang von Wasser in den THAI Behälter, entsteht durch die ver-
wendete Düse ein Spraykegel mit einem Spraywinkel von 30◦. Aufgrund der Einsprüh-
geschwindigkeit und der Erdbeschleunigung bewegen sich die Tropfen in den Sumpfbe-
reich des THAI Behälters. Der Spraykegel ist in Abb. 4.2 für die Tropfengrößenklassen
0,139mm, 0,691mm und 1,243mm mittels des volumetrischen Phasengehalts der Trop-
fenphase αL dargestellt.

(a) Tropfengröße
0,139mm

(b) Tropfengröße
0,691mm

(c) Tropfengröße
1,243mm

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

Aus der Darstellung ist ersichtlich, dass der gebildete Spraykegel mit zunehmendem
Tropfendurchmesser größer ausgebildet wird. Grund dafür ist die Massenträgheit der
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4.1 Validierung des Spraykühlungsmodells

(a) Tropfengröße
0,139mm

(b) Tropfengröße
0,691mm

(c) Tropfengröße
1,243mm

Abbildung 4.3: Darstellung der Geschwindigkeitsvektoren für Tropfengrößenklassen
0,139mm, 0,691mm und 1,243mm

Tropfen, die mit größerem Durchmesser und der damit verbundenen größeren Masse
ansteigt. Größere Tropfen werden im Vergleich zu Kleineren durch die Erdbeschleuni-
gung wesentlich später zum Sumpf hin umgelenkt. Dies bewirkt eine länger anhaltende
Ausbildung des Spraykegels durch den von der Düse aufgeprägten Spraywinkel. Abb. 4.3
zeigt für die bereits eingeführten Tropfengrößenklassen die Ausbildung des jeweiligen
Tropfengeschwindigkeitsfelds.
Abb. 4.4 a) zeigt zweidimensional die Geschwindigkeitsvektoren der Gasphase. Durch

die Widerstandskraft, die zwischen eingedüsten Tropfen und dem Gas wirkt, wird das
Gas in THAI in Bewegung versetzt. In der Spraykernströmung zeigen die Geschwindig-
keitsvektoren des Gases in dieselbe Richtung wie die der Tropfen. Trifft die Gasströmung
im Sumpfbereich auf die Behälterwand, wird diese umgelenkt. Die Umlenkung findet
im Sumpf entlang der Behälterwand oder bereits oberhalb der Sumpfverjüngung statt.
Dies ist in der zweidimensionalen Darstellung durch einen Wirbel links bzw. rechts der
Sprayströmung zu erkennen. Ist die Gasströmung umgelenkt, so bewegt sich das Gas an
der Wand entlang in den oberen Bereich von THAI bis auf die Höhe, in der die Voll-
kegeldüse angebracht ist. Im Bereich der Vollkegeldüse wird das Gas, welches an der
Wand entlangströmt, wieder in die Kernströmung der Düse eingesogen und bewegt sich
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4 Validierung

ein weiteres Mal mit der Tropfenströmung nach unten. Die Gasströmung mit moderaten
Strömungsgeschwindigkeiten bis 18m/s ist auf den Bereich unterhalb der Düse begrenzt.
Oberhalb der Düse treten vernachlässigbar kleine Strömungsgeschwindigkeiten auf. Auf
Basis der Analyse des Strömungsgebiets kann dieses in drei Regionen eingeteilt werden,
siehe Abb. 4.4 b).

(a) Geschwindig-
keitsvektoren
der Gasphase

Region 1

R
e
g
io

n
2

R
e
g
io

n
2

Region 3

(b) Einteilung von THAI in verschiedene
Strömungsregionen

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

• Region 1: Dieser Bereich stellt den Strömungsbereich oberhalb der Spraydüse dar.
Diese Region ist gekennzeichnet durch eine sehr geringe Strömungsgeschwindig-
keit und damit verbunden einem sehr geringen Mischungsverhalten. Es gibt keine
direkte Berührung von Gas und Spraytropfen.

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

• Region 3: Dieser Bereich beinhaltet den direkten Kontakt zwischen Spraytropfen
und Gas. Hier ergeben sich die stärksten Turbulenzen und auch die höchsten Gas-
geschwindigkeiten.
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4.1 Validierung des Spraykühlungsmodells

Ergebnisse unter Verwendung des Zwei-Fluid Modells

In diesem Abschnitt wird der Verlauf der Gasabkühlung 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= 0 s zeigt Abb. 4.5 b). Die Tempera-
tur bei t= 0 s beträgt gemäß den Initialbedingungen 90◦C im kompletten THAI Behäl-
ter. Nach Beginn der Sprayeindüsung ergibt sich zuerst eine Abkühlung des Gases im
Kern des Spraykegels, siehe Abb. 4.5 c) und d). Durch die Umlenkung des Gasstroms im
Sumpfbereich breitet sich die Abkühlung weiter in den Bereich ohne direkte Tropfenein-
wirkung aus. Die Gasumlenkung im Sumpf und die Strömung an der Wand sorgen dafür,
dass abgekühlte Gasmassen überall unterhalb der Düse verteilt werden und sich so das
Temperaturniveau absenkt, siehe Abb. 4.5 e), f) und g). Ab einer Sprayzeit von ca. 60 s
ergibt sich eine stabile Temperaturschichtung. Oberhalb der Düse befindet sich kaum
abgekühltes Gas, unterhalb der Düse kühlt sich das Gas kontinuierlich ab. Stabil ist
die Schichtung deshalb, weil die Dichte des Gases im oberen Bereich durch eine höhere
Temperatur geringer ist als unterhalb der Düse. Diese Schichtung entsteht dadurch, dass
abgekühltes Gas an der Wand durch die Düse in den Spraykegel eingesogen wird, bevor
es über die Düse in die Region 1 strömen kann. In Abb. 4.5 a) 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 für jeden der genannten Messpunkte. Die Datenreihen stehen für 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 Spraykühlungsmodell durchgeführt wird. In diesem Fall
sind die Quellen- und Senkenterme für Masse, Impuls und Energie für das entwickelte
Spraykühlungsmodell nicht berücksichtigt. Die Temperaturreduktion der Gasphase wird
in diesem Fall lediglich durch einen konvektiven Wärmeübergang zwischen Tropfen und
Gas ermöglicht. 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 für die mono- als auch
die polydisperse Spraykonfiguration, siehe Abb. 4.6. Alle Simulationen überschätzen das
Abkühlvermögen des Sprays. Ab einer Zeit von ca. 15 s kühlt die monodisperse Simula-
tion mit einem konstanten Abstand zu den experimentellen Daten ab. Die polydisperse
Simulation dagegen nähert sich den Messdaten an und kann die Gastemperatur besser
wiedergeben. Die bessere Übereinstimmung mit dem Experiment kann dadurch erklärt
werden, dass in der polydispersen Spraykonfiguration die Realität durch die Modellie-
rung mehrerer Tropfendurchmesser in einem Spray im Vergleich zu einer monodispersen
Größenverteilung besser abgebildet wird.
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(b) t = 0 s (c) t = 5 s (d) t = 20 s

(e) t = 60 s (f) t = 100 s (g) t = 160 s

Abbildung 4.5: Darstellung der Gasabkühlung im THAI Behälter
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Abbildung 4.6: Vergleich von experimentellen und berechneten Daten in Region 3

Es sind verschiedene Tropfengrößen im Sprayfeld vorhanden, die durch ihre unter-
schiedlichen Größen ein vielfältigeres Wärmeaufnahmeverhalten aufweisen.
Die Messpunkte MP817, MP827, MP832 und MP837 stehen für die Region 2, die von

der Zirkulationsströmung beeinflusst ist, siehe Abb. 4.7. Bis zu einer Simulationszeit von
ca. 50 s verhalten sich die mono- und polydisperse Simulation annähernd gleich. Ab
diesem Punkt überschätzt die monodisperse Simulation das Abkühlungspotential des
Sprays mit einem konstanten Abstand zu den experimentellen Daten. Die polydisperse
Tropfenkonfiguration zeigt hier eine wesentlich bessere Übereinstimmung. Alle Plots be-
rücksichtigen neben der mono- und polydispersen Simulation mit Spraykühlungsmodell
(Mono, Poly) eine monodisperse Simulation ohne Spraykühlungsmodell (ohne Modell).
In dieser Simulation werden der Wärme- und Massenaustausch aufgrund von Kondensa-
tion/Verdampfung vernachlässigt. Eine Reduzierung der Gastemperatur und des Abso-
lutdrucks ist hier nur durch einen konvektiven Wärmeübergang zwischen Tropfen/Gas
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Abbildung 4.7: Vergleich von experimentellen und berechneten Daten in Region 2

möglich. Die Simulation zeigt für keinen der Punkte eine Übereinstimmung mit dem Ex-
periment. Die Gastemperatur wird viel zu niedrig berechnet, da die Kondensation und
die dabei freiwerdende latente Wärme nicht berücksichtigt ist. Dieser Wärmestrom, der
während der Kondensation frei wird, erwärmt die Tropfenphase zusätzlich zum konvekti-
ven Wärmeübergang. Die wärmer werdenden Tropfen sorgen dafür, dass das konvektive
Wärmesenkenpotential reduziert wird und so die Gasphase mit einer Dämpfung ab-
kühlt. Die monodisperse Simulation ohne Implementierung des Spraykühlungsmodells
zeigt, dass es zwingend notwendig ist, den Phasenaustausch zu modellieren.
Abb. 4.8 zeigt den Temperaturverlauf der Gasphase an MP806 und den Messpunkt

MP071 für den Absolutdruck. Region 1 ist charakterisiert durch eine sehr geringe Strö-
mungsgeschwindigkeit, wodurch die Vermischung kalter und warmer Gasschichten sehr
eingeschränkt 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, während alle durchgeführten Simulationen diese Abnahme nicht wiedergeben.
Eine mögliche Ursache für den Unterschied zwischen Simulation und Experiment kann
eine Überschätzung des Rezirkulationsstroms in den Simulationen sein. In der Simulati-
on wird nahezu der komplette Gasstrom aus dem Sumpf in den Düsenbereich eingesogen.
Ist dies in Realität nicht so, kann in Region 1 durchaus eine Vermischung von kalten und
warmen Gasschichten stattfinden, was zu einer Temperaturreduzierung führt. Eine an-
dere Möglichkeit sind die Wärmeverluste von THAI. Trotz einer Isolationsschicht gehen
die Experimentatoren von Wärmeverlusten aus, sodass ein komplett adiabates Verhalten
der Wände nicht gegeben ist und dadurch die Gastemperatur abfällt. Abb. 4.8 b) zeigt
den Vergleich des Absolutdrucks in THAI zwischen Simulation und Experiment. Die
Übereinstimmung mit dem Experiment ist sehr gut. Für diese physikalische Messgröße
ist dabei vernachlässigbar, mit welcher Tropfenkonfiguration simuliert wird bzw. ob das
Phasenaustauschmodell implementiert ist.
Einen großen Einfluss auf die Kondensation und das Gebiet, in dem Kondensation

stattfindet, hat die Tropfentemperatur. Abb. 4.9 zeigt die Tropfentemperatur für die
Tropfenklassen 0,139mm, 0,691mm und 1,243mm und das jeweils dazugehörige Kon-
densationsgebiet. Aus Abb. 4.9 a) bis c) ist erkennbar, dass mit zunehmender Tropfengrö-
ße die einzelnen Spraytropfen nicht so schnell erwärmt werden. Dies kann damit erklärt
werden, dass größere Tropfen eine größere Masse und damit eine wesentlich größere Wär-
mekapazität besitzen. Das Potential Wärme aufzunehmen ist maßgeblich für die Trop-
fenerwärmung. Tropfen können im vorliegenden Fall zum einen durch einen konvektiven
Wärmestrom von der deutlich wärmeren Gasphase erwärmt werden, zum anderen durch
die freiwerdende latente Wärme bei Kondensation, welche ebenfalls in den Tropfen über-
geht. Die Geschwindigkeit der Tropfenerwärmung beeinflusst das Kondensationsgebiet.
Kondensation findet auf kalten Flächen statt.
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(a) Temperatur
Tropfenklasse
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Abbildung 4.9: Tropfenerwärmung und Auswirkung auf das Kondensationsgebiet
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Die einzig kalte Fläche im verwendeten Experiment ist die Tropfenoberfläche, da die
Wände des THAIs konstant beheizt werden. Je schneller sich die Tropfentemperatur der
Temperatur der Gasatmosphäre angleicht, desto schneller reduziert sich das Kondensati-
onsgebiet, da kühlere Flächen zum Auskondensieren fehlen. Je größer die Tropfen und je
langsamer die Temperaturangleichung zwischen Tropfen und Gas vonstatten geht, desto
größer ist das Kondensationsgebiet, vgl. Abb. 4.9 e) - g).

Untersuchung des Netzeinflusses

Um den Einfluss der Gitterauflösung auf die Simulationen zu überprüfen, wird ein Setup
mit einer polydispersen Tropfenkonfiguration und verschiedenen Netzauflösungen simu-
liert und die Ergebnisse für die Gastemperatur miteinander verglichen. Tab. 4.1 zeigt die
Gitterauflösung der untersuchten Netze. In Abb. 4.10 ist ein Vergleich der drei Netze für
die Messpunkte MP826 und MP827 dargestellt. Wird die Gastemperatur an MP826 für
die verschiedenen Netzauflösungen verglichen, ergibt sich bis zu einer Simulationszeit von
15 s ein kleiner Unterschied zwischen den Temperaturverläufen. Das Netz mit der gröbs-
ten Auflösung bestimmt die Gastemperaturen, die am nächsten am Experiment liegen.
Das mittlere und feinste Netz berechnen eine geringere Gastemperatur. Die Unterschiede
zwischen den Netzen liegen für die Zeit bis 15 s bei ca. 3K. 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 für alle Netze
dieselben Verläufe für die Gastemperatur, unabhängig 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 erklärt werden. Das Spray tritt
mit einer Geschwindigkeit von ca. 23m/s in eine ruhige Gasatmosphäre ein.
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Abbildung 4.10: Sensitivitätsstudie zur Untersuchung verschiedener Netzauflösungen bei
polydisperser Tropfenkonfiguration
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Der Einsprühvorgang ist am Anfang sehr turbulent und führt zu starken Vermischungs-
vorgängen der kalten und warmen Gasschichten. Die Vermischungsvorgänge können mit
einem feinen Netz besser aufgelöst werden. Zwischen Netz 2 und Netz 3 ergibt sich nur
noch ein sehr kleiner Unterschied in der Gastemperatur. Für die Validierungsrechnun-
gen wird Netz 2 gewählt, da es den besten Kompromiss aus numerischem Aufwand und
Genauigkeit liefert.

4.1.4 Rechenzeit

In Tab. 4.2 sind die Rechenzeiten für 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 für die simulierte physikalische Zeit
von 160 s. Auf Basis der monodispersen Simulation liegt die Rechenzeit der polydispersen
Tropfenkonfiguration um ca. 330% höher.

Tabelle 4.2: Benötigte Rechenzeit für 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 AW4 [77] in THAI zur Validierung des
Partikelauswaschmodells. Während der Durchführung des Experiments befinden sich mit
Ausnahme einer Einsprühdüse für Wasser auf einer Höhe von 7,4m keinerlei Einbauten
in THAI. Die verwendete Düse ist äquivalent zur Düse in Versuch HD-31-SE.
In THAI wird der Anteil an Aerosolpartikeln während der kompletten Durchführung

des Versuchs mit einem optischen Lasermessverfahren gemessen. Das verwendete Laser-
verfahren, auch Photometermessung genannt, basiert auf einem berührungslosen Mess-
prinzip und beeinflusst das Experiment während der Messung nicht. Während des Mess-
vorgangs wird von außen ein Laserstrahl in THAI eingebracht, dessen Lichtintensität
beim Durchtritt durch das partikelbeladene Gas verringert wird. Der abgeschwächte La-
serstrahl wird auf seiner Austrittsseite aus dem Gas über eine Diode detektiert. Anhand
von Kalibrierkurven für die Lichtintensität kann auf den tatsächlichen Partikelgehalt in
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Abbildung 4.11: Schematischer experimenteller Aufbau von THAI AW4

der Gasatmosphäre geschlossen werden [32]. Dieses Verfahren wird auf zwei Messebenen
angewendet. Diese liegen auf einer Höhe von 7,7m und 4,9m bezogen auf den Behälter-
sumpf, siehe Abb. 4.11. Die verwendeten Partikel bestehen im Versuch aus radioaktivem
CsI. Zuerst werden insgesamt 200 g CsI in THAI eingebracht und im Volumen gleich-
mäßig verteilt. Nach etwa 40min wird der erste Spraystoß (Spray 1) für 40 s aktiviert.
Der Anteil von CsI reduziert sich merklich. Der zweite Spraystoß (Spray 2) erfolgt nach
85min, ebenfalls für 40 s. Der zeitliche Ablauf ist in Abb. 4.12 a) dargestellt. Während
der Spraystöße wird ein Wassermassenstrom von 1 kg/s eingedüst. Die Gasatmosphäre
besitzt zu Beginn des Experiments einen Druck von 1,5 bar und eine Temperatur von
90◦C. Während der Durchführung des Experiments wird fortlaufend erwärmt, sodass
trotz der Sprayeindüsung die Temperatur in THAI annähernd auf 90◦C gehalten wer-
den kann. Während des ersten Spraystoßes haben die Aerosolpartikel einen Durchmesser
dP von 1,76µm, während des Zweiten einen Durchmesser dP von 1,19µm. Diese Werte
sind experimentell bestimmt worden und repräsentieren den arithmetischen Mittelwert
der Partikelverteilungen. Das vorgestellte Modell beschreibt den Auswaschvorgang von
Partikeln durch Spray, deshalb werden beide 40 sekündigen Spraysequenzen (Spray 1,
Spray 2) mit Vor- und Nachlauf simuliert, siehe Abb. 4.12 b). Die Simulation berücksich-
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 CsI Partikel vor der jeweiligen Simulation. Da der erste Spray-
stoß 40min nach der Befüllung des THAI mit Partikel aktiviert wird, setzen sich die
Partikel in dieser Zeit bereits ab und es kommt zu einer ungleichen Verteilung über der
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Abbildung 4.12: Zeitliche Abläufe von AW4 in Experiment und Versuch

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

Spray 1: CsI = −5,36 · 10−5 · z + 9,62 · 10−4 (4.1)
Spray 2: CsI = −1,07 · 10−5 · z + 3,32 · 10−4 . (4.2)

Die Gleichungen sind abhängig von der Höhenkoordinate 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 CsI-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-
geführt werden, verwenden ein dreidimensionales Netz von THAI, siehe Abschnitt 3.1.
Zur Untersuchung des Einflusses der Gitterauflösung 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-
auflösungen sind in Abschnitt 4.2.3 dargestellt. Die Simulationen werden transient mit
einem konstanten Zeitschritt von 0,25 s durchgeführt. Advektive Terme der Erhaltungs-
gleichungen werden durch das ’High resolution scheme’ diskretisiert. Dieses Schema be-
rücksichtigt eine Mischung aus den Genauigkeiten erster und zweiter Ordnung. An Stel-
len in THAI, an denen eine Genauigkeit zweiter Ordnung zu Instabilitäten führt, wird
die Genauigkeit von ANSYS CFX automatisch auf die erster Ordnung reduziert.
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Tabelle 4.3: In einer Studie untersuchte Netzauflösungen 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 rückwärtsgewandten Euler Schema mit einer Ge-
nauigkeit von zweiter Ordnung diskretisiert. Alle Simulationen werden isotherm bei einer
konstanten Temperatur von 90◦C durchgeführt. Die initiale Verteilung der CsI 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 über eine Senke entfernt, siehe Abschnitt 3.2.4. Die im Ergebnisteil
dargestellten Simulationsergebnisse berücksichtigen die relevanten Phasen wie Tropfen,
Partikel und Gas durch verschiedene Ansätze, die bereits in Abschnitt 3.2.3 eingeführt
worden sind. Für die Simulationen wird zum einen ein Zwei-Fluid Modell angewandt.
Dieser Ansatz basiert auf einem sehr guten Folgevermögen der Partikel mit dem Trä-
gergas. Werden die arithmetischen Mittelwerte der experimentell bestimmten Partikel-
durchmesser für Spray 1 und Spray 2 mit dP =1,76µm respektive dP =1,19µm verwen-
det, trifft diese Annahme zu. Eine Übersicht über den Ansatz bietet Abb. 3.5 a). Diese
Annahme wird unter Verwendung eines Drei-Fluid Modells und der Modellierung eines
separaten Geschwindigkeitsfelds bestätigt, siehe Abb. 3.5 b). Ergänzt werden die beiden
Ansätze durch eine Simulation, in der die Größe der Tropfen als auch der Partikel po-
lydispers simuliert werden, vgl. Abb. 3.6. Um die verschiedenen Ansätze im Ergebnisteil
übersichtlich darstellen zu können, werden die folgenden Abkürzungen verwendet.

• Monodisperse Tropfen und monodisperse Aerosolpartikel (Mono Mono 2Fl)

• Polydisperse Tropfen und monodisperse Aerosolpartikel (Poly Mono 2Fl)

• Monodisperse Tropfen und monodisperse Aerosolpartikel (Mono Mono 3Fl)

• Monodisperse Tropfen und polydisperse Aerosolpartikel (Mono Poly 3Fl)

• Polydisperse Tropfen und polydisperse Aerosolpartikel (Poly Poly 3Fl)

Dabei bezieht sich die erste Abkürzung auf die Tropfenkonfiguration und die Zweite
auf die Partikel. ’Fl’ gibt an, ob es sich um einen Zwei-Fluid (2Fl) oder Drei-Fluid Ansatz
(3Fl) 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 240 s zeigt das Strömungsfeld und die
Partikelverteilung vor der Sprayaktivierung. Abschnitt 2 von 240 s bis 280 s zeigt den
Auswaschprozess durch das Spray. Im Anschluss an den Auswaschprozess homogenisiert
sich das Strömungsfeld aufgrund abklingender Strömungsgeschwindigkeiten. Partikel-
konzentrationsunterschiede in THAI werden dadurch ausgeglichen. Abb. 4.13 zeigt den
qualitativen Verlauf des Auswaschprozesses für Spray 1. Auf den qualitativen Verlauf des
Auswaschvorgangs von Spray 2 wird an dieser Stelle aufgrund der Übersichtlichkeit nicht
eingegangen, da es sich um den selben Prozess handelt. Zu Beginn der Simulation der
Sequenz Spray 1 ist die Aerosolpartikelkonzentration initial linear in THAI verteilt, siehe
Abb. 4.13 a). Die CsI Konzentration, welche in der Einheit kg/m3 bestimmt wird, ist im
Sumpf des THAI Behälters höher als im oberen Bereich. Wird das Spray ab 240 s für 40 s
aktiviert, führt dies zu einer deutlichen Reduzierung des CsI Anteils in der Gasatmosphä-
re. Der Auswaschvorgang ist in Abb. 4.13 b) - e) im Detail gezeigt. Bei 245 s startet der
Auswaschprozess mit einer starken Reduzierung von CsI 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 Strömung entlang der Wand entgegen der Sprayströmung in den Düsenbereich von
THAI ein. Die Zeitschritte 260 s, 270 s und 280 s zeigen eine Fortführung des Auswasch-
prozesses. Der Anteil an CsI im Aerosol sinkt stetig, wohingegen sich der Anteil an CsI
in den Tropfen erhöht, siehe Abb. 4.14 a) und b).
Die Zirkulation des Aerosols im Sumpfbereich von THAI führt zu einer konstanten

Zuführung an partikelbeladenem Gas mit einem hohen Partikelanteil in das Auswasch-
gebiet unterhalb der Düse. Das Aerosol ändert auf Höhe der installierten Spraydüse
seine Strömungsrichtung und wird in den Auswaschbereich unterhalb der Düse geso-
gen. Die qualitative Darstellung des Auswaschvorgangs zeigt ein stark asymmetrisches
Strömungsverhalten. Dies bestätigt die Vermutung, dass Simulationen von Sprayvorgän-
gen trotz einer geometrischen Symmetrie strömungsmechanisch nicht symmetrisch sein
müssen. Es ist daher zwingend notwendig, das komplette Strömungsgebiet zu berück-
sichtigen und auf die Nutzung periodischer Randbedingungen zu verzichten. Abb. 4.15
zeigt die CsI Verteilung nachdem das Spray gestoppt wird. Die Strömung ist stark dreidi-
mensional. Die unterschiedlichen CsI Konzentrationen im Strömungsgebiet mischen sich
mit abnehmenden Strömungsgeschwindigkeiten aus. Obwohl das Spray zum Zeitpunkt
280 s abrupt ausgeschaltet wird, verbleibt das Aerosol in Bewegung. Durch Reibung
an den Behälterwänden und durch Reibung zwischen den Gasmolekülen reduziert sich
die Strömungsgeschwindigkeit stetig und damit auch das Homogenisierungspotential. In
Abb. 4.15 c) sind die Geschwindigkeitsvektoren der Gasphase zur Zeit t= 300 s darge-
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(a) t = 0 s (b) t = 245 s (c) t = 260 s

(d) t = 270 s (e) t = 280 s (f) Gasgeschwindig-
keitsfeld bei t =
280 s

Abbildung 4.13: CsI Verteilung während des Auswaschvorgangs zu verschiedenen Zeit-
schritten
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(a) t = 245 s (b) t = 265 s

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 für die CsI Konzentration (y-Achse) an den
Messebenen 4,9m und 7,7m mit Ergebnissen aus den Simulationen verglichen. Die dar-
gestellten Simulationen verwenden ein Euler-Euler Zwei-Fluid Modell und eine mono-
bzw. polydisperse Tropfengrößenverteilung. Die Aerosolpartikel sind ausschließlich mon-
odispers berücksichtigt. Die x-Achse zeigt die physikalische Zeit bis 480 s, zwischen 240 s
und 280 s wird das Spray aktiviert. Die Graphen zeigen jeweils drei verschiedene Da-
tensätze, experimentelle Daten (Exp), Daten unter Verwendung einer monodispersen
Tropfenkonfiguration (Mono Mono 2Fl) und Daten einer polydispersen Tropfengrößen-
verteilung (Poly Mono 2Fl).
Abb. 4.16 c) und d) zeigen eine akzeptable Übereinstimmung zwischen Experiment

und Simulation für Spray 2. Besonders die polydisperse Tropfenkonfiguration stimmt
gut mit dem Experiment überein. Werden dagegen die Simulationsergebnisse für 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 überein. Ein Grund für die reduzierte Auswascheffizienz der polydi-
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(a) t = 300 s (b) t = 450 s (c) Gasgeschwindig-
keitsfeld bei t =
300 s

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

spersen Tropfenverteilung kann die reduzierte Anzahl großer Tropfen sein. Wenn die
Tropfenverteilung für das Spray (Tab. 3.1) mit dem Sauterdurchmesser d32 =830µm
der monodispersen Simulation verglichen wird, zeigt sich, dass ein Großteil der Trop-
fendurchmesser kleiner ist als d32. Ungefähr 69% aller Tropfen sind kleiner als d32. In
Abb. 4.16 e) und f) zeigt ein Vergleich von Simulationsergebnissen unter Verwendung von
d32 und dL =200µm, dass kleinere monodisperse Tropfen nur einen geringeren Anteil an
CsI auswaschen können. Der Durchmesser der Aerosolpartikel ist in beiden Spraysequen-
zen monodispers (Spray 1: dP =1,76µm und Spray 2: dP =1,19µm). Der Einfluss einer
verringerten Anzahl an großen Tropfen auf den Auswaschprozess nimmt bei kleineren
Partikeldurchmessern ab. Daher zeigt Spray 2 für eine polydisperse Spraykonfiguration
eine bessere Übereinstimmung mit dem Experiment. Wird der Zeitbereich der Sprayak-
tivierung zwischen 240 s und 280 s für einen Vergleich des Experiments und der Simu-
lation herangezogen, ergeben sich Unstimmigkeiten bei den Verläufen der CsI Graphen.
Besonders an der Messebene 4,9m, welche direkt im Spraygebiet liegt, gibt es keiner-
lei Übereinstimmung zwischen Simulation und Experiment. Der experimentelle Wert
für die CsI Konzentration steigt an, während die Konzentration in der Simulation ab-
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Abbildung 4.16: Vergleich von experimentellen und simulierten CsI Konzentrationen an
den Messebenen 4,9m und 7,7m für Spray 1 und Spray 2 unter Verwen-
dung eines Euler-Euler Zwei-Fluid Ansatzes
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nimmt wird. Dieses konträre Verhalten kann anhand des verwendeten Messprinzips zur
Bestimmung der Partikelkonzentration erklärt werden. Der in THAI eingebrachte La-
serstrahl wird nach Durchlaufen der mit Partikeln beladenen Gasatmosphäre an einer
Diode detektiert. Durch die sich in der Gasatmosphäre befindlichen CsI Partikel wird der
Laserstrahl in seiner Stärke abgeschwächt. Während das Spray aktiviert ist, schwächen
zusätzlich zu den Partikeln auch Spraytropfen die Laserintensität ab, da für den Laser
keine Unterscheidung zwischen Partikel und Tropfen möglich ist. Anhand der Kalibrier-
kurven wird durch die sehr starke Laserabschattung eine zu hohe CsI Konzentration
bestimmt. Aus diesem Grund sind die Simulationen so aufgebaut, dass nicht nur der
zeitliche Bereich der Sprayaktivierung für die Validierung verwendet wird, sondern auch
der zeitliche Bereich davor und danach. Würden diese Bereiche beim Vergleich nicht ver-
wendet, wäre eine Validierung des Modells mit AW4 nicht möglich. An der Messebene
7,7m in Spray 1 zeigt sich für keine der Tropfenkonfigurationen eine gute Übereinstim-
mung mit dem Experiment nach Ende der Sprayaktivierung. Die Verringerung der CsI
Konzentration im Anschluss an die Sprayaktivierung ist nicht nur durch Homogenisie-
rungsvorgänge, sondern auch durch Wandablagerungen und Setzvorgänge zu erklären.
Das vorliegende Modell beschränkt sich auf die Reduktion der Partikel durch Spray.
Setzvorgänge sind im verwendeten Euler-Euler Zwei-Fluid Ansatz nicht berücksichtigt.

Vergleich von Zwei-Fluid und Drei-Fluid Modell

Kleine Aerosolpartikel mit sehr gutem Folgevermögen (St<< 1) können 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 für sehr kleine Partikeldurchmesser zulässig ist, soll der in Abb. 4.17
gezeigte Vergleich der CsI Konzentration unter Verwendung eines Zwei-Fluid (2Fl) bzw.
Drei-Fluid (3Fl) Ansatzes in Spray 1 bestätigen. Beide Simulationen nutzen einen mon-
odispersen Tropfen- (d32) sowie Partikeldurchmesser (dP =1,76µm). 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 CsI Konzentrationen. Dies gilt für die im Spray befindliche Messebene 4,9m so-
wie für die Messebene oberhalb der Düse bei 7,7m. Der Vergleich bestätigt die zuvor
durchgeführte theoretische Beurteilung anhand der Stokeszahl. Für kleine monodisperse
Partikel mit St<< 1 ist es zulässig, Partikel und Luft unter Verwendung eines gemein-
samen Geschwindigkeitsfelds zu berücksichtigen.
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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 dafür ist ein Drei-Fluid Modell mit
den Konfigurationen Mono Poly 3Fl 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 zusätzlich
die Simulationen Mono Mono 2Fl und Poly Mono 2Fl in den Graphen dargestellt, sie-
he Abb. 4.18. Werden die mono- und polydispersen Spraysimulationen für Spray 1 in
Abb. 4.18 a) und b) bezüglich des CsI Gehalts auf den Messebenen 4,9m und 7,7m mit-
einander verglichen, sind Unterschiede in den Verläufen zu erkennen. Simulationen mit
monodispersen Tropfen (Mono Mono 2Fl und Mono Poly 3 Fl) zeigen einen wesentlich
effektiveren Auswaschvorgang. Auf den ersten Blick ist ein effektiverer Auswaschvorgang
für ein monodisperses Spray nicht zu erwarten, da eine polydisperse Spraydefinition (Poly
Mono 2Fl, Poly Poly 3Fl) durch eine Variation der Tropfengröße die Realität wesentlich
besser abbildet. Bei genauerer Betrachtung ist der Anteil großer Tropfen im verwende-
ten polydispersen Spray geringer als in der monodispersen Konfiguration mit d32. Ist
der Anteil an größeren Tropfen höher, steigt damit auch die Menge an ausgewaschenen
Partikeln. Die Graphen in Abb. 4.18 a) und b) zeigen zudem einen Unterschied bei der
Verwendung einer mono- bzw. polydispersen Partikelverteilung in Verbindung mit einer
polydispersen Tropfenverteilung (Poly Mono 2Fl und Poly Poly 3Fl). Bei der Verwendung
einer polydispersen Partikelverteilung ergibt sich eine Verbesserung der berechneten CsI
Konzentration im Vergleich zur monodispersen Partikelkonfiguration. Maßgebend hierfür
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Abbildung 4.18: Vergleich von Zwei-Fluid und Drei-Fluid Ansatz für verschiedene
Tropfen- und Partikelverteilungen

ist, dass kleinere Partikel von kleineren Tropfen ausgewaschen werden können, wohin-
gegen kleine Tropfen nur einen geringen Einfluss auf wesentlich größere monodisperse
Partikel haben. Bei der Annahme einer monodispersen Tropfenkonfiguration kann eine
Partikelverteilung vernachlässigt werden, da kein Einfluss auf das Ergebnis zu erkennen
ist. Werden Partikel mit einem separaten Geschwindigkeitsfeld modelliert, lässt sich der
Absetzvorgang der Partikel in einer ruhigen Gasatmosphäre bis 240 s 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 CsI Anteil an den Messebenen. In Simulationen mit einem Zwei-Fluid Ansatz, bei
denen die Partikel als Teil einer Mischung mit Gas berücksichtigt sind, ist der Absetz-
vorgang aufgrund eines fehlenden Geschwindigkeitsfelds für Partikel nicht zu erkennen.
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Die Sequenz Spray 2 zeigt eine wesentlich bessere Übereinstimmung von Experiment
und Simulation für polydisperse Tropfenkonfigurationen. In diesem Fall ist nach En-
de des Sprayvorgangs kein Unterschied in der CsI 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
1,19µm das Partikelspektrum in vorliegender Simulation ausreichend approximiert. Ein
Spektrum kann vernachlässigt werden. Die Simulationen mit monodispersen Tropfen be-
rechnen eine zu effektive Reduzierung des CsI Anteils, da der Anteil großer Tropfen im
Vergleich zur polydispersen Konfiguration überwiegt.

Untersuchung des Netzeinflusses

Ergebnisse aus CFD Simulationen sind oft von der Auflösung des verwendeten Netzes
abhängig. Um den Einfluss des hier verwendeten THAI Netzes auf die Validierungsgrö-
ße (CsI Konzentration) zu untersuchen, werden drei verschiedene Netze (vgl. Tab. 4.3)
mit dem selben CFD Setup (Mono Mono 2Fl) gerechnet. In Abb. 4.19 sind die Ergeb-
nisse für die beiden Messebenen 4,9m und 7,7m dargestellt. Werden die Ergebnisse
der CsI Konzentration für beide Messebenen mit drei verschiedenen Netzen miteinander
verglichen, ergibt sich ein vernachlässigbar kleiner Unterschied in allen Zeitbereichen.
Die CsI Konzentration wird für alle untersuchten Netze gleich berechnet. Aus den Va-
lidierungserfahrungen des Spraykühlungsmodells und der benötigten Rechenzeit, wird
bei der Validierung des Auswaschmodells auf das Netz mit acht Millionen Elementen
zurückgegriffen (Netz 2).
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Abbildung 4.19: Sensitivitätsstudie zur Untersuchung verschiedener Netzauflösungen
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4.2.4 Rechenzeit

In diesem Abschnitt sind die Rechenzeiten für die durchgeführten Partikelauswaschsi-
mulationen aufgeführt. 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 2Fl steigt die Rechenzeit unter Anwendung von Poly
Poly 3Fl um 1550%.

Tabelle 4.4: Benötigte Rechenzeit für verschiedene mono- und polydisperse Tropfen- und
Partikelkonfigurationen

Konfiguration (Tropfen, Partikel) Rechenzeit [h]

Mono Mono 2Fl 4
Mono Mono 3Fl 10
Mono Poly 3Fl 46
Poly Mono 2Fl 27
Poly Poly 3Fl 62
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5 Simulation eines KONVOI
Sicherheitsbehälters

In diesem Kapitel wird das Modell zur Spraykühlung mit dem Modell zur Partikelauswa-
schung in einem generischen DWR Sicherheitsbehälter vom Typ KONVOI kombiniert. In
das geometrische Modell des KONVOI Sicherheitsbehälters, welches in der Realität über
kein Spraysystem verfügt, wird ein solches implementiert. Das vorgegebene Störfallsze-
nario soll den Anwendungsbereich der physikalischen Modelle in einer realitätsnahen
CFD Simulation zeigen.

5.1 Zweck der Kombination

Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Modelle zur Simulation von Spraykühlung
bzw. zur Auswaschung von Aerosolpartikeln sollen als Werkzeug dienen, um Störfälle
mit Sprayeinsatz in Kernkraftwerken nachzurechnen oder bereits bei der Auslegung eines
Kraftwerks mögliche Probleme zu erkennen. Untersuchungsschwerpunkte können dabei
neben der Kühlung und Partikelauswaschung durch Spray auch dessen Einfluss auf Ver-
mischungsvorgänge verschiedener Leichtgase in der Atmosphäre des Sicherheitsbehälters
sein. Dazu zählt insbesondere die Untersuchung der Vermischung von Wasserstoff und
Umgebungsluft, da diese beiden Bestandteile bei idealer Zusammensetzung brennbar
sind und somit eine erhebliche Gefahr für die Integrität des Sicherheitsbehälters darstel-
len. Ist während eines schweren Störfalls die Abfuhr der Wärme aus dem Primärkreislauf
nicht mehr gewährleistet, erwärmt sich das Kühlmedium (Wasser) dieses Kreislaufs. Das
ungekühlte heiße Wasser reagiert daraufhin mit dem Hüllrohrmaterial Zirkonium der
Kernbrennstäbe und bildet Wasserstoff. Der Wasserstoff tritt zusammen mit Partikeln
und dem Kühlwasser aus dem durch den Störfall gebildeten Leck in den Sicherheitsbe-
hälter aus. Bisher sind im Rahmen dieser Arbeit die entwickelten Modelle zur Sprayküh-
lung und Partikelauswaschung separat in CFD Simulationen zu Validierungszwecken in
THAI untersucht worden. In der Realität kann es jedoch zu einer gleichzeitigen Kombi-
nation beider Phänomene kommen, z.B. bei dem bereits beschriebenen unkontrollierten
Kühlwasseraustritt mit instantaner Verdampfung sowie Partikelfreisetzung. In diesem
Fall muss es möglich sein, beide Modelle in einem CFD Setup kombinieren zu kön-
nen und die in THAI validierten Modelle auf einen realitätsnahen Sicherheitsbehälter
zu extrapolieren. Die Kombination im Rahmen dieser Arbeit soll realitätsnah an ei-
nem Sicherheitsbehälter durchgeführt werden, der sehr dem eines Druckwasserreaktor
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nach deutscher Bauart (KONVOI) ähnelt. Im geometrischen Modell für die Simulati-
on ist maßstabsgetreu der Betriebs- und Anlagenraum mit verschiedenen räumlichen
Abgrenzungen, Einbauten des Primärkreislaufs und Zwischengeschossen berücksichtigt.
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
strömungsmechanischen Effekte detailliert aufzulösen.

5.2 Geometrisches Modell und Netz des KONVOI
Sicherheitsbehälters

KONVOI Kraftwerke schließen den Primärkreislauf sowie den Dampferzeuger für den
Sekundärkreislauf in einem Sicherheitsbehälter ein. Der Sicherheitsbehälter aus Stahl ist
kugelförmig mit einem Durchmesser von 56m und einer Dicke von 28mm [47]. Er ver-
leiht den KONVOI Reaktoren die bekannte und weithin sichtbare typische Kugelform.
Der Sicherheitsbehälter ist auf einen Unterdruck ausgelegt und sorgt so im Falle eines
Lecks im Primärkreislauf dafür, dass keine radioaktiven Materialien in die Umgebung
gelangen, da sich durch den Unterdruck ein Luftstrom in das Kraftwerk hinein einstellt.
Um den Sicherheitsbehälter vor äußeren Einwirkungen wie Unwetter, Flugzeugabstürze
etc. zu schützen, befindet sich um ihn das Reaktorgebäude. Dieses besteht aus Spannbe-
ton mit einer Wanddicke von ca. 1,8m [47]. Zhang [84] verwendet ein für CFD Methoden
aufbereitetes geometrisches Modell eines KONVOI, welches in Abb. 5.1 dargestellt ist.
Dieses geometrische Modell ist Grundlage der durchgeführten Kombinationsrechnung.
Abb. 5.1 a) zeigt einen mittigen Schnitt durch den Sicherheitsbehälter des KONVOI. Al-
le rot eingefärbten Bauteile spiegeln dabei den Primärkreislauf einschließlich dem Kran
für die Be- und Entladung der Brennelemente wieder, während die Wand- und Stahl-
struktur grau abgebildet sind. In Abb. 5.1 b) sind der Primärkreislauf samt Kran in einer
transparenten Wand-/Stahlstruktur dargestellt. Bei der Geometrie handelt es sich um
einen vereinfachten Aufbau des kugelförmigen Stahlsicherheitsbehälters. Dargestellt sind
der Betriebsraum oberhalb des Primärkreislaufs und der Anlagenraum. Beide Bereiche
sind im Normalbetrieb des Kraftwerks räumlich voneinander getrennt. Eine Verbindung
zwischen beiden Bereichen wird durch verschiedene Berstscheiben hergestellt, die bei
einem Störfall mit starker Druckerhöhung im Anlagenraum zerbrechen und so den Über-
druck auch in den Betriebsraum verteilen. Das Modell berücksichtigt im Betriebsraum
z.B. den Dampferzeugerturm und das Brennelementlagerbecken. Im Anlagenraum be-
findet sich der Primärkreislauf mit Reaktordruckbehälter, Dampferzeuger, Druckhalter
etc. Da ein KONVOI kein Spraysystem im Sicherheitskonzept berücksichtigt, muss für
die Anwendung von Spray in der Kombinationsrechnung fiktiv ein solches System im-
plementiert werden. Insgesamt berücksichtigt der modifizierte KONVOI 25 Spraydüsen,
die in regelmäßigen Abständen kreisförmig auf einer Höhe von 45m angeordnet sind.
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(a) Mittiger Schnitt durch den KONVOI, Primärkreis-
lauf/Kran (rot) und Wand-/Stahlstruktur (grau)

(b) Darstellung des kompletten Primärkreislaufs 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 Spraydüsenimple-
mentierung im oberen Bereich des Sicherheitsbehälters

Die Düsen haben einen Austrittsdurchmesser von 8mm. Abb 5.2 zeigt das Rechennetz
des modifizierten KONVOI. Das Netz stellt das Strömungsvolumen dar, in dem sich
Tropfen, Gas und Aerosolpartikel bewegen. Die Strukturen der einzelnen Wände oder
Einbauten wie Reaktordruckbehälter etc. sind im Netz nicht berücksichtigt. An Stellen,
an denen sich Einbauten des Primärkreislaufs oder Wände befinden, ist das Strömungsvo-
lumen durch eine Wand abgegrenzt. Fluid-Struktur Interaktionen sind in der Simulation
nicht berücksichtigt. Das Netz ist unstrukturiert mit Tetraederelementen vernetzt und
ist zu den einzelnen Spraydüsen stark aufgelöst. Andere Wände, wie z.B. die Abgrenzung
des Strömungsgebiets zum Sicherheitsbehälter oder zum Primärkreislauf sind unter Ver-
wendung automatischer Wandfunktionen berücksichtigt. Die Gesamtelementanzahl des
Netzes beträgt 13,8mio.

5.3 Angenommenes Störfallszenario

Für die Kombination wird ein Bruch einer der vier Primärleitungen am Reaktordruck-
behälter angenommen. Das Kühlwasser verdampft instantan beim Austritt in die Gasat-
mosphäre. Durch die Verdampfung des Wassers wird der Druck und die Temperatur der
Atmosphäre im Sicherheitsbehälter erhöht. 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 [gCsI/m3]

Absolutdruck 1,5 [bar]
Düsenwassermassenstrom (pro Düse) 1 [kg/s]

Konst. Tropfendurchmesser 0,83 [mm]
Konst. Partikeldurchmesser 1,76 [µm]

struktur, die den kompletten Primärkreislauf umschließt. Es wird zudem berücksichtigt,
dass durch den Störfall radioaktives Kerninventar in Form von Partikeln durch den Aus-
tritt des verdampfenden Wassers in der Atmosphäre des Sicherheitsbehälters verteilt
wird. Im vorliegenden Störfall wird angenommen, dass durch die Wasserdampfeinspei-
sung und Partikelfreisetzung in den Sicherheitsbehälter die Gastemperatur und der Abso-
lutdruck stark erhöht werden. Da keine experimentellen Daten für einen solchen Störfall
vorhanden sind, wird das Szenario aus den beiden verwendeten Validierungsversuchen
(HD-31-SE und AW4) 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 vernachlässigt den erneuten Austritt von Wasserdampf und
CsI Partikel aus dem Leck des Primärkreislaufs. Es wird lediglich das bereits im Sicher-
heitsbehälter befindliche heiße Gas durch Spray gekühlt sowie bereits verteilte Partikel
ausgewaschen. Das Spray wird nicht kontinuierlich sondern in Stößen über alle Düsen
gleichzeitig eingesprüht. 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 ändert. Die Simulation hat eine Gesamtdauer
von 1000 s. 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 Sicherheitsbehälter eine endliche Menge
an Wasser zur Verfügung, die bei geschlossenem Sicherheitsbehälter von außerhalb nicht
beeinflusst werden kann. Der Spraymassenstrom jeder einzelnen Düse beträgt 1 kg/s.
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Abbildung 5.3: Aktivierungsfunktion für Spray im KONVOI

5.4 Numerisches Setup in ANSYS CFX

Die Simulation wird mit einem Euler-Euler Zwei-Fluid Modell durchgeführt. Da es sich
beim KONVOI um eine sehr komplexe Geometrie handelt, werden bei der durchgeführ-
ten Simulation nur zwei Geschwindigkeitsfelder und deren Erhaltungsgleichungen für
Masse, Impuls und Energie gelöst. Die Umgebungsluft im Sicherheitsbehälter und die
Partikel werden als Gemisch mit einem Geschwindigkeitsfeld berücksichtigt. Die Trop-
fen sind monodispers mit dL =830µm berücksichtigt und nehmen die ausgewaschenen
monodispersen Partikel mit Durchmesser dP =1,76µm auf. Die Simulation wird tran-
sient mit einem konstanten Zeitschritt von 0,05 s durchgeführt. 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 rück-
wärtsgewandten Euler Schema mit einer Genauigkeit zweiter Ordnung diskretisiert. Die
Modellierung des Sprays an den einzelnen Düsen 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 berücksichtigten Wände sind in der Simulation adiabat modelliert, d.h. eine
Reduzierung der Atmosphärentemperatur ist nur über das Spray möglich, da etwaige
konvektive Effekte mit der Umgebung und eine Wärmeabfuhr außerhalb des Sicherheits-
behälters nicht berücksichtigt sind. Ebenso wie bei THAI ist auch der Sicherheitsbehälter
ein geschlossenes System, in das fortlaufend Wasser eingesprüht wird. Analog zu den Va-
lidierungsrechnungen in THAI wird im KONVOI die Bildung von Wasseransammlungen
vermieden. Wasser, dass sich an möglichen Ansammlungsflächen ablagert, wird unter
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Verwendung der ’Degassing’ Wandrandbedingung aus dem Strömungsvolumen 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 10 s stellt sich ein sehr gleichmäßiges Geschwindigkeitsfeld ein. Abb. 5.4 a) zeigt
unterhalb der Spraydüsen eine stark gerichtete Strömung hin zum Anlagenraum. Dies
ist durch das eingesprühte Wasser und der Widerstandskraft zwischen Tropfen und Gas
zu erklären. Die Widerstandskraft sorgt dafür, dass die Gasphase mitgerissen wird. Das
im Anlagenraum und direkt darüber befindliche Gas wird verdrängt und strömt entlang
der Wand des Sicherheitsbehälters in den Bereich der Spraydüsen, wo es wiederum durch
einen Sog in das Spray hineingezogen wird. Mit weiter fortschreitender Simulationszeit
bis 1000 s, siehe Abb. 5.4 b) - e), wird das Geschwindigkeitsfeld ungleichmäßiger mit zahl-
reichen Wirbeln. Die Wirbelbildung und deren Auflösung und Verschiebung in andere
Bereiche des KONVOI ist bedingt durch die zyklische Aktivierung des Spraysystems.
In Abb. 5.5 ist die Temperatur der Gasphase für 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 250 s, be-
ginnend mit der Initialbedingung für die Temperatur in Abb. 5.5 a). Bis zu einer Zeit von
250 s werden die Düsen insgesamt drei Mal aktiviert und sprühen jeweils 1 kg/s Wasser
mit einer Temperatur von 20◦C in den Sicherheitsbehälter ein. Die Zeitschritte bei 250 s
und 750 s zeigen das Temperaturfeld während der Sprayaktivierung. Im Vergleich zu den
Zeitschritten ohne Aktivierung bei 500 s und 1000 s 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 Düse, speziell im Anlagenraum, verbleiben
aufgrund der räumlichen Abgrenzung und geringer Gasbewegung weiterhin in ungekühl-
tem Zustand.
In Abb. 5.6 sind Temperaturverläufe der Gasphase und der Verlauf des Absolutdrucks

über der Zeit dargestellt. Die Messstellen der Gastemperatur und des Drucks sind im
Strömungsfeld verteilt angeordnet. Dabei repräsentiert MP1 eine Messstelle im Zentrum
des KONVOI oberhalb der Spraydüsen, während MP2 und MP3 im Spraygebiet posi-
tioniert sind, siehe Abb. 5.5 a). An MP2 und MP3 reduziert sich direkt zu Beginn der
Sprayaktivierung die Gastemperatur auf ca. 85◦C. Nach ca. 50 s erhöht sich die Tempe-
ratur wieder auf 90◦C. Wieder 50 s später wird die Gastemperatur erneut reduziert. Der
zyklische Temperaturverlauf ist auf das Spray zurückzuführen, welches an dieser Stelle
das Gas sehr stark abkühlt. Die Erhöhung der Temperatur kann dagegen der Nachfüh-
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rung heißerer Gasschichten und dem Homogenisierungsvorgang zugeschrieben werden.
Ein zyklischer Temperaturverlauf ist bei MP1 nicht zu erkennen. Aufgrund der Lage
der Messstelle wird die Temperatur nur durch Homogenisierungsvorgänge im KONVOI
beeinflusst. Dies erklärt auch die zeitversetzte Reaktion. Bis zu einer Zeit von annähernd
130 s verbleibt die Temperatur konstant. Erst nachdem sich eine Gasbewegung in der
Atmosphäre eingestellt hat, kommt es zu einer allmählichen Abkühlung. Im kompletten
KONVOI kann die Gastemperatur während der ersten 1000 s im vorliegenden Szenario
durchschnittlich um 12% abgekühlt werden. Ausgehend von einem Absolutdruck von
1,5 bar im KONVOI kann dieser während den ersten 1000 s auf 1,4 bar reduziert werden.
Die Druckreduzierung verläuft immer im Einklang mit der Sprayeindüsung, weshalb der
Verlauf während den Spraypausen konstant bleibt.
Abb. 5.7 zeigt die Verteilung der CsI Aerosolpartikel im KONVOI. Ausgehend von

einer konstanten Verteilung des CsI, reduziert das Spray den Anteil der Partikel im
Betriebsraum bis zu einer Zeit von 1000 s sehr stark. Auffällig ist dabei, dass die Auswa-
schung des Gases größtenteils unterhalb der Düsen 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

(a) t = 10 s (b) t = 250 s

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

(e) t = 1000 s

Abbildung 5.4: Geschwindigkeitsvektoren der Gasphase im generischen KONVOI bei
verschiedenen Zeitschritten
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Mp1

Mp3 Mp2

(a) t = 0 s (b) t = 250 s

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

(e) t = 1000 s

Abbildung 5.5: Gastemperatur im generischen KONVOI zu verschiedenen Zeitschritten
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Abbildung 5.6: Quantitative Verläufe der Gastemperatur und des Absolutdrucks im
KONVOI
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(a) t = 0 s (b) t = 250 s

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

(e) t = 1000 s

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 Anwendungsmöglichkeiten von CFD-Methoden in der Reaktor-
sicherheitsforschung zu erweitern. Diese haben gegenüber den in der Reaktorsicherheits-
forschung weit verbreiteten LP Codes den Vorteil, dass sie auf ’first principles’ basieren,
d.h. der Methode liegen Erhaltungsgleichungen für Masse, Impuls und Energie zugrun-
de. Um den Vorteil der hohen Auflösungsgüte von Strömungsgrößen und Stoffgrößen
nutzen zu können, werden physikalische Modelle benötigt, die in die Grundgleichungen
der CFD-Methode implementiert werden müssen. Trotz sehr hohem Rechenaufwand ist
es das Fernziel der Forschung, thermohydraulische Störfälle, die im Sicherheitsbehälter
einer kerntechnischen Anlage ablaufen können, in einem technisch und wirtschaftlich ak-
zeptablen Zeitraum zu berechnen. Die vorliegende Arbeit präsentiert zwei physikalische
Modelle, die auf einem Mehrfluid Ansatz basieren und zur Simulation der Spraykühlung
und zur Auswaschung von Aerosolpartikel aus einer Gasatmosphäre mittels Spray ver-
wendet werden können. Ein Mehrfluidmodell ist deshalb verwendet worden, da es sich
bei Tropfen, Gas und Partikel um eigenständige Phasen mit eigenen strömungsmechani-
schen Eigenschaften handelt. Beide Modelle werden zur Überprüfung ihrer Wirksamkeit
mit Experimenten, welche im Modellsicherheitsbehälter THAI durchgeführt wurden, va-
lidiert.
Grundlage des entwickelten Modells für Spraykühlung ist das Euler-Euler Zwei-Fluid

Modell. Dieses Modell berücksichtigt ein separates Geschwindigkeitsfeld für die Gas- und
Tropfenphase. Das verwendete Validerungsexperiment THAI HD-31-SE untersucht die
Auswirkung, wenn ein kaltes Wasserspray in eine heiße feuchte Atmosphäre eingedüst
wird, bei der die Atmosphäre aus einem Gemisch aus Luft und Wasserdampf besteht. Die
initiale Gaszusammensetzung des Experiments ist an eine Zusammensetzung während ei-
nes Störfalls in einem realen Sicherheitsbehälter angelehnt. Das entwickelte physikalische
Modell soll die Temperaturreduzierung des Gases sowie die Druckabsenkung vorhersagen
können. Das Spraykühlungsmodell wird in zwei verschiedenen Simulationen untersucht.
Die erste Simulation berücksichtigt 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 fünf
verschiedene Tropfendurchmesser mit je einem separaten Geschwindigkeitsfeld berück-
sichtigt wird. Die Ergebnisse der Simulationen zeigen eine akzeptable Übereinstimmung
von Experiment und Simulation für die Konfiguration mit Tropfenspektrum.
Das entwickelte Auswaschmodell für Partikel basiert ebenso wie das Spraykühlungs-

modell auf einem Euler-Euler Zwei-Fluid Modell. Bei der Modellbeschreibung sind ver-
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6 Zusammenfassung und Ausblick

schiedene mechanische Auswaschmechanismen zwischen Tropfen und Partikel modelliert
und kombiniert worden. Der verwendete Validierungsversuch THAI AW4 untersucht
das Auswaschverhalten einer Wassersprayeindüsung in eine geschlossene partikelbela-
dene Gasatmosphäre. Als Partikel werden kleine Fragmente aus CsI verwendet. Durch
Eindüsung von Wasser in Form eines Sprays reduziert sich der Partikelgehalt in der
Gasatmosphäre, 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 Übereinstimmung 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 unabhängig von der Gasphase berücksichtigt. 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 Realität
Rechnung zu tragen, wurden in einer weiteren Simulation Partikel und Tropfen je als Ver-
teilung mit verschiedenen Durchmessern berücksichtigt. Dazu wurde die messtechnisch
ermittelte Tropfen- und Partikelverteilung verwendet. Die Ergebnisse der Simulationen
zeigen, dass mit dem realitätsnächsten Simulationssetup die experimentellen Ergebnisse
am Besten nachgerechnet werden können. Die Simulation benötigt jedoch aufgrund ih-
rer Komplexität mit zahlreichen Geschwindigkeitsfeldern sehr viel Rechenzeit. Zwischen
dem einfachsten und aufwändigsten Simulationssetup variiert die Rechenzeit um bis zu
1550%.
Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten physikalischen Modelle bilden wichtige

thermohydraulische Prozesse im Sicherheitsbehälter einer kerntechnischen Anlage ab.
Um die Anwendbarkeit und vor allem die Kombinationsmöglichkeit beider Modelle zu
zeigen, wird ein vorliegendes CFD-Modell eines KONVOI verwendet. Da es in einer
KONVOI Anlage kein Spraysystem gibt, ist für diesen Fall ein solches in die Simula-
tion implementiert worden. Im generischen KONVOI können in einem fiktiven Störfall
Spraykühlung mit paralleler Auswaschung von Aerosolpartikeln in ANSYS CFX erfolg-
reich simuliert werden. Mit dem vorgegebenen Störfallszenario konnte eine Abkühlung
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 zusätzliche Fragen ergeben, welche in zukünftigen Arbeiten untersucht
werden müssen. Wichtig ist hierbei die richtige und ausreichende Auflösung der Düsen-
region für Sprayanwendungen. In der vorliegenden Arbeit ist der Beginn des Strömungs-
gebiets am Düseneintritt aufgrund fehlender CFD geeigneter experimenteller Daten sehr
stark mit Hilfe trigonometrischer Verteilungsfunktionen für die Düsenaustrittsgeschwin-
digkeit modelliert. Wichtige Angaben für die Simulation von Spray mit CFD sind hierbei
die Geschwindigkeitsverteilung der Tropfen über den kompletten Düsenaustritt sowie da-
zugehörige Tropfengrößenspektren für diese Stellen. Die angewandte Modellierung zeigt
in der vorliegenden Arbeit akzeptable Ergebnisse, gleichwohl muss diese in weiterführen-
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den Arbeiten an geeigneten Düsenexperimenten auf ihre Plausibilität überprüft werden.
Sehr wichtig für CFD Spraysimulationen sind detaillierte experimentelle Daten hin-

sichtlich Tropfengrößen über den kompletten Düseneintritt. Durch den Vergleich von
monodispersen und polydispersen Tropfenverteilungen in der vorliegenden Arbeit wird
der Einfluss eines Tropfenspektrums untersucht. Um die Abbildung der Realität in zu-
künftigen Simulationen verbessern zu können, bedarf es Messdaten, bei denen die Trop-
fengrößenverteilung über den kompletten Düsenaustritt gemessen wird.
In weiteren Arbeiten muss das Auswaschverhalten von Partikeln aus einer Gasatmo-

sphäre 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 begünstigen.
Die durchgeführten Validierungsrechnungen zum Versuch AW4 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 Wänden werden zunehmend relevanter.
In der vorliegenden Arbeit wird für beide Validierungsfälle in THAI das angesammel-

te Wasser zur Reduktion des numerischen Aufwands nicht berücksichtigt. Das Wasser,
welches eingesprüht wird, sammelt sich im Experiment im Sumpfbereich. Der Wasser-
spiegel des Sumpfs steigt mit zunehmender Wasserzufuhr an. In den im Rahmen dieser
Arbeit durchgeführten Simulationen ist dieses Verhalten komplett vernachlässigt. Treffen
Tropfen auf die Wand von THAI, werden sie entfernt. In zukünftigen Arbeiten muss die
Auflösung des Sumpfs berücksichtigt werden, um die Simulationen weiter an die Realität
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 verändert. 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 würde eine
Simulation mit modelliertem Sumpf die Möglichkeit ergeben, den Verlauf, die Verteilung
und die Ablagerung der ausgewaschenen Aerosolpartikel zu untersuchen.
Die durchgeführte Kombination beider entwickelter Modelle in einem KONVOI zeigt

die Verbindung von Spraykühlung und Aerosolpartikelauswaschung in einer generischen
kerntechnischen Anlage. In der Realität können während eines Störfalls noch weitere
physikalische Effekte auftreten, z.B. die Vermischung von Wasserdampf und Sauerstoff
zu einem zündfähigen Gemisch mit einer anschließenden lokalen Verbrennung. Das vor-
liegende Setup bietet für zukünftige Untersuchungen die Möglichkeit weitere Effekte wie
z.B. Verbrennungsvorgänge zu berücksichtigen.
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